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Abstract

I dette projekt undersgges hvordan Den Danske Eulerske Model (DEM) er
verificeret. DEM er en kompleks partiel differentialligningsmodel, der be-
skriver, hvordan kemiske stoffer (luftforurening) transporteres og omszttes
1 atmosfeeren over Europa og dele af Asien og Afrika. Vi gennemgsr feorst,
hvordan modellen er opbygget.

Dernzst opstilles en generel verificeringsprocedure hvormed computerbase-
rede matematiske modeller kan verificeres. Denne procedure indeholder en
konceptuel verificering, en verificering af data, en numerisk- og computer ve-
rificering samt en empirisk verificering. Det diskuteres-om en sidan generel
procedure har en berettigelse, og hvordan den kan anvendes. Den generelle
verificeringsprocedure benyttes til at analysere, hvordan DEM er blevet ve-
rificeret. I analysen fokuseres p& de redskaber og argumenter, som er blevet
benyttet til at verificere DEM.

Det konkluderes at den generelle verificeringsprocedure kan benyttes til at
undersgge hvordan DEM er verificeret indenfor de fire verificeringsgrupper
og at modellen kvalitativt, men ikke kvantitativt, kan beskrive transport og
omszetning af luftforurening.




Forord

Denne projektrapport beskriver en matematisk model samt nogle tanker om-
kring generel vurdering/verificering af matematiske modeller. Projektet ind-
gér som en del af overbygningsuddannelsen i matematik ved IMFUFA, RUC.

Vi vil 1 den forbindelse takke vores vejleder, lektor dr.rer.nat Bernhelm BooRk-
Bavnbek, for mange inspirerende diskussioner. Desuden vil vi gerne takke
seniorforsker Zahari Zlatev, Danmarks Miljgundersggelser (DMU), som er
hovedkraften bag udviklingen af Den Danske Eulerske Model, DEM. Zahari
Zlatev har veeret meget imgdekommende, og har talmodigt besvaret vores
spgrgsmal. Han har bl.a. vaeret behjelpelig med at finde relevant litteratur og

med at forstd den matematiske beskrivelse af de fysiske og kemiske processer
som indgir i DEM.

Roskilde den 23. december 1997.

Jonas Blomgqvist
Tom Pedersen

Karen Timmermann

Lisbet @hlenschlaegér
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Kapitel 1
Indledning

Matematiske modeller bruges i dag indenfor mange omrader og med forskel-
lige formal. Det er matematiske modeller, der skaber nzaste uges vejrprognose,
beskriver omsatningen af neeringsstof i havet, beregner den mulige befolk-
ningstilveekst, forudsiger konsekvenser af en skattenedsettelse og beregner
satellitbaner. Matematiske modeller benyttes ogs til f.eks. fortolkning af ma-
leresultater, til regnskabsfgring og lagerstyring. Det kan ogsd veere en kemisk
model, hvor man f.eks. ud fra malte ozonkoncentrationer (ved laboratoriefor-
s¢g) opstiller en matematisk model for, hvor hurtigt ozon nedbrydes eller en
makrogkonomisk model, som bruges som grundlag for politiske beslutninger.

I de seneste 20 ar er der fremkommet en type modeller, som prgver at model-
lere hvordan luftforurening transporteres over store omrader. Disse modeller
benzvnes ofte LRTAP, hvilket er en forkortelse for Long Range Transport
of Air Pollution. En af disse LRTAP modeller er Den Danske Eulerske Model
(DEM), som beskriver transport og omsatning af luftforurening i Europa. Et
af formélene med DEM er at finde ud af, hvor meget en given forureningskilde
bidrager til luftforureningen i andre lande i Europa, dvs. en slags regnskab
mellem lande. Men modellen skal ogsa kunne forudsige konsekvenserne af en
forggelse eller reduktion af forureningskilder. Ved hjzlp af modellen skal det
saledes veere muligt dels at skabe et beslutningsgrundlag vha. miljgscenarier
og dels at skabe grundlag for gkonomisk kompensation til de lande som mod-
tager forurening. Men hvordan sikrer man sig at en model som f.eks. DEM
er troveerdig? Hvordan opbygges tillid til, at modellen faktisk kan benyttes
til at belyse modellens problemstilling?

En model er en tilnzrmelse til virkeligheden og der vil derfor altid veere
en stgrre eller mindre afvigelse mellem model og virkelighed. Hvor meget
kan man tolerere, at modellen afviger fra virkeligheden? Hvordan finder man
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8 Indledning

ud af, hvor meget modellen afviger fra virkeligheden? Svaret pa det forste
spgrgsmal vil veere atheengigt af modellens formal, dvs. det afggrende er,
hvad man er interesseret i at modellere. For at finde, hvor stor afvigelsen er,
kan man bl.a. konfrontere modellen med empiriske data eller man kan lave
teoretiske overvejelser. En modelbygger vil gerne veere sikker pa, at modellen
beskriver virkeligheden pa en tilfredsstillende méde mht. formalet. Denne
proces vil vi kalde verificering.

Under modelbygningsfasen vil modelbyggeren lgbende verificere sin model.
Nar modellen er verificeret, kan man pa grundlag af verificeringen validere
sin model, dvs. man kan ggre op, hvor modellen er brugbar, og hvor den ikke
er, samt hvor ngjagtig den er. En evt. bruger, f.eks. en politiker, kan s, iddelt
set, pa grundlag af valideringen afggre, hvorvidt modellen er troverdig eller
ej. Et centralt spgrgsmal vil s& veere, hvorndr en matematisk model er verifi-
ceret. Er modellen ikke (tilstraekkeligt) verificeret vil modellens troveerdighed
falde, og det vil veere usikkert, om den kan bruges som beslutningsgrundlag.
Det vil i denne forbindelse vere interessant at vide, om man kan opstille ge-
nerelle verificeringskrav eller en generel verificeringsprocedure til en model.
Kan man det, s& vil man som modelbygger kunne bruge det som vejled-
ning/inspiration til verificeringen. Som bruger af modellen vil man have et
veerktpj til vurdering af modellens validitet/troveerdighed. I [Hermann and
Niss 1982, s. 17] star der bl.a. om verificering og validering af matematiske
modeller:

Vi har ingen mulighed for i denne sammenhaeng at give en generel
og systematisk udredning af disse og beslaegtede spgrgsmal. Det
ville 1 gvrigt heller ikke give mening uden et arsenal af konkrete,
detaljeret beskrevne eksempler til belysning af udredningen.

Vi mener dog ikke, det star sa slemt til, og at man faktisk kan opstille en
generel verificeringsprocedure, omend den skal bruges med omtanke.

Med udgangspunkt i en generel verificeringsprocedure undersgger vi, hvordan
DEM er blevet verificeret.

1.1 Problemformulering

Med dette projekt gnsker vi at belyse fglgende problemer:

e Hvordan kan en generel verificeringsprocedure se ud?

e Hvordan er DEM verificeret?
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1.2 Metode

Det primaere formal med projektet er at analysere og vurdere, hvordan DEM
er blevet verificeret. Som grundlag for denne analyse og vurdering opstilles en
generel verificeringsprocerdure, der er vores forslag til en systematisk metode
hvormed matematiske modeller evt. kunne verificers.

I beskrivelsen og analysen af DEM har vi benyttet videnskabelige artikler,
bgger samt interviews med modelbyggeren.

Opstillingen af den generelle verificeringsprocedure baserer vi p& videnska-
belige artikler, vi har imidlertid flere steder tilfgjet egne kommentarer og til-
passet proceduren efter vores egen smag. Ideerne til verificering er primeert
hentet fra et andet modelomrade (transport af radioaktive stoffer i under-
grunden) og er brugt i analysen af DEM. Vi viser, at verificeringsproceduren
virker pa4 DEM, men det har ikke veeret under projektets ramme at afprgve
proceduren pé andre modeller. Diskussionen om generel verificering baserer
sig derfor pa en konkret model.

1.3 Projektets opbygning

Opbygningen af DEM er grundigt beskrevet i kapitel 2.
I kapitel 3 opstilles en generel verificeringsprocedure samt krav til validering.

I kapitel 4 bruger vi den opstillede procedure fra kapitel 3 til at undersgge,
hvordan DEM er blevet verificeret. Desuden giver vi en forsmag pé, hvordan
en begyndende validering af DEM ser ud.

Endelig afsluttes projektet i kapitel 5 med en diskussion af dels generel ve-
rificering, dels en diskussion af verificeringen af DEM, hvor vi kommenterer
maden at verificere DEM pé. Kapitlet afsluttes med en konklusion.




Kapitel 2

Den Danske Eulerske Model

Den Danske Eulerske model (DEM) er udviklet gennem de sidste tyve ar, den
seneste tid p4 Danmarks Miljgundersggelser. DEM er en computerbaseret
LRTAP model, der beskriver sammenhangen mellem udledning (emission)
af forurenende stoffer og koncentrationen af disse stoffer i atmosfaeren. Nar
et stof udledes i atmosfaeren vil det blive transporteret med vinden til an-
dre omréader, men det kan ogs3 blive omdannet gennem kemiske reaktioner
eller deponeres pa jordoverfladen. Disse faktorer (og mange flere) har betyd-
ning for koncentrationen af stoffet i atmosfeeren. Fig 2.1 viser nogle af de
overordnede forhold der pavirker emissionen og som dermed er afggrende for
luftforureningen i et givet omrade.

2.1 Formalet med DEM

Der er to hovedformal med modellen, nemlig at kunne besvare spgrgsmalene:

o Hvor meget bidrager en given emissionskilde til luftforureningen i andre
omréader (f.eks. nabolande)?

o Hvilken effekt vil en reduktion af en given emissionskilde f& for luftfor-
ureningen i andre omréder?

Derudover kan vi se et tredje formél med modellen som omhandler udviklin-
gen af numeriske metoder og computer arkitektur. En stor del af udviklingen
og praesentationen af DEM er fokuseret pa dette omrade [Zlatev 1995], [Zla-
tev et al. 1996], [Brandt et al. 1996), [Zlatev and Berkowicz 1988].

Et eksempel herp4 ses i [Zlatev 1995]
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Figur 2.1 Figuren viser nogle af de processer der har betydning for transport og
omsztning af stoffer i atmosfaeren ([Pasquill and Smith 1983, s. 381]).

The main topics discussed in the book are numerical methods
and high speed scientific computations.

I forenklet form kan DEM betragtes som en kasse (se fig 2.2), der far emis-
sionerne af et givet stof som input. Modellen beregner, hvordan stoffet trans-
porteres med vinden og hvordan det omdannes i lgbet af transporten. Som
output kommer luftkoncentrationerne af stoffet til givne tidspunkter.

De processer der beskrives af DEM udggres overordnet af:

Transport processer Stofferne transporteres i luften pga vinden. Denne
transport er opdelt i:

e Advektion - en benzvnelse for den transporttype der forarsages
af vinden (pa stor skala).

e Diffusion - beskriver den tilfzeldige spredning af stofferne grundet
turbulent vind (pa lille skala).

Omszetnings processer Stofferne omsattes i atmosfaeren pga.

e Emission — udledning af (luftforurenende) stoffer

o Deposition - stoffer deponeres pa jordoverfladen f.eks. nar det reg-
ner og ‘forsvinder” dermed fra atmosfeeren.

e Kemisk reaktion — stofferne omdannes fordi de reagerer.
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Figur 2.2 Skematisering af DEM.

Der indgar ialt 35 stoffer i DEM. Disse stoffer kan hovedsageligt inddeles
i fire store grupper: Svovlforbindelser, f.eks. SO, (svovldioxid) og H,SO,
(svovlsyre), nitrogenforbindelser, f.eks. NO, (nitrogendioxid) og HNQj3 (sal-
petersyre), ozygenforbindelser, f.eks. O3 (ozon) og H20, (hydrogenperoxid)
samt organiske forbindelser, f.eks. VOC (de flygtige organiske forbindelser
som CgHs;CHj (toluen), HCHO (formaldehyd) og CH3;CHO (acetaldehyd))
og CH,CH; (ethen).

Den matematiske grundstruktur i DEM udggres af et seet af partielle diffe-
rentialligninger (PDE). Der er en PDE for hvert stof og hver PDE indeholder
den matematiske beskrivelse af de 5 processer. For det s’te stof er ligningen
givet ved:

dc,  O(ucs) B d(ves) B O0(wes)

I oz dy 9z

0 des’ 0 Je, 0 Jcs
+8—x (Kz%) + -6_3; (Ky3_y> + 5 (Kz—a;)
—(ksy + ksy)cs
+E,
+Qs(cy -y ¢q) (2.1)
hvor s = 1,2, ...,q = 35 er indeks for det kemiske stof. De to forste led i (2.1)
- advektion og (turbulent) diffusion - beskriver den mekaniske transport af

luftforureningen (de kemiske stoffer). De tre sidste led i1 (2.1) - deposition,
emission og kemiske reaktioner - beskriver omsatningen af de kemiske stoffer.

Funktionerne ¢,,u,v,w, K;, K,, K, samt E er alle steds og tidsafhengige,
dvs. funktioner af typen f : Q x [0,T] = R hvor 2 C R? angiver det geogra-
fiske domeene og [0, T'] tidsintervallet. I DEM er det horisontale plan (parallelt
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Figur 2.3 Figuren angiver domanet for DEM, med en diskretisering pd 150 x
150 km [Zlatev 1995, s. 24].

med jordoverfladen) angivet ved z, y planet og z angiver den vertikale retning
(vinkelret p& jordoverfladen).

Det geografiske domene (virkeomrade) for DEM er Europa og dele af Asien
og Afrika og deekker et omrade pa 4800 km x 4800 km. Tidsdomaenet er ofte
pa en maned men kan veere helt op til et ar. For at kunne lgse modellen er det,
som vi senere vil beskrive, ngdvendigt at diskretisere bade det geografiske
domzne og tids domenet. I DEM er tidsdiskretiseringen som regel pa 15
minutter. Det geografiske domene er inddelt i kvadrater pa 50 x 50 km
hvilket giver 96 x 96 gitterfelter (tidligere var diskretiseringen pa 32 x 32
gitterfelter). P& fig 2.3 ses domanet for DEM (med den gamle diskretisering).

I de fglgende afsnit vil vi beskrive hvorledes den matematiske DEM model
(ligning (2.1)) er fremkommet. I denne beskrivelse splitter vi, for overskue-
lighedens skyld, (2.1) op i de 5 fysiske/kemiske processer og beskriver mate-
matiseringen af disse isolerede processer.
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2.2 Transportligningerne

Transportligningerne, som udggres af advektion og diffusion, adskiller sig fra
omsatningsligningerne bl.a. ved ikke at veaere stofspecifikke. Dette betyder at
transporten af alle de involverede kemiske stoffer kan beskrives ved samme
advektions og diffusionsligning.

De to transportligninger beskriver hvordan en flux af stof beveeger sig — eller
rettere, hvordan koncentrationen af et stof @ndres pé et givet sted som fglge af
stofflux. Et flux (J) kan defineres som mangden af stof, der passerer et givet
areal pr. tidsenhed, dvs. J, = %; hvor AN, angiver antallet af molekyler
af stof s, der passerer arealet A i tidsrummet At.
For at kunne beskrive koncentrationszndringen som fglge af en transportpro-
ces betragtes nu kun transport i en retning (z-retningen). Koncentrations-
ndringen pr. tidsenhed (4% = £&) i en kasse defineret ved AyAzAz kan
beskrives som forskellen i flux ind, J(zo, o) hhv. ud, J(zo+ Az, t5), af kassen
divideret med kassens leengde, dvs. '

C(:E, to + At) — C(.’J}, to) ._ —J(:EO + ACE, to) + J(.’L‘o, tO) (2 2)

At B Az '

Under forudszetningen om, at koncentrationen ¢ og fluxen J er differentiable
for hhv. alle ¢t og z vil greenseveerdien eksistere og

C(w,to + At) - C(SE, to) —J((I:o + ACL‘, to) + _J(:to, to)

Aliglo At - Alirfylo Az (2:3)
Y
dc oJ
= = —-|5 : 2.4
ot (3:1:) (24)
Heraf ses, at hvis —g—i— > 0 er fluxen ud af kassen stgrre end fluxen ind og
koncentrationen i kassen falder, dvs. %‘E < 0. Tilvarende hvis g—i < 0 sa vil

koncentrationen stige, dvs. % > 0. I tre dimensioner er fluxen givet ved en
vektorfunktion J : Q x [0,7] — R3 hvor Q angiver det geografiske domzne
og [0,T] angiver tidsintervallet, som skal simuleres. Vektorfunktionen kan
sdledes defineres som J = (J, Jy, J;) og koncentrationszendringen som fglge
af dette flux er givet ved

Oc _ V- J=— (3‘]” + 0Jy + 8‘]’) (2.5)

ot 0r Oy 0z



16 Den Danske Eulerske Model

Ligning (2.5), en form af kontinuitetsligningen, er generel for alle transport-
typer (med massebevarelse) inklusiv advektion og diffusion [Alberty 1987].

2.2.1 Advektion

Fluxe, som beveeges langs en hovedstrgm /hastighedsfelt, benaevnes advek-
tion. ] DEM skabes dette hastighedsfelt af vinden. De kemiske stoffer an-
tages at fglge bade vindretningen og vindhastigheden. “Vindfeltet” angives
med en vektorfunktion af typen V : € x [0,T] — R?>; som er defineret ved
V = (u(z,y, z,t),v(z,y, 2, t),w(z,y, 2,t)), hvor u angiver vindhastigheden i
z-retningen, v angiver hastigheden i y-retningen og w angiver hastigheden i
z-retningen (altsa vertikalt). Det advektive flux J,q vil folge denne vektor-
funktion og ved antagelsen om at V er kendt for alle punkter (z,y,z) €
og til alle tidspunkter ¢t € [0,T] kan fluxet ifglge [Ghez 1988] matematisk
beskrives ved

Jad = Ve (26)

hvor ¢ (dimension: antal molekyler per volumen) angiver den stofkoncentra-
tion, som flyttes langs vindfeltet V (dimension: leengde per tid). Et udtryk
for hvordan stofkoncentrationen andres som fglge af den advektive transport
fas ved indseettelse af ligning (2.6) i ligning (2.5):

Oc
il ~V -Jaa =-V-(V¢)
(2o 0y
dz’ Jy’ 0z U we
__O(ue)  B(ve) B(we)
- Oz dy 0z (27)

Denne ligning udger advektionsleddet i DEM. Ved at benytte produktreglen
pa (2.7) kan advektionsligningen skrives som

Jc Ou Jc Oov dc ow dc

o [l [ ZegoZl) - (L 9.

5t (axc+“am) (Byc+v8y) (8zc+w8z) (2:8)
Ligning (2.7) og dermed (2.8) benyttes dog ikke i den numeriske lgsning i
DEM. For at simplificere udtrykket antages det at trykket er konstant (dvs.

at luften er et usammentrykkeligt/inkompressibelt medie). Denne antagelse
er matematisk givet ved

ou Ov OBw

£+5§+-3;=0 (2.9)
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[Chorin and Marsden 1993] Hvis der laves passende ombytninger p3 leddene
i (2.8) ses det, at advektionsligningen via antagelsen kan reduceres til

Jc Jc Jc dc
5= _ub.;_va_y._wgg (2.10)

Hvis man skal forsimple dette til to dimensioner, s& antages det yderligere
at % = 0, dvs. man antager, at der ikke er koncentrationsforskelle i vertikal
retning. Herved reduceres modellen til 2 dimensioner (det horisontale plan)
og hgjden indgdr som en parameter i den 2-dimensionale model.

2.2.2 Diffusion

Der findes to hovedtyper af diffusion, som begge beskriver spredningen af
stof — den molekylzere diffusion og den makroskopiske diffusion.

Den molekylere diffusion beskriver spredningen af stof forarsaget af mole-
kylernes termiske beveegelse. Grundideen bag den molekylere diffusion er,
at molekylerne beveeger sig tilfeeldigt, og netop derfor vil der veaere en net-
totransport af stof fra omrader med hgj koncentration (dvs. mange molekyler
af pageldende stof) til omréder med lav koncentration. Diffusionsprocessen
er saledes afheengig af de koncentrationsforskelle (koncentrationsgradienter,
Ve), som findes i systemet og sammenhangen mellem stoftransporten (flu-
xen) over et plan og koncentrationsgradienten er proportional. Da gradienter
altid peger i den retning hvor funktionen (her koncentrationen) vokser mest,
vil et diffusivt flux altid forlgbe i modsat retning af gradienten. I en dimension
(transport i z-retningen) kan dette formuleres som:

dc
Oz
hvor D er den molekylare diffusionskoefficient som har en stgrrelsesorden pa

107* m?/s [Lide 1993-1995]. Denne ligning er ogsd kendt som Ficks 1. lov
~ [Alberty 1987]. I tre dimensioner er den tilsvarende ligning givet ved

Oc dc Jc
a_xa _Dgaa —DE)

Jdif - —D (211)

Jdif = —DVe= (—D (212)

Den molekyleere diffusionskoefficient afhanger af det specifikke stof og typen
af det medie hvori diffusionen forlgber samt temperaturen. En matematisk
beskrivelse af denne transport vil derfor kraeve et antal diffusionsligninger
svarende til antallet af kemiske stoffer. I DEM ses der imidlertid bort fra
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den molekylere diffusion, idet denne transportform er uden betydning for
stoftransporten over de store afstande som behandles i modellen, se nedenfor.

Den makroskopiske diffusion er relateret til de turbulensstrukturer, der ofte
dannes i strgmmende medier. Arsagen til det makroskopiske diffusive led er
at det “sande” vindfelt ikke er beskrevet i “vindfunktionen” V. Den sande
vind, Vg, kan betragtes som vaerende sammensat af to dele, nemlig en-gen-
nemsnitlig vindhastighed V samt et led der beskriver hvorledes vinden af-
viger fra denne gennemsnitlige veerdi V,,,. Denne afvigelse, er athengig af
domaenets diskretisering idet den gges ved grovere diskretisering. “Fejlen” be-
tragtes som en tilfldig spredning om middelveerdien og beskrives ofte som
et diffusivt bidrag til den gennemsnitlige vindhastighed [Pasquill and Smith
1983]. I DEM kendes den gennemsnitlige vindhastighed imidlertid ikke og
istedet benyttes malte vinddata. Den fejl der herved opstar modelleres ana-
logt til diffusion. Det antages altsd at Vg = Vg + Vair, hvor Va4 angiver
de malte vindhastigheder, som indgér i ligning 2.10 og Vg4;s approximeres
med et diffusions led. Denne makroskopiske diffusionskoefficient benzevnes
K = (K;(z,y,2,t), Ky(z,y,2,t), K,(z,y, 2,t)), hvor K, angiver koeflicienten
i z-retningen, K, i y- retningen og K, i z-retningen. K har stgrrelsesorden
10%-10° m?/s og er derfor meget stgrre end den molekylere diffusionskoeffi-
cient D (stgrrelsesorden 10~* m?/s), som der derfor kan ses bort fra.

Den makroskopiske diffusion beskrives analogt til den molekylere (ligning
(2.12)) og er sdledes givet ved:

Jar = —KVec

Jc Oc dc
= (=K, [=],- —|,-K,|= 2.13
( . (am) B (3y> . (52)) (243)
Et udtryk for hvordan koncentrationen zndres som fglge af den makroskopi-

ske diffusion fis ved indsettelse af diffusionsfluxet, (2.13), i ligning (2.5):
Oc

5 = —Vdair
Oc Jc Oc
- (- (5) (&) = (7))
0 Oc 0 de 5] Oc

0K, Oc 8% 0K, dc 0% 0K, B¢ 0%

= (= K )+ (22 E 4 K, — VKo

( bz 0z Kz@xz) + ( dy Oy + Ky3y2 '\ %z 5 972
Den makroskopiske diffusionskoefficient adskiller sig fra den molekylere ved,
som nzevnt, at veere flere stgrrelsesordner stgrre og yderligere ved ikke at vaere
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afheengig af de specifikke stoffer samt mediet. Derimod kan komposanterne i
K, i modsatning til den molekylaere koefficient, have forskellige veerdier.

I DEM fastszettes de horisontale diffusionskoeflicienter til K, = K, = 30000
m?/s ved henvisning til [Gifford 1982]. Herved bliver %’% = %’- = 0, hvilket
i betragtelig grad forenkler ligning (2.14). For at fa klarhed over den vertikale
diffusionskoefficient K, er det ngdvendigt at introducere mixhgjden, H,,.

Mizhgjden angiver hgjden af det nederste lag i atmosfaeren hvor opblandin-
gen af luftmasserne er stor. I dette lag er vindretninger, vindhastigheder og
vertikal opblanding steerkt pavirket af stedets topografi sdsom bjerge, byer,
vegetation m.m. Dette lag benevnes mixlaget eller greenselaget og det zen-
dres sdledes med stedets topografi. Fastszettelsen af mixlagets stgrrelse for
et givet sted afhanger blandt andet af sndringer i temperaturen pa jordo-
verfladen. Om dagen strackker laget sig fra jordoverfladen og op til 1-2 km’s
hgjde. Om natten zndres mixhgjden til 10-400 meter [Pasquill and Smith
1983].

Over mixlaget ligger den fri troposfere, som straekker sig fra ca. 1-2 km’s
hgjde til ca. 18 km’s hgjde. Den fri troposfeere udggres af et lag med konstant
luftteethed som bevirker at de turbulente bevagelser undertrykkes. Cirkula-
tionen i den fri troposfzere er primeert bestemt af to faktorer: solindstralingen
og jordens rotation [Pedersen 1992).

I DEM benyttes hgjden af mixlaget til at beskrive den vertikale diffusions-
koefficient idet denne defineres ved:

K hvis z < H, .
Kwat={ ) el SH 215)

hvor K er en positiv konstant. I [Zlatev 1995, s. 37] foreslds K = 300 m?/s
om dagen og at K = 50 m?%/s om natten.

I DEM er alle komposanter af K saledes konstante og diffusionsligningen
(2.14) forenkles til:
dc d%c 0% 9%

= Kop— + K, 57 T Koo

(2.16)

2.3 Omseaetningsligningerne

Omsztningsligningerne i DEM beskriver koncentrationsandringen af stof
s som fplge af deposition, emission og kemiske reaktioner. I modsatning
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til transportligningerne kan omsatningsligningerne bevirke at den samlede
maengde af stof s gges eller mindskes i atmosfzeren. Endvidere er omsaetnings-
ligningerne stofspecifikke og i DEM indgar saledes 35 forskellige depositions,
emissions og kemi ligninger. '

Omseetningsligningerne adskiller sig yderligere fra transportligningerne idet
de ikke indeholder rumligt afledte af koncentrationen. Dette bevirker at om-
seetningsligningerne kan betragtes som ordinzre differentialligninger (ODE)
i stedet for PDE’s.

2.3.1 Deposition

De forurenende (og ikke forurenende) stoffer som findes i atmosfeeren ud-
gor dels en homogen gasfase (som til stgrste del bestar af N, (78.1%) og O,
(20.9%)), dels en heterogen fase, som til stgrste del bestar af tige og skyer.
En lille del af den heterogene fase bestar af aerosoler, som er sm3 partikler
(radius = 107° m - 107*m). Aerosoler kan ogsa vere sm3 vanddraber hvori
et stof er oplgst, f.eks. svovlsyreaerosoler. Fzlles for aerosolerne er, at de kan
holde sig sveevende i atmosfaeren i en bestemt tid, hvorefter aerosolerne en-
ten vil regne ud, nar tilstraekkeligt store regndréber er dannet, eller vil synke
gravitionelt og blive deponeret pa overflader, f.eks. vegetation. Man kalder
disse typer af deposition for hhv. viddeposition og tordeposition. Ved deposi-
tion vil stof fljernes fra atmosfeeren, dvs. @ndringen af et stofs koncentration
i atmosfzeren, %Cti, vil veere negativ (eller 0 hvis der ikke forekommer deposi-
tion). Partikler i atmosfeeren kan sl sig sammen og danne stgrre partikler. Jo
stgrre en partikel er, jo hurtigere deponeres den. Er koncentrationen hgj, vil
flere partikler kunne slds sammen, end hvis koncentrationen er lav. Derfor vil
%Qf ogsd afhaenge af koncentrationen. Desuden vil depositionen afhzenge af,
hvor meget det regner samt af mixhgjden. Dette angives med tgrdepositions-
koefficienten k;, (z,y,t) og viddepositionskoefficienten k;,(z, y, 2,t), hvor ks,
ikke afhaenger af z.

Antag, at k,, og k,, er kendte funktioner i domenet Q og i tidsintervallet
[0,T]. ks, og ks, beregnes for hvert gitterpunkt. For et bestemt gitterpunkt
(z,y,2) er k,, og k,, konstante og depositionen af et stof, ¢s(z,y, z,t) i punk-
tet (z,y,2) € Q C R?3 til tiden ¢t €[0,T] kan siledes beskrives ved fglgende
linezere homogene ordinzre differentialligning af forste orden:

dc,

‘E = _(k81 + ksz )cs

hvor dimensionen af k;; og ks; er 1 per tid og dimensionen af ¢, er antal
molekyler per volumen. Da der er 35 stoffer i DEM vil der vaere 35 ligninger
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af type (2.3.1), en for hvert stof. Ligning (2.3.1) kan i hvert gltterpunkt lgses
analytisk:

6 = e,(to)e~ ko )=t

hvor ¢,(t) er koncentrationen til tiden ¢ = . 1 DEM lgses (2.3.1) analytisk
i hvert tidsskridt.

Tgrdeposition foregar under hele transporten gennem forskellige mekanismer.
For store partikler vil tyngdevirkningen fjerne disse fra atmosfzeren. Sammen-
stgd med vegetation er en anden. Tgrdepositionskoefficienten, k;,, er ifglge
[Zlatev et al. 1992] givet ved:

g
k,, = H:x | (2.17)
hvor g,, (dimension: leengde per tid) er faldhastigheden for stof s og H.,
(dimension: leengde) er mixhgjden, som er en funktion afhengig af tid og
sted. g, varierer fra 0 cm/s til 1.0 cm/s afheengigt af stof. For SO; og O3 er
der desuden dggnsvariation og arstidsvariation pa g;,. '

Vaddeposition foregér, nar det regner, og vaddepositionskoeflicienten, k32, er
ifglge [Zlatev et al. 1992] givet ved:
gs1
ks, = H. (2.18)
hvor I angiver hvor meget det regner (malt i cm/s) og g, er et dimensionslgst
“scavenging” forhold, angivet for hvert stof. For de fleste stoffer er g, = 0, men
for nogle stoffer (11 ialt,[Zlatev et al. 1992]) ligger g, mellem 2.0-10° —7.0-10°.

I DEM er det antaget, at depositionen af et givet stof ikke afhezenger af an-
dre stoffers koncentration, men kun af stoffets egen koncentration, se ligning
(2.3.1), samt at k,, og ks, ikke afhaenger af koncentratlonen af stof s og heller
ikke af andre stoffers koncentration.

2.3.2 ‘Emission

Emission betyder udledning. Nér et stof udledes (emitteres) fra f.eks. en
fabrik eller et kraftveerk, vil koncentrationen af dette stof vokse i atmosfaeren,
dvs. %‘- vil veere positiv (eller 0). Koncentrationszendringen som fglge af
emission af et stof, ¢s(z,y, z,t), i punktet (z,y,z) € 2 C R® til tiden ¢ €[0,T]
kan s3ledes beskrives ved fglgende ordinzere differentialligning:

de,

gt- = ES(x’y7z>t) (219)
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Da der er 35 stoffer i DEM, vil der veere 35 ligninger af type (2.19), en for hvert
stof. Emissionen, ligning (2.19), behandles numerisk sammen med de kemi-
ske reaktioner, se afsnit 2.3.3, hvor emissionerne vil indgd i produktledene
i de kemiske reaktioner (de stoffer som dannes). Problemet er, at beskrive
emissionerne matematisk, dvs. at finde funktionen E,(z,y, z,t). I praksis i
DEM opstiller man fgrst emissionsfunktionerne efter diskretiseringen, saledes
at der i hvert gitterfelt fastlaegges en emissionsfunktion for stof s, som kun
afheenger at tiden og &rsemissionen i gitterfeltet (se endvidere afsnit 2.4.2).
Dvs. at emissionen bliver en funktion af typen E; : [0,7] — R og hvis denne
funktion er kontinuert, kan den lgses analytisk:

cs = E (1) + K,

hvor E; er en stamfunktion til F;(t) og K, er en konstant for stof s.

Et eksempel pa en emissionsfunktion er for SO;, hvor man efter diskreti-
seringen i hvert gitterfelt opstiller en cosinusfunktion, med maksimum om
vinteren (1.35 gange middelveerdien for &rsemissionen i dette gitterfelt) og
minimum om sommeren (0.65 gange middelverdien), siledes at integralet af

funktionen giver arsemissionen E,., dvs. [y * Es(t)dt = Eypa-

2.3.3 Kemiske reaktioner

I DEM bruger man et reaktionsskema som kaldes det kondenserede CBM IV
(Carbon-Bond Mechanism) skema [Zlatev 1995). Dette reaktionsskema bestéar
af 67 reaktioner. Desuden er der tilfgjet yderligere 4 reaktioner (nitrat og
ammonium/ammoniak) siledes at der er 71 reaktioner i alt. Koncentrationen
af et stof, ¢;(z,y, z,1), i punktet (z,y,2) € O C R3 til tiden ¢ €[0,T] endres
med tiden pa grund af kemiske reaktioner. Det kan matematisk formuleres
ved fglgende ordinzere differentialligning:

des
dt
hvor s = 1,2,...,q, ¢ = 35 er antallet af stoffer og @), er reaktionshastighe-
den. I DEM er Qs enten linezr eller ikke-lineeer, atheengig af reaktionsme-

kanismerne for stof s. For at finde et udtryk for funktionen @, er det forst
ngdvendigt med en omtale af kemiske reaktioners orden.

= Q3(61,62, €3y ey Cq)

Kemiske reaktioners orden

Kemiske reaktioners hastighed (kinetik) atheenger som regel af de involverede
stoffers koncentration, temperaturen samt trykket.
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Man taler om reaktioner af 0. orden, 1. orden, 2. orden® osv. alt efter hvor-
dan reaktionshastigheden afhaenger af koncentrationen. I DEM indgar kun
reaktioner som er af 1. og 2. orden.

En reaktion er af 1. orden, hvis det for reaktionen
F—-P
geelder, at

Qs = 2 = —KF) (2:20)

hvor Qs er reaktionshastigheden for stof F (indeks f), som er lineer for 1.
ordens reaktion, [F] er koncentrationen af stof F og k er hastighedskonstanten,
som er givet ved:

k=A e B/RT = A~ B/T (2.21)

hvor A er Arrhenius konstant (kun afheengig af hvilken reaktion det er tale
om), E, er aktiveringsenergien (enhed: J/mol), R er en naturkonstant (en-
hed: J/K/mol), T er den absolutte temperatur (enhed: K) og B = E,/R
(enhed: K). Dimensionen p& A er [1/tid] for fgrste ordens reaktioner, og
[volumen/(tid xantal molekyler)] for 2. ordens reaktioner. Som det ses af lig-
ning (2.21) har k samme enhed som A.

Ligning (2.20) kan lgses analytisk:
[F]: = [Floe™

hvor [F]o er koncentrationen af F til tiden ¢t = 0 og [F]; er koncentrationen

af F til tiden ¢. Koncentrationen af F falder alts3 eksponentielt som funktion
af tiden.

Eksempel 1 [Zlatev 1995, s. 42, nr. 9]:

Ozon, Og, er et ustabilt molekyle, og kan spaltes termisk:
03 > 040, (2.22)
Udtrykket for reaktionshastigheden skrives:

d[O3]
dt

= —k[O3]

1Orden i kemisk forstand svarer matematisk til potensen af den variable funktion. Dvs.
en kemisk 1. ordens reaktion giver en linezer ODE og reaktioner af 2. og hgjere orden
giver ikke linere ODE’s. (Begrebet skal siledes ikke forveksles med f.eks. orden af en
differentialligning)
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En reaktion er af 2. orden, hvis det for reaktionen

: F+F—-S
galder, at
d[F
Q= % = —k[F)? (2.23)

Ligningen (2.23) kan lgses analytisk:

1
[Fli = ——
kt+ﬁ

Eksempel 2 [Zlatev 1995, s. 42, nr. 2]:
0+0;,+M—=03;+M (2.24)

M er typisk Oj eller N3 og deltager ikke i selve reaktionen. Reaktionen er en 3. ordens
reaktion, men da koncentrationen af M er stort set konstant, bliver reaktionen en pseudo
2. ordens reaktion. Udtrykket for reaktionshastigheden skrives:

4i%] _ d[9]

o = g = —kOl[0][M] = K[O][02]

hvor k = k[M] med god tilnzrmelse er konstant, dvs. en pseudo 2. ordens reaktion. Som det
ses, kan en reaktion ogsé veere af 2. orden, nar 2 forskellige stoffer reagerer med hinanden.

Lad os nu se pa reaktion (2.22), (2.24) samt yderligere 6 reaktioner fra [Zlatev
1995, s. 42, nr. 3-7 og 12|, dvs. i alt 8 kemiske reaktioner med 6 forskellige
stoffer:

Os & 0+0, (2.25)
0+0,+M & 0;+M (2.26)
0s+NO % 0,+NO, (2.27)
0+NO, & 0,+NO (2.28)
0+NO, %k NOs (2.29)
0+NO % NO, (2.30)
0:+NO; %& 0,+NO; (2.31)
NO; +NO % 2NO, (2.32)

Vi antager (meget simplificeret) at disse 8 reaktioner er de eneste som foregar.
Vi kan da opskrive reaktionshastigheden for de 6 stoffer som indgér i de 8
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reaktioner, hvor ky = ky[M]:

o =42 = E,[0]0,] - ki[0,] — ks[O,]INO] — kr[O,]INO,] (2.33)
Q: =49 _ £[0,] + ks[0)NO] + k[O]INO,] + k-[O,]INO,]

~%:[0][0,] (2.39)
@ =40l_ 1[0, ~ FafO[0,] - (ks + ks)[O]NO,]

— ke[O][NO] (2.35)
Qs =N0l_ 1,(0)(NO,] - ks[O][NO] — Ks[O][NO]

—ks[NO3][NO] (2.36)
Qs = INOd _ £.10,]INO] + ks [O][NO] + 2 ks[NOS]INO]

_(k4 + ks)[O][NOZ] - k7[03][N02] (2'37)

Qs =2 = K[OINO,] + kr[O,IINO;] — ksNOJINO]  (2.38)

hvor indeks 1 angiver O3, indeks 2 O,, indeks 3 O, indeks 4 NO, indeks 5 NO,
og indeks 6 NOs. Vi har nu faet 6 ordinzere differentialligninger (ODE) som
er koblede til hinanden. Af ovenstdende kan det ogsa ses, at ozon dannes i
reaktion (2.26) og derfor bidrager med et positivt led til reaktionshastigheden
for ozon, ligning (2.33), mens ozon forbruges i reaktion (2.25), (2.27) og (2.31)
og derfor bidrager med tre negative led til reaktionshastigheden for ozon. Til
ligning (2.33) kan ogsa tilfgjes emission (se afsnit 2.3.2) af ozon, da emission
kan opfattes som en form for dannelse af stof. P3 tilsvarende made er det
muligt, at opfatte deposition som en tabsreaktion, med hastighedskonstanter
k., (tgrdeposition) og k,, (viddeposition), men dette ggres ikke i DEM, da
depositionsleddet lgses analytisk. I DEM vil der veere 35 ligninger, en for
hvert stof, af type (2.33) - (2.38).

Det er specielt 3 ting som udmeerker sig for de kemiske reaktioner:

1. De kemiske reaktioner beskrives ved ordinzre differentialligninger

(ODE).

2. De kemiske reaktioner (ODE) er ofte koblede til hinanden, se ligning
(2.33) - (2.38) og har forskellige reaktions hastigheder (stift system).

3. De er som regel ikke-lineeere.

En kombination af punkt 2 og 3 vanskeligggr den numeriske lgsning.
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I DEM deler man de kemiske reaktioner op i et tabsled og et produktionsled
[Zlatev et al. 1992):

de,
Qs - 'ﬂ - '—Lscs + Ps (239)

hvor L er tabsledet (“loss” pa engelsk) og P er produktionsledet, sammenlign
med (2.33) - (2.38) for oven. Det at der er ganget ¢, p& tabsledet indikerer
bare at stoffet selv altid vil indga i disse reaktioner, se de negative led i (2.33)
- (2.38). Det er ikke tilfeeldet i produktionsledet, se de positive led i (2.33)
-(2.38). En anden made at skrive ligning (2.39) p& er [Zlatev et al. 1992]:

des; g 99
ajcii+ . Brickicii (2.40)
=1

di j= k=1 j=1

hvor index i angiver gitterpunkt og o (negativ hvis det er et produktionsled
og positiv hvis det er et tabsled) og B (postiv hvis det er et produktionsled
og negativ hvis det er et tabsled) er hastighedskonstanter , se ligning (2.21)
og (2.41). 1 denne ligning er det delt op i et 1. ordens led (enkelt summen)
og et 2. ordens led (dobbelt summen).

Fotokemiske reaktioner

I dette afsnit omtales fotokemiske reaktioner. For en mere uddybende gen-
nemgang kan der henvises til f.eks. [Alberty 1987] og [Pedersen 1992].

Nogle kemiske reaktioner foregar ved at et stof absorberer et lyskvantum,
givet ved E = hv, hvor E er energien af lyset, h er Planck’s konstant og v
er frekvensen af lyset. Et eksempel pa en fotokemisk reaktion fra CBM IV
skemaet 1 DEM [Zlatev 1995, s. 44, nr. 66] er:

H202 + hv = 20H

hvor et hydrogenperoxidmolekyle, H2O,, ved absorption af et lyskvantum
spaltes til 2 hydroxidradikaler, OH. For en fotokemisk reaktion kan hastig-
hedskonstanten, eller fotolysekonstanten, J, som den bliver kaldt, ikke be-
regnes direkte fra ligning (2.21) idet konstanten bl.a. afheenger af hvor meget
lys (energi) molekylet modtager fra solen og hvilket molekyle der er tale om.

I DEM angives fotolysekonstanten ved:

J = A. g Browlcosh (2.41)
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hvor @ er zenithvinkelen (ved ekvator er 8§ = 0) og B, er en fotokemisk
konstant. Hvis L angiver tykkelsen eller leengden (i hgjden) af atmosfeeren,
s& vil ;% svare til den leengde som som sollyset passerer og Cols 7 Vil svare
til hvor mange gange atmosfeerens tykkelse lyset har passeret. Jo laengere
lyset har passeret gennem atmosfeeren, des mindre vil intensiteten af lyset
veere (pa grund af at molekyler absorberer lys undervejs samt at lys spredes).

Dette er givet ved Lambert-Beers lov:

Il; = Io,; e—t,—,/cose (242)

hvor vejleengden ! i Lambert-Beers lov i (2.42) er _, I er intensiteten af
sollyset ved jordoverfladen og t; er dempningskoefficienten (dimensionslgs).
t; er primeert afheengig af skydeakket idet stgrrelsen beskriver spredning af
lyset samt absorption af lyset hen gennem atmosfeeren. Eksponentialledet i
ligning (2.41) skyldes altsd Lambert-Beers lov.

2.4 Inputdata

I den forelgbige beskrivelse af DEM har vi antaget at en raekke af de
parametre som indgar i modellen er kendte funktioner i tid og sted.
Dette er dog langt fra tilfeeldet. F.eks. i forbindelse med vindhastigheden
V=(u(z,y, z,t),v(z,y, 2,t), w(z,y, 2,t)) som benyttes i advektionsligningen
(ligning (2.7)), emissionen af de forskellige stoffer (E4(z,y, z,t)) og mixhgjden
H,..(z,y,2,t) som bl.a. indgar i beskrivelsen af den vertikale diffusionskoef-
ficient K, (ligning (2.15)) samt i depositionskoefficienterne.

I DEM benyttes malte data til at beskrive disse og mange flere parametre
som indgar i modellen og der er siledes krav om en rakke inputdata.

De ihputdata som er pakreevet i DEM kan inddeles i 3 gruppef.

1. Meteorologiske data (f.eks. vindhastigheder og hgjden af mixlaget).
2. Emissionsdata til beskrivelse af E(z,y, z,1).

3. Data som benyttes til beskrivelse af randbetingelserne (til den numeri-
ske lgsning)
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2.4.1 Meteorologiske data

De meteorologiske data kommer fra MSC-W EMEP? og findes for hver 6. time
og for hver 150 km x 150 km. De meteorolog1ske input data, som benyttes i
DEM udggres af:

o Vindhastighed. Disse data éngiver for hvert mélepunkt vindhastighe-
den i z,y planet (horisontalt) d.v.s disse data angiver en vektor med to
komposanter, som benyttes til at fastleegge advektionskomposanterne

(u,v).

o Vertikal vind. Benyttes til fastleeggelse af 3. komposanten w i vindfeltet
V.

¢ Hgjden af mixlaget (H,) males, i modsetning til de resterende me-
teorologiske data, kun hver 12. time. Stgrrelsen af dette lag indgér i
beskrivelsen af den vertikale diffusions koefficient K, samt til fastlzeg-
gelse af depositionskoeflicienterne (ks og ks2).

e Temperaturen i mixlaget. Benyttes til fastleggelse af de temperaturaf-
heengige kemiske hastighedskoefficienter.

o Nedbgr (ved jordoverfladen): Benyttes til fastleeggelse af I som indgér
i vaddepositionskoeflicienten.

o Overfladetemperaturen: Benyttes til beregning af naturlige VOC emis-
sioner (dvs. funktionen E,(z,y, z,t), nar s angiver en naturlig VOC).

o Skydeekke (fri troposfere): Benyttes til beregning af hastighedskon-
stanten J for de fotokemiske reaktioner.

Som det senere vil fremgé er der til lgsning af DEM behov for input data
hvert 15 min. For at skaffe disse data laves simple linezere interpolationer i
tid mellem de malte data [Zlatev et al. 1993] (se figur 2.4).

Figur 2.4 viser de meteorologiske data som funktion af tiden. Der er to data
punkter - til tiden 0 og til tiden 6 (angivet i timer). Da DEM’s tidsskridt er
pa 15 minutter, vil ¢ g fra 1 til 23, og man vil siledes generere et dataszt
pé 23 veerdier imellem de to malte veerdier.

I de nyere versioner af DEM er det endvidere n¢dvend1gt ogséd at lave geo-
grafiske interpolationer.

2MSC-W EMEP er en forkortelse for Meteorological Synthesizing Centre-West, of the
European Monitoring and Evaluation Programme
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dataverdi
A

X;

timer

Figur 2.4 t; er tiden til den vaerdi man vil interpolere, x; er den interpolerede
veerdi.

2.4.2 Emissionsdata

I DEM benyttes emissionsdata til fastleeggelse af funktionen E(z,y,z,?).
Disse data kommer ogsa fra MSC-W EMEP, som dels har malt og dels esti-
meret hvor mange tons af stof s der emitteres pr. ar i et givet omrade pa
150 km x 150 km. Dette betyder at emissionsdata kun findes som en arlig
totalveerdi for hvert gitterfelt. Denne veerdi benaevner vi E ,,.,,. For at kunne
beskrive funktionen Ey(z,y, z,t) er det ngdvendigt at interpolere disse data
over tid. I DEM afhanger interpoleringsmetoden af det specifikke stof s. For
f.eks. NH3 emissionerne antages en ligelig fordeling over aret [Zlatev et al.
1993]. Derved fas at

ENHg,total(xa y, Z)
A

hvor A angiver antallet af tidsskridt pr. &r og Eyn, angiver middelveerdien
for NHjz-emissionen i et gitterfelt.

Svovlforbindelserne (SO; og SO2™) varierer derimod med &rstiden. I DEM
er denne arstidsvariation approximeret med en cosinus funktion som svinger
omkring &rsmiddelveerdien, E,,.,. Denne cosinus funktion antager sit maxi-
mum (1,35 E,..1) om vinteren og minimum (0,65 E,,...) om sommeren [Zla-
tev et al. 1992]. Emissionsfunktionen for svovlforbindelserne er i et gitterfelt

(z,y, ) séledes defineret ved

ENKS(x’y’ z’t) = = -ENHs(‘T’ Y, Z) te [07A]

— — 2
Esvbvl (x7 Y, 2, t) = Esvovl (x, Y, Z) + 0, 35Eavovl (Il:, Y, Z) COSs (‘%t) (2.43)

hvor ¢ € [0, A]
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hvor A som fgr angiver antallet af tidskridt pr. ar. Heraf ses at hvis t = A
(sommer) antager ligning (2.43) sit minimum og tilsvarende antager funktio-
nen sit maximum for ¢ = 0 (vinter).

Variationen af svovl emissionen er illustreret pé fig. 2.5.

¢

0.65

S0

0.35

feb

tid

Figur 2.5 Interpoleret svovl-variation over aret.

Emissionen af de specifikke svovlforbindelser beregnes udfra antagelsen om,
at SO, udggr 80% af totalt emitteret svovl og SO2~ udger 5 %. De resterende
15% udfaeldes som ren svovl [Zlatev et al. 1992].

Emissionen af NO, og de menneskeskabte VOC emissioner varierer ikke pé
arsbasis, men over dggnet. Emissionsfunktionen for disse stoffer antages at
vaere stykvis konstant med en dagsemission som er tre gange hgjere end
emissionen om natten.

Der er ogsd dagsvariation pa naturlige VOC emissioner, og selve emissions-
funktionen approximeres udfra viden om skovarealer i gitterpunkterne og
inputdata om jordtemperaturen, efter Liibkert og Schop metoden [Zlatev
et al. 1993]. Der benyttes saledes flere forskellige interpolationsalgoritmer til
beskrivelse af emissionsfunktionen i DEM. Felles for dem alle er, at de tager
udgangspunkt i den malte (og estimerede) &rsveerdi for emissionen i et git-
terpunkt idet det generelt skal geelde at [} E,(t)dt skal svare til den rlige
totalveerdi (inputveerdien) i gitterpunktet.

2.4.3 Begyndelses- og randbetingelser

For at lgse modellen numerisk er det ngdvendigt at have rand- og begyndel-
sesbetingelser. Begyndelsesbetingelsen skal definere funktionen ¢,(z,y, z,t =
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0), dvs. angive koncentrationen af stof s V(z,y,2) €  til tiden ¢t = 0. De
resterende randbetingelser definerer de geografiske (eller rumlige) greenser for
DEM. I den 2-dimensionale udgave af DEM findes 4 geografiske rande nemlig
for (z=0); (z=X); (y=0)og (y=Y).

I den 3-dimensionale udgave af DEM er der yderligere 2 rande; nemhg jord-
overfladen, (z = 0), samt en gvre grense for (2 = Z).

Begyndelsesbetingelsen

For at definere begyndelsebetingelsen er det ngdvendigt at kende koncentra-
tionerne af hver af de 35 stoffer for ¢ = 0, dvs. at ¢(z,y, 2;0) = ps(z,y, z) er
en kendt funktion. Denne funktion kendes imidlertid ikke, og det kan veere
sveert at finde gode approximationer. Problemet lgses ud fra f(zslgende algo-
Titme: [Zlatev et al. 1993]

o Tag nogle grove geet.
e Kgr modellen i fem dage.

e Tag de koncentrationer der er fremkommet og brug som starveerdier i
kgrslen.

Det understreges, at jo flere dage i forvejen modellen startes des mindre er
behovet for at have praecise startveerdier. Herved tilleegges genererede start-
vaerdier stgrre pélidelighed end maélte koncentrationer. [Zlatev 1995, 5.101].
Denne holdning er helt analog til [Hamming 1962] som siger

Instead of information retrieval we prefer information regenera-
tion.

Iseer i de tredimensionale kgrsler af modellen er problemerne med startveer-
dierne store og overskygger problemerne med de numeriske metoder. [Zlatev
et al. 1993, s. 5]

Randbetingelser

I DEM er man interesseret i koncentrationer i Europa, for hvilket man har
defineret et afgraenset geografisk domene z € [0, X],y € [0,Y]. Problemerne
med denne afgreensning er, at der i virkeligheden stadig vil veere pavirkninger
pa det afgreensede omrade udefra, men dette kan ikke tages direkte med i
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modellen. Et eksempel kunne vzere stof, der bleeser ud af systemet, for derefter
at blaese ind igen. Dette vil modellen ikke kunne tage hgjde for, da stoffet er
forsvundet fra systemet. Det ideelle ville vaere at betragte hele jorden som et
system, men i praksis opstilles randbetingelser (f.eks. funktioner), der styrer,
hvad der sker mellem domaenet og udenfor domaenet.

I DEM benyttes sakaldte Dirichlet betingelser, hvor man fastleegger koncen-
trationen af stof s pa de horisontale grenser enten som funktioner eller ved
konstante veerdier. Disse er givet ved:

¢s(0,9,t) = ba (v, 1)
¢ (X, 4,t) = bea(y, t)
cs(x,0,t) = bsa(z,t)
cs(x, Y, t) = bz, 1) (2.44)

hvor b,; enten kan beskrives ved inputdata eller ved en funktion, man skal
dog passe pa, da en numerisk metode som f.eks. pseudospektralmetoden krae-
ver, at randbetingelserne er periodiske. Inputdata leveres i praksis af en mo-
del, der har kert i samme tidsinterval — men pa et stgrre domene [Zlatev
1995, s. 103). Dirichlet betingelserne bevirker (i fysisk forstand) at der kan
transporteres stof over de horisontale graenser idet koncentrationerne pga.
randbetingelserne er “kunstigt” fastholdte. Dette betyder nemlig at hvis kon-
centrationen i et gitterpunk ved randen er hgjere end den fastholdte veerdi
vil der forsvinde stof ud af sytemet og hvis koncentrationen er lavere end den
fastholdte vaerdi sa vil der blive tilfgrt stof til systemet.

Det er dog problematisk at finde disse fastholdte vardier (eller funktioner),
bsi, som beskriver koncentrationen pa randen. I DEM lgses dette problem
ved at tage et meget stort omrade i betragtning, hvilket bevirker at randbe-
tingelserne far mindre indflydelse pa det interessante omréde, specielt hvis
de szettes til at veere teet pd baggrundskoncentrationen.

Randbetingelsen for den nedre greense (2 = 0 dvs. ved jordoverfladen) be-
stemmes udfra tgrdepositionen. Hvis stof s tgrdeponeres er randbetingelsen
givet ved en inhomogen Neumann betingelse pd formen

8CS($’y’ Oat) _
32 - bs5(m7 Y, t)

hvor bys(2z, y,t) afhaenger af stoffets depositionshastighed. Hvis stoffet ikke de-
poneres szttes bs;s5(z,y,t) = 0 (homogen Neumann betingelse). Denne rand-
betingelse betyder (i fysisk forstand) at stoftransporten ud af systemet er
bestemt af tgrdepositionen. Er der ingen deposition er randen lukket (dvs.
ingen stoftransport over randen).
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For den gvre greense (z = Z) bruges en Dirichlet betingelse analogt til (2.44):
cs(x’ y’ Z7 t) = bsG(x, Y, t)

hvor bs(z,y,t) er en funktion af ¢, i den fri troposfeere. Man har kun f&

malinger til fastleeggelse af b(z,y,t) som derfor er behaftet med ret store

usikkerheder. For nogle stoffer, f.eks. ozon, er man desuden ngdt til at tage
hensyn til udveksling af stof mellem mixlaget og den fri troposfeere. Det er

dog meget sveert at bestemme denne udveksling og i DEM har man testet

forskellige udvekslingsalgoritmer (for ozon, se f.eks. [Zlatev et al. 1993]). Den

matematiske beskrivelse af stofudvekslingen med den fri troposfeere er dog

stadig under udvikling.

2.5 Numerisk behandling af DEM

DEM bestar af et antal partielle differentialligninger, en for hvert stof i mo-
dellen, se ligning (2.1). Denne ligning kan ikke lgses analytisk®, med mindre
der laves meget urealistiske antagelser, og det er derfor ngdvendigt med en
numerisk lgsning [Zlatev 1995]. Hertil kraeves bade en geografisk og en tidslig
diskretisering. Som det senere vil fremg, har disse diskretiseringer forskel-
lige funktioner, idet den geografiske diskretisering benyttes til at transformere
PDE til ODE, og tidsdiskretiseringen benyttes til at lgse disse ODE’s. I dette
afsnit beskrives forst, hvorledes DEM er diskretiseret, og derefter skitseres
den overordnede procedure, hvormed DEM lgses numerisk. Denne procedure
inkluderer mange forskellige numeriske algoritmer. Det er imidlertid ikke in-
denfor dette projekts rammer at give en detaljeret beskrivelse af de numeriske
metoder, som kan benyttes til lgsning af (2.1), og vi henviser istedet til den
omfattende litteratur der findes om emnet (f.eks. [Marchuk 1975]).

2.5.1 Diskretisering

Det geografiske omréde, som udggr domenet for DEM, er pad 4800 km x
4800 km og inkluderer hele Europa og dele af Afrika og Asien. I den geogra-
fiske diskretisering leegges et gitter ned over dette omrade. Gitterstgrrelsen
er primart bestemt af tilgangen til den ngdvendige data (se afsnit 2.4), men
ogsa antallet af beregninger er bestemmende for, hvor fin netinddelingen er. I

3Det er dog muligt at lgse advektions-diffusionsligningen analytisk, nar hastighedsfeltet
er stykvis linezrt [Bernard 1990], hvilket faktisk er tilfzzldet i DEM grundet de linezre
interpolationer mellem vindmalingerne (se afsnit 2.4.1), dette er dog forbigaet i DEM
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"de tidligere udgaver af DEM arbejdede man med en geografisk diskretisering

p& Az = Ay = 150 km. Dette svarer til 32 x 32 = 1024 gitterpunkter. Efter
1993 har man brugt et finere gitter med Az = Ay =.50 km, hvilket svarer
til 96 x 96 = 9216 gitterpunkter (se evt. fig 2.3).

1 den tredimensionale udgave af DEM er det ogs& ngdvendigt at diskretisere
langs den vertikale akse z. I DEM regner man med 10 lag.

Tidsdomanet [0,T] i DEM er ofte p4 en maned, men kan veere helt op til
et ar. Dette interval diskretiseres med At = 15 min. For kemidelen i DEM
krzeves dog en finere diskretisering pa At = 2.5 min.

Den rumlige og tidslige diskretisering betyder, at der skal lgses flere millioner
aritmetiske ligninger pr. simulering. Antag f.eks. at der skal laves en bereg-
ning for en maned (31 dage), hvor modellen skal kgre i 5 dage for at generere
startveerdier. For advektionsdelen kreever dette 362460 = 3456 tidsskridt for
hvert gitterpunkt (96 x96 x 10) og for hvert stof (35) (med den tredimensio-
nelle model). Dette giver 96 - 96 - 10 - 35 - 3456 = 1,1 - 10'° ligninger. Hertil
kreeves hurtige computere og effektive algoritmer, hvilket er et af de omréder,
der forskes meget i som en del af DEM-modelleringen (se f.eks. kapitel 6-9 i
[Zlatev 1995]).

2.5.2 Opdeling i submodeller

Fgrste del af den numeriske lgsning af DEM bestar i en opsplitning af (2.1)
i submodeller. Det er uhensigtsmeessigt at lgse ligning (2.1) med en felles
numerisk metode, idet ligningen beskriver forskellige fysiske processer med
forskellige matematiske egenskaber s& som PDE’s - ODE’s, 1. afledt - 2.
afledt, lineaer — ikke-linezr og forskellige karakteristiske tider svarende til
sma og store egenveerdier. Modellen deles derfor op efter de fysiske processer:

(1) 8 (uct) 8 (velV)

acs — - (ucs ) _ ('ch ) (245)
ot Oz dy

dc? 0 P 0 9
D00

de? @ (3 @

dt = Es +Qs (Cl 3 Co ,...,Cq ) (2~47)
(4)

L (k) (2.48)

dt
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D PR 0z

de 9(wef) 5 [  ac
ot 0z 0z (Kz ) (2.49)

hvor hver ligning (submodel) lgses separat. Ligning (2.45) beskriver den ho-
risontale advektion, (2.46) den horisontale diffusion, (2.47) kemi og emission,
(2.48) depositionen og (2.49) den vertikale transport. Som det kan bemzer-
kes, er ligningerne (2.45), (2.46) og (2.49) partielle, hvorimod ligning (2.48)
og (2.47) er ordinere differentialligninger.

Ovenstéende inddeling har flere fordele ([Zlatev 1995], [Zlatev et al. 1996]):

1. Ligning (2.45)-(2.49) er nemmere at beregne end ligning (2.1).
2. De fysiske processer i modellen kan studeres saerskilt.

3. Man kan bruge forskellige numeriske metoder til at lgse (2.45)-(2.49)
og dermed er det lettere at finde optimale (eller gode) metoder, end
hvis (2.1) skulle lgses numerisk.

4. Der er muligt at lave submodellerne separat.

5. Modellen bruges ofte som en todimensional model, og i dette tilfeelde
skal det sidste led, (2.49), ikke med.

Ulempen ved opdelingen er bl.a. at det er sveert at kontrollere den fejl, som
skyldes selve méaden at opdele modellen pé.

I [Zlatev 1995] bliver det fremheevet, at det ikke er nok at veelge numeri-
ske metoder, som fungerer optimalt (eller godt) for hver submodel. Det er
ogsa ngdvendigt at teste modellen globalt, dvs. om opdelingen og de valgte
numeriske metoder fungerer godt sammen.

2.5.3 Transformering af PDE til ODE

Anden del af den numeriske procedure bestar i at transformere ligningerne
(2.45), (2.46) og (2.49) til et system af ordinzere differentialligninger. Hertil
benyttes forskellige numeriske algoritmer, som diskretiserer de rumligt afledte
i de partielle submodeller (rumlig diskretisering).

Antag nu at domenet ) er et parallelepiped (en “kasse”) med en rumlig
diskretisering, som er aekvidistant og med N, x N, x N, gitterpunkter, hvor
Nz, Ny og N, er antallet af gitterpunkter langs hhv. z,y og z-akserne. Lad
g angive antallet af kemiske stoffer. Antag desuden, at de rumlige afledte i
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ligning (2.1) (dvs. ligning (2.45), (2.46) og (2.49)) er diskretiseret med en
numerisk metode. Ligning (2.1) kan da skrives som et system af ordineere
differentialligninger af formen:

dg
E - f(tag)

hvor g(t) : [0,T] = RN="Nv'N:¢ er en vektorfunktion med N, x N, x N, x g
komposanter. Hver komposant angiver koncentrationen af et stof som funk-
tion af tid i et bestemt gitterpunkt. Og hele vektorfunktionen angiver kon-
centrationerne af de 35 stoffer i alle gitterpunkter.

f(t,g) er ogsa en vektorfunktion med samme antal komposanter, som afhzen-
ger af den anvendte rumlige diskretiseringsmetode.

For den opdelte model ((2.45)-(2.49)) f&s:

de® ) ,
= = 10(t,g") (2.50)

hvor: =1,2,3,4,5.

Der findes flere forskellige numeriske metoder til at omskrive ligningerne pa
formen angivet i (2.50). I DEM afhzenger valget af metode af den specifikke
ligning. Séledes bliver den horisontale advektion, ligning (2.45), og den
horisontale diffusion, ligning (2.46) lgst med pseudospectral algoritmen og
med finite element algoritmen [Zlatev et al. 1992), men man kan ogsé bruge
andre metoder, f.eks. finite difference.

I pseudospectralalgoritmen approksimeres de rumlige afledte i gitterpunk-
terne med trunkerede Fourier raekker. I én rumlig dimension har den trunke-
rede Fourier raekke fglgende udseende:

M
At) + g[ak(t) cos(kz) + bx(t) sin(kz)]

hvor k = 1,,, M angiver den zkvidistante gitterindeling i x-retningen.

Metoden benyttes primeert til lgsning af advektionsligningen, som kreever
ekstra opmerksomhed, sandsynligvis fordi advektionsligningen af natur er
asymmetrisk, hvorved en “falsk” diffusion introduceres i den numeriske lgs-
ning af ligningen [Patel and Markatos 1986]. Pseudospectralalgoritmen ad-
skiller sig fra de resterende metoder, bl.a. fordi periodiske randbetingelser er
pakrzevet.

Finite elements metoden har den klare fordel, at diskretiseringen ikke behg-
ver at veere akvidistant. Hermed er det muligt at lave en finere diskretisering
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i omrader, som kraever stgrre opmeerksomhed (f.eks. omrader hvor koncen-
trationsgradienten er stor).

De kemiske reaktioner og depositionen afhenger ikke af stedet (dvs.
gitterpunkt), og det er derfor trivielt at omskrive ligning (2.47) og (2.48) pa
formen (2.50).

2.5.4 Sammenkobling af submodellerne

Tredje og sidste del af den numeriske procedure bestér i at sammenkoble
ligning (2.45)-(2.49), hvilket foregdr vha. den numeriske tidsintegration. An-
tag, at koncentrationerne i alle gitterpunkter er beregnet til tiden ¢t = t,
(dvs. komposanterne til g(¢,)). Koncentrationerne i naeste tidsskridt, t,4; =
tn+ At, kan beregnes ved at ligning (2.45)-(2.49) pa formen (2.50) lgses efter
hinanden. Dvs. at veerdierne af g(t,) bruges som startvaerdier til lgsning af
(2.45). De koncentrationer som fas nar (2.45) lgses, g*)(¢,41), bruges som
startveerdier til at lgse (2.46) osv. indtil (2.49) er lgst. Herved fas en ap-
proksimation til g(t,+1), dvs. for den globale proces. Proceduren gentages i
tidsskridt n + 2 for at beregne g(t,42) osv.

Vi vil illustrere opsplitningsproceduren med et trivielt, men forhdbentligt
illustrativt eksempel. Antag vi gnsker at lgses den ordinzere differentialligning

de
i kc+ he (2.51)

med begyndelsesvaerdien ¢(t = t5) = Co. Denne ligning illustrerer ligning
(2.1) i DEM. Ligningen splittes op i submodellerne

dcV)
= ke 52
7 ke (‘2 52)
de(?
— hel2) .
pT he _ (2.53)

Disse submodeller svarer til ligningssystemet i (2.50). Ligning (2.52) lgses nu
med begyndelsesvaerdien ¢(t = tg) = Co. Den analytiske lgsning til (2.52) til
tidspunktet ¢t = t; er s& givet ved

cW(t;) = Coett (2.54)

Denne veerdi benyttes som begyndelsesveerdi for (2.53), dvs.
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~ Figur 2.6 A= Coet, B = Coertreht og C = Coekt+ht,

D (ty) = M(ty)erh = Copeltieht (2.55)

hvor (2.54) er indsat i (2.55). Lgsningen til den oprindelige ligning (ligning
(2.51)) er da ekvivalent med ligning (2.55), idet

c(tl) — Coekt1+ht1 — Coektl ehtl — C(Z)(tl) (2-56)

hvilket viser, at metoden giver mening i hvert tilfzelde for simple (linezere)
ODE’s (se ogsa figur 2.6).

I DEM er det kun depositionsligningen, der kan lgses analytisk. De resterende
submodeller skal, i modszetning til eksemplet, lgses numerisk. Til lgsning af
ligningerne (2.45)-(2.47) og (2.49) pa formen (2.50) benyttes igen forskellige
metoder afheengig af processen. Saledes lgses den horisontale diffusion og
advektion pa formen (2.50) ved den almindelige predictor-corrector metode
og ligning (2.49) pa formen (2.50) med klassiske integrationsmetoder (som
f.eks. Runge-Kutta metoden og Trapezodialreglen).

Et af de storste numeriske problemer er forbundet med lgsning af
kemi/emissionsdelen (ligning (2.47)). Problemet her er primeert, at de ke-
miske reaktioner forlgber med meget forskellige hastigheder, og derved er der
et sammenfald af hurtige og langsomme reaktioner. Matematisk resulterer
dette i et “stift” system af ODE, idet der bade er meget store og meget sma
egenvardier [Zlatev 1995]. Men problemet er ogsa, at ligning (2.47) inde-
holder ikke-linezre og koblede led og ydermere er den mest tidskrzevende
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submodel, hvilket gger behovet for effektive numeriske algoritmer [Zlatev
1995]. Der er overordnet tre strategier, som kan benyttes til lgsning af dette
ligningssystem:

1. Numeriske metoder, der udnytter de szrlige kemiske egenskaber ved
reaktionen.

2. Klassiske numeriske metoder (f.eks. Runge Kutta).

3. Numeriske metoder baseret pé ekstrapolationsmetoder.

I DEM benyttes quasi-steady-state algoritmen, som er et eksempel p3 den fgr-
ste strategi. Denne algortime er relativt simpel og stabil, men ikke szerlig ngj-
agtig, hvilket ngdvendigggr, at tidskridtene for kemi-/emissionssubmodellen
er meget mindre (At = 2,5 min) end for de resterende submodeller (At = 15
min). [Zlatev et al. 1996]. Quasi-steady-state metoden kan kort skitseres som
fplger: Ligning (2.47) omskrives til formen

dcs
e = P, — L;c, (2.57)

(se ligning (2.39)), hvor P, og L, er hhv. produktionsled og tabsled som ofte
er ikke-linezere led. Emissionen (E;) betragtes her som en produktion af stof
s og indgar derfor i P.

Quasi-steady-state metoden er i dette tilfeelde baseret pa, at udtrykkene i
(2.57) kan behandles separat (dvs. at ledene P, og L, for et lille tidsskridt
antages at veere uafheengige af koncentrationen af de resterende stoffer). Hvert
af disse udtryk behandles efter tre formler, alt efter stgrrelsen af AtL,. For
et givet tidsskridt n er der tre rekursionsformler:

For AtL, > 10: It =P, /L, (2.58)
For 0.01 < AtL,<10: ™' =P/L,+ (c? — P;/L, )eacp( —AtL,)(2.59)
For AtL, <0.01: Mt = ¢ + At(P, — Lyc?) (2.60)

Formel (2.58) fglger direkte af ligning (2.57), nir det antages, at dc/dt = 0
for t € [t,,t, + At] (dvs. steady state — heraf navnet til algoritmen). N&r
tabsledet er stort, er det rimeligt, for et lille tidsskridt, at antage steady state,
idet forskellen mellem produktion og tab herved bliver relativ lille.
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Formel (2.59) er den eksakte lgsning til (2.57), nar det antages, at P, og L,
er konstante i intervallet [t,,t, + At]. Med denne antagelse reduceres (2.57)
til en linezer ODE med konstante koefficienter.

Den sidste formel (ligning (2.60)) er en anvendelse af 1. ordens Euleralgo-
ritme, som antages stabil for AtL, < 0.01.

Opsplitningen af DEM i submodeller er helt grundleeggende i den numeriske
lgsning af DEM. For en narmere beskrivelse af opsplitningsprocedurer gene-
relt og i serdeleshed komponentvis opsplitning henvises f.eks. til [Marchuk
1975], som meget detaljeret beskriver metoden anvendt dels p& meget simple
systemer (to operatorer — en partiel analog til eksemplet), men ogsé p& mere
komplekse systemer.

Hermed vil vi afslutte beskrivelsen af DEM. I kapitel 4 vender vi tilbage til
modellen, hvor vi vil undersgge, hvordan DEM er blevet verificeret. Inden vi
er i stand til det, ma vi dog farst opstille en procedure til generel verificering
af computerbaserede matematiske modeller. Denne procedure beskriver vi i
neeste kapitel. Med proceduren i hdnden undersgger vi verificeringen af DEM.



Kapitel 3

Generelt om verificering af
computerbaserede matematiske
modeller

Computerbaserede matematiske modeller bruges i stadigt stgrre omfang in-

"denfor mange omrader. F.eks. udvikles hele tiden flere modeller til at be-
regne meteorologiske forhold, enten til brug i vejrforudsigelser eller til at
beregne zendringerne i klimaet som fglge af gget forurening. For at kunne
bruge modelberegningerne, f.eks. som grundlag for beslutninger, er det ngd-
vendigt at kunne bestemme, hvornir beregningerne kan anses for “gyldige”
— eller rettere: “Praecise nok til at opfylde modellens formal”. Det er for-
hold som disse, en verificeringsprocedure, eller kvalitetsbedgmmelsesproce-
dure skal danne grundlag for at kunne vurdere.

Nogle mener ikke, det giver mening at tale om, at en model kan veere gyldig
pé baggrund af en verificeringsprocedure. [Davis and Goodrich 1990] er et
eksempel pa dette. Her fremstilles synspunktet, at der ved forskellig testning
og verificering kun kan opnas rimelig sikkerhed for, at en model ikke er ugyl-
dig og altsé ikke, at den er gyldig. Det giver for dem kun mening at tale om
“ugyldige” eller “ikke-ugyldige” modeller og en verificering vil i dette tilfzlde
kun kunne klassificere en model “ikke-ugyldig”.

Mange andre bekender sig imidlertid til definitionen af verificering som “do-
kumentation for, at en model er tilstraekkelig praecis i forhold til formalet”,
som ogsd er definitionen, vi vil bruge. Definitionen er inspirereret af Ro-
bert G. Sargent, der i artiklen “Validation of mathematical models” [Sargent
1990], (som er et bidrag til konferencen Safety Assessment of Radioactive
Waste Repositories: Validation of Geosphere Flow and Transport Models)

41




42 Generelt om verificering af computerbaserede matematiske modeller

" diskuterer, hvordan computerbaserede matematiske modeller kan valideres.
Her bruges termen “validering” om dette begreb. Vi skelner lidt anderledes
mellem begreberne “verificering” og “validering”™

Verificering er en procedure, hvormed modelbyggeren sikrer sig, at modellen
virker efter formalet, altsd at den udger en passende preecis repraesentation
af det virkelighedsomréde-der modelleres. Til verificeringsproceduren hgrer
en vurdering af, hvor store fejlkilder, der indgar i modellen, og om nogle af
dem eventuelt kan mindskes. Modelverificeringen er kendetegnet ved

¢ Verificeringen foregdr sidelgbende med modelbygningen

e Den tager udgangspunkt i modellens formal

Validering er proceduren, der giver modelbrugeren mulighed for at vurdere
om modellen er valid (dvs. god nok til anvendelse). Kendetegnende for pro-
ceduren er:

e Den finder sted, nar modellen er faerdigudviklet og klar til brug.

e Den afhzenger af aftagerens specifikke formal med anvendelsen af mo-
dellen.

Begge procedurer foretages primeert af modelbyggeren, men i valideringen
foregér det i samspil med modelaftageren.

Vi vil fokusere pa verificeringen af en matematisk model, men opstiller i slut-
ningen af dette kapitel forslag til hvilke generelle krav en validering kunne
indeholde. Valideringskravene kan ogsa betragtes som forslag til en model-
dokumentation, der giver modelbrugeren mulighed for at vurdere modellens

gyldighed.

Verificeringen er noget af det vigtigste for sdvel modelbyggeren som for bru-
gerne af modellen. Modelbyggeren fordi resultatet af en verificering kan indi-
kere, om modellen kan bruges til at beskrive det genstandsomréde, der skulle
modelleres — og modelbrugeren, fordi det danner grundlag for modelvaliderin-
gen. Verificeringen giver indsigt i, i hvilken udstrakning modellen virker og
saledes, hvor den eventuelt kan udbygges og maske derved blive mere preecis.
Modelaftageren har behov for at vide, dels hvor modellen kan bruges, dels
hvor precise beregningerne er indenfor gyldighedsomradet. I [Sargent 1990]
fremhaeves det, at der er gjort forsgg pd at opstille generelle krav til verifi-
cering af matematiske modeller. Et forsgg er sikaldte scoringsmodeller eller
tests, der indeholder en raekke spgrgsmal til modellen, som giver points efter
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en skala (se f.eks. [Gass 1977]). Sadanne generelle verificeringer giver imid-
lertid ikke noget godt billede af modellens virkeomrade. For det fgrste er det
umuligt at lave spgrgsmal, som vil passe til alle modeller, for det andet vil
en model kunne opné en god gennemsnitsvurdering, selvom den p4 delomra-
der har alvorlige mangler. Derudover er der risiko for, at konklusionen, der
kommer i form af et tal fra en sddan scoringstest kan opfattes mere objektiv,
end den egentlig er.

I terminologien foresldet af Jens Hgjgard Jensen i [Jensen 1988] befinder
matematiske modeller sig i et spektrum der udspzendes af de sékaldte teori-
afledte modeller og de enkeltstidende modeller eller ad-hoc modeller. Metoden
til verificering af modellen hzenger tet sammen med hvilken type model der
er tale om. Teoriafledte modeller har den klare fordel, at de kan underlaeg-
ges bade en teoretisk og empirisk kontrol, hvorimod ad hoc modeller kun
kan verificeres ved sammenligning med empiriske data. De fleste modeller,
inklusiv DEM, indeholder dels elementer, som er del af et stgrre teorikom-
pleks og dermed kan underlaegges en vis teoretisk kontrol og dels elementer,
der kun kan verificeres empirisk. Séledes er der dele af modellerne, der stort
set ikke er til diskussion og dele, som det er en tillidssag, om man vil stole
pé. Denne opdeling i teoribaserede og ad hoc modeller er temmelig grov, det
fremhaever forfatteren ogsd selv. Opdelingen viser imidlertid, at der er forskel
pa (komponenterne i) modeller og at disse forskellige dele kraever forskellig
verificering,.

Den umiddelbart mest oplagte metode til at verificere en model er maske at
sammenligne beregninger fra modellen med malte data. P4 denne made kan
man se, hvor godt modellen stemmer overens med “virkeligheden” (reprzesen-
teret ved malte data). Det er imidlertid ikke tilstraekkeligt at verificere en
model med empiriske data. Nar der er tale om en model af virkeligheden,
vil der altid veere en afvigelse mellem empiri og beregninger. Modellen kan
derfor veere god nok, selvom den ikke stemmer godt overens med malingerne.
Derfor er det vigtigt at bestemme, i hvilke situationer modellen kan fungere
samt forsgge at angive, hvor preecist den gengiver virkeligheden og pege pa,
hvor eventuelle afvigelser kan opsta.

En verificeringsprocedure bgr indeholde forskellige tests og evalueringer, der
kan klarggre om modellen udggr en passende reprzesentation af virkeligheds-
omrédet, der modelieres. I [Sargent 1990] diskuteres, hvordan computerbase-
rede matematiske modeller kan verificeres. Transport af radioaktivt materiale
er en alvorlig problemstilling. Det er szerlig ngdvendigt at fastsatte krav til
verificeringen indenfor denne problemstilling, idet der er tale om forudsigelser
langt ud i fremtiden, og der saledes ikke kan sammenlignes med virkeligheden.
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I det fglgende skitserer vi, hvordan en verificeringsprocedure til computerba-
serede matematiske modeller med numerisk lgsning kan opdeles og beskriver
de enkelte dele. Vi redeggr for, hvilke redskaber der kan tages i brug for at
verificere de enkelte dele. En del af redskaberne er inspirerede af opsummerin-
gen af verificeringsredskaber i [Sargent 1990], vi har imidlertid omformuleret
mange begreber og redskaber og tilfgrt flere. En alfabetisk liste over de veri-
ficeringsredskaber vi bruger (angivet i kursiv) findes i appendix.

3.1 Verificeringsprocedure

Verificeringen af en matematisk model er en fortlgbende proces, der i modseet-
ning til valideringen ikke er adskilt fra selve modelbygningen. Verificeringen
skal bl.a. sikre at de valg og antagelser, der er foretaget, er rimelige i forhold til
modellens formal, og at modellens resultater er passende przecise/palidelige.
Generelt skal der opbygges tillid til gyldigheden af modellen og dens resul-
tater. Selve verificeringsproceduren har vi delt i fire dele. En konceptuel
verificering, hvor forholdet mellem det virkelighedsomride modellen skal
beskrive, og selve den matematiske model vurderes. Her skal f.eks. modellens
antagelser og opstillingen af ligninger vurderes. En dataverificering, som
vurderer palideligheden af de data, der benyttes i modelopbygningen, til kgr-
sel af modellen og til verificeringen af modellen. En verificering af compu-
terprogram og numeriske metoder til sikring af korrekt implementering
af modellen og de numeriske algoritmer. Og endelig en empirisk verifice-
ring til vurdering af modeloutput i forhold til empiriske data. Bemaerk, at
empirisk verificering (sammenligning med malte data) ogsé kan foregé lokalt
inden for bade konceptuel- og computer/numerisk verificering. Nar vi skriver
“empirisk verificering” som et af de fire overordnede verificeringsbegreber, er
det saledes empirisk verificering af de globale modelresultater, dvs. model-
outputtet. Det skal ogsd bemazerkes her, at de fire verificeringsdele ikke har
samme status. Dataverificeringen og computer- og numerisk verificering bi-
drager ikke direkte i en verificering af selve den matematiske model, men
er en ngdvendig forudsatning for, at modellen kan verificeres empirisk (hvis
dette er muligt). Man er med andre ord ngdt til at stole p4 de data der indgar
i modellen, de numeriske metoder og computerimplementeringen fgr model-
len kan underkastes empirisk verificering. Derimod er badde den konceptuelle
og empiriske verificering en direkte verificering af modellen, sdfremt de be-
nyttede algoritmer og data er verificeret.
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3.1.1 Konceptuel verificering

Det overordnede formal med den konceptuelle verificering er at vurdere om
virkelighedsomradet, som skal modelleres, er indfanget p& passende vis i den
matematiske model.

Dette indebeerer en vurdering af, hvorvidt de udvalgte processer beskriver
virkelighedsomradet pa et passende niveau og til angivelse af dette passende
niveau er formalet med modellen helt essentielt. Modellens formal har af-
ggrende betydning for, hvilke processer der er centrale, og hvilke der skal
frasorteres og dermed afggrende for, hvilke traek af virkelighedsomradet, mo-
dellen skal indfange. Nemlig at verificere

e udvzlgelsen af de processer, der skal indgé i modelleringen

e matematiceringen af disse processer — herunder at vurdere antagelser
og fastseettelsen af de parametre, der indgér i matematiceringen af pro-
cesserne

e modellens logik og indre konsistens

Til vurdering af, hvorvidt de centrale processer er blevet korrekt udvalgt
og korrekt beskrevet i den matematiske model, kan man bl.a. benytte face-
verificering, hvor eksperter indenfor problemfeltet, der modelleres, vurderer
udfra deres baggrund, om modellens design er korrekt og rimelig i forhold
til modellens formal, eller om essentielle processer mangler. Hertil kan ani-
mation (grafisk fremstillingen af processen i modellen) bruges, hvorved man
kan se om modellens opfgrsel over tid virker realistisk. Folsomhedstests der
angiver, hvor meget output sendres som fglge af en parameter @ndring, kan
ogsa benyttes 1 denne sammenhzeng. Dels fordi processer der udviser lille
fglsomhed sandsynligvis kan frasorteres, dels til at vurdere, om en parame-
terzendring medfgrer den forventede effekt i output. Desuden kan man ved
fglsomhedstests blive opmeerksom pa, hvilke parametre eller inputdata, der
kraever seerlig preecision. Hvis det er praktisk muligt at folge en given stgrrelse
gennem modellen kan ogsa sporingstesten benyttes til at afggre, om effekten
pé den fulgte stgrrelse er som forventet. Er modellen kompliceret kan dege-
nereringstesten benyttes til at simplificere modellen ved at fjerne udvalgte
dele af modellen. Herved bliver det muligt at vurdere, om de enkelte dele af
modellen fungerer efter hensigten.

De antagelser som modellen bygger pa (det kan ofte veere linearitet, uaf-
heengighed eller stationaritet) skal ogsa testes. Antagelserne kan i de fleste
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tilfzelde testes enten empirisk eller med face-verificering og statistiske meto-
der sa som hypotesetests, tilpasning af data til en fordeling, sammenligning
af middelveerdier og spredning, korrelation mellem data m.m.

Modellens logik er sveer at teste direkte, men ogsé her ville face-verificering
veere pa sin plads. Det kunne f.eks. besta i at sgrge for, at der ikke er modstrid
1 antagelserne. ' '

Endvidere kan modellen testes under ekstreme forhold dvs. ved at ggre ud-
valgte inputdata eller parametre meget sma eller store og dermed simulere
en ekstrem situation. Dette kan afggre, om de antagelser modellen bygger pa
ogsa er geeldende udenfor normale situationer. Hvis det ikke er tilfzeldet, skal
modellen enten konceptuelt modificeres eller ogsd skal gyldighedsomrédet for
modellen angives.

3.1.2 Dataverificering

Verificering af data er en garanti for, at de data som benyttes i modellen er
tilstraekkelige og tilpas ngjagtige . Data benyttes bade til at bygge mo-
dellen (parameterestimation), til kgrsler af modellen (inputdata) og til den
empiriske verificering. I modelbygning bruges empiri til estimering af para-
metre, og det er vigtigt at der her er en tilstraekkelig mangde, til udfgrelse
af statistik.

Nér modellen skal kgres er det gnskveerdigt at passende, ngjagtige og tilstraek-
kelige data er tilgeengelige, det er imidlertid sjeeldent, at der foreligger en
tilstreekkelig datameengde. Derfor bliver det ngdvendigt med interpolationer
og datagenerering. For malte data der benyttes til den empiriske verificering
skal det fortrinsvis sikres at de er representative for det omrade, der mo-
delleres, da en sammenligning med modeloutput ellers vil veere misvisende.
Metoderne til fremskaffelse af den ngdvendige datamaengde skal vurderes og
usikkerhederne herved estimeres. Man skal ogs& kontrollere at de indsam-
lede data passer til den videre brug (f.eks. til diskretiseringen), at de faktisk
findes og endvidere skal eventuelle ekstreme afvigelser (outliers) undersgges.
Hertil kan benyttes procedurer til kontrol af datakonsistens samt screening
for afvigelser.

3.1.3 Verificering af numeriske algoritmer og computer-
program

I denne verificeringsfase skal det sikres, at de numeriske metoder der benyttes
til den matematiske model fungerer efter hensigten og at implementeringen i
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computerprogrammet er korrekt. Dette er dog langt fra trivielt. Verificering af
det benyttede computerprogram indebaerer at man sikrer sig at programmet
er fejlfrit. Hertil findes en del konkrete vaerktgjer, som vi ikke vil beskrive.
Istedet henviser vi til f.eks. [Standish 1994]

De numeriske algoritmer (og inddirekte implementeringen af disse) kan te-
stes ved sammenligning med andre modeller hvor resultaterne fra en model
med en kendt analytisk lgsning sammenlignes med den numeriske lgsning.
En anden mulighed er at sammenligne modellen med resultater fremkommet
med en anden numerisk lgsning. Disse tests kan dels afggre om algoritmerne
fungerer efter hensigten og dels give et mal for fejlenes stgrrelse. Det er ogsé
muligt indirekte at teste algoritmerne ved f.eks. dynamic assertion, hvor man
kan se, om beregningerne fgrer til urealistiske veerdier (f.eks. negative kon-
centrationer) eller om massen er bevaret i systemet. Ofte testes de numeriske
metoder ved at afprgve dem pa simplificerede dele af modellen, dette sikrer
imidlertid ikke at metoderne vil virke i mere komplekse tilfzelde (se afsnit om
verificering af de numeriske metoder i DEM). Algoritmerne, men ikke fejlens
stgrrelse, kan ogsa testes ved faste verdier hvor modeloutput fra en simplifi-
ceret model sammenlignes med resultater beregnet “i hdnden”. Bade lgsning
af modeller ved forskellige numeriske metoder og fejlretning af computerpro-
grammerne er store omrader, som der er foretaget en del forskning indenfor.
Vi har, som nevnt, ikke behandlet problemstillingerne i dette afsnit, men
henviser til anden litteratur, for en neermere beskrivelse af dette.

3.1.4 Empirisk verificering

I den empiriske verificering skal modellens resultater konfronteres med em-
piriske data. Formalet med denne konfrontation er, at vurdere om modellens
resultater er tilstraekkeligt ngjagtige i forhold til modellens formal og at kunne
lokalisere hvorfra eventuelle afvigelser stammer. En stor del af modelverifi-
ceringen foregér i denne fase og det er her, det kan afggres, om modellen
giver en passende reproduktion af virkelighedsomradet, der er modelleret. Er
der stor uoverensstemmelse mellem modellens output og de empiriske data,
kan det skyldes en mangelfuld matematisk model, at grundlaeggende forhold
eller processer grundleeggende mangler i modellen, fejl i computerprogram-
met eller de numeriske metoder samt mangelfulde eller upraecise data. Nogle
uoverensstemmelser ma man forvente eksisterer ndr modellen sammenlignes-
med empiri, og en stor del af verificeringsprocessen bestar s3 i at klarlegge
denne uoverensstemmelse.

Der er grundleeggende to metoder til sammenligning af modeldata med em-
pirisk data nemlig
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o Grafisk repreesentation af beregnede og malte data.
o Statistiske metoder, specielt hypotese tests.

Grafiske repreesentation skal vise forskellige typer af méilinger og forhold.
Dette kunne f.eks. veere tidsrekker og scatterplots, hvor malte og beregnede
veerdier sammenlignes (se beskrivelse af disse redskaber i appendix). Det
kunne ogsd veere sammenligning af middelveaerdier, varianser og ekstremer af
hver outputvariabel. De grafiske afbildninger kan benyttes af modelbyggerne
til en subjektiv vurdering af, om modellen har en ngjagtighed der svarer til
det forventede, og vurdere eventuelle uoverensstemmelser. Derudover kan de
gore opmarksom pa, under hvilke forhold modellen virker serlig godt eller
darligt. Graferne kan ogsa bruges, nar eksperter skal vurdere om modellen
er passende ngjagtig og virker palidelig. Endvidere kan graferne benyttes i
turing tests, hvor eksperter med kendskab til de genstandsomrédets feenome-
nologi spgrges, om de kan skelne mellem de beregnede og malte data. Der
findes flere statistiske metoder, som kan benyttes i en mere objektiv vurde-
ring af overensstemmelsen mellem modelresultater og empiriske datasaet. De
statistiske redskaber kan benyttes dels til at f4 et mal for afstanden mellem
beregnede og malte data og dels til at afslgre systematiske fejl og vurdere om
der er signifikant forskel mellem empiri og modelberegninger.

Metoder som residual plots og scatterplots kan i forste omgang benyttes til
at vurdere, om der overhovedet er en relation mellem de empiriske og be-
regnede data men bruges primeert til at afslgre systematiske fejl som f.eks.
en konsekvent undervurdering af stofkoncentrationen. Flere forskellige stati-
stiske tests kan, alt efter omstaendighederne, benyttes til hypotese tests. En
hypotese opstilles og det testes, om hypotesen skal afvises. Hvis hypotesen
godtages, vil alle afvigelser mellem observerede og mélte data kunne forkla-
res som tilfeeldige, og sdledes er de beregnede data ligesd troveerdige som de
malte. Der er imidlertid en risiko, for at det kan fgre til forkerte konklusioner,
dvs. at en gyldig model afvises eller en ugyldig model antages gyldig.

Ved sammenligning mellem modeloutput og empiriske data er en meget be-
nyttet test den sakaldte Pearson test. Teststgrrelsen antages her, dog under
visse forudseetninger, at vaere approximativt x? fordelt og si er det relativt
simpelt at beregne testsandsynligheden [Henningsen 1996).

3.2 Generelle valideringskrav

Det skal veere muligt for eventuelle brugere af modellen (f.eks. beslutnings-
tagere) at vurdere, om modellen er palidelig og anvendelig til belysning af
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konkrete problemstillinger. Bade set i bredt perspektiv, hvordan modellens
gyldighedsomréde kan defineres og mere snaevert, hvor precise modelbereg-
ningerne er og dermed hvordan de kan bruges. Dette kraever, at modellen
valideres, hvilket som sagt foregar efter, at modellen er feerdigudviklet. Det
kan betragtes bade som en opsummering af verificeringen og som dokumen-
tation, der ggr brugeren i stand til at vurdere modellens anvendelighed til
vedkommendes formal.

Vi angiver her forslag til, hvordan kravene til validering af computerbase-
rede matematiske modeller kan se ud. De kan samtidig kategoriseres i de fire
omrader:

¢ Konceptuel

~ Modellen skal veere transparent

— De antagelser og teorier, som modellen bygger pa skal beskrives
og testes hvis det er muligt

—~ Modellen skal vaere face-verficeret
e Data
— Usikkerheden pa data der indgér i modellen skal vurderes og kvan-
tificeres
— Numerisk

* De numeriske metoder skal veere undersggt med forskellige
tests
—~ Empirisk
* Modeloutput skal sammenlignes med reprzesentative empiri-
ske dataseet

* Afvigelser mellem beregnede og malte data, altsd modellens
ngjagtighed skal kvantificeres

* Der skal skelnes mellem tilfeeldige og systematiske afvigelser
¢ Konceptuel/Empirisk |

—~ Modellens gyldighedsomréade skal beskrives. Herunder hgrer en
analyse af typiske situationer, hvor modellen kan svigte

Valideringen skal dermed béade give modelaftageren tryghed for, at modellen
har gennemgaet en tilfredsstillende verificeringsprocedure, samt angive gyl-
dighedsomradet, der sikrer at brugeren kan anvende modellen til sit formal.
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De opstillede punkter danner herved et godt grundla.g for en \}alidering af
computerbaserede matematiske modeller.

Punkterne skal ses som en rettesnor for valideringskrav, der er ikke kon-
krete anvisninger til, hvordan punkterne udfgres. For konkrete anvisninger
henvises til redskaberne tidligere i kapitlet. Det vil vaere forskelligt, hvordan
punkterne udfgres, alt efter hvilken model og hvilken aftager der er tale om.
Som eksempel kan tages punktet om at modellen skal veere transparent. En
transparent model betyder, at det er let at gennemskue de enkelte dele af
modellen og dermed at se, hvordan modellen virker og hvordan den even-
tuelt kan forbedres. Det er selviglgelig forskelligt, hvornar en model virker
transparent alt efter, hvem der kigger pd den. En person uden kendskab til
genstandsomradet der modelleres kan have svezert ved umiddelbart at gen-
nemskue modellen men ogsd for en ekspert pad omrédet kan modellen virke
kompleks og ulogisk i sin fremstilling.




Kapitel 4

Verificering af den Danske
Eulerske model

I dette kapitel vil vi analysere hvordan DEM er blevet verificeret. Hertil vil vi
benytte den generelle inddeling af verificeringsproceduren (konceptuel, data,
computer /numerisk samt empirisk) som blev opstillet i kapitel 2 og fokusere
pé hvilke redskaber der er blevet brugt i verificeringen af DEM. Formalet
hermed er primeert at vurdere hvorledes DEM er verificeret set i lyset af
en “ideel”. verificeringsprocedure. Men afsnittet skal ogsd danne grundlaget
for en senere diskussion af hvorvidt en generel opskrift for verificering af
matematiske modeller er anvendelig og fornuftig.

4.1 Konceptuel verificering ‘af DEM

I dette afsnit undersgger og beskriver vi hvordan DEM er blevet konceptuelt
verificeret. Mere specifikt undersgges

e Hvordan verificeres udvaelgelsen af ligninger og antallet af kemiske
reaktioner i DEM, herunder verificering af fysiske parametre (f.eks.
diffusions- og depositionskoefficienter) som indgir i disse ligninger.

e Hvordan afprgves og testes de antagelser og forenklinger som er lavet i
modellen.

Dette kan ogsa formuleres som, at formélet med undersggelsen er, at finde

ud af om alle vigtige forhold fra den modellerede virkelighed er passende re-
preesenteret samt at give en vurdering af, hvor godt disse forhold modelleres.

9l
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4.1.1 Simple og detaljerede modeller

Der findes to (store) grupper af LRTAP modeller: Detaljerede modeller og
simple modeller. I de detaljerede modeller prgver man at i mindste detalje
beskrive de fysiske processer. Eksempler pa sédanne modeller er ifglge [Zlatev
1995] den canadiske ADOM model (Acid Deposition and -Oxidation Model),
den amerikanske RADM model (Regional Acid Deposition Model) og den ty-
ske EURAD model (European Reaction Acid Deposition Model). P4 grund
af modellernes stgrrelse og kompleksitet (dvs. stgrre programmer og dermed
krav pd stgrre computerkraft) samt fejlakkumulering ved beregningerne kan
man kun beregne koncentrationer i en kortere tidsperiode. Fejlakkumulering
vil sige, at de beregnede koncentrationer bliver mere usikre, da usikkerhe-
derne p& inputdata (som regel ret store) kan akkumuleres i beregningen. De
detaljerede modeller er, i modszetning til de simple, gode til, for et givet
stof, at beregne dggnvariationer og episoder (normalt et par dage med hgj
koncentration af luftforurening).

Af simple modeller neevnes, udover DEM, den europziske EMEP model (Eu-
ropean Monitoring and Evaluation Programme). Simple modeller er veleg-
nede til at bestemme arstidsvariationer, fordi de kan ke¢re over laengere tids-
intervaller. DEM kan kgre i perioder op til ti méneder [Harrison et al. 1994].

Opdelingen i simple og detaljerede modeller er vigtig for den konceptuelle
verificering. Det nytter ikke at medtage for mange fysiske parametre, hvis
formalet med modellen kraver, at beregningerne kan udfgres hurtigt, f.eks.
ved en varslingsmodel, hvor modellen hurtigt skal kunne beregne spredning
af luftforurening i forbindelse med uheld. P4 samme made kan modellen ikke
veere for detaljeret, hvis den skal modellere et lzngere tidsinterval, da man sa
kan f& problemer med fejlakkumulering, samt at man kan veere begranset af
hensyn til computerkraft. Derimod kan der laves omfattende modeller med
mange fysiske parametre til simulering af episoder og dggnsvariationer.

Klasificeringen af luftforureningsmodeller som simple eller detaljerede model- .
ler er sdledes et spgrgsmél om, hvor detaljeret de to grundleeggende processer
(transport og omdannelse) er beskrevet.

En god model er en model, hvor fordelene bade ved simple og detaljerede
modeller indgér. I [Zlatev 1995] opremses tre vilkir som man skal forsgge at
opnd i udviklingen af LRTAP modeller:

e Man bgr forsgge at tilfgre s& mange af de vigtige luftforurenende stoffer
som muligt.




4.1 Konceptuel verificering af DEM - 53

e Man bgr forsgge at opné palidelige resultater nér der undersgges dggn-
variationer

o Det bgr stadig veere muligt at undersgge arstidsvariationer med model-
len

DEM er startet som en simpel model til beskrivelse af svovlforurening. Mo-
dellen er blevet udviklet til at medtage flere kemiske stoffer (og dermed flere
kemiske reaktioner) og til at kunne operere i tre dimensioner. Modellen er i
konstant udvikling og bliver i takt med det mere kompliceret. DEM er s&-
ledes ikke helt simpel, men snarere en mellemting mellem en simpel og en
detaljeret model.

DEM er opbygget af submodeller og der kan let tilfpjes eller fjernes dele fra
modellen som siledes er fleksibel i sin opbygning. Det vil derfor veere mu-
ligt at sammenszette dele fra modellen (eller tilfgje andre) ud fra en given
problemstilling. F.eks. kan man veelge kun at studere transporten og omsaet-
ningen af svovlforbindelser.

Vi gennemgar i det fglgende, hvordan de enkelte ligninger i DEM er konceptu-
elt verificeret. Dette sammenholdes med den generelle verifikationsprocedure
i kapitel 3.

4.1.2 Advektionsligningen

Advektionsligningen i DEM verificeres ved face-verificering og de antagelser,
der er foretaget er verificeret ved fplsomhedstests og face- verificering.

Ligningen for advektion er en grundleeggende ligning til beskrivelse af trans-
port langs et hastighedsfelt (f.eks. transport af forurening i vand forérsaget
af vandstrgm). Det antages at transport af luftforurening forarsaget af vin-
den tilnaermelsesvis kan beskrives ved advektionsligningen. Der er tilsynela-
dende konsensus om dette, se f.eks. [Marchuk 1975],[Zlatev 1995],[Pasquill
and Smith 1983]. For at ggre det lettere at behandle advektionsligningen an-
tages det, at trykket er konstant (se kapitel 2). Nar vinden blaeser, vil der
fra et givet omrdde fjernes masse og trykket vil falde. Hvis trykket er kon-
stant m& der tilfgres tilsvarende masse til det givne sted i form af vinden. I
fysisk forstand antager man altsd at luften ikke kan presses sammen (gget
tryk) dvs. at luften betragtes som et inkompressibelt medie. Matematisk kan
dette formuleres ved g—; + g—: + % = 0. For at beregne vindhastighederne
u,v og w kraeves det, at man kender trykket, men da u,v og w fas som in-
putdata (hver 6. time) vil antagelsen ikke betyde noget for vindhastigheden.
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Antagelsen ville dog have langt stgrre konsekvenser, hvis modellens formal
var at modellere vindhastighederne. For at fa et begreb om, hvor stor betyd-
ning denne simplificering har, er der lavet modelkgrsler uden antagelsen. Ved
denne fglsomhedsanalyse er man néet frem til, at fejlen ved at bruge anta-
gelsen er meget lille [Zlatev 1997a]. Antagelsen ggr, at advektionsligningen
bliver omskrevet fra

Oc _ O(uc) 8(ve) I(we)
ot~ Oz Oy Jz :

(4.1)

til formen

dc Oc dc Oc

AR AR A 4.2

ot Yoz ”ay Yoz (42)
som er lettere at behandle. Det bemeerkes i [Zlatev 1995, s. 29], at anta-
gelsen ogsa er brugt i andre luftforureningsmodeller. I to dimensioner bliver
antagelsen mere urealistisk idet det ikke generelt kan antages at udtrykket
& g—; = 0 holder [Zlatev 1995]. Derfor m& det yderligere antages at der

ikke er koncentrationsforskelle i vertikal retning, dvs. % = 0. Séledes kan an-
tagelsen om konstant tryk ogsd bruges i to dimensioner, men det bemeerkes
at beskrivelsen er mere praecis uden antagelsen nar modellen opererer i to
dimensioner. I nogle situationer kan det veere ngdvendigt at beskrive advek-
tionen i en dimension. Dette er ikke realistisk men kan bruges til enten at
se pé specielle problemstillinger som f.eks. transport over kort distance uden
zendringer i vindhastigheder eller for at checke de numeriske metoder.

4.1.3 Diffusionsligningen

Ogséa diffusionsligningen i DEM verificeres ved face-verificering og de anta-
gelser der er gjort ved face-verificering og fglsomhedstest.

Modelleringen af turbulent diffusionen stammer fra beskrivelse af diffusion pa
molekyleert niveau. Her anses diffusionsligningen som en gzldende naturlov.
I DEM overfgres den imidlertid til makroskopisk niveau. Det mikroskopiske
niveau udelades, da stgrrelsesordenen af D er s3 lille i forhold til K (se kapitel
2), at den mikroskopiske diffusion ikke har nogen betydning. Diffusionsledet i
DEM korrigerer, som tidligere omtalt i kapitel 2, den fejl man begar nar gen-
nemsnitlige veerdier af vindhastigheden (V) eller, som det er tilfeeldet i DEM,
malte veerdier af vindhastigheden V 4., bruges i advektionsligningen. Hvis vi
nu ser pa vinden i z-retningen, s& kan vi opfatte den sande vindhastighed, u,
som bestéende af en middelvindhastighed, @, og en turbulent vindhastighed,
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Usyr, [Pasquill and Smith 1983). Alternativt kan man opfatte u,,, som den fejl
man begar ndr man satter u = %. Denne fejl appoximeres ofte med et led
som matematisk beskrives analogt til diffusion [Pasquill and Smith 1983]. I
DEM kendes den gennemsnitlige vindhastighed imidlertid ikke og i stedet
benyttes mélte data. Den fejl der herved opstir modelleres ligeledes ved et
_ diffusionsled. I DEM fés (i en dimension):

ot ™oz Mo~ ™Moz * z?
I DEM antages K, (og K,) at veere konstante (med henvisning til [Gifford
1982]), hvilket i [Zlatev 1995, s.36] underbygges ved, at dette ofte er tilfzldet

for LRTAP modeller.

Betydningen af de horisontale diffusionskoeflicienter er testet ved fglsomheds-
tests og det er fremkommet, at diffusionen pa det makroskopiske niveau ikke
har stor betydning, dvs. advektion dominerer over diffusion. En forklaring
pa at advektion dominerer over diffusion kan veere, at der er s stor opblan-
ding i mixlaget [Zlatev 1997a). Ved kersler med K, = K, = 120.000 m?/s,
dvs. 4 gange stgrre end den verdi som bruges i modellen, fremkom relative
afvigelser af koncentrationen p& hovedsagligt 10 procent, enkelte steder er
afvigelsen imidlertid over 40 procent [Zlatev 1997a].

Den vertikale diffusionskonstant, K,, antages at vaere stykvis konstant. Det -
understreges, at dette er en meget grov, men dog anvendelig antagelse. I
[Zlatev 1995] diskuteres forskellige andre metoder til fastseettelse af K,. S&
snart K, ikke er konstant vil diffusionsligningen ikke kunne skrives pd for-
men (2.16). Det konkluderes, at en mere sofistikeret beskrivelse af K, ikke
ngdvendigvis vil fgre til bedre resultater, hvis den sofistikerede beskrivelse er
mere fglsom overfor usikkerheden af inputdata.

4.1.4 Depositionsligningen

I depositionsligningen indgar to depositionskonstanter, der fastsattes for
hvert af stofferne til hvert tidsskridt. I modseetning til advektionen og dif-
fusionen er depositionen altsd atheengig af, hvilket stof der transporteres.
Det antages imidlertid, at depositionskonstanterne ikke athanger af andre
stoffer. Séledes @ndres depositionsligningen fra stof til stof men fastsettes
uafheengigt af de andre stoffer.

Depositionskonstanten kan ogsd afhzenge af koncentrationen af stoffet, hvil-
ket diskuteres i [Zlatev 1995]. Dette forhold vil imidlertid gere ligningerne
ikke-linezere. F.eks. kan oplgseligheden af gasser i vand veere en begransende
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faktor for vaddepositionen. For f.eks. svovldioxid, SO,, som har et partialtryk
pd 5-107° atm. i atmosfeeren, kan der maksimalt oplgses 2.7 - 10~ mol/L
(1.6-10'® molekyler/cm?). k,, vil da afhzenge af koncentrationen af svovldioxid
og ligning (2.3.1) vil veere ikke-linezr. k;, kan ogsé afhaenge af koncentratio-
nen af andre stoffer. Stoffets oplgselighed i vand kan ogsa falde, hvis der er et
andet stof til stede og desuden kan ogsé en kemisk reaktion forega i regndra-
ben. Vaddepositionsligningerne for de forskellige stoffer vil da blive koblede til
hinanden. Dvs. at i DEM simplificeres en mere realistisk beskrivelse af depo-
sitionen, (ks,(2,¥,t,¢1,.-.,Csy---,Cq) + ksp(Z,Y,2,8,€15- -+, Csy- -5 €4))Cs, til
(ks (z,y,t) + ks, (2, y, 2,t))cs. Beskrivelsen af depositionen ndres sdledes fra
et koblet system af ikke-linezere ODE’s til et ukoblet lineart system. Det kon-
kluderes [Zlatev 1995, s. 39], at antagelsen om at depositionen er uafhzngig
af koncentrationen af stoffet og af andre stoffer ikke er urealistisk og at lig-
ningerne vil blive meget mere komplicerede uden antagelserne. Der foretages
altsd ikke en egentlig verificering af de antagelser, som depositionsligningen

bygger pa.

4.1.5 Emissionsligningen

Et problem med emissionerne er, at det er svaert at bestemme, hvor meget
en given kilde emitterer af hvert stof (idet man kun har tilgang til arsto-
talveerdier). Et andet problem er ifplge [Zlatev 1995], at det kan veere svaert
at lokalisere en del kilder. Desuden er emissionerne tidsafheengige. Man in-
terpolerer derfor emissionerne over tid og sted og der henvises (delvist) til
litteratur, dvs. face- verificering.

Antag nu, at kilderne er lokaliseret. Emissionen af stof s i et punkt
(z,y, z) til tiden ¢t beskrives ved funktionen F,(z,y,z,t). Generelt gzlder,
at E,(z,y,2,t) > 0 for emissionen af stof s, forudsat at dette stof ikke har
reageret kemisk (primeert emitteret stof). E,(z,y,z,t) kan dog veere 0 da
f.eks. nogle kraftveerker er lukket om natten. Hvis der ingen kilde er ved
punktet (z,y,z) vil E(z,y, 2,t) veere 0 for alle vaerdier af ¢. Hvis stof s er
et sekundeert emitteret stof (dvs. et stof som er dannet ved reaktion med et
primeert emitteret stof), vil E(z,y, 2,t) tillige veere 0 for alle veerdier af ¢,
selv om der er en kilde i punktet (z,y, z). F.eks. vil der ved udledning af SO,
dannes H,SO,4 (svovlsyre), men det er kun SO, som emitteres. I det gitter-
punkt, hvor kilden er, vil Fs,, > 0, men Fy 5o, = 0. Funktionen E; vil ikke
vezere kontinuert i hele domeenet. Dette vil dog ikke volde nogen problemer,
da (2.19) lgses numerisk, og ikke analytisk.

Der er ikke den store diskussion i, hvordan emissionen optrzeder i lignings-
systemet. Det er nogle koncentrationer der skal laegges til. Derimod er det



4.1 Konceptuel verificering af DEM 57

interessant at se p&, hvordan emissionsfunktionerne (interpolationer) er be-
skrevet. For f.eks. SO; er E beskrevet som en cosinusfunktion (se afsnit 2.4.2.
Af (2.43) ses, at E’s minimum er p4 0.65F og maksimum p& 1.35E [Zlatev
et al. 1992]. Denne beskrivelse af emissionen bunder i arstidsvariationerne, da
der udledes mere svovl om vinteren end om sommeren fordi der fyres mere.
Dette er sandsynligvis realistisk, ihvertfald i Nordeuropa. Efterhdnden som
modellen udbygges kan det diskuteres om denne modellering skulle justeres
saledes at cosinusalgoritmen er afhaengig af gitterpunktet. I Sydeuropa udle-
des ogsé en del svovl om sommeren fordi bygningerne skal nedkgles (aircon-
dition) [Zlatev 1997a] og derfor ville det vaere mere realistisk hvis funktionen
1 gitterpunkterne i Sydeuropa antog maximum om sommeren.

Emissionerne for menneskeskabte VOC gasser saettes tre gange hgjere om
dagen end om natten. Det pépeges at denne modellering ikke er helt praecis,
bl.a. fordi overgangen fra dag til nat sker gradvist. Flere af disse interpola-
tioner verificeres ved henvisning til dem, der har udviklet metoden [Zlatev
et al. 1993]. Det er ikke umiddelbart muligt at vurdere stgrrelsen af de fejl der
introduceres pga. interpoleringen, idet de faktiske tidsvariationer er ukendte.

4.1.6 De kemiske reaktioner

Kemien i modellen er beskrevet vha. af et antal kemiske reaktioner. Skemaet
til modellering af de kemiske reaktioner er det sdkaldte CBM IV skema, hvor
yderligere fire reaktioner er tilfgjet i DEM (se kapitel 2). Hvordan de kemiske
stoffer reagerer med hinanden samt hastighedskonstanterne for reaktionerne,
ligning (2.21), er bestemt ved laboratorieforsgg (af andre), dvs. ved empirisk
verifikation. I DEM anses det for gyldigt og det diskuteres ikke, hvordan
det er fremkommet, dvs. det svarer til en face- verificering. Der er gradvist
medtaget flere kemiske reaktioner i DEM.

I en konceptuel verificering mé det diskuteres, hvor mange kemiske reaktioner
der skal indga og hvorfor. Nar antallet af kemiske reaktioner i modellen skal
bestemmes, skal folgende 2 egenskaber vere opfyldt [Zlatev 1995]:

1. Antallet af reaktioner skal beskrive virkeligheden tilpas godt.

2. Antallet af reaktioner skal ikke vare for stort af hensyn til den nume-
riske lgsning.

Det siger sig naesten selv; at det optimale antal af reaktioner ikke kan findes.
Derfor foretages lgbende zendringer og modificeringer i DEM.
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Hvis man kun er interesseret i at se p4 f.eks. svovlforurening, er det forholds-
vis nemt at finde et reaktionsskema. Det meste svovl emitteres som SO, og
omdannes primeert til svovsyre, H,SOy, siledes at man kan ngjes med at
se pa reaktionen SO3 + H;0 — H,;S0,. Her ma man forudsatte, at alle
SO, molekyler omdannes til SO3. Reaktionen ovenfor er en pseudo 1.ordens
reaktion (se ligning (2.20) og kommentaren til reaktion (2.24)), da koncen-
trationen af vand @ndres meget lidt ved reaktionen. Modellen bliver i dette
tilfeelde simpel.

4.1.7 Opsamling

I DEM bestér den konceptuelle verificering primaert i at kigge p& de antagel-
ser, der er gjort. Disse kan opdeles i to - de teoretiske og ad-hoc antagelser
(dvs. antagelser hvor man tager situationen i betragtning). I den teoretiske
ende af skalaen ligger antagelserne i forbindelse med advektion, der er meget
anerkendte og kan findes i de fleste lzerebgger. Resten af antagelserne er mere
eller mindre ad-hoc. Diffusionsligningens udseende og de tilhgrende koeffi-
cienters stgrrelse (i horisontal retning) er ikke neermere beskrevet, men der
er i stedet henvist til kilder, dvs. face-verificering. Depositionskonstanterne
er ogsa ad-hoc, men her bliver overvejelserne omkring deres udseende taget
op, hvor den simple lgsning veelges. Emissionerne bliver ogsa diskuteret —
hvordan arstiden, dggnet og andre faktorer spiller ind. Kemien er taget ude-
fra og derfor er diskusionen begraenset, da det antages at det kemiske skema
er gyldigt. Udveelgelsen af de 5 hovedligninger (advektion, diffusion, emis-
sion, deposition og kemi) baseres pd hvordan man generelt ggr med LRTAP
modeller, dvs. face-verificering.

4.2 Data verificering i DEM

Overordnet kan den data (empiri) som benyttes i DEM inddeles i tre grupper

1. Data der benyttes til parameterestimation
2. Data der benyttes som input til modelkgrslerne

3. Data der benyttes til empirisk verificering

I DEM indgar en rekke parametre hvis veerdier er estimeret udfra empiri-
ske data. Det drejer sig om de horisontale diffusionskoefficienter, de kemiske
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hastighedskoefficienter og parametrene g, samt g, som indgar i depositions-
konstanterne. Parametervaerdierne er, som nzevnt i afsnit 4.1 fundet ved labo-
ratorieforsgg eller in situ eksperimenter, som er foretaget uafhengigt af DEM.
I DEM foretages ikke en egentlig verificering af selve parameterveerdierne el-
ler den datameengde som ligger til grund for estimeringen af parametre, men
der henvises til andre. Vi vil derfor koncentrere os om verificering af de data
der direkte benyttes i DEM, nemlig inputdata og méledata som benyttes i
den empiriske verificering.

4.2.1 Verificering af inputdata

Som nezevnt i afsnit 2.4 bruges der mange typer inputdata. Usikkerheden pa
disse data er afggrende for hvor god en overensstemmelse man kan forvente
mellem modeloutput og empirisk data. I DEM er “god overensstemmelse”
nemlig defineret ved, at forskellen mellem modeloutput og empiriske kon-
centrations og depositionsmalinger er af samme stgrrelsesorden som usik-
kerheden pa inputdata [Zlatev et al. 1993]. Bdde de meteorologiske data og
emissionsdata stammer fra EMEP. Begge dataszt passer til den geografiske
disketisering pa 150km x 150km (se afsnit 2.4.1), men ingen til tidsdiskretise-
ringen pa 15 min.

De meteorologiske data' vurderes som varende relativt pélidelige. Der fin-
des maélinger for hver 6. time (mixhgjde hver 12. time) og derfor er data
meengden ikke tilstraekkelig. Til datagenereringen benyttes simple linezere
interpolationer og det vurderes at denne interpolering ikke gger usikkerhe-
den neevneveerdigt [Zlatev et al. 1993]. Det er dog muligt at korrigere for
interpolationsfejlen ved at tilfgje ekstra led i modellen. Dette er tilfzeldet for
vinddata hvor diffusionsledet er medtaget for at korrigere for den fejl der
opstar, fordi der ikke er tilstraekkelig viden (data) til at beskrive vinden og
dermed stoftransporten. Denne korrektion er ikke mulig ved f.eks mixhgjden
og her spiller interpolationsfejlen en rolle [Zlatev et al. 1993]. Der er stgrre
usikkerhed forbundet med maling af denne parameter og specielt i at model-
lere (interpolere) den tidsafheengige variation. Fglsomhedstests viser endvi-
dere at output kan zndres op til 60% (for NO;) hvis kun dagsveerdien for
mixhgjden benyttes [Zlatev et al. 1991]. Dette indikerer at DEM er relativt
fglsom overfor denne parameter.

Det fremgéar ikke 1 hvilken grad de benyttede meteorologiske input data kon-
trolleres for bl.a. transmissionsfejl, outliers og inkonsistens. I tilfeeldet med

1Disse data stammer dels fra malinger og dels fra modelkgrsler, der vurderes til at vaere
bedre en maélte veerdier
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~ de data, som benyttes til at estimere vindhastigheden, (u,v,w), gives dog et
enkelt eksempel pa grafisk afbildning af vindhastighedsfeltet [Zlatev 1995].
Herved er der mulighed for at sikre at de benyttede data er rimligt realistiske
(dvs. uden &bentlyse outliers og grove fejl) og om der evt. mangler data.

For emissionsdata er der stgrre probléemer bade med pélideligheden og med
- tilstraekkeligheden. I [Zlatev et al. 1993] vurderes det dog, at problemet med
palideligheden er mindre betydende i forhold til problemet med at fordele
emissionerne over tid. Overordnet “verificeres” emissionsdata brugt i DEM
ved henvisning til EMEP. Det konkluderes at usikkerhederne p3 emissions-
data er op til 30% dvs. at den rigtige totalveerdi for stof s kan veere op til
30% hgjere eller lavere end den veerdi der benyttes i DEM [Zlatev 1995].

En konsekvens af de usikre inputdata er bl.a. at man i udviklingen af DEM
ofte veelger mere robuste (og mindre sofistikerede og precise) beskrivelser
af fysiske parametre. Et eksempel herpd er beskrivelsen af den vertikale
diffusionskoefficient K,. I DEM defineres K, ofte som en stykvis konstant
funktion, selvom K, teoretisk set kan beskrives mere preecist. Modellen som
helhed vil dog ikke blive mere preecis hvis en mere udfgrlig beskrivelse af K,
kreever inputparametre, som er behaftede med store usikkerheder [Zlatev

1995].

4.2.2 Verificering af data benyttet til empirisk verifice-
ring

Data som benyttes til sammenligning med modeloutput adskiller sig fra input
data ved, at der ikke foreligger malinger svarende til den geografiske diskre-
tisering. For at kunne benytte data til sammenligning med modeloutput er
det ngdvendigt med repraesentative malinger. I [Zlatev 1995] antages det at
koncentrationsmalinger er repraesentative, hvis de stammer fra malestationer
som opfylder:

¢ Regularitetskriteriet: Malestationen skal lave minimum 15 luftkoncen-
trations malinger pr. maned og minimum 5 malinger pr. méned af stof-
koncentrationen i nedbgren. (O3 og NH} er undtaget fordi meget f3
stationer maler disse stoffer)

o Placeringskriteriet: Malestationen ma maksimalt veere placeret 1200 m
over havoverfladen (ellers er der risiko for at maélestationen ligger over
mixhgjden)
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e Ingen malestationer mé veere placeret taet pa det geografiske domeenes
granse. Dette skyldes at modelresultaterne teet p& randen er behaftet

med s3 stor usikkerhed at det ikke giver mening at sammenligne med
maledata (se 2.4.3).

Disse krav bevirker at der i hele modeldomanet kun findes mellem 20 og
40 brugbare malestationer. Dette er dog et tilstraekkeligt antal til statistiske
beregninger. Palideligheden af data, som stammer fra disse stationer er relativ
god (usikkerheden er <5%) [Harrlson et al. 1994].

Situationen er anderledes for malinger over havomrader. Her findes ingen
faste malestationer og antallet af malinger er s lille, at det vanskeligggr sta-
tistiske beregninger. Endvidere er u51kkerheden pa maleresultaterne omkring
10% [Harrison et al. 1994].

Data fra mélestationerne (bade de faste og flydende) undersgges for unatur-
lige peaks og outliers ved tidsraekker. Ved denne metode plottes i samme graf
malingerne fra hver enkelt station og de beregnede data over tid. Dette mu-
ligggr vurdering og evt. frasortering af outliers (badde malte og beregnede).
Et eksempel herpa findes i [Harrison et al. 1994] hvor empiriske afvigere di-
skuteres. I denne situation veelges det dog alligevel at medtage afvigerne i
sammenligningen med modelberegningerne, hvilket skyldes et lille antal mé-
linger.

Udover problemet med at skaffe palidelige og iszer tilstrackkelige data til ve-
rificering af modellen er det ogsé et problem at disse data ikke er direkte
sammenlignelige med modellens output. De malte data angiver koncentra-
tionen i luft (og depositionen) i et punkt, hvorimod modellen beregner en
gennemsnits koncentration for et helt gitteromréde. Derfor forventes altid en
vis uoverensstemmelse mellem modeloutput og empiriske data.

4.3 Verificering af numeriske algoritmer i DEM

Vi har valgt at se bort fra den datalogiske verificering af computerprogram-
mer. For en uddybning af principperne indenfor dette omrade henvises til
anden litteratur, f.eks. [Standish 1994].

De primere formal med numerisk verificering er, at sikre at de opstillede
ligninger lgses med en sd god numerisk metode som muligt, samt at fa et
ma] for stgrrelsen af de numeriske fejl [Zlatev 1995]. Den numeriske metode
skal veere s god som muligt for at fejlen kan blive minimal i forhold til de
andre faktorer (meteorologiske inputdata og emissionsdata, usikkerheden pa
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fysiske parametre og processer), og man kan si bedre koncentrere sig om
den fysiske side af modellen. Men allerede i starten opstar problemer — vil
man have en meget preecis algoritme og en meget fin diskretisering bliver
det stort set umuligt at lgse den numeriske beregning. Desuden bliver de
meteorologiske data og emissionsdata utilstrakkelige hvis man vil have en fin
gitterindeling. Derfor kommer testningen ind i billedet, idet man vil optimere
sin numeriske algoritme, sa den kun er sa tidskreevende som ngdvendig til at
kunne producere preecise resultater. Ngdvendig og preecis vil sige, at fejlen
bliver mindre end de ovenstaende faktorer.

Den numeriske metode til lgsning af DEM er baseret pa at (2.1) kan opsplit-
tes i submodeller som lgses separat. At det er tilladeligt at opsplitte (2.1)
i submodeller, underbygges af, at denne generelle metode er meget anvendt
og benyttes til lgsning af alle store LRTAP modeller [Zlatev 1995]. Flere
forskellige opsplitningsprocedurer er blevet foreslaet og diskuteret i litteratu-
ren, hvor den fgrste blev foreslaet allerede i 1956 [Marchuk 1975]. Metoden
er altsé relativt velkendt og accepteret. Det fremheeves i [Zlatev 1995] at det
er ngdvendigt at teste modellen globalt, dvs. om opsplitningen og de valgte
numeriske metoder fungerer godt sammen. Desuden ville det vaere ideelt med
en automatisk vurdering af den globale fejl ved de numeriske beregninger,
men det er bade sveert og dyrt at udvikle sddanne metoder, og man ma3 s&
ngjes med at teste de enkelte submodeller i DEM [Zlatev 1995]. Indirekte
testes de globale numeriske fejl ved massebevarelse: Systemets masse fgr og
efter beregning skal veere den samme, ellers er der begdet en regnefejl, som
kan skyldes de numeriske metoder.

I verificeringen af de numeriske algoritmer som benyttes til at lgse de enkelte
submodeller undersgges dels hvilke algoritmer der er mest optimale til lgsning
af den enkelte submodel, og dels undersgges stabiliteten og fejlens stgrrelse.

4.3.1 Test af advektion

Advektionsledet i modellen lgses som naevnt i afsnit 2.5 szerskilt (opfattes som
en submodel) og der findes mange forskellige mader til at lave en diskretise-
ring af advektionsligningen. De algoritmer som specielt testes er pseudospe-
ctral og finite elements metoderne. Disse metoder testes pa flere forholdsvis
simple testproblemer.

Antag at modellen er 2-dimensional. Definer et hastighedsfelt, hvor vind-
banerne er koncentriske cirkler omkring domaenets midpunkt med konstant
vinkelhastighed. Det antages, at koncentrationerne i hele domznet  er en
eller anden bagrundskoncentration ¢, undtaget i et delomrade ; C . 1 £
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antages det, at koncentrationen er forskellig fra co, typisk meget stgrre end
¢o. Hvis disse betingelser er opfyldt, vil en luftpakke med hgj koncentration
af et stof rotere omkring midtpunktet i domaenet, se figur 4.1.

"

Figur 4.1 Den lille cirkel angiver delomradet €, med koncentration > 0 (til ét
tidspunkt), og den store cirkel angiver rotationen af midtpunktet af koncentrations-
omradet.

Denne testmetode kaldes puff rotations testen og er simultant udviklet af
Crowley og Molenkampf i 1968 [Brandt et al. 1996]. Testen har to umiddel-
bare fordele:

o Den analytiske lgsning er kendt (¢(z,y,27) = ¢(z,y,0)).

e Den bane (trajaktorie) som koncentrationerne fglger er cirkuler og der-
med ikke triviel, da banen ikke fglger en ret linie.

Puff rotations testen er matematisk defineret ved:

% =—(y— 1)-3—; —(1- :c)-g—;- (4.3)
z€[0,2] yel0,2 telo,2n] (4.4)

Hvis (4.3) sammenholdes med advektionsligningen ses, at vindhastighederne
u og v er givet ved u = y—1 og v = 1 —z. Disse vindhastigheder medfgrer, at
vindbanerne vil rotere omkring punktet (1,1) med konstant vinkelhastighed
w =1, dvs.:

w= IM = |(—sint,cost)| =1

dt
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hvor ~(t) = (1,1) + (cost,sint) er parameterfremstillingen for en
cirkel med centrum i (1,1). Tangentvektoren til ~(t) er givet ved

(dy(t)/dt)/|(dv(t)/dt)| = (—sint,cost) som er vinkelret pa (cost,sint), se
figur 4.2.

Figur 4.2 Vindfelt med koncentrisk vind (vinkelret pa radius).

Et ofte benyttet specialtilfzelde af puff rotations testen er kegle rotationen,
som er defineret udfra (4.3) og (4.4). Startkoncentrationerne, ¢(z,y,0), er for
subdomaenet 2, givet ved:

c(z,¥,0) =co+ 99 (1 —r*/r) r™<r ¢ >0 (4.5)

hvor

r = /(z — 20) + (y — o)’
20=05 yo=1.0 r=1025 (4.6)

hvor r er radius i cirklen. N&r r* = 0 ses af (4.5), at ¢(z,y,0) = 100¢o, og af
(4.6) at = = z¢ og y = yo. For resten af domeenet, O\, gelder:

e(z,y,0)=¢cp T 27T

hvor ¢ er en baggrundskoncentration. Hvis ¢o = 0 bruges, skal 100(1 —r*/r)
bruges i stedet for 99¢o(1 — 7*/r) i ligning (4.5). Begyndelsesbetingelserne
(4.5) og (4.3.1) sikrer, at startfordelingen af et stof danner en kegle i subdo-
manet ; med centrum i (o, yo), radius r og hgjden 100¢o. Desuden bevirker
(4.3), (4.4), (4.5) og (4.6), at centrum af keglen roteres langs en cirkel med
centrum i (1,1) og radius 0.5. Keglens form bevares under rotationen, deraf
navnet kegle rotation. Resultaterne af forsgg med keglerotationstesten viser
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Pure advection (pseudospectral method)
Maxcon=0.99E+11 Mincon=0.25E+10 .
File: /homel/lujbr/gratdd/conedat/ pscudo/pureadvection

Figur 4.3 Koncentrationen af NO efter 1 rotation af keglen, beregnet med pseu-
dospectralmetoden [Zlatev 1995, ,s.116]

at pseudospectral metoden giver bedre resultater end finite elements algorit-
men. Dette er illustreret pd figur 4.3 og 4.4, hvor det skal bemzerkes at der
er ubhjeevnheder (numeriske fejl) omkring keglen pé figur 4.4.

Emission kan tilfgjes rotationstesten ved simpelthen at addere E(z,y,t) pa
hgjre side af ligning (4.3):

Jc Jc dc
| a._ —(y_l)_a—:;—(l—m)@"'E(x,yat)
Denne test kaldes plume rotation. Nar en eller flere emissionskilder er til-
fgjet, er startkoncentrationerne defineret ved:
c(z,y,0)=co Vz€[0,2] og Vy€[0,2]

dvs. de samme som baggrundskoncentrationerne. Hvis kun en emissionskilde
er tilfgjet, er den givet ved:

E(z,y,t) = 100a(l —r*/r) r"<r (4.7
E(z,y,t) = 0 r2>r (4.8)
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Pure advection (finite elements)
Maxcon=Q93E+1! Mincon=0.19E+10
File: /homol/lujor/graldd/conedst/iter/pureadvection

Figur 4.4 Koncentrationen af NO efter 1 rotation af keglen beregnet med finite
element metoden [Zlatev 1995, s. 119].

hvor a er konstant og veelges p& en sddan made, at koncentrationen i toppen
af plumen er af samme stgrrelsesorden som koncentrationen i toppen af keglen
(kegle rotationen), se figur 4.5

Resultaterne af disse testforsgg viser at bade pseudospektralmetoden og finite
element metoden, som er de mest anvendte i lgsningen af advektionslignin-
gen, giver acceptable resultater med bade kegle og plume rotations testen.
Dog giver finite element algoritmen, som naevnt, en stgrre fejl i keglerota-
tionstesten end psedospectral metoden, se figur 4.4 og figur 4.3.

4.3.2 Test af numeriske algoritmer til advektion og kemi

Det er vigtigt, at teste ngjagtigheden af de numeriske algoritmer som bruges i
den kemiske sub-model (primert quasi-steady-state), samt koblingen mellem
advektion og kemi. Den mest simple test, som samtidig er tilstraekkelig til at
verificere lgsningsalgoritmerne, skal overholde:

o Ferrest mulige antal ligninger (dvs. lille antal stoffer)
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NO
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Pure advection (pseudospectral method)
Maxconw0.70E+11 Mincon=024E+10
File: /homel/lujbr/grat3d/cone.dat/plume.ps/pure.ady

Figur 4.5 Koncentrationen af NO efter 1 rotation af plumen, beregnet med pseu-
dospectral metoden, [Zlatev 1995, s. 117].

e Samtlige numeriske “besvaerligheder” skal bevares i testen, dvs. lignin-
gerne skal beskrive bade ikke linezre og fotokemiske reaktioner samt
koblede reaktioner med forskellige reaktionshastigheder.

Et simplificeret reaktionsskema med kun 10 stoffer (i modszetning til 35 i
DEM) opfylder de 2 kriterier for oven. Ovenstidende kan testes ved at indfgre
fglgende sat af partielle differentialligninger:

Jcs _ Jdcs Oc,
5 = —(y—1) 5 (1- z)a—y + Qs(c1, €250y ¢) + Es(z,y,1)(4.9)

s = 1,2,...,q , ¢g=10

hvor z,y og ¢ er defineret som i (4.4).

Denne testmetode adskiller sig fra puff og plume rotationstesten ved dels
at indeholde ¢ koblede differentialligninger (de andre test indeholder kun en
ligning), men primzert ved, at den analytiske lgsning ikke er kendt.

Ligning (4.9) kan bruges pa forskellige mader:
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1) Ren kemi.
Der ses kun pa leddet @, dvs. de kemiske reaktioner i et vilkdrligt punkt i
domanet er uatheengige af reaktioner i andre punkter. Startkoncentrationerne
er da givet ved:

cs(2,¥,0) = co+9%0(l—r"/r) <71 ¢c50>0 (4.10)
es(z,9,0) = ¢ r2>r (4.11)

for de fire stoffer NO, NO,, HC 6g ALD. For de resterende seks stoffer fas:
cs(z,y,0) =c0 Vz €10,2] og Vye€|[0,2]
hvor ¢, er baggrundskoncentrationen af stof s.

For at verificere testen laves en ngjagtig numerisk beregning af koncentratio-
nen i f& gitterpunkter med meget sma tidsskridt. Herefter er det muligt at
beregne en tilstraekkelig praecis approximation i hele domeenet, som benyttes
til at verificere, at den numeriske metode brugt til at lgse den kemiske sub-
model (quasi-steady-state-algoritmen) for alle 35 stoffer er numerisk stabil?.
I figur 4.6 er vist koncentrationen af NO nar kun kemisubmodellen bruges
med quasi-steady-state-metoden.

2) Advektion og kemi.

Koblingen mellem advektion og kemi kan testes ved at udelade emissionen
fra (4.9) og bibeholde betingelserne (4.10) og (4.11). Ideelt set burde resul-
tatet fra denne test efter én rotation veere ackvivalent med den approxime-
rede lgsning fra kemi submodellen. Resultaterne fra test af koblingen mellem
advektion- og kemisubmodellen viser ifglge [Zlatev 1995], at der opnas bedre
resultater, hvis advektionsligningen lgses med pseudospektralmetoden end
finite element metoden (nar kemisubmodellen lgses med quasi-steady state
algoritmen), se figur 4.7 og 4.8.

3) Advektion, emission og kemi.

Dette er hele ligning (4.9). Starkoncentrationerne er som fgr og emissionen af
NO, NO,, HC og ALD er givet ved ligningerne (4.7) og (4.8). Ogsa med denne
metode fas gode resultater med pseudospektralmetoden og finite element
metoden [Zlatev 1995].

4.3.3 Andre testmetoder

De ovenfor navnte submodeller udggr de centrale testproblemer i DEM. Men
ogsé andre testproblemer har veaeret anvendt iszer til belysning af de reste-

2Numerisk stabil betyder at den numeriske lgsning ikke sndres (veesentligt) nar tids-
skrit leengden mindskes



4.3 Verificering af numeriske algoritmer i DEM 69

Pure chemistry (quasi~steady-state—algorithm)
0.10E+07 12E+0

L]
File: /homel/lujbr/gratdd/conedat/direct/purekemi

Figur 4.6 Brug af kemisubmodellen til at beregne koncentrationen af NO med
quasi-steady-state-metoden. Tidsintervallet svarer til den tid som er ngdvendig for
1 rotation, [Zlatev 1995, s. 124].

rende komponenter i DEM:

e 1-dimensionale modeller kan give veerdifuld information. I DEM er ad-
vektion og koblingen mellem advektion og diffusion blevet testet i 1
dimension.

e Diffusionen er ogsad blevet testet, bl.a. fordi diffusionen afhaenger af
gitterstgrrelsen — laves diskretiseringen finere bliver diffusionen min-
dre. Her kan man ogsa fa kvalitative test, f.eks. kan man studere K’s
afhaengighed af mixhgjden. '

e 3-dimensionale testproblemer er ngdvendige, hvis DEM: skal bruges i
3 dimensioner. Her benyttes isar en tredimensional udgave af kegle-
rotations testen (advektion), som kan lgses analytisk samt en test af
koblingen mellem advektion, diffusion og emission. Sidstnaevnte test er
dog kun kvalitativ.
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Advection + chemistry (pseudospectral method)

M L10E+07 12E+06
File /homel/lujbr/grafad/cone.dat/pseudo/adv.kemi

Figur 4.7 Brug af advektion- og kemisubmodellen til at beregne koncentrationen
af NO med pseudospektral og quasi-steady-state-metoden efter 1 rotation, [Zlatev
1995, s. 125].

4.3.4 Opsamling

De numeriske algoritmer som benyttes til at lgse de enkelte submodeller i
DEM testes med forskellige simple, men ikke trivielle testproblemer. Der er
specielt fokus pa advektions og kemi submodellen, som numerisk set ud-
gor de mest besveerlige komponenter i DEM. For advektionen skyldes dette
sandsynligvis at advektionsligningen, i modsatning til diffusionen, er asym-
metrisk. Dette besvaerligggr diskretiseringen og desuden far man introduceret
en “falsk” diffusion [Patel and Markatos 1986]. Testresultaterne viser at pseu-
dospectralalgoritmen er at foretraekke til lgsning af advektionsligningen og
at denne algoritme bevirker at fejlene bliver tilstraekkeligt smé. Den kemiske
submodel er i fokus primeert fordi det er et stift system af ODE’s og det der-
for er ganske tidskraevende at lgse disse ligninger. Her anvendes hovedsagligt
quasi-steady-state-algoritmen.

For en 2 dimensional model er det (tilsyneladende) kun muligt kvantitativt at
teste koblingen mellem advektion, kemi og emission samt advektion, diffusion
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Advection + chemistry (finite elements)

N 11E4+07 Mi: .13E+08
File: /homel/iujbe/graf3d /conedat/iter/adv.kemi

Figur 4.8 Brug af advektion- og kemisubmodellen til at beregne koncentrationen
af NO med finite element og quasi-steady-state-metoden efter 1 rotation, [Zlatev
1995, s. 126].

og emission.

For at vurdere den globale numeriske fejl (koblingen af samtlige komponen-
ter i DEM, b&de i 2 og 3 dimensioner) benyttes kvalitative tests, bl.a. test
af massebevarelse som giver et fingerpeg om ngjagtigheden af den globale
numeriske fejl. Det er imidlertid sveert at kvantitativt bestemme stgrrelsen
af den globale numeriske fejl, idet der ikke eksisterer en global analytisk Igs-
ning. Det skal dog bemarkes at der ikke introduceres naevneveerdige fejl via
de numeriske lgsninger [Zlatev 1997a].

4.4 Empirisk verificering af DEM

DEM verificeres empirisk ved sammenligning mellem méledata og beregnede
output fra modellen. Der findes flere typer af modeloutput for det s’te stof
nemlig koncentrationen i luften, der fas som lgsning til hele modellen, og tgr-
og viddeposition samt koncentrationen i nedbgren, der fas ved at beregninger
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fra depositionssubmodellen, der kan Igses analytisk [Zlatev 1995, s. 271]. Det
er dog hovedsageligt koncentrationen i luften af stofferne NO,, NH,*, SO,,
S04%~ samt O3, der benyttes til sammenligning med empiri.

De empiriske data som er tilgeengelige er ikke direkte sammenlignelige med
modeloutput, idet malestationerne maéler i et geografisk punkt, mens mo-
deloutput er beregnet udfra gennemsnitsverdier for et stort geografisk’ om-
rade. Modelberegningsmaessigt kan dette, ved grove diskretiseringer, resultere
1 stgrre uoverénsstemmelse mellem beregnede og malte veerdier, fordi punkt-
formige kilder opfattes som et helt omride (emissionen spredes). Maleteknisk
kan der opsta ungjagtigheder (idet en enkelt méaling ikke er repraesentativ for
et helt gitterpunkt) iseer i de gitterpunkter, hvor der er en kraftig emissions-
kilde i nerheden af méalestationen.

Vind

o

kilde mdélestation
o (o}

Figur 4.9 Gitterpunkt med kilde og mélestation.

I tilfeeldet som ved figur 4.9, vil modellen underestimere koncentrationerne
i forhold til de mélte. Hvis vinden derimod kommer fra andre retninger, v1l
modellen overestimere koncentrationerne.

Sammenligningen mellem punktmalinger og gennemsnitsberegninger bevir-
ker, at man ikke forventer fuld overensstemmelse mellem empiri og model
[Zlatev 1995]. Mange forhold i DEM medvirker udover de nzvnte til det,
man kunne betegne som den ngdvendige afvigelse mellem beregnede veerdier
og maélte data. I afsnit 4.1 fremgar det, at der i opbygningen af DEM er lavet
en reekke antagelser dels for at simplificere “virkeligheden” (f.eks. valget af 35
kemiske stoffer og 71 reaktioner) og dels for at kunne udtrykke de parametre
som indgér (f.eks. interpolationer af emissionsdata, depositionskoefficienterne
og K). Disse ad-hoc antagelser vil ogsa resultere i afvigelser mellem malte
og beregnede vaerdier og disse afvigelser vil ofte vaere systematiske.
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I den empiriske verificering af DEM benyttes forskellige metoder til kvalita-
tivt og kvantitativt at f& et mal for afvigelsen mellem maélinger og beregnin-
ger. Disse metoder kan groft inddeles i grafiske representationer af malte og
beregnede veerdier (specielt tidsraekker og scatter plots) og statistiske bereg-
ninger (specielt fejlestimationer og korrelation) (se ogsa kapitel 3. Endvidere
testes modellen empirisk under mange forskellige fysiske (og kemiske) forhold.

4.4.1 Grafiske reprasentationer

Sidelgbende med opbygningen af DEM er et omfattende visualiseringspro-
gram blevet udviklet. Dette program ggr det muligt at vise beregnede kon-
centrationer eller depositioner for et vilkarligt stof i et gnsket subdomaene
(f-eks. et enkelt gitterpunkt eller hele domanet). Afbildningen kan enten vise

koncentrationsvariationen i et givet tidsinterval (benyttes til tidsreekker) eller-

vise et gennemsnit for et givet tidsinterval (benyttes til scatter plots). Der er
saledes stor flexibilitet i mulige outputstgrrelser og den empiriske verificering
af DEM er derfor primaert begranset af de (fa) tilgzengelige maledata.

Tidsrakker i DEM

I verificeringen af DEM benyttes tidsraekker hovedsageligt til at vise maned-
lige variationer men ogs3 sason, ars og dggn variationer benyttes alt efter
mengden af tilgengeligt data. Grundleggende benyttes to typer af tids-
reekker. Ved sammenligning med resultater fra de faste stationer pa land
beregnes koncentrations variationen i et enkelt gitterpunkt og sammenlignes
med resultater fra malestationen som representerer dette gitterpunkt (se fi-
gur 4.9). For de flydende malestationer beregnes koncentrationen i den bane
som skibet fglger (dvs. flere gitterpunkter). De mélte data sammenlignes med
resultater beregnet i det gitter og til samme tid som malingen blev foretaget.
'Udfra tidsreekker vurderes det om der er kvalitativ og tildels kvantitativ over-
ensstemmelse mellem de malte og beregnede resultater. Desuden kan testen
afslgre fejl som gennemsnitsbaserede testmetoder (f.eks. scatterplots) ville
slgre.

Et eksempel pa en kvalitativ vurdering ses i [Zlatev 1995, s. 281] hvor tids-
raekker benyttes til at afslgre fejl pa enkelte dage. Her er koncentrationen af
SO2~ i Igbet af juli maned angivet for fire malestationer (se figur 4.10).

Der observeres en rimelig overensstemmelse mellem beregnede og malte data
for 29 dage. Men d. 7 og 23. juli er der kraftige peaks i model beregnin-
gerne som ikke modsvares af de mélte data. Modellen overestimerer saledes
koncentrationen i de to dage. Den mest sandsynlige forklaring herpa er ifglge




74 Verificering af den Danske Eulerske model

JULY 1989

The station is Langenbrugge (No. 11)

Dally mean conc. SO, in PPB

T T L T
0 5 10 15 20 25 30
Day in month
Observed:
Calculated:

Computed mean, observed mean: 1.83 1.27

Figur 4.10 Tidsrakke over daglige gennemsnit af beregnede og malte svovlkon-
centrationer [Zlatev 1995, s. 282].

[Zlatev 1995] at de relevante gitterpunkter i de to dage befinder sig i omrader
hvor der er rapporteret (for) lave horisontale vindhastigheder.

Et typisk eksempel pa brugen af tidsrakker til kvalitativ verificering af DEM
ses i [Zlatev et al. 1993]. Her sammenlignes den beregnede- og den malte
dggn variation af ozonkoncentration i juni 1989 (se figur 4.11).

Det konkluderes at der generelt er kvalitativ overensstemmelse idet modellen
kan beskrive de hgje eftermiddags koncentrationer og lave nat/morgen kon-
centrationer. De steder hvor det ikke stemmer godt overens har veeret enten
ved hgje malestationer (over 1200m), eller hvor der er observeret ret lave
koncentrationer.

Et knapt s& typisk eksempel pd brugen af tidsreekker ses i [Harrison et al.
1994] hvor mélingerne er foretaget fra et sejlende skib. Her er koncentrationen
afbildet som funktion af bade tid og sted, hvor den i normale tidsraekker kun
er afbildet som funktion af tid. Pga. stgrre maleusikkerheder over vand (ca.
10% over vand mod ca. 5% over land, se dataverificering afsnit 4.2 var der for-
ventet stgrre relativ fejl mellem malinger og beregninger, men beregningerne
stemmer alligevel bedre overens pé havet og dette skyldes:

e Ingen terrzenproblemer.
Og dermed ingen lokale vindforhold, som f.eks. vindstille eller opadga-
ende vind.
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Figur 4.11 Tidsrakke over beregnede og mélte ozon koncentrationer (juni 1989),
[Zlatev et al. 1993, s. 857].

o Ikke mange emissionskilder.

e Ikke problemer med forskelligt land (byer, skove etc.).
Og dermed ikke problemer med forskellige emissionskilder

Modellen virker altsa godt over vand. De mange simplificeringer, der er med-
taget 1 DEM ggr, at modellen er god til at lave beregninger over havet, idet
forholdene her fra naturens side er meget simple.

Scatterplots i DEM

En anden meget anvendt grafisk reprezesentation til empirisk verificering af
DEM er scatterplots. Metoden benyttes primeert til at teste om de maélte og
beregnede gennemsnit stemmer overens [Zlatev et al. 1993]. Til gennemsnits-
beregningerne benyttes ogsd bade ars-, szeson- og ménedsvariationer afhzen-
gig af de tilgaengelige data.

Men metoden bruges ogsa til at sikre at der ikke forekommer systematiske
fejl som f.eks. en generel over- eller underestimering eller til at vurdere om
enkelte malestationer skiller sig ud.

Et eksempel pad brugen af scatterplots til vurdering af modellens egnethed
til beskrivelse af koncentrations gennemsnit ses i [Zlatev et al. 1993]. Her er
den malte og beregnede gennemsnitlige ozonkoncentration (gennemsnit for
en maned) for hhv. dag og nat angivet for 23 malestationer i to scatterplots
(se figur 4.12 og 4.13).
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Figur 4.12 Scatterplot af ozonkoncen-  Figur 4.13 Scatterplot af ozonkoncen-
trationer om natten (juli 1985) [Zlatev  trationer om dagen (juli 1985) [Zlatev
et al. 1993, s. 853]. et al. 1993, s. 849].

Det konkluderes at det beregnede gennemsnit for bdde dag og nat stemmer
godt overens med de observerede data, men at der opnas en darligere overens-
stemmelse for gennemsnittet om natten end om dagen. (Dette kan bl.a. ses
idet spredningen for gennemsnittet om natten er stgrre, samt at data afviger
meget fra diagonalen). I artiklen angives en upracis beregning af mixhgjden
om natten som den primeere arsag til den ringere beskrivelse af gennemsnittet
om natten.

I [Zlatev 1995] ses et eksempel hvor scatterplot afslgrer systematiske fejl i
form af en konsekvent overestimering af NO, koncentrationen i vinterperio-
den (punkterne ligger alle under diagonalen) (se figur 4.14).

I dette tilfzelde konkluderes det at CBM IV ikke er s& anvendeligt for NO, i
vinterperioden.

4.4.2 Statistiske beregninger

De statistiske beregninger benyttes dels til at f& et mere objektivt mal for
afstanden mellem malte og beregnede data og dels til at vurdere om den
forskel der er, skyldes tilfzeldige afvigelser eller om der er signifikant forskel
mellem de to dataszet. De statistiske beregninger som benyttes i den empiriske
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Figur 4.14 Scatterplot over NO, koncentrationer (vinter 1989) [Zlatev 1995, s.
277).

verificering af DEM udggres primeert af fejlestimationer mellem malte og
beregnede stgrrelser. Fejlen beregnes som en relativ fejl:

100 - IXBeregnet - XM&lt] A

Feil =
! Xoean

(4.12)

hvor X kan reprzesentere en enkelt maling/beregning eller, som det oftere er
tilfeeldet, et gennemsnit for hhv. mélte og beregnede veerdier. Fejlestimering
udggr den kvantitative del af den empiriske verifikation af DEM og benyt-
tes primert sammen med scatterplots til sammenligning af de beregnede
og maélte koncentrationsgennemsnit. Er den relative fejl mellem beregnede
og maélte data mindre end 30% (usikkerheden p3 emissionsdata) er der god
kvantitativ overensstemmelse mellem model og empiri (se afsnit 4.2). Er den
relative fejl stgrre undersgges omstandighederne neermere og i visse tilfeelde
modificeres enkelte moduler i DEM. Et eksempel p& zndringer af submo-
deller i DEM som fglge af for stor uoverensstemmelse ses i [Harrison et al.
1994] hvor kemidelen blev zndret, ved at revidere det kemiske skema. I den
tidlige udgave af modellen blev fejlen fundet til at ligge mellem 5% og 200%.
Dette var ikke acceptabelt og kemidelen blev modificeret, hvorefter fejlen
blev estimeret mellem 2% og 25%.
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I enkelte tilfeelde benyttes ogsa et andet statistisk kriterium, som oprindeligt
er forsldet i Hanna og Heinold, 1985 (reference i [Harrison et al. 1994]). Fejlen
er i dette tilfzlde givet ved

D > iy (eoi — c1i)?

M=&c="" &,

(4.13)

hvor D er gennemsnittet af kvadratet pa differencen mellem det malte (co)
og det tilhgrende beregnede (c;;) resultat, Cy-er middelveerdien af meaengden
af malte koncentrationer, og C; er middelvaerdien af den tilhgrende beregnede
meengde, og n er antal observationer. For skibsmalingerne blev M beregnet
til 0.6 < M < 2.53, hvilket er mindre end de M stgrrelser der blev fundet
i Hanna og Heinold og derfor konkluderes det, at resultatet pa trods af de
- fa malepunkter er ret godt. Det fremgar dog ikke hvorledes stgrrelsen M
benyttes -1 statistisk sammenhzeng, men vi getter p& at M benyttes som
teststgrrelse i en kvotienttest for hypotesen Ho: at de malte og beregnede
data er ens. Hvis M er relativt lille bliver testsandsynligheden stor, dvs. at
der ikke er umiddelbar grund til at forkaste Hj.

4.4.3 Test under forskellige forhold

Udover de ovennzvnte metoder til sammenligning af empiri og beregnede
resultater bliver DEM verificeret empirisk ved at sammenholde empiri med
output beregnet under forskellige fysiske og kemiske forhold.

Af eksemplerne fremgar det, at der foretages sammenligninger mellem empiri
og model bl.a. pa forskellige arstider, ved lave og hgje stofkoncentrationer,
med forskellige kemiske stoffer (bade primaert og sekundeert emitterede stof-
fer), pa forskellige lokaliteter, ved lave vindhastigheder, over land og over
vand. Endvidere er der foretaget sammenligninger p& geografiske lokaliteter
med meget hpje emissioner [Zlatev et al. 1993] og meget lave emissioner [Har-
rison et al. 1994] samt for koncentrationen i bade luft og nedbgr [Zlatev et al.
1992].

Alle disse tests giver til en vis grad tilfredsstillende resultater (fejl pa output
er mindre end fejl pd input), men det fremgar ikke hvorvidt DEM betragtes
som veerende endeligt empirisk verificeret. Det er dog muligt at uddrage nogle
generelle tendenser for gyldigheden af DEM.

Det er karakteristisk for langt de fleste forsgg, at den relative fejl (ligning
(4.12)) mellem modellen og empiri er mindre end usikkerhederne pa input-
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data dvs. ca. 30%. Derfor konkluderes det, at der generelt er god overens-
stemmelse mellem modelresultater og empiri. Vi vil senere (i afsnit 5.2.4)
diskutere gyldigheden af denne “konklusion”.

Modellen er specielt god til at beskrive situationer, hvor emissionerne er
homogent fordelt (der ikke er for store gradienter) eller til at beskrive stoffers
koncentration som ikke varierer meget over tid.

Nér der er stgrre forskelle mellem empiri og beregnede resultater skyldes
dette overordnet 3 faktorer [Zlatev 1995].

1. Maledata er ikke direkte sammenlignelige med de beregnede data (som
for beskrevet i starten af kapitel 4.4).

2. Problemet med iszer emissionerne, men ogséd de resterende inputdata
(se afsnit 4.2).

3. Manglende indsigt i de fysiske/kemiske mekanismer hvilket resulterer i
en mangelfuld matematisk beskrivelse [Zlatev et al. 1991]

Punkt 3 inkluderer, som det fremgar af eksemplerne, bl.a det kemiske skema
CBM 1V, som tilsyneladende ikke er repreesentativt i vinterperioden. Men
ogsé under specielle vindforhold (sésom saddelpunkter i vindfeltet) opstar der
problemer. Beskrivelsen af hgjden af mixlaget og dermed den matematiske
beskrivelse af K, giver ogsa anledning til problemeri DEM. K,’s athangighed
af z er stadig under udvikling [Zlatev 1995]. Men ogsd stofudvekslingen med
den fri troposfeere er problematisk at beskrive og har stor betydning iszer
for beregningerne af O3 koncentrationen i luften. Det er endnu ikke klargjort
hvorledes denne udveksling foregdr og den matematiske beskrivelse af en O3
udvekslingsalgoritme er derfor stadig under udvikling [Zlatev et al. 1993].

4.5 Validering af DEM med INERIS som afta-
ger

Dette afsnit er et eksempel pd validering af en model med en bruger involve-
ret. I dette tilfeelde bliver DEM valideret af INERIS 2, men det skal nsevnes
at valideringen endnu ikke er tilendebragt. INERIS preasenterer i [INERIS
and NERI 1997] nogle indledende overvejelser samt nogle de forelgbige fa
scenarier, der er afprgvet. Malet er i sidste ende at f svar pd disse spgrgs-
mal:

3Institut National De L’Environnement Industriel Et Des Risques
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e Hvad er forureningen i forskellige dele af Frankrig?

o Hvad er effekten af en variation af emissionskilderne pa luftforureningen
i Frankrig? : '

e Kan man bedst opnd en reduktion af luftforureningsniveauet

— ved kun at regulere franske emissions kilder?

— ved at regulere kilder i et stgrre omrade indeholdende Frankrig?

Yderligere vil de gerne se pa 21 mere detaljerede omrader i Frankrig, og stille
samme spgrgsmal i forbindelse med disse omréder

Her bemaerker de i forbindelse med beskrivelsen af domanet, at de enkelte
submodeller kan kgres separat. Da diskretiseringen er pa 50 x50, vil der veere
gitterpunkter med stor emission, og pavirkningen af disse gitterpunkter pd
deres omgivelser skal ogsd studeres. Flere hundrede scenarier vil blive kert,
for at fa afklaret disse spgrgsmal. Pga. de ressourcekraevende computerkgrsler
vil de overvejende blive kgrt i den to-dimensionale version af DEM, ogsé fordi
det er meget nemmere at fa inputdata til disse.

Et andet vigtigt aspekt er visualiseringen af beregningerne, der bevirker at
selv ikke-specialister forstar det. Det kreever kraftige computere og der skal
arbejdes mere med softwaren for at ggre programmet hurtigere og mere bru-
gervenlig. Programmet har allerede pa nogle af de fgrste testscenarier vist,
at det kan lgse nogle af problemerne.

Resultaterne af scenarierne vil blive sammenlignet med maledata fra hhv.
EMEP og INERIS. Desuden vil sammenligningerne i andet materiale (bl.a.
[Zlatev 1995]) blive indraget i valideringen, hvilket bl.a. [Sargent 1990] ogsé
anbefaler at man generelt bgr ggre. Der er allerede blevet foretaget enkelte
scenarier, for at se pd konsekvensen af et totalt stop af NO, emission.

Denne rapport indeholder kun indledende overvejelser, hvor der bliver stillet
forskellige typer krav i den til bdde hvad modellen kan, og hvordan den i en
brugermazessig sammenhang skal prasentere resultater. Den endelige konklu-
sion og anbefaling vil fgrst blive foretaget i en senere rapport.




Kapitel 5

Diskussion

I projektet har vi gnsket at undersgge, hvordan en generel modelverificerings-
procedure kan se ud, primeert for at kunne vurdere hvordan en konkret model
(DEM) er blevet verificeret.

I dette afsluttende kapitel vil vi fgrst diskutere, om der overhovedet er for-
nuft i at betragte verificeringen af matematiske modeller generelt, som fgrste
del af problemformuleringen lagger op til. Endvidere vil vi diskutere vores
bud pa en sidan procedure (kapitel 3) og dens mulige anvendelser. Dernzest
diskuterer og opsummerer vi resultaterne fra vores analyse af, hvordan DEM
er verificeret (kapitel 4) set i lyset af den generelle verificeringsprocedure.

5.1 Generel verificering

5.1.1 Berettigelsen af en generel verificeringsprocedure

Her kan man umiddelbart stille spgrgsmalene:

Er en generel verificeringsprocedure berettiget? Kan man lave en generel
opskrift, som kan verificere alle modeller? Er matematiske modeller ikke s3
forskellige i status, struktur og formal, at en generel verificeringsprocedure
er meningslgs? Det er der mange som mener. Ifglge [Jensen 1988] afthaen-
ger verificeringen og modelkontrollen udelukkende af modellens status som
vaerende hhv. teoribaseret eller en ad-hoc model. En ad-hoc model kan kun
underleegges empirisk kontrol, hvorimod teoribaserede (teoriafledte) modeller
yderligere kan verificeres teoretisk. Her &bnes alts3 ikke umiddelbart mulig-
hed for en generel verificeringsprocedure, der deekker begge modeltyper. I
[Hermann and Niss 1982] genfindes denne holdning til en generalisering af

81



82 Diskussion

verificeringen. De mener ikke, det er meningsfyldt at give en generel og sy-
stematisk udredning af de spgrgsmal, som er beslegtede med verificeringen
af matematiske modeller, med mindre dette belyses af et arsenal af konkrete
eksempler.

Bade i [Jensen 1988] og [Hermann and Niss 1982] illustreres ad-hoc og teori-
baserede modeller med meget simple eksempler, som tydeligt viser forskellen
pé de to modeltyper, men desverre ikke er illustrativt for hovedparten af
matematiske modeller, som ofte indeholder bade ad-hoc elementer og mere
teoribaserede elementer.

I [Hermann and Niss 1982] angives som eksempel p& en ad-hoc model en
eksponentiel veekstmodel, der beskriver veeksten i en bakteriepopulationen.
I fglge [Hermann and Niss 1982] kan denne model kun verificeres ved sam-
menholdning med empirisk data. Men her mener vi, at en sidan model ogséa
kan og skal verificeres konceptuelt. Det ville f.eks. veere rimeligt at spgrge en
biolog, om en sddan beskrivelse af veeksten er rimelig. Svaret ville efter al
sandsynlighed vazre, at den eksponentielle veekst er forventet, saleenge ydre
faktorer endnu ikke er begraensende for vacksten (mangel pa fode og plads).
En ren empirisk verificering er i dette tilfzelde ikke tilstreekkelig, idet der dels
er mange og store usikkerheder forbundet med telling af bakteriepopulatio-
ner, dels er der problemer med at sikre optimale forhold for veeksten.

Vi mener, i modsatning til bl.a. ovennavnte, at der er feellestraek ved mate-
matiske modeller, som kan udnyttes til at opstille generelle kriterier for veri-
ficeringen. Denne pastand underbygges dels af, at vi har set tiltag i opstilling
af generelle retningslinier for verificering i [Hydraulics 1993], [Teknologiraddet
1994/5], [Gass 1977] og [Sargent 1990} og dels af, at en generel verificerings-
procedure kan benyttes til analyse af modeltyper som DEM og modeller til
beskrivelse af transporten af radioaktivt affald [Sargent 1990]. I kapitel 3 har
vi vist, at det giver mening at anvende den generelle verificeringsprocedure til
analyse af en matematisk model. Proceduren skaber en struktur og et fokus
pa de omréder, der specielt skal undersgges.

Man skal selvfglgelig veere varsom med at konkludere alt for meget ud fra fa
eksempler, men vi mener, der er s& store fallestreek ved computerbaserede
modeller, at der (endnu) ikke er grund til at betvivle berettigelsen af en
generel verificeringsprocedure.
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5.1.2 Indhold og anvendelse af en generel verificerings-
procedure :

Hvad skal en sddan generel procedure, som kan benyttes til at verificere ma-
tematiske modeller, indeholde? Matematiske modeller er ofte en blanding af
bade teoribaserede og ad-hoc elementer, og ligesom [Jensen 1988] og [Her-
mann and Niss 1982] mener ogsd vi, at matematiske modeller kan og skal
konfronteres med empiri. Modeller har til formal at give en forenklet og til-
passet fremstilling af et givet virkelighedsomrade. Det er derfor naturligt at
konfrontere modellens resultater med maélte data, som repraesenterer dette
virkelighedsomréade. Men blind tiltro til en model, blot fordi den kan re-
producere malte data, er ikke tilstraekkelige krav til en egentlig verificering.
Matematiske modeller er baseret pa teoretiske overvejelser og antagelser om
det virkelighedsomrade, der skal modelleres. Der er foretaget simplificeringer.
Processer og sammenhzenge i virkelighedsomradet er negligeret enten bevidst
eller af mangel péd viden. Disse forhold i modelopbygningen kan og skal vur-
deres kritisk. Det har vi valgt at kalde konceptuel verificering. Endvidere er
de fleste modeller afhangige af maélte data, enten til parameterestimering,
i form af inputveerdier eller til sammenholdning med modeloutput. Det er
ngdvendigt at vurdere de usikkerheder, der er forbundet med benyttet em-
piri dels for at vurdere praecisionen i output og dels til vurdering af, hvilken
overensstemmelse mellem output og empiri man kan forvente. For computer-
baserede modeller vil palideligheden af modeloutput i hgj grad veere afhaengig
af pélideligheden af computerprogrammet og de numeriske algoritmer (hvis
modellen lgses numerisk). For denne modeltype vil verificering af computer-
programmet og de numeriske metoder naturligvis veere pakraevet.

Med en inddeling i konceptuel, data, computer /numerisk og empirisk verifice-
ring mener vi saledes, at de centrale aspekter i modelverificeringen er dakket
ind. Men inddelingen af verificeringsproceduren kunne muligvis vare anderle-
des. I f.eks. [Onofrei 1995] er en kort skitsering af de krav, man burde stille til
modelverificeringen. Her findes analoger til det, vi har betegnet konceptuel,
numerisk og empirisk verificering. Men dataverificeringen er ikke medtaget.
Tilgengeeld indgér et krav om, at modellen og modellens output skal kon-
fronteres med andre videnskabsfolks sunde fornuft og intuition. Men som fgr
nevnt er det ngdvendigt, at vurdere datausikkerhederne bl.a. for at kunne
vurdere modellens udsagnskraft og preecision. Vi mener dog ligesom [Onofrei
1995}, at andre eksperters mening (intuition og sunde fornuft) om modellen
er af stor betydning for modellens palidelighed, men har valgt at betragte
andre eksperters mening som et redskab (face verificering), der pa forskel-
lig made kan benyttes til iszr konceptuel men ogsd empirisk verificering af
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modellen (f.eks. i en turing test).

Udover selve inddelingen af verificeringsproceduren har vi angivet hvilke kon-
krete metoder, der evt. kan benyttes til at verificere modellen. Nogle af red-
skaberne er ikke anvendelige for alle typer af modeller men skal betragtes
som mulige redskaber og som inspiration til at verificere modellen.

Hvad kan denne verificeringsprocedure s benyttes til? Her ser vi umiddelbart
to anvendelser:

1. Den kan benyttes af modelbyggeren til at opnd struktur og systematik
i modelverificeringen, idet proceduren angiver retningslinier for, hvad
der burde inddrages i en modelverificering.

2. Den kan benyttes af modelbrugeren eller andre, som gnsker at vurdere
en matematisk models gyldighed.

Hvis resultatet af en konceptuel, data, computer/numerisk og empirisk ve-
rificering er tilfredsstillende, mener vi ikke, der er nogen indikationer p&, at
modellen skulle vaere ugyldig. Endvidere vil der pa disse fire centrale omrader
veere skabt tillid til, at modellen er gyldig, og at den virker efter hensigten.

For eventuelle brugere af en model er det selvfplgeligt vigtigt, at i hvert fald
hovedresultaterne af en sddan verificering er tilgengelige. I afsnittet valide-
ringskrav har vi angivet forslag til, hvad en mulig modeldokumentation kunne
indeholde, for at modelbrugeren kan vurdere gyldigheden af modellen. Det
drejer sig primart om en konkret angivelse af modellens gyldighedsomrade
og en precisering af de omrader, hvor modellen ikke er gyldig. Endvidere
er det helt centralt for brugeren at kende usikkerheden p& modeloutput. En
model kan efter vores definition godt veere verificeret, men indeholde sa store
usikkerheder pé f.eks. inputdata, at modeloutput bliver for upracist til, at
en bruger kan benytte modellen i praksis. Bl.a. derfor bliver valideringskra-
vene til en model meget brugerspecifik. For en modelbruger er det yderligere
veesentligt at f& praciseret og vurderet de ad-hoc antagelser, som indgar i
modellen. Det er ofte ikke muligt for en bruger at vurdere om de antagelser,
der indgar i modellen, er rimelige, hvilket for os at se ngdvendigggr behovet
for en face verificering i modeldokumentationen.

5.2 Verificering af DEM

I diskussionen af hvordan DEM er blevet verificeret opsumerer vi resultaterne
af vores analyse (kapitel 4) og diskuterer disse i forhold til den opstillede
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verificeringsprocedure (kapitel 3). Vi vil fokusere p& de mangler, som vi mener
der er i verificeringen, men ma dog her ggre opmaerksom p3, at vi primeert
har haft adgang til publiceret materiale vedrgrende DEM, og det er derfor
muligt, at DEM er blevet underlagt yderligere kontrol, som ikke eksplicit
er beskrevet i kildematerialet. Endvidere foreligger endnu ikke en egentlig
modeldokumentation (er undervejs i form af INERIS’ rapport), og det er
derfor ikke rimeligt at kritisere DEM eller modelbyggerne for ikke at opfylde
de krav, vi har opstillet i afsnittet valideringskrav (afsnit 3.2).

I en vurdering af hvordan DEM er verificeret, er det vigtigt at indse, at der
ikke kan opnas fuld overensstemmelse mellem modeloutput og virkeligheden.
Fuld overensstemmelse er siledes ikke et kvalitetsmal, hverken for model-
len eller for verificeringsproceduren. Formalet med verificeringsproceduren er
derimod at lokalisere de kilder 1 modellen, der forarsager uoverensstemmel-
sen og vurdere, om de kan minimeres. I DEM er uoverensstemmelsen mellem
modellen og virkeligheden forarsaget af:

e Koncentrationen af et stof males i et punkt, mens den beregnes for et
kvadrat (50km x50km), dvs. den beregnede koncentration er en middel-
veerdi. Denne afvigelse kan ikke undgds men reduceres ved at mindske
gitterstgrrelsen.

e DEM har en indbygget fejl i form af unaturlig udjeevning af koncentra-
tionsgradienter. ‘

e DEM bygger pa en rakke (ad hoc) antagelser, se kapitel 2 og 4. Denne
fejlkilde kan minimeres.

e Usikkerhed pa inputdata. Denne usikkerhed kan, som fglge af flere ma-
lestationer og bedre beregningsalgoritmer, med tiden minimeres.

e Transmissionsfejl (fejl ved overfgring af data m.v.) som kan minimeres.

e Programmeringsfejl, som sandsynligvis afslgres efter leengere tids brug
af programmet (safremt der ikke laves fornyelser).

5.2.1 Konceptuel verificering

I den konceptuelle verificering af DEM er det mest benyttede redskaber face
verificering i form af referencer til videnskabelige artikler. Redskabet bruges
dels i udveelgelsen af ligninger og kemiske reaktioner i modellen og dels i den
mere detaljerede beskrivelse af de indgéende parametre. Desuden benyttes
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logiske argumentationer og forklaringer fra modelbyggeren selv, hvilket kan
bruges i en face verificering. Folsomhedsanalyse bruges for at bekrzefte nogle
af de antagelser som er foretaget. I en vis forstand bruges ogsd sammenlig-
ning med andre modeller i diskussionen af simple og detaljerede modeller, se
kapitel 4.

Der er saledes blevet benyttet en del redskaber for at verificere udveelgelsen
af ligninger og beskrivelsen af de indgéeride parametre. Generelt er det dog
sveert for ikke-fagfolk (som os) at vurdere om DEM er tilstrekkeligt verifice-
ret. Tilstraekkeligheden er tildels afheengig af hvor velfunderet antagelsen er
indenfor omradet der modelleres. Her ville det vaere gnskeligt med en ekspli-
cit beskrivelse af hvilke antagelser, der i fagkredse betragtes som “common
knowledge”, og derfor ikke behgver den store opmerksomhed og hvor der
tilsyneladende laves mere eller mindre kvalificerede gzet, som burde under-
lzegges stgrre kontrol.

Udfra kildematerialet om DEM og i den supplerende litteratur (f.eks. [Pas-
quill and Smith 1983] [Stern et al. 1984]) kan vi dog se, at der tilsyneladende
er konsensus omkring den matematiske beskrivelse af vinden. Advektions-
ligningen kraever derfor ikke den store (konceptuelle) opmeerksomhed. Ogsa
det horisontale diffusionsled er relativt anvendt (i hvert tilfzelde i eulerske
modeller). Men tilsyneladende kan koefficientens athzengighed af f.eks vind-
hastigheden og diskretiseringen diskuteres [Abbott and Basco 1989] [Zlatev
1997a). I DEM er koeficienten antaget konstant (med henvisning til [Gif-
ford 1982]), men af denne artikel fremgar det at koefficienten kan antage
forskellige konstante veerdier. I DEM har man dog ved fglsomhedstest kon-
stateret at modellen udviser relativ lille fglsomhed overfor den horisontale
diffusionskoefficient (en @ndring af koefficienterne pa en faktor 4 resulterer i
koncentrationsforskelle p& hovedsagligt 10%). Dette retfeerdigggr tildels, den
for os at se, mangelfulde verificering af diffusionen. For at teste diffusionsle-
det kunne det f.eks. veere interessant at teste modellen i vindstille vejr. Her
ville den eneste transportform veere den molekylaere diffusion hvilket betyder
at diffusionen i DEM er en faktor 108 (forskellen mellem stgrrelsesordenen
pa den molekylzre diffusionskoefficient (107*m?/s) og den makroskopiske

(10*m?/s)) hgjere end i “virkeligheden”.

Béde i beskrivelsen af depositionen samt den horisontale diffusionskoeflicient
indgar ad-hoc antagelser, hvilket ogs3 understreges i DEM. Disse koefficienter
burde derfor underlegges skeerpet kontrol, f.eks. fglsomhedstests, eller hvis
det er muligt, testes empirisk.

Et eksempel p4 hvordan man méske kunne lave en bedre verificering af mo-
dellen er vaddepositionen. Koefficienten I, som indgér i vaddepositionskoef-
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ficienten, kan defineres pa forskellige mader. I Pasquill and Smith [1983] er
der opremset fire forskellige metoder at modellere koefficienten I:

1. Det regner lidt hele tiden (enten konstant eller med arlige variationer).
2. Malte nedbgrsmeengder interpoleres over tid og sted.

3. Stokastisk beregning af nedbgr (athengig af regn/ikke regn pé neerlig-
gende maélestationer).

4. Der defineres vadd- og terregioner langs trajektorier. Disse regioner be-
stemmes stokastisk.

I DEM bruges antagelse nummer 2. Metoden til modellering af vaddeposi-
tionen er altsd brugt andre steder. Dette indikerer, at den valgte metode er
rimelig. Eksemplet viser samtidigt, at der i fagkredse ikke er enighed om,
hvordan koefficienten bedst kan beskrives. Samtidig kan forskellige metoder
vise sig bedre egnede til bestemte situationer.

Udover de benyttede redskaber kunne man ogsa anvende en degenereringstest
til at fa et overblik over dele af den komplekse model, teste modellen under
ekstreme forhold for at undersgge modellens evner i ekstreme situationer og
sporing for at studere logikken og ngjagtigheden i modellen.

5.2.2 Dataverificering

Verificeringen af de data, som benyttes til modelinput, foregér primaert ved
at referere til EMEP. Herudover benyttes grafiske reprzesentationer, hvorved
muligt afvigende data i nogle tilfeelde kan detekteres. For data, som benyttes
i den empiriske verificering, stilles endvidere krav til de relevante malestatio-
ner. Disse krav skal sikre at malingerne er reprasentative.

Generelt er der altsd ikke meget kontrol af de data som benyttes i DEM. Da
der benyttes store datamengder (hvor der naesten ikke kan undgi at optraede
fejl) ville det muligvis veere relevant med en automatiseret kontrol (og ikke
blot stikprgver) af data. Denne kontrol skulle bl.a sikre mod transmissionsfe;jl
og screene for outliers.

En veesentlig kritik af DEM er benyttelsen af emissionsdata med store usik-
kerheder (ca. 30%) og at disse data interpoleres uden at der foretages et skgn
over stgrrelsen af de fejl der herved introduceres. Problemet ville veere mindre
betydende, hvis der var bedre kontrol dels over usikkerheden p& inputdata, og
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dels pa storrelsen af fejlakkumulering i modellen. Det angivne usikkerhedsin-
terval for inputdata er baseret pd estimationer, overslag og skgn og derfor i
sig selv meget usikre. Dette har store konsekvenser iseer for den kvantitative
vurdering af DEM idet den relative fejl fra inputdata udggr det acceptable
fejlniveau for DEM. Det fremgar ikke om der er foretaget analyser af hvordan
fejlene (iseer fra inputdata men ogsé fra den numeriske behandling) interfere-
rer. Det vurderes, at det kun er den stgrste relative fejl (emissionsdata) som
influerer pa output (da denne usikkerhed er meget stgrre end de andre) og
at denne direkte kan benyttes som usikkerhedsmal pé output.

Et relevant spgrgsmal kunne vaere om der overhovedet er fornuft i at udvikle
en model, som er baseret pa forholdsvis usikre emissionsdata. Emissionsdata
foreligger som &arstotalveerdier for hvert gitterfelt. Det ma dog veere muligt
at f& disse data med kortere tidsinterval og dermed (tildels) undgé grove
interpolationer. Desuden m& det veere muligt — i takt med at der kommer
flere méalestationer og bedre beregningsalgoritmer — at fa et mere troveerdigt
billede af emissionerne, iszr den emission som skyldes trafik.

5.2.3 Verificering af computerprogram og numeriske al-
goritmer

Verificeringen af de numeriske algoritmer har veeret og er stadig et af de
helt centrale omrader i testningen af DEM, og der bliver gjort meget ud af
denne del af verificeringen. Algoritmerne er blevet verificeret med en raekke
forholdsvis simple test problemer, hvilket i kapitel 3 blev defineret som sam-
menligning med andre modeller. Desuden foretages dynamic assertion, dvs.
der testes for illegale veerdier og det er automatisk kontrol af om modellen er
massebevarende.

De algoritmer som benyttes til lgsning af DEM viser sig palidelige i relativt
simple testforsgg. Spgrgsmalet er s34 om disse testforsgg er tilstraekkelige til
at vurdere den numeriske lgsnings ngjagtighed globalt set. Der opstar ufor-
udsigelige numeriske fejl som afslgres f.eks. i forbindelse med fglsomhedstests
af DEM. Dette er bekymrende, idet det ikke er muligt (i hvert fald for os},
at vurdere for hvilke parameterveerdier og i hvilke situationer de numeriske
algoritmer er stabile og palidelige - og hvornér de ikke er.

En sammenligning med andre modeller (ikke ngdvendigvis LRTAP model-
ler) som har en lignende struktur (PDE og ODE) og samme eller lignende
numeriske metoder ville maske be-/afkrafte algoritmerne. Yderligere kunne
man sammenligne den numeriske lgsning af koblingen mellem advektion og
diffusion med den tilsvarende analytiske lgsning angivet i [Bernard 1990].
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Udover en test for massebevarelse, som er foretaget ifglge [Zlatev 1997b] te-
stes de numeriske metoder ikke globalt. Det kunne veere gnskveerdigt med
globale tests af de numeriske metoder, f.eks. en fglsomhedstest, hvor kon-
centrationen af ét stof gges, og det testes, om det fejlagtigt medfgrer gget
koncentration af andre stoffer. Det vurderes dog, at der ikke introduceres
nevneverdige fejl via den numeriske lgsning.

5.2.4 Empirisk verificering

Hovedparten af verificeringen af DEM er baseret pd sammenligning med
malte koncentrationer. Til denne sammenligning benyttes primeert grafiske
repreesentationer i form af tidsreekker og scatterplots. Desuden indgér stati-
stiske metoder samt test under forskellige forhold, se kapitel 4.

Resultatet af sammenligningen mellem modeloutput og malte data viser, at
der generelt er en afvigelse p4 mindre end 30%. Herudaf konkluderes det at
der udover usikkerhederne pa emissionsdata ikke introduceres fejl i modellen
og at resultatet derfor er acceptabelt. Men denne konklusion er kun gyldig
hvis der er en linezer sammenhzng mellem emission og output hvilket ikke
er tilfzeldet 1 DEM. Dette kan anskueligggres ved et simpelt regneeksempel.
Antag at sammenhzngen mellem modeloutput ¢; og en inputparameter E;
er ikke linezer (f.eks at ¢; < E?). Antag yderligere at E; har en usikkerhed
pd &;, dvs E; £ é; hvor -gf <0, 3. Sa er usikkerheden pa ¢;:

(E,' + 5,‘)2 - E'z2 Ez2 + 522 + 2E;6; — EzZ 6; [2E; o; -

B? = % = ( E, + Ei)‘~0’7 (5.1)
Eksemplet viser at usikkerheden pa output i dette tilfzlde kan blive 70%. [
DEM er der imidlertid ikke en kendt sammenhzang mellem usikkerhederne pé
inputdata og usikkerheden pa modeloutput. Man kan derfor ikke bestemme
hvorfra usikkerheden p3 output stammer og det er siledes muligt at der
udover usikkerhederne pé emissionsdata introduceres “fejl” f.eks via modellen,
de numeriske algoritmer eller input- samt verificerings data. Tilsyneladende
er en afvigelse pa 30% mellem modeloutput og empiri dog acceptabel uanset
arsagen.

Der er dog problemomrader som man umiddelbart ikke ville forvente (f.eks.
om vinteren). Méske kan disse omrader forbedres nar de opdages, men det
indikerer at den konceptuelle model og de antagelser den bygger pa er man-
gelfuld, eller at de usikre inputdata ogsé spiller ind her. At det er ngdvendigt
at videreudvikle modellen papeges da ogsa gang p& gang i f.eks. [Zlatev 1995].
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Der er dog ikke godtgjort for, at problemerne afhjelpes ved en videreudvik-
ling.

Turing test ville maske veere et godt supplement til face verificering som
bruges i den konceptuelle verificering. Som tidligere naevnt kunne man bruge
hypotesetest for at afggre om afvigelsen mellem modeloutput og malte data
er tilfaeldig (og f.eks kan skyldes punktma3ling vs. gennemsnitsberegning) eller
systematisk.

5.3 Konklusion

Resultaterne af vores analyse viser, at der i DEM er foretaget undersggelser
indenfor de fire omréder, vi her har betegnet som centrale for verificerin-
gen af en matematisk model. Mange forskellige redskaber er blevet anvendt
for at belyse modellens gyldighed. DEM er en model, der skal beskrive et
meget komplekst virkelighedsomréde, som involverer mange forskellige fag-
discipliner. Man skal derfor veere godt fagligt rustet for at f3 en rigtig god
indsigt i, om modellen reprzesenterer virkelighedsomradet. Man kan dog pege
pa opgaver, som modellen er god til at lgse, og man kunne si sige, at model-
len er tilstraekkeligt verificeret mht. til lgsning af en bestemt opgave, f.eks.
bestemte stoffer eller ved bestemte meteorologiske situationer.

Resultaterne af verificeringen af DEM tyder pa, at modellen i hvert fald
kvalitativt, kan beskrive transporten og omszetningen af udvalgte stoffer i at-
mosfzeren under mange forskellige fysiske og kemiske forhold. Herved mener
vi, at modellen kan anvendes til at vurdere, hvilken effekt (fiktive) emissions-
reduktioner har for luftforureningen (2. hovedformal med DEM). Her har
man primeert brug for at kende forholdet mellem f.eks. en halvering af emis-
sionen og den resulterende aendring i luftforureningen. Derimod anser vi ikke
modellen for at veere tilstrackkelig praecis til brug for fgrste hovedformal: at
beregne hvor meget en konkret emissionskilde bidrager til luftforureningen
i andre lande. Dette skyldes ikke for store ungjagtigheder i selve modellen,
men derimod manglen pé tilstrackkeligt preecise emissionsdata.

For at kunne fremkomme med konklusionen af gyldigheden af DEM har vi
brugt den generelle verificeringsprocedure opstillet i kapitel 3. Proceduren er
baseret pa verificering af en anden type matematiske model, men viser sig
egnet til at verificere modellen, vi betragter. Vi konkluderer saledes, at det er
berettiget med en generel verificeringsprocedure, og at proceduren opstillet i
kapitel 3 er et godt bud til verificering af computerbaserede matematiske mo-
deller. Det er imidlertid ngdvendigt at afprgve proceduren pa andre modeller
for at vurdere gyldigheden af proceduren.



Appendiks A

Verificeringsredskaber

Animation (grafisk fremstilling af modellen)

Modellens opfgrsel fremstilles grafisk i lgbet af den tid modellen kgrer. F.eks.
kunne det vises grafisk, hvordan komponenter forandres i Igbet af processen
pa en fabrik. Animation er en god made at give et let tilgeengeligt overblik
over, hvordan modellens mekanismer kgrer i de enkelte trin.

Begivenhedstests |

Modellen kgres med szerlige begivenheder(events), f.eks. kunne DEM kgres i
en periode med steerkt forhgjet smog i luften. Modelberegningerne sammen-
holdes med situationen i virkeligheden.

Degenereringstest

Modellen degenereres ved at fjerne dele af modellen eller udvalgte input-
veerdier. Metoden er en simplificering af modellen, der giver overblik over,
hvordan de enkelte dele af modellen (submodellerne) virker isoleret.

Dynamic assertion

Her testes om der i modelberegningerne opstar illegale veerdier. F.eks. om der
forekommer negative koncentrationer eller om massen/energien er bevaret.
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Ekstreme forhold

Modellen burde kunne tage hgjde for ekstreme forhold og den logik som mo-
dellen bygger pa burde veere gyldig udenfor normalsituationer. For eksempel
kan DEM kgres i perioder med stormvejr eller naesten uden vind. Det ses,
om modellen kgrer realistisk eller om den ikke kan t3le sddanne ekstreme

forhold.

Face-verificering

Gar ud pa, at man spgrger eksperter indenfor det modellerede omrade om
modellen virker fornuftig. Er logikken i modellen iorden, og er forholdet mel- .
lem input-output rimeligt. Verificering iform af henvisning til andres arbejde
(artikler, teorieretc.) hgrer ogsd under denne kategori.

Faste vaerdier

Bruges til at sammenligne modellens resultater med resultater som er lette at
overskue. Nogle veerdier i modellen holdes fast, s modellen bliver simplifice-
ret. Séledes kan modelberegningerne sammenholdes med beregninger som er
fremkommet ved udregninger i handen. Et eksempel kan vere, at lade vinden
bleese fra kun én retning i DEM.

Forudsigelser

Modellen bruges til at forudsige resultater som i nogle tilfeelde senere kan
sammenlignes med maéledata. I andre tilfzelde findes maledata ikke (f.eks. i
beregning af transport af radioaktivt materiale over lang tidshorisont) Man
ma 1 dette tilfeelde sammenligne de dele af modellen hvor maledata eksi-
sterer, 1 stedet for at lave en total empirisk sammenligning. Metoden tester
modellens evne til at forudsige virkeligheden.

Fglsomhedsanalyse

Gar ud p4, at man zndrer vardien af en eller flere inputdata eller parametre
og ser pa effekten pa output. Hvis en lille &ndring i input resulterer i stor
@ndring i output er modellen fglsom overfor denne inputdata/parameter. De
data/parametre i modellen som er fglsomme, skal man veere opmaerksomme
pa og tilstreebe, at de bliver gjort tilpas ngjagtige.
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Historiske data

Har man tilgang til historiske data kan nogle af dem bruges til at bygge
modellen og nogle til at teste modellen, altsd se om modellen er i stand til
at reproducere.

Hypotesetests

En hypotese opstilles og det testes, om hypotesen kan godtages. Hvis hy-
potesen ikke afvises skal alle afvigelser mellem observerede og mélte data
kunne forklares som tilfeldige, men hypotesen er ikke ngdvendigvis sand.
[Henningsen 1996] '

Intern gyldighed

Her sikres at strukturen i modellen er konsistent og stabil. Der mé ikke
forekomme modstrid og inkonsistens. Modellens stabilitet kan underinddelse
i strukturel stabilitet (konceptionel verificering), numerisk stabilitet og stabil
overfor begyndelses og randbetingelser (numerisk verificering).

Residualplots

Fejlene mellem de malte og beregnede data plottes i et koordinatsystem.
Enten som den numeriske afvigelse, eller som den absolutte veerdi. Meto-
den undersgger om fejlen er tilfzeldig og siledes ubetydelig eller om der er
systematiske afvigelser.

Sammenligning med andre modeller (intersimulering)

Beregnede resultater kan sammenlignes med resultater fra andre modeller.
Sammenligningen kan dels ske med modeller, der repraesenterer samme virke-
lighedsomrade og dels med modeller, som kan lgses analytisk. Denne verifice-
ring er god til modeller, hvor der ikke findes empiriske data at sammenligne
med. Den kan imidlertid bruges pa alle modeller for at se om modelresulta-
terne ogsé kunne veere opnaet pa anden vis. Sammenligning med analytiske
lgsninger kan endvidere fungere som test af de benyttede numeriske algorit-

mer.
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" Scatterplots

Denne metode gar ud pa, at man plotter de malte veerdier ud af den ene akse
1 et koordinatsystem og de beregnede ud af den anden. Det mest optimale
resultat vil s& veere, at punkterne ligger pa en ret linje med heldningen 1
gennem (0,0) svarende til at vaerdierne er sammenfaldende.

Sporing

Her fglges en given stgrrelse gennem hver submodel og dermed gennem hele
modellen for at se, om logikken er i orden og om den forventede ngjagtighed
findes i modellen.

Tidsrzkker

Tidsrakker viser udviklingen (af f.eks. koncentrationen af det luftforurenende
stof) som funktion af tiden. Der bliver plottet to grafer —~ en for beregnede
veerdier og en for malte. Sammenligningen af de to grafer kan si ske ved
statistiske beregninger, man kan imidlertid ogsa direkte ud fra graferne se en
tendens.

Turing test

Personer som har godt kendskab til genstandsomradet, der modelleres spgrges
om de kan skelne mellem malte og beregnede vzerdier.
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