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Abstrakt:

V této zpravé jsou zkoumdny zdroje nepfesnosti regionalnich chemickych transportnich modell, pfi¢emz
hlavni pozornost je soustfed&na na nepfesnosti emisnich vstupil. Pro jejich zpfesnéni je moZno vedle
tradi¢nich postupl pouZit téZ metody inverzniho modelovani korigujici modelové vstupy pomoci pfimych ¢&i
nep¥imych pozorovani atmosféry. Jsou porovnavany vlastnosti jednotlivych metod modelujicich vztah emise-
koncentrace a jako nejvyhodné&jsi pro dal3i experimenty je vybrdana metoda odvozena z metody 4DVar. Déle
jsou zkoumany vlastnosti a dostupnost jednotlivych typl pozorovani atmosféry a vhodnost jejich pouZiti
v uvedenych metoddach inverzniho modelovani. Zvlastni pozornost je vénovana ové&feni moZného p¥inosu
pozorovani ze satelitnich nastrojl, které tvofi novy a zatim neovéfeny zdroj informace pro regiondlni mo-
delovani kvality ovzdu$i. Na zdklad& provedenych pilotnich experimentii Ize pfedpoklddat pFinos téchto
pozorovani pro modelovani atmosféry v regiondlnim méFitku.
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1y yzkum reportovany v této zpravé byl podporovan projektem GA AV CR 1ET 400300414 “Matematické mode-
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1. Uvod

S rozvojem dopravy, prumyslu i dalsich oboru lidské ¢innosti dochézi ke stale vétsim zasahum clovéka
do atmosféry Zemé. Zaroven s tim se také zvySuje zdjem o poznani déju v atmosféie, specidlné o
studium znecisténi atmosféry.

Jednim z hlavnich ndstroji pro pozndvéani chovani atmosféry jsou modely ovzdusi, pro studium
vyvoje jejtho chemického slozeni pak zejména tzv. chemické transportni modely (CTM), které popisuji
vyvoj koncentraci jednotlivych slozek atmosféry jako vysledek chemickych a fyzikalnich déju. Tyto
modely ovSem potiebuji ke své ¢innosti jako vstupy kromé jiného emisni data, jejichz modelovani
byvé zatizeno velkymi nepfesnostmi. Nejvétsi nejistotou jsou postizeny vedle emisi biogennich (tedy
emisi produkovanych pfirodnimi zdroji) emise z mobilnich zdroju (tedy emise produkované pievazné
dopravou).

Hlavnim néastrojem k zptesiiovani modelovani emisi bylo doposud pfevazné zlepSovani sbéru dat
o emisnich zdrojich a vylepSovani emisnich modeli. OvSem s pokrokem technik modelovéani (zv14ste
technik zkoumajicich dopfednou i zpétnou citlivost koncentraci na emisich) i s rozvojem monito-
rovani{ atmosféry (jak rozvoj pozemni sité monitorovacich stanic, tak hlavné s dostupnosti novych
dat ziskdvanych ze satelitnich néstroju) se ukazuji stéle vyznamnéjsi postupy modelujici emise po-
moci nastroju inverzniho modelovani. V této vyzkumné zprdvé shrnuji stavajici stav problematiky
a mozné pristupy ke zkoumani vztahu emise-koncentrace. Hlavnim cilovym zaméfenim vyzkumného
usilf je inverzni modelovani emisi v prostfedi regionalnich CTM se synergickym vyuzitim pozorovani
z pozemnich stanic a satelitnich ndstroju SCTAMACHY, OMI a GOME-2, pficemz pozornost je
soustfedéna prevazné na modelovani latek ozonové chemie (hlavné NO, NO2,VOC a Os).

2. Chemické transportni modely a jejich vstupy

Modely atmosféry muzeme obecné tiidit podle ruznych kritérif, napf. dle typu metody (statistické,
deterministické, kombinované), podle modelovanych veli¢in (meteorologické, chemické transportni
modely, kombinované, specidlni, apod.), dle rozliseni (globélni, regionalni, mikroméritkové), dle cilu
(ptedpoved’, analyza, reanalyza, inverzni tilohy, klimatologické modelovéni, apod.), dle reprezentace
prostoru: (Eulerovské, Lagrangeovské, Gaussovské, schrankové (,,box model).

Pro déleni modelu dle prostorového méfitka byvaji uvddény nésledujici charakteristiky:

a) globdlni: oblast modelovan{ je celd Zemé, rozliseni od 1/2° (tedy cca 50km), typické rozliseni
globédlnich CTM byvé 2° (cca 200km )

b) regiondlni: oblast{ modelovén{ jsou regiony, stéty az kontinenty, rozlisen{ modelu 1-50km

¢) lokdln{ az mikroméritkové: oblast{ modelovan{ jsou ¢dsti mést, ulice, horské tdoli, rozlisen{ je v
jednotkach az stovkach metru.

Jednotlivé skupiny se nelisi pouze velikosti oblasti a rozlisenim, ale téZz pouzitymi postupy. Napf.
konvektivni srazky jsou v meteorologickych modelech s rozlisenim vétsim nez 10 km popisovany pa-
rametrizaci (viz déle), zatimco modely s rozliSenim jemnéjsim nez 3 km dokdz{ zachytit tyto jevy
jiz zédkladnimi modelovymi rovnicemi. Dalsim piikladem muze byt popis interakce mas vzduchu se
zemskym povrchem. Zatimco v globélnich a regiondlnich CTM byvaji tyto jevy popsané parametri-
zaci vyuzivajici drsnost povrchu, v mikrométitkovych modelech byva tato interakce feSena popisem
obtékani jednotlivych povrchovych ttvart na zakladé fyzikalnich zakonu proudéni.

Vysledky modelu na vétsi oblasti byvaji ¢asto pouzity jako okrajové piip. i pocateéni podminky
pro modely na mensi oblasti s vy$sim rozlisenim, piipadné modelovani probihd na nékolika do sebe
vnofenych oblastech s postupné se zjemnujicim prostorovym a ¢asovym rozlisenim a vysledky jsou
béhem vypoctu prubézné preddviny mezi doménami v obou smérech (,two-way nesting*).

Pii déleni modelu dle horizontu predpovédi byvaji uvadény nésledujici charakteristiky:

a) kratkodoby horizont: hodiny az 3 dny

b) stfednédoby horizont: 4 az 10 dni

¢) dlouhodoby horizont: vice nez 10 dni

)
)
)
d)

klimatologické modely: zabyvaji se dlouhodobymi trendy.



V této studii vénuji pozornost pievazné Eulerovskym CTM v regiondlnim meéritku s kratkodobym
horizontem. Hlavni charakteristikou Eulerovskych modeltu je popis studované oblasti jako podpro-
storu tfidimenziondlniho Eulerovského prostoru v pevné trojrozmérné soustavé souradnic. Pro nume-
ricky vypocet byvéd pouzita diskretizace pomoci t¥irozmérné prostorové miizky (gridu) a diskrétnich
¢asovych kroku. Vedle Eulerovskych CTM se pii modelovani kvality ovzdusi jesté pouzivaji Lagrange-
ovské disperzni modely pro zjednodusené modelovéni vlivu konkrétniho zdroje emisi na okoli (napf.
model HYSPLIT, ,HYbrid Single-Particle Lagrangian Integrated Trajectory“), disperzni modely pro
zékladni odhad dlouhodobé z&téze z konkrétntho zdroje (u nds model ATEM, ,, Ateliér Ekologickych
Modelu“) a téz ,box modely“, které byvaji pouzivany pii studiich zkoumajicich chemické reakce.
Eulerovské CTM ovzdusi v zasadé vychazeji z numerického feseni rovnic popisujicich déje v at-
mosféie, pricemz kliCovymi popisovanymi procesy jsou: advekce, diftize, chemické procesy a depo-
sice. Vstupy pak tvoii zejména pocateéni a okrajové podminky, meteorologické veli¢iny a emise.
Zakladni pouzité rovnice vyjadiujf fyzikélni zdkony (zdkon zachovéni hmoty, pohybové zékony, atd.) a
probihajici chemické reakce s piislusnymi reakénimi rychlostmi (chemické mechanismy CB-IV, CB-V,
SAPRC99, MELCHIOR2, RADM2 a dalsi).
Schématicky muzeme zdkladni vyvojovou rovnici modelu vyjadiujici zékon zachovani hmoty za-
psat:
aci
ot

kde c¢; je koncentrace i-té chemické latky, e; a d; je rychlost emise a deposice této latky, f; je rychlost
chemickych transformaci pro tuto latku, u oznacuje vektor pole vétru a K tenzor turbulentni difusivity.
Tato zakladni rovnice je doplnéna rovnicemi popisujicimi pocatecni a okrajové podminky a dalsi
dopliikové jevy. Popisy téchto jevu jsou casto z duvodu nedostateéné znalosti zédkonitosti ¢i dosazeni
prijatelné vypocetni naro¢nosti modelu vyrazné zjednodusené a byvaji nazyvany parametrizacemi
modelu. Popis rovnic CTM lze nalézt na mnoha mistech v literatufe, napf. v [CAMx Users Guide],
popis mechanismu CB-IV napf. v [Gery et al. 1989], mechanismus SAPRC99 je popsdn v [Carter
2000].

Podklady pro popis okrajovych podminek byvaji vzaty z vysledku regiondlniho modelu na veétsi
doméné, globalniho modelu, ¢ jsou odvozeny z klimatologickych podminek. Pocateéni podminky
byvaji prevzaty z predchozi simulace ¢i analyzy nebo jsou opét pouzity klimatologické podminky.
Pro interakce probihajici na zemském povrchu se pouzivaji specidlni modely (,, parametrizace), které
tyto déje modeluji na zakladé vlastnosti pokryti povrchu a meteorologickych a klimatickych veli¢in.

Vstupy modelu jsou napf. meteorologické veli¢iny (teplota, proudéni, vertikdlni difuze, radiacni
zéreni, obla¢nost, vlhkost, srdzky), emisni vstupy, ozénové sloupce a fyziografickd data, jako orografie,
typ povrchu (,landuse), odrazivost povrchu, drsnost terénu, poptipadé charakteristiky vegetace.

Jako meteorologické vstupy jsou v pripadé predpovédi pouzivany aktudlni predpovédi numerického
modelu pocasi, v pripadé simulaci historickych obdobi nebo episod pak analyzy, kombinujici meteo-
rologicky numericky model s hodnotami ziskanymi pozorovanim.

Jako priklady regionalnich Eulerovskych CTM muzeme uvést napi. CMAQ, CAMx, UAM-V, CHI-
MERE, STEM, CTM2.

= —V(’LLCZ') + V(chl) + fz +e; — dl 1= 1, ooy Mspecs t e <t0,t1\]> (1)

3. Modelovani emisnich vstupi

Emise, které jsou jednim z rozhodujicich vstupu CTM, jsou vétSinou ziskdvany z béhu emisniho
modelu. Emisni model zpracovava podklady o emisich z ruznych typu emisnich zdroju a provadi
vypocet emisi v ¢asové a prostorové diskretizaci modelu a rozpocet emitovanych latek do chemickych
komponent vyzadovanych modelem.

Emisni zdroje se déli na dvé zakladni kategorie: antropogenni a biogenni. Biogenni emise zahrnuji
emise produkované biosférou, tedy lesy, loukami i hospodéfsky péstovanymi monokulturami. Chemicky
byvaji hlavn{ slozkou téchto emisi tékavé organické latky (oznacované jako , VOC¥, | Volatile Organic
Component *), napiiklad terpeny. Produkce téchto emisi je silné zdvisld na pokryt{ povrchu, vegeta¢nim
obdobi a meteorologickych podminkach. Byvad modelovana specidlnim modelem biogennich emisi,
ktery na zdkladé téchto vstupnich podkladu a ptipadné dalsich upfesnujicich méfeni (napf. satelitnich
pozorovani, na jejichz zdkladeé lze zjistit vegetacni faze jednotlivych kultur) pocita produkei chemickych
latek uvolnovanych do ovzdusi. Je na prvni pohled ziejmé, ze cely proces je zatizen velkou nejistotou.
Vylepseni modelovani biogennich emisi i odhad nejistoty modelovanych veli¢in je proto aktudlnim
védeckym tématem.



Antropogenni emise zahrnuji emise produkované lidskou ¢innosti. Kromé toho se k nim z tech-
nickych davodu pr1c1ta31 i emise nékterych ptirodnich zdroju (napf. erupce sopek poustni bouie),
avsak pro tizemi Ceské republiky nejsou tyto piirodni zdroje piilis dulezité. UdaJe o antropogennich
emisich jsou prevazné ziskdvany z emisnich inventdiu, tradiéné budovanych ,zdola-nahoru®, tedy
hlasenim ¢i odhadem produkce emisi jednotlivymi zdroji a jejich néslednou ¢asovou a prostorovou
agregaci. V podminkich CR jsou tddaje o téchto zdrojich shromazdovany v inventaiich REZZO
(,Registr Emis{ a Zdroju Znecistovani Ovzdusi®). Emisni zdroje v tomto registru jsou ¢lenény dle
charakteru do 4 zdkladnich kategorii oznacovanych REZZO1 az REZZ0A4:

1) Velké bodové zdroje - popisuji vyznamné samostatné sledované zdroje emisi (vétsi prumyslové
a zemédélské podniky, tepldrny, spalovny, apod.). Kazdy zdroj je popsdn nejen charakteristi-
kou zdroje a rotnim mnozstvim produkovanych chemickych latek, ale téz dalsimi pomocnymi
udaji (vyska a plocha vyduchu, teplota a rychlost vypousténého plynu, charakteristiky ¢asového
prubéhu).

2) Stiedn{ zdroje — popisuji mensi zdroje emisi ze spalovani i technologickych procesu. Kazdy
zdroj je samostatné popsan zjednodusenym zpusobem, chybi tidaje o vysce, a pruméru vyduchu,
rychlosti a teploté emisi apod.

3) Plosné zdroje - zachycuji staciondrni antropogenni zdroje nepodchycené v piedchozi kategorii,
napft. lokalni topeni obyvatelstva. Zdroje jsou sledovany pouze v souhrnu dle katastru obci.

4) Mobiln{ zdroje - popisuji pFevdzné emise z dopravy. Hlavn{ emisni zdroje byvaji popsény jako
liniové zdroje s udaji o hustoté a slozeni dopravy, ostatni mobilni zdroje pak jsou odhadovany
jako plosné zdroje napi. na zakladé hustoty obyvatelstva.

Tyto hlavni kategorie jdou dale déleny podrobnéji do tzv. emisnich sektori. Toto ¢lenéni umoziuje
emisnimu modelu lépe provadét ¢asové i prostorové prifazeni emisi.

Latky sledované v emisnich inventdfich byvaji tfidény do péti zdkladnich kategorii, které jsou
déle ¢lenény na jednotlivé latky ¢i skupiny létek: okyselujici a eutrofizujici latky (,,Acidifying and
eutrophying pollutants“: SOs, NOx, NHj), fotooxidaéni latky (,Photooxidant pollutants®: VOC),
tézké kovy (,Heavy metals“: Pb,Cd,Hg,atd.), stabilni organické latky (,POP¥, “Persistent orga-
nic pollutants*: Bla]P,B[b]F,B[k]F,PCB,HCB,atd.), prachové ¢astice (,PM¥, “Particulate matter:
PM10,PM2.5,PM1).

Metodologie tvorby emisnich inventdiu je v EU harmonizovana v ramci projektu CORINAIR
(,CORe INventory of AIR emissions“), jednotlivé emisni sektory jsou definovdny nomenklaturou
SNAP (,,Selected Nomenclature for Air Pollution®). V. USA je obdobou SNAP nomenklatura SCC
(,,Source Classification Codes).

Proces sbéru dat v Evropé koordinuje a zastfesuje European Environment Agency. Ta shromazd uje
hlaseni celkovych ro¢nich emisi za jednotlivé sektory ze vSech zicastnénych zemi a provadi jejich
plosny rozpocet do gridu s rozlisenim 50kmx50km (viz obrézek 1). Vysledné inventéfe jsou dostupné
v databazi EMEP, ktera je nejcastéji pouzivana jako hlavni vstup antropogennich emisi pro evropské
emisni modely. Je ziejmé, ze tyto inventare poskytuji jen velmi hruby podklad pro vypocet emisi,
zvlasté pro jemnéjsi rozliseni. Déle tyto inventafe zcela opomijeji informace o vertikalnim umisténi a
¢asovém prubéhu emisi, navic vychdzeji s vice nez dvouletym zpozdénim. Mnohem lépe by tedy bylo
v emisnim modelu pouzivat jako vstup piimo puvodni neagregované inventaie, avSak ty jsou velice
tézce dosazitelné, nebot vétsina evropskych statll je povazuje za strategické.
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Obrazek 1.: Doména EMEP s gridem 50kmax50km pouZitgm pro emisnd inventdre. (Zdroj: EMEP)

Casovy rozpocet ro¢nich emisnich invent4it byva provadén na zékladé dennich, tydennich a roénich
cyklu pro jednotlivé regiony a emisni sektory, piipadné se zapo¢itanim mezirocnich vyvojovych trendu.
V komplexnéjsich emisnich modelech byva prihlédnuto i k dalsim faktoram (napf. vliv svitka na do-
pravu, charakter sménnosti u velkych bodovych zdroju, vliv meteorologickych podminek na biosféru).
Neékteré dalsi vlivy (napf. vliv meteorologickych podminek na topeni ¢ dopravu) zustévaji doposud
vétsinou nepovsSimnuty a moznost jejich zahrnuti do emisniho modelu je predmétem dalsiho studia.
Prostorovy rozpocet byva provadén na zdkladé vhodnych indikatoru (nejcastéji dle hustoty obyvatel-
stva). Odhad zastoupeni jednotlivych chemickych slozek ve sledovanych skupindch je pak na zdkladé
studif stanovovan pro jednotlivé emisni sektory a tizemni celky.

Vétsina pouzivanych emisnich modeli jsou modely vyvinuté a provozované v ramci jedné insti-
tuce se v8emi omezenimi, kterd z toho plynou. Mezi #{dké vyjimky pati{ procesor SMOKE (,,Sparse
Matrix Operator Kernel Emissions®), vyvijeny jako komunitni model, pfi¢emz centrum jeho vyvoje
je na University of North Carolina at Chapel Hill. Model je sou¢dsti CMAS (,,Community Modeling
and Analysis System®) systému Models-3, ktery je jednim z doporu¢enych modelovacich ndstroju
EPA (U.S. Environmental Protection Agency). Vyhodou procesoru SMOKE je jeho vykonnost a vy-
sokd konfigurovatelnost, nevyhodou pak silnd vazba na standardy USA a tudiz obtizné nasazeni pro
jiné oblasti. Mezi piiklady internich ,instituciondlnich“ modela pati{ nap¥. emisni model ze systému
AirQUIS (Norwegian Institute for Air Research), modely AEM3 (Advanced Emission Model, Euro-
control) a CMEM (Comprehensive Modal Emission Model, CE-CERT UC) specializované na dopravni
emise.

Zvlastni pozornost je tieba vénovat emisim z dopravy, protoze ty v sou¢asné dobé tvori vyznamnou
a v nékterych oblastech rozhodujici slozkou antropogennich emisf (viz obrédzek 2).

2004 Emissions 2004 Emissions
1

e ]
g

Obrazek 2.: Porovndni roénich emisi NOx za rok 2004 pro emisni sektory S1 (Spalovdni v energetice
a zpracovatelském primyslu) a S7 (Silniénd doprava). (Zdroj: EMEP WebDab)



Jak jiz bylo feceno, evropské emisni modely doposud vétSinou pro vypocet dopravnich emisi
pouzivaji rocnich inventait EMEP a jejich prostorovou reposici na zdkladé hustoty obyvatelstva.
Tento ptistup je zjevné nedostateény pfi jemnéjsim rozliSeni, a je zdrojem zavaznych chyb, zvlasté
v okoli velkych dopravnich tepen a uzlu. Proto vznikaji modely, pocitajici emise z dopravy jako li-
niové a bodové zdroje z podrobnych tidaju o dopravé (hustota a struktura provozu na jednotlivych
komunikacich, emisni charakteristiky jednotlivych kategorii vozidel, kiizovatky a jejich fizeni, podélny
sklon komunikaci, pocty studenych a teplych starti, atd.). Problémem téchto modelt byva ziskdni
dostatec¢né kvalitnich a uplnych podkladu pro jejich naplnéni.

V rdmci projektu GA AVCR ”Modelovéni ” Eistoty ovzdusi s aplikacemi v krizovém managementu
programu ,, Informaéni spole¢nost “ v Ustavu informatiky AV CR nyni pracujeme na adaptaci emisniho
modelu SMOKE na evropské a ¢eské podminky s vyuzitim narodnich inventdiut REZZO. Tento model
by mél v budoucnu nahradit stavajici emisni model pouzivany v projektu MEDARD (,,Meteorological
and Environmental Data Assimilating system for Regional Domains“, [Eben et al. 2005b],[MEDARD]).
Vyuziti kvalitntho modulu MOBILEG6 pro mobiln{ emise, ktery je v modelu SMOKE obsazen, zustava
vyzvou do budoucnosti.

4. Zdroje nejistot v CTM

7 ptredchoziho popisu je ziejmé, ze vysledky CTM mohou byt zatizeny fadou nepfesnosti, mezi jejichz
zdroje patfi:

1) Nedokonalé zachyceni fyzikalnich déju pouzitymi rovnicemi.

[\

Zjednoduseni timyslné vnesend do modelu (parametrizace).

w

Zjednoduseny popis chemickych déji v piislusném chemickém mechanismu.

N

Diskretizaéni a orografické chyby.

S Ot

Nepresné meteorologické vstupy.

EN|

Nepiesné emisni vstupy.

o

)

)

)

)

) Nepiesné poc¢atecni a okrajové podminky.

)

)

) Nepfesnosti vnesené pouzitymi numerickymi metodami.
)

9) Numerické chyby vlastniho vypoctu.

Velikost i vlastnosti jednotlivych slozek chyb jsou v literatufe zkoumény. Napf. v [Eben et al. 2005a] je
mimo jiné zkoumdn vliv poc¢dteénich podminek. V [Hanea et al. 2004] a [Mallet et al. 2005] je zkoumén
podil chyb zpusobenych nespravnymi emisemi na celkové chybé modelu a je konstatovano, ze tyto
chyby tvoii vyznamnou ¢dst celkové chyby modelu. S ohledem na vySe popsany zpusob modelovéni
emisi lze identifikovat nasledujici potencialni zdroje neptesnosti v emisnich vstupech:

1) Chyby v emisnich inventdfich (nezapocitané nebo spatné odhadnuté zdroje emis).

\)

Zmény emisnich zdroji od doby vytvofeni emisniho inventafe.

= W

Nepresny rozpocet chemickych frakei z jednotlivych slozek emisnich inventéiu.

Ut

)

)

) Nepiesny ¢asovy a prostorovy rozpocet emisnich inventaru.

)

) Chyby vertikdlniho umisténi emis{ u vyvysenych bodovych zdroju.
)

6) Nepopsané ¢i Spatné popsané chemické a fyzikdlni déje v blizkosti velkych zdroju (vyduchy

komint, apod.)
7) Nedokonaly a vyrazné zjednoduseny popis mobilnich emisf.

8) Nepredvidatelné nebo nepredvidané zmény emisnich zdroju (napf. lesni pozéry, ekologicka havérie,
neocekdvand dopravnf situace).

9) Nedokonald znalost mechanismu tvorby biogennich emisi, odchylky v dobédch vegetacénich fdzi.



Jednou z cest vedoucich ke zlepSeni odhadu emisi je vylepSovani sbéru dat pro tvorbu emisnich in-
ventaru a zlepSovani metod pouzitych pro jejich modelovani. Tato metoda ma vsak své hranice dané
technicky (nékteré emise lze pouze odhadovat), ekonomicky (ekonomické naroky na piesné ohodno-
ceni nékterych zdroju by byly nedmeérné dosazenému efektu) i administrativné (piesné idaje o velkych
zdrojich emisi byvaji povazoviny za citlivé).

V poslednich letech ve svété stale vice nabyvaji na vyznamu metody vypoctu emisi pomoci tzv.
inverzniho modelovani. V kontextu chemickych transportnich modelt inverznim modelovanim emis{
rozumime techniky, s jejichz pomoci se na zékladé porovndvéani vysledki modelu s pozorovanimi (po-
zemnimi, satelitnimi, leteckymi a dalsimi) snazime provadét korekce v emisnich vstupech. V soucasné
dobé bylo publikovano nékolik studii, ve kterych bylo inverzni modelovani v globalnich modelech
pouzito za ucelem validace idaju poskytovanych jednotlivymi zemémi do globalnich databdzi (hlavné
pro oblast Ciny a celé jihovychodni Asie) ¢ posouzeni trendu v emisich sklenikovych plynu (viz napf.
[Heald et al. 2004],[Henze et al. 2006],[Yumimoto et al. 2006]).

Nasim cilem je adaptovat tyto techniky a vyuzit je v modelovani v regiondlnim méfitku na oblastech
Evropy a Ceské republiky s vyuzitim pozemnich a satelitnich pozorovéni. V tomto méFitku je pouziti
inverzniho modelovani emisi zatim novou a méalo prozkoumanou technikou a pfinasi tim nové moznosti
i nové problémy.

5. Metody pro hledani vztahii emise - koncentrace - pozorovani

Zmalost vztahu emise - koncentrace je klicovd pro moznost efektivniho ovliviiovani irovni koncentraci
chemickych latek prostiednictvim tipravy emisnich vstupi, at uz za iéelem zpiesiiovani odhadu emisi
nebo z duvodu hledéni vhodnych strategii pro zlepsovani kvality ovzdusi. Tento vztah neni pitimocary
diky ¢asové i prostorové vzdélenosti mezi zménou vstupu a odpovédi systému a dale jej komplikuje
vyrazné nelinedrni charakter procesu vzniku druhotnych polutanti (viz obrézek 3). V této kapitole
nastinime nékolik pfistupu pouzivanych ke zkoumaéni tohoto vztahu.
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Obrazek 3. Typicky priklad izoplet ozénu v zdvislosti na koncentraci NOx a VOC. Prevzato z knihy
[Pitts 2000).

a) Metody pouziti ,, hrubé sily *

Nejjednodussim a nejcastéjsim postupem je metoda pouziti ,hrubé sily* (,brute force method),
tedy metoda scénaiu. Jednotlivé scénéie byvaji tvoreny napiiklad , vynulovanim“ nékterého zdroje,
upravou ro¢nich emisnich inventait nebo je na principu Monte Carlo vytvotfen soubor scénédiu tvotici
vzorek vhodného pravdépodobnostniho rozdéleni. Tato metoda je metodou dopfednou zkoumajici od-
povéd systému na konkrétni zmény vstupt. Jeji vyhodou je jednoduchost (nejsou potiebné zadné
zésahy do modelu), nevyhodou je velkd vypocetni ndro¢nost (pro kazdy scénaf je nutno provést kom-
pletni modelovou simulaci) a ur¢itd ,slepota“ pii vybéru scénéru. Piiklady studif provedenych touto
metodou jsou uvedeny napi. v [Lin et al. 2005] a [Cuveliera et al. 2007].



b) P¥imé metody

Dals{m pifstupem je pouzit{ piimych metod, nejcastéji metody oznacované DDM (,, Decoupled Direct
Method“). Metoda byla odvozena jiz v [Dunker 1984], avsak jeji implementace v modelech CAMx a
CMAQ jsou relativné neddvného data (viz [Carter 2000] a [Dunker et al. 2002]). Metoda poskytuje
efektivni cestu k vypoctu koeficientu citlivosti modelu vzhledem k predem zadanym zméndm emisi.
Ozna¢me zménénou emisi e = e, + e, kde ey, je vychozi emise, e, emisni zména a A redlny parametr.
Pak koeficient citlivosti prvniho fadu v bodé e, vii¢i zméné e, definujeme:

de
n - ==
S = 2
o (2)
kde ¢ oznacuji modelové koncentrace. Obdobné lze definovat koeficienty citlivosti vyssich radu. Ko-
eficienty citlivosti tvoii koeficienty prvnich ¢lentt Taylorova rozvoje v piislusném sméru e, a lze je
aproximovat pfedchozi metodou hrubé sily jako:
clep + Aep) — clep)

N ~

Metoda DDM je zalozena na analytickém odvozeni vyvojové rovnice pro koeficienty citlivosti obdobné
vyvojové rovnici vlastntho modelu a jeji vhodné implementaci v modelu tak, aby co nejvice vypoétu
provedenych pii ¢asovém kroku modelu bylo soucasné vyuzito pro ¢asovy krok rovnice citlivosti.
Efektivita a pfesnost tohoto postupu ve srovnani s postupem , hrubou silou“ je zkoumédna napf. v
[Dunker et al. 2002], podrobnosti implementace pro model CAMx jsou uvedeny v [Yarwood et al.
2003]. Odvozen{ a implementace DDM pro koeficienty 2.Fddu pro model CMAQ je popséna v [Cohan
2004], kde jsou také testovany podminky, za nichz Tayloruv rozvoj 2.Fddu pfindsi vyznamné zpiesnéni
odhadu chovani modelu. Pifklady studii pomoci metody DDM jsou napi. v [Yarwood et al. 2004],
[Cohan 2004] a [Moris et al. 2006].

Metoda DDM je tedy metodou dopiednou, poskytujici velice efektivni cestu pro zkoumani odpoveédi
systému na predem zadany soubor zmén vstupu, avsak nedava zadnou informaci o tom, jak naopak k
pozadované odpovédi systému hledat vhodné tpravy vstupu. Tuto informaci ndm poskytuji metody
zZpétné.

c) Metody reaktivnich stopovatii

Prvnim ze zpétnych piistupt jsou metody reaktivnich stopova¢u (,reactive tracers®), nékdy téz
oznacované jako metody znackovani latek (,tagged species®). Prestoze jsou tyto metody pouzivané v
ruznych modifikacich pod riznymi nazvy, zakladni myslenka je vzdy obdobnd - oznacuji latku jejim
puvodem a poté sleduji jeji transport a chemické pfemény. Tento piistup umoziiuje zpétné sledovat
puvod chemické latky a jejich prekurzoru, tj. latek z nichz chemickymi pfeménami sledovand latka
vznikla.

Uved'me nékolik implementaci této metody:

1) OSAT (,,Ozone source apportionment technology“, model CAMx). Stopuje hlavni prekurzory
ozonu, tj. NOx a VOC zpét k jejich emisnim zdrojum. Vedle ¢asového a prostorového piitazent
umoznuje prekurzory téz prifazovat k emisnim sektorum a k rezimu vzniku ozénu (tzv. ,NOx
limited“ a ,,VOC limited “ rezim). Podrobnéjs{ popis nalezneme napi. v [Kumar et al. 1997] a v
[CAMx Users Guide], piiklady studif jsou uvedeny napi. v [Morris et al. 2005] a [Kruger et al.
2002].

2) APCA (,Anthropogenic Precursor Culpability Assessment“, model CAMx). Obdoba OSAT
pouze s tim rozdilem, ze zodpovédnost je pfednostné prifazovana antropogennim emisim. Me-
toda je vhodna pro hledéani vhodnych strategii snizeni koncentraci ozdénu.

3) GOAT (,Geographic Ozone Assessment Technology“, model CAMx). Metoda ur¢end pro sto-
povani ozénu k mistum jeho vzniku.

4) PSAT (,Particulate Matter Source Apportionment Technology“, model CAMx), PPTM (,,Par-
ticle and Precursors Tagging Methodology “, model CMAQ). Stopuje pfedchudce prasného ae-
rosolu k emisnim zdrojum. Metoda je popsédna v [Yarwood et al. 2005a], [Yarwood 2005b].

5) TSSA (,Tagged Species Source Apportionment“, model CMAQ). Metoda stopuje SO4 a NO3.



Metody znackovani latek tedy davaji dobrou informaci o zodpovédnosti jednotlivych emisnich zdroju,
neddvaji v8ak kvantitativn{ informaci o odpovédi systému na zmény zdroju. V [Lin et al. 2005] a
[Yarwood et al. 2003] je zkoumdn vztah mezi vysledky metod OSAT a DDM a je konstatovédn dobry
soulad téchto vysledku.

d) Metody filtrace

Metodou, kterou lze pouzit pro hledéni vhodnych parametru modelu na zékladé hodnot pozorovani je
Kalmanuv vyhlazovac¢ (KS, ,,Kalman smoother “). Tento ptistup je pouzit pro odhad emisnich vstupu
napifklad v [Hanea et al. 2004], obdobné pokusy jsme provddéli v rdmci experimentu pfi pifpravée
¢lanku [Eben et al. 2005a]. Jak naznacuji experimenty, metoda neddvéd vérohodné vysledky, které
by bylo moZno pouZit pro opravu emisnich vstupu. Hlavni pfi¢inou zfejmé jsou vyrazné se ménici
vlastnosti systému v zavislosti na dennim cyklu i na zménach meteorologickych vstupiu, zatimco KS
vyzaduje pro vyvoj korela¢nich vazeb ¢asové relativné stalou strukturu korelaci chyb.

e) Analytickd metoda

Analytickd metoda (nékdy oznacovand téz jako ,Bayesian synthesis“) je postavena obdobné jako
déle diskutovand metoda 4D-Var na variacni formulaci problému, t.j. na minimalizaci funkcionédlu
J(e) (tzv. ,cflové funkce® resp. ,,cost function). Tento funkciondl se sklddéd v zdkladnim piipadé ze
dvou ¢lent. Prvni z nich vyjadiuje vazenou vzddlenost emisniho vstupu od jeho apriorniho odhadu,
druhy pak vzdalenost protéjsku modelovych hodnot v prostoru pozorovani od pozorovanych hodnot
na zkoumaném casové useku.

Oznacme e, poc¢atetni odhad emisnich vstupi, yy pozorované hodnoty, H pozorovaci operator, tj.
operator, mapujici hodnoty diskretizovaného stavového prostoru koncentraci €2 do prostoru hodnot
pozorovani ® a C(e,t) modelové hodnoty koncentraci pro emise e, ¢as t € {(tg,tn) a dané pevné
pocateéni podminky cg v ¢ase ty a pevné meteorologické vstupy na modelované oblasti. Necht dale B
oznac¢uje kovarianéni matici chyb emisnich vstupt a R kovarian¢ni matici chyb pozorovani. Pak J(e)
ma v zédkladnim pfipadé optimalizace pouze emisnich vstupu tvar:

1 iy

Je) =5 [ (elt)-en®) B el -en®)dt+ [ (n-H(Clet) R o H(Cle, )it (4

2 to to

Odvozeni na zakladé Bayesovské statistiky je provedeno v knize [Rodgers 2000], pficemz zakladnim
predpokladem je pfedpoklad Gaussova rozdéleni chyb modelu i pozorovani.

Analytickd metoda fesi tuto minimalizaéni tlohu Fesenim rovnice V.J(e) = 0 , pficemz pouziva
dvé zdsadni zjednoduseni, a to linearizaci operdtoru H(C(e,t)) okolo bodu e, a parametrizaci oprav
emis{ malym koneénym poctem parametrii, napt. definici emisnich oblasti (stdtu, regiont). Oznac¢ime-
li K teény linedrn{ operdtor k operdtoru H(C(e,t)) v bodé ep, pak minimum funkciondlu J(e) je v
bodé

e = e+ (K'B'K+R)™'K"B ' (yo — Key) (5)

Vypoéet matice K muzeme provést bud metodou ,hrubé sily“ éi piipadné metodou DDM. Uvedeny

pristup mé nékolik vyznamnych omezeni a problému:

1) Predpoklad Gaussova rozdéleni chyb.

2) Linearizace problému.

4

)
)
3) Nutnost inverze kovarian¢n{ matice B.
) Nutnost parametrizace oprav emis{ malym poctem piedem definovanych parametru.
)

5

Omezeni na mald mnozstvi pozorovani.

Pfes tato omezeni byla metoda relativné tispésné aplikovdna napt. ve studii [Heald et al. 2004], v niz
byla pouzita k zlepSeni odhadu emisi CO nad jizni a vychodni Asii. Ve studii byly optimalizovdny
ro¢ni emise pro 11 podoblasti v prostiedi globdlnitho chemického modelu GEOS-CHEM s vyuzitim
dat ze satelitnfho instrumentu MOPITT (,,Measurements Of Pollution In The Troposphere*).



f) Varia&ni metoda 4D-Var

Dalsi zpétnou metodou zalozenou na minimalizaci cilové funkce je variacni metoda asimilace dat
4D-Var. Tato metoda nejen poskytuje efektivni cestu k ptizpusobeni vstupt na zdkladé pozorované ¢
predepsané odchylky vystupi, ale navic umoznuje i zkoumat zpétné citlivosti. Metoda ptuvodneé vznikla
pro potieby zpiesnovani pocatecnich podminek na zakladé asimilace pozorovani v meteorologickych
modelech, Ize ji vSak aplikovat téz na prizpusobovani emisnich vstupu v CTM. Takto upravend
metoda je odvozena napf. v [Elbern et al. 2000], kde jsou také provedeny jednoduché testy ovéiujici
jeji chovéani na elementarnich ptipadech.
Necht rovnice
de

i M(e,e,w) (6)

predstavuje vyvojovou rovnici CTM, pficemz ¢ oznacuje stavovy vektor koncentraci, e oznac¢uje emisni
vstup, w ostatni ¢leny majici v modelu funkci buzeni (,,forcing®) (tj. zejména meteorologické vstupy)
a M je ptislusny nelinedrni operator vyjadiujici ¢asovy krok CTM. Ostatni oznaceni je stejné jako v
bodeé e). Minimalizaci cilové funkce J(e) provddime v metodé 4D-Var iterativné metodou nejvétstho
spadu s pouzitim vhodné numerické metody; ¢asto byva vyuzita napf. metoda Broyden-Fletcher-
Goldfarb-Shanno (BFGS).

Zékladnim problémem je vypocet gradientu cilové funkce vuéi optimalizovanym parametrum. 7
rovnice (4) odvodime:

Ved(e) = /t "B (e(t) — en(t))dt + /t " OTHT R (o — H(Cle, 1)) dt (7)

kde C'" je adjungovany operator k teénému linedrnimu operatoru k C' vaci proménné e a H' je teény
operator k H .

P#i vypoctu se pouziva jeden ze dvou alternativnich postupu, diskrétni a spojity. V piipadé analyzy
pomoci diskrétniho adjungovaného operdtoru provedeme nejprve ¢asovou diskretizaci rovnice (7):

VJ(e) = =B '(e—ep)—> M ..MT M;"H r; = —B~'(e—ep)—(Hy ro+M," (H,"r1+M," (Hy ro+...+ M, H,'r,))

(8)
kde M;,i = 1,..N oznacuji jednotlivé diskretizované ¢asové kroky vyvojového modelu M v ¢asovych
krocich t = ¢g,t1,...,tn , tedy

O(tz) = MiMi—1~-~M1 (9)

ri = Ry 'y — H;M;M;_y...M(co, €)) (10)
jsou tzv. normalizovand rezidua (,normalized departures®). Oznacime-li
No= (H ri + M (H D ris + oo+ MPH ) L) (11)
tzv. (diskrétni) adjungované proménné, pak

VJ(e) = =B Ye—ep) — Ao (12)

Adjungované proménné \; muzeme pocitat rekurzivnim postupem. V dopredném béhu modelu vypocéteme
hodnoty normalizovanych rezidui r; a v nasledném zpétném béhu pocitdme hodnoty adjungovanych
proménnych A; rekurzivné ze vztahu
A = HITr, (13)
Ai-1 = Hgﬂ"iq +M£T)\i (14)

Celé usporadani metody je zfejmé z ndsledujicich schémat (obrazky 3 a 4) prevzatych z [Bannister
2001].
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Obrazek 3: Schéma uspordddni pro metodu 4D-Var (zdroj: [Bannister 2001]).

FORWARD INTEGRATION STAGE
x — x(0) —p x(201) — X (Ar—dt)—x (A1) —p
H;(x) Hj (x(d) 260 (X (201)) Hy, s (x (At =0r)) Hy (x (A1)
l ¥ (0) l y (o1) l y(261) f'(Af — 1) l ¥ (Ar)
< v 7 ./ ./
r(0) r (61 r (261) r(At-01  r(An
A(0) — A(O1) — A(201) — A(At = Ot)— A(A1)  —

| ADJOINT INTEGRATION STAGE

J\ background contribution

VJ = B (xz—x) - 4(0)
Obrazek 4: Schéma postupu vipoctu pomoci metody 4D-Var (zdroj: [Bannister 2001]).

Metoda analyzy pomoci spojitého adjungovaného operatoru vyuziva metody Langrangeovych mul-
tiplikdtoru. Pomoci nich lze odvodit, ze:

Ved(e) = B '(e—ep) — Alto) (15)
kde A je tzv. (spojitd) adjungovand proménnd, definovand rovnicf:

%ﬂ + MTA(t) + R (yo(t) — H(C(e,1)) = 0 (16)

a pocatetni podminkou:
Atn) = 0 (17)



Resen{ (16) provedeme pomoci vhodné numerické metody (napi. Runge-Kuttovy metody).

Oba postupy jsou obdobné, avsak nejsou ekvivalentni vzhledem k tomu, Ze operace diskretizace
a adjunkce nekomutuji. Vyhody a nevyhody obou piistupt pro konkrétni pouziti jsou diskutovany v
literatufe, v praxi se ¢asto tyto piistupy kombinuji.

V obou piipadech je k efektivnimu vypoctu gradientu zapotiebi efektivni implementace ptislusného
adjungovaného teéného modelu ve vlastnim CTM, coz vzhledem ke komplikovanosti a rozsahlosti
chemickych transportnich modelt neni jednoduchy tkol a byvé to nejvétsim problémem metody 4D-
Var. Zakladni postupy pro tvorbu adjungovanych modelt jsou popsdny napi. v [Giering et al. 1999],
vznikaji i pokusy o jeho ¢dsteéné automatizovany ndvrh ([Sandu et al. 2003] a [Daescu et al. 2003]. V
souc¢asné dobé maji adjungovany model implementovan napi. globdln{ model GEOS-CHEM [Henze et
al. 2005], [Henze et al. 2006], z mezoméiitkovych modela pak existuji experimentaln{ pokusy o alespori
¢ésteénou implementaci adjungovaného modelu napf. pro modely STEM [Sandu et al. 2006], RAMS-
CTM [Yumimoto et al. 2006], CTM2 [Elbern et al. 2000], CHIMERE [Menut 2003], [Menut et al. 2006]
a CMAQ [Hakami et al. 2006a], [Hakami et al. 2006b]. Pro model CAMx adjungovany teény linedrni
model k disposici neni a neni mi znamo, ze by existoval pokus o jeho implementaci. Experimentalni
implementace nebyvaji iplné, nejsou soucdsti béznych vyvojovych fad modelu, ¢imz nesleduji vyvoj
verzi tohoto modelu, nebyvaji dostupné a Casto se jednd spise o implementace typu ,proof of the
adjungovaného modelu CMAQ aktualné vyvijeného ve spolupraci Virginia Tech., California Institute
of Technology a University of Huston. Jednd se o experimentalni implementaci zahrnujici procesy
plynné faze s chemickym mechanismem CB4.

Pokud je k disposici kvalitni implementace adjungovaného modelu pro pozadované fyzikalni a
chemické procesy, pak 4D-Var poskytuje efektivnéjsi postup a lepsi rozliSeni nez analyticky pristup.
Zaroven zbavuje nutnosti apriori ur¢ovat jednotlivé emisni regiony a téz snizuje miru nutné linearizace
problému pii jeho feseni. Naopak predpoklad Gaussova rozdéleni pravdépodobnosti chyb modelu a
pozorovani je i zde potiebny.

6. Kovarianéni struktury chyb modelu a pozorovani

Zcela zadsadnim predpokladem pro dobrou funkénost jak asimilace dat pomoci filtra¢nich metod i
varia¢nich metod (OI, 3D-Var, 4D-Var), tak inverznfho modelovén{ emis{ pomoci analytické metody
¢i 4D-Var je spravné popsani kovarianéni struktury chyb modelu, emisi a pozorovani pomoci matic
B a R. Nejcastéji se pro tento ucel pouzivajl postupy prevzaté z asimilace v meteorologickych mo-
delech, tedy modelovéni pomoci izotropnich homogennich kovarian¢énich funkei [Gaspari et al. 1999
¢i ruzné varianty statistickych metod oznacovanych jako NMC metody [Parrish et al. 1992]. Vzhle-
dem k odlisnému charakteru chovani meteorologickych modeli a CTM a tim i odlisné struktufe chyb
v8ak tento pfistup neni optimélni. V praci prezentované v [Resler et al. 2005] jsem navrhl postup
zobecnujici tvorbu kovarian¢ni struktury chyb modelu pomoci nehomogennich a neizotropnich kova-
riancénich funkci a testoval jeho ti¢innost v porovnani s ostatnimi metodami. Takto vznikla kovarianéni
struktura se snazi podchytit efekty vznikajici na rozhranich ruznych pokryti zemského povrchu a téz
efekty zpusobené meteorologickymi vlivy (proudéni vzduchu). V [Eben et al. 2005a], [Eben et al. 2005¢]
a [Eben et al. 2007c| je pak tato metoda pouzita v rdmci asimilace pomoci modifikované verze EnKF
(,Ensemble Kalman Filter“, [Whitaker et al. 2002]), pficemz misto vertikdln{ kovarianéni struktury je
pouzita deterministickd propagace oprav analyzy ve vertikdlnim sméru pomoci difuzni rovnice CTM.
V préci [Constantinescu et al. 2006] je popsan zajimavy pokus o odvozeni vyvoje kovarianéni struk-
tury ze zjednodusSenych rovnic vlastniho CTM a na zakladé toho o vytvoteni adaptivniho regresniho
modelu pro odhad kovarianéni matice B. Dalsi moznou cestou se jevi pouziti indikdtoru rezimu tvorby
ozénu (tzv. ,NOx limited regime* ¢i ,, VOC limited regime“, viz [Liang et al. 2006]). Vytvofeni vhodné
kovarianéni struktury pro asimilace v.CTM je jednou z vyraznych vyzev, které bude v nésledujicim
postupu nutno fesit.

7. Typy pozorovani a jejich vlastnosti

Jak jiz bylo fe¢eno, dodatecnym zdrojem informace pro korekci modelovych chyb nebo zpfesnéni mo-
delovych vstupu jsou pozorovani stavu. V oblasti modelovéani kvality ovzdusi muzeme tato pozorovéni
obdobné jako v meteorologii rozdélit na 2 zakladni skupiny:



a) Pozorovani pfima

Piimym pozorovanim minime takova pozorovani, pfi nichz méfime nékterou veli¢inu stavového pro-
storu v konkrétnim case a misté. Nejcastéji jsou méfeny meteorologické veli¢iny teplota, tlak, vlhkost,
rosny bod, srazky, rychlost a smér vétru a slunecni zafeni, v oblasti Cistoty ovzdusi pak koncent-
race ozonu, oxidu dusiku, oxidu sifi¢itého, oxidu uhelnatého, benzenu, toluenu, ptip. dalsich tékavych
organickych latek a prasného aerosolu.

Tato pozorovani mohou byt prakticky provddéna riznymi zplsoby, nejcastéji je zajistuji pevné
pozemni stanice dopliiované mobilnimi stanicemi. Pro méfeni koncentraci rdmeci Ceské republiky pro-
vozuje CHMU sit stanic AIM (,,Automatizovany imisni monitoring*), ddle lze ziskat data i z jinych
stanic provozovanych vefejnymi ¢i soukromymi institucemi a jednotlivci, jejich kvalita a dostupnost
vSak byva znacné promeénliva. Historickd data z evropskych stanic pro tcely studii jsou dostupna
napf. v databdzi AirBase (,The European Air Quality Database®), udrzované evropskou agenturou
EEA (,European Environmental Agency*).

Méfen{ z téchto pozemnich stanic je pak dopliiovdno mérenimi provadénymi z letadel (jak z pravi-
delnych leteckych linek, tak i ze specializovanych leteckych kampani, viz napt. [Jacobs 2003]), meteo-
rologickych balénu, a radiosond. Vyhodou téchto dat je informace o stavu vyssich vrstev atmosféry ¢i o
jejim kompletnim vertikalnim profilu, nevyhodou pak zna¢na ¢asova i prostorova ridkost, napi. profily
ozénu pomoci radiosond jsou v CR méfeny pouze v Praze-Libusi tiikrat tydné v obdobi leden-duben.

Vyhodou piimych pozemnich pozorovani z hlediska metod asimilace dat je vedle jejich rela-
tivné stabilni dostupnosti a kvality hlavné jednoduchéd vazba mezi modelovym stavem a pozorova-
nou veli¢inou, takze pozorovaci operator v asimila¢nich schématech se vétsinou redukuje na pouhou
prostorovou a ¢asovou interpolaci. Mezi nedostatky patii nerovnomeérné rozlozeni pozorovani jak ve
vertikdlnim sméru (vétsina pozorovani zachycuje pouze prizemn{ vrstvu) tak v horizontdlnim sméru,
déle pak systematické vychyleni nékterych pozorovani. Podstatné vétsim problémem z hlediska asimi-
lace dat vsak je mala reprezentativita mnoha méreni, tedy nizka schopnost téchto bodovych méreni
vypovidat o stavu atmosféry v ur¢itém dostatecné velkém okoli odpovidajicim pfinejmensim rozliseni
modelu. U stanic méficich ¢istotu ovzdusi je nejcastéjsi pricinou malé reprezentativity pozorovani
pritomnost lokalnich emisnich zdroju, jejichz vliv v podminkéach rozliseni modelu je maly, ale vyrazné
ovliviiuje hodnoty koncentraci namérené na stanici. Takovymto lokalnim zdrojem byva ¢asto doprava
v méstskych centrech ¢i v bezprostiedni blizkosti dopravnich tepen. Dalsi ¢astou pfic¢inou nizké re-
prezentativity byva orografickd chyba u stanic umisténych v horskych oblastech. Je ziejmé, ze piima
asimilace téchto pozorovani muze vést asimilaéni proces ke zcela nespravnym vysledkum. Pouzivanym
zpusobem jak obejit tento problém je asimilace pouze téch méfeni, ktera spliiuji ur¢ité podminky, tedy
napf. pouze méfeni z venkovskych pozadovych stanic s nadmofskou vyskou do 700 m.n.m. (viz napf.
[Hanea et al. 2004], [Eben et al. 2005a]). Nevyhodou tohoto piistupu je, Ze opomijime informaci z
nejdulezitéjsich oblasti (méstskych aglomeraci). Jiny pfistup pfistup je naznacen v [Eben et al. 2006]
a [Jurus 2006] pii némz je naméfend hodnota rozdélena na 2 slozky — slozku pozadi, dobie zachyce-
nou modelem a pouzitou k asimilaci a slozku lokélni, kterd je modelovana jednoduchym statistickym
modelem. Vyuziti postuptu prostorové interpolace a Bayesovské statistiky pro kombinaci modelovych
vystupt a pozorovani v podminkach jejich rozdilné reprezentativity je ukdzéno na obdobném problému
ve [Fuentes et al. 2006]. Je vSak ziejmé, ze pokud chceme tyto metody pouzit v prubéhu asimilace,
je potieba ziskat daldi nezdvislou informaci o velikosti pozadové slozky. Jednou z moZnosti se jevi
pouziti veli¢in ziskanych ze satelitnich pozorovani, jak je naznaceno v déle.

b) Pozorovéni nepfima

Pii téchto pozorovanich méfime veli¢iny, které nejsou soucédsti stavového vektoru modelu a souvisi
s timto stavem ¢asto pomoci komplikovanych vztahu. Nejcastéji se jedna o pozorovani provadénd z
pristroju umisténych na satelitech, avsak nékdy jsou provadéna i ze zemského povrchu. Pozorovanymi
veli¢inami jsou napf. zpozdéni signalu pii priuchodu atmosférou ¢i zména spektra.

Historie satelitnich pozorovani chemického slozeni atmosféry zac¢ind rokem 1970, prvni pozorovani
NO2 byla provddéna v rdmci experimentu SAGE (,,Stratospheric Aerosol and Gas Experiment,
NASA, 1979), avsak vSechna pozorovan{ az do roku 1995 se tykala pouze stratosférickych sloupcu Os
a NOx. V tomto roce byl odstartovan experiment GOME (,,Global Ozone Monitoring Experiment“,
ESA, 1995), jehoz princip méfeni byl odlisny od ndstroju pouzivanych v rdmci experimentu SAGE.
Zatimco v SAGE byl méfen utlum svétla prochézejici atmosférou od slunce k satelitu (,,occultation*)
v nékolika vybranych vinovych délkéch, v GOME bylo vedle piimého sluneé¢niho svétla méreno svétlo
odrézejici se od zemského povrchu zpét smérem k satelitu (,nadir mode®), a to na vsech vlnovych



délkach svételného spektra a na ¢asti UV a IR spektra. Pomér piimého a odrazeného svétla pak
dava tzv. spektrum odrazivosti. Vyhodou tohoto piistupu je, Ze prulet svétla atmosférou je podstatné
kratsi a metoda poskytuje mnohem lokalizovanéjsi pozorovani, a navic vysledky poskytuji lepsi infor-
(napf. sloupce O3, NOg,...), nebot spektrum odrazivosti zalezi téZ na vlastnostech zemského povrchu
a navic cesta svétla od Slunce k satelitu neni jednoznaéna. Experiment GOME byl ukon¢en v roce
2003 a byl nésledovén experimenty SCTAMACHY (,,SCanning Imaging Absorption SpectroMeter for
Atmospheric CartograpHY “, 2003), OMI (,,Ozone Monitoring Instrument“, 2004) a GOME-2 (2005).
Tyto experimenty uzivaji obdobné principy méfeni, pouze vylepsenim technického vybaveni doslo k
zpiesnéni méfeni a zmenseni mérené stopy (GOME - 360x40km?, SCIAMACHY - 60x30km?, OMI
- 24x13km?, GOME-2 — 40x40km?) a zlepseni pokryti. Ziskani pouzitelnych informaci o stavu at-
mosféry z téchto méreni je komplikovany proces, ktery je nyni v centru zdjmu védecké komunity
a zdroven s tim se zacinaji objevovat pokusy o vyuziti takto ziskanych hodnot (vétsinou celkovych
¢i troposférickych sloupct) v asimila¢énich procesech. Tyto postupy vsak dosud nardzeji na mnoho
nevyreSenych problému, napi.:

1) Chyby pozorovani jsou zatim velké (nejen ndhodné, ale i systematické) a rozliseni je hrubé.

2) Ziskavani hodnot celkovych a tropostérickych sloupcu vyzaduje mnoho zjednodusujicich predpoklada
a dalsi idaje o stavu atmosféry ziskavané z modelu, ¢imz se vnasi do procesu zpracovani infor-
mace dals{ (modelové) chyby.

3) Odhady troposférickych sloupct lze provadét pouze za bezoblaéného pocasi.

4) Satelitni néstroje jsou citlivé prevazné v oblasti stratosféry a vyssi troposféry, v oblasti nizsf
troposféry je jejich citlivost nizka.

Proto byl zdjem védecké komunity doposud zaméfen téméi vyhradné na jejich pouziti v kontextu
globdlnich modelu k dlouhodobym studiim s méné reaktivnimi ldtkami (CO, SOx). S prichdzejici
dostupnosti pozorovéni a z nich odvozenych troposférickych sloupcu z nastroju OMI a GOME-2 lze
ocekavat, ze satelitni pozorovani budou v budoucnu piindset dulezitou ¢ast informace o chemickém
slozeni atmosféry, a to i v méritku regionalnich modelu a je proto vhodné jiz dnes se pokouset o jejich
vyuziti.

Pro tucely asimilace v prostfedi mezoméritkového modelu je k disposici nékolik experimentélnich
zovanych z pozorovani SCTAMACHY a OMI pomoci metody DOAS (Differential Optical Absorption
Spectroscopy) vyvijené spoletné KNMI (,,Koninklijk Nederlands Meteorologisch Instituut, Holand-
sko), FMI (,,Finnish Meteorological Institute®, Finsko) a NASA (,National Aeronautics and Space
Administration“, USA) a poskytované v ramci projektu TEMIS (,, Tropospheric Emission Monitoring
Internet Service®). Tato metoda je pouzitelnd pro latky oznacované jako slabé absorbéry (mj. NO3) a
poskytuje nejen hodnoty troposférickych sloupcu, ale i dalsi potFebné veli¢iny pro préci s nimi (roz-
ptyly chyby, tlakové vrstvy, vyhlazovaci operator a dalsi). Potfebné charakteristiky atmosféry jsou
z{skdvany z béhu globdlniho modelu TM4. Podrobny popis poskytovanych veli¢in je uveden v [van
der A et al. 2006a], teorie potiebnd pro jejich odvozeni napi. v [Boersma 2004], [van der A et al.
2006b], kde jsou také dalsi odkazy na pouzitou literaturu. V [Boersma et al. 2004] jsou studovany
velikosti chyb takto ziskanych hodnot troposférickych sloupcu. V nejblizsi dobé je o¢ekavana dostup-
nost obdobnych troposférickych sloupcu NOy ziskanych na zékladé pozorovani z GOME-2. Vzhledem
k rozdilnym dobam pieleti téchto satelitit nad tizemim Evropy a CR (GOME-2: 7-9 hodin, SCIAMA-
CHY: 10-12 hodin, OMI: 13-15 hodin) muZe byt pfinosem kombinace pozorovéni ze vSech 3 satelitu;
kromé vétsiho po¢tu pozorovani poskytuje totiz téz ¢astetné zachyceni denniho cyklu sloupcit NOs.

Vzhledem k vysokym uvadénym rozptylum troposférickych sloupctit NO, ziskdvanych ze satelitnich
pozorovani spekter jsme provedli nékolik experimentu pro ovéfeni schopnosti satelitnich pozorovani
prinést do systému na regiondlni drovni novou validni informaci. Vysledky byly referovdny v [Eben
et al. 2007a], [Resler et al. 2007] a budou publikovény v [Eben et al. 2007b]. Za testovaci obdobi pro
experimenty byl zvolen f{jen 2005, sloupce NOy z projektu TEMIS ze satelitnich instrumentu OMI
a SCIAMACHY byly porovnavény s modelovymi hodnotami z béhu modelového paru WRF-CAMx
a s pozemnimi pozorovanimi z 66 stanic CHMU na tizem{ CR. Modely byly konfigurovény na tiech
vnotrenych doméndach s rozliSenim 27, 9 a 3 km pokryvajicich postupné Evropu veéetné Stiedozemi,
stiedni Evropu a Ceskou republiku.

Prvnim experimentem bylo porovnani mési¢nich prumérn troposférickych sloupcu NOs s jejich mo-
delovymi protéjsky. Pozorovaci operdtor pro vypocet téchto modelovych protéjska byl zkonstruovan



kombinaci ¢asové a prostorové interpolace a numerické integrace pfes oblast satelitniho pixelu a pies
vertikdln{ vrstvy s vyuzitim hodnot vyhlazovaciho operdtoru (,,averaging kernel“, viz [Boersma 2004])
interpolovanych z tlakovych hladin modelu TM4 do tlakovych hladin modelu CAMx. Vyhlazovaci
operator je mozno zjednoduSené interpretovat jako operator, udavajici relativni citlivost svételného
spektra za danych podminek na koncentraci studované latky v jednotlivych tlakovych hladinach.
Priklady typického priubéhu hodnot vyhlazovaciho operatoru jsou uvedeny na obrazku 5, pficemz za
pozornost stoji obzvlasté pifpad c), ukazujici nulovou citlivost satelitniho pozorovani na koncentrace
NOs pod obla¢nosti nachézejici se v hladiné 800hPa. Obrazek 6 ukazuje ptiklad pozorovanych sa-
telitnich sloupcu NOs a jejich modelovych protéjsku pro den 16.10.2006 podél stiedu stopy satelitu.
Hodnoty prumérnych meésiénich inovaci (tj. odchylek pozorované a modelované hodnoty) jsou uvedeny
v tabulce 1 a v mapéach na obrazku 7, obrazek 8 pak ukazuje poc¢ty platnych pozorovani z jednotlivych
nastroju nad jednotlivymi misty domén za cely mésic fijen 2006.
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Obrdzek 5.: Priklad prubéhu vyhlazovacitho operdtoru na vinové délce 437nm pro metodu DOAS pro:
(a) bezoblaény satelitnd bod nad zemskym povrchem s albedem 0,02 (b) bezoblacny satelitni bod nad

zemskym povrchem s albedem 0,15; (c) satelitni bod s opticky silngmi oblaky a vrchem oblacnosti v
800 hPa (prevzato z [Boersma et al. 2004]).
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Obrazek 6.: Prubéh troposférickijch sloupci NOg ziskanych z pozorovdni ndstroje OMI (éerné) a je-
jich modelové protéjsky (cervené) podél centra stopy satelitu ocisténé od efekti zpusobengjch kyvdnim
spektroskopu. Prechod satelitni stopy pres tzemi Ceské republiky a Fvropy dne 16.10.2006.



Instrument Proménna | Pocet pozorovani | Prumér | Std.odchylka | Minimum | Maximum
OMI Vp—Uny, 384752 0.27 2.09 -22.15 54.56
|V | 384752 1.32 1.65 0.00 54.56
SCIAMACHY Vp—Upy 27294 -0.10 2.33 -45.81 31.75
|V, | 27294 1.33 1.91 0.00 45.81

Tabulka 1. Soubornd statistika inovact.
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Obrazek 7: Primérné inovace pro proni doménu (rozlisent 27km) a treti doménu (rozl.. 3km). Horni
édst: OMI (prelet 13-15h), Dolni c¢ast: SCIAMACHY (prelet 10-12h, mnohem méné dat a hrubsi
rozlisent). Region Prahy v modelu podhodnocen , severozdpadni Cechy nadhodnoceny.

Obrazek 8.: Pocty platnijch pozorovdni za mésic Tijen 2006: OMI (vlevo), SCIAMACHY (vpravo)

Z tabulky 1 je zfejmé, Ze model je sice vuéi pozorovanim celkové piiblizné nevychyleny, avsak
zaroven z obrazku 7 je vidét, ze existuji regiony, v nichz se inovace vychyluji na jednu nebo na druhou
stranu. Tyto oblasti zhruba odpovidaji silné znecisténym regiontim a vychylenf je velice pravdépodobné
zpusobeno nepfesnymi emisnimi inventdii a nespravnym rozpoétem v emisnim modelu. Korekce téchto
vychyleni emisi musi byt provedena diive, nez jednotlivé inovace mohou vstoupit do procesu asimilace
dat. Tabulka 1 a obréazek 8 ukazuje, ze OMI poskytuje mnohem vétsi pocet pozorovani za stejné obdobi,
nez SCIMACHY. Navic OMI dava informaci v lepsim rozliSeni. Pfesto vSak ma smysl pozorovani z
SCIAMACHY zpracovavat, jelikoz poskytuji alespon néjakou informaci o dennim prubéhu koncentraci
NOs.

Jako dalsf test jsem provadél statistické srovnani inovaci troposférickych sloupcit NOg a piizemnich
koncentraci pozorovanych na stanicich AIM. Jako ,,testovaci néstroj* bylo pouzito jednoduché schéma



korekce modelovych koncentraci vazenim koeficientem ziskanym optimalni interpolaci v prostoru

sloupcu:
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Zde c¢,, a cq oznacuji modelovou a korigovanou piizemni koncentraci NOs, v, a v, oznacuji
modelovy a analyzovany troposféricky sloupec, o, je chyba hodnoty sloupce (véetné chyby procesu
ziskdn{ hodnoty sloupce z pozorovaného spektra) a o, je nastavitelna konstanta, reprezentujici chybu
modelu. Konstanta o, byla nalezena z rovnice (19) jako optimélni odhad parametru v nelinedrni

regresi.
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Obrazek 9.: Modelové (zelené), korigované (cervené) a pozorované (éerné) hodnoty koncentraci na
stanicich Praha-Vysocany (nahote) a Uherské Hradisté (dole).



Obrazek 10.: Rozptylové grafy pozorovanych vs. modelovanych/korigovangch hodnot prizemnich kon-
centract NOg. Levé dva grafy zndzornuji pozorované vs. modelované a pozorované vs. korigované
hodnoty na viech 66 stanicich AIM, pravé dva grafy totéz pouze pro prazské stanice.

Obrazek 9 ukazuje piiklad dvou stanic s rozdilnym chovanim. Na stanici Praha-Vyso¢any (obdobné
i na dalsich prazskych stanicich) je korekce vychyleni modelu vuéi pozemnim pozorovanim relativné
Uispésnd, coz naznacuje existenci vychyleni modelu na plose velikosti nejméné velikosti satelitniho bodu,
které zasahuje vyznamnou ¢ast vertikdlnich vrstev. Je pravdépodobné, ze vychyleni na této konkrétni
stanici je zpusobeno prevazné podhodnocenymi emisemi z dopravy na uzemi Prahy a jejim okoli.
Naopak stanice Uherské Hradisté ukazuje piiklad stanice, jejiz vychyleni modelu oproti pozorovanim
neni danym postupem korigovano. To naznacuje piipad, kdy oblast vychyleni je vyrazné mensi, nez
satelitni bod, ¢i postihuje pouze prizemni vrstvu, tedy jednd se o stanici, jejiz pozorovani nejsou
reprezentativni viéi modelu, pravdépodobné kvuli lokdlnimu zdroji emisi. Po dal$im upiesnéni a
verifikaci bude zfejmé mozné tento test pouzivat jako test reprezentativity stanice a tudiz vhodnosti
dat ze stanice pro asimilaci. Obrazek 10 pak dava predstavu o celkovém chovani tohoto testu na vSech
stanicich AIM a na stanicich AIM umisténych na dzemi Prahy.

Provedené experimenty naznacuji, ze satelitni data mohou pfispét minimalné v nésledujicich ob-
lastech:

a) Identifikace stanic s dostatetnou reprezentativitou vhodnych pro zarazeni do procesu asimilace
dat.

b) Oprava emisnich inventdiu pro jednotlivé regiony.
¢) Vylepseni modelovani koncentrac{ pomoci asimilace satelitnich pozorovani do CTM modelu.

Experimenty, které se budou zabyvat schopnosti piispét k vylepseni denniho cyklu emisi budu provadeét
poté, co budou k dispozici alespon experimentalni data z satelitnich pozorovani GOME-2.

8. Zavéry

Cilem této prace bylo shrnout stévajici stav zkoumani vztahii mezi emisemi a koncentracemi zneéistujicich

latek v ovzdusi a nastinéni moznych postupt. Celkovym cilem je vylepsit emisni vstupy a tim zpfesnit
modelovani koncentraci studovanych latek a zaroven lépe odhadnout i¢innost moznych opatieni pro
snizovani emisi. Mezi sledovanymi latkami je hlavni pozornost vénovana modelovani latek ovlivinujicich
tvorbu piizemniho ozénu, tedy hlavné oxidu dusiku (NOx) a tékavych organickych ldtek (VOC). Si-
mulace pak budou provadény pro vhodné dostateéné dlouhé obdobi zahrnujici alespon jednu ozénovou
episodu na oblastech Ceské republiky a Evropy .

Pro dosazeni vysledku budou pouzity vhodné a dostupné metody (viz kapitola 3), pficemz hlavn{
duraz bude kladen na varia¢ni metodu 4D-Var s vyuzitim experimentdlni implementace adjungovaného
modelu pro model CMAQ. Postupné kroky k dosazeni cile budou nésledujici:

a) Technicky zvladnout a dopracovat experimentdlni kéd adjungovaného modelu CMAQ a vytvofit
potifebnou programovou infrastrukturu pro préci s pozorovanimi a pro asimila¢ni algoritmy 4D-
Var.

b) Oveérit spravnost experimentdlntho kédu a schopnost metody adjungovaného modelu hledat
zpétné citlivosti modelu a gradient cilové funkce pro CTM porovnanim s vysledky ziskanymi
jinou vhodnou metodou na modelovych datech.
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d)

f)

g)

S vyuzitim stévajicich zkuSenosti a postupu navrhnout novy ¢&i vylepseny model kovarianéni
struktury chyb modelu a pozorovéni.

Navrhnout metodu, kterd bude synergickym pusobenim modelu a pozemnich i satelitnich po-
zorovani odhadovat lokalni, tedy mezométitkovymi modely nezachytitelnou slozku pozorovani
z pozemnich stanic. Podle této metody navrhnout experimenty, na zakladé jejichz vysledku bu-
dou pozorovani ze stanic ocisténa od této slozky, ¢i bude proveden vybér stanic vhodnych pro
zahrnuti do nésledujicich asimila¢nich experimentu.

Na zékladé vysledku predchozich etap navrhnout a provést experimenty na redlnych historickych
datech pro uzemi Ceské republiky pripadné i Evropy za obdobi minimélné 1 mésic s cilem vylepsit
odhady emisnich thrni pro jednotlivé regiony.

Provést testy mozného prinosu satelitnich pozorovani z vice sateliti k opravé dennich, tydennich
a ro¢nich chodu emisniho modelu.

Vysledky promitnout do ndvrhu oprav emisnich inventéiu, ptipadné téz emisnitho modelu.

Predpokladané védecké prinosy prace:

a)

b)
)

Aplikace metod inverzniho modelovani emisi pomoci 4D-Var v prostiedi regionalnich Eule-
rovskych CTM se synergickym vyuzitim pozemnich a satelitnich pozorovani.

Vylepseni metod generovani kovarianéni struktury chyb modelu pro CTM.

Resen{ problému Spatné reprezentativity pozorovani z nékterych pozemnich stanic identifikaci
a odstranénim lokélni slozky pozorovani, piipadné ndvrhem metody pro identifikaci a vybér
vhodnych dostateéné reprezentativnich stanic.

Ptedpokladané praktické piinosy prace:

2)

b)
c)

Vysledky poskytnou podklady pro opravu emisnich inventaiu a umozni tak snizit vysokou ne-
jistotu v emisich.

Vylepseni shody vysledki modelovéani koncentraci latek v ovzdusi pomoci CTM s pozorovanimi.

Odstranéni ¢ snizeni vychyleni modelu umozni aplikace postupu asimilace dat v prostiedi CTM.

9. Grantova podpora

Tato prace je podporovana nasledujicimi projekty:

2)

b)

c)

Projekt GA AV CR "Modelovan{ ¢istoty ovzdusi s aplikacemi v krizovém managementu“s pro-
gramu ,, Informaéni spolecnost “.

Projekt MZP CR SP/1a4/107/07 ,Zdokonaleni a zpfesnéni modelovani znecisténi ovzdusi a
ziskani podkladu pro predikci zdravotniho rizika* programu VaV.

ACCENT - Network of Excellence podporovan EC, FP6, PRIORITY 1.1.6.3 ,,Global Change
and Ecosystems*“
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