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Zusammenfassung 

In der vorliegenden Arbeit werden die Ergebnisse von Episoden- und Szenariensimulatio-
nen zur Bildung sekundärer Schadstoffe während einer Sommersmogperiode im Jahr 1997 
vorgestellt. Zur Untersuchung des komplexen Zusammenhangs zwischen der Emission, 
dem Transport und der Umwandlung sowie der daraus resultierenden Verteilung der 
Schadstoffe in der Atmosphäre wird das Modellsystem CARLOS verwendet, das im Rah-
men dieser Arbeit auf der lokalen Skala weiter entwickelt wird. Besonderes Interesse gilt 
in diesem Bereich den Emissionen des Straßenverkehrs, da Kraftfahrzeuge sämtliche an 
der Photosmogbildung beteiligten Schadstoffe emittieren. 

Da verkehrsbedingte Emissionen einen räumlich und zeitlich stark variablen Charakter 
aufweisen, werden innerhalb der Modellkette die hochaufgelösten Daten eines dynami-
schen Verkehrsmodells für die Simulation luftchemischer Prozesse verwendet. Dieser 
erstmals für luftchemische Untersuchungen verwendete Ansatz bietet zudem die Möglich-
keit, Veränderungen der Verkehrsstrukturen unmittelbar bezüglich ihrer Auswirkungen auf 
die Immissionssituation im Großraum Köln zu untersuchen. Dazu werden für das Stadtge-
biet von Köln unterschiedliche Szenarien entwickelt, die verschiedene Planungsvorhaben 
oder Entwicklungsmöglichkeiten beschreiben. 

Sowohl die Basissimulationen als auch die Szenarienrechnungen offenbaren eine hohe 
Sensitivität der Modellergebnisse auf emissionsseitige Variationen. Lokale Änderungen 
der Verkehrsemissionen wirken sich deutlich auf die Bildung sekundärer Schadstoffe aus. 
Es zeigt sich dabei eine leichte VOC-Limitierung des chemischen Regimes im Großraum 
Köln, so dass eine Reduktion der verkehrsbedingten NOx-Emissionen eine erhöhte Ozon-
produktion zur Folge hat. Maßnahmen zur Verbesserung des Verkehrsflusses durch den 
Ausbau des Kölner Autobahnrings bewirken ebenfalls keine Verbesserung der Immissi-
onssituation, da der emissionsmindernde Effekt eines störungsfreien Flusses durch den 
induzierten Verkehr überkompensiert wird. Die Untersuchungen weisen ferner darauf hin, 
dass durch den stattfindenden Schadstofftransport lokale Szenarien zur Emissionsreduktion 
bei der Modellsimulation nicht losgelöst von der Umgebung betrachtet werden können. 
Die Vorgabe der Konzentrationen an den Modellrändern beeinflusst maßgeblich die im 
Innern stattfindenden Prozesse. Aufgrund der Anwendung eines Nestingverfahrens erweist 
sich das Modellsystem CARLOS daher gut geeignet zur Berücksichtigung dieser Aspekte 
luftchemischer Prozesse auf den verschiedenen Skalen, die bei der Bildung sekundärer 
Schadstoffe betrachtet werden müssen. 
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Abstract 

In this thesis, the results of episode and scenario simulations are presented calculating the 
formation of secondary pollutants during a photochemical smog period in 1997. In order to 
investigate the complex relationship between emission, transport and conversion as well as 
the resulting distribution of pollutants in the atmosphere, the model system CARLOS is 
applied, which is enhanced in the course of this work on the local scale. Special emphasis 
is given to the emissions of street traffic, because vehicles emit all pollutants involved in 
photochemical smog production. 

Since traffic based emissions have a spatially and temporally highly variable character, 
highly resolved data of a dynamic traffic model are used within the model system to simu-
late chemical processes in the air. This approach is first applied to air pollution studies. It 
provides an opportunity of analyzing the impact of changes in emission structures on air 
quality in the metropolitan area of Cologne. For this purpose, different scenarios for the 
Cologne urban area are generated which describe various municipal plans or development 
potentialities. 

Basis simulations as well as scenario calculations reveal a high sensitivity of model results 
to emission variation. Local changes in traffic based emissions have an obvious impact on 
chemical production of secondary pollutants. The chemical regime in the Cologne area 
turns out to be slightly VOC-limited so that a reduction of traffic based NOx-emissions 
gives rise to increased ozone formation. Provisions for an advanced traffic flow by the ex-
tension of the motorway ring around Cologne do not produce improved air quality. The 
effect of emission reduction caused by an undisturbed traffic flow is more than compen-
sated by the induced traffic. The results show that local scenarios cannot be treated without 
taking into account the surrounding area due to the transport of air pollutants. The specifi-
cation of concentrations at the boundaries significantly affects the processes within the 
inner model domain. As a result of the implemented nesting technique, the model system 
CARLOS is appropriate for the observance of these aspects of air chemistry on all scales 
that have to be considered while simulating the formation of secondary pollutants in the 
atmosphere. 
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1 Einleitung 

Der negative Einfluss anthropogener Einträge in die Atmosphäre auf Mensch und Umwelt 
wird heute kaum noch bezweifelt. Durch gesetzliche Maßnahmen wurde in der Vergan-
genheit versucht, weltweit den Ausstoß an Luftschadstoffen zu verringern; allerdings steht 
ein wachsender Energiebedarf einer Verbesserung der Immissionssituation teilweise ent-
gegen. Nicht nur junge Industrienationen und sogenannte Schwellenländer sehen in den 
Emissionsbeschränkungen zum Schutz der Umwelt in Anbetracht des zunehmenden Kon-
kurrenzdrucks durch die Globalisierung Nachteile für die aufstrebende Industrie und damit 
Hemmnisse ihrer weiteren Entwicklungschancen. Infolgedessen steigen die Emissionen 
einiger Spurenstoffe und damit die Luftverschmutzung trotz fortschreitender Technik zum 
Teil weiter an, oder die Werte stagnieren seit mehreren Jahren auf meist hohem Niveau. 

In Deutschland sind die Emissionen der meisten Schadstoffe aufgrund einer restriktiven 
Gesetzgebung – teilweise allerdings auch bedingt durch den Zusammenbruch der ostdeut-
schen Industrie nach der Wiedervereinigung – rückläufig, doch werden längst nicht alle 
Zielvorgaben der europäischen oder deutschen Richtlinien an allen Orten erreicht. Insbe-
sondere in Städten und im Einflussbereich größerer Industrieansiedlungen ist die Belastung 
durch anthropogene Emissionen weiterhin hoch. Der Schadstoffgehalt der Luft und das 
damit verbundene gesundheitliche Schädigungspotential ist jedoch einer von mehreren 
Indikatoren für die Lebensqualität in urbanen Ballungsgebieten. 

Viele primär emittierte Stoffe sind nicht stabil sondern unterliegen auf ihrem Transport 
durch die Atmosphäre chemischen Reaktionsprozessen und bilden somit zahlreiche Folge-
produkte. Einer dieser sekundären Schadstoffe, die oft schädlicher sein können als die di-
rekt emittierten Substanzen, ist das dreiatomige Sauerstoffmolekül Ozon. In der Strato-
sphäre bildet die Ozonschicht bekanntermaßen einen wichtigen Schutzschild gegen den 
schädlichen Anteil der solaren Strahlung. Hohe bodennahe Ozonkonzentrationen hingegen 
sind ein Hinweis auf den sogenannten photochemischen Smog, dessen Substanzen sich für 
viele schädliche Einflüsse auf Lebewesen, Pflanzen und auch auf Gebäude verantwortlich 
zeigen. Dieses auch „Sommersmog“ genannte Phänomen tritt bei höheren Emissionen von 
Stickoxiden (NOx = NO + NO2), flüchtigen organischen Substanzen (‚Volatile Organic 
Compounds’, VOCs) und Kohlenmonoxid (CO) unter Einwirkung starker Sonneneinstrah-
lung auf. Insbesondere bei der Reduktion der Ozonvorläufersubstanzen NOx und VOC 
besteht aufgrund ihres Potentials zur Bildung von photochemischem Smog noch Hand-
lungsbedarf. 
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Ein herausragendes Problem in diesem Zusammenhang sind die Verkehrsemissionen, da 
Kraftfahrzeuge sämtliche an der Smogbildung beteiligten Schadstoffe emittieren. Vor-
nehmlich der Individualverkehr entzieht sich vielen Minderungsmaßnahmen, da trotz steu-
erlicher Anreize in einem Großteil der Fahrzeugflotte nicht das technisch mögliche Reduk-
tionspotential genutzt wird. Zusätzlich gehen Prognosen von einer erhöhten Mobilität der 
Bevölkerung und einer damit einhergehenden Zunahme des Verkehrsaufkommens aus, so 
dass vorerst nicht unbedingt mit einer deutlichen Reduktion der Verkehrsemissionen zu 
rechnen ist. 

Durch den stark lokalen Charakter der verkehrsbedingten Emissionen ist eine Ursachenfor-
schung durch Messkampagnen nur eingeschränkt durchführbar. Die Auswirkung der auch 
zeitlich sehr variablen Emissionen des Verkehrs auf die resultierenden Konzentrationsfel-
der und damit die Luftqualität kann daher flächendeckend nur mit einer Kombination von 
Modellen der Atmosphärendynamik und der Luftchemie erfasst werden. 

Im Rahmen eines interdisziplinären Sonderforschungsbereiches (SFB 419) wurde in dem 
Teilprojekt B3 das Themengebiet „Herkunftsanalyse, Transport und Transformation von 
Luftschadstoffen – Untersuchung von Verminderungsstrategien durch Simulation“ behan-
delt. Ein Projektschwerpunkt lag dabei auf der hochaufgelösten Simulation des Straßen-
verkehrs, um den Einfluss zeitlich und räumlich stark variierender Emissionsquellen auf 
die Schadstoffverteilung im Großraum Köln zu untersuchen. Das Ziel dieser Arbeit ist die 
möglichst vollständige Betrachtung der komplexen Ursache-Wirkungsbeziehung zwischen 
Emissionen (insbesondere den verkehrsbedingten), meteorologischen Einflüssen und luft-
chemischen Prozessen auf der einen und der daraus resultierenden Schadstoffbelastung der 
Atmosphäre auf der anderen Seite. Zur Erreichung dieses Zieles wurde ein umfangreiches 
Modellsystem, das zur Untersuchung der Kausalkette Emission – Transmission – Immissi-
on Emissionsberechnungen eines dynamischen Verkehrsmodells verwendet, auf der loka-
len Skala weiter entwickelt. Durch Episodensimulationen und Sensitivitätsstudien sollen 
mit Hilfe dieser Modellkette mögliche Modifikationen der Emissionsstrukturen durch ein 
verändertes Verkehrsaufkommen als Verkehrsszenarien auf ihre Auswirkungen hin unter-
sucht werden. 

Zur weiteren Einführung in dieses Thema werden im nächsten Kapitel Hintergrund und 
Ziele dieser Arbeit dargestellt. Es folgt die Beschreibung des Modellsystems und der ver-
wendeten Eingangsdaten. Im vierten Kapitel werden die Ergebnisse einiger Anwendungen 
des Modellsystems für den Großraum Köln vorgestellt. Abschließend erfolgt die zusam-
menfassende Betrachtung der gewonnenen Erkenntnisse und ein Ausblick auf weitere Ar-
beiten. 
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2 Hintergrund und Zielsetzung der Arbeit 

Insbesondere die Emissionsminderung der klassischen Luftschadstoffe wie z.B. Schwefel-
dioxid (SO2) hat in den letzten zwei Jahrzehnten erheblich zur Verbesserung der Luftquali-
tät in Deutschland und in weiten Teilen Westeuropas beigetragen. Jedoch geraten z.B. im 
Zusammenhang mit neuartigen Waldschäden und der Ertragsminderung bei Feldfrüchten 
andere Substanzen verstärkt in den Blickpunkt des Interesses (siehe z.B. BOUBEL et al. 
1994 ). Besonders die im photochemischen Smog enthaltenen Oxidantien werden mit zahl-
reichen Schäden an Pflanzen und auch an Gebäuden in Verbindung gebracht, da viele der 
sekundär gebildeten Substanzen chemisch sehr reaktiv sind (siehe z.B. BRIMBLECOMBE 
1996). Ozon gilt dabei als Leitsubstanz des Sommersmogs, denn es ist von der Konzentra-
tion und der Wirkung her dominierend. Die folgenden Ausführungen sollen zur Motivation 
einen Überblick bezüglich der Entwicklung der Luftqualität geben sowie die wichtigsten 
Prinzipien zur Entstehung von Sommersmog erläutern. Ferner werden einige Methoden zur 
numerischen Bestimmung der Immissionssituation vorgestellt. Angesichts der besonderen 
Rolle anthropogener Emissionen bei der Bildung von photochemischem Smog werden die 
Vorgänge bei der Verbrennung, die Entstehung und die Zusammensetzung der Abgase 
sowie Möglichkeiten zur Abgasreinigung am Beispiel von Kraftfahrzeugmotoren vorge-
stellt. Damit wird der komplexe Zusammenhang ausgehend von der gemessenen Schad-
stoffkonzentration in der Luft (Immission), über den Transport und die chemische Um-
wandlung (Transmission) bis hin zu den Verursachern der Emissionen skizziert. 

2.1 Entwicklung der Immissionssituation in NRW 

Insbesondere in dicht besiedelten Ballungsräumen ist örtlich die Belastung der Umwelt 
durch die Nähe zu den Emittenten vor allem aus Industrie und Verkehr relativ hoch. Aber 
auch in ländlichen Gebieten fernab größerer Emissionsquellen zeigen sich vor allem in den 
Sommermonaten hohe bodennahe Ozonkonzentrationen. Das Land Nordrhein-Westfalen 
mit seiner dicht besiedelten Rhein-Ruhr-Schiene ist exemplarisch für urbane Siedlungs-
strukturen mit einer Agglomeration von Industrie, Handel und Handwerk. Das Landesum-
weltamt NRW (LUA NRW) überwacht seit über drei Jahrzehnten die Luftqualität in den 
Ballungsgebieten; aber auch abseits davon werden in den sogenannten Reinluftgebieten 
Messungen zu Vergleichszwecken durchgeführt (Waldstationen). Die Ergebnisse dieser 
Langzeitmessungen sind in Abbildung 2.1 dargestellt. 
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Abbildung 2.1: Jahreskenngrößen (Jahresmittel und 98%-Perzentil) verschiedener Luftbeimen-
gungen im Rhein-Ruhr-Gebiet, an Waldstationen und an Verkehrsstationen von 1981 bis 2002 
(Quelle: LUA NRW, Jahresbericht 2002). 
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In den letzten zwei Jahrzehnten ist ein deutlicher Rückgang sowohl der Mittelwerte als 
auch der 98%-Perzentilwerte beim Schadstoff SO2 zu verzeichnen, der u.a. zusammen mit 
Staub- und Rußpartikeln für den klassischen Smog verantwortlich ist. Bei Schwebstaub 
und NO2 ist dagegen dieser Trend weniger eindeutig ausgeprägt. Bei den Immissionswer-
ten von NO und CO ist besonders an den Verkehrsstationen ein markanter Rückgang bei-
der Kenngrößen zu erkennen. Im Gegensatz dazu zeigt der Mittelwert von Ozon in NRW 
einen Aufwärtstrend, wohingegen das 98%-Perzentil eher indifferent verläuft. 

In Deutschland zeigen sich abnehmende Trends der Ozonkonzentration erst bei Messwer-
ten über etwa 240 µg/m3, obwohl die Emissionen von Stickoxiden und flüchtigen Kohlen-
wasserstoffen laut Umweltbundesamt (UBA 2003) zwischen 1990 und 2001 um 41% bzw. 
50% zurückgegangen sind. Der Tendenz zur Abnahme der Spitzenkonzentrationen steht 
jedoch deutschlandweit eine Zunahme der Jahresmittelwerte (wie oben bereits für NRW 
gezeigt) entgegen. Dieser Trend ist sehr wahrscheinlich auf den wachsenden Beitrag aus 
dem nordhemisphärischen Hintergrund sowie auf die europaweite Minderung der NOx-
Emissionen durch die Einführung von Katalysatoren im Fahrzeugbereich und die Entsti-
ckung von Großfeuerungsanlagen zurückzuführen. Die Reduktion der Stickoxide führt 
nämlich aufgrund ihrer Doppelrolle im Ozonzyklus (siehe Abschnitt 2.2) nicht nur zu einer 
Absenkung der Spitzenwerte sondern durch den verminderten Titrationseffekt (Verbrauch 
von Ozon zur Oxidation von NO zu NO2) gleichzeitig zu einem Anstieg sehr niedriger 
Ozonkonzentrationen. 

Trotz der weitgehenden Verbesserung der großräumigen Immissionssituation durch emis-
sionsmindernde Maßnahmen stellen insbesondere die Verkehrsemissionen aufgrund ihrer 
Zusammensetzung (siehe Abschnitt 2.5) und der erwarteten Zunahme des Verkehrsauf-
kommens weiterhin ein Problem für die lokale Belastungssituation dar. Zum einen wird 
der angestrebte Grenzwert für NOx von 30 µg/m3 im Jahresmittel zum Schutz der Vegeta-
tion bisher nur in den Reinluftgebieten erreicht, zum anderen emittiert der Verkehr alle bei 
der Bildung von photochemischem Smog beteiligten Substanzen. 

2.2 Bildung von photochemischem Smog 

Unter den meist anthropogenen Schadstoffen innerhalb der planetaren Grenzschicht nimmt 
Ozon eine Sonderrolle ein. Bodennah als Folgeprodukt hauptsächlich durch anthropogene 
Emissionen verursacht ist es der einzige Schadstoff, dessen Konzentration mit der Höhe 
wieder erheblich ansteigt und in der stratosphärischen Ozonschicht zwischen 20 und 30 km 
Höhe seine natürliche Maximalkonzentration erreicht. Die natürliche Quelle des troposphä-
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rischen Ozons ist daher die Stratosphäre. Die Höhe der bodennahen Ozonkonzentration 
wird somit nicht nur durch lokale meteorologische und luftchemische Einflussfaktoren 
sondern auch durch den Ferntransport und die Einmischung von Ozon aus höheren Schich-
ten bestimmt. 

Ozon in bodennahen Luftschichten entsteht im Zusammenhang mit der Bildung von pho-
tochemischem Smog. Dabei handelt es sich um ein Schadstoffgemisch, das in der unteren 
Atmosphäre aus einer Vielzahl von Vorläufersubstanzen unter dem Einfluss von Sonnen-
licht entsteht. Bei intensiver Sonneneinstrahlung werden durch komplexe photochemische 
Reaktionen vor allem aus den Vorläufersubstanzen Stickoxide und den flüchtigen organi-
schen Substanzen ohne Methan (NMVOC) photochemische Oxidantien wie Ozon, aber 
auch Stickstoffdioxid (NO2), organische Nitrate wie Peroxyacetylnitrat (PAN), Was-
serstoffperoxid (H2O2), Aldehyde und organische Säuren gebildet. Die Quelle des Photo-
smog-Problems sind dabei die Stickoxide. Die wesentliche Voraussetzung für die Bildung 
des Ozons, das als Leitsubstanz für photochemischen Smog gilt, ist die Photolyse von NO2 
durch UV-Licht der Wellenlänge 290-420 nm. Das Stickstoffdioxid entsteht dabei seiner-
seits zunächst durch die Oxidation des primär emittierten NO über folgende Reaktionspfa-
de: 

2 NO + O2 → 2 NO2   R = k1 [NO] 2 [O2] (R1) 

NO + O3 → NO2 + O2  R = k2 [NO] [O3] (R2) 

Dabei bezeichnet R die jeweilige Reaktionsrate und ki die entsprechende Ratenkonstante 
der Reaktion i mit den in eckigen Klammern angegebenen Stoffkonzentrationen. Die erste 
Reaktion verläuft bei typischen ländlichen und städtischen Konzentrationen der beteiligten 
Stoffe im Sommer sehr langsam, so dass sie vernachlässigbar ist. Bei der Kombination von 
sehr hohen Konzentrationen und tiefen Temperaturen wird diese Reaktion jedoch bedeut-
sam, da die Ratenkonstante k1 mit sinkendender Temperatur zunimmt. Die Reaktion (R1) 
ist somit verantwortlich für eine moderne Art des Wintersmogs, die in Städten mit hohen 
Verkehrsemissionen (als NO-Quelle, siehe auch Abschnitt 2.5) bei winterlich kalten, stabi-
len Wetterlagen mit geringem Luftmassenaustausch auftreten kann. Der zweite Reaktions-
pfad ist aufgrund der relativ großen Ratenkonstante k2 die Hauptquelle zur Bildung von 
NO2 im Zusammenhang mit dem Auftreten von Sommersmog. Im weiteren Verlauf kommt 
es zu folgenden Reaktionsprozessen, die den Ozonzyklus beschreiben: 

NO2 + hν (<420 nm) → O(3P) + NO    (R3) 

O(3P) + O2 + M → O3 + M     (R4) 

O3 + NO → O2 + NO2     (R5) 



2.2  BILDUNG VON PHOTOCHEMISCHEM SMOG 7 

Der Photolyse von NO2 zu NO und einem Sauerstoffatom im Grundzustand (vgl. z.B. 
WARNECK 1988) folgt die Bildung von Ozon durch die Reaktion von atomarem mit mole-
kularem Sauerstoff und einem Stoßpartner M, der in der Luft z.B. durch molekularen 
Stickstoff (N2) ausreichend vorhanden ist. Es folgt jedoch eine rasche Wiederzusammen-
führung des NO2 durch die Reaktion (R5), so dass es nicht zu einem Nettogewinn von  
Ozon kommt. In der unbelasteten Atmosphäre stellt sich daher tagsüber bezüglich der 
Stickoxide NO und NO2 normalerweise eine Art photochemisches Gleichgewicht ein. Ver-
nachlässigt man die Reaktion (R1), so lässt sich dieser photostationäre Zustand durch fol-
gende Gleichung beschreiben: 

k2 [NO] [O3] = J [NO2]     (2.1) 

Dabei ist J die effektive Photodissoziationskonstante erster Ordnung. Diese Ratenkonstante 
variiert im Tagesverlauf mit der solaren Einstrahlung und ist abhängig von der geographi-
schen Breite und der Jahreszeit. Dennoch zeigen Simulationen in Smogkammern die gene-
relle Gültigkeit dieser Beziehung. 

In der belasteten Atmosphäre wird dieses Gleichgewicht durch die Anwesenheit anderer 
Spurenstoffe gestört, die neue Pfade zur Bildung von NO2 erschließen. Eine Hauptrolle 
spielt dabei das Hydroxylradikal (OH), das eine Vielzahl von Luftbeimengungen der städ-
tischen Atmosphäre attackiert. 

OH + CH4 → H2O + CH3     (R6) 

OH + CH3CHO → H2O + CH3CO    (R7) 

OH + CO → H + CO2     (R8) 

Betrachtet man nun beispielsweise die organische Substanz Methan (CH4) als typischen 
Vertreter der Gruppe der Alkane innerhalb der Kohlenwasserstoffe (chemische Formel 
CnHm), so führt das in der Reaktion (R6) gebildete Radikal CH3 über die folgenden Reakti-
onspfade zur Oxidation von NO zu NO2 bei gleichzeitiger Regeneration des OH-Radikals: 

CH3 + O2 → CH3O2        (R9) 

CH3O2 + NO → CH3O + NO2    (R10) 

CH3O + O2 → HCHO + HO2     (R11) 

HO2 + NO → NO2 + OH     (R12) 

Das Hydroperoxyradikal HO2 kann ebenfalls photochemische Reaktionen mit O3, H oder 
O eingehen um das Hydroxylradikal wiederzugewinnen. Formaldehyd (HCHO) kann 
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durch Photodissoziation H oder HCO produzieren sowie mit O2 zu HO2 und CO reagieren. 
Fasst man die Reaktionen (R6) und (R9)-(R12) zusammen, so wird die Rolle der Kohlen-
wasserstoffe bei der Bildung von NO2 in Zusammenhang mit photochemischem Smog 
deutlich: 

CH4 + 2 O2 + 2 NO → H2O + HCHO + 2 NO2  (R13) 

In der mit Kohlenwasserstoffen wie Alkanen belasteten Atmosphäre gibt es also Wege zur 
Produktion von NO2, die entgegen der Gleichgewichtsbeziehung (2.1) kein Ozon verbrau-
chen. Das Radikal OH greift aber auch andere organische Substanzen wie z.B. höhere Al-
dehyde wie das Acetaldehyd (CH3CHO) aus der Reaktion (R7) an und führt dann über die 
folgende Reaktionskette wiederum zur Bildung von CH3: 

CH3CO + O2 → CH3COO2     (R14) 

CH3COO2 + NO → NO2 + CH3CO2    (R15) 

CH3CO2 → CH3 + CO2     (R16) 

Der atomare Wasserstoff aus der Reaktion (R8) oder aus der Photodissoziation des For-
maldehyds kann über die Reaktion 

H + O2 + M → HO2 + M     (R17) 

das Hydroperoxylradikal HO2 bilden oder mit ebendiesem reagieren, so dass zwei OH-
Radikale entstehen, die wieder organische Substanzen angreifen können. Der Photochemi-
sche Zyklus zur Bildung von Ozon unter der Beteiligung von Radikalen und Kohlenwas-
serstoffen ist in Abbildung 2.2 zusammenfassend dargestellt. 

 
Abbildung 2.2: Photochemischer Zyklus von NO, NO2, O3, freien Radikalen und HC (‚Hydrocar-
bons’). RO2 bezeichnet dabei Alkylperoxy-Radikale, mit R=CnH2n+1. Quelle: BAUMBACH (1996). 
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Im photochemischem Smog sind auch andere schädliche Substanzen außer dem toxischen 
Ozon enthalten. Der Hauptverursacher für das Auftreten von Augenreizungen bei Som-
mersmog ist das Peroxyacetylnitrat (PAN). Das Produkt aus Reaktion (R14) führt über die 
Reaktion mit NO2 zur Bildung von PAN: 

CH3COO2 + NO2 → CH3COO2NO2   (PAN)   (R18) 

Ein Teil des NO2 in der belasteten Atmosphäre endet als Bestandteil von PAN und ähnli-
chen Substanzen durch Reaktionen der Art (R18). Aber auch weitere Reaktionen sind 
möglich: 

NO2 + O3 → NO3 + O2     (R19) 

NO3 + NO2 → N2O5      (R20) 

NO3 + NO → 2 NO2      (R21) 

NO3 + hν (< 630 nm) → NO2 + O    (R22) 

NO + OH → HNO2      (R23) 

NO2 + OH → HNO3      (R24) 

NO + NO2 + H2O → 2 HNO2    (R25) 

Die Endprodukte dieser Reaktionen sind Salpetersäure (HNO3) oder salpetrige Säure 
(HONO oder HNO2). Letztere unterliegt wiederum der Photodissoziation 

HNO2 + hν (< 400 nm) → NO + OH    (R26) 

und bildet somit ebenfalls eine Quelle für das in der Troposphärenchemie außerordentlich 
wichtige OH-Radikal. Aber auch das Nitratradikal NO3 erweist sich insbesondere mit ab-
nehmender Strahlungsintensität als bedeutender Reaktionspartner. Während seine Kon-
zentration tagsüber durch die Reaktionen (R21) und (R22) meist sehr effektiv reduziert 
wird, ist NO3 nachts z.B. über die Reaktion (R19) am Ozonabbau beteiligt. Außerdem bie-
tet es über folgenden Reaktionspfad eine Möglichkeit zur Bildung des Hydroperoxylradi-
kals (HO2): 

NO3 + HCHO → HCO + HNO3    (R27) 

HCO + O2 → CO + HO2     (R28) 

Dagegen ist die Konzentration von OH nachts relativ gering, so dass man vereinfachend 
von einer Dominanz des Hydroxylradikals (OH) am Tag und des Nitratradikals (NO3) bei 
den Prozessen der Nachtchemie sprechen kann (BRIMBLECOMBE 1996). 
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Zu beachten ist darüber hinaus auch die Einwirkung anderer Spurengase bei der in diesem 
Abschnitt betrachteten Gasphasenchemie in der Atmosphäre. Die oben aufgeführten Reak-
tionen zeigen, dass insbesondere NO, NO2, CO, die Kohlenwasserstoffe (HC) sowie weite-
re flüchtige organische Substanzen (VOC) an vielen Prozessen in der Troposphäre beteiligt 
sind. Dabei werden die Begriffe HC und VOC fälschlicherweise auch in der Literatur häu-
fig synonym gebraucht; tatsächlich sind jedoch die Kohlenwasserstoffe lediglich als Teil-
menge der VOC zu betrachten (siehe z.B. GRAEDEL et al. 1986, KESSELMEIER & 
STAUDT 1999). Dementsprechend ist die Zuordnung z.B. von Emissionsangaben nicht 
immer eindeutig. Eine Übersicht der wichtigsten chemischen Substanzen und Stoffgruppen 
im Zusammenhang mit den Untersuchungen in dieser Arbeit findet sich in Anhang A. 

Die hier aufgeführten Reaktionen können bei Weitem nicht den Anspruch der Vollständig-
keit erheben. Sie dienen lediglich dazu, einen Einblick in die Komplexität des Themas 
„photochemischer Smog“ zu geben, um das Verständnis der in Kapitel 4 vorgestellten Er-
gebnisse der Chemie-Transport-Simulationen zu fördern. Einführende Literatur (HOBBS 
1995) sowie weitere Informationen zu luftchemischen Fragen und Schadstoffen in der At-
mosphäre finden sich z.B. bei ATKINSON (2000), SEINFELD (1986) und WARNECK 
(1988). Einen Einblick in die Rolle der Aerosole und der Nassphasenchemie bieten z.B. 
BRIMBLECOMBE (1996) und HOBBS (1993). Auf diese Prozesse soll im Rahmen dieser 
Arbeit nicht eingegangen werden. 

2.3 Transport und Umwandlung von Schadstoffen 

Die räumliche und zeitliche Verteilung der Schadstoffe ist das Ergebnis zeitabhängiger 
regionaler und lokaler Emissionsquellen sowie meteorologischer und chemischer Abläufe. 
Punktuelle Messungen der Immissionssituation allein sind nur eine unzureichende Basis 
zur Beurteilung der Luftqualität, da sie keine flächendeckenden Informationen liefern. Ins-
besondere bei Planungs- oder Genehmigungsverfahren von Industrieanlagen muss die 
Vorbelastung der Luft sowie die zusätzliche Belastung durch die zukünftigen Emissionen 
im Vorfeld bestimmt werden. Zur Abschätzung der Gesamtbelastung der Luft werden da-
her diverse numerische Verfahren angewendet, um die Transmission als Bindeglied zwi-
schen Emissionen und Immission zu berechnen. 

Den einfachsten Ansatz bilden empirische Ausbreitungsmodelle wie z.B. das Gauß-
Fahnen- oder das Gauß-Puffmodell (siehe z.B. ZENGER 1998). Bis vor kurzem war das 
erstgenannte noch das gängige Verfahren, welches in der technischen Anleitung zur Rein-
haltung der Luft (TA-LUFT 1986) im Zusammenhang mit dem Bundesimmissionsschutz-



2.3  TRANSPORT UND UMWANDLUNG VON SCHADSTOFFEN 11 

gesetz BIMSCHG (1990) als Standard zur Bestimmung der ortsabhängigen Immissionsbe-
lastung vorgeschrieben war. Beiden Modellen liegen jedoch stark einschränkende Annah-
men zugrunde; außerdem eignen sie sich lediglich zur Untersuchung der Schadstoffaus-
breitung. Nach der neuesten Fassung der TA-LUFT (2002) ist dagegen ein Lagrange-
Modell (wie z.B. AUSTAL2000) erforderlich. Bei diesem auch Partikel- oder Trajekto-
rien-Modell genannten Verfahren werden Konzentrationsverteilungen über den Transport 
von einzelnen Teilchenpaketen in einem vorgegebenen Windfeld mittels statistischer Me-
thoden berechnet. Diese Modelle erlauben durch die Kopplung an ein Strömungsmodell im 
Gegensatz zu den Gauß-Verfahren auch bei komplizierten Windverhältnissen (z.B. durch 
eine stark gegliederte Orographie) eine zuverlässige Bestimmung der Schadstoffausbrei-
tung. Ein weiterer Vorteil dieser Methode liegt darüber hinaus in ihrer Eignung zur Her-
kunftsanalyse von Schadstoffen. Eine Berücksichtigung der Umwandlung chemischer Sub-
stanzen ist jedoch u.a. aufgrund der dafür notwendigen Rechenzeit bisher wenig praktika-
bel. Luftchemische Prozesse werden daher oft mit Boxmodellen untersucht. In diesen Mo-
dellen wird die Atmosphäre als homogen durchmischtes Volumenelement angenommen, 
so dass aufgrund des geringen Rechenaufwands die Berücksichtigung aller gewünschten 
chemischen Reaktionen möglich ist. Zur Auswertung von Smogkammerexperimenten 
werden ausschließlich Boxmodelle verwendet. Meteorologische Einflüsse werden durch 
diese Modelle allerdings nur unzureichend einbezogen, obwohl die Meteorologie ein wich-
tiger Faktor bei luftchemischen Prozessen ist. So spielen z.B. Windfelder, Temperaturen 
und Strahlungswerte eine wichtige Rolle bei der Simulation des Sommersmogs. Die soge-
nannten Euler-Modelle hingegen erlauben es, sowohl den Transport durch Advektion und 
turbulente Diffusion als auch chemische Phänomene zu berücksichtigen, wenn sie mit den 
Daten eines meteorologischen Modells angetrieben werden (siehe auch Kapitel 3.2). 

Euler-Modelle sind daher in der heutigen Zeit ein wichtiges Mittel, um die Ausbreitung 
und Umwandlung von Schadstoffen in der Atmosphäre zu beschreiben und um quantitative 
Aussagen über die Luftqualität und beeinflussende Faktoren treffen zu können. Zur Dar-
stellung der komplexen Zusammenhänge in der Kausalkette Emission-Transmission-
Immission und damit zur differenzierten Ursache-Wirkungs-Analyse hat sich der kombi-
nierte Einsatz von atmosphärischen und luftchemischen Modellen als probates Mittel er-
wiesen (EBEL et al. 1996; MEMMESHEIMER et al. 1997). Dabei werden oft prognostische 
meteorologische Modelle verwendet, um die benötigten Strömungs- und Temperaturfelder 
zu erzeugen. Diese dienen dann dem nachfolgenden Chemie-Modell als Eingangsdaten für 
die Berechnung der chemischen Umwandlung und des Transports von Schadstoffen in der 
Atmosphäre. Allgemein werden numerische Modelle, die sowohl die Emission, den Trans-
port und die Umwandlung durch chemische Reaktionen sowie die Entfernung der Stoffe 
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aus der Atmosphäre durch Deposition betrachten und durch externe Strömungsfelder ange-
trieben werden, als Chemie-Transport-Modelle bezeichnet. 

2.4 Skalenbetrachtung 

Die Ausbreitung von Schadstoffen in der Atmosphäre umfasst einen weiten Bereich räum-
licher und zeitlicher Skalen. Auf globaler Ebene werden insbesondere die Konzentrationen 
der Treibhausgase wie z.B. Kohlendioxid (CO2), Distickstoffoxid (N2O) und Methan 
(CH4) sowohl in der Troposphäre als auch in der Stratosphäre betrachtet. Im Gegensatz zu 
diesen langlebigen Treibhausgasen, die teilweise Jahrzehnte und länger in der Atmosphäre 
verbleiben und daher auch rund um den Globus eine gute Durchmischung aufweisen, be-
trägt z.B. die Lebensdauer des bodennahen Ozons nur wenige Tage. Seine Konzentration 
hängt von der Verteilung der Vorläufersubstanzen ab und variiert daher wie diese sowohl 
räumlich als auch zeitlich stark. Die Lebensdauer der primär emittierten Substanzen sowie 
der sekundär gebildeten Schadstoffe in der Troposphäre ist sehr unterschiedlich und reicht 
von wenigen Minuten bis zu Jahrzehnten. Der photochemische Smog ist somit ein Phäno-
men, das sich durch den Transport dieser Schadstoffe räumlich im Bereich von der lokalen 
bis hin zur kontinentalen Skala bewegt. Zur Prognose der lokalen Immissionssituation z.B. 
in einem Stadtgebiet innerhalb eines ausgedehnten Ballungsraumes ist daher die Berück-
sichtigung der in den betrachteten Bereich hineintransportierten Schadstoffe (die Hinter-
grundbelastung) ebenso wichtig wie die Kenntnis der Zusatzbelastung durch lokale Emis-
sionen. 

Eine räumlich möglichst umfassende Betrachtung der Ausbreitung von Schadstoffen bieten 
globale Modelle, die u.a. auf Basis von Beobachtungsdaten eines weltweiten Messnetzes 
die Konzentrationsverteilung insbesondere von langlebigen Schadstoffen bestimmen. Die-
se Modelle arbeiten jedoch meist mit grob vereinfachten luftchemischen Ansätzen, welche 
beispielsweise die Oxidantienbildung in der Atmosphäre nur unzureichend wiedergeben. 
Bei der groben horizontalen Maschenweite der globalen Modelle werden zudem die räum-
lich stark variierenden Emissionsquellen nur in aggregierter Form berücksichtigt. Beste-
hende Konzentrationsfluktuationen z.B. im Bereich von größeren Industrieansiedlungen 
können dadurch nicht erfasst werden. 

Zur Beschreibung der regionalen und lokalen Immissionssituation reicht die räumliche 
Auflösung der globalen Modelle daher meist nicht aus. Infolgedessen werden auf dieser 
Skala sogenannte ‚limited area models’ (LAM) verwendet, die sich räumlich auf das zu 
untersuchende Gebiet beschränken und dieses mit höherer Auflösung abdecken. Jedoch 
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sind die großskaligen Zirkulationsmuster und Emissionsverteilungen wichtige Eingangs-
größen für die Modellierung regionaler und mesoskaliger Strukturen (PIELKE & ULIASZ 
1998). Diese Informationslücke kann durch Beobachtungsdaten (wie z.B. Radiosonden) 
aufgrund der mangelnden Flächenrepräsentanz oder dem großen zeitlichen Abstand der 
Messungen oftmals nur unzureichend geschlossen werden. Die Nutzung vorhandener Da-
ten gößerskaliger Modelle für regionale Berechnungen erscheint vor diesem Hintergrund 
zweckmäßig. Daher wird oft das Verfahren des Modellnestings angewandt, um die Anbin-
dung der lokalen und regionalen Modelle an jeweils übergeordnete Systeme zu gewährleis-
ten (SOULHAC et al. 2003). 

Beim Modellnesting wird zwischen passivem (‚one-way’) und interaktivem Nesting (‚two-
way’) unterschieden. Beim passiven Nesting (z.B. SAITO 1991) übernimmt das unterge-
ordnete Modell lediglich die Information der großskaligen Simulation als Anfangs- und 
Randbedingung. Dieses Verfahren wird oft angewendet, wenn die Daten des übergeordne-
ten Modells in Form von abgeschlossenen operationellen Vorhersagen zur Verfügung ste-
hen und daher die für das interaktive Nesting erforderliche simultane Berechnung nicht 
möglich ist. Beim interaktiven Nesting (z.B. GRELL et al. 1994) findet dagegen eine 
Rückkopplung zwischen den Ergebnissen des kleinerskaligen Modells mit dem übergeord-
neten Modell statt, es kommt also zur gegenseitigen Beeinflussung. 

Auf dem Gebiet der lokalen und regionalen Modellierung existieren diverse Modelle, die 
u.a. auch für die Simulation einzelner Ozonepisoden genutzt wurden (siehe z.B. BAUER & 
LANGMANN 2002). Ein genereller Überblick findet sich z.B. bei NIXON et al. (1999). Die 
Güte dieser Modelle ist einerseits abhängig von der gewählten räumlichen und zeitlichen 
Auflösung, andererseits aber auch von den zur Verfügung stehenden Eingangsdaten. Bei 
der Simulation von chemischen Vorgängen in der Atmosphäre haben besonders die Emis-
sionsdaten maßgeblichen Einfluss auf die Ergebnisqualität (SCHNEIDER et al. 1997, 
PLACET et al. 2000). Aber auch die verwendete Numerik und die Lösungsalgorithmen 
sowie der Chemiemechanismus (d.h. die implementierten Reaktionsgleichungen) mit sei-
nen jeweiligen Einschränkungen beeinflussen die berechnete Konzentrationshöhe. Zudem 
ist auf die Gültigkeit der verwendeten Parametrisierungen bei den betrachteten Raum- und 
Zeitskalen z.B. bei der Berechnung der turbulenten Diffusion zu achten (siehe z.B. SEIN-

FELD 1986). 

Bei der numerischen Behandlung der chemischen Umwandlung ist außerdem zu berück-
sichtigen, dass sich die charakteristischen Reaktionszeiten der in der Atmosphäre ablau-
fenden Prozesse um einige Zehnerpotenzen voneinander unterscheiden können. In einem 
nichtlinearen Gleichungssystem müsste der Integrationszeitschritt zur numerischen Lösung 
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daher immer der schnellsten Reaktion angepasst werden. Die Folge davon wären sehr viele 
kleine Zeitschritte, die einen erheblichen Rechenaufwand bedeuten. Spezielle Algorithmen 
sind daher auch zur Minimierung der Rechenzeit erforderlich. In hochaufgelösten Chemie-
Transport-Modellen wird oft die ‚pseudo-steady-state’-Methode (siehe z.B. HASS 1991) 
verwendet, bei der die sehr schnell reagierenden Komponenten als pseudo-stationär ange-
nommen werden, d.h. ihre Umwandlung quasi sofort stattfindet. Eine Fehlerquelle bei die-
sem Verfahren ist jedoch u.a. die Bestimmung derjenigen Zeitskala, bei der diese Annah-
me Gültigkeit besitzt. 

Da die Bestimmung der bekannten chemischen Reaktionen mit sämtlichen dabei vorkom-
menden Stoffen bei der heutigen Rechnerkapazität für regionale Simulationen nicht zu 
leisten ist, wurden für verschiedene Fragestellungen unterschiedliche chemische Mecha-
nismen entwickelt. Im Gegensatz z.B. zum MCM (‚Master Chemical Mechanism’, 
DERWENT et al. 1998), der über 2400 Spezies und 7100 chemische Reaktionen für 120 der 
wichtigsten emittierten organischen Substanzen enthält, werden in den meisten Chemie-
Transport-Modellen Stoffe mit ähnlicher Zusammensetzung und chemischem Reaktions-
verhalten gruppiert und eine Reaktionsrate für die gesamte Stoffgruppe festgelegt. So exis-
tieren z.B. diverse Ansätze für die Aufteilung der VOC in unterschiedliche Klassen wie 
beispielsweise Alkane, Alkene, Aromaten und Aldehyde. Ein Überblick bezüglich einiger 
Mechanismen sowie ein Vergleich findet sich z.B. bei GROSS & STOCKWELL (2003). 

2.5 Verbrennungsprozesse als Emissionsquelle 

Die Hauptquelle für anthropogene Schadstoffe in der Atmosphäre ist die Verbrennung fos-
siler Brennstoffe. Die verwendeten Kraftstoffe bestehen hauptsächlich aus Kohlenstoff C, 
der die Basis für alle organischen Substanzen bildet, bzw. Kohlenwasserstoffen (CnHm) mit 
variablem Verhältnis C/H. Mit Kraftstoffen aus elementarem Wasserstoff wird zwar seit 
langem experimentiert, jedoch ist seine Verwendung zur Zeit nicht verbreitet. Bei der 
Verbrennung der gebräuchlichen Kraftstoffe wie z.B. Kohle, Erdgas und Erdölprodukten 
entstehen in Abhängigkeit von der Zusammensetzung und dem Brennprozess neben der 
gewonnenen Energie verschiedene Substanzen, die direkt oder nach einer Abgasaufberei-
tung in die Atmosphäre abgegeben werden. 

Der Idealfall ist die vollständige Verbrennung, bei der alle Bestandteile des Kraftstoffs 
gänzlich oxidiert werden (auch als stöchiometrische Verbrennung bezeichnet), z.B. von 
Kohlenwasserstoffen wie Methan: 
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CH4 + 2 O2 → CO2 + 2 H2O     (R29) 

Der bei diesem Prozess entstehende Wasserdampf ist von der globalen Skala aus betrachtet 
eher unbedeutend, da die natürlichen Feuchteflüsse weitaus größer sind als die vom Men-
schen verursachten Einträge. Problematischer ist der enorme Ausstoß von Kohlendioxid 
CO2, der hoch genug ist um das natürliche Gleichgewicht der Atmosphäre empfindlich zu 
stören und auf diese Weise z.B. aufgrund seiner Absorptionseigenschaften zum Treibhaus-
effekt beiträgt. Lokal gesehen ist dieses Treibhausgas als Schadstoff jedoch unbedeutend, 
da es keine unmittelbar toxische Wirkung besitzt. Für die Schadstoffbelastung ausschlag-
gebend sind daher die Produkte der unvollständigen Verbrennung eines Kraftstoff-Luft-
Gemischs bei hohen Temperaturen. Der Mangel an Sauerstoff bewirkt die unvollständige 
Oxidierung des Kohlenstoffes zu Kohlenmonoxid CO, das zwar farb- und geruchlos ist, 
aber wegen seiner hohen Affinität zum Hämoglobin stark toxisch wirkt. Wenn bei der 
Verbrennung die Kohlenwasserstoffe nicht vollständig oxidiert werden, können zusätzlich 
vielfältige Zwischenprodukte auftreten wie z.B. Alkohole, Aldehyde oder organische Säu-
ren. Im Fall von Methan können folgende Substanzen gebildet und als Abgaskomponenten 
ebenso wie CO2 und H2O emittiert werden: 

CH4 → CH3OH (Methanol) → HCHO (Formaldehyd) → HCOOH (Ameisensäure) → CO 

Außerdem kann bei der unvollständigen Verbrennung oder bei ungenügender Durchmi-
schung von Kraftstoff und Luft innerhalb der Flamme ein Teil des Kraftstoffs unverbrannt 
mit dem Abgas entweichen. Ein weiterer Bestandteil des Abgases ist in diesem Fall häufig 
auch Ruß, der hauptsächlich aus einer Agglomeration von elementarem Kohlenstoff (daher 
oft als ‚black carbon’ bezeichnet) besteht. Zudem kommt es bei ungenügender Sauerstoff-
zufuhr zur thermischen Dekomposition (Pyrolyse) der Kraftstoffkomponenten ohne nach-
folgende Oxidation der Pyrolyseprodukte. So findet man im Abgas Kohlenwasserstoffe, 
die ursprünglich nicht in dem verwendeten Kraftstoff enthalten sind. Auf diese Weise wer-
den z.B. Aromaten wie Benzol, Toluol und Xylolisomere gebildet oder polyzyklische aro-
matische Kohlenwasserstoffe (PAK oder PAH abgekürzt), von denen einige als kanzero-
gen gelten. Diese Stoffe zeichnen sich besonders durch einen strengen Geruch aus und 
finden sich als wahrnehmbares Zeichen von unvollständigen Verbrennungsprozessen nicht 
nur in Autoabgasen sondern z.B. auch in Zigarettenrauch (ILGEN et al. 2001). 

Ein Hauptproblem für die Schadstoffbelastung durch Verbrennungsprozesse ist jedoch 
weder der verwendete Kraftstoff noch der technische Prozess, sondern liegt in der Zusam-
mensetzung der Luft selbst begründet, die dem Kraftstoff stets als Oxidationsmittel zuge-
führt wird. Der in der Luft als Hauptbestandteil vorhandene molekulare Stickstoff N2 kann 
bei der Verbrennung in die Reaktionskette einbezogen werden. Die meist hohen Tempera-
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turen (> 1300°C) während des Brennprozesses begünstigen die Bildung von atomarem 
Sauerstoff, der bei Sauerstoffüberschuss in der Brennkammer oder im Abstrom anschlie-
ßend folgende Reaktionskette in Gang setzen kann: 

O + N2 → NO + N      (R30) 

N + O2 → 2 NO      (R31) 

Beide Reaktionen können auch in die andere Richtung erfolgen, doch hohe Temperaturen 
fördern die Bildung des sogenannten thermischen NO (SEINFELD 1986). In sauerstoffar-
men Bereichen der Flamme kann sich über eine Reaktionskette von N2 mit Radikalen aus 
dem Kraftstoff (z.B. CH) ebenfalls Stickstoffmonoxid bilden (promptes NO, BAUMBACH 
1996). Zusätzlich kann NO aus stickstoffhaltigen Komponenten des Kraftstoffs wie z.B. 
NH3 (Ammoniak) gebildet werden, doch ist der Gesamtgehalt an Stickstoff (bei Kohle z.B. 
0,8 –1,5% ) sehr gering. Der überwiegende Anteil des NO in Verbrennungsabgasen ent-
steht durch die Reaktionen (R30) und (R31). Diese Tatsache bedeutet aber auch, dass NO 
bei sämtlichen Verbrennungsprozessen mit hohen Temperaturen entsteht, an denen Luft 
und nicht reiner Sauerstoff beteiligt ist. Selbst die Verbrennung von reinem Wasserstoff 
erzeugt NO-Emissionen, wenn auch in einer ganz anderen Größenordnung 
(BRIMBLECOMBE 1996). Das emittierte Stickstoffoxid wird fast unmittelbar im Abstrom 
oder in der Atmosphäre zu NO2 oxidiert, so dass Stickoxidemissionen meist als NOx zu-
sammengefasst werden, wobei sich die Massenangabe auf das Molekulargewicht von NO2 
bezieht. 

Weitere Schadstoffe können durch Verunreinigungen wie z.B. Metalle und Chlorkompo-
nenten im verwendeten Kraftstoff mit dem Abgas in die Atmosphäre gelangen. Schwefel 
gilt als eine der Hauptverunreinigungen von Kraftstoffen, da es bei der Verbrennung rasch 
zu SO2 oxidiert wird. Es ruft u.a. Irritationen der Atemwege hervor und wird zusammen 
mit Ruß traditionell als Nachweis für den Einfluss menschlicher Aktivitäten angesehen. 

2.6 Maßnahmen zur Emissionsminderung bei PKW 

Die Reduktion der Schadstoffe, die bei der meist unvollständigen Verbrennung fossiler 
Energieträger entstehen und in die Atmosphäre eingeleitet werden, ist aufgrund ihrer Wir-
kung auf Mensch und Umwelt verstärkt ein Ziel politischen Wirkens in Form regulativer 
Maßnahmen. Zusätzlich gilt dem Schutz der Umwelt erhöhte Aufmerksamkeit, da der 
schädliche Einfluss anthropogener Emissionen wie z.B. beim Sommersmog durch Atem-
beschwerden und Augenreizungen zunehmend in das Bewusstsein der breiten Öffentlich-
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keit gelangt ist. Dieselkraftstoffe und Schweröl haben z.B. einen verhältnismäßig hohen 
Schwefelgehalt, doch kann der Gehalt dieser Verunreinigungen bereits im Raffinationspro-
zess reduziert werden, wie es durch gesetzgeberische Maßnahmen in den letzten Jahren 
gefordert wurde. Darüber hinaus gibt es vielfältige Möglichkeiten die Emissionen durch 
technische Verbesserungen während (primäre Maßnahmen) oder nach dem Brennprozess 
z.B. durch Katalysatoren oder Filteranlagen zu minimieren (sekundäre Maßnahmen). Ei-
nen Überblick bezüglich der Technologien zur Emissionskontrolle sowie zu gesetzgeberi-
schen Maßnahmen und Direktiven der letzten zwei Jahrzehnte bieten z.B. BAUMBACH 
(1996) bzw. das Umweltbundesamt (UBA 2004). Als sehr effektiv hat sich beispielsweise 
der Einbau von Filteranlagen zur Entstickung der Abgase in stationären Anlagen erwiesen, 
so dass ihr Anteil an den NOx-Emissionen laut Umweltbundesamt relativ zu den verkehrs-
bedingten Emissionen abgenommen hat. Doch viele Maßnahmen lassen sich nur langsam 
durchsetzen, basieren auf wartungsanfälliger Technik, sind sehr kostenintensiv oder funk-
tionieren nur unter bestimmten Bedingungen optimal. Ein Beispiel hierfür sind die Versu-
che zur Abgasminimierung und -reinigung bei Kraftfahrzeugen und die dabei auftretenden 
Probleme bei unterschiedlichen Fahrzeugzuständen, die es nahezu unmöglich machen, für 
jeden Lastbereich die bestmögliche Emissionsreduktion zu erreichen. 

Die meisten Fahrzeuge werden heute mit Verbrennungsmotoren (Otto- oder Dieselmoto-
ren) betrieben. Ein grundsätzliches Problem bei der Verbrennung von Kraftstoffen inner-
halb von Fahrzeugmotoren ist der Umstand, dass Maßnahmen zur Emissionsminderung 
von NO zu erhöhtem Ausstoß von Kohlenwasserstoffen sowie CO führen und umgekehrt, 
so dass ein Zielkonflikt entsteht. Bei einem niedrigen Luftanteil des Kraftstoff-Luft-
Gemisches (dem sogenannten fetten Gemisch) werden die NOx-Emissionen durch die re-
duzierte Bildung von thermischem NO minimiert. Hingegen wird bei den mageren Gemi-
schen mit niedrigem Kraftstoffanteil der Ausstoß an CO und HC durch die verbesserte 
Oxidation verringert. Abbildung 2.3 zeigt beispielhaft den Verlauf der Konzentrationen 
von NOx, CO und HC im Autoabgas in Abhängigkeit vom Sauerstoffgehalt des Brennge-
mischs. Das stöchiometrische Verhältnis von Kraftstoff zu Luft gibt Auskunft darüber, ob 
theoretisch ausreichend Sauerstoff für eine vollständige Verbrennung vorhanden ist (bei 
Luftüberschuss ist das Verhältnis < 1). Oft wird analog dazu auch das sogenannte λ-
Verhältnis für den Verbrennungsprozess angegeben, das die aktuell vorhandene Luftmenge 
im Verhältnis zur stöchiometrisch mindestens erforderlichen Luftmenge beschreibt, wobei 
hier Luftüberschuss bei λ > 1 gegeben ist. Die meisten Ottomotoren der in Deutschland 
hergestellten PKW sind aus Gründen der Betriebseigenschaften und darüber hinaus zur 
Reduktion der Stickoxidemissionen auf fette Gemische eingestellt. Dagegen sind die  
Dieselmotoren insbesondere von schweren Nutzfahrzeugen und Schiffen verbrauchsopti-
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miert (magere Gemische), was zu relativ hohen Stickoxidemissionen führt. Dabei ist der 
Schadstoffausstoß von CO, HC und NOx dieselbetriebener Fahrzeuge im Vergleich zu den 
Ottomotoren (ohne Katalysator) generell wesentlich niedriger. Bei den Selbstzündern wird 
die Verbrennung und damit die Motorleistung durch die Menge des eingeleiteten Kraft-
stoffs reguliert, wobei das Angebot an zugeführter Luft gleich bleibt. Dieselfahrzeuge sind 
neben dem Ausstoß von Stickoxiden vor allem wegen der Emission von Rußpartikeln  
sowie oxidierter und nitrierter PAH problematisch. 

 

Abbildung 2.3: Konzentration der Schadstoffe in Autoabgasen in Abhängigkeit von dem stöchio-
metrischen Verhältnis von Kraftstoff zu Luft; ppm = ‚parts per million’, ppht = ‚parts per hundred 
thousand’ (siehe auch Anhang A); Quelle: BRIMBLECOMBE 1996. 

Ein weiteres Problem der Schadstoffminimierung besteht bei Kraftfahrzeugen darin, dass 
innerhalb der Motoren kein kontinuierlicher, gleichmäßiger Verbrennungsprozess unter 
stationären Verhältnissen stattfindet. Die gefahrene Last des Motors, die Drehzahl und die 
Motortemperatur haben ebenso Einfluss auf den Brennprozess wie z.B. die Gestaltung der 
Brennkammer, der Zündzeitpunkt (Ottomotor) bzw. die Kraftstoffeinspritzung und der 
Wartungszustand des Fahrzeugs. Bei sich ändernden Bedingungen wie z.B. Längsneigung 
der Fahrbahn oder Beschleunigungsprozessen variiert daher auch die Zusammensetzung 
des Abgases. Das Emissionsverhalten verschiedener Fahrzeuge wird mit standardisierten 
Fahrzyklen in Form von Emissionsfaktoren bestimmt, die in Abhängigkeit von der gefah-
renen Geschwindigkeit den Ausstoß in g/km angeben (INFRAS 1999). Durch diese Stan-
dardverfahren lassen sich ebenfalls die vom Hersteller angegebenen Verbrauchswerte so-
wie die Einhaltung des gesetzlich zulässigen Schadstoffausstoßes kontrollieren. Oft werden 
auch mittlere Emissionsfaktoren für ein Fahrzeugkollektiv eines bestimmten Bezugsjahres 
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berechnet. So nimmt beispielsweise der Ausstoß von NOx eines durchschnittlichen Kraft-
fahrzeugs im Bezugsjahr 1997 bei steigender Geschwindigkeit zu, während bei niedrigen 
Geschwindigkeiten wie z.B. im Stadtverkehr der Ausstoß von CO und HC erhöht ist (siehe 
Abbildung 2.4). CO2 (hier nicht gezeigt) zeigt einen sehr ähnlichen Verlauf wie CO mit 
einem Minimum im mittleren Geschwindigkeitsbereich, wobei die Größenordung in etwa 
um den Faktor 10 höher ist. 
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Abbildung 2.4: Emissionsfaktoren einer durchschnittlichen Fahrzeugflotte für das Jahr 1997 nach 
HBEFA (Handbuch Emissionsfaktoren des Straßenverkehrs, INFRAS 1999). Angegeben ist jeweils 
der Schadstoffausstoß in g pro gefahrenen km in Abhängigkeit von der Fahrzeuggeschwindigkeit. 

Ein entscheidender Einschnitt bei der Reduktion der Verkehrsemissionen in Deutschland 
war die Einführung des Drei-Wege-Katalysators mit Lambda-Regelung für PKW mit  
Ottomotor, die 1985 begann und insbesondere durch steuerliche Anreize gefördert wurde 
(UBA 2004). Der Begriff „Drei-Wege“ impliziert dabei, dass die drei Schadstoffkompo-
nenten CO, HC und NOx transformiert werden. Dieser Katalysator stellt die effektivste 
Form der Abgasreinigung dar, da er gleichzeitig reduzierend und oxidierend wirkt. Über 
die Lambda-Sonde wird der Sauerstoffgehalt im Abgas kontinuierlich gemessen und die 
Gemischbildung (λ-Verhältnis) entsprechend geregelt. Seit 1993 müssen alle neu zugelas-
senen PKW mit Ottomotor mit dieser Technik ausgestattet werden, um die Emissionsan-
forderungen der europäischen Richtlinie EURO I zu erfüllen. Nachfolgend wurden die 
Grenzwerte immer weiter verschärft und weitere Anforderungen definiert. Insgesamt wer-
den mit den Stufen EURO II (ab 1996/97) bis EURO IV (ab 2005/2006) die Schadstoff-
emissionen neuer PKW mit Ottomotor gegenüber entsprechenden Fahrzeugen ohne Kata-
lysator um 90 bis 95% reduziert. 
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Hinsichtlich des Schadstoffausstoßes liegt ein großer Vorteil des Dieselmotors in seinem 
Langzeitverhalten. Im Gegensatz zu den Katalysatoren, die bei höheren Laufleistungen der 
Ottomotoren und mangelnder Wartung ihre Umwandlungsraten um bis zu 40% einbüßen 
können, bleiben die Emissionen von Dieselmotoren nahezu konstant. Technische Modifi-
kationen des Motors führten in der Vergangenheit zu einer erheblichen Reduzierung der 
NOx-Emissionen von Diesel-PKW, so dass bisher keine zusätzliche Abgasreinigung erfor-
derlich war um die NOx-Grenzwerte einzuhalten. Doch die Emissionen von Ruß und NOx 
besonders von schweren Nutzfahrzeugen stellen weiterhin ein Problem dar. Die Charakte-
ristik der dieselmotorischen Verbrennung besteht u.a. in dem gegenläufigen Verhalten der 
NOx- und Partikelemission. Mit steigender Temperatur im Brennraum sinken der Kraft-
stoffverbrauch und der Ausstoß von Partikeln, gleichzeitig steigt jedoch die Stickoxidemis-
sion an. In den letzten Jahren wurde die SCR-Technik (‚selective catalytic reduction’, 
BAUMBACH 1996) weiter entwickelt, die bereits erfolgreich zur Minderung der Stickoxid-
emissionen bei stationären Anlagen eingesetzt wurde und an Nutzfahrzeugen getestet wird 
(UBA 2004). Bei dieser Technik wird der Motor in einer verbrauchsoptimierten und parti-
kelarmen Einstellung betrieben. Die dementsprechend relativ hohen NOx-Emissionen des 
Motors werden anschließend von der nachgeschalteten SCR-Anlage gemindert. Die nach-
gewiesenen Umsatzraten für Stickoxid liegen bei einem gesteuerten LKW-System bei ca. 
80%. Für die Zukunft wird eine Umsatzrate von 90% mit geregelten Systemen angestrebt. 
Im PKW-Bereich wird geplant die Verwendung der seit 2003 erhältlichen, dauerhaft wirk-
samen Partikelfilter zur Reduktion krebserregender Rußemissionen durch steuerliche An-
reize zu fördern. Weitere und ausführlichere Informationen zu den hier nur ansatzweise 
behandelten fahrzeugtechnischen Gesichtspunkten finden sich z.B. bei BAUMBACH (1996) 
und MOUSSIOPOULOS et al. (1989). 

Durch sekundäre Maßnahmen beim Ottomotor sowie durch hauptsächlich primäre Maß-
nahmen auf Seiten der Dieselfahrzeuge konnten in den letzten 10 Jahren die Emissionen 
der einzelnen Fahrzeuge erheblich vermindert werden. Dennoch besteht auch bei den neu-
esten technischen Möglichkeiten zur Abgasreduktion teilweise das Problem, dass diese 
z.B. nur bei warmem Ottomotor, aber nicht unter Volllast ihre höchste Effektivität errei-
chen. Insgesamt sind die Maßnahmen zur Abgasminimierung bereits heute in modernen 
Fahrzeugen relativ weit ausgereizt. Eine weitere Reduktion der Abgase ist daher haupt-
sächlich durch die Verjüngung der Fahrzeugflotte (bei Betrachtung der Gesamtemission) 
sowie insbesondere durch die Absenkung des individuellen Verbrauchs der Fahrzeuge zu 
erwarten. Nur durch die letztere Maßnahme kann der Ausstoß des Treibhausgases CO2 
verringert werden, wenn nicht integrative Verkehrskonzepte Alternativen zum Individual-
verkehr bieten. 
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2.7 Motivation und Zielsetzung der Arbeit 

Eine Motivation der Arbeit liegt in der zukünftigen Entwicklung der Verkehrsströme be-
gründet. Der geforderten Reduktion insbesondere des CO2-Austoßes stehen Prognosen 
entgegen, die übereinstimmend von einer Zunahme des Verkehrs ausgehen. Gegenüber 
1990 werden z.B. laut Analysen des IFEU-INSTITUTS die Fahrleistungen bis 2005 in etwa 
um 13%, bis 2010 um ca. 22% und bis 2020 um etwa 37% ansteigen. Nach Schätzung der 
PROGNOS AG ist zu erwarten, dass die Verkehrsleistung im Personenverkehr bis zum Jahr 
2020 um etwa 22% und im Güterverkehrsbereich um 53% gegenüber 1997 ansteigt. Große 
Unterschiede zeigen die einzelnen Prognosen in ihrer Beurteilung der Entwicklung der 
einzelnen Emissionen. Während bei den gesetzlich limitierten Schadstoffen NOx, CO, 
VOC, Benzol und Dieselpartikeln einhellig ein Trend zur weiteren Reduktion analysiert 
wird (wenn auch die Höhe in den einzelnen Szenarien differiert), besteht insbesondere bei 
der langfristigen Tendenz der CO2-Emissionen Uneinigkeit (alle Angaben aus BMVBW 
2000). 

Abweichend von den anderen Sektoren sind die vom Verkehr ausgehenden CO2-
Emissionen zwischen 1990 und 2000 insgesamt um über 12% gestiegen (UBA 2004). Da-
bei beträgt in Deutschland der Anteil der Verkehrsemissionen inzwischen ca. 20% der 
anthropogenen CO2-Emissionen. Problematisch ist trotz der Emissionsreduktion auch die 
Einhaltung der Luftqualitätsziele, wie z.B. der von der WHO geforderte Jahresmittelwert 
für NO2 von 40 µg/m3 zum Schutz der Gesundheit. Denn eine Emissionsminderung der 
Stickoxide wirkt sich aufgrund luftchemischer Prozesse nicht in gleichem Umfang auf die 
Bildung von NO2 in der Umgebungsluft aus. Im Straßengüterverkehr ist zusätzlich durch 
den erwarteten starken Anstieg des Transportaufkommens auch im Zuge der EU-
Osterweiterung mit einer Zunahme vor allem der NOx-Emissionen von LKW zu rechnen. 
Es ist zur Zeit fragwürdig, ob dieser Anstieg durch Minderungsmaßnahmen im PKW-
Bereich vollständig kompensiert werden kann. Weitere gesetzliche Regelungen insbeson-
dere für schwere LKW und PKW mit Dieselmotor scheinen zur Absenkung der NOx-
Emissionen notwendig zu sein (UBA 2001). 

Die Verkehrsemissionen stellen demzufolge weiterhin ein Problem für die Umwelt dar, 
sowohl aufgrund des Ausstoßes von Treibhausgasen als auch wegen unmittelbar toxischer 
Abgaskomponenten sowie der Erhöhung des Krebsrisikos z.B. durch Benzol oder Diesel-
ruß. Darüber hinaus ist die Belastung auf lokaler Ebene besonders in städtischen Gebieten 
weiterhin hoch. Ergebnisse einer Studie im Auftrag des UBA an der Universität Düsseldorf 
lassen außerdem darauf schließen, dass verkehrsbedingte Luftverunreinigungen bei Kin-
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dern das Auftreten allergischer Sensibilisierungen, Symptome und Erkrankungen wie z.B. 
allergischer Rhinitis begünstigen (KRÄMER et al. 2000). 

Die Zielsetzung der vorliegenden Arbeit liegt daher in der Untersuchung des Zusammen-
hangs zwischen den lokalen Emissionen des Straßenverkehrs und der Luftqualität im 
Großraum Köln. Besondere Aufmerksamkeit gilt dabei dem Ozon – als Indikator für die 
Bildung sekundärer Schadstoffe im photochemischen Smog – und seinen Vorläufersub-
stanzen. Das stark skalenabhängige VOC/NOx-Verhältnis der Schadstoffemissionen, das in 
urbanen Ballungsräumen je nach Verkehrsdichte stark variieren kann, muss aufgrund sei-
ner Bedeutung für die Oxidantienproduktion in der Atmosphäre mit hoher Auflösung er-
fasst werden. Zur Simulation von primären und sekundären Schadstoffen wird daher ein 
genestetes Modellsystem verwendet, um sowohl regionale als auch lokale Einflüsse zu be-
rücksichtigen. Zur realitätsnahen Erfassung der raumzeitlich variablen Struktur verkehrs-
bedingter Emissionen gehen räumlich und zeitlich hochaufgelöste Emissionsdaten eines 
dynamischen Verkehrsmodells in die Episodensimulationen ein. Dabei soll die in den Vor-
arbeiten zum SFB 419 durchgeführte Kopplung von Daten aus der dynamischen Verkehrs-
simulation mit einem Chemie-Transport-Modell erstmals für Szenarienrechnungen genutzt 
werden. 

Der Schwerpunkt dieser Arbeit liegt daher auf der Simulation und Auswertung von Szena-
rien, die im Gegensatz zu sonst üblichen Ansätzen (siehe z.B. KESSLER et al. 1999) nicht 
primär regionale Emissionsminderungen ins Auge fassen, sondern auf lokaler Ebene die 
Auswirkungen veränderter Emissionsstrukturen durch geänderte Verkehrsströme betrach-
ten. Auf diese Weise soll analysiert werden, inwiefern sich verkehrspolitische Maßnahmen 
wie z.B. Verkehrsumlenkung und Autobahnausbau auf die Immissionssituation innerhalb 
eines Stadtgebietes auswirken. Dabei gilt es zu klären, ob durch diese Maßnahmen insge-
samt eine Verbesserung eintritt, oder ob sie lediglich eine Verlagerung der Immissions-
schwerpunkte bewirken. Darüber hinaus wird untersucht, wie sich die Variation der Flot-
tenzusammensetzung durch einen zunehmenden LKW-Anteil auf das Schadstoffregime der 
Stadt Köln auswirken könnte. 
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3 Das Modellsystem CARLOS 

Im Rahmen dieser Arbeit wurde das komplexe Programmsystem CARLOS (Chemistry and 
Atmospheric Transport on Regional and LOcal Scale, BRÜCHER et al. 1999a) umfassend 
überarbeitet und insbesondere die Modellparametrisierungen des prognostischen meteoro-
logischen Modells dem derzeitigen Stand der Forschung entsprechend aktualisiert. Außer-
dem wurden neue Eingangsdaten – insbesondere hochaufgelöste Emissionsdaten – für das 
Modellsystem aufbereitet und bei der Simulation einer Sommersmogepisode verwendet. 
Eine erste Version von CARLOS entstand im Rahmen des NRW-Forschungsverbundes 
„Verkehrssimulation und Umweltwirkungen“ (NRW-FVU), und die gesamte Modellkette 
wurde in einer Studie für das Anwendungsgebiet Wuppertal getestet und validiert 
(BRÜCHER et al. 2000, KESSLER et al. 2001). Das Modellsystem ermöglicht Simulationen 
der meteorologischen und luftchemischen Verhältnisse von der regionalen bis zur lokalen 
Skala. Dabei wird die regionale Skala durch das EURAD-Modellsystem (Europäisches 
Ausbreitungs- und Depositionsmodell, EBEL et al. 1997) abgedeckt. Es besteht aus drei 
zentralen Modulen, mit denen die Meteorologie (MM5, Fifth Generation Penn Sta-
te/NCAR Mesoscale Model, GRELL et al. 1994), die Emissionen (EEM, MEMMESHEIMER 
et al. 1991) sowie Chemie und Transport (EURAD-CTM2, HASS 1991) behandelt werden. 
Mit Hilfe dieser Modelle sind regionale Episodensimulationen möglich, deren Resultate als 
Randwerte für die meso- und mikroskaligen Folgemodelle des WiTraK-Systems (Wind-
feld-, Transport- und Klimatologieprogrammsystem, BRÜCHER et al. 1999b) genutzt wer-
den können. Dieses System besteht aus unterschiedlich komplexen Modellen zur Simulati-
on der Strömungsverhältnisse und der Schadstoffausbreitung über strukturiertem Gelände. 
Zusätzlich besteht die Möglichkeit, mittels eines statistisch-dynamischen Verfahrens kli-
matologische Aussagen bezüglich der räumlichen Verteilung des Windes sowie der Belas-
tung durch inerte Schadstoffe aus einer Vielzahl von Einzelsimulationen abzuleiten. Im 
Rahmen des SFB 419 wurde hierzu insbesondere das prognostische, nicht-hydrostatische 
Modell FOOT3DK (Flow Over Orographically structured Terrain 3-Dimensional Kölner 
Version, BRÜCHER 1997) verwendet. In einer Diplomarbeit (HENNIG 2002) wurden in 
diesem Projekt Sensitivitätsstudien zur Erstellung von Schadstoffklimatologien mit 
FOOT3DK durchgeführt, bei denen u.a. auch die Güte der in CARLOS verwendeten 
Emissionsdaten durch den Vergleich mit gemessenen Jahreskenngrößen für einige Stoffe 
untersucht wurde. 

In dieser Arbeit wurden Episodensimulationen mit den lokalen CARLOS-
Modellkomponenten FOOT3DK und CTM2F (CTM2 für FOOT3DK) für das Gebiet der 
Kölner Bucht durchgeführt. Durch Mehrfachnesting wird auf der EURAD-Modellebene 
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eine Erhöhung der horizontalen Auflösung von 27 km × 27 km für den Bereich Mitteleu-
ropa, über 9 km × 9 km für Westdeutschland bis auf 3 km × 3 km für das Gebiet Nord-
rhein-Westfalen erzielt. Im letzten Schritt wird das Modell FOOT3DK in MM5 genestet, 
und entsprechend CTM2F mit den Daten des letzten Nests von CTM2 angetrieben. Die 
horizontale Auflösung für das Modellgebiet der Kölner Bucht beträgt dann 1 km × 1 km. 
Als zusätzliche Eingangsdaten für die lokalen Chemie-Transport-Rechnungen wurden ne-
ben den Emissionsdaten des Landesumweltamtes NRW (LUA) für den Verkehrssektor die 
zeitlich und räumlich hochaufgelösten Emissionen des Verkehrsmodells FASTLANE vom 
Zentrum für Angewandte Informatik der Universität zu Köln (ZAIK) verwendet. 
Abbildung 3.1 zeigt schematisch die verwendeten Komponenten und den Datenfluss inner-
halb des CARLOS-Systems. 
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Abbildung 3.1: Schematisches Diagramm der verwendetet Komponenten der CARLOS-Modellkette 

In den folgenden Unterkapiteln werden die einzelnen Modelle und die benötigten Ein-
gangsdaten vorgestellt. Die wichtigsten Prinzipien zur Chemie-Transport-Simulation und 
einige für das Verständnis der durchgeführten Arbeiten wesentliche Aspekte der verwende-
ten Modellphysik werden ebenfalls kurz erläutert. Aufgrund der Vielzahl der benutzten 
Modelle sei bereits hier für weitergehende Informationen auf die an entsprechender Stelle 
angegebene Literatur verwiesen. Weiterhin werden die Schnittstellen zwischen den einzel-
nen Programmmodulen beschrieben und die neu implementierten Parametrisierungen her-
vorgehoben. Ein Abschnitt beschäftigt sich ausführlich mit den verwendeten Emissionsda-
ten und deren Aufbereitung, da diese eine wichtige Eingangsgröße für die Chemie-
Transport-Simulationen darstellen. Außerdem werden die definierten Szenarien für die 
dynamische Verkehrssimulation vorgestellt, die vom ZAIK für diese Arbeit berechnet 
wurden. 
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3.1 Meteorologische Strömungssimulation 

Eine entscheidende Voraussetzung für die realitätsnahe Simulation des Transports, der 
chemischen Umwandlung und der Deposition von Schadstoffen in der Atmosphäre ist die 
möglichst exakte Vorhersage oder Diagnose der meteorologischen Antriebsgrößen (siehe 
Abschnitt 3.2.1). Zur Beschreibung der regionalen und lokalen Immissionssituation reicht 
die räumliche Auflösung der globalen Modelle meist nicht aus. Auch die zeitliche Auflö-
sung dieser Modelle ist im Allgemeinen nicht ausreichend um kleinerskalige, kurzfristig 
variierende Phänomene aufzulösen. Jedoch sind die großskaligen Zirkulationsmuster und 
Emissionsverteilungen wichtige Eingangsgrößen, die Randwerte für die Modellierung re-
gionaler und mesoskaliger Strukturen liefern. Im Rahmen dieser Arbeit wird das passive 
Modellnesting angewendet, um die Anbindung der lokalen und regionalen Modellierung 
an jeweils übergeordnete Systeme zu gewährleisten. Das meteorologische Modell MM5 
sichert in CARLOS die Berücksichtigung der großskaligen synoptischen Rahmenbedin-
gungen, während das mesoskalige Modell FOOT3DK die lokalen Zirkulationsmuster be-
reit stellt. Beide Modelle werden daher nachfolgend kurz vorgestellt. 

3.1.1 Das meteorologische Modell MM5 

Das ‚Fifth-Generation PSU/NCAR Mesoscale Model’ (kurz MM5 genannt) wurde an der 
‚Pennsylvania State University’ (PSU) und am ‚National Center for Atmopheric Research’ 
(NCAR) in den USA entwickelt. Es handelt sich um ein sogenanntes Community-Modell, 
das durch zahlreiche Beiträge verschiedener Institutionen, Forschergruppen und Universi-
täten kontinuierlich verbessert wird. Das MM5 ist ein nicht-hydrostatisches Modell mit 
geländefolgenden σ-Koordinaten zur Simulation und Vorhersage mesoskaliger atmosphäri-
scher Strömungsverhältnisse. Eine wichtige Option im Modellpaket MM5 ist die Fähigkeit 
zu multiplem Nesting. Die horizontale und die vertikale Auflösung bis zu einer Modell-
obergrenze von maximal 10 hPa sind frei wählbar. Zur numerischen Diskretisierung wird 
ein Arakawa-B-Gitter (ARAKAWA & LAMB 1977) verwendet. Detaillierte Informationen 
zur Modellphysik finden sich bei GRELL et al. (1994) sowie auf der MM5-Homepage 
(www.mmm.ucar.edu/mm5). 

Die in CARLOS verwendete Modellversion des MM5 ist speziell für das EURAD-
Modellsystem angepasst worden (EBEL et al. 1997). Im Unterschied zum System am 
NCAR werden unterschiedliche Eingangsdaten verwendet. Dies sind im Wesentlichen 
neue Landnutzungsdaten für Europa sowie räumlich und zeitlich hoch aufgelöste Analysen 
des ECMWF (European Center for Medium-Range Weather Forecast). Außerdem wurden 
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in der EURAD-Version des MM5 neue moderne Advektionsalgorithmen getestet und in 
das Modellpaket implementiert. 

Für die Episodensimulationen in dieser Arbeit wird das MM5 in der Version 2 durch 
ECMWF-Analysedaten angetrieben, die sechsstündig auf einem Gitter von 2,5° × 2,5° 
vorliegen. Zwischen den Analysezeitpunkten werden die Daten jeweils linear interpoliert 
um sie dem Modell als Randwerte zur Verfügung zu stellen. Das meteorologische Modell 
wird dabei im hydrostatischen Modus betrieben. Dies ist für die betrachtete regionale Skala 
bei einer horizontalen Auflösung von 27 km bis 3 km zulässig (siehe hierzu z.B. PIELKE 
1984). Durch passives Nesting findet sukzessive eine Auflösungserhöhung um jeweils den 
Faktor 3 statt. Das Modell MM5 prognostiziert die meteorologischen Felder auf jedem 
Modell- bzw. Nestinggebiet für einen Zeitraum von 48 Stunden. Die Daten werden stun-
denweise gespeichert und stehen dann dem Chemie-Transport-Modell zur Verfügung. 
Tabelle 3.1 enthält zusammenfassend eine Auflistung der verwendeten Optionen für die 
MM5-Simulationen. 

Modellgitter Arakawa-B-Gitter (ARAKAWA & LAMB 1977) 
vertikale Obergrenze 10 hPa 
23 vertikale Schichten, unterste Schichtdicke: 40 m 
horizontale Auflösung je nach Gebiet 27 km bis 3 km 

Projektion Lambert-konform 

Landnutzung globaler Datensatz des USGS (U.S. Geological Survey) mit 13 Land-
nutzungskategorien, Auflösung: 30 Bogensekunden (~0.925 km) 

Orographie globaler Datensatz GTOPO30 (vom USGS’s EROS Data Center), 
Auflösung: 30 Bogensekunden (~0.925 km) 

Modellvariante hydrostatisch 

Randbedingungen • Lateral 
- zeitabhängige ‚inflow/outflow’ Randbedingung für grobes 

Gitter 
- zeitabhängige Randbedingung für Nestinggebiete 

• Boden 
- Bestimmung der Flüsse über Bodenmodell (‚Force-Restore’-

Methode) mit Temperaturprognose für 5 Schichten 
- Wasserverfügbarkeit über Land konstant auf 30% gesetzt 

• Oberrand 
- vert. Windgeschwindigkeit verschwindet 

Anfangsbedingungen ECMWF-Analyse 

Nesting monotones Interpolationsschema an den Rändern des genesteten 
Gebietes für Einwege-Nesting 
• Coarse Grid: 52×62 Gitterpunkte, 27 km Gitterweite 
• Nest 1 (49×58, 9 km); Nest 2 (73×73, 3 km) 
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Numerische Algorithmen • Zeitsplitting 
- interne Schwerewellen 

• numerisches Verfahren 
- ‚split-explicit’ 

• prognostische Variablen (ohne Feuchte) 
- u, v, T, p* 

• Advektionsalgorithmus 
- zentrierte Differenzen (zeitliche Diskretisierung nach dem 

‚leap frog’-Verfahren mit Filterung nach ASSELIN 1972) 

Parametrisierungen • physikalische 
- horizontale turbulente Diffusion 
- ‚Dry Convection Adjustment’ 

• Niederschlag 
- Niederschlag durch Übersättigung (einfachstes Schema) 
- explizites Schema mit Koexistenz von Flüssigphase und Eis-

phase (‚mixed phase’ nach REISNER et al. 1998) mit Wol-
ken- und Niederschlagseis als zusätzliche prognostische Vari-
ablen 

• Kumulus-Konvektionsschema für das grobe Gitter (‚coarse grid’) 
nach GRELL et al. (1994) 
- keine flache Konvektion 

• planetarische Grenzschicht 
- MRF-Schema nach HONG & PAN (1996) 
- vertikale Diffusion 
- Strahlungsparametrisierung am Erdboden 
- atmosphärische Strahlungsparametrisierung mit Berücksichti-

gung von Wolken 

Tabelle 3.1: Zusammenfassende Darstellung der verwendeten Modelloptionen des meteorologi-
schen Modells MM5 (Modeling System Version 2, siehe auch DUDHIA et al. 1999). 

3.1.2 Das meteorologische Modell FOOT3DK 

Das prognostische Modell FOOT3DK wurde ursprünglich am Meteorologischen Institut 
der Universität Bonn aus einem Dreischichtmodell entwickelt (BORN 1989). Die seit 1992 
parallel am Institut für Geophysik und Meteorologie in Köln weiter entwickelte Version 
und das Nestingverfahren sind ausführlich bei BRÜCHER (1997) beschrieben. FOOT3DK 
ist ein nicht-hydrostatisches Strömungs- und Ausbreitungsmodell für die Mesoskala-β bis 
Mikroskala-α. Das Modell verwendet ein orographiefolgendes η-Koordinatensystem und 
erlaubt ein mehrfaches (passives) Nesten in sich selbst oder in geeignete andere Modellda-
ten (z.B. das Lokal-Modell des Deutschen Wetterdienstes oder das MM5). Zur Diskretisie-
rung der Modellvariablen wird ein Arakawa-C-Gitter (MESINGER & ARAKAWA 1976) 
verwendet. Die Advektion findet wahlweise über ein quasi-monotones Semi-Lagrange-
Verfahren (QMSL, BERMEJO & STANIFORTH 1992) oder über ein klassisches, flussba-
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siertes Upstream-Schema für die skalaren Variablen im Boxzentrum statt. Das QMSL-
Verfahren bietet eine monotone Lösung bei guter Erhaltung der Signalform, ist jedoch 
nicht exakt massen- bzw. energieerhaltend. Das Upstream-Schema hingegen hat eine höhe-
re numerische Diffusion, ist aber massenerhaltend und monoton. 

Modellerweiterungen 

Im Rahmen anderer Projekte sind seit der ersten CARLOS-Version (BRÜCHER et al. 
1999a) einige Veränderungen der Parametrisierungen im meteorologischen Modell 
FOOT3DK vorgenommen worden. Diese Erweiterungen wirken sich auch auf die Be-
stimmung der chemischen Umwandlung und des Transports von Schadstoffen mit dem 
Chemie-Transportmodell CTM2F aus. Während dieser Arbeit erfolgte daher innerhalb des 
CARLOS-Systems die Umstellung von FOOT3DK der Version 2.09 (Stand 1998) auf die 
aktuelle Version 3.10 (BRÜCHER et al. 2003). Ein besonders relevanter Teil der neuen Pa-
rametrisierungen wurde auf seine Auswirkungen bei der Berechnung von Schadstoffkon-
zentrationen hin untersucht. Die in der aktuellen Programmversion vorgenommenen Ver-
änderungen betreffen insbesondere die folgenden Prozesse: 

• Wolken und Niederschlag: Die Behandlung von Feuchteprozessen wurde gegenüber 
den älteren Versionen komplett überarbeitet. Das Modell enthält nun eine komplexe 
Parametrisierung der Feuchtephysik mit optionalen Konvektionsschemata zur Simu-
lation von Niederschlag. 

• Langwellige Strahlung: Die Berücksichtigung des atmosphärischen Wasserdampf-
gehalts bei der Bestimmung der langwelligen Gegenstrahlung führt insbesondere 
nachts zu einem realitätsnäheren Temperaturverlauf. Darüber hinaus steht alternativ 
zur einfachen Parametrisierung der Strahlungsbilanz an der Oberfläche ein komple-
xeres Strahlungstransportschema zur Berechnung der langwelligen Strahlung zur 
Verfügung. 

• Turbulenz: Die Berücksichtigung der Normalspannungen und der horizontalen 
Scherung im bis dato auf vertikale Windscherung beschränkten mechanischen 
Quellterm der turbulenten kinetischen Energie (TKE) führt in FOOT3DK zu einer 
realitätsnäheren Produktion und Verteilung der TKE in der konvektiven Grenz-
schicht. 

• Boden und Vegetation: Der Einsatz eines prognostischen Boden- und Vegetations-
wassermodells führt in FOOT3DK zu einer realistischeren und differenzierteren 
raumzeitlichen Struktur der sommerlichen bodennahen Temperatur- und Feuchtefel-
der. 
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Die Implementierung der oben genannten Neuerungen in CARLOS erstreckt sich sowohl 
auf die Schnittstellen zwischen den verwendeten Modellen als auch auf die konsistente 
Angleichung einiger Module des CTM2F an die Neuerungen in FOOT3DK. So mussten 
insbesondere das Initialisierungsverfahren und der Präprozessor für die Aufbereitung der 
Nestingvorgabe von MM5 für FOOT3DK entsprechend den Erfordernissen der neuen Mo-
dellkomponenten erweitert und angepasst werden. Der Nesting-Präprozessor MM5NES 
entspricht im Wesentlichen den Verfahren, die von BRÜCHER (1997) zur Aufbereitung der 
Daten des Deutschland-Modells (DM) des Deutschen Wetterdienstes und zum Nesten von 
FOOT3DK in sich selbst entwickelt wurden. 

Wolken und Niederschlagsprozesse werden in dieser Arbeit nicht betrachtet, da Simulatio-
nen für eine Schönwetterperiode durchgeführt wurden, die weitgehend wolkenfrei war. Die 
implementierten Parametrisierungen zur Niederschlagssimulation und ihre Auswirkungen 
sind ausführlich bei SOGALLA & KERSCHGENS (2001) beschrieben. Die Einbindung eines 
komplexen Strahlungsschemas zur Berechnung der langwelligen Strahlung wurde im 
Rahmen einer Diplomarbeit (FISCHER 2000) durchgeführt. Das langwellige Strahlungs-
schema spielt besonders bei der Ausbildung einer stabilen nächtlichen Grenzschicht und 
daraus resultierenden bodennahen Kaltluftabflüssen eine Rolle. Erste Testrechnungen mit 
eingeschaltetem Strahlungsschema zeigten für die durchgeführten Simulationen keine be-
merkenswerten Änderungen. Es ist jedoch davon auszugehen, dass die oben genannten 
Modellveränderungen für weitere Untersuchungen mit der Modellkette CARLOS, die sich 
nicht auf eine Sommersmogepisode beziehen, relevant werden. Sie dienen daher der Kom-
plettierung des Modellsystems, doch ihre Einarbeitung sowie die durchgeführten Testsimu-
lationen sollen nicht den Schwerpunkt der hier vorgestellten Untersuchungen bilden. Im 
Fall der überarbeiteten Turbulenzparametrisierung ist die korrekte Beschreibung der turbu-
lenten kinetischen Energie der Atmosphäre eine wichtige Vorraussetzung für Chemie-
Transport-Rechnungen (siehe Abschnitt 3.2). Sie ermöglicht eine realitätsnahe Beschrei-
bung der turbulenten Austauschprozesse in der konvektiven Grenzschicht, die insbesonde-
re die Verteilung von Schadstoffen beeinflussen. 

Im Rahmen dieser Arbeit liegt in Bezug auf die implementierten neuen Parametrisierungen 
das besondere Interesse auf der Verwendung des prognostischen Bodenmodells von 
NOILHAN & PLANTON (1989) nach dem Force-Restore-Konzept bei der Simulation von 
sommerlichen Strahlungswetterlagen. Untersuchungen mit der früheren CARLOS-Version 
haben gezeigt, dass für diese atmosphärischen Bedingungen die bisher verwendete Bo-
wenverhältnismethode zur Bestimmung der turbulenten Flüsse sensibler und latenter 
Wärme nicht immer befriedigende Resultate liefert. Insbesondere beim Antrieb von 
FOOT3DK durch das MM5, welches die turbulenten Flüsse über ein Bodenmodell (s.o.) 
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bestimmt, zeigte sich bei wolkenfreien Strahlungstagen oft ein Auseinanderdriften der si-
mulierten Temperaturen im Inneren des Modellgebietes von den durch die Nestingvorgabe 
beeinflussten Werten an den seitlichen Rändern (siehe hierzu auch Abschnitt 4.4.1). Dies 
führt zu Inkonsistenzen und Störungen des Windfeldes, die zu unrealistischen Simulations-
ergebnissen führen können und unter Umständen den Abbruch der Modellrechnung zur 
Folge haben. 

Bei der bisher in FOOT3DK verwendeten Methode wird durch das Bowenverhältnis β der 
turbulente Feuchtefluss am Erdboden E an den Fluss sensibler Wärme H gekoppelt: 
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==
θβ      ( 3.1 ) 

Das Bowenverhältnis kann für alle Landnutzungsklassen (außer Wasserflächen) getrennt 
mit einem konstanten Wert vorgegeben werden. Bei Wasserflächen und Regenwasser am 
Boden wird der Feuchtefluss direkt aus dem vertikalen Feuchtegradienten bestimmt. Die 
Abschätzung der Bowenverhältnisse für alle Landnutzungsklassen und die jeweiligen at-
mosphärischen Bedingungen erfolgt dabei aus Literaturwerten (z.B. aus OKE 1987). Diese 
Daten beruhen oft auf den Ergebnissen verschiedener Messkampagnen und beziehen sich 
darüber hinaus nicht exakt auf die im Modell definierte Landnutzung. Die Verwendung der 
Bowenverhältnismethode ist daher auch aus diesem Grund mit Unsicherheiten behaftet. 

Die prognostische Behandlung der Bodenfeuchte ermöglicht dagegen eine vom sensiblen 
Wärmefluss unabhängige Parametrisierung des Flusses latenter Wärme. Dadurch wird bei-
spielsweise auch bei starker Einstrahlung der temperaturmindernde Effekt der Verdunstung 
berücksichtigt. Auch bei langanhaltend trockenen, sommerlichen Bedingungen hat insbe-
sondere die Evapo-Transpiration der Pflanzen Einfluss auf den Feuchtehaushalt in der 
Grenzschicht. Mit der Bowenverhältnismethode kann dieser Effekt nur unzureichend wie-
dergegeben werden. 

In der neuen FOOT3DK-Modellversion werden als prognostische Größen der Wasserge-
halt in einer dünnen Oberflächenschicht des Bodens Wg, einer mittleren Bodenschicht W2 
sowie die Zwischenspeicherung des Wassers auf Pflanzenoberflächen Wr betrachtet. Auf-
grund der Einteilung des Bodenwassergehaltes in Wg und W2 werden sowohl schnelle Fluk-
tuationen im oberflächennächsten Wassergehalt bis in den Minutenbereich (z.B. durch 
Niederschlag) als auch der Tagesgang des Bodenwassergehaltes erfasst. Als wesentliche 
Elemente (siehe Abbildung 3.2) enthält diese neue Modellkomponente die Zusammenhän-
ge zwischen den Speichertermen Wg, W2 und Wr und den Oberflächenfeuchteflüssen Eg 
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(Verdunstung aus dem Boden), Er (Verdunstung von den Pflanzenoberflächen) und Etr 
(Evapo-Transpiration der Pflanzen) sowie der Niederschlagsrate P. Wg ist dabei nicht nur 
von der Oberflächen-Feuchtebilanz abhängig, sondern auch über einen Restore-Term R an 
W2 gekoppelt. Dieser beschreibt den Wasseraustausch zwischen den entsprechenden 
Schichten dg und d2. Die turbulenten Feuchteflüsse werden ihrerseits von Wg, W2 und Wr 
beeinflusst. Im Rahmen genesteter Modellläufe wurde das Bodenmodell auf seine Auswir-
kungen auf die Verteilung der Temperatur, Feuchte- und Zirkulationsmuster im Hinblick 
auf die späteren Chemie-Transportrechnungen hin untersucht. Eine ausführliche Beschrei-
bung des Bodenmodells und der Tendenzgleichungen für die oben definierten Größen fin-
det sich daher im Anhang C. 

 

Abbildung 3.2: Betrachtete Größen im Bodenfeuchtemodell von FOOT3DK. 

Für diese Arbeit waren keine Werte des größerskaligen Modells für den Wassergehalt des 
Bodens und den Bodentyp verfügbar. In MM5 erfolgt die Bestimmung der Flüsse zwar 
über ein Bodenmodell, aber in der verwendeten Modellversion MM5V2 werden nur die 
Temperaturen innerhalb der 5 Bodenschichten prognostiziert. Der Wassergehalt des Bo-
dens wird dabei mit einem Wert von 30% des bodentypabhängigen Sättigungswertes kon-
stant gehalten. Daten über die Bodenfeuchte zum Simulationsbeginn müssen daher für die 
Simulationen mit FOOT3DK abgeschätzt werden. Sensitivitätsstudien zu den Auswirkun-
gen unterschiedlicher Anfangswerte für den Bodenwassergehalt finden sich in Abschnitt 
4.4.1. 

Für die Durchführung der lokalen Episodensimulationen im Großraum Köln wird das Mo-
dell FOOT3DK bei einer horizontalen Auflösung von 1 km × 1 km mit den Ergebnissen 
des letzten Nestinggebietes von MM5 (Nest 2, Bereich NRW, 3 km × 3 km Auflösung) 
angetrieben. Das Modellgebiet umfasst in der Vertikalen die Grenzschicht sowie den unte-
ren Bereich der freien Atmosphäre bis zu einer Höhe von 5000 m mit 15 geländefolgenden 
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Schichten. Die unterste Modellschicht hat dabei standardmäßig eine Dicke von 30 m. Auf-
grund der betrachteten Gitterweiten wird FOOT3DK im Gegensatz zum MM5 im nicht-
hydrostatischen Modus betrieben, da die hydrostatische Approximation bei den Gitterwei-
ten auf dieser Skala keine Gültigkeit mehr besitzt. Eine Simulation umfasst dabei eine Epi-
sode von zwei Tagen. Da die erste Simulationsstunde von MM5 als Einschwingphase zum 
Modellnesting unberücksichtigt bleibt, werden lediglich 47 Stunden simuliert. Die Daten 
werden halbstündlich abgespeichert und dem Model CTM2F zur Verfügung gestellt. Die 
für die FOOT3DK-Simulationen verwendeten Modelloptionen sind in Tabelle 3.2 darge-
stellt. 

Modellgitter Arakawa-C-Gitter (MESINGER & ARAKAWA 1976) 
vertikale Obergrenze 5000 m 
15 vertikale Schichten, unterste Schichtdicke: 30 m 
horizontale Auflösung 1 km 

Koordinatensystem Gauß-Krüger-System, Bezugslängengrad 6° Ost 

Orographie/Landnutzung Topographiedatensatz für die alten Bundesländer der TH Darmstadt 
Auflösung: ~150 m, 5 Landnutzungskategorien 

Modellvariante nicht-hydrostatisch 

Randbedingungen • Lateral 
- Relaxationsrandbedingung 

• Boden 
- Bestimmung des Bodenwärmestroms über ein Bodenmodell 

(‚Extended-Force-Restore-Modell’, JACOBSEN & HEISE 
1982) 

- Prognostische Bestimmung der Bodenfeuchte ebenfalls nach 
dem ‚Force-Restore’-Konzept (NOILHAN & PLANTON 1989) 

• Oberrand 
- Stördruck und Vertikalgeschwindigkeit verschwinden 
- Übernahme der Nestingvorgabe 

Initialisierung • Diastrophiephase nach (PIELKE 1984, KEULER 1990) 
- allmähliche Ausbildung der Orographie 

Nesting • Passiv 
- Präprozessor MM5NES: Vorgabe durch schichtweise hori-

zontale Interpolation mittels kubischer Splines 
- vertikale Anpassung modellintern 
- Differenz-Diastrophie 
- Kopplung an Nestingvorgabe über Relaxtionsverfahren 

(‚Nudging’) 

Numerische Algorithmen • Zeitliche Diskretisierung 
- ,Operator splitting’ 

• Filterung (2 ∆x-Wellen) 
- 3. Ordnung nach SHAPIRO (1971) 

• Advektionsalgorithmus 
- Impulskomponenten: QMSL 
- Skalare: Upstream-Verfahren 
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Parametrisierungen • Physikalische 
- turbulente Diffusion (TKE, Schließung 1½ter Ordnung) 

• planetarische Grenzschicht 
- turbulente Flüsse am Modellunterrand nach LOUIS (1979), 

basierend auf Monin-Obukhov-Theorie 
- Strahlungsparametrisierung am Erdboden 

Tabelle 3.2: Zusammenfassende Darstellung der Modellphysik und der verwendeten Optionen des 
meteorologischen Modells FOOT3DK (siehe auch BRÜCHER et al. 2003). 

3.2 Chemietransportmodellierung 

Die Berechnung atmosphärischer Vorgänge unter der Berücksichtigung luftchemischer 
Prozesse ist äußerst komplex, da u.a. die orts- und zeitabhängige Lösung der Massenbi-
lanzgleichung für die jeweilige Luftbeimengung i zu finden ist. Diese lässt sich in allge-
meiner Form unter der Annahme, dass die molekulare Diffusion bei den betrachteten Pro-
zessen unbedeutend ist, wie folgt formulieren: 

iii
i QLP

dt
dC

+−=       ( 3.2 ) 

iC  bezeichnet dabei die Konzentration des Spurengases i,  steht für die chemischen 
Produktionsterme und  für die Verlustprozesse. Q  bestimmt externe Quellen für die 
betrachtete Spezies durch Emissionen. Eine analytische Lösung dieser Gleichung ist nur 
mit sehr einschränkenden Annahmen möglich. Sollen möglichst alle meteorologischen 
Rahmenbedingungen und luftchemischen Prozesse berücksichtigt werden, kann die Lö-
sung der Massenbilanzgleichung nur numerisch erfolgen. Eine Übersicht verschiedener 
Ansätze zur numerischen Behandlung der Ausbreitung von Luftbeimengungen findet sich 
z.B. bei STEFFANY (1995). 

iP

iL i

3.2.1 Das EURAD-Chemie-Transport-Modell CTM2 

Grundlagen 

Bei dem EURAD-CTM2 handelt es sich um ein Euler-Modell, bei dem das Modellgebiet 
durch ein festes Gitternetz in eine Vielzahl von einzelnen Volumenelementen aufgeteilt 
wird. Dabei wird innerhalb einer solchen Gitterbox eine homogene räumliche Verteilung 
der jeweiligen Luftbeimengung angenommen. Die Größe der Gitterzelle bestimmt somit 
die maximal mögliche räumliche Auflösung bei der Berechnung der Immissionsverteilung. 



34 3  DAS MODELLSYSTEM CARLOS 

Die Konzentrationsverteilung in den einzelnen Gittervolumina wird durch die lokalzeitli-
che Lösung der Massenbilanzgleichung für Luftbeimengungen berechnet. Mittels der Eu-
ler-Zerlegung iii CvtCdtdC ∇⋅+∂∂=

rr  und unter Annahme der Divergenzfreiheit des 
Windfeldes lässt sich Gleichung (3.2) umformen und in Flussform darstellen: 
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In dieser Schreibweise wird der Einfluss des Windfeldes auf die Konzentrationsverteilung 
besonders deutlich. Aufgrund der geringen Fluktuationsbewegungen der Teilchen in der 
Luft spielt die molekulare Diffusion bei atmosphärischen Transport- und Mischungspro-
zessen nur eine untergeordnete Rolle (siehe z.B. ZENGER 1998). Fast alle Vorgänge in der 
Grenzschicht werden allerdings durch turbulente Prozesse geprägt. Statt der Brown’schen 
Molekularbewegung tritt bei der turbulenten Diffusion eine ungeordnete Bewegung ganzer 
Strömungspakete auf. Um die turbulente Struktur der Strömung beschreiben zu können 
werden mittels der Reynolds-Zerlegung die betrachteten Größen in einen mittleren und 
einen fluktuierenden Anteil zerlegt. Für eine beliebige Größe A gilt die Beziehung: 

AAA ′+=       ( 3.4 ) 

Angewendet auf die Geschwindigkeitskomponenten und das Konzentrationsfeld lässt sich 
Gleichung (3.3) wie folgt umformen, wenn man die Beziehung 0=′=′=′=′ wvuiC  be-
rücksichtigt: 
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+−+′′⋅∇−⋅∇−=
∂

∂ vrrr
   ( 3.5 ) 

Dabei beschreibt der erste Term auf der rechten Seite die Advektion der Luftbeimengung i 
mit dem mittleren Wind und der zweite Term deren turbulente Diffusion. Außer der zu 
berechnenden Konzentration C  enthält Gleichung (3.5) noch die drei unbekannten Größen i

ii CvCu ′′′′ , und iCw ′′ . Um das Gleichungssystem zu schließen, müssen diese mittleren 
turbulenten Flüsse parametrisiert werden. Dies geschieht im CTM2 durch den sogenannten 
K-Gradientansatz, der auf der Annahme beruht, dass die mittleren turbulenten Flüsse pro-
portional dem Gradienten der mittleren Konzentration des jeweiligen Stoffes iC  gesetzt 
werden können. In Analogie zur Wärmeleitung wird angenommen, dass ein Transport von 
Luftbeimengungen entgegengesetzt zu diesem Gradienten erfolgt: 

( )ii CCv ∇⋅∇−=′′⋅∇ K
rrr

)(     ( 3.6 ) 

Der dreidimensionale Tensor K beschreibt dabei die turbulente Diffusion und ist abhängig 
vom turbulenten Zustand des Mediums. Zur Beschreibung der turbulenten Diffusion von 
skalaren Größen in der Atmosphäre ist es üblich, alle nichtdiagonalen Elemente des Ten-
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sors zu vernachlässigen (siehe z.B. SEINFELD 1986). In der Atmosphäre werden somit 
normalerweise die Elemente Kux, Kvy und Kwz in Abhängigkeit von der Strömung und der 
atmosphärischen Schichtung parametrisiert und als Diffusionskoeffizienten bezeichnet. Die 
zentrale Gleichung für Euler-Modelle mit K-Ansatz ist daher die Advektions-
Diffusionsgleichung mit einer K-Parametrisierung der turbulenten Flüsse (hier zur besse-
ren Anschauung in Komponentenschreibweise unter Verwendung der Einstein’schen Sum-
menkonvention): 

( ) iii
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Modellbeschreibung 

Das CTM2 wurde aus dem ‚Regional Acid Deposition Model’ (RADM) von CHANG et al. 
(1987) entwickelt. Dieses Modell wurde in allen wesentlichen Teilen (z.B. Wolkenmodul, 
Grenzschicht, Integrationsverfahren, Präprozessoren) bis auf den Chemie-Mechanismus 
verändert (siehe HASS 1991). Es berücksichtigt die grundlegenden physikalischen Prozes-
se wie Ausbreitung und turbulente Diffusion, Strahlung, homogene Gasphasenreaktionen 
und Reaktionen in der Nassphase (durch Wolken und Regen) sowie trockene und nasse 
Deposition. Das Modell ist entsprechend dem MM5, dessen Gitterinformationen es über-
nimmt, in bis zu 23 Höhenschichten im geländefolgenden σ–Koordinatensystem eingeteilt 
mit einer Obergrenze bis zu 10 hPa. Allerdings benutzt das CTM2 zur numerischen Dis-
kretisierung der Modellgleichungen eine Arakawa-C-Gitterstruktur. Zur Behandlung der 
Gasphasenchemie wird standardmäßig der RADM2-Mechanismus nach STOCKWELL et al. 
(1990) verwendet (siehe auch Anhang B). Dieser umfasst 158 chemische Reaktionen und 
63 gasförmige Substanzen, von denen 42 in der Atmosphäre transportiert werden. Neben 
den primär emittierten gasförmigen anorganischen Verbindungen (NO2, NO, NH3, SO2, 
SO4,CO) und 16 organischen Verbindungen (teilweise gruppiert nach ihrer Reaktivität) 
werden damit auch photochemisch produzierte Folgeprodukte erfasst (O3, PAN, H2O2, 
N2O5, HONO, HNO3, HNO4). Optional steht dem Modell auch der Chemie-Mechanismus 
RACM (STOCKWELL et al. 1997) zur Verfügung. Dieser ist eine Weiterentwicklung des 
RADM2, insbesondere im Hinblick auf die Behandlung biogen emittierter Kohlenwasser-
stoffe. 

Für jede der transportierten Spezies i wird im CTM2 jeweils in allen Schichten die Advek-
tions-Diffusionsgleichung (3.7) gelöst. Q  bezeichnet hier den Eintrag des jeweiligen Ga-
ses ins Modell durch als intern betrachtete Emissionsquellen. Die benötigten Emissionsra-
ten werden durch das Emissionsmodell EEM (siehe Abschnitt 3.3.1) zur Verfügung ge-
stellt. Am unteren Rand können Schadstoffe durch trockene oder nasse Deposition abgela-

i
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gert werden. Am Modelloberrand findet kein Austausch mit den darüber liegenden Regio-
nen statt. 

Die zur Berechnung photochemischer Reaktionen benötigten Photolyseraten werden in 
einem Präprozessor für wolkenfreien Himmel über die aktinischen Flüsse zum jeweiligen 
Datum für verschiedene geographische Breiten, Tageszeiten und Höhen nach MADRONICH 
(1987) oder RUGGABER et al. (1994) berechnet. Diese Werte können sowohl durch einen 
festen Faktor als auch über ein Modul, das den Einfluss von Wolken simuliert, modifiziert 
werden. Weiterführende Informationen zur Modellphysik und deren numerischen Imple-
mentierung finden sich bei HASS (1991) und EBEL et al. (1997). 

Initialisierung 

Der Chemie-Transport-Mechanismus ist vom mathematischen Standpunkt aus gesehen 
eine Rand- und Anfangswertaufgabe (IRVING 1991). Eine möglichst genaue Kenntnis der 
dreidimensionalen Verteilung aller im Modell simulierten chemischen Komponenten zu 
Beginn der Berechnung und an den Rändern des Modellgebietes während des zeitlichen 
Verlaufs ist daher wichtig für die Güte der Simulation. Die Verteilung der Spurenstoffe in 
der Atmosphäre ist allerdings meist weder für alle betrachteten Spezies noch in der erfor-
derlichen räumlichen und zeitlichen Auflösung bekannt. Daher wird zur Initialisierung des 
Modells ein Verfahren basierend auf CHANG et al. (1987) angewandt, welches in der Ge-
nerierung eines im Rahmen des Chemie-Mechanismus selbstkonsistenten Datensatzes be-
steht. Dazu wird ausgehend von klimatologischen Werten mit dem Modell ein Zeitraum 
von zwei Tagen mit den vorherrschenden meteorologischen Bedingungen und Emissions-
werten simuliert. Die benötigten klimatologischen Werte basieren auf verfügbaren Mes-
sungen. Mit ihrer Hilfe werden vertikale Profile für die prognostischen Spezies mit mittle-
rer bis langer Lebenszeit abgeleitet. Diese werden zum Zeitpunkt des Simulationsbeginns 
über das Modellgebiet verteilt. Die entsprechenden Profile können dabei von verschiede-
nen Parametern wie z.B. der Jahreszeit und der geographischen Breite abhängen, um der 
jeweiligen Situation zu entsprechen. Im Verlauf der Simulation bauen sich aufgrund der 
Emissionen und des Transports realistische Konzentrationsverteilungen der betrachteten 
chemischen Komponenten auf. Durch photochemische Prozesse stellen sich auch die kurz-
lebigen Spezies im Einklang mit den restlichen Stoffen ein. Die mit Hilfe dieses Vorlaufs 
gewonnenen Spurenstoffverteilungen liefern somit die Anfangswerte für die eigentliche 
Episode. Für die Modellsimulationen im Rahmen dieser Arbeit sind die verwendeten Ein-
stellungen in Tabelle 3.3 zusammengefasst. 
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Modellgitter Arakawa-C-Gitter (MESINGER & ARAKAWA 1976) 
vertikale Obergrenze 10 hPa 
23 vertikale Schichten, unterste Schichtdicke: 40 m 
horizontale Auflösung je nach Gebiet 27 km bis 3 km 

Projektion Lambert-konform 

Randwerte • feste Randwerte auf der Basis von Beobachtungsdaten 
• bei Nesting 

- Randwerte durch zugehöriges Muttergitter festgelegt 
• Boden 

- Flussbedingung parametrisiert durch zeitabhängige Depositi-
onsgeschwindigkeiten und Stoffflüsse durch Emissionen 

• Oberrand 
- kein vertikaler Austausch am Oberrand (Übernahme der Ver-

tikalgeschwindigkeiten aus MM5) 

Anfangswerte horizontal homogen (Standardprofile, jahreszeitenabhängig) 

Initialisierung 2 Tage-Vorlauf mit Anfangswertbedingungen 

Nesting • Übernahme der MM5-Nestinggebiete 
• Einwege-Nesting über ein monotones Interpolationsschema an 

den Rändern des genesteten Gebietes 

Numerische Algorithmen • Zeitsplitting (symmetrische Operatorenzerlegung) 
- Methode der ‚fractional steps’ 

• Advektionsalgorithmus (hor./vert.) 
- Bott-Verfahren 4. Ordnung (BOTT 1989) 

• Lösungsalgorithmus (Chemie) 
- QSSA-Verfahren (,Quasi Stady State Algorithm’) nach 

HESTVEDT et al. (1978) 
• vertikale Diffusion 

- implizit nach LOUIS (1979) 

Parametrisierungen • physikalische 
- keine horizontale turbulente Diffusion 

• turbulenter vertikaler Austausch 
- Schließung 1. Ordnung (Eddy-Diffusion, Monin-Obukhov) 

mit PBL-Skalierungsansatz 
• Photolyseraten 

- MADRONICH (1987) 
• Wolken 

- RADM2.6 

Chemische Prozesse Gasphasenchemie 
Nassphasenchemie 

Chemie-Mechanismus RADM2 (STOCKWELL et al. 1990) 

Tabelle 3.3: Zusammenfassende Darstellung der Modellphysik und der verwendeten Optionen des 
Chemie-Transport-Modells CTM2 (siehe auch HASS 1991 und EBEL et al. 1997). 
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3.2.2 Das Chemie-Transport-Modell CTM2F 

CTM2F ist das Chemie-Transportmodul für das Modell FOOT3DK. Es basiert in der Be-
schreibung der chemischen Prozesse auf den Routinen des EURAD-CTM2. Als Lösungs-
algorithmus für den Chemiemechanismus RADM2 wird allerdings das auf einer Gauß-
Seidel-Relaxation basierende BDF2-Verfahren (‚Backward Differentiating Formula’) nach 
VERWER (1994) verwendet. Das Gitter, die Advektion, die turbulente Diffusion und die 
Behandlung der Emissionen sind von FOOT3DK übernommen worden (SENTUC & 
BRÜCHER 2004). Diese lokale Modellvariante wurde speziell für die Berechnung von be-
wölkungsarmen Sommersmogepisoden konzipiert. Deshalb wurde auf die Implementie-
rung der Nassphasenchemie in Wolken verzichtet, da diese Prozesse bei Schönwetterperi-
oden eine vernachlässigbare Rolle spielen (EBEL et al. 1997, LANGMANN & BAUER 
2002). Dementsprechend wird auch die nasse Deposition nicht berechnet. Die in der ersten 
CTM2F-Version vorhandene, vereinfachte Behandlung der Photolyseraten wurde überar-
beitet, so dass nun auch die Höhenabhängigkeit berücksichtigt wird (nach MADRONICH 
1987). Der Einfluss von Wolken auf diese Photolyseraten, die für wolkenfreien Himmel 
initialisiert werden, kann allerdings bei Bedarf über einen Reduktionsfaktor in den einzel-
nen Episodensimulationen weiterhin berücksichtigt werden. Die trockene Deposition wird 
über einen Widerstandsansatz nach PEREGO (1996) bestimmt. Biogene Emissionen von 
Waldgebieten werden innerhalb des Modells abhängig von der Tageszeit und der Tempera-
tur nach einem Ansatz von LÜBKERT & SCHÖPP (1989) berechnet. Die biogenen Kohlen-
wasserstoffe werden dementsprechend als Isopren (C5H8) emittiert. Zum Vergleich sind in 
Tabelle 3.4 die Modelloptionen in CTM2F zusammengefasst. 

Modellgitter Arakawa-C-Gitter (MESINGER & ARAKAWA 1976) 
vertikale Obergrenze 5000 m 
15 vertikale Schichten, unterste Schichtdicke: 30 m 
horizontale Auflösung 1 km 

Koordinatensystem Gauß-Krüger-System, Bezugslängengrad 6° Ost 

Orographie/Landnutzung Topographiedatensatz für die alten Bundesländer der TH Darmstadt 
Auflösung: ~150 m, 5 Landnutzungskategorien 

Randwerte • bei Nesting 
- zeitabhängige Randwertvorgabe 
- 3D-Relaxationsrandbedingung 

• Boden 
- Stoffablagerung über zeitabhängige Depositionsgeschwindig-

keiten 
- anthropogene und biogene Emissionen als Flächen- und 

Punktquellen 
• Oberrand 

- Übernahme der Vorgabe 
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Nesting • Übernahme des FOOT3DK-Nestinggebietes 
• Präprozessor CTMNES 

- horizontal bilineare Interpolation 
- vertikal schichtweise Aufteilung der Masse 

• Einwege-Nesting über ein monotones Interpolationsschema an den 
Rändern des genesteten Gebietes 

Numerische Algorithmen • Advektionsalgorithmus 
- flussbasiertes Upstream-Verfahren 

• Lösungsalgorithmus (Chemie) 
- BDF2-Verfahren nach VERWER (1994) 

Parametrisierungen • Physikalische 
- turbulente Diffusion (TKE, Schließung 1½ter Ordnung) 

• planetarische Grenzschicht 
- turbulente Flüsse am Modellunterrand nach LOUIS (1979), ba-

sierend auf Monin-Obukhov-Theorie 
- Strahlungsparametrisierung am Erdboden 

• Photolyseraten (nach MADRONICH 1987) 

Chemie-Mechanismus Gasphasenchemie RADM2 

Tabelle 3.4: Übersicht der Modellparameter des Modells CTM2F (siehe auch SENTUC & 
BRÜCHER 2004). 
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Abbildung 3.3: Beispiel für die Massenaufteilung im Präprozessor CTMNES. Dargestellt sind das 
Ausgangs-Ozonprofil der CTM2-Daten und das Profil nach der Massenaufteilung als Nestingvor-
gabe für das Modell CTM2F. 
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Die Aufbereitung der Daten des übergeordneten Modells CTM2 erfolgt durch den Präpro-
zessor CTMNES. Dieser unterscheidet sich wesentlich von den Verfahren, wie sie für 
FOOT3DK (s.o.) verwendet werden. Im Gegensatz zur Nestingaufbereitung für 
FOOT3DK erfolgt die horizontale Interpolation der Daten nicht mit kubischen Splines 
sondern bilinear. Dies hat den Vorteil, dass bei scharfen Gradienten in den Konzentrations-
feldern keine Artefakte wie negative Konzentrationen entstehen. In der Vertikalen wird als 
weiterer Unterschied bereits in CTMNES eine Konvertierung der CTM2-Niveaus auf die 
Modellschichten von CTM2F durchgeführt. Damit die Massenerhaltung der jeweils be-
trachteten chemischen Spezies gewährleistet ist, findet dabei keine Interpolation sondern 
eine schichtweise Aufteilung der Masse auf die korrespondierenden CTM2F-Schichten 
statt. In Abbildung 3.3 ist als Beispiel für die korrekte Massenaufteilung die sehr gute  
Übereinstimmung der Ozonprofile vor und nach der Aufbereitung durch den Präprozessor 
zu sehen. 

3.3 Emissionsdaten 

Wie bereits in Kapitel 2 erwähnt, haben besonders die Emissionsdaten bei der Simulation 
von chemischen Vorgängen in der Atmosphäre maßgeblichen Einfluss auf die Ergebnis-
qualität. Die Beschaffung und Aufbereitung von Emissionsdaten in einer von Chemie-
Transportmodellen verwendbaren Form ist ein wesentlicher Bestandteil der Vorbereitung 
numerischer Ausbreitungssimulationen. Dabei müssen diese Daten auf unterschiedlichen 
Skalen in entsprechender Auflösung verfügbar sein. Dieses Kapitel beschäftigt sich daher 
mit den verwendeten Emissionsdaten und deren Aufbereitung. 

Für die größerskaligen und regionalen Simulationen werden Emissionsdaten durch das 
EURAD-Emissionsmodell EEM (siehe Abschnitt 3.3.1) aufbereitet. Für die Episodensimu-
lationen auf der lokalen Skala (Großraum Köln) werden Daten des Landesumweltamtes 
NRW verwendet. Die Grundlagen der Datenerhebung und die Datenbasis sind im Emissi-
onskataster Luft NRW 1996/97 (LUA NRW 1999) ausführlich beschrieben. Für die Be-
rechnungen mit CTM2F werden die anthropogenen Emissionen der Emittentengruppen 
Industrie (genehmigungsbedürftige Anlagen), Gewerbe/Kleingewerbe und Kleinfeue-
rungsanlagen in Haushalten (nicht genehmigungsbedürftige Feuerungsanlagen) sowie des 
Verkehrs berücksichtigt. Diese Daten liegen als Punktquellen (im Fall der genehmigungs-
bedürftigen Anlagen) bzw. als Rasterdaten mit einer Auflösung von 1 km × 1 km vor. Zu-
sätzlich werden biogene Emissionen von Waldflächen betrachtet, wie in Abschnitt 3.2.2 
beschrieben. 
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Abbildung 3.4: Emissionen nach prozentualen Anteilen der Emittentengruppen (aus: Emissionska-
taster Luft 1996/97, Landesumweltamt NRW) 

Für die meisten im LUA-Emissionskataster betrachteten Schadstoffe ist die Industrie im 
Bezugsjahr 1997 Hauptverursacher der Emissionen (z.B. für Schwermetalle und Chlor- 
oder Fluorverbindungen) und stellt damit eine fast dominante Emittentengruppe dar. In 
dieser Arbeit wird zur Simulation einer Sommersmogepisode insbesondere Wert auf die 
Berücksichtigung der für photochemische Reaktionen wichtigen Vorläuferstoffe gelegt. 
Spezielle Aufmerksamkeit gilt daher auf der lokalen Skala u.a. den Emissionen von Stick-
oxiden (NOx) und flüchtigen organischen Substanzen ohne Methan (NMVOC) in Zusam-
menhang mit der Produktion von Ozon (als Tracer für photochemisch gebildete sekundäre 
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Schadstoffe) bei sommerlichen Strahlungswetterlagen. Die besondere Rolle des Verkehrs 
als Emittent dieser Stoffe wird durch Abbildung 3.4 deutlich. Im Fall der NMVOC ist auch 
die gewerbliche Verwendung von Lösungsmitteln (z.B. in Farben und Lacken) mit einem 
hohen Anteil vertreten; bei den Stickoxiden sind die Werte von Industrie und Verkehr in 
etwa vergleichbar. Auch bei den Emissionen von Kohlenmonoxid (CO) und Stäuben ist 
der Verkehrssektor maßgeblich beteiligt. Krebserregende Stoffe wie Benzo[a]Pyren (BaP) 
und insbesondere Benzol sind ebenfalls zu einem Großteil auf die Verkehrsemissionen 
zurückzuführen. 

Innerhalb des Verkehrssektors sind die Emissionen des Straßenverkehrs dominierend (sie-
he Abbildung 3.5). Daher werden im Rahmen dieser Arbeit zur Beschreibung dieser wich-
tigen Emittentengruppe zusätzlich die räumlich und zeitlich hochaufgelösten Emissionsda-
ten des dynamischen Verkehrsmodells FASTLANE verwendet (siehe Abschnitt 3.3.2). 

 

Abbildung 3.5: Prozentuale Anteile der verschiedenen Verkehrsträger am Brennstoffverbrauch 
und an den Emissionen (aus: Umwelt NRW, Daten und Fakten, Landesumweltamt NRW). Bei der 
Ermittlung der Emissionen des Flugverkehrs sind hier nur bodennahe Emissionen durch zivilen 
Instrumenten- und Sichtflug bis zu einer Höhe von 450m einschließlich der Rollbewegungen auf 
dem Boden berücksichtigt worden. 

Innerhalb des betrachteten Modellgebietes im Großraum Köln befindet sich mit dem Rhein 
die längste Wasserstraße Nordrhein-Westfalens (Länge 225 km). Im Jahr 1996 wurden mit 
421.700 t Kraftstoff 95% der Gesamtmenge auf allen Binnenschifffahrtsstraßen in NRW 
verbraucht. Bezogen auf einen Streckenabschnitt von 1 km ist der Brennstoffverbrauch 
durch die Schifffahrt auf dem Rhein mit 1874 t/a durchaus mit denen durch Kraftfahrzeuge 
auf einer Autobahn (1840 t/a auf 1 km, Bezugsjahr 1997) zu vergleichen. Die Emissionen 
des Schiffsverkehrs dürfen daher im Bereich der Stadt Köln im Gegensatz zu den anderen 
Verkehrsemissionen keinesfalls vernachlässigt werden (siehe auch Abschnitt 4.4.3). 
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3.3.1 Das EURAD- Emissionsmodell EEM 

Das EURAD-Emissionsmodell bereitet anthropogene und biogene Emissionsdaten für 
Chemie-Transport-Rechnungen mit dem EURAD-System auf. Das EEM stellt damit die 
Schnittstelle zwischen den Emissionsdatensätzen, die für bestimmte Modellgebiete und 
Episoden verfügbar sind, und dem CTM2 dar. Die für die Simulation einer bestimmten 
Episode und ein bestimmtes Gebiet verfügbaren Emissionsdaten liegen selten in einer 
Form vor, die eine direkte Verwendung im EURAD-CTM2 erlaubt. Das EEM transfor-
miert die verfügbaren Emissions-Rohdaten räumlich auf die vom EURAD-CTM2 verwen-
deten Gitter, stellt die benötigten chemischen Komponenten (beispielsweise für den Che-
mie-Mechanismus RADM2) zur Verfügung und liefert die benötigten Emissionsraten mit 
der zeitlichen Auflösung von einer Stunde. 

 

Abbildung 3.6: Schemadiagramm zur Aufbereitung der Emissionsdaten für den RADM2-Chemie-
Mechanismus durch das EURAD-EEM (Quelle: Rheinisches Institut für Umweltforschung, RIU) 

Für die europäische Skala bis zu einer Maschenweite von ca. 10 km wird, sofern keine 
Daten aus anderen Quellen zur Verfügung stehen, auf die Datenbasis des EMEP (‚Co-
operative programme for monitoring and evaluation of long range transmission of air pol-
lutants in Europe’) zugegriffen. Die Emissionsdaten werden vom EMEP-Gitter mit Hilfe 
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der Bevölkerungsdichte auf beliebige EURAD-Gitter transformiert. Die Aufteilung der 
verfügbaren Daten in die RADM-Gruppen ist exemplarisch in Abbildung 3.6 dargestellt. 
Für spezielle Anwendungen stehen räumlich und zeitlich hochaufgelöste Emissionsdaten 
für zahlreiche chemische Konstituenten zur Verfügung. Diese Daten sind jedoch häufig nur 
für ein bestimmtes Gebiet in dieser Form vorhanden. So werden bei den in dieser Arbeit 
vorgestellten Episodensimulationen für die regionale Skala u.a. Emissionsdaten der 
RADM2-Komponenten des Landesumweltamtes NRW für Nordrhein-Westfalen auf einem 
1 km × 1 km Raster verwendet. 

3.3.2 Das Verkehrsmodell FASTLANE 

Im Rahmen des Verbundprojektes NRW-FVU begann eine Kooperation zur Berechnung 
von Verkehrsauswirkungen mit dem Zentrum für Angewandte Informatik (ZAIK) der Uni-
versität zu Köln, die im SFB 419 weitergeführt wurde und bis heute besteht. Durch diese 
Zusammenarbeit stehen für die lokalen Simulationen berechnete Verkehrsemissionsdaten 
für das Stadtgebiet von Köln zur Verfügung. Der am ZAIK verwendete dynamische An-
satz zur Simulation des Straßenverkehrs erlaubt, wichtige Effekte wie die Staubildung so-
wie die Interaktion zwischen den einzelnen Fahrern im Verkehrsnetz zu erfassen, und mit 
diesen Daten ein hochaufgelöstes Kataster der Verkehrsemissionen zu berechnen. Durch 
die Verfolgung der Fahrzeuge in einem variablen Straßennetz können städteplanerische 
Maßnahmen wie z.B. der Ausbau eines Autobahnrings oder die Sperrung eines Verkehrs-
weges simuliert werden. Die am ZAIK berechneten Emissionsdaten bieten neben einer 
hohen räumlichen und zeitlichen Auflösung das Potential, Auswirkungen von möglichen 
Änderungen der Verkehrswege als Szenarien zu berechnen. 

Dynamische Verkehrssimulation 

Um die Effekte der über den Tagesverlauf lokal stark variierenden verkehrsbedingten 
Schadstoffemissionen auf die Immissionsstruktur und die Spitzenkonzentrationen für ein 
Stadtgebiet untersuchen zu können, sind räumlich und zeitlich hochaufgelöste Emissions-
kataster notwendig. Die Menge der freigesetzten Schadstoffe ist hierbei stark abhängig von 
der zeitlichen Dynamik des Verkehrsflusses. Diese wird bestimmt durch die täglichen 
Ganglinien des Verkehrs (Netzwerkebene), Staubildung (Ebene einzelner Straßenabschnit-
te) und die Dynamik einzelner Fahrzeuge. Zur Berechnung von Verkehrsströmen in großen 
Straßennetzen werden allerdings häufig statische Umlegungsverfahren verwendet. Diese 
Verfahren basieren auf dem sogenannten ‚static traffic assignment’ (SHEFFI 1985) und 
berechnen lediglich über viele Stunden gemittelte Verkehrsbelastungen, so dass die oben 
genannten dynamischen Effekte nicht abgebildet werden können. Mikroskopische Simula-
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tionsmodelle auf der Basis von Einzelfahrzeugen ermöglichen es dagegen, diese zeitlichen 
Abhängigkeiten zu berücksichtigen (KRAUß 1998, WILLIAMS et al. 1999). Gekoppelt an 
Online-Daten aus Messschleifen, lassen sich mit Hilfe solcher Modelle aktuelle Emissi-
onsbelastungen berechnen (MARSDEN et al. 2001). 

In der Regel sind hochaufgelöste Verkehrsdaten aus Messschleifen nicht flächendeckend 
verfügbar. Um großskalige Szenariensimulationen durchführen zu können, muss deshalb 
aus bekannten Daten über die Verkehrsnachfrage der Netzzustand berechnet werden. Mit 
Hilfe von Methoden der dynamischen Verkehrsumlegung (RAN & BOYCE 1996, 
GAWRON 1998a) lässt sich eine gegebene Nachfrage unter vollständiger Berücksichtigung 
zeitabhängiger Effekte auf das Netz verteilen und ermöglicht so eine dynamische Simula-
tion des Verkehrs auch für große Verkehrsnetze. Verkehrsmanagementstrategien (Umver-
teilung des Verkehrsaufkommens, Änderungen der Flottenzusammensetzung, Ausbau von 
Straßen, Tempolimits etc.) lassen sich mit diesem Ansatz auf ihr Reduktionspotential hin 
bewerten. 

In der dynamischen Verkehrsumlegung, die am ZAIK verwendet wird, werden aus zeitab-
hängigen Verkehrsnachfragebeziehungen (Start-Ziel-Matrizen) die Routen der Fahrer be-
rechnet, die als Eingangsdaten für das Modell zur Emissionsberechnung dienen. Das Ver-
fahren für das Modell FASTLANE wurde im Rahmen des SFB419 weiter entwickelt, wo-
bei erstmals eine vollständig dynamische Umlegung mehrerer Millionen Fahrten für einen 
Wochentag (Basisszenario Großraum Köln) durchgeführt werden konnte. Der hierbei ver-
folgte simulationsbasierte, iterative Ansatz ist nur möglich durch die Verwendung eines 
sehr effizienten mikroskopischen Verkehrsmodells, das jeden Straßenabschnitt als Warte-
schlange abbildet (Queuemodell, GAWRON 1998a, EISSFELDT 2004). Hierdurch wird die 
Simulation des Netzwerkes stark beschleunigt, ohne die Möglichkeit zu verlieren, Rück-
staueffekte erfassen zu können. Obwohl man auf diese Weise zwar die genaue Kenntnis 
über die Fahrzeugzustände verliert, ist eine direkte Berechnung der Emissionen mit diesem 
Modell möglich (EISSFELDT & SCHRADER 2002). Eine genauere Beschreibung des Mo-
dells FASTLANE und der verwendeten Algorithmen findet sich bei GAWRON (1998b). 

Zur weiteren Parametrisierung und Validierung der dynamischen Verkehrsfluss-Simulation 
wurde das Basisszenario erweitert und die Verkehrsumlegung für alle Wochentage separat 
berechnet. Abbildung 3.7 zeigt den Vergleich von Messschleifen-Daten verschiedener Au-
tobahnen im Großraum Köln mit berechneten Tagesganglinien exemplarisch für zwei Wo-
chentage. Die gezeigten Ergebnisse sind repräsentativ für die allgemein gute Übereinstim-
mung der simulierten Anzahl der Kraftfahrzeuge pro Stunde an den einzelnen Autobahn-
abschnitten. 
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Daten Montag Simulation Montag

Daten Sonntag Simulation Sonntag  
Abbildung 3.7: Vergleich zwischen simulierten Verkehrsmengen (Anzahl der Kraftfahrzeuge pro 
Stunde) mit gemessenen Daten von Autobahn-Messschleifen an vier verschiedenen Punkten im 
Kölner Stadtgebiet (Quelle: ZAIK; für Details zu der Verkehrsmodellierung siehe auch EISSFELDT 
2004). 

Emissionsberechnung 

Neben der Berechnung der Dynamik der Verkehrsströme ist die Umsetzung der so gewon-
nenen Daten in entsprechende Emissionswerte eine wichtige Aufgabe für die Verkehrssi-
mulation. Das oben erwähnte Queuemodell wurde daher um ein entsprechendes Emissi-
onsmodul erweitert und dieses anhand des Fahrzeugfolgemodells validiert. Mit Hilfe des 
Emissionsmoduls lassen sich die verkehrsbedingten Schadstoffe aus dem Fahrzeugzustand 
unter Berücksichtung dynamischer Effekte (wie z.B. Staubildung) bestimmen. Die Emissi-
onsberechnung basiert dabei auf der Verwendung von Emissionsfaktoren, die u.a. in Ab-
hängigkeit von kraftfahrzeugspezifischen Einflussfaktoren (z.B. der Art des Motors) Daten 
über die Höhe und Zusammensetzung der Abgase je nach Fahrzeugzustand liefern. Das 
Handbuch Emissionsfaktoren des Straßenverkehrs (HBEFA, INFRAS 1999) liefert einen 
umfassenden Überblick der Bestimmungsmethoden für diese Faktoren. Es beinhaltet eine 
Datenbank, in der basierend auf Messungen des Emissionsverhaltens unterschiedlicher 
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Fahrzeugtypen aus einer Parameterauswahl wie z.B. der spezifischen Flottenzusammenset-
zung eines Bezugsjahres, den Verkehrssituationen (z.B. „Autobahn ohne Tempolimit“ oder 
„innerorts Hauptverkehrsstraße vorfahrtsberechtigt“) und einer Vielzahl weiterer mögli-
cher Angaben die entsprechenden Emissionsfaktoren ermittelt werden. 

Für die ZAIK-Verkehrssimulationen wurden Emissionsfaktoren auf dieser Grundlage für 
eine typische Flottenzusammensetzung des betrachteten Jahres 1997 berechnet. Im Rah-
men des Verbundprojektes FVU wurden diese Faktoren in Zusammenarbeit mit dem Insti-
tut für Kraftfahrwesen Aachen (IKA) speziell für das dynamische Verkehrsmodell adap-
tiert. Das Ergebnis der Emissionsberechnung sind Liniendaten, die für jede einzelne Kante 
des Straßennetzes die Verkehrsemissionen in einer zeitlichen Auflösung von 15 bzw. 60 
Minuten enthalten. Die horizontale Auflösung der ZAIK-Daten entspricht somit der jewei-
ligen Straßenbreite. Diese Linienquellen werden für die Verwendung in CARLOS räum-
lich in ein geeignetes Rasterformat konvertiert, indem die Emissionen durch Wichtung 
anteilig auf die Gitterzellen des Modellkatasters verteilt werden. Dabei werden als Emissi-
onen Stickoxide NOx, Kohlenmonoxid CO und Gesamtkohlenwasserstoffe HC betrachtet. 

2545 2550 2555 2560 2565 2570 2575 2580 2585

Rechtswert [km]

5625

5630

5635

5640

5645

5650

5655

5660

5665

H
oc

hw
er

t [
km

]

7-8h Ortszeit

 
2545 2550 2555 2560 2565 2570 2575 2580 2585

Rechtswert [km]

5625

5630

5635

5640

5645

5650

5655

5660

5665

0
2
4
6
8
10
12
14
16
18
20
22
24
26
28
30
32
34

NOx
[kg/h]

22-23h Ortszeit

 

Abbildung 3.8: NOx-Emissionen des Straßenverkehrs auf Grundlage der dynamischen Verkehrssi-
mulation des ZAIK für das Stadtgebiet von Köln (Basisszenario Montag). Links: Emissionsdaten 
zwischen 7 und 8 h Ortszeit in kg/h auf einem Raster von 1 km2 (Maximum 33.5 kg/h). Rechts: NOx-
Emissionen zwischen 22 und 23 h (Maximum 12.5 kg/h). Zum besseren Vergleich sind beide Grafi-
ken mit derselben Farbskala erstellt worden. 

Abbildung 3.8 zeigt für das lokale Modellgebiet (Großraum Köln, 40 km × 40 km Gitter-
größe) die ZAIK-Emissionsdaten für NOx nach der Rasterung zu zwei verschiedenen Ta-
geszeiten des Basisszenarios (Montag). Unterlegt ist das für die Verkehrssimulation ver-
wendete Straßennetz innerhalb des Stadtgebietes von Köln. Das Autobahnnetz um Köln 
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und die Innenstadt treten sowohl zur Hauptverkehrszeit am Morgen als auch am späten 
Abend deutlich hervor. Der Kölner Autobahnring zählt mit durchschnittlich über 100.000 
Fahrzeugen pro Tag zu den am stärksten belasteten Autobahnabschnitten Deutschlands 
(BAUM & GEIßLER 2001). Die Spitzenwerte der Verkehrsstärken liegen demnach laut 
Straßenverkehrszählung von 1995 im Bereich der A3 zwischen dem Autobahnkreuz Le-
verkusen und dem Autobahndreieck Heumar. Im Bereich des Dreiecks Heumar werden auf 
dem Kölner Ring täglich bis zu 180.000 Fahrzeuge gezählt. Derartig hohe Verkehrsmen-
gen werden sonst nirgendwo in Deutschland erreicht. 

Die obige Abbildung macht allerdings deutlich, dass die ZAIK-Daten allein keine ausrei-
chende Basis für die vollständige Berücksichtigung von Verkehrsemissionen innerhalb des 
Modellgebietes darstellen. Daher werden in den nicht abgedeckten Bereichen die ZAIK-
Emissionswerte durch die Daten des Landesumweltamtes ergänzt. Diese liegen in stündli-
cher Auflösung auf einem Raster von 1 km × 1 km vor. Mittels einer Maske werden die 
Rasterdaten des LUA an den überdeckten Gebieten durch die ZAIK-Daten ersetzt. Dabei 
wurde an einigen Randabschnitten (z.B. nördlich des Autobahnkreuzes Leverkusen) auf 
die Verwendung der vorhandenen ZAIK-Daten verzichtet (vgl. Abbildung 3.9), da andern-
falls an diesen Übergangsstellen teilweise unrealistische Sprünge in den Emissionskon-
zentrationen auftraten (siehe hierzu auch HENNIG 2002). 
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Abbildung 3.9: Links: Darstellung der optimierten Maske (maskopt) zur Verwendung der ZAIK-
Daten. Rechts: Im Vergleich dazu die Darstellung der tatsächlich durch ZAIK-Daten abgedeckten 
Bereiche am Beispiel von Kohlenmonoxid (in kg/h/km2)  für 7-8 h Ortszeit des Basistages Montag. 

In Abbildung 3.10 ist das Ergebnis der mit den ZAIK-Daten maskierten Datensätze zum 
Vergleich den reinen LUA-Daten gegenübergestellt. Insbesondere bei Kohlenmonoxid ist 
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im gesamten Bereich des Kölner Ringes eine markante Erhöhung der CO-Werte durch die 
Verwendung der ZAIK-Daten zu erkennen. Außerdem tritt bei den NOx-Werten des dyna-
mischen Verkehrsmodells der besonders stark belastete östliche Teil des Autobahnringes 
deutlicher hervor. 
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Abbildung 3.10: Oben: NOx-Emissionen des Straßenverkehrs. Unten: CO-Emissionen des Straßen-
verkehrs. Die Einheit ist jeweils kg/h/km2. Links: LUA (Montag bis Freitag). Rechts: ZAIK-Daten 
für das Basisszenario Montag nach Ergänzung durch LUA-Daten (siehe obige Maske). 

Basisszenario 

In den folgenden zwei Abbildungen sind die berechneten Tagesverläufe der verkehrsbe-
dingten NOx-Gesamtemissionen für das Basisszenario aufgetragen. An den unterschiedli-
chen Wochentagen unterscheiden sich die Verläufe teilweise sehr deutlich. 
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Abbildung 3.11: Tagesverlauf der berechneten NOx-Emissionen des Verkehrs für das Basisszena-
rio an den unterschiedlichen Wochentagen (aufsummiert für das gesamte ZAIK-Netz). Während 
montags bis donnerstags ein ausgeprägter Tagesgang mit einer ‚Rushhour’ morgens und am spä-
ten Nachmittag zu erkennen ist, beginnen freitags die Verkehrsemissionen bereits wieder ab dem 
Mittag anzusteigen. Der Montag unterscheidet sich von den Tagen Dienstag bis Donnerstag weni-
ger im Verlauf als hauptsächlich in der Höhe der Emissionen, besonders zum morgendlichen Be-
rufsverkehr. 
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Abbildung 3.12: Tagesverlauf der berechneten NOx-Emissionen des Verkehrs für das Basisszena-
rio am Wochenende (aufsummiert für das gesamte ZAIK-Netz). An diesen Wochentagen unter-
scheiden sich die berechneten Emissionen sowohl in der Höhe als auch wesentlich ausgeprägter im 
Tagesgang. Auffällig sind die hohen Werte in der Nacht von Freitag auf Samstag im Vergleich zu 
den übrigen Wochentagen. 
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Insbesondere der Montag zeigt einen ausgeprägten Tagesgang mit zwei Maxima zu den 
Zeiten des Berufsverkehrs. Der Samstag und Sonntag sind eher durch Einkaufs- bzw. Frei-
zeitfahrten geprägt, wodurch die Emissionsverteilung sich breiter auffächert. Werktage 
gelten allgemein als die verkehrsstärksten Wochentage, und dementsprechend finden sich 
auch unter der Woche die höchsten Tagessummen aller Verkehrsemissionen (vgl. 
Abbildung 3.13). 
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Abbildung 3.13: Tagessummen der Verkehrsemissionen im Stadtgebiet von Köln für die einzelnen 
Wochentage nach Berechnungen des ZAIK-Verkehrsmodells für das Basisszenario. Die Skala der 
Ordinate ist aus Darstellungsgründen einheitlich gewählt, obwohl die Größenordung der jeweili-
gen Emissionssummen differiert (siehe Legende, oben). 

Durch die enge Verknüpfung innerhalb der CARLOS-Modellkette steht somit eine szena-
rienfähige Simulationsumgebung zur Berechnung verkehrsbedingter Emissionen zur Ver-
fügung, die Umwelteinwirkungen des Verkehrs quantifizieren kann, und die eine Bewer-
tung der Auswirkungen von Minderungsmaßnahmen über die Berechnung von Immissi-
onsbelastungen ermöglicht. Im folgenden Abschnitt werden die im Rahmen dieser Arbeit 
definierten Verkehrsszenarien vorgestellt, deren Auswirkung auf die Immissionssituation 
anhand von Chemie-Transportrechnungen untersucht werden soll. 

Verkehrsszenarien zu Planungsvorhaben 

Ausgehend vom Basisszenario wurden verschiedene Maßnahmen und Entwicklungen der 
Verkehrssituation betrachtet. Diese stützen sich zum Teil auf aktuell in Planung befindli-
che Vorhaben, wie z.B. den Ausbau des Kölner Autobahnrings. Als Vergleichsszenario 
(Szenario 0) wurde die Verkehrsumlegung eines Wochentages (Montag) verwendet. In 
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Abbildung 3.14 sind die berechneten Gesamtemissionen in Bezug auf Szenario 0 darge-
stellt. 
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Abbildung 3.14: Auswirkung verschiedener Steuerungsmaßnahmen des Verkehrs auf die Gesamt-
emission im Modellgebiet. Als Vergleichsszenario wurde die Umlegung des Werktages Montag 
verwendet (Basisszenario oder auch Szenario 0). Die Definition der übrigen Szenarien findet sich 
im Text.  

In den Szenarien 1 und 2 wurden Möglichkeiten untersucht, wie sich lokale Verbesserun-
gen der Emissionsbelastung durch Verkehrslenkungsmaßnahmen erzielen lassen. Hierzu 
wurden die beiden stark befahrenen Rheinbrücken der Kölner Innenstadt (Deutzer- und 
Severinsbrücke) für den Verkehr gesperrt. In Szenario 1 wurde zudem eine Temporedukti-
on für alle Nicht-Autobahnen um 20 km/h vorgenommen. In beiden Fällen steigt die Ge-
samtmenge emittierter Schadstoffe an, wenn auch teilweise nur sehr gering. Da die Start-
Ziel-Matrizen in beiden Szenarien unverändert bleiben, sind die Fahrer auf Grund der feh-
lenden Rheinbrücken gezwungen, längere Fahrtstrecken in Kauf zu nehmen. Die Ergebnis-
se zeigen zudem, dass durch gegenläufige Effekte auf Seiten der Emission eine Definition 
von Reduktionsszenarien nur in Bezug auf bestimmte Schadstoffe möglich ist. Motorseiti-
ge Maßnahmen zur Reduktion der Stickoxide führen zu einem Anstieg von Kohlenwasser-
stoffen sowie Kohlenmonoxid und umgekehrt (siehe z.B. MOUSSIOPOULOS et al. 1989). 
Ein strikteres großflächiges Tempolimit (Szenario 1) führt nur zu einem geringen Anstieg 
der Emission von NOx während sich der Ausstoß von CO und HC (Gesamtkohlenwasser-
stoffe) deutlich vergrößert. Im Vergleich dazu verhält sich der Anstieg in Szenario 2 ent-
gegengesetzt. In der nachfolgenden Abbildung sind die Änderungen der mittleren Ver-
kehrsemissionen für das Szenario 1 dargestellt. 
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Abbildung 3.15: Abweichung der mittleren stündlichen Emissionen (kg/h/km2) im Szenario 1 vom 
Basisszenario; links für die Stickoxide (NOx) und rechts für die Kohlenwasserstoffe (HC). 

Durch die Brückensperrung verlagert sich der Verkehr auf den westlichen Autobahnring 
oder die Fahrer versuchen, in der Innenstadt nördlich auszuweichen. Die Ergebnisse in 
Abbildung 3.15 zeigen, dass eine reine Verlagerung des Verkehrs durch Infrastrukturmaß-
nahmen ohne eine Mobilitätsreduktion lediglich zu lokalen Verbesserungen der Emissions-
situation genutzt werden kann, die andernorts zu höheren Belastungen führen. Zudem ist 
durch die stark unterschiedliche Abhängigkeit der Emission einzelner Schadstoffe von den 
gefahrenen Geschwindigkeiten eine globale Verbesserung im Sinne einer Reduktion aller 
Schadstoffe nicht möglich. 

In den Szenarien 3 und 4 wurde der Effekt eines Ausbaus des Kölner Autobahnringes un-
tersucht. Zunächst wurde in Szenario 3 eine Steigerung des Verkehrsaufkommens um 15% 
angenommen. Im Vergleich zu Szenario 0 findet sich eine deutliche Erhöhung der Ge-
samtemission. In Szenario 4 wurde für dieselbe Verkehrsnachfrage der Autobahnring 
komplett dreispurig „ausgebaut“. Da sich die Flussbedingungen auf dem Autobahnring 
dadurch verbessern, sollte auf Grund reduzierter Stauzeiten mit einer Verringerung der 
Emissionen zu rechnen sein, doch das Gegenteil ist der Fall. Betrachtet man die Verände-
rung in der Weglängenverteilung (siehe Abbildung 3.16) lässt sich dieser Effekt erklären. 
Auf Grund der besseren Verkehrsbedingungen auf der Autobahn wird diese verstärkt von 
den Fahrern benutzt. Sie reduzieren ihre persönliche Reisezeit und nehmen dabei längere 
Fahrtstrecken in Kauf. Dieses Phänomen des „induzierten Verkehrs“ ist ein grundsätzli-
ches Problem bei dem Versuch, einerseits die Flussbedingungen auf Autobahnen zu 
verbessern um Staus zu vermeiden, und dem Bestreben andererseits, die Belastung der 
Bürger durch Verkehrsemissionen zu reduzieren. 
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Abbildung 3.16: Links: Relativer Vergleich der CO2-Emissionen. Man erkennt, dass durch den 
Ausbau des Autobahnringes Verkehr „angezogen“ wird. Rechts: Differenz der Weglängenvertei-
lung zwischen Szenario 3 und 4. Der Ausbau des Autobahnringes führt zu einer Verschiebung in 
Richtung größerer Weglängen. 

Szenarien zur Verkehrszusammensetzung am Wochenende 

Das Basisszenario geht für die Emissionsberechnung von einer festen mittleren Flottenzu-
sammensetzung im Jahr 1997 für alle betrachteten Wochentage aus. An den Wochenenden 
ist jedoch der LKW-Anteil der realen Verkehrsflotte deutlich verringert. Dies ist u.a. auf 
reduzierten Lieferverkehr an Samstagen wie auch auf das in Deutschland geltende Sonn-
tagsfahrverbot für schwere LKW zurückzuführen. Untersuchungen in anderen deutschen 
Städten weisen darauf hin, dass gerade an Wochenenden die Abweichungen zwischen ge-
messenen und simulierten Verkehrsemissionen besonders hoch sind. SLEMR et al. (2002) 
zeigten z.B. in einer Studie mit Hilfe einer Messkampagne in der Stadt Augsburg, dass 
besonders für den betrachteten Werktag Samstag die NOx-Emissionen des Straßenverkehrs 
durch das verwendete Modell überschätzt, die CO-Emissionen jedoch unterschätzt wurden. 
Auch das beobachtete Verhältnis NMVOC/NOx wich am Wochenende deutlich in Rich-
tung höherer Werte von den übrigen Wochentagen ab. Der Grund hierfür liegt in der unzu-
reichenden Berücksichtigung der Variation des LKW-Anteils an der Fahrzeugflotte. Die 
Beobachtung erhöhter Verhältnisse von NMVOC/NOx bei sinkendem LKW-Anteil des 
Verkehrs ist vielfach nachgewiesen worden (siehe z.B. KURTENBACH et al. 2002). Dieses 
Phänomen beruht auf dem bekannten Sachverhalt, dass dieselbetriebene Fahrzeuge und 
insbesondere schwere Kraftwagen (> 3,5 t Gewicht) mehr NOx emittieren als leichte Nutz-
fahrzeuge ( < 3,5 t) und insbesondere benzinbetriebene PKW. Im Gegensatz dazu emittie-
ren leichte Kraftfahrzeuge mehr flüchtige organische Substanzen (NMVOC). Tabelle 3.5 
verschafft einen Überblick über die Anteile der verschiedenen Fahrzeugarten an den Emis-
sionen des Straßenverkehrs. Es ist deutlich zu erkennen, dass der Ausstoß an NOx von 
schweren Nutzfahrzeugen fast genauso hoch ist wie der durch PKW verursachte, obwohl 
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der Kraftstoffverbrauch nur ca. ein Drittel dessen beträgt. Im Gegensatz dazu werden CO 
und NMVOC zum größten Teil durch PKW emittiert. 

    Anorganische Gase NMVOC Stäube 
  Kraftstoff- SOx NOx CO NH3 NMVOC Gesamt- Fein- 
  verbrauch als als      staub staub 
    SO2 NO2         
  t/a t/a t/a t/a t/a t/a t/a t/a 
Fahrzeugarten                 

Pkw 7 222 163 3 476 97 011 800 990 7 075 68 263 2 010 2 010
Leichte Nfz ( <3,5t) 461 673 417 5 667 22 728 32 1 993 831 831
Krad 84 039 34 563 55 531 20 6 918 <1 <1
Schwere Nfz ( >3,5t) 2 611 107 2 611 83 306 24 787 29 11 052 4 134 4 134
Verdunstungsemissionen   - - - - 28 834 - -

Summe 10 378 982 6 538 186 547 904 036 7 156 117 060 6 975 6 975
                  
  Schwer- Krebserzeugende Stoffe Klimarelevante  
  metalle          Emissionen   
  Pb Benzol BaP Dioxine/ Diesel- CO2 CH4 N2O 
        Furane ruß       
        als TE         
  t/a t/a kg/a g/a t/a kt/a t/a t/a 
Fahrzeugarten               

Pkw 12 4 072 235 0.2 1 198 21 806 5 042 4 263
Leichte Nfz ( <3,5t) <1 85 30 <0.1 498 1 431 93 85
Krad <1 388 23 <0.1 - 260 449 22
Schwere Nfz ( >3,5t) - 215 358 <0.1 1 653 8 139 272 286
Verdunstungsemissionen - - - - - - - -

Summe 13 4 760 646 0.2 3 349 31 636 5 856 4 656

Tabelle 3.5: Emissionen des Straßenverkehrs in NRW 1997 nach Fahrzeugarten (Quelle: Emissi-
onskataster Luft). Die Staubemissionen des Verkehrs liegen gänzlich im Feinstaubbereich; ca. 80% 
der Stäube sind kleiner als 2,5 µm. 

Um die Auswirkung eines variierenden LKW-Anteils der Fahrzeugflotte auf die Zusam-
mensetzung der Verkehrsemissionen und letztlich auch auf die Immissionssituation zu un-
tersuchen, wurden vier weitere Szenarien definiert. Ausgehend vom HBEFA wurden  
Emissionsfaktoren einer Verkehrsflotte für das Bezugsjahr 1997 mit einem variablen 
LKW-Anteil von 5-20% bestimmt. 1995 lag der durchschnittliche Güterverkehrsanteil be-
zogen auf die Fahrzeugzahl auf den Autobahnen in NRW bei 15,5% (BAUM & GEIßLER 
2001). Auf dem Kölner Autobahnring lag der Anteil im Schnitt nur bei 13,5%, was auf die 
starke Nutzung durch den täglichen Pendlerverkehr zurückzuführen ist. Am stärksten 
durch Güterverkehr belastet ist der Bereich zwischen dem Autobahnkreuz Köln-West und 
Köln-Nord. Als Basisfall wurde daher ein LKW-Anteil von 15% für das Stadtgebiet ange-
nommen und die Emissionsfaktoren für das ZAIK-Modell entsprechend angepasst. Für 
jedes der 4 Szenarien wurden anschließend mit Hilfe des Emissionsmoduls die Abgase der 
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neu zusammengesetzten Fahrzugflotte für das Stadtgebiet von Köln bestimmt. Die  
Gesamtzahl der Fahrzeuge und die Verkehrsumlegung bleiben von dieser Veränderung 
unberührt, da die Verkehrsströme für jeden Wochentag durch die Start-Ziel-Matrizen vor-
gegeben sind. In Tabelle 3.6 und Tabelle 3.7 sind alle vorhandenen Datensätze der Ver-
kehrsemissionen zur Übersicht und zum Vergleich dargestellt. Bei der Auswertung der 
Emissionsdaten wurde für jedes Rasterquadrat im Modellgebiet separat ein Tagesmittel-
wert für den jeweiligen Schadstoff gebildet. Das Maximum der so bestimmten Mittelwerte 
ist in den Tabellen dargestellt. Diese Betrachtungsweise ist zum Vergleich des lokalen Be-
lastungspotentials der Verkehrsemissionen besser geeignet als ein Mittel über das gesamte 
Modellgebiet (siehe auch Abbildung 3.17). 

ZAIK NOx CO CO2 HC 
Basisszenario (alle Wochentage) 
Montag (Szenario 0) 19.74 90.38 1593.97 7.62 
Dienstag-Donnerstag 17.02 81.74 1489.93 8.41 
Freitag 17.88 80.68 1436.17 8.09 
Samstag 15.86 72.08 1244.39 7.01 
Sonntag 17.15 79.66 1327.72 6.16 
Szenarien für den Montag (Brückensperrung und Autobahnausbau) 
Szenario1 22.38 106.57 1718.19 7.97 
Szenario2 22.47 107.42 1696.92 7.78 
Szenario3 21.7o 101.13 1800.96 9.47 
Szenario4 22.17 104.69 1825.18 9.22 
LKW-Szenarien (Variation des LKW-Anteils der Fahrzeugflotte) 
Montag 
LKW05 11.79 100.23 1143.80  8.84 
LKW10 16.42  99.26 1354.96 10.17 
LKW15 21.06  98.28 1566.12 11.50 
LKW20 25.70  97.31 1777.29 12.84 
Samstag 
LKW05  9.52  84.90  956.38  7.49 
LKW10 13.25  85.07 1122.61  8.63 
LKW15 16.99  85.25 1288.84  9.76 
LKW20 20.73  85.43 1455.07 10.90 
Sonntag 
LKW05 9.92  82.45  946.87 5.13 
LKW10 13.81  80.84 1125.18 5.94 
LKW15 17.71  79.44 1303.49 6.74 
LKW20 21.60  78.55 1481.80 7.54 

Tabelle 3.6: Gittermaximum des Tagesmittels der ZAIK-Verkehrsemissionen innerhalb des Mo-
dellgebietes in kg/h/km2 für die verschiedenen Szenarien und Schadstoffe an den unterschiedlichen 
Wochentagen. Bei den LKW-Szenarien bezeichnen die Abkürzungen LKW05 bis LKW20 jeweils 
den Anteil der LKW an der Verkehrsflotte mit 5, 10, 15 bzw. 20%. 
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LUA NOx CO NMHC NO NO2 
Montag-Freitag 23.76 115.1 6.06 23.04 0.71 
Samstag 14.39 118.7 4.43 13.96 0.43 
Sonntag 10.87 116.3 4.02 10.54 0.33 

Tabelle 3.7: Gittermaximum des Tagesmittels der LUA-Verkehrsemissionen innerhalb des Modell-
gebietes in kg/h/km2 für die verschiedenen Schadstoffe an den unterschiedlichen Wochentagen. 
NMHC bezeichnet hier die Gesamtkohlenwasserstoffe ohne Methan (CH4). 

Bei den LKW-Szenarien zeigen die Ergebnisse der ZAIK-Simulationen einen deutlichen 
Anstieg der NOx-Emissionen mit wachsendem LKW-Anteil der Fahrzeugflotte, während 
im Vergleich dazu die Kohlenwasserstoffe (HC) nur mäßig ansteigen. In Abbildung 3.17 
ist als Beispiel das Verhältnis HC/NOx bezogen auf die emittierte Masse pro Stunde und 
Rasterquadrat am Samstag für die Szenarien LKW05 und LKW20 dargestellt. Der Anstieg 
dieses Verhältnisses mit sinkendem LKW-Anteil ist sehr deutlich. Bemerkenswert sind 
ferner die stets niedrigeren Werte entlang der Autobahnen im Vergleich zur Innenstadt und 
insbesondere den Randgebieten. Dies liegt an der Tatsache, dass PKW mit Ottomotor bei 
hohen Geschwindigkeiten überproportional mehr NOx ausstoßen, während bei Geschwin-
digkeiten unter 30 km/h die CO- und HC-Emissionen deutlich ansteigen. Im nächsten Ka-
pitel wird untersucht, wie sich die oben beschriebenen verschiedenen Emissionsszenarien 
im Rahmen von Chemie-Transport-Rechnungen auf die Immissionswerte im Stadtgebiet 
auswirken. 
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Abbildung 3.17: Vergleich des Massenverhältnisses der mittleren Emission pro Stunde und km2 
von den Gesamtkohlenwasserstoffen HC zu NOx bei variierendem LKW-Anteil der Verkehrsflotte 
für den Samstag. Links bei einem LKW-Anteil von 20% (Maximum 0.83) und rechts von 5% (Ma-
ximum 1.19); für beide Abbildungen gilt zur besseren Vergleichbarkeit wieder dieselbe Farbskala. 
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4 Episodensimulationen für den Großraum Köln 

In diesem Kapitel werden einige Anwendungen des CARLOS-Modellsystems zur Simula-
tion der meteorologischen und luftchemischen Verhältnisse während einer Sommersmog-
episode im August des Jahres 1997 vorgestellt. Dabei liegt der Schwerpunkt auf den Che-
mie-Transport-Simulationen unter besonderer Beachtung der Emissionen des Straßenver-
kehrs. Es soll mit Hilfe von Episodensimulationen untersucht werden, welchen Einfluss 
der Verkehr auf die Luftqualität im Modellgebiet hat und inwiefern sich Veränderungen 
z.B. lokaler Emissionsstrukturen auf die photochemischen Prozesse auswirken. 

Zunächst muss jedoch als Grundvoraussetzung sicher gestellt werden, dass die meteorolo-
gischen Verhältnisse im Untersuchungsgebiet durch das Modell realitätsnah wiedergege-
ben werden. In den ersten Unterkapiteln werden daher das Modellgebiet, die vorherrschen-
de Wetterlage während der betrachteten Episode sowie die Nestingkette beschrieben. Es 
folgen Sensitivitätsstudien bezüglich des Einflusses des neu implementierten Bodenmo-
dells auf die Strömungssimulation mit dem Modell FOOT3DK. Des Weiteren wird auch 
die Auswirkung der Feuchte auf die Chemie-Transportrechnungen betrachtet. Auf diesen 
Untersuchungen aufbauend erfolgen die Simulationen mit dem Chemie-Transport-Modell 
CTM2F für das sogenannte Basisszenario, welches die Vergleichsdaten für die sich an-
schließenden Szenariensimulationen liefert. Im letzten Unterkapitel werden die Ergebnisse 
der Simulationen mit den diversen Szenarien des Verkehrs präsentiert. 

4.1 Das Modellgebiet Kölner Bucht 

Für die verschiedenen Simulationen mit dem lokalen Zweig des CARLOS-Systems wird 
der Großraum um die Stadt Köln betrachtet. Dieser Ballungsraum ist sowohl wegen seiner 
komplexen Topographie für die Strömungssimulation als auch für die Berechnung von 
luftchemischen Prozessen aufgrund der Agglomeration von Emissionsquellen interessant. 
Zur Berücksichtigung der Verkehrsemissionen ist das Modellgebiet dabei so gewählt, dass 
der Kölner Autobahnring und das Straßennetz des ZAIK-Verkehrsmodells (siehe Abschnitt 
3.3) vollständig eingeschlossen werden. Im Süden reicht das Modellgebiet weiter über das 
ZAIK-Netz hinaus, da dort in unmittelbarer Nähe zum Rhein wichtige Emittenten u.a. der 
Petrochemie angesiedelt sind. Deren Emissionen können je nach Strömungssituation maß-
geblichen Einfluss auf luftchemische Prozesse innerhalb des Untersuchungsraums haben 
(siehe z.B. SENTUC 2000). Abbildung 4.1 zeigt eine Darstellung des Modellgebietes mit 
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eingezeichneter Orographie, dem Verlauf der Flüsse und der Autobahnen sowie den im 
Modellgebiet liegenden TEMES-Stationen des Landesumweltamtes NRW. An diesen 
Standorten werden kontinuierlich die wichtigsten Luftschadstoffe und teilweise auch me-
teorologische Größen gemessen, so dass zur Evaluation der Modellergebnisse Messwerte 
zur Verfügung stehen. Zentral im Modellgebiet liegt die Stadt Köln, im Osten erhebt sich 
das Bergische Land und im Westen die Ville. Am südwestlichen Rand sind die nördlichen 
Ausläufer der Eifel zu erkennen. Die Windverhältnisse in diesem Untersuchungsgebiet 
sind stark geprägt durch die Leitwirkung der Orographie und die Kanalisierung der Strö-
mung im Rheintal. So zeigen viele Stationen im Rheinland eine starke Bevorzugung von 
nordwestlichen und südöstlichen Windrichtungen. Abhängig von der Wetterlage treten 
auch häufig thermisch induzierte lokale Windsysteme auf. 
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Abbildung 4.1: Das Modellgebiet Großraum Köln; die horizontale Auflösung beträgt 1km × 1km; 
eingezeichnet sind die Standorte der TEMES-Stationen des Landesumweltamtes NRW, die Lage der 
Autobahnen sowie der Verlauf einiger Flüsse. Die Abkürzung TEMES steht für das Telemetrische-
Echtzeit-Mehrkomponenten-Erfassungs-System, welches das LUA NRW in Essen seit den 70er-
Jahren zur Feststellung der Luftqualität betreibt. Im Zuge einer Neukonzeption des gesamten 
Messsystems wurde 1997 das TEMES-Netz in das übergeordnete System LUQS (Luftqualitäts-
überwachungssystem) integriert und im Laufe des Jahres 1999 dementsprechend umbenannt. Da 
sich die hier verwendeten Termine alle im Zeitraum vor dieser Umstellung bewegen, ist im Weite-
ren nur von TEMES die Rede. 
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4.2 Großskalige Strömungssituation im Episodenzeitraum 

Zur Auffindung von Ozonepisoden und zur späteren Validierung der Modellergebnisse 
wurden im Rahmen des SFB 419 die Messdaten von 77 TEMES-Stationen in Nordrhein-
Westfalen aus dem Jahr 1997 ausgewertet. Das Ergebnis führte zur Festlegung eines Un-
tersuchungszeitraums vom 7. bis zum 14. August 1997, der gekennzeichnet war durch ho-
he Ozonkonzentrationen in Westdeutschland und auch in Nordrhein-Westfalen. Da Ozon 
als Leitsubstanz für photochemischen Smog gilt, ist auch von einer verstärkten Bildung 
anderer sekundärer Schadstoffe während dieser Zeit auszugehen. 

Großwetterlage 

Vom 3.8.1997 bis zum 21.8.1997 entsprach die vorherrschende Großwetterlage (nach 
GERSTENGARBE et. al. 1999) dem Typ „Hoch Fennoskandien“, wobei Mitteleuropa über-
wiegend unter antizyklonalem Einfluss stand. Mit Erlahmen der Westdrift begründete die-
se Großwetterlage mit einer hohen Druckanomalie über Nordskandinavien einen der 
wärmsten Augustmonate des Jahrhunderts (DIE GROSSWETTERLAGEN EUROPAS, August 
1997). Die Wetterlage im Raum Köln während des oben genannten Untersuchungszeit-
raums war dementsprechend geprägt durch ein umfangreiches blockierendes Hochdruck-
gebiet über der Nordsee und Nordeuropa. Dieses Höhenhoch hatte sich Anfang des Monats 
über Skandinavien gebildet, zog in der ersten Augustwoche nach Osten bis Nordosten und 
verstärkte sich dabei etwas. Zum 8. und 9. August erstreckte sich eine Hochdruckzone vom 
Nordrussischen Tiefland bis nach Mitteleuropa (siehe Abbildung 4.2). Im weiteren Verlauf 
bildete sich dieses Strömungsmuster bis zum 12.8. zu einer Omegalage mit Zentrum über 
Deutschland um (siehe Abbildung 4.3). Der vom Atlantik herannahende Trog drängte das 
Höhenhoch etwas nach Osten ab, so dass Westdeutschland in den nachfolgenden Tagen in 
den Einfluss eines schwachen Tiefdruckgebietes gelangte. Zum 15.8. sorgte schließlich ein 
von der niederländischen Küste über den Norden Deutschlands hinwegziehender schwa-
cher Kaltlufttropfen für Zufuhr sehr feuchter Luft, in der es zu Schauern und Gewittern 
kam. 

Wettersituation und Verlauf der Ozonkonzentration im Untersuchungsgebiet 

Im Großraum Köln herrschte zu Beginn der Episode am Boden schwacher Wind aus Ost, 
im späteren Verlauf in südöstlich übergehend. Am 11.8. lebte der Wind durch zunehmen-
den Luftdruckgegensatz mit Herannahen des Troges aus Westen über Deutschland merk-
lich  auf (siehe  Abbildung 4.4).  Innerhalb der aus Südosten herangeführten  warmen  Luft- 
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Abbildung 4.2: Höhenwetterkarte für 500 hPa am 9. August 1997 um 2 Uhr (MESZ), Quelle: 
BERLINER WETTERKARTE. 

 

Abbildung 4.3: Höhenwetterkarte für 500 hPa am 12. August 1997 um 2 Uhr (MESZ), Quelle: 
BERLINER WETTERKARTE. 
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masse kontinentalen Ursprungs wurden dabei an der DWD-Station Köln/Bonn Maximum-
temperaturen von 28°C am 7.8. und bis zu 32.5°C am 13.8.1997 erreicht. Vom 13. zum 14. 
August sorgten kleinere Störungen (siehe Abbildung 4.5), die von Westen hereinzogen, für 
die Zufuhr von Luftmassen aus Westen und unterbrachen somit die Ozonepisode vorüber-
gehend (siehe auch Abbildung 4.6 und Abbildung 4.7), bevor sich nach Durchzug des oben 
erwähnten Höhentiefs erneut Hochdruckeinfluss durchsetzen konnte. 

Der während dieser Woche beobachtete Verlauf der Ozonkonzentration mit einem ausge-
prägten Tagesgang ist typisch für urbane Ballungsgebiete während einer solchen sommer-
lichen Schönwetterepisode. In den ersten drei Tagen steigt die maximale Konzentration 
durch Akkumulation der Vorläufersubstanzen an, bevor sie am Sonntag (10.08.1997) bei 
etwas auflebendem Wind und reduzierten Emissionen wieder absinkt (vgl. auch Abschnitt 
4.5.4). Im Verlauf der folgenden Werktage zeigt sich wieder eine ansteigende Tendenz, 
bevor die eben bereits erwähnten Störungen den weiteren Aufbau hoher Ozonkonzentrati-
onen behindern. An der Station Chorweiler (CHOR), die während dieser Episode im Lee-
bereich der Stadt Köln liegt, wird dabei sowohl am 09.08. als auch am 13.08.1997 der 
Schwellenwert zur Information der Bevölkerung von 180 µg/m3 Ozon überschritten. Ab 
diesem Wert wird Personen, die erfahrungsgemäß besonders empfindlich auf Ozon reagie-
ren, vorsorglich empfohlen Anstrengungen im Freien zu vermeiden. 

 

Abbildung 4.4: Bodenwetterkarte für Mitteleuropa am 11. August 1997 um 14 Uhr MESZ, Quelle: 
BERLINER WETTERKARTE. 
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Abbildung 4.5: Bodenwetterkarte am 13. August 1997 um 2 Uhr MESZ, Quelle: BERLINER 
WETTERKARTE. 

 

Abbildung 4.6: Bodenwetterkarte für Mitteleuropa am 14. August 1997 um 14 Uhr MESZ, Quelle: 
BERLINER WETTERKARTE. 
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Abbildung 4.7: Verlauf der gemessenen Ozonkonzentration während des Episodenzeitraums an 
drei TEMES-Stationen innerhalb des Modellgebietes. Zur Lage der Stationen siehe Abbildung 4.1. 
An der Station Dormagen (DORM) kam es innerhalb dieses Zeitraums zu einem längeren Messaus-
fall. Das Landesumweltamt gibt die Messwerte zur Ortszeit bei einer Bezugstemperatur von 20°C 
und 1 atm in µg/m3 an, da sich die meisten Grenzwerte auf diese Einheit beziehen (vgl. Anhang A). 

4.3 Modellnesting 

Die in Kapitel 4.2 beschriebene Wetterlage (blockierendes Hoch mit starker Einstrahlung 
bei meist wolkenlosem Himmel) ist typisch für Sommersmogepisoden, da durch die vor-
herrschende Absinkbewegung der vertikale Luftmassenaustausch behindert wird und sich 
die Schadstoffe in der planetaren Grenzschicht ansammeln. Die meist nur schwache bo-
dennahe Strömung sorgt ebenfalls nicht für einen schnellen Abtransport der emittierten 
Substanzen, so dass sich in der Nähe starker Emissionsquellen und stromab davon unter 
Einwirkung des Sonnenlichts Fahnen photochemischen Smogs ausbilden können. Dabei 
wird die Höhe der gemessenen Immission an einem Ort jedoch nicht allein durch die Emis-
sionen im Nahbereich beeinflusst, sondern auch durch den Schadstofftransport aus weiter 
entfernten Regionen. 

Regionale Modellkette (EURAD MM5 – CTM2) 

Um den Einfluss der großskaligen Strömungssituation sowie des Ferntransports zu berück-
sichtigen wird wie bereits erwähnt innerhalb von CARLOS ein passives Nestingverfahren 
angewandt. Abbildung 4.8 zeigt die Modellgebiete vom sogenannten Muttergitter oder  
‚coarse grid’ bis hin zum oben vorgestellten lokalen Modellgebiet (Nest 3). Am Beispiel 
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der Ozonkonzentration für den 13.08.1997 um 14 UTC (16 Uhr MESZ) zeigt sich deutlich 
die wachsende Feinstruktur mit Erhöhung der Modellauflösung. Dieser Tag war der Höhe-
punkt der oben beschriebenen Ozonepisode. Entsprechend der Strömungssituation finden 
sich erhöhte Konzentrationswerte westlich bis nordwestlich der großen Städte, besonders 
in NRW und in den Benelux-Staaten. Dagegen weist z.B. Frankreich infolge der Zufuhr 
frischer, unbelasteter Luftmassen im Bereich des oben erwähnten Tiefs an diesem Tag ver-
gleichsweise niedrige Ozonwerte auf. 

30          50       70      80       90      100

Coarse Grid Nest 1 Nest 2
(27km) (9km) (3km)

Ozon [ ppbV ]

Nest 3Nest 3Nest 3

 
Abbildung 4.8: Darstellung der verschiedenen Modellgebiete der verwendeten CARLOS-
Nestingkette (Mitteleuropa–Westdeutschland–NRW–Köln). Das Beispiel zeigt das Ozonmischungs-
verhältnis am 13.08.1997 um 14 UTC für die unterste Modellschicht (Dicke ~40 m). Man beachte, 
dass hier wie auch in den folgenden Abbildungen das Ozon-Mischungsverhältnis in ppbV und die 
Zeit in UTC angegeben ist. 

0

20

40

60

80

100

120

0:00 12:00 0:00 12:00 0:00 12:00 0:00 12:00 0:00 12:00 0:00 12:00 0:00 12:00 0:00 12:00 0:00

Uhrzeit [UTC]

O
zo

nm
is

ch
un

gs
ve

rh
äl

tn
is

 [p
pb

V
]

7.8. 8.8. 9.8. 10.8. 11.8. 12.8. 13.8. 14.8.

CG N1 N2 Messung

 
Abbildung 4.9: Vergleich zwischen Messwerten und den Simulationen der EURAD-Komponenten 
von CARLOS für den betrachteten Episodenzeitraum mit dem Muttergitter (‚coarse grid’, CG), 
Nest 1 (Westdeutschland) und Nest 2 (NRW) an der TEMES-Station Chorweiler (CHOR) bzw. dem 
entsprechenden Gitterpunkt und der untersten Modellschicht. 



66 4  EPISODENSIMULATIONEN FÜR DEN GROßRAUM KÖLN 

Abbildung 4.9 präsentiert die Ergebnisse der Chemie-Transport-Simulationen mit dem re-
gionalen Zweig von CARLOS (EURAD-System), die als Eingangsdaten für die lokalen 
Berechnungen dienen. Es zeigt sich allgemein eine gute Übereinstimmung mit den Mess-
werten. Der Tagesgang und auch die Entwicklung der Konzentrationshöhe u.a. infolge der 
meteorologischen Einflüsse werden zufriedenstellend wiedergegeben. Allerdings wird 
nachts mitunter der Abbau des Ozons vor allem von dem Modelllauf mit grobem Gitter 
(CG) unterschätzt. Besonders am 9.8.1997 wird die gemessene Maximalkonzentration vom 
Modellsystem deutlich zu niedrig simuliert. Bei dem Vergleich ist jedoch zu bedenken, 
dass die Modellergebnisse die Fläche der jeweiligen gesamten Gitterbox (bei einer unters-
ten Schichtdicke von ca. 40 m) repräsentieren, während die Messung (in 3.5 m Höhe) 
strenggenommen nur repräsentativ für die unmittelbare Umgebung der Station sein kann. 

Lokale Modellkette (FOOT3DK–CTM2F) 

Zur Auflösung kleinerskaliger Strukturen und insbesondere zur adäquaten Berücksichti-
gung der Emissionen des ZAIK-Verkehrsmodells wird die horizontale Auflösung im drit-
ten Nestinggebiet auf 1 km erhöht. So wird z.B. die Struktur der Ville durch den vom 
MM5 verwendeten Topographiedatensatz nicht ausreichend aufgelöst, wohingegen diese 
bei dem Modell FOOT3DK deutlich zu erkennen ist (siehe Abbildung 4.10). Zu dem hier 
als Beispiel für das Nesting dargestellten Termin um 14 UTC herrschte nur schwacher 
Wind; die Höhenokklusion des Tiefs Eva (siehe Abbildung 4.5) hatte gerade das Modell-
gebiet überquert, ohne jedoch wetterwirksam gewesen zu sein. 

In Abbildung 4.11 ist die mit den ZAIK-Emissionen für diesen Tag (Basisszenario) be-
rechnete Ozonkonzentration in der jeweils untersten Modellschicht dargestellt. Entspre-
chend der oben gezeigten schwachen Windströmung ist bei der kleinskaligen Simulation 
mit CTM2F deutlich der lokale Titrationseffekt durch die NO-Emissionen entlang der Au-
tobahnen zu erkennen. Besonders auffällig sind auch die niedrigeren Ozonwerte in der 
Umgebung des Industrieparks Hürth-Knapsack (südwestlich der Station Hürth HUE2)  
sowie im Bereich der in Abschnitt 4.1 bereits erwähnten petrochemischen Industrie entlang 
des Rheinbogens bei Godorf/Wesseling (südlich der Station Rodenkirchen RODE), die als 
starke Emittenten von NOx als Punktquellen ebenfalls in die Chemie-Transport-
Rechnungen eingehen. Während die Simulation für das Gebiet von NRW (Nest 2) im In-
nenstadtbereich von Köln ein Maximum der Ozonkonzentration vermuten lässt, zeigen 
sich bei erhöhter Auflösung die höchsten Werte außerhalb des Stadtgebietes. 
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Abbildung 4.10: Horizontalwind der untersten Modellschicht am 13.8.1997 um 14 UTC (zur bes-
seren Übersicht ist nur jeder zweite Windpfeil dargestellt); links: MM5-Vorgabe in ca. 20m Höhe 
(Nest 2); rechts: FOOT3DK-Simulation in ca. 15 m Höhe über Grund (Nest 2). In beiden Abbil-
dungen ist die jeweilige Modellorographie unterlegt und das Quadrat in der linken Abbildung 
markiert das rechts dargestellte Nestinggebiet. 

10 20 30 40 50 60

Gitterindex in x-Richtung

10

20

30

40

50

60

G
itt

er
in

de
x 

in
 y

-R
ic

ht
un

g

Ozon
[ppbV]

30
40
50

60
70

75
80
85
90
95
100

  

65

70

75

80

85

90

95

100

CHOR

LANG

RODE

DORM

LEVE

HUE2

2550 2555 2560 2565 2570 2575 2580

Rechtswert [km]

5630

5635

5640

5645

5650

5655

5660

H
oc

hw
er

t [
km

]

Ozon
[ppbV]

 

Abbildung 4.11: Ozonkonzentration in ppbV für die unterste Modellschicht am 13.8.1997 um 
14 UTC, links: CTM2-Vorgabe in ca. 20 m Höhe, rechts: CTM2F-Simulation für das Stadtgebiet 
von Köln in ca. 15 m Höhe über Grund (hier zur Verdeutlichung anderer Quellen ohne Schiffs-
emissionen, vgl. auch Abschnitt 4.4.3). 

Die präsentierten Modellergebnisse dienen an dieser Stelle vor allem zur Veranschauli-
chung des Nestings sowie als Beispiel für die generelle Eignung des Modellsystems zur 
Simulation des Sommersmogs. Abbildung 4.11 macht deutlich, dass zur Untersuchung des 
lokalen Einflusses insbesondere von Verkehrsemissionen eine hohe Modellauflösung un-
bedingt erforderlich ist. Dabei bewegt man sich mit einer Gitterweite von 1 km eher im 
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unteren Gültigkeitsbereich der Parametrisierungen mesoskaliger Modelle. Die gemachten 
Annahmen über charakteristische Längen- und Zeitskalen bzgl. turbulenter Strukturen und 
chemischer Reaktionsgeschwindigkeiten sind nicht ohne Weiteres auf die Mikroskala  
übertragbar (siehe auch Kapitel 2.4). Eine weitere Steigerung der Auflösung erhöht daher 
nicht unbedingt die Ergebnisqualität. Zudem sind die meisten Emissionsdaten nicht in ei-
ner höheren Auflösung verfügbar. Obwohl die Linienquelle Autobahn dadurch bereits in 
aggregierter Form berücksichtigt wird, ist aus modelltechnischer Sicht die gewählte Auflö-
sung im Nest 3 ein sinnvoller Kompromiss zur Beschreibung der luftchemischen Verhält-
nisse innerhalb eines gesamten Stadtgebietes. Zur expliziten Simulation der Schadstoffver-
teilung in Straßenschluchten müsste ein mikroskaliges Modell für ein viertes Nestinggebiet 
verwendet werden (siehe z.B. VARDOULAKIS et al. 2003). 

4.4 Episodensimulationen zur Definition des Basisszenarios 

In diesem Unterkapitel werden Ergebnisse der lokalen Simulationen für die oben beschrie-
bene Sommersmogepisode vorgestellt. Zunächst wird der Einfluss des Bodenmodells der 
neuen FOOT3DK-Version auf die resultierenden Strömungs- und Konzentrationsfelder 
untersucht. Daraufhin wird ein Basisszenario der meteorologischen Randbedingungen 
festgelegt, das den Ausgangspunkt für die anschließenden luftchemischen Betrachtungen 
bildet. Für die Chemie-Transport-Rechnungen in diesem Unterkapitel werden die in  
Abschnitt 3.3 beschriebenen Emissionsdaten des Landesumweltamtes NRW sowie das  
Basisszenario der ZAIK-Verkehrssimulationen verwendet. Die Gesamtepisode wird dabei, 
wie bereits in Kapitel 3 erwähnt, für die einzelnen Rechnungen in vier Einzelepisoden zu 
je 48 bzw. 46 Stunden eingeteilt (Episode 0-3). 

4.4.1 Sensitivitätsstudien zur Wahl des Anfangsbodenwassergehalts 

Wie in Abschnitt 3.1.2 bereits erwähnt, traten bei einigen lokalen Simulationen von 
CARLOS mit der früheren FOOT3DK-Version Unstimmigkeiten auf, die sich besonders 
deutlich in der berechneten Temperaturverteilung bemerkbar machten. Insbesondere am 
Abend wird bei der alten Modellvariante (Bestimmung der turbulenten Flüsse mit der  
Bowenverhältnismethode) der Temperaturrückgang durch FOOT3DK und MM5 sehr un-
terschiedlich prognostiziert. Ein Beispiel hierfür zeigt Abbildung 4.12. Während bei MM5 
bereits eine Abkühlung außerhalb des Innenstadtbereiches stattfindet, sind die Temperatu-
ren innerhalb des Modellgebietes von FOOT3DK wesentlich höher. Dies zeigt sich deut-
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lich an dem „kühlen Rand“ des Simulationsgebietes, der durch die MM5-Nestingvorgabe 
der Temperatur am stärksten beeinflusst wird. Die Abweichung der potentiellen Tempera-
tur zwischen innerem und äußerem Modellgebiet beträgt in diesem Fall 2–4 K. Das hier 
gezeigte Simulationsergebnis ist beispielhaft für viele Testrechnungen, die in der ersten 
Arbeitsphase mit FOOT3DK durchgeführt wurden. In anderen Fällen kommt es durch die 
starken Temperaturgradienten im Randbereich zu erheblichen Störungen des Windfeldes, 
so dass ein Abbruch der Modellrechnung erfolgte. Als Ursache wurden die Unterschiede in 
den bisherigen Modellkonzepten von FOOT3DK und MM5 zur Bestimmung der turbulen-
ten Flüsse am Erdboden erkannt. Bei extremen Strahlungstagen mit Maximumtemperatu-
ren über 30°C - wie hier in diesem Beispiel - können ohne Berücksichtigung der Boden-
feuchte die turbulenten Flüsse sensibler und latenter Wärme oft nur unzureichend simuliert 
werden. Daher wurde das Modellsystem wie in Abschnitt 3.1.2 beschrieben auf eine über-
arbeitete FOOT3DK-Version umgestellt, die wie MM5 ein prognostisches Bodenmodell 
beinhaltet. 

     

TP [K] 

Abbildung 4.12: Potentielle Temperatur TP am Boden (in K) und Horizontalwind der jeweils ers-
ten Modellschicht (Windpfeile in m/s) für den 11.08.1997 um 20 UTC der Simulation mit MM5 
(Nestingvorgabe, links) sowie mit der alten FOOT3DK-Version (rechts). Das Flächenmittel der 
potentiellen Temperatur beträgt bei MM5 293.6 K  und bei FOOT3DK 295.2 K. In dieser wie auch 
in den folgenden Abbildungen sind die Koordinaten in Länge und Breite angegeben. 

Auswirkung des Bodenmodells auf die resultierenden Felder (FOOT3DK) 

Da keinerlei Angaben über den Bodenwassergehalt aus dem Modell MM5 verfügbar sind, 
muss dieser zu Beginn einer Simulation abgeschätzt werden. Dabei gilt es, die drei Größen 
Wg, W2 sowie Wr mit geeigneten Anfangswerten zu besetzen. Nachdem vor Beginn der 
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betrachteten Episode seit Tagen kein Niederschlag gefallen war, wird der Initialwert für 
den Wassergehalt in der Pflanzenschicht mit Wr = 0 besetzt. Schwieriger gestaltet sich die 
adäquate Wahl der Anfangsbedingungen für den Oberflächenwassergehalt Wg und den 
Wassergehalt der mittleren Bodenschicht W2. Beide Werte können zu Simulationsbeginn 
über die Angabe des Relativanteils am Sättigungs-Bodenwassergehalt Wsat mit einem Initi-
alwert W  belegt werden. In einer ausführlichen Sensitivitätsstudie wurde die 
Auswirkung unterschiedlicher Anfangswassergehalte für W

satfaci WW ⋅=

2 und Wg auf die resultierenden 
Felder untersucht. Dabei wurde für das gesamte Modellgebiet der Bodentyp „Sandlehm“ 
verwendet (siehe zu den bodentypabhängigen Parametern auch Tabelle C.1 im Anhang C). 
Exemplarisch werden hier die Ergebnisse für drei verschiedene Ausgangssituationen prä-
sentiert, bei denen der Anfangswassergehalt wie folgt variiert wurde: 

1. „trockener Fall“: Wfac = 0.3 (entsprechend zur Initialisierung in MM5, W2 < Wwilt) 
2. „feuchter Fall“  : Wfac = 0.6 (W2 > Wwilt = Welkpunkt der Vegetation) 
3. „nasser Fall“     : Wfac = 1.0 (W2 = Wsat) 

    

TP [K] 

Abbildung 4.13: Potentielle Temperatur am Boden (in K) und Horizontalwind der ersten Modell-
schicht (Windpfeile in m/s) für den 11.08.1997 um 20 UTC im Fall 1 (links) bzw. Fall 2 (rechts). 
Das Flächenmittel der potentiellen Temperatur beträgt in Fall 1 294.3 K bzw. 293.2 K im Fall 2. 

Die Abbildung 4.13 zeigt das Ergebnis der Simulationen für Fall 1 bzw. Fall 2 ebenfalls für 
den 11.08.1997 um 20 UTC. In beiden Fällen ist deutlich ein Abkühlungseffekt entlang der 
Flüsse (vgl. auch Abbildung 4.1) und insbesondere des Rheins zu erkennen. Der Innen-
stadtbereich von Köln und andere stark durch Versiegelung gekennzeichnete Bereiche 
(siehe Abbildung 4.14) treten deutlich als sogenannte „Wärmeinseln“ hervor. Im ersten 
Fall liegt das Flächenmittel von TP am Boden zwischen der MM5-Vorgabe und der Simu-
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lation mit der früheren FOOT3DK-Version, im zweiten Fall liegt sie darunter. In 
Abbildung 4.13 wird auch die Kopplung des Wind- und Temperaturfeldes sichtbar. Im Fall 
2 herrscht im Bereich nordwestlich der Stadt Köln Ostwind, während im Fall 1 der Wind 
eine südliche Komponente besitzt. Diese Unterschiede sind zu anderen Zeiten deutlicher 
ausgeprägt als in der hier dargestellten Situation. Fall 1 entspricht der Initialisierung in 
MM5 mit einem Anfangswert des Bodenwassergehalts von 30% des bodentypabhängigen 
Sättigungswertes. Während dieser Wert bei MM5 konstant gehalten wird und auch W2 sich 
in diesem Fall nur langsam ändert, weist bei FOOT3DK der Bodenwassergehalt der obers-
ten Schicht Wg einen ausgeprägten Tagesgang auf (vgl. Abbildung 4.15). Dabei liegt der 
Bodenwassergehalt im gesamten Modellgebiet bereits zu Simulationsbeginn unterhalb des 
bodentypabhängigen Welkpunktes Wwilt, so dass die Vegetation kein Wasser aus dem Bo-
den ziehen kann (siehe auch Anhang C) und keine Evapo-Transpiration stattfindet. Bei 
zunehmender Austrocknung des Bodens und abnehmender Wasserverfügbarkeit für die 
Vegetation ist daher der Beitrag der latenten Wärme zur Energiebilanz gering (siehe 
Abbildung 4.16). Der sensible Wärmefluss ist durch die Sonneneinstrahlung dagegen sehr 
hoch, so dass sich der Erdboden tagsüber stark aufheizt. In den Fällen 2 und 3 sorgt die 
Vegetation durch Verdunstung insgesamt für eine weniger starke Erwärmung des Unter-
grundes. Besonders ausgeprägt ist dieser Effekt in den Bereichen mit hoher Vegetationsbe-
deckung und niedrigem Versiegelungsgrad der Fläche; doch selbst im Bereich der Kölner 
Innenstadt bewirken z.B. einzelne Bäume sowie die ausgedehnten Parkanlagen eine Milde-
rung des Aufheizeffektes. 

     

Abbildung 4.14: Versiegelungsgrad (links) und Vegetationsbedeckungsgrad (rechts) als Anteile 
der Gesamtfläche einer Gitterbox. Im Innenstadtbereich beträgt der Versiegelungsgrad 80%. 



72 4  EPISODENSIMULATIONEN FÜR DEN GROßRAUM KÖLN 

 
Abbildung 4.15: Verlauf des flächengemittelten Bodenwassergehalts Wg und W2 im „trockenen 
Fall“ für die Episode 2 vom 11.08.-12.08.1997. Die Zeitangabe bezieht sich auf UTC. 

 

Abbildung 4.16: Verlauf der flächengemittelten turbulenten Flüsse sensibler (H) und latenter 
Wärme (E) am Erdboden für den „trockenen“ und den „feuchten Fall“ im Zeitraum der Episode 2. 
Die Zeitangabe bezieht sich wie gehabt auf UTC. 

In Abbildung 4.17 ist links die Verteilung der potentiellen Temperatur im „nassen Fall“ für 
denselben Zeitpunkt wie in Abbildung 4.13 dargestellt. Das Flächenmittel von TP liegt nur 
etwas niedriger als im Fall 2, doch ist die simulierte Temperatur im Vergleich mit den 
Messwerten (hier nicht gezeigt) im Tagesverlauf viel zu niedrig. Die rechte Abbildung 
zeigt ein Beispiel dafür, dass eine unrealistische Einschätzung der Bodenfeuchte wiederum 
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zu einem Auseinanderdriften zwischen dem antreibenden und dem genesteten Modell füh-
ren kann. Während in Abbildung 4.12 (rechts) die Temperaturen innerhalb des Modellge-
bietes von FOOT3DK zu hoch simuliert wurden, sind sie in dem hier gezeigten Fall mor-
gens zu niedrig. Dies zeigt sich an dem „warmen Modellrand“, der durch die Vorgabe ge-
prägt ist. Das hohe Angebot an Feuchtigkeit führt dazu, dass nach Sonnenaufgang die  
Energie zunächst zur Verdunstung aus dem Boden aufgebracht wird, so dass die Tempera-
turen nicht so schnell ansteigen wie in dem „trockenen“ übergeordneten Modell. Die auf-
fällig erhöhten Werte in der Region der Ville sind auf die Höhenabhängigkeit der poten-
tiellen Temperatur zurückzuführen, die über den Luftdruck impliziert wird 
( pL cR

r ppT /)(=TP ). Dieser Effekt ist auch in den anderen Abbildungen zu erkennen 

und zeigt sich ebenfalls im Bereich des Bergischen Landes und der Ausläufer der Eifel. 

    

TP [K] 
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Abbildung 4.17: Potentielle Temperatur am Boden (in K) und Horizontalwind der ersten Modell-
schicht (Windpfeile in m/s) der Simulation für den „nassen Fall“. Links für den 11.08.1997 um 20 
UTC (Flächenmittel der potentiellen Temperatur: 293.1 K)  und rechts für den 08.08.1997 um 5:30 
UTC. 

Der dritte Fall ist angesichts anhaltender Trockenheit für den betrachten Episodenzeitraum 
unrealistisch, dennoch dient er zur Veranschaulichung des beachtlichen Einflusses der Bo-
denfeuchte. Abbildung 4.16 zeigt den Verlauf der turbulenten Flüsse am Boden als Mittel 
über das gesamte Modellgebiet für den „trockenen“ und den „nassen Fall“. Während im 
„trockenen Fall“ der latente Wärmefluss weniger als 90 W/m2 beträgt, ist er im Fall 3 do-
minierend. Beim sensiblen Wärmefluss verhält es sich genau umgekehrt. Beide Fälle sind 
hierbei als zwei Extreme der jeweils gewählten Anfangsbedingungen anzusehen. Im Fall 1 
mag der Bodenwassergehalt in der obersten Schicht für die betrachtete Trockenperiode 
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zwar treffend wiedergegeben sein, doch die darausfolgende Konsequenz des Ausbleibens 
jeglicher Verdunstung durch die Vegetation ist unrealistisch. Bäume und andere Pflanzen 
mit tiefen Wurzeln ragen weiter als 1 m in das Erdreich hinein und haben somit auch dann 
noch Wasserzugang, wenn das Bodenmodell in der obersten Schicht keine Feuchtigkeit 
mehr zur Verfügung stellen kann. Im Rahmen einer Studie wird zur Zeit die Möglichkeit 
untersucht, durch die Einführung einer „virtuellen Grundwasserschicht“ innerhalb des Bo-
denmodells von FOOT3DK diese Gegebenheit zu berücksichtigen (siehe HÜBENER et al. 
2004). Die derzeitige Unzulänglichkeit des Bodenmodells bei extremer Trockenheit in 
einem heterogenen Modellgebiet wird vorerst in dieser Arbeit durch eine Erhöhung des 
Wasserangebots kompensiert. Bei den durchgeführten Sensitivitätsstudien hat sich im Ver-
gleich mit Messwerten und der Nestingvorgabe, die durch Analysen angetrieben wird, für 
die einzelnen Teilepisoden ein Anfangswassergehalt zwischen 40% und 50% als beste 
Voraussetzung für die Simulationen herausgestellt. Dabei wurde auch die Auswirkung 
unterschiedlicher Faktoren für Wg und W2 untersucht. Aufgrund des ‚Force-Restore’-
Konzepts wird ein Teil des verdunsteten Wassers aus der Bodenschicht dg von der darunter 
liegenden Schicht d2 wieder aufgefüllt, so dass insbesondere nachts Wg leicht ansteigt ohne 
jedoch das Ausgangsniveau zu erreichen (Abbildung 4.15). Es ist daher anzunehmen, dass 
Wg auch zu Beginn der ersten Teilepisode (Episode 0) bereits unterhalb des W2-Wertes 
liegt. Dementsprechend wurde der Faktor für den Anfangsbodenwassergehalt von Wg stets 
etwas niedriger angesetzt. Die durch diese Sensitivitätsuntersuchungen bestimmten An-
fangsbedingungen definieren somit das Basisszenario der Meteorologie. Gute Ergebnisse 
wurden in allen Simulationen mit den Anfangswerten Wfac = 0.5 für W2 bzw. Wfac = 0.45 
für Wg erzielt. 

Abbildung 4.18 veranschaulicht zusammenfassend die Bandbreite der Modellergebnisse 
am Beispiel der Temperaturprognose bei Variation des Anfangsbodenwassergehalts bzw. 
bei der Simulation mit Bowenverhältnismethode. Für zukünftige Untersuchungen mit dem 
CARLOS-System ist anstelle der Abschätzung des Bodenwassergehalts eine Übernahme 
der Werte aus dem übergeordneten Modell wünschenswert. Für die Berechnungen in dieser 
Arbeit stehen jedoch nur Ergebnisse des Modells MM5V2 zur Verfügung, das ein Boden-
modell (DUDHIA 1996) ohne Prognose der Bodenfeuchte verwendet. Die neueste Version 
MM5V3 beinhaltet ein erweitertes Bodenmodell (LSM, CHEN & DUDHIA 2001), so dass 
es möglich sein sollte, das Modellsystem CARLOS um diese Option zu erweitern. Im 
Rahmen anderer Projekte ist bereits ein Nesten von FOOT3DK in das Deutschland- bzw. 
Lokal-Modell des Deutschen Wetterdienstes mit Übernahme der Bodenparameter wie 
Temperatur und Feuchte verwirklicht worden. Insbesondere bei der Simulation von Nie-
derschlagsereignissen erweist sich die korrekte Wiedergabe der Bodentemperatur und des 
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Bodenwassergehalts als wichtige Eingangsgröße (SOGALLA & KERSCHGENS 2001). Doch 
auch mit Hilfe der durch Sensitivitätsstudien gewonnenen Anfangswerte wird durch die 
Erweiterung des lokalen meteorologischen Modells des CARLOS-Systems eine erhebliche 
Verbesserung der Simulationsgüte erreicht. 

 

Abbildung 4.18: Verlauf des Flächenmittels der potentiellen Temperatur am Boden während des 
Zeitraums der Episode 2 für die vier unterschiedlichen Simulationen mit Bowenverhältnismethode 
bzw. Fall 1-3. 

Auswirkung des Bodenmodells auf die Konzentrationsverteilungen (CTM2F) 

Neben dem Einfluss der Bodenfeuchte auf meteorologische Parameter wie z.B. die turbu-
lenten Flüsse und die Temperatur wurde ebenfalls die Auswirkung der Modellerweiterung 
auf die Chemie-Transportrechnungen, denen das Hauptinteresse in dieser Arbeit gilt, un-
tersucht. Dazu dienten die oben beschriebenen vier unterschiedlichen FOOT3DK-
Simulationen als Antrieb für das Modell CTM2F, wobei ansonsten für alle Berechnungen 
die selben Randbedingungen verwendet wurden. Das Windfeld des meteorologischen Mo-
dells und die Turbulenz bestimmen dabei maßgeblich die Ausbreitung der Schadstoffe in 
der Atmosphäre. Die durch den Bodenwassergehalt beeinflusste Temperatur hat erhebliche 
Auswirkungen auf die chemischen Umwandlungsprozesse, da die Ratenkonstanten der 
thermischen Reaktionen temperaturabhängig sind. Aber auch die Feuchte selbst hat direk-
ten Einfluss auf die Konzentrationsverteilung einiger Spezies, wenn das Wassermolekül 
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ein Reaktionspartner bei den entsprechenden Umwandlungsprozessen ist. So ist Wasser-
dampf beispielsweise über die Reaktion 

O(1D) + H2O → 2 OH     (R32) 

an der Bildung des Hydroxylradikals beteiligt, das seinerseits in viele luftchemische Pro-
zesse involviert ist (vgl. Kapitel 2.2). O(1D) bezeichnet dabei die angeregte Form des ato-
maren Sauerstoffs, die durch Photodissoziation von Ozon (bei λ < 310 nm) gebildet wird. 
Allerdings werden durch die folgende Reaktion, an der auch zusätzlich Wasserdampf be-
teiligt sein kann, die ebenfalls sehr reaktiven Hydroperoxyradikale in Wasserstoffperoxid 
umgewandelt: 

HO2 + HO2 → H2O2 + O2     (R33) 

Sind in der Atmosphäre jedoch reichlich Stickoxide vorhanden, so reagieren die HO2-
Moleküle eher nach folgendem Schema: 

HO2 + NO → OH + NO2     (R34) 

In der belasteten städtischen Atmosphäre finden sich daher geringere Konzentrationen von 
H2O2 als in ländlichen Gebieten. Hohe Bildungsraten von Wasserstoffperoxid sind daher 
auch ein Zeichen für die Stickstofflimitierung des photochemischen Smogs. In quellfernen 
Gebieten ist in diesem Fall das Ozonbildungspotential durch die unzureichende NOx-
Konzentration in der Atmosphäre eingeschränkt. 

Wasserdampf ist ferner an der Bildung von Salpetersäure beteiligt: 

N2O5 + H2O → 2 HNO3     (R35) 

Diese Reaktion ist eine Senke für N2O5 sowie auch für NO3. Zwar wird Distickstoffpento-
xid durch die Reaktion von NO2 mit NO3 gebildet (R20), doch stellt sich in Bodennähe 
schnell ein Gleichgewichtszustand ein, da N2O5 sehr schnell wieder thermisch in die bei-
den einzelnen Komponenten zerfällt. Abbildung 4.19 zeigt den Verlauf des N2O5-
Mischungsverhältnisses während des Zeitraums vom 11.-12.08.1997 (Episode 2) für den 
Gitterpunkt der Station Chorweiler. Bei den beiden Simulationen mit höherem Wasseran-
gebot (Fall 2 und 3) ist abends und nachts weniger N2O5 in der Atmosphäre enthalten als in 
den beiden „trockenen Fällen“. Insbesondere nach 18 UTC zeigen sich entsprechend auch 
höhere Konzentrationen von HNO3 im „feuchten“ und „nassen Fall“ (hier nicht gezeigt). 
Dies lässt darauf schließen, dass bei höherem Feuchteangebot die Reaktion (R35) in 
CTM2F wesentlich effektiver verläuft. 
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Abbildung 4.19: Verlauf des Mischungsverhältnisses (pptV) von Distickstoffpentoxid (N2O5) in der 
untersten Modellschicht an dem Gitterpunkt Chorweiler während der Episode 2 für die im vorheri-
gen Abschnitt beschriebenen vier unterschiedlichen Simulationen. 

Die luftchemischen Prozesse in der mit Schadstoffen belasteten städtischen Atmosphäre 
sind allerdings sehr komplex und daher können Konzentrationsänderungen eines Stoffes 
meist nicht losgelöst von anderen Spezies betrachtet werden. In städtischen Gebieten sind 
besonders Stickstoffverbindungen aus Verbrennungsprozessen an vielen Reaktionen betei-
ligt. In Abbildung 4.20 ist der Verlauf der Konzentrationen von NO, NO2 und NO3 wäh-
rend des betrachteten Zeitraums dargestellt. Zwischen den einzelnen Simulationen zeigen 
sich teilweise große Unterschiede in den prognostizierten Werten, wobei besonders die 
„trockenen“ und „feuchten Fälle“ voneinander abweichen. Besonders auffällig sind die 
Abweichungen bei NO3 am 11.08.1997 ab 18 UTC. Die niedrigen Werte in den Fällen mit 
höherer Bodenfeuchte weisen darauf hin, dass über die Reaktionskette NO2 + NO3 + H2O 
→ 2 HNO3 verstärkt NO3 abgebaut wird. Die Feuchte hat bei dieser Reaktion also direkten 
Einfluss auf die Schadstoffkonzentration (siehe auch PETRY 1993). 

Allerdings muss auch berücksichtigt werden, dass NO3 besonders nachts durch den Abbau 
von Ozon entsteht (R19), so dass seine Konzentration von der Verfügbarkeit der Reaktan-
ten O3 und NO2 abhängig ist. Durch die Reaktion mit NO zu NO2 wird NO3 wiederum 
abgebaut. In Abbildung 4.20 zeigen sich in den Fällen 2 und 3 durchweg höhere Konzent-
rationen von NO und NO2 als in den beiden „trockenen“ Fällen. Bei beiden Spezies ist 
deutlich der Tagesgang der Emissionen wiederzuerkennen, wobei bei NO der morgendli-
che Spitzenwert durch den Berufsverkehr besonders auffällig ist. Der starke Anstieg in der 
NO2-Konzentration gegen 20 UTC am 11.08.1997 fällt zeitlich zusammen mit der Abnah-
me der NO3-Konzentration. Diese Zunahme von NO2 beruht in den „feuchten“ Fällen 
wahrscheinlich auf einer verstärkten Reaktion von NO mit Ozon sowie mit NO3. 
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Abbildung 4.20: Verlauf der Mischungsverhältnisse von NO (oben), NO2 (Mitte) und NO3 (unten) 
in der untersten Modellschicht für den Gitterpunkt der Station Chorweiler während der Episode 2. 
Die Legende ist für alle drei Abbildungen gültig. Bei NO3 ist die Einheit abweichend pptV statt 
ppbV. 

Der Ozonverlauf in Abbildung 4.21 weist für diese Fälle in dem besagten Zeitraum dem-
entsprechend ein Minimum auf. Insgesamt zeigt sich in den Fällen 2 und 3 eine etwas nied-
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rigere Ozonproduktion. Es müssen also andere Reaktionen, die nicht zur Bildung von Ozon 
führen, in diesen Fällen eine größere Rolle spielen als beispielsweise im Fall 1. Der Ver-
gleich der Konzentrationsverläufe von Ozon, NO und NO2 lässt die Vermutung zu, dass in 
den „feuchteren“ Fällen schon in den Nachmittagsstunden der Abbau von Ozon durch NO2 
zu NO effektiver als der Produktionsmechanismus verläuft. Zusammenfassend lässt sich 
der Reaktionspfad der hier betrachteten Spezies wie folgt vereinfacht darstellen, wobei 
teilweise tagsüber auch die andere Reaktionsrichtung durch Photodissoziation möglich ist 
(vgl. Kapitel 2.2): 

   3
OH

52
NO

3
O

2
O HNOONNONONO 2233  → →→→

 

Abbildung 4.21: Verlauf des Ozonmischungsverhältnisses in der untersten Modellschicht während 
der Episode 2 an dem Gitterpunkt Chorweiler für die oben beschriebenen vier unterschiedlichen 
Simulationen. 

Abbildung 4.22 zeigt die gemessenen Konzentrationen von O3, NO und NO2 an der 
TEMES-Station Chorweiler während der betrachteten Teilepisode. Im Vergleich der Simu-
lation mit diesen Werten zeigt sich ein uneinheitliches Bild, was die Übereinstimmung der 
einzelnen Simulationen betrifft. Die morgendlichen NO-Spitzen werden in allen vier Simu-
lationen deutlich unterschätzt, wobei die Abweichung bei der Bowenverhältnismethode 
sogar mehr als den Faktor 2 beträgt. Die Fälle 2 und 3 simulieren einen sehr steilen Ozon-
verlauf, vor allem der Abfall der Ozonkonzentration am Abend ist stark ausgeprägt. Die 
Messwerte dagegen zeigen einen wesentlich breiteren Verlauf der Ozonkonzentration und 
die Maxima, die von dem Modell CTM2F kurz nach Sonnenhöchststand prognostiziert 
werden, sind in die späten Nachmittagsstunden verschoben. Tagsüber werden die niedrigen 
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NO2-Konzentrationen besonders von den Läufen mit hohem Feuchteangebot überschätzt. 
Die Ozonwerte werden besonders am zweiten Tag der Episode von allen vier Simulationen 
unterschätzt, doch weisen bereits die Ergebnisse des antreibenden Nests (N2) an diesem 
Tag zu niedrige Werte auf (vgl. Abbildung 4.9). 
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Abbildung 4.22: TEMES-Messwerte an der Station Chorweiler für NO, NO2 und O3 während des 
Zeitraums der Episode 2. 

Die oben dargestellten Ergebnisse zeigen exemplarisch, wie komplex das Zusammenwir-
ken der einzelnen Faktoren bei den Produktions- und Verlustprozessen der einzelnen Spe-
zies ist. Da sich luftchemische Prozesse besonders durch Nichtlinearitäten auszeichnen, ist 
letztlich eine genaue Zuordnung der Einflussfaktoren in einem dreidimensionalen Modell 
schwierig. Die Untersuchung dieser Zusammenhänge sollte jedoch nicht primäres Ziel 
dieser Arbeit sein, daher wurden keine weiteren Studien in diese Richtung z.B. mit einem 
Boxmodell durchgeführt. Abschließend lässt sich zusammenfassen, dass die Variation des 
Bodenwassergehalts sowohl indirekt z.B. über die Temperatur als auch direkt durch die 
Veränderung des Wasserdampfangebots die resultierenden Konzentrationsfelder stark be-
einflusst. Eine möglichst exakte Wiedergabe dieser Größe im Modell ist daher relevant für 
die realitätsnahe Simulation der Immissionssituation. 

4.4.2 Validierung des Basisszenarios 

Das Basisszenario setzt sich zusammen aus den oben beschriebenen meteorologischen 
Strömungsberechnungen mit FOOT3DK für jede Teilepisode (über zwei Tage) und den 
entsprechenden Chemie-Transport-Simulationen. Die Ergebnisse der Berechnungen mit 
CTM2F bilden anschließend den Ausgangspunkt für die in Kapitel 4.5 präsentierten Szena-
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riensimulationen mit veränderten Emissionen des Straßenverkehrs. Abbildung 4.23 zeigt 
beispielhaft die Simulationsergebnisse für das Basisszenario am entsprechenden Gitter-
punkt der Station Chorweiler im Vergleich zu den Messwerten von NO, NO2 und O3. Die 
Station Chorweiler wird in dieser Arbeit meistens zu Vergleichszwecken ausgewählt, da 
sie nahe am Zentrum und zudem während des gesamten Zeitraums im Leebereich der Stadt 
Köln liegt. Der Einfluss der städtischen Emissionen und des Verkehrs ist daher dort beson-
ders ausgeprägt. Für die Berechnungen mit CTM2F wurden die in Abschnitt 3.3.2 be-
schriebenen Verkehrsemissionsdaten des ZAIK-Basisszenarios für den jeweiligen Wo-
chentag verwendet. Die Brüche in den Simulationsdaten nach einer Teilepisode entstehen 
durch die Einschwing- bzw. Diastrophiephasen der meteorologischen Modelle MM5 und 
FOOT3DK, so dass zur Simulation der luftchemischen Verhältnisse die ersten beiden 
Stunden fehlen und effektiv nur 46 Stunden einer Teilepisode zur Verfügung stehen. 

Qualitativ zeigt sich eine gute Übereinstimmung zwischen gemessenen und simulierten 
Werten. Insbesondere der Tagesgang von Ozon wird an den meisten Tagen gut wiederge-
geben, wobei die Maximalwerte oft unterschätzt werden. Der Abfall der Ozonkonzentrati-
on am Nachmittag erfolgt im Modell früher als in der Realität, wohingegen NO2 zu diesem 
Zeitpunkt schneller ansteigt. Das lässt darauf schließen, dass die Photodissoziation von 
NO2 und der damit verbundene Ozonbildungsprozess nach Sonnenhöchststand vom Mo-
dell unterschätzt bzw. die Rekombination mit NO überschätzt wird. Im Vergleich mit den 
Ergebnissen der EURAD-Modellläufe für die regionale Skala (vgl. Abbildung 4.9) werden 
die nächtlichen Minima der Ozonkonzentration durch die lokalen Simulationen wesentlich 
besser getroffen. Dies ist möglicherweise zum Teil direkt auf die erhöhte Gitterauflösung 
zurückzuführen, aber auch die Berücksichtigung der Schiffsemissionen entlang des Rheins 
spielt hierbei eine Rolle (siehe auch Abschnitt 4.4.3). Beim Übergang von einer Teilepiso-
de zur nächsten setzen sich jedoch die Werte des übergeordneten Nests durch, was beson-
ders am Morgen des 13.08.1997 sichtbar wird. Auch die Tagesgänge von NO und NO2 
werden vom Modell recht gut simuliert. Auffällig sind jedoch die relativ großen positiven 
Abweichungen im Zeitraum vom 9.-10.08.1997 (Episode 1), die besonders am ersten Tag 
ausgeprägt sind, während ansonsten die NO-Konzentration meist unterschätzt wird. Die 
Tatsache, dass es sich bei dieser Episode um ein Wochenende handelt, legte die Vermu-
tung nahe, die veränderte Verkehrsstruktur an diesen Tagen könnte ein möglicher Grund 
für die Überschätzung der NOx-Konzentration sein. Dies und die besonders markante Un-
terschätzung der Ozonkonzentration führte u.a. zur Definition der in Abschnitt 3.3.2 be-
schriebenen Szenarien zur Verkehrszusammensetzung am Wochenende. Bei den anderen 
Stationen innerhalb des Modellgebietes zeigt sich eine ähnlich gute Übereinstimmung der 
Simulationen mit den Messergebnissen. 
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Abbildung 4.23: Vergleich zwischen den Ergebnissen des Basisszenarios für die unterste Modell-
schicht (durchgezogene Linie) und den Messwerten an der TEMES-Station Chorweiler für NO 
(oben), NO2 (Mitte) und Ozon (unten). Der 07.08.1997 war ein Donnerstag. 
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Da die Episode 0 (7.–8. August 1997) als Initialisierungsphase des Chemie-Transport-
Modells gilt, werden keine weiteren Ergebnisse aus dieser Zeit interpretiert. In den letzten 
beiden Tagen der Gesamtepisode werden die meteorologischen Verhältnisse durch von 
Westen hereinziehende Störungen beeinflusst, so dass die luftchemischen Prozesse stark 
durch Advektion von Luftmassen und Schadstoffen geprägt sind. Im Rahmen dieser Arbeit 
liegt der Schwerpunkt jedoch auf den lokalen Verkehrsemissionen, deren Auswirkungen in 
Abschnitt 4.5 auch durch Szenariensimulationen analysiert werden. Die weiteren Untersu-
chungen konzentrieren sich daher besonders auf den Zeitraum vom 9.-12.8.1997, der durch 
relativ ruhiges Hochdruckwetter gekennzeichnet war. 

4.4.3 Unsicherheiten des Basisszenarios und Einfluss der 
Verkehrsemissionen auf die Immissionssituation 

Neben den Unsicherheiten, die bei der Berechnung der Schadstoffverteilung durch die 
Modellierung der Randbedingungen wie z.B. Temperatur, Feuchte und Strömungsverhält-
nisse oder durch den Chemiemechanismus selbst bedingt sind, haben auch die verwendeten 
Emissionsdaten großen Einfluss auf die Simulationsgüte. Fehlerhafte Emissionsdaten kön-
nen der dominierende Faktor bei einer schlechten Wiedergabe der gemessenen Werte sein 
(PLACET et al. 2000, SAWYER et al. 2000). Gerade bei der Simulation sekundärer Schad-
stoffe mit einzelnen Episoden ist jedoch nicht davon auszugehen, dass die mittels ver-
schiedener z.B. statistischer Methoden gewonnenen Emissionsdaten die Verhältnisse an 
den einzelnen Tagen realitätsgenau erfassen. Meist sind diese Daten auch nur in räumlich 
stark aggregierter Form verfügbar, oder eine hohe zeitliche Auflösung wird künstlich aus 
einem Jahresmittelwert durch das Aufmodellieren eines Tagesgangs generiert. 

In dem hier betrachteten Modellgebiet Großraum Köln sind die Emissionen des Verkehrs-
sektors eine wichtige Schadstoffquelle im Zusammenhang mit der Bildung von photoche-
mischem Smog. Im Rahmen dieser Arbeit wird daher wie bereits erwähnt besonders Wert 
gelegt auf die Berücksichtigung hochaufgelöster Verkehrsemissionen. In diesem Abschnitt 
wird untersucht, welchen Einfluss die lokalen Emissionen des Verkehrs auf die Immissi-
onssituation im Modellgebiet haben und welche Unsicherheiten die Simulationsergebnisse 
aufgrund dieser Daten beinhalten. Zu den wichtigsten Verkehrsemittenten im Modellgebiet 
gehört nicht nur der Straßenverkehr, sondern auch die Rheinschifffahrt ist für den Groß-
raum Köln von zentraler Bedeutung (vgl. Kapitel 3.3). Besonderes Interesse gilt den Emis-
sionsdaten am Wochenende, da zu diesem Zeitpunkt das Basisszenario wie oben beschrie-
ben auffällige Abweichungen im Vergleich mit den Messdaten zeigt. 
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Emissionen des Schiffsverkehrs 

Als Eingangsdaten für das Basisszenario werden die im Jahr 2000 vom Landesumweltamt 
ermittelten Daten für die Schiffsemissionen in NRW verwendet, da für das Bezugsjahr 
1997 kein entsprechendendes Emissionskataster vorhanden ist. Die Basis der Emissions-
modellierung durch das LUA bilden dabei die Schiffsbewegungen auf Flüssen und Kanä-
len sowie in Schleusen und Häfen. Mit der Kenntnis von Schiffstyp, Tiefgang und Leis-
tungsbedarf des Bezugsjahres wird ein spezifischer Brennstoffverbrauch ermittelt und über 
Emissionsfaktoren die einzelnen Emissionen berechnet. Als Ergebnis liegen Emissionsda-
ten eines Jahres für die Werktage, Samstag und Sonntag auf einem Raster von 1 km × 1 km 
vor. Die Abschätzung für die einzelnen Flüsse wie z.B. den Rhein erfolgt durch statistische 
Erhebungen über das Transportvolumen auf den Wasserstraßen in t/km (SCHULZ 2004). 
Das Transportaufkommen variiert dabei von Jahr zu Jahr auch in Abhängigkeit des Was-
serstandes, doch hatte die berechnete Gesamtemission der Binnenschiffe in NRW in den 
letzten Jahren stets die selbe Größenordnung. So betrugen z.B. die schiffsbedingten NOx-
Emissionen im Regierungsbezirk Köln im Jahr 1996 2511 t/a bzw. 2394 t/a im Jahr 2000. 
Ferner werden aus monatsbezogenen Daten mittels Annahmen über den Tagesgang der 
Schiffsbewegungen stündliche Angaben synthetisch erzeugt. Die Unsicherheiten durch die 
Methode zur Bestimmung der rasterquadratbezogenen Daten des Rheins sind daher in die-
sem Fall größer einzuschätzen als die Verwendung der Daten des abweichenden Bezugs-
jahres. 

In Abbildung 4.24 sind die mittleren NOx-Emissionen des betrachteten Verkehrssektors 
(Schiffe und Kraftfahrzeuge) für das Wochenende abgebildet. Sowohl am Samstag als 
auch am Sonntag heben sich die Schiffsemissionen entlang des Rheins deutlich von den 
Emissionen des Straßenverkehrs ab. Vergleichbar hohe Emissionen wie die mittleren NOx-
Werte der Schiffe finden sich entlang der Autobahnen nur zur Hauptverkehrszeit. Bei Be-
trachtung des zeitlichen Verlaufs zeigen die Schiffsemissionen einen wesentlich geringer 
ausgeprägten Tagesgang als der Straßenverkehr. Der hohe Ausstoß an Stickoxiden durch 
den Schiffsverkehr ist bedingt durch den Magerbetrieb der leistungsstarken Dieselmotoren. 
Um Gewicht zu sparen sind diese Motoren extrem verbrauchsoptimiert eingestellt, was 
erhöhte NOx- und insbesondere NO-Emissionen impliziert (vgl. Kapitel 2.5). Dieses Vor-
gehen ist zur Zeit möglich, da es für Schiffsmotoren noch keine Emissionsbeschränkungen 
gibt wie z.B. für die ebenfalls leistungsstarken LKW-Motoren. 
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Abbildung 4.24: Mittlere NOx-Emissionen des Verkehrs für das Basisszenario am Wochenende. 
Dargestellt sind die Emissionen des Straßenverkehrs (LUA und ZAIK-Daten, maskiert) sowie die 
Schiffsemissionen; links für den Wochentag Samstag (Gesamtmaximum: 36,9 kg/h, Maximum des 
Straßenverkehrs: 15,9 kg/h) und rechts für den Sonntag (Gesamtmaximum: 30,2 kg/h, Maximum 
des Straßenverkehrs: 17,1 kg/h). Die Farbskala ist für beide Abbildungen einheitlich gewählt. 

Um den Einfluss des Schiffsverkehrs auf die resultierenden Konzentrationsfelder zu unter-
suchen, wurde ein Szenario ohne Schiffsemissionen berechnet. Abbildung 4.25 zeigt den 
Vergleich zwischen den Messwerten an der Station Chorweiler und den Simulationswerten 
für den Basislauf sowie das Szenario an dem entsprechenden Gitterpunkt. Bei den NOx-
Konzentrationen zeigt sich, dass die markante Abweichung zwischen Simulation und Mes-
sung im Basislauf am Wochenende (9.-10.08.1997) vermutlich auf die Verwendung der 
Schiffsemissionen zurückzuführen ist. An den Werktagen (11.-12.8.1997) werden die 
Messwerte durch den Basislauf passender repräsentiert. Dieses Ergebnis legt die Vermu-
tung nahe, dass die Schiffsemissionen vor allem am Samstag von dem Emissionsmodell 
überschätzt werden. Ob auch noch die Verkehrsemissionen einen Anteil an der Fehlprog-
nose haben, wird im nächsten Abschnitt untersucht. 

Bei den Ozonverläufen liegen die Werte des Szenarienlaufs durchweg höher als im Basis-
fall. Dabei sind die Unterschiede in den Maximumwerten minimal, doch der weitere Ver-
lauf zeigt interessanterweise eine deutliche Unterschätzung des nächtlichen Ozonabbaus. 
Am Abend des 12.08.1997 ist die Abweichung besonders groß. 
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Abbildung 4.25: Vergleich zwischen den Ergebnissen des Basisszenarios (Sim, durchgezogene 
Linie) und dem Szenario ohne Schiffsemissionen (Szen, gestrichelte Linie) für die unterste Modell-
schicht sowie den Messwerten an der TEMES-Station Chorweiler für NO (oben), NO2 (Mitte) und 
Ozon (unten). 
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O3 
[ppbV] 

Abbildung 4.26: Ozonmischungsverhältnis [ppbV] und Horizontalwind in der untersten Modell-
schicht für den 12.08.1997 um 20 UTC. Links das Ergebnis des Basisszenarios und rechts die Si-
mulation ohne Schiffsemissionen. 

Abbildung 4.26 zeigt das Ozonmischungsverhältnis um 20 UTC für die beiden Simulatio-
nen. Zu diesem Zeitpunkt ist im Basislauf (links) deutlich ein Bereich sehr niedriger Ozon-
konzentrationen im Lee des Rheins zu erkennen, aber auch der Verlauf der Autobahnen 
zeichnet sich im Konzentrationsfeld ab. Die Station Chorweiler liegt inmitten dieser mar-
kanten Zone. Bei der Simulation ohne Schiffsemissionen zeigt sich neben den niedrigeren 
Ozonwerten entlang der Autobahnen eine kleinere „Abluftfahne“ der Kölner Innenstadt 
mit geringen Ozonkonzentrationen. Die Station Chorweiler wird von diesem Bereich nur 
knapp verfehlt, so dass an dem entsprechenden Gitterpunkt ein Ozonmischungsverhältnis 
von ca. 23 ppbV simuliert wird anstelle von 2 ppbV im Basisfall. Von den übrigen Statio-
nen innerhalb des Modellgebietes weisen insbesondere Langenfeld und Hürth (vgl. 
Abbildung 4.1) höhere Ozonwerte auf als z.B. Chorweiler. Diese Stationen werden in dem 
hier betrachteten Fall nicht im selben Maße von den NOx-Emissionen beeinflusst. Insge-
samt zeigt sich, dass nur mit Berücksichtigung der Emissionen des Schiffsverkehrs zwi-
schen Sonnenunter- und Sonnenaufgang genügend Stickoxide in die Simulation einge-
bracht werden, um den beobachteten starken Ozonabbau nachzuvollziehen. 

Emissionen des Straßenverkehrs 

Bevor Szenarien zu Änderungen der Emissionen des Straßenverkehrs berechnet werden, 
wird zunächst untersucht, welchen Einfluss die verwendeten kraftfahrzeugbedingten Emis-
sionen auf das Basisszenario haben. Dazu wurde analog zu der Betrachtung bei den 
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Schiffsemissionen ein Szenarienlauf ohne Berücksichtigung des Straßenverkehrs berech-
net. Zusätzlich wurde eine Simulation nur auf Basis der Emissionsdaten des LUA durchge-
führt, um die Unterschiede zwischen den beiden Datensätzen (ZAIK und LUA) bei der 
Berechnung der Immissionen zu untersuchen. 

Abbildung 4.27 zeigt den Vergleich zwischen den drei verschiedenen Simulationen und der 
Messung an der Station Chorweiler. Die Abweichungen zwischen den beiden Verkehrsda-
tensätzen sind bei Ozon nicht besonders ausgeprägt. Tagsüber unterscheiden sich die Wer-
te bei den Spitzenkonzentrationen nur um 1-2% sonst bis 5%. Die stets negative Abwei-
chung des LUA-Laufs ist auf das niedrigere NMHC/NOx–Verhältnis der Emissionsdaten 
zurückzuführen (vgl. Kapitel 3.3). Größere prozentuale Unterschiede treten nur bei sehr 
niedrigen Ozonwerten auf wie z.B. am 11.08.1997 um 19:30 UTC. Bei der Betrachtung 
von Gitterpunkten, die im Innenstadtbereich und damit direkt im ZAIK-Modellgebiet lie-
gen, zeigen sich Differenzen in derselben Größenordnung. Auffälliger sind die Unterschie-
de dagegen bei den Stickoxiden. Besonders die NO-Werte des LUA-Laufs zur morgendli-
chen Hauptverkehrszeit weichen stark vom Basisszenario ab. Insgesamt betrachtet sind mit 
beiden Emissionsdatensätzen gute Simulationsergebnisse zur Modellierung sekundärer 
Schadstoffe auf der lokalen Skala zu erzielen. Die Daten des dynamischen Verkehrsmo-
dells des ZAIK bilden somit eine gute Voraussetzung für Szenariensimulationen innerhalb 
des Stadtgebietes von Köln. 

Die größten Unterschiede zum Referenzlauf Basisszenario zeigen sich im Vergleich zu der 
Simulation ohne Emissionen des Straßenverkehrs. Das Fehlen der kraftfahrzeugbedingten 
Emissionen führt ähnlich wie bei dem Lauf ohne Schiffsemissionen zu erhöhten Ozonwer-
ten im gesamten Stadtgebiet, wobei in diesem Fall der Anstieg besonders an den letzten 
beiden Tagen noch deutlicher zu sehen ist. Der Transport von Schadstoffen aus anderen 
Regionen durch das übergeordnete Modell sorgt weiterhin für eine ausreichende Zufuhr an 
Ozonvorläufersubstanzen im gesamten Untersuchungsgebiet. Die lokale Reduktion der 
Verkehrsemissionen, die durch Stickoxide dominiert werden, führt dadurch zu einer Erhö-
hung des NMVOC/NOx-Verhältnis, so dass die Ozonbildung in diesem Fall begünstigt 
wird. In Abbildung 4.28 zeigt sich dieser Effekt deutlich im Vergleich der beiden berech-
neten Verhältnisse für den Gitterpunkt der Station Chorweiler. 
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Abbildung 4.27: Vergleich zwischen den Ergebnissen des Basisszenarios (Sim, durchgezogene 
Linie), der Simulation nur mit LUA-Daten (LUA, Linie mit Kreisen) und dem Szenario ohne Emis-
sionen des Straßenverkehrs (Szen, gestrichelte Linie) für die unterste Modellschicht sowie den 
Messwerten an der TEMES-Station Chorweiler für NO (oben), NO2 (Mitte) und Ozon (unten). 
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Abbildung 4.28: Verlauf des NMVOC/NOx-Verhältnis am Gitterpunkt der Station Chorweiler für 
das Basisszenario und den Lauf ohne Emissionen von Kraftfahrzeugen während der Episode 2. 

Auffällig ist an dem Lauf ohne Emissionen des Straßenverkehrs außerdem, dass trotz der 
geringeren Zufuhr von NOx die nächtlichen Ozonminima besser wiedergegeben werden als 
im Fall ohne Schiffsemissionen. Dies bestätigt die im vorigen Abschnitt dargelegte These 
von der enormen Bedeutung des Schiffsverkehrs für die lokale Immissionssituation im 
Stadtgebiet von Köln. Ohne Berücksichtigung des Straßenverkehrs werden die Stickoxide 
innerhalb des Modellgebietes meist unterschätzt. Eine Ausnahme bildet der Samstag, an 
dem die Werte morgens durch die Schiffsemissionen dominiert werden. Das Fehlen der 
Emissionen des Straßenverkehrs macht sich daher an diesem Tag bei NO nicht in demsel-
ben Ausmaß bemerkbar wie die Nichtberücksichtigung des Schiffsverkehrs. Der NO2-
Verlauf am Samstagabend (09.08.1997) und in der darauffolgenden Nacht legt allerdings 
nahe, dass die Emissionsdaten beider Verkehrssektoren fast gleichermaßen Anteil haben an 
der Überschätzung durch die Simulation im Vergleich zu den Messwerten. Die bisherigen 
Emissionsdaten für den Samstag müssen daher auch im Zusammenhang mit der auffälligen 
Abweichung der Ozonwerte neben anderen möglichen Einflussfaktoren wie z.B. den mete-
orologischen Verhältnissen kritisch betrachtet werden. 

Zusammenfassung und Schlussfolgerungen aus den bisherigen Ergebnissen 

Das in diesem Kapitel vorgestellte Basisszenario zeigt in Einzelfallstudien im Allgemeinen 
eine gute Übereinstimmung der berechneten Schadstoffkonzentrationen im Vergleich zu 
den Messwerten. Die grundlegenden meteorologischen und luftchemischen Verhältnisse 
werden durch das genestete Modellsystem auch auf der lokalen Skala im betrachteten Un-
tersuchungszeitraum erfolgreich erfasst. Das CARLOS-System erweist sich daher als pro-
bates Mittel, um den Einfluss veränderter Emissionen auf das Schadstoffregime eines 
Stadtgebietes mittels Episodensimulationen zu untersuchen. 
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Die Betrachtung der beiden dominanten Verkehrssektoren innerhalb des Modellgebietes 
ergibt, dass bei schwachwindigen Hochdruckwetterlagen die Emissionen des Straßen-  
sowie des Schiffsverkehrs die Immissionssituation im Großraum Köln maßgeblich bestim-
men. Dabei ist der Einfluss der markanten Linienquelle Rhein im Leebereich der Strömung 
besonders ausgeprägt. Die Emissionen des Straßenverkehrs sind aufgrund der feineren 
Netzstruktur dagegen eher diffuser Natur, doch an den Hauptverkehrsstraßen der Innen-
stadt und entlang der Autobahnen wird ihre Einwirkung anhand des Titrationseffektes von 
NO bei Sommersmogsituationen besonders deutlich. 

Die verwendeten Emissionsdaten des Straßenverkehrs mit hoher räumlicher und zeitlicher 
Auflösung sind zur Simulation des Sommersmogs auf der lokalen Skala gut geeignet. Die 
Modellergebnisse für das Wochenende stimmen in dem hier betrachteten Fall jedoch 
schlechter mit den Messwerten überein als an den übrigen Wochentagen. Bei dieser Be-
trachtung muss allerdings auch berücksichtigt werden, dass z.B. Mängel in der Simulation 
der meteorologischen Bedingungen und des Schadstofftransports aus dem übergeordneten 
Modell dabei ebenso eine Rolle spielen können wie für diesen Tag nicht repräsentative 
Emissionsdaten. Insbesondere bei Einzelfallsimulationen sind die Emissionsdaten sehr 
wichtig für die Ergebnisqualität. Ihr Einfluss im lokalen Bereich beschränkt sich jedoch im 
Fall der Verkehrsemissionen hauptsächlich auf die untersten Modellschichten, da die 
Emission bodennah stattfindet. Mit zunehmender Höhe verschwinden lokale emissionsbe-
dingte Konzentrationsunterschiede und der Ferntransport von Schadstoffen gewinnt an 
Bedeutung. 

Die Untersuchungen zeigen weiterhin, dass die Ozonbildung im Modellgebiet wie bei vie-
len europäischen Städten VOC-limitiert ist (KLEMM et al. 2000). Das bedeutet, dass die 
NOx-Konzentration der Luftmasse hoch genug ist, um bei der vorhandenen Menge VOC 
einen limitierenden Effekt auf die Produktion von Ozon auszuüben (vgl. auch Abbildung 
4.45). Die VOC-Limitierung der Luftmasse zeigt sich bei den Simulationen u.a. an dem 
deutlichen Anstieg der Ozonkonzentration mit abnehmendem lokalen Stickoxid-Angebot. 
Da das daraus resultierende Verhältnis von VOC/NOx lokal sehr variabel ist, sind auch die 
Abweichungen räumlich unterschiedlich ausgeprägt. Tagsüber beträgt die Differenz zum 
Basislauf innerhalb des Stadtgebietes ca. 1-5 ppbV, nachts ist der Unterschied aufgrund der 
verminderten Titration durch NO wesentlich größer. Eine Erhöhung von NOx des Ver-
kehrssektors um 50% führt dagegen bei den Episodensimulationen zu einer leichten Ab-
nahme der Ozonkonzentration in derselben Größenordnung. Eine Steigerung oder Vermin-
derung der Kohlenwasserstoffe des Verkehrssektors um 50% hat insgesamt nur eine mini-
male Auswirkung auf die Ozonkonzentration (< ±1%) innerhalb des Modellgebietes. 
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4.5 Szenariensimulationen 

Der Zusammenhang zwischen Verkehrsemissionen und Sommersmog ist schon seit länge-
rer Zeit bekannt (vgl. Kapitel 2.2.) und viele Untersuchungen befassen sich mit Redukti-
onsszenarien zur Verbesserung der Luftqualität in städtischen Gebieten (siehe z.B. 
FENGER 1999). Zunächst galt es die Frage zu klären, welche Auswirkung die Reduktion 
einzelner Vorläufersubstanzen auf lokaler sowie auf regionaler Ebene hat, um eine effekti-
ve Ozonminderungsstrategie zu entwickeln. Viele Studien zeigen, dass eine merkliche Ver-
ringerung der Ozonkonzentrationen in städtischen Gebieten nur durch eine kombinierte 
Reduktion der Vorläufersubstanzen auf lokaler und auf regionaler Ebene zu bewerkstelli-
gen ist (siehe z.B. MOUSSIOPOULOS et al. 2000). Lokale Fahrverbote haben sich dagegen 
vor Ort als unwirksames Mittel zur Reduktion hoher Ozonlevel erwiesen, da die advehier-
ten Luftmassen aus weiterhin belasteten Regionen ausreichend Vorläufersubstanzen ent-
halten. Die Auswertung der Simulationen mit dem Basisszenario ohne Emissionen des 
Verkehrssektors bestätigt diesen Zusammenhang für den Großraum der Stadt Köln. Erst in 
einiger Entfernung vom Reduktionsgebiet machen sich niedrigere Schadstofflevel durch 
eine verminderte Bildung sekundärer Schadstoffe bemerkbar. Der photochemische Smog 
ist demnach in den meisten Gebieten Nordeuropas kein rein kleinskaliges Phänomen. 

In diesem Abschnitt steht daher die Simulation von Szenarien im Vordergrund, die sich 
konkret mit der Veränderung von Emissionsstrukturen des Straßenverkehrs auf der lokalen 
Ebene befassen. Die Auswirkung von straßenbaulichen Maßnahmen auf die Verkehrsströ-
me sowie die Problematik des induzierten Verkehrs soll anhand der Emissionsdaten des 
dynamischen Verkehrsmodells untersucht werden. Dabei werden weniger Reduktionsmaß-
nahmen entwickelt, sondern geprüft, ob das betrachtete Planungsvorhaben für das Stadtge-
biet eine Verbesserung der Luftqualität bedeutet, oder nur eine Verschiebung der Immissi-
onsschwerpunkte bewirkt. Außerdem wird erforscht, welchen Einfluss eine geänderte Zu-
sammensetzung des Straßenverkehrs durch einen steigenden LKW-Anteil auf die Immissi-
onssituation im Modellgebiet hat. 

Auch die Auswirkung von Veränderungen der Verkehrsemissionen außerhalb des betrach-
teten Modellgebietes muss aufgrund der Advektion von Schadstoffen untersucht werden. 
Durch das Nestingverfahren wird das lokale Modellgebiet über die Randwertvorgabe von 
der Emissionssituation innerhalb des übergeordneten Modells beeinflusst. Lokale Ände-
rungen der Emissionshöhe können daher nicht immer losgelöst von der Hintergrundbelas-
tung durch advehierte Schadstoffe betrachtet werden. Zur Erforschung der Auswirkung 
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von Emissionsänderungen sind daher auch kombinierte Szenarien (siehe z.B. auch 
KESSLER et al. 1999) notwendig. 

Zur Übersicht werden vorab die in den nächsten Abschnitten definierten Szenarien tabella-
risch zusammengefasst (vgl. Tabelle 4.1). Weitere Erläuterungen sind den entsprechenden 
Textabschnitten zu entnehmen. Die meteorologischen Bedingungen sind in allen Szenarien 
unverändert zum Basislauf. Eine Variation der Eingangsdaten findet lediglich auf Seiten 
der Emissionen statt. Die lokalen Szenarien (vgl. Abschnitt 3.3.2) des dynamischen Ver-
kehrsmodells für den Großraum der Stadt Köln (Nest 3) werden teilweise mit Emissions-
änderungen auf regionaler Ebene kombiniert, um die unterschiedlichen Einflussfaktoren 
auf den verschiedenen Skalen zu untersuchen. Dazu werden die von der EURAD-Gruppe 
des RIU definierten Szenarien ‚HITRAF’ (Erhöhung der verkehrsbedingten Emissionen 
um 15%) und ‚LOWTRAF’ (Reduktion der Verkehrsemissionen um 15%) für das Gebiet 
von NRW (Nest 2) verwendet. Auf der lokalen Skala werden die Daten des LUA an die 
ZAIK-Szenarien angepasst und für das Szenario in Abschnitt 4.5.2 dementsprechend die 
Emissionen des Straßenverkehrs um 15% erhöht (LUA + 15%). 

Szenario Bereich ZAIK LUA EURAD 

4.5.1: Brückenszenario lokal (Nest 3) Szenario 1 
Szenario 2 Basis Basis 

lokal (Nest 3) Szenario 3 
Szenario 4 LUA + 15% Basis 

regional (Nest 2) Basis Basis HITRAF 4.5.2: erhöhtes 
Verkehrsaufkommen 

regional und lokal Szenario 3 
Szenario 4 LUA + 15% HITRAF 

4.5.3: Variation des 
LKW-Anteils der 
Fahrzeugflotte 

lokal (Nest 3) 

LKW05 
LKW10 
LKW15 
LKW20 

Basis Basis 

4.5.4: reduziertes 
Verkehrsaufkommen regional (Nest 2) Basis Basis LOWTRAF 

Tabelle 4.1: Übersicht der in dieser Arbeit präsentierten Szenariensimulationen. Zur Definition der 
ZAIK-Szenarien vgl. auch Abschnitt 3.3.2. 

4.5.1 Brückenszenario (lokal) 

Die ersten beiden Szenarien befassen sich wie in Abschnitt 3.3.2 dargelegt mit den Aus-
wirkungen von Verkehrslenkungsmaßnahmen innerhalb des Stadtgebietes von Köln. In 
Szenario 2 werden die beiden stark frequentierten Rheinbrücken in der Kölner Innenstadt 
für den Verkehr gesperrt. In Szenario 1 wird zudem eine Temporeduktion für alle Nicht-
Autobahnen um 20 km/h vorgenommen. Die emissionsseitige Auswirkung dieser Szena-
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rien wurde bereits in Kapitel 3 beschrieben (siehe auch Abbildung 3.14 und 3.15). Beide 
Szenarien beziehen sich auf den Wochentag Montag. Mittels einer Episodensimulation soll 
untersucht werden, wie sich diese lokalen Änderungen auf die Bildung sekundärer Schad-
stoffe auswirken. 

Bei den primär emittierten Schadstoffen zeigt sich erwartungsgemäß zu den Hauptver-
kehrszeiten die größte Abweichung zwischen dem Basisszenario und den Szenariensimula-
tionen. In Abbildung 4.29 tritt der durch die Brückensperrung entlastete Innenstadtbereich 
in unmittelbarer Rheinnähe deutlich hervor. Doch entlang der Ausweichrouten, insbeson-
dere am Autobahnring im Süden und im nördlichen Teil der Innenstadt sowie der A57, ist 
die Belastung durch den zusätzlichen KFZ-Verkehr größer als die Entlastung andernorts. 
Infolge der Brückensperrung findet also nicht nur eine reine Verlagerung der Immissions-
schwerpunkte statt, sondern es kommt aufgrund der notwendig gewordenen Umwege ins-
gesamt zu einer zusätzlichen Belastung durch verkehrsbedingte Emissionen. 

 

% 
% 

A57 

Abbildung 4.29: Relative Abweichung [%] von Szenario 1 zum Basisszenario (Montag) für NO 
(links) und NMVOC (rechts) für den 11.08.1997 um 5:30 UTC. 

Die Abweichungen zwischen Szenario 1 und Szenario 2 sind insbesondere bei den sekun-
där gebildeten Schadstoffen nur gering. Die auffällige Erhöhung der Kohlenwasserstoffe 
durch die zusätzliche Temporeduktion in Szenario 1 macht sich durch die VOC-
Limitierung der Luftmasse bei der Ozonbildung kaum bemerkbar. Die Auswirkung zeigt 
sich hauptsächlich im nördlichen Stadtgebiet sowie im Süden entlang der Autobahn und 
stromab davon tagsüber anhand von etwas höheren Ozonwerten im Vergleich zum Szena-
rio 2. Die maximale Abweichung der Ozonkonzentration findet sich dementsprechend im 
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Bereich des Gitterpunktes (23,23) mit den Koordinaten 6.96° Ost und 50.96° Nord inner-
halb der Kölner Innenstadt (siehe Abbildung 4.30).  

Während bis zum Mittag die Unterschiede zwischen den beiden Szenarienläufen und dem 
Basisszenario bei den sekundären Schadstoffen eher gering und auf einen kleinen Bereich 
beschränkt sind, nehmen sie nach Sonnenhöchststand deutlich zu. Abbildung 4.31 zeigt die 
Differenz der simulierten Ozonkonzentration zwischen Szenario 1 und dem Basisszenario 
für einige ausgewählte Zeitpunkte. Im zeitlichen Verlauf ist deutlich der verstärkte Ozon-
abbau entlang der Ausweichrouten zu erkennen. Der Einfluss des zusätzlichen Straßenver-
kehrs bleibt jedoch nicht nur auf den Nahbereich beschränkt sondern er breitet sich mit der 
Strömung in westlicher Richtung aus. Die prozentualen Abweichungen betragen bei Ozon 
bis zu –27% bzw. +54%, wobei diese Höchstwerte nur bei niedrigen Mischungsverhältnis-
sen erreicht werden, wie sie z.B. gegen 23 UTC vorherrschen. An diesem Zeitpunkt zeigt 
sich eine auffällige Fahne erhöhter Ozonwerte, die sich innerhalb der nächsten Stunde ab-
schwächt und nordwestlich aus dem Modellgebiet heraustransportiert wird. Sie ist die Fol-
ge des Ausbleibens zusätzlicher NOx-Emissionen im Innenstadtbereich durch die Brücken-
sperrung. Dadurch steht der Luftmasse im Szenarienfall weniger NO zum Ozonabbau zur 
Verfügung, so dass die Ozonwerte stromab der Innenstadt höher sind als im Basisszenario. 
Dieses Luftvolumen wird entsprechend der vorherrschenden Strömung weiter transportiert, 
wobei es außerhalb des Stadtgebietes noch einige Zeit seine charakteristischen Eigenschaf-
ten bewahrt und somit auch entfernte Bereiche beeinflusst. 

 

Abbildung 4.30: Verlauf der Abweichung des Ozonmischungsverhältnisses für den 11.08.1997 für 
Szenario 1 (S1) bzw. Szenario 2 (S2) – Basisszenario für den Gitterpunkt (23,23); zur Lage des 
Gitterpunktes siehe Abbildung 4.31. 
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Gitterpunkt 
(23,23) 

O3 
[ppbV] 14 UTC 17 UTC 

    18 UTC 19 UTC 

    21 UTC 23 UTC 

Abbildung 4.31: Zeitlicher Verlauf des Horizontalwindes sowie der Abweichung des Ozonmi-
schungsverhältnisses [ppbV] (Szenario 1 – Basisszenario) in der untersten Modellschicht; in der 
zeitlichen Reihenfolge von links oben nach rechts unten um 14, 17, 18, 19, 21 und 23 UTC. 
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4.5.2 Erhöhtes Verkehrsaufkommen (regional und lokal) 
sowie Ausbau des Kölner Autobahnrings 

In diesem Szenario wird die Auswirkung einer Erhöhung des Verkehrsaufkommens bzw. 
der verkehrsbedingten Emissionen sowohl auf lokaler als auch auf regionaler Ebene auf 
das chemische Regime innerhalb des Modellgebietes untersucht. Dabei wird neben der 
lokalen Erhöhung des Verkehrsaufkommens um 15% innerhalb des Stadtgebietes von Köln 
(Szenario 3 und 4 des ZAIK-Verkehrsmodells, vgl. Abschnitt 3.3.2) in der Umgebung der 
Stadt eine Zunahme des Straßenverkehrs durch eine Erhöhung der verkehrsbedingten  
Emissionen (LUA-Datensatz) um 15% simuliert. Diese Annahme ist in Ermangelung ge-
eigneter Daten als erste Näherung zu verstehen, denn die Ergebnisse des dynamischen 
Modells zeigen, dass eine Erhöhung des Verkehrsaufkommens um 15% nicht gleichbedeu-
tend ist mit einem Anstieg der entsprechenden Emissionen um denselben Betrag (vgl. Ab-
bildung 3.14). Zusätzlich werden auf regionaler Ebene innerhalb von NRW (Nest 2 des 
übergeordneten Modells) die verkehrsbedingten Emissionen ebenfalls um 15% erhöht. 
Mittels Episodensimulationen soll nun untersucht werden, wie sich die verschiedenen Sze-
narien auf die Bildung sekundärer Schadstoffe innerhalb des Modellgebietes auswirken. 

Fall 1 Basisszenario ZAIK- und LUA-Verkehrsemissionen für Montag bzw. Dienstag 

Fall 2  Nest 3 +15% ZAIK-Szenario 3 bzw. 4 und Erhöhung der LUA-Emissionen um 15% 

Fall 3 Nest 2 +15% Erhöhung der Verkehrsemissionen im übergeordneten Modell um 15% 

Fall 4  +15% Erhöhung der Verkehrsemissionen in Nest 2 und 3 um 15% (Fall 2+3) 

Tabelle 4.2: Betrachtete Szenarien für die Episode 2 (im Fall 2 und 4 nur Montag 11.08.1997). Für 
Fall 3 und 4 wurde das eingangs beschriebene EURAD-Szenario ‚HITRAF’ verwendet. 

Eine Erhöhung der Verkehrsemissionen ausschließlich innerhalb von Nest 3 (Fall 2) be-
wirkt im Mittel über das gesamte Modellgebiet tagsüber nur eine minimale Abweichung 
der maximalen Ozonkonzentration (< -1%). Größere prozentuale Abweichungen (bis -8%) 
treten nur bei sehr niedrigen Ozonkonzentrationen morgens oder abends auf. Im Tagesver-
lauf zeigt sich zu diesen Zeiten besonders entlang der Autobahnen bzw. etwas stromab 
davon der Einfluss der erhöhten NO-Emissionen durch den zusätzlichen Verkehr anhand 
negativer Abweichungen des Ozonmischungsverhältnisses um bis zu 4 ppbV (siehe 
Abbildung 4.32). In dem vorherrschenden chemischen Regime führt demnach die lokale 
Erhöhung der verkehrsbedingten Emissionen (NO, CO und HC) unmittelbar innerhalb des 
Modellgebietes an diesem Tag nicht zu einer verstärkten Ozonbildung. Da CARLOS keine 
‚two-way’-Nestingmöglichkeit beinhaltet kann nicht ohne Weiteres überprüft werden, ob 
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die erhöhten Emissionen weiter stromab im Nest 2 einen gegenteiligen Effekt bewirken. 
Im Folgenden wird daher untersucht, wie sich im umgekehrten Fall eine Erhöhung der ver-
kehrsbedingten Emissionen stromauf auf das chemische Regime des lokalen Modellgebiets 
auswirkt. 

     

O3 
[ppbV] 

O3 
[ppbV] 

Abbildung 4.32: Horizontalwind und Abweichung des Ozonmischungsverhältnisses (Fall 2 mit 
Szenario 4 - Basisszenario) in der untersten Modellschicht um 5:30 UTC (links) und 18:30 UTC 
(rechts)  für den 11.08.1997. 

In Fall 3 wurden die verkehrsbedingten Emissionen in ganz NRW um 15% erhöht 
(EURAD-Szenario ‚HITRAF’ für Nest 2), während im lokalen Modellgebiet (Nest 3) die-
selben Emissionsbedingungen vorherrschen wie beim Basislauf (Fall 1). Durch die Rand-
werte des übergeordneten Modells werden von außen die erhöhten Emissionswerte an das 
lokale Modellgebiet weitergegeben. Entsprechend der Strömungssituation erreichen Luft-
massen aus dem Raum Bonn sowie Troisdorf und Siegburg im Laufe der Zeit das Gebiet 
der Stadt Köln. Den Eintrag der Luftmassen in das lokale Modellgebiet sowie den Effekt 
frischer NO-Emissionen auf die Ozonkonzentration veranschaulicht Abbildung 4.33. Das 
zur Hauptverkehrszeit (7h Ortszeit) hauptsächlich im Rhein-Ruhr-Bereich emittierte NO 
führt dort zu deutlich verminderten Ozonwerten im Vergleich zu den restlichen Gebieten in 
NRW. In der zu dieser Zeit noch niedrigen Grenzschicht werden die emittierten Schadstof-
fe noch nicht effektiv durchmischt, so dass der Anstieg des Straßenverkehrs in der NO-
Konzentration morgens besonders deutlich sichtbar wird. Dementsprechend werden in den 
östlichen Teil des lokalen Modellgebietes bereits mit Ozon vorbelastete Luftmassen hin-
eintransportiert, während der westliche Teil durch primär emittierte Schadstoffe geprägt 
wird. 
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Abbildung 4.33: Horizontalwind in der untersten Modellschicht und Mischungsverhältnis von NO 
(links, mit unterlegter Modellorographie) bzw. Ozon (rechts) des CTM2-Laufs ‚HITRAF’ mit er-
höhten Verkehrsemissionen für das Modellgebiet Nest 2 am 11.08.1997 um 5 UTC. Das Quadrat 
markiert das lokale Modellgebiet (Nest 3). 
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Abbildung 4.34: Abweichung des Ozonmischungsverhältnisses Fall 3 – Basisszenario in der je-
weils untersten Modellschicht für den 11.08.1997 um 5 UTC. Links für das Gebiet Nest 2 (CTM2-
Simulation, mit unterlegter Orographie) und rechts für das Gebiet Nest 3 (CTM2F-Simulation, mit 
Darstellung des Horizontalwindes). 

Durch den verstärkten Eintrag verkehrsbedingter Emissionen (insbesondere NO) wird im 
Szenarienlauf morgens der Abbau von Ozon entlang der Verkehrsschwerpunkte begüns-
tigt. Im Fall 3 finden sich daher um 5 UTC in diesem Bereich etwas niedrigere Ozonmi-
schungsverhältnisse im Vergleich zum Basislauf (siehe Abbildung 4.34, links). Dieser  
Effekt wird von dem lokalen Modell für das Gebiet Nest 3 verstärkt wiedergegeben (siehe 
Abbildung 4.34, rechts). Am östlichen und südlichen Modellrand von Nest 3 ist deutlich 
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die Aufprägung erhöhter Ozonkonzentrationen durch das übergeordnete Modell zu erken-
nen. Zu Beginn des Modelllaufs findet eine dreidimensionale Initialisierung der chemi-
schen Spezies im genesteten Modellgebiet durch das übergeordnete Modell statt. Im Ver-
lauf der Simulation werden jedoch nur am Einströmrand die Konzentrationen innerhalb des 
Nestinggebietes durch das regionale Modell beeinflusst. Tagsüber führt das höhere Emis-
sionsniveau in der CTM2-Simulation stromab in einiger Entfernung zu den Quellregionen 
zu einem Anstieg der Ozonkonzentration um meist bis zu 4 ppbV. Die maximale positive 
Abweichung der Szenariensimulation findet sich mit ca. 15 ppbV am Niederrhein nahe der 
niederländischen Grenze um 16 UTC am 12.08.1997. 

Im zeitlichen Verlauf hat die Erhöhung der Verkehrsemissionen in Nest 2 eine sehr unter-
schiedliche Auswirkung auf die Konzentrationsverteilung der sekundären Schadstoffe in-
nerhalb des lokalen Modellgebietes. Am ersten Tag der betrachteten Episode ergibt der 
Basislauf im Mittel tagsüber höhere bodennahe Ozonkonzentrationen. Im Laufe des zwei-
ten Tages liefert der Szenarienlauf nachmittags höhere Werte, wobei die Maximalkonzent-
ration zu einem wesentlich späteren Zeitpunkt erreicht wird als im Basislauf (vgl. 
Abbildung 4.35). Die höchste Effektivität der Ozonproduktion wird im Szenario also zeit-
versetzt erreicht. Innerhalb der Episode ist das chemische Regime der Luftmasse durch die 
veränderte Emissionslage weiter stromauf offenbar modifiziert. Im Vergleich zum Basis-
lauf enthält die Luftmasse im Szenario mehr Wasserstoffperoxid, im photochemischen 
Smog ein Konkurrenzprodukt von Ozon. Insbesondere am ersten Tag wird im Szenarien-
lauf verstärkt H2O2 gebildet, was eher typisch ist für ländliche, NOx-limitierte Luftmassen 
(vgl. Abbildung 4.36). In der Simulation für den 12.08.1997 überwiegt nachmittags dage-
gen die Ozonproduktion. Durch die Variation der Randbedingungen, die das antreibende 
Modell CTM2 vorgibt, ändern sich jedoch nicht nur die bodennahen Verhältnisse im 
Nest 3. Es ist auch aufgrund der Durchmischung der Schadstoffe während des Transport-
prozesses eine wesentlich mächtigere Schicht betroffen (vgl. Abbildung 4.37). Für diese 
Änderungen innerhalb der Grenzschicht sind auch die vorausgegangenen Simulationen 
(Episoden 0 - 1) mitverantwortlich. Während sich die Erhöhung der Emissionen bei den 
primären Schadstoffen wie NO und NMVOC eher in den untersten Modellschichten be-
merkbar macht, werden einige sekundär gebildete Stoffe mit längerer Lebensdauer wie 
z.B. PAN oder H2O2 innerhalb der Grenzschicht (bis ca. 2000 m) verteilt und können wei-
tere Strecken zurücklegen (vgl. Abbildung 4.37). Das auf einem weiten Gebiet erhöhte 
Verkehrsaufkommen bewirkt daher eine durchgreifendere Änderung der Schadstoffkon-
zentrationen, als es die lokale Änderung der Emissionen unmittelbar innerhalb des Modell-
gebietes vermag. 
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Abbildung 4.35: Flächenmittel des Ozonmischungsverhältnisses [ppbV] in der untersten Modell-
schicht  im Nest 3 während der Episode 2 für den Basislauf und den Fall 3. 

 
Abbildung 4.36: Flächenmittel des Mischungsverhältnisses von H2O2 [ppbV] in der untersten Mo-
dellschicht im Nest 3 während der Episode 2 für den Basislauf und den Fall 3. 

Bei der kombinierten Erhöhung der Verkehrsemissionen in Gebiet N2 (NRW) und N3 
(Großraum Köln) zeigt der Fall 4 (mit ZAIK-Szenario 4) im Vergleich zum Fall 2 zur 
Hauptverkehrszeit insbesondere am Nachmittag im Leebereich der Autobahnen und der 
Innenstadt um bis zu 4 ppbV niedrigere Ozonwerte. Dies entspricht in etwa der Abwei-
chung, die sich bei der ausschließlich lokalen Änderung der Verkehrsemissionen (Fall 2 
mit Szenario 4) ergibt. Der Ferntransport der Schadstoffe und das dadurch beeinflusste 
chemische Regime ist für die Bildung sekundärer Schadstoffe in diesem Fall ausschlagge-
bend, wobei diesem kleinskalige Effekte durch lokale Emissionen überlagert sind. Insge-
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samt beträgt der Unterschied der simulierten Ozonmischungsverhältnisse (Basisszenario – 
Fall 4) beispielsweise an der Station Chorweiler tagsüber zwischen 5 und 13 ppbV. 

     

H2O2 
[ppbV] 

O3 
[ppbV] 

     

OH 
[pptV] NMVOC

[ppbV] 

Abbildung 4.37: Zeit-Höhen-Verlauf der Abweichung der Mischungsverhältnisse (Fall 3 – Basis-
szenario) im Nest 3 während des Zeitraums der Episode 2 von Ozon (links oben), H2O2, (rechts 
oben), NMVOC (links unten) und OH (abweichend in [pptV], rechts unten) am Gitterpunkt der 
Station Chorweiler. Am zweiten Tag ist in den Abbildungen deutlich der Wechsel zwischen der 
bevorzugten Bildung von H2O2  zu Ozon erkennbar. Dementsprechend ist am Nachmittag des 
12.08.1997 die OH-Konzentration erhöht. 

Dagegen sind die Abweichungen, die sich durch die Verwendung der unterschiedlichen 
ZAIK-Szenarien im Fall 4 ergeben, eher gering. Ohne Ausbau des Autobahnrings (Szena-
rio 3) zeigen sich zu den Hauptverkehrszeiten entlang der Autobahnen höhere Ozonwerte 
als im Szenario 4. Die maximale Abweichung beträgt gegen 18 UTC 1.5 ppbV im Bereich 
zwischen den Autobahnkreuzen Köln West und Köln Süd. Durch den Autobahnausbau 
(Szenario 4) gewinnt dieser Verkehrsweg für die Fahrer des ZAIK-Simulationsmodells an 
Attraktivität (vgl. auch Abbildung 3.16). Die Umverteilung der Verkehrsströme ist deutlich 
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an der Abweichung der Ozonkonzentration zur nachmittäglichen Hauptverkehrszeit er-
kennbar (vgl. Abbildung 4.38), die sehr gut die Unterschiede in dem primär emittierten 
Stickoxid mit umgekehrten Vorzeichen wiederspiegelt. Insbesondere der südwestliche Teil 
des Autobahnrings wird in Szenario 4 stärker von den Fahrern genutzt, wodurch dort der 
Ozonabbau intensiviert wird. Der Innenstadtbereich und die A57 dagegen verlieren an Att-
raktivität. Im Verkehrsmodell wird der Umweg über eine staufreie Autobahn bevorzugt, 
wenn er gegenüber der früheren Strecke eine Verkürzung der Reisezeit bedingt. Dadurch 
kommt es nicht zu der erwarteten Absenkung der Emissionen. Aufgrund des geschwindig-
keitsabhängigen Verlaufs der Emissionsfaktoren hätte aufgrund des fehlenden ‚stop-and-
go’-Verkehrs insbesondere der Ausstoß an HC und CO vermindert werden sollen (vgl. 
Abbildung 2.4). Der Ausbau der Verkehrswege erscheint vor diesem Hintergrund zur Ab-
senkung der Immissionsbelastung nicht als das Mittel der Wahl. Dennoch wird er von vie-
len Lokalpolitikern mit der Berufung auf positive umweltpolitische Aspekte eingefordert. 

 

O3 
[ppbV] 

Abbildung 4.38: Horizontalwind und Abweichung des Ozonmischungsverhältnisses [ppbV] in der 
untersten Modellschicht (Fall 4: Szenario 3 – Szenario 4) um 17 UTC für den 11.08.1997. 

4.5.3 Variation der Zusammensetzung der Fahrzeugflotte (lokal) 

In diesem Abschnitt wird im Gegensatz zu den obigen Untersuchungen nicht die räumliche 
Struktur oder unmittelbar die Höhe der Emissionen verändert, sondern ihre Zusammenset-
zung wird durch die Variation der Fahrzeugflotte modifiziert. Dieses Szenario basiert bzgl. 
der Variation des LKW-Anteils auf den Simulationen des dynamischen Verkehrsmodells 
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des ZAIK, und die Veränderungen der Emissionen beschränken sich demzufolge auf das 
Stadtgebiet von Köln (vgl. Kapitel 3.3). Die durchgeführten Simulationen sollen u.a. einen 
Beitrag zur Klärung der Frage liefern, ob die Abweichung der prognostizierten Ozonma-
ximumkonzentrationen im Fall vom 09.08.1997 zum Teil auf Emissionsdaten zurückzu-
führen ist, die nicht repräsentativ für die Verkehrszusammensetzung am Wochenende sind. 

Für das Wochenende innerhalb des Untersuchungszeitraums (Episode 1, 09.-10.08.1997) 
wurden daher vier weitere Szenariensimulationen mit variierendem LKW-Anteil der Fahr-
zeugflotte durchgeführt (vgl. auch Tabelle 3.6). Ausgehend von 5% wurde der Anteil bis 
auf 20% angehoben. Wochentags liegt der LKW-Anteil im Bereich der Stadt Köln etwa 
bei 15%, so dass dieser Wert als Referenz zum Basisszenario dient. Die Simulation mit den 
Emissionsdaten des Szenarios LKW15 unterscheidet sich jedoch etwas von dem Basislauf, 
da hierfür vom ZAIK andere Emissionsfaktoren zugrunde gelegt wurden. Das Basisszena-
rio liefert innerhalb des Stadtgebietes höhere Ozonmischungsverhältnisse (bis zu 4 ppbV), 
doch der Tagesverlauf ist vergleichbar (siehe Abbildung 4.39). Die Abweichungen zwi-
schen den beiden Simulationen sind in diesem Fall jedoch unerheblich, da lediglich die 
relativen Veränderungen der einzelnen Szenarienläufe untereinander betrachtet werden. 

 

Abbildung 4.39: Verlauf des Ozonmischungsverhältnisses während der Episode 1 in der untersten 
Modellschicht am Gitterpunkt (23,23) in der Innenstadt von Köln (vgl. auch Abbildung 4.31) für 
des Basislauf und das Szenario mit einem LKW-Anteil von 15% (LKW15). 

Die Szenarien zeigen besonders am ersten Tag einen deutlichen Anstieg der Ozonkonzent-
ration mit sinkendem LKW-Anteil (siehe Abbildung 4.40). Bezüglich der beobachteten 
Variation scheint fast ein linearer Zusammenhang zwischen den Ozonwerten und der Flot-
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tenzusammensetzung zu bestehen. Dies ist hauptsächlich auf die Reduktion der NOx-
Emissionen aufgrund des sinkenden LKW-Anteil zurückzuführen, wodurch lokal weniger 
Ozon abgebaut wird. Aber auch die damit zusammenhängende Erhöhung des Verhältnisses 
NMVOC/NOx begünstigt die Ozonbildung. Die veränderte Zusammensetzung der Emissi-
onen führt außerdem zu einem früheren Einsetzen der Nettoproduktion und insgesamt 
wirkt der Ozonverlauf etwas breiter. 

 

Abbildung 4.40: Verlauf des Ozonmischungsverhältnisses während der Episode 1 in der untersten 
Modellschicht am Gitterpunkt CITY (23,20) in der Innenstadt von Köln für die vier Szenarien mit 
unterschiedlichem LKW-Anteil. 

Besonders deutlich zeigt sich der Unterschied zwischen den Szenarien LKW05 und 
LKW20 in der Innenstadt am Gitterpunkt (23,20) mit den Koordinaten 6.96° Ost und 
50.94° Nord (vgl. Abbildung 4.41). Insbesondere am ersten Tag ist die Ozonkonzentration 
in diesem Bereich tagsüber durchgehend um 7-8 ppbV erhöht. Doch auch an der etwas 
außerhalb gelegenen Station Chorweiler finden sich im Lee der Stadt tagsüber erhöhte  
Ozonwerte. Die erzielte positive Abweichung der Ozonkonzentration reicht jedoch nicht 
aus, um die Diskrepanz von über 20 ppbV zwischen simulierten und gemessenen Werten 
im Basisfall nennenswert zu verbessern. Wie bereits in Abschnitt 4.5.2 zeigt sich auch hier, 
dass der Einfluss der lokalen Verkehrsemissionen innerhalb des Modellgebietes zwar er-
heblich ist, die Immissionssituation aber durch den großräumigen Transport der Schadstof-
fe ebenfalls geprägt wird. Eine eingehendere Betrachtung des Phänomens auf regionaler 
Skala auch im Hinblick auf die verwendeten Emissionsdaten ist daher unerlässlich. 
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Abbildung 4.41: Abweichung des Ozonmischungsverhältnisses (LKW05 – LKW20) im Verlauf der 
Episode 1 für den Gitterpunkt CITY (23,20) und Chorweiler (18,30). 

4.5.4 Reduziertes Verkehrsaufkommen (regional) 

Allein durch die Berücksichtigung der lokalen Veränderung des Verkehrsaufkommens und 
seiner Zusammensetzung sind die auffälligen Unterschiede zwischen den simulierten und 
gemessenen Ozonwerten am 09.09.1997 für die lokale Skala nicht zu beheben. Dies war 
auch nicht zu erwarten, denn eine negative Abweichung zeigt sich bereits in den überge-
ordneten Modellsimulationen (‚coarse grid’ bis Nest 2) und geht einher mit einer deutli-
chen Überschätzung der NOx-Konzentration. Die Tatsache, dass es sich bei diesem Tag um 
einen Samstag handelt, wirft die Frage nach einem Wochengang der Ozonkonzentration 
auf, wie sie sich in Abbildung 4.7 andeutet. Mehrere Studien, die sich mit der Ergründung 
systematischer Unterschiede zwischen den gemessenen Ozonkonzentrationen an Werkta-
gen und Wochenenden in den Sommermonaten befassen, ergeben je nach Untersuchungs-
gebiet keine eindeutigen Ergebnisse. PONT & FONTAN (2001) fanden für einige Großstäd-
te in Frankreich keine signifikanten Abweichungen, wohingegen sich bei BRÖNNIMANN & 
NEU (1997) für die Schweiz unter bestimmten meteorologischen Bedingungen am Wo-
chenende höhere Ozonwerte zeigten. PRYOR & STEYN (1995) weisen für ein Gebiet in 
Kanada einen deutlichen Wochengang der Ozonkonzentration mit einer signifikanten Er-
höhung am Wochenende nach. Als Ursache für die höheren Ozonwerte an den Wochenen-
den (vergleichbare meteorologische Bedingungen vorausgesetzt) wird die Reduktion der 
primären Schadstoffe und insbesondere NO angesehen. In der durch Ferntransport weiter-
hin belasteten Atmosphäre findet verstärkt eine Nettoproduktion statt, da aufgrund des 
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verminderten Titrationseffektes lokal weniger Ozon abgebaut werden kann. Insbesondere 
das verminderte Verkehrsaufkommen an diesen Tagen hat großen Anteil an der Reduktion 
dieser ambivalenten Vorläufersubstanz. Die Nichtlinearität der ozonbildenden Prozesse ist 
daher ein Hauptproblem bei der Suche nach geeigneten Minderungsstrategien, die auf allen 
betrachteten Skalen die gewünschte Wirksamkeit besitzen. 

Zur Untersuchung des Effekts eines regional reduzierten Verkehrsaufkommens am Wo-
chenende auf die Ozonkonzentration im Großraum Köln wurde analog zu dem in Abschnitt 
4.5.2 beschriebenen Szenario eine Reduktion der Verkehrsemissionen um 15% innerhalb 
des Modellgebietes Nest 2 (NRW) vorgenommen (EURAD-Szenario ‚LOWTRAF’). Dies 
ist ein grober Ansatz um den beobachteten Rückgang der Verkehrsstärke mit einer Emissi-
onsminderung zu verbinden, wobei hier die Auswirkung einer geänderten Verkehrszu-
sammensetzung nicht berücksichtigt wird. Im Vergleich zum EURAD-Basislauf zeigt sich 
bei dem Reduktionsszenario ein deutlicher Anstieg der Ozonkonzentration stromab des 
Ruhrgebiets am Nachmittag in der Simulation für den 09.08.1997 (siehe Abbildung 4.42). 
Aber auch innerhalb von Nest 3 ist besonders im Nordwesten die Ozonkonzentration um 
über 6 ppbV erhöht (siehe Abbildung 4.43, links). In einem Teil des Modellgebiets würde 
sich dadurch im Szenarienfall eine Annäherung der Simulationsergebnisse des übergeord-
neten Nests 2 an die gemessenen Werte z.B. an der Station Chorweiler (ca. 94 ppbV um 
16 UTC) ergeben. 
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Abbildung 4.42: Ozonmischungsverhältnis in der untersten Schicht mit unterlegter Modello-
rographie des CTM2-Laufs Basis (links) und des Laufs mit reduzierten Verkehrsemissionen 
(rechts) für das Modellgebiet Nest 2 am 09.08.1997 um 16 UTC. Das Quadrat markiert das lokale 
Modellgebiet (Nest 3). 
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Abbildung 4.43: Differenz des Ozonmischungsverhältnisses des CTM2-Laufs mit reduzierten Ver-
kehrsemissionen auf regionaler Ebene EURAD ‚LOWTRAF’ – Basislauf in der untersten Modell-
schicht für das Modellgebiet Nest 2 am 09.08.1997 (links) und am 10.08.1997 (rechts) jeweils um 
16 UTC. 

     

Abbildung 4.44: Zeit-Höhen-Verlauf der Mischungsverhältnisse [ppbV] von Ozon (links) und PAN 
(rechts) im Szenario EURAD ‚LOWTRAF’ im lokalen Modellgebiet (Nest 3) während des Zeit-
raums der Episode 1 am Gitterpunkt der Station Chorweiler. 

Die ozonbildenden Prozesse reagieren im Modell am Samstag sehr sensitiv auf Verände-
rungen der Emissionen, wogegen am Sonntag der Effekt wesentlich geringer ist (vgl. 
Abbildung 4.43, rechts). Am 09.08.1997 war der Wind sehr schwach, so dass tagsüber 
thermisch induzierte Windsysteme das Strömungsbild prägten. Bei dieser Wetterlage zei-
gen sich in den Windfeldern der beiden meteorologischen Modelle leicht konvergente bzw. 
divergente Strukturen mit wechselnden Richtungen, begleitet von sehr variablen Vertikal-
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bewegungen. Die in der Luftmasse enthaltenen Schadstoffe verbleiben während der Che-
mie-Transport-Rechnung somit länger an einem Ort. Die auffallend hohen Ozonwerte am 
Samstag scheinen daher durch das Zusammenwirken mehrerer Faktoren bedingt zu sein. 
Eine Ursache ist die Akkumulation von Ozon und anderen Photooxidantien während der 
vorausgegangenen Schönwetterperiode in höheren Schichten. Tagsüber kann zusätzlich zu 
der dadurch verstärkten photochemischen Bildung mit dem Ansteigen der Mischungs-
schicht dieses Reservoir angezapft werden und durch vertikale Umverteilung und turbulen-
ten Austausch ein hoher Ozonlevel auch in Bodennähe gelangen (vgl. Abbildung 4.44). Als 
zweite Komponente begünstigen die besonderen meteorologischen Bedingungen mit einer 
nahezu stagnierenden Luftmasse zusätzlich zu der Absinkbewegung innerhalb des Hochs 
die ozonbildenden Prozesse. Ein weiterer Grund ist die veränderte Emissionssituation. Die 
Reduktion der verkehrsbedingten NOx-Emissionen vermindert den in Ballungsräumen be-
sonders wirksamen Titrationseffekt, so dass netto die Ozonproduktion überwiegt. Dabei 
spielen lokale Veränderungen ebenso eine Rolle wie die Verhältnisse auf der regionalen 
Skala. Für Berechnungen auf lokaler Ebene sind die Vorgaben des übergeordneten Modells 
daher mitausschlaggebend für die Güte der Simulation. In Chemie-Transport-Modellen 
sollten auch aus diesem Grund sowohl auf regionaler als auch auf lokaler Skala nicht nur 
zeitlich und räumlich hochaufgelöste sondern auch nach Wochentagen differenzierte und 
vor allem repräsentative Emissionsdaten verwendet werden. 

Zusammenfassung und Schlussfolgerungen aus den Szenariensimulationen 

Die in diesem Kapitel präsentierten Szenariensimulationen zeigen deutlich, dass die Im-
missionssituation im Großraum Köln maßgeblich durch Verkehrsemissionen beeinflusst 
wird, und wie sensitiv das chemische Regime auf emissionsseitige Änderungen reagiert. 
Mit Hilfe des genesteten Modellsystems CARLOS können diese Effekte auf unterschiedli-
chen räumlichen Skalen erfasst und analysiert werden. Die Emissionsdaten des dynami-
schen Verkehrsmodells bieten dabei die Möglichkeit, die Auswirkung veränderter Ver-
kehrsströme durch Planungsvorhaben oder Lenkungsmaßnahmen auf die Bildung und Ver-
teilung sekundärer Schadstoffe im Bereich des Stadtgebietes von Köln zu untersuchen. 

Das „Brückenszenario“ zeigt, dass reine Verkehrsumlenkungsmaßnahmen nicht nur ledig-
lich eine Verlagerung der Immissionsschwerpunkte sondern auch eine zusätzliche Belas-
tung durch verkehrsbedingte Emissionen bewirken können. Aufgrund der Brückensperrung 
sind die Fahrer gezwungen längere Umwege in Kauf zu nehmen. Dadurch kommt es zu 
einem Anstieg der Gesamtemissionen innerhalb des Modellgebietes, und im Leebereich 
der Ausweichrouten gelangen die Schadstoffe infolge der Transportprozesse über einen 
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lokalen Einflussbereich hinaus und können ein ausgedehnteres Gebiet beeinflussen. Das 
Szenario 1 führt außerdem zu der Schlussfolgerung, dass ein Tempolimit auf Straßen in-
nerhalb eines Stadtgebietes bei eher niedrigen Geschwindigkeiten aufgrund des gegensätz-
lichen Verhaltens der Emissionsfaktoren (vgl. Abbildung 2.4) nach diesen Ergebnissen kein 
geeigneter Ansatz zur Reduktion der Belastung durch verkehrsbedingte Schadstoffe ist. 
Bei höheren Geschwindigkeiten, wie sie auf Autobahnen gefahren werden, ist die Sachlage 
jedoch eine andere, die zukünftigen Untersuchungen vorbehalten bleiben muss. 

Im dritten Szenario, der Variation der Zusammensetzung der Verkehrsflotte in dem dyna-
mischen Verkehrsmodell, wird die Auswirkung des stark skalenabhängigen Verhältnisses 
VOC/NOx besonders deutlich. Letzteres wird erst durch Simulationen auf der höchsten 
Auflösungsstufe adäquat erfasst. Entlang der Autobahnen zeigt sich lokal eine deutliche 
Erhöhung der Ozonkonzentration bei sinkendem LKW-Anteil der Fahrzeugflotte. Die Er-
gebnisse weisen außerdem auf die Bedeutung der Berücksichtigung der Verkehrszusam-
mensetzung an unterschiedlichen Wochentagen für die Modellierung der lokalen Immissi-
onssituation hin. Ein wachsender LKW-Anteil, wie er u.a. auch durch die EU-
Osterweiterung erwartet wird, beinhaltet zudem einen Anstieg der NOx- und Rußemissio-
nen. Im Gegensatz zu dem ausschließlich in Sommersmogepisoden sekundär gebildeten 
Ozon sind diese primären Schadstoffe ganzjährig im Blickpunkt der Umweltämter, da die 
Einhaltung der EU-Richtlinien in verkehrsreichen Gebieten zur Zeit nicht immer gewähr-
leistet ist. 

Die schon im Basisszenario festgestellte, leichte VOC-Limitierung der Luftmasse inner-
halb des Großraums von Köln wird durch die ZAIK-Szenarien mit erhöhtem Verkehrsauf-
kommen bestätigt. Dementsprechend hat der dadurch verursachte Anstieg der verkehrsbe-
dingten Emissionen innerhalb des Modellgebiets keine verstärkte Ozonbildung zur Folge. 
Lokal führt die Titration durch zusätzlich emittiertes NO besonders entlang der Autobah-
nen sogar zu einer Absenkung der Ozonwerte. Den Zusammenhang zwischen der Konzent-
ration der Vorläufersubstanzen NOx sowie VOC und der Ozonbildung veranschaulicht 
Abbildung 4.45. Diese lokalen Szenarien verdeutlichen ebenfalls die Problematik des indu-
zierten Verkehrs. Die hier erzielten Ergebnisse zeigen, dass der Ausbau des Kölner Auto-
bahnrings aufgrund der Attraktivitätssteigerung durch die Zeitersparnis infolge reduzierter 
Staus eine verstärkte Nutzung dieses Verkehrsweges mit sich bringt. In dem dynamischen 
Verkehrsmodell wird der emissionsmindernde Effekt eines störungsfreien Verkehrsflusses 
durch den induzierten Verkehr überkompensiert. Das für diesen Ausbau oft von Politikern 
vorgebrachte Argument positiver Auswirkungen auf die Umwelt muss vor diesem Hinter-
grund wohl eher kritisch betrachtet werden. 
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Abbildung 4.45: Ozon-Isoplethenplot. Dargestellt ist die maximal erreichbare O3-Konzentration 
während einer bestimmten Zeitspanne, in der Einstrahlung erfolgt, bei einer definierten Ausgangs-
konzentration der Ozonvorläufersubstanzen NOx [ppmV als NO2] und VOC [ppmC]. Bei den VOC 
wird das Mischungsverhältnis für jede Spezies mit der jeweiligen Anzahl der enthaltenen C-Atome 
multipliziert, anschließend aufsummiert und mit der Einheit ppmC angegeben. Quelle: nach 
SEINFELD (1986). 

Die Szenarien mit erhöhten sowie reduzierten Verkehrsemissionen auf regionaler Ebene 
verdeutlichen die Bedeutung der Advektion von Luftmassen für die Bildung sekundärer 
Schadstoffe. Bei der Beurteilung von Minderungsmaßnahmen können die Auswirkungen 
lokaler Emissionsszenarien nicht unabhängig von den Änderungen der Randbedingungen 
betrachtet werden. Bei der kombinierten Erhöhung der Verkehrsemissionen auf regionaler 
und lokaler Ebene um 15% zeigt sich in den Simulationen ein dominierender Effekt des 
Eintrags der Schadstoffe aus dem übergeordneten Modell. Die Verfrachtung der zusätzli-
chen Schadstoffe bewirkt besonders am ersten Simulationstag eine Absenkung der Ozon-
konzentration, die durch die lokale Emissionserhöhung lediglich örtlich verstärkt wird. Die 
regionalen Szenarien veranschaulichen außerdem die Schwierigkeiten emissionsmindern-
der Maßnahmen aufgrund der hochgradig nichtlinearen Prozesse bei der Bildung von  
Ozon. Durch die Reduktion der NOx-Emissionen im ‚LOWTRAF’-Szenario kommt es in 
den meist VOC-limitierten Ballungsgebieten zu einer verstärkten Netto-Ozonproduktion, 
während die ländlichen Gebiete eher unbeeinflusst bleiben. Im ‚HITRAF’-Szenario führt 
die Erhöhung der Verkehrsemissionen dagegen insbesondere in Quellferne (also meist 
NOx-limitierten Bereichen) zu einem Anstieg der Ozonkonzentration. 
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5 Schlussbetrachtungen und Ausblick 

Besonders in urbanen Ballungsräumen mit einer Agglomeration von Industrieansiedlungen 
ist die Belastung von Mensch und Umwelt durch anthropogene Schadstoffe trotz emissi-
onsmindernder Maßnahmen immer noch hoch. Das in dieser Arbeit weiter entwickelte und 
für exemplarische Fallstudien eingesetzte Programmsystem CARLOS ermöglicht die um-
fassende Betrachtung der Zusammenhänge zwischen der Emission von Schadstoffen, ihrer 
Umwandlung und Ausbreitung in der Atmosphäre sowie der daraus resultierenden Kon-
zentrationsverteilung. Mit Hilfe von Episodensimulationen konnte der Einfluss der Emissi-
onen des Verkehrssektors auf die Immissionssituation im Großraum Köln analysiert wer-
den. 

Der Schwerpunkt lag dabei auf der Berechnung sekundärer Schadstoffe während einer 
Sommersmogepisode, da der Verkehr sämtliche an der photochemischen Bildung von  
Ozon beteiligten Vorläufersubstanzen emittiert. Infolge der prognostizierten Zunahme des 
Straßenverkehrs erfordern die verkehrsbedingten Emissionen auch in diesem Zusammen-
hang besondere Beachtung. Die zunehmende Mobilität der Bevölkerung ist dabei ebenso 
ein treibender Faktor wie der steigende Anteil des Straßengüterverkehrs. Daher wurden 
räumlich und zeitlich hochaufgelöste Daten eines dynamischen Verkehrsmodells verwen-
det, um mittels der Simulation von Szenarien die Auswirkung veränderter Emissionsstruk-
turen auf die Luftqualität innerhalb des Stadtgebietes von Köln zu untersuchen. 

Die Ergebnisse des Basisszenarios zeigen markant die Bedeutung der lokalen Schiffsemis-
sionen für den in Rheinnähe sehr früh einsetzenden Abbau des Ozons bei sommerlichen 
Strahlungswetterlagen durch den Eintrag von Stickoxiden. Aber auch entlang der Auto-
bahnen und im Innenstadtbereich zeigt sich der Titrationseffekt des emittierten NO deut-
lich durch niedrige Ozonkonzentrationen. Die Szenariensimulationen unterstreichen dage-
gen die Bedeutung des Ferntransports von Schadstoffen insbesondere für die Bestimmung 
der bodennahen Ozonkonzentration, da sie das chemische Regime der Luftmasse auch in 
größeren Höhen maßgeblich beeinflussen. Durch die Anwendung eines genesteten Modell-
systems konnten Veränderungen der Emissionen des Straßenverkehrs sowohl auf regiona-
ler als auch auf lokaler Ebene auf ihre unterschiedlichen Auswirkungen hin untersucht 
werden. Die lokalen Szenarien auf Basis des dynamischen Verkehrsmodells weisen auf die 
unerwünschten Effekte hin, die durch verkehrspolitische Maßnahmen verursacht werden 
können. Der Ausbau des Kölner Autobahnrings erscheint nach diesen Ergebnissen auf-
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grund des induzierten Verkehrs zur Emissionsminderung ungeeignet. Auch Verkehrslen-
kungsmaßnahmen können unter Umständen eine erhöhte Schadstoffbelastung bewirken. 

An dieser Stelle sei jedoch darauf hingewiesen, dass es sich bei den hier vorgestellten Er-
gebnissen um die Auswertung von Einzelfallsimulationen handelt. Es wurde lediglich eine 
Sommersmogepisode betrachtet, die durch beständige meteorologische Bedingungen ge-
kennzeichnet war. Die Schlussfolgerungen aus den durchgeführten Berechnungen können 
strenggenommen nur auf vergleichbare Wetterlagen übertragen werden und besitzen nicht 
unbedingt Allgemeingültigkeit. Weitere Untersuchungen, die sich auf unterschiedliche 
Strömungs- und Wettersituationen beziehen, wären daher wünschenswert und könnten mit 
CARLOS durchgeführt werden. Auch die Bestimmung von Jahreskenngrößen, die oft zur 
Beurteilung der Luftqualität verwendet werden, ist innerhalb dieses Modellsystems ein 
möglicher Ansatz zur Analyse emissionsbedingter Veränderungen. 

Ein komplexes Modellsystem wie CARLOS besteht aus vielen Modulen, von denen jedes 
einzelne viele Verbesserungsmöglichkeiten in sich birgt. Die durchgeführten Sensitivitäts-
studien verdeutlichen den Einfluss der meteorologischen Randbedingungen auf die Che-
mie-Transport-Rechnungen. Dabei ist insbesondere auf die korrekte Modellierung des 
Feuchtehaushalts der Atmosphäre zu achten, da dieser sowohl die dynamischen als auch 
die chemischen Prozesse beeinflusst. Hier könnte durch die Verwendung der neuesten Mo-
dellversion des MM5 mit einem komplexeren Bodenmodell der Unsicherheitsfaktor Bo-
denfeuchte verringert werden. Weiterhin muss die Verwendung des Chemie-Mechanismus 
RADM2 zur Simulation von Sommersmogepisoden überdacht werden. Der aktuellere 
RACM-Mechanismus (STOCKWELL et al. 1997) gilt in diesem Bereich als sehr vielver-
sprechend. 

Abschließend kann jedoch festgestellt werden, dass die Güte der Emissionsdaten mitent-
scheidend ist für die Ergebnisqualität. Dabei ist es allerdings oft nicht ausreichend, inner-
halb des betrachteten Modellgebietes repräsentative Daten zu verwenden, sondern durch 
den Ferntransport der Schadstoffe müssen dem Modell auch an den Rändern geeignete 
Werte vorgegeben werden. Die Wechselwirkung zwischen meteorologischen Faktoren und 
den emissionsbestimmten luftchemischen Prozessen wurde besonders an dem betrachteten 
Wochenende deutlich. Hier zeigt sich, dass nicht nur allein der zeitliche Verlauf der Ver-
kehrsemissionen, sondern auch der Wochengang der anderen Emittentengruppen genauer 
berücksichtigt werden sollte. Eine weitere Verbesserung der den Modellrechnungen 
zugrundeliegenden Emissionsdaten wäre daher erstrebenswert. 
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Anhang A: Symbole für Stoffe und Stoffgruppen 

Anhang A.1: Volumen- und Massenkonzentration 

Gasförmige Luftbeimengungen werden in der Atmosphärenchemie häufig als Mischungs-
verhältnis (auch Volumenkonzentration genannt) z.B. in ppbV (‚parts-per-billion by volu-
me’) angegeben, da diese Größe unabhängig von Druck und Temperatur ist (siehe auch 
WARNECK 1988). Die meisten Grenz- oder Orientierungswerte beziehen sich dagegen auf 
die Angabe der Masse eines Spurengases pro Luftvolumen z.B. in µg/m3. Um Massenkon-
zentration und Mischungsverhältnis miteinander vergleichen zu können kann folgende 
Umrechnungsformel für ein beliebiges Gas i mit der Molmasse Mi verwendet werden: 

)()/()/( 33 ppbc
M

M
mkgmgc i

Luft

i
Lufti ×= ρµ    (A.1) 

mit RTpLuft /=ρ  Dichte der Luft bei Druck p und Temperatur T; R ist die Gaskonstante. 

Anhang A.2 

Bezeichnungen der im Gasphasenchemiemechanismus RADM2 verwendeten anorgani-
schen Substanzen. 

Name Substanz chem. Formel 
NO2 Stickstoffdioxid NO2 
NO Stickstoffmonoxid NO 
HONO salpetrige Säure HNO2 
NO3 Stickstofftrioxid NO3 
N2O5 Distickstoffpentoxid N2O5 
HNO3 Salpetersäure HNO3 
HNO4 Persalpetersäure HNO4 
O3 Ozon O3 
H2O2 Wasserstoffperoxid H2O2 
SO2 Schwefeldioxid SO2 
SULF Schwefelsäure H2SO4 
CO Kohlenmonoxid CO 
CO2 Kohlendioxid CO2 
O3P Sauerstoff (Grundzustand) O3P 
O1D Sauerstoff (angeregter Zust.) O1D 
HO Hydroxylradikal HO 
HO2 Hydroperoxyradikal HO2 
O2 Sauerstoff O2 
N2 Stickstoff N2 
H2O Wasser H2O 
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Anhang A.3 

Bezeichnungen der im Gasphasenchemiemechanismus RADM2 verwendeten organischen 
Substanzen. Bei Stoffgruppen ist die Formel eines typischen Vertreters angegeben. 

Name Substanz oder Gruppe chem. Formel 
CH4 
ETH 
HC3 
HC5 
HC8 

Methan 
Ethan 
Alkane 1 
Alkane 2 
Alkane 3 

CH4 
C2H6 

CnH2n+2 (n=2.9) 
CnH2n+2 (n=4.8) 
CnH2n+2 (n=7.9) 

OL2 
OLT 
OLI 
ISO 

Ethen 
Alkene 1 
Alkene 2 
Isopren 

C2H4 
CnH2n (n=3.8) 
CnH2n (n=4.8) 

C5H8 
TOL 
CSL  
XYL 

Aromaten 1 (u.a. Toluole) 
Phenole/Kresole 
Aromaten 2 (u.a. Xylole) 

CH3C6H5 
HOC6H4CH3 
(CH3)2C6H4 

HCHO 
ALD 
KET 
GLY 
MGLY 
DCB 

Formaldehyd 
höhere Aldehyde 
Ketone 
Glyoxal 
Methylglyoxal 
unges. Dicarbonyle 

HCHO 
CH3CHO 

CnH2n+1COCH3 (n=1,2) 
(CHO)2 

CH3COCHO 
CnH2n+1(CHO)2 (n=2) 

PAN 
TPAN 
ONIT 

Peroxyacetylnitrat 
TPAN 
andere organ. Nitrate 

CH3CO3NO2 
CHOCH = CHCO3NO2 

CnH2n+1ONO2 (n=4) 
OP1 
OP2 
PAA 

Methylhydrogenperoxid 
höhere organ. Peroxide 
Persäuren 

CH3OOH 
CnH2n+1OOH (n=2) 

CH3COOOH 
ORA1 
ORA2 

Ameisensäure 
höhere organische Säuren 

HCOOH 
CH3COOH 

ACO3 Acetylperoxyradikal CH3 − CO3 
 
MO2 
ETHP 
HC3P 
HC5P 
HC8P 
OL2P 
OLTP  
OLIP 
TOLP 
XYLP 
KETP 
TCO3 
OLN 
XNO2 
XO2 

Peroxyradikal aus: 
CH4 
ETH 
HC3 
HC5 
HC8 
OL2 
OLT 
OLI 
TOL 
XYL 
KET 
 
aus Reaktion Alkene-NO3 
weitere organ. Nitrate 
Operator-Radikal 

 
CnH2n+1O2 (n=1) 
CnH2n+1O2 (n=2) 

CnH2n+1O2 (n=2.9) 
CnH2n+1O2 (n=4.8) 
CnH2n+1O2 (n=7.9) 
OHCnH2nO2 (n=2) 

OHCnH2nO2 (n=3.8) 
OHCnH2nO2 (n=4.8) 

OHCH3C6H5O2 
OH(CH3)2C6H4O2 
R − CO − R− O2 

H(CO)CH = CHCO3 
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Anhang B: Der RADM2-Gasphasenmechanismus 

Der Gasphasenmechanismus nach STOCKWELL et al. (1990):  
(Die Anordnung der Reaktionen erfolgt entsprechend der im CTM gewählten Nummerie-
rung.) 

Photolyse-Reaktionen * 
 Ratenkonstante** 
001 NO2 + hν J  O3P + NO 0.463E+00 
002 O3 + hν J  O1D + O2 0.102E−02 
003 O3 + hν J  O3P + O2 0.253E−01 
004 HONO + hν  J  OH + NO 0.833E−01 
005 HNO3 + hν  J  ΟH + NO2 0.165E−04 
006 HNO4 + hν  J  HO2 + NO2 0.275E−03 
007 NO3 + hν  J  NO + O2 0.121E+01 
008 NO3 + hν  J  NO2 + O3P 0.981E+01 
009 H2O2 + hν  J  OH + OH 0.340E−03 
010 HCHO + hν  J  H2 + CO 0.199E−02 
011 HCHO + hν  J  HO2 + HO2 + CO 0.131E−02 
012 ALD + hν  J  MO2 + HO2 + CO 0.213E−03 
013 OP1 + hν  J  HCHO + HO2 + OH 0.334E−03 
014 OP2 + hν  J  ALD + HO2 + OH 0.334E−03 
015 PAA + hν  J  MO2 + CO2 + OH 0.953E−04 
016 KET + hν  J  ACO3 + ETHP 0.364E−04 
017 GLY + hν  J  0.13 HCHO + 1.87 CO 0.299E−02 
018 GLY + hν  J  0.45 HCHO + 1.55 CO + 0.80 HO2 0.310E−04 
019 MGLY + hν  J  ACO3 + HO2 + CO 0.867E−04 
020 DCB + hν  J  0.98 HO2 + 0.02 ACO3 + TCO3 0.258E−03 
021 ONIT + hν  J  0.20 ALD + 0.80 KET + HO2 + NO2  0.477E−06 

Thermische Reaktionen 
 Ratenkonstante** 
001 O3P + O2 J O3 0.221E+02 
002 O3P + NO2 J  NO + O2 0.144E+05 
003 O1D + N2   J  O3P + N2 0.384E+05 
004 O1D + O2 J  O3P + O2 0.598E+05 
005 O1D + H2O J  OH + OH 0.325E+06 
006 O3 + NO J  NO2 + O2 0.270E+02 
007 O3 + OH J  HO2 + O2 0.101E+03 
008 O3 + HO2 J  OH + 2.00 O2 0.304E+01 
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009 HO2 + NO J  NO2 + OH 0.122E+05 
010 HO2 + NO2 J  HNO4 0.205E+04 
011 HNO4 J  HO2 + NO2 0.526E+01 
012 HO2 + HO2 J  H2O2 0.445E+04 
013 HO2 + HO2 + H2O   J  H2O2 0.246E+00 
014 H2O2 + OH J  HO2 + H2O 0.249E+04 
015 NO + OH J  HONO 0.719E+04 
016 NO + NO + O2   J  NO2 + NO2 0.710E−09 
017 O3 + NO2 J  NO3 0.472E−01 
018 NO3 + NO J  NO2 + NO2 0.415E+05 
019 NO3 + NO2 J  NO + NO2 + O2 0.597E+00 
020 NO3 + HO2 J  HNO3 + O2 0.369E+04 
021 NO3 + NO2 J  N2O5 0.187E+04 
022 N2O5 J  NO2 + NO3 0.334E+01 
023 N2O5 + H2O J  2.00 HNO3 0.295E−05 
024 OH + NO2 J  HNO3 0.169E+05 
025 OH + HNO3 J  NO3 + H2O 0.217E+03 
026 OH + HNO4 J  NO2 + H2O + O2 0.687E+04 
027 OH + HO2 J  H2O + O2 0.147E+06 
028 OH + SO2 J  SULF + HO2 0.131E+04 
029 CO + OH J  HO2 + CO2 0.355E+03 
030 CH4 + OH J  MO2 + H2O 0.125E+02 
031 ETH + OH J  ETHP + H2O 0.406E+03 
032 HC3 + OH J  0.83 HC3P + 0.17 HO2  
   + 0.009 HCHO + 0.075 ALD 
   + 0.025 KET + H2O 0.192E+04 
033 HC5 + OH J  HC5P + 0.25 XO2 + H2O 0.714E+04 
034 HC8 + OH J  HC8P + 0.75 XO2 + H2O 0.150E+05 
035 OL2 + OH J  OL2P 0.126E+05 
036 OLT + OH J  OLTP 0.426E+05 
037 OLI + OH J  OLIP 0.996E+05 
038 TOL + OH J  0.75 TOLP + 0.25 CSL + 0.25 HO2 0.913E+04 
039 XYL + OH J  0.83 XYLP + 0.17 CSL + 0.17 HO2 0.412E+05 
040 CSL + OH J  0.10 HO2 + 0.90 XO2  
   + 0.90 TCO3 - 0.90 OH 0.591E+05 
041 HCHO + OH J  HO2 + CO + H2O 0.133E+05 
042 ALD + OH J  ACO3 + H2O 0.239E+05 
043 KET + OH J  KETP + H2O 0.146E+04 
044 GLY + OH J  HO2 + 2.00 CO + H2O 0.170E+05 
045 MGLY+ OH J  ACO3 + CO + H2O 0.251E+05 
046 DCB + OH J  TCO3 + H2O 0.414E+05 
047 OP1 + OH J  0.50 MO2 + 0.50 HCHO + 0.50 OH 0.148E+05 
048 OP2 + OH J  0.50 HC3P + 0.50 ALD + 0.50 OH 0.148E+05 
049 PAA + OH J  ACO3 + H2O 0.148E+05 
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050 PAN + OH J  HCHO + NO3 + XO2 0.203E+03 
051 ONIT + OH J  HC3P + NO2 0.374E+04 
052 ISO + OH J  OLTP 0.148E+06 
053 ACO3 + NO2 J  PAN 0.759E+04 
054 PAN J  ACO3 + NO2 0.219E−01 
055 TCO3 + NO2 J  TPAN 0.694E+04 
056 TPAN J  TCO3 + NO2 0.219E−01 
057 MO2 + NO J  HCHO + HO2 + NO2 0.113E+05 
058 HC3P + NO J  0.75 ALD + 0.25 KET  
   + 0.09 HCHO + 0.036 ONIT  
   + 0.964 NO2 + 0.96 HO2 0.567E+04 
060 HC5P+ NO J  0.38 ALD + 0.69 KET + 0.08 ONIT  
   + 0.92 NO2 + 0.92 HO2 0.567E+04 
062 HC8P+ NO J  0.32 ALD + 1.06 KET  
   + 0.04 HCHO + 0.24 ONIT  
   + 0.76 NO2 + 0.76 HO2 0.567E+04 
064 OL2P + NO J  1.60 HCHO + HO2  
   + NO2 +0.20 ALD 0.567E+04 
065 OLTP + NO J  ALD + HCHO + HO2 + NO2  0.567E+04 
066 OLIP + NO J  HO2 + 1.45 ALD + 0.28 HCHO  
   + 0.10 KET + NO2 0.567E+04 
067 ACO3+ NO J  MO2 + NO2 0.113E+05 
068 TCO3+ NO J  NO2 + 0.92 HO2 + 0.89 GLY  
   + 0.11 MGLY + 0.05 ACO3  
   + 0.95 CO + 2.00 XO2 0.378E+04 
069 TOLP + NO J  NO2 + HO2 + 0.17 MGLY  
   + 0.16 GLY + 0.70 DCB 0.567E+04 
070 XYLP + NO J  NO2 + HO2 + 0.45 MGLY  
   + 0.806 DCB 0.567E+04 
071 ETHP + NO J  ALD + HO2 + NO2 0.113E+05 
072 KETP + NO J  MGLY + NO2 + HO2 0.113E+05 
073 OLN + NO J  HCHO + ALD + 2.00 NO2 0.113E+05 
074 HCHO + NO3 J  HO2 + HNO3 + CO 0.891E+00 
075 ALD + NO3 J  ACO3 + HNO3 0.353E+01 
076 GLY + NO3 J  HNO3 + HO2 + 2.00 CO 0.891E+00 
077 MGLY + NO3 J  HNO3 + ACO3 + CO 0.353E+01 
078 DCB + NO3 J  HNO3 + TCO3 0.353E+01 
079 CSL + NO3 J  HNO3 + XNO2 + 0.50 CSL 0.325E+05 
080 OL2 + NO3 J  OLN 0.163E+00 
081 OLT + NO3 J  OLN 0.256E+02 
082 OLI + NO3 J  OLN 0.181E+04 
083 ISO + NO3 J  OLN 0.858E+03 
084 OL2 + O3 J  HCHO + 0.42 CO   
   + 0.40 ORA1 + 0.12 HO2 0.129E−02 
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085 OLT + O3 J  0.53 HCHO + 0.50 ALD  
   + 0.33 CO + 0.20 ORA1  
   + 0.20 ORA2 + 0.23 HO2  
   + 0.22 MO2 + 0.10 OH  
   + 0.06 CH4 0.558E−02 
086 OLI + O3 J  0.18 HCHO + 0.72 ALD  
   + 0.10 KET + 0.23 CO   
   + 0.06 ORA1 + 0.29 ORA2  
   + 0.09 CH4 + 0.26 HO2   
   + 0.31 MO2 + 0.14 OH 0.596E−01 
087 ISO + O3 J  0.53 HCHO + 0.50 ALD 
   + 0.33 CO + 0.20 ORA1 
   + 0.20 ORA2 + 0.23 HO2 
   + 0.22 MO2 + 0.10 OH 0.708E−02 
088 HO2 + MO2 J  OP1 0.890E+04 
089 HO2 + ETHP J  OP2 0.890E+04 
090 HO2 + HC3P J  OP2 0.890E+04 
091 HO2 + HC5P J  OP2 0.890E+04 
092 HO2 + HC8P J  OP2 0.890E+04 
093 HO2 + OL2P J  OP2 0.890E+04 
094 HO2 + OLTP J  OP2 0.890E+04 
095 HO2 + OLIP J  OP2 0.890E+04 
096 HO2 + KETP J  OP2 0.890E+04 
097 HO2 + ACO3 J  PAA 0.890E+04 
098 HO2 + TOLP J  OP2 0.890E+04 
099 HO2 + XYLP J  OP2 0.890E+04 
100 HO2 + TCO3 J  OP2 0.890E+04 
101 HO2 + OLN J  ONIT 0.890E+04 
102 MO2 + MO2 J  1.50 HCHO + HO2 0.587E+03 
103 MO2 + ETHP J  0.75 HCHO + HO2 + 0.75 ALD 0.432E+03 
104 MO2 + HC3P J  0.75 HCHO + HO2  
   + 0.15 ALD + 0.6 KET 0.649E+02 
105 MO2 + HC5P J  0.77 HCHO + HO2  
   + 0.41 ALD + 0.75 KET 0.525E+02 
106 MO2 + HC8P J  0.80 HCHO + HO2  
   + 0.46 ALD + 1.39 KET  0.448E+02 
107 MO2 + OL2P J  1.55 HCHO + HO2 + 0.35 ALD 0.432E+03 
108 MO2 + OLTP J  1.25 HCHO + HO2 + 0.75 ALD  0.432E+03 
109 MO2 + OLIP J  0.89 HCHO + HO2  
   + 0.73 ALD + 0.55 KET  0.263E+02 
110 MO2 + KETP J  0.75 HCHO + HO2 + 0.75 MGLY 0.525E+02 
111 MO2 + ACO3 J  HCHO + 0.50 HO2   
   + 0.50 MO2 + 0.50 ORA2 0.148E+04 
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112 MO2 + TOLP J  HCHO + 2.00 HO2  
   + 0.17 MGLY + 0.16 GLY   
   + 0.70 DCB 0.263E+02 
113 MO2 + XYLP J  HCHO + 2.00 HO2  
   + 0.45 MGLY + 0.806 DCB 0.263E+02 
114 MO2 + TCO3 J 0.50 HCHO + 0.50 ORA2   
   + 0.445 GLY + 0.055 MGLY   
   + 0.025 ACO3 + 0.475 CO  
   + 0.46 HO2 + XO2 0.989E+03 
138 MO2 + OLN J  1.75 HCHO + .5HO2  
   + ALD + NO2 0.263E+02 
115 ETHP + ACO3 J  ALD + 0.50 HO2   
   + 0.50 MO2 + 0.50 ORA2 0.525E+03 
116 HC3P + ACO3 J  0.2 ALD + 0.8 KET  
   + 0.50 HO2 + 0.50 ORA2  
   + 0.50 MO2 0.154E+03 
117 HC5P + ACO3 J   0.14 ALD + 0.75 KET  
   + 0.50 HO2 + 0.50 ORA2  
   + 0.50 MO2 0.130E+03 
118 HC8P + ACO3 J  0.1 ALD + 0.9 KET  
   + 0.50 HO2 + 0.50 ORA2   
   + 0.50 MO2 0.111E+03 
119 OL2P + ACO3 J  0.80 HCHO + 0.60 ALD  
   + 0.50 HO2 + 0.50 ORA2  
   + 0.50 MO2  0.525E+03 
120 OLTP + ACO3 J  ALD + 0.50 HCHO   
   + 0.50 HO2 + 0.50 ORA2  
   + 0.50 MO2 0.525E+03 
121 OLIP + ACO3 J  0.725 ALD + 0.55 KET  
   + 0.14 HCHO + 0.50 HO2  
   + 0.50 MO2 + 0.50 ORA2 0.649E+02 
122 KETP + ACO3 J  MGLY + 0.50 HO2  
   + 0.50 ORA2 + 0.50 MO2 0.649E+02 
123 ACO3 + ACO3 J  2.00 MO2 0.368E+04 
124 ACO3 + TOLP J  0.8 MGLY + 0.2 GLY  
   + 0.70 DCB + HO2+ MO2 0.649E+02 
125 ACO3 + XYLP J  MO2 + MGLY  
   + 0.806 DCB + HO2 0.649E+02 
126 ACO3 + TCO3 J  MO2 + 0.92 HO2 + 0.89 GLY   
   + 0.11 MGLY + 0.05 ACO3  
   + 0.95 CO + 2.00 XO2 0.223E+04 
127 XO2 + HO2 J  OP2 0.890E+04 
128 XO2 + MO2 J  HCHO + HO2 0.525E+02 
129 XO2 + ACO3 J  MO2 0.130E+03 
130 XO2 + XO2 J  0.111E+01 
131 XO2 + NO J  NO2 0.113E+05 
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132 XNO2 + NO2 J  ONIT 0.113E+05 
133 XNO2 + HO2 J  OP2 0.890E+04 
134 XNO2 + MO2 J  HCHO + HO2 0.525E+02 
135 XNO2 + ACO3 J  MO2 0.130E+03 
136 XNO2 + XNO2 J   0.111E+01 
139 ACO3 + OLN J  HCHO + ALD + 0.50 ORA2   
   + NO2 + 0.50 MO2 0.649E+02 
140 OLN + OLN J  2.00 HCHO + 2.00 ALD + 2.00 NO2 0.111E+01 
 
 
*  Die Photolyseraten wurden berechnet für Meereshöhe am 21. Juni, 40° N und einem 

Zenitwinkel von 40°. 

** Die Ratenkonstanten gelten für den Standarddruck von 1 atm und einer Temperatur von 
298 K. Sie sind in Einheiten von ppm-1 min-1 für eine Reaktion zweiter Ordnung und 
ppm-2 min-1 für eine Reaktion dritter Ordnung dargestellt. 
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Anhang C: Das Bodenmodell in FOOT3DK 

Der Bodenwärmestrom B wird im Modell FOOT3DK mit dem Extended–Force–Restore–
Modell (EFR) nach JACOBSEN & HEISE (1982) berechnet, das eine Weiterentwicklung 
des Force–Restore–Konzeptes (FR — siehe z.B. BHUMRALKAR 1975) darstellt. 

B kann über einen Gradientansatz aus der vertikalen Temperaturverteilung im Erdboden 
abgeleitet werden: 

TB z∂−= λ       (C.1) 

Die Änderung des Temperaturprofils im Erdboden ergibt sich aus der Wärmetransportglei-
chung unter Vernachlässigung der horizontalen Energieflüsse: 

)( TBTc zzzt ∂−∂=−∂=∂ λρ    (C.2) 

Hierbei ist zu beachten, dass die Vertikalkoordinate z im Boden so definiert ist, dass sie 
nach unten zunimmt. 

FR–Modelle vereinfachen die Behandlung der Energiebilanz am Erdboden in zweierlei 
Hinsicht. Zum einen wird auf ein aufwendiges mehrschichtiges Modell zur zeitlichen In-
tegration von (C.2) verzichtet und stattdessen nur eine Bodenschicht betrachtet. Zum ande-
ren wird der Bodenwärmestrom nicht aus (C.1) abgeleitet, sondern als Residuum der Ener-
giebilanzgleichung bestimmt: 

EHQB −−=      (C.3) 

Damit werden iterative Verfahren für die Oberflächentemperatur umgangen, die notwendig 
werden, wenn die unabhängig voneinander bestimmten Komponenten der Energiebilanz 
die Gleichung (C.3) nicht erfüllen. 

Über die Eindringtiefe D der Tageswelle ( dd /2πω = ) 

dc
D

ωρ
λ2

=       (C.4) 

kann die Schichtdicke des FR–Modells so optimiert werden, dass es für eine Sinuswelle 
des Bodenwärmestroms mit d1=τ  die Oberflächentemperatur Ts ohne Amplituden- oder 
Phasenfehler wiedergibt. Um den Fehler des Modells auch für den Antrieb mit einer ande-
ren Frequenz (z.B. Jahresgang) gering zu halten, hat DEARDORFF (1978) das FR–Modell 
um eine prognostische Gleichung für die Temperatur am Unterrand der Schicht erweitert. 
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Jacobsen & Heise (1982) haben diesen Ansatz abermals erweitert, um den Amplituden- 
und Phasenfehler zu minimieren und den Gleichungssatz auf eine Form zu bringen, die 
einem Zweischichten–Modell entspricht (siehe Abbildung C.1). 

 

Abbildung C.1: Skizze der Vertikalstruktur des Bodenmodells. 

Die Bestimmungsgleichungen des EFR–Modells für die Temperaturtendenzen an der 
Oberfläche und zwischen den beiden Bodenschichten lauten 

Bsmsssst γϑβϑαϑ ++−=∂     (C.5) 

smmmmt ϑβϑαϑ +−=∂     (C.6) 

mit 

dss TT −=ϑ       (C.7) 

dmm TT −=ϑ       (C.8) 

const.=dT       (C.9) 

 2121 ωωωωα ++=s  (C.10) 

 21ωωα =m  (C.11) 

 2121
2 )( ωωωωβββ +== ms  (C.12) 

 







+=

21

112
DDcs ρ

γ  (C.13) 

Das Verhältnis der Koeffizienten sβ  und mβ  ist dabei beliebig, wird aber so gewählt, dass 
die Temperaturen Tm und Td physikalisch den Tiefen 1z∆  und 21 zz ∆+∆  zugeordnet 
werden können. 
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1 1 em  (C.18) 

Ursprünglich ist das EFR–Modell für eine gute Wiedergabe der Tageswelle ( d11 =τ ) und 
einer längerfristigen synoptischen ( d52 ≈τ ) oder jährlichen ( a12 =τ ) Welle konzipiert, 
kann aber grundsätzlich auch mit anderen Kombinationen von 1τ  und 2τ  betrieben wer-
den. 

Da FOOT3DK vor allem für kurze Prognosezeiträume ( d1≈ ) konzipiert wurde, ist das 
Bodenmodell so konfiguriert, dass eine gute Wiedergabe von Effekten mit kürzerer Frist 
gewährleistet ist. Die gewählten Zeitskalen betragen hier h31 =τ  und d12 =τ . 

Die prognostische Behandlung der Bodenfeuchte stützt sich ebenfalls auf das Force–
Restore–Konzept. Sie basiert auf dem Bodenmodell von NOILHAN & PLANTON (1989), 
wobei zur Anpassung an die Struktur von FOOT3DK geringfügige Änderungen vorge-
nommen wurden. 

Als prognostische Größen werden der Wassergehalt in einer dünnen Oberflächenschicht 
des Bodens Wg, einer mittleren Bodenschicht W2 sowie die Zwischenspeicherung des Was-
sers auf Pflanzenoberflächen Wr betrachtet. Aufgrund der Einteilung des Bodenwasserge-
haltes in Wg und W2 werden sowohl schnelle Fluktuationen im oberflächennächsten Was-
sergehalt bis in den Minutenbereich (z.B. durch Niederschlag) als auch der Tagesgang des 
Bodenwassergehalts erfasst. Als wesentliche Elemente (siehe Abbildung 3.2) enthält die 
Modellkomponente die Zusammenhänge zwischen den Speichertermen Wg, W2 und Wr und 
den Oberflächen-Feuchteflüssen Eg (Verdunstung aus dem Boden), Er (Verdunstung von 
Pflanzenoberflächen) und Etr (Evapo-Transpiration der Pflanzen) sowie der Niederschlags-
rate P. Wg ist dabei nicht nur von der Oberflächen-Feuchtebilanz abhängig, sondern auch 
üner einen Restore-Term R an W2 gekoppelt. Dieser beschreibt den Wasseraustausch zwi-
schen den Schichten dg und d2. Die turbulenten Flüsse werden ihrerseits von Wg, W2 und 
Wr beeinflusst. Die Tendenzgleichungen für Wg und W2 lauten: 
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Dabei sind Wg und W2 durch den (bodentypabhängigen, vgl. Tabelle C.1) Sättigungswert 
des Bodens Wmax begrenzt. wρ  bezeichnet die Dichte des Wassers, Pg den Niederschlags-
anteil, der den Erdboden erreicht. Die Koeffizienten C1 für den Force–Term und C2 für den 
Restore–Term in (C.19) sind wie folgt definiert: 
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Die Koeffizienten C1 sat, C2 ref und b hängen hierbei vom Bodentyp ab (vgl. Tabelle C.1). 
Der Zahlenwert 10-2 in (C.22) dient der Beschränkung von C2 im Sättigungsbereich von 
W2. Die Konstanten in (C.19) und (C.20) haben die Werte dg = 9 cm, d2 = 1 m und d1=τ . 
Für den Gleichgewichts-Wassergehalt Wgeq, bei dem der Restore-Term in (C.19) ver-
schwindet, gilt folgende empirische Beziehung: 
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Hierbei sind a und p wiederum bodentypabhängige Koeffizienten (vgl. Tabelle C.1). 

Bodentyp 
Kennzahl 

Fels 
2 

Sand 
3 

Sandlehm 
4 

Lehm 
5 

Tonlehm 
6 

Ton 
7 

Torf 
8 

Wsat  





3
3

cm
cm    10-3   0.395   0.435   0.451   0.477   0.482   0.863 

Wwilt 





3
3

cm
cm    10-4   0.0677   0.1142   0.1547   0.22   0.2864   0.3947 

Ψsat  [m] - 1.0 - 0.12 - 0.218 - 0.478 - 0.45 - 0.405 - 0.356 
C1sat  [–]   10-3   0.082   0.132   0.191   0.23   0.342   0.25 
C2ref  [–]   10-3   3.1   1.8   0.8   0.6   0.3   0.8 
a      [–]   1.0   0.387   0.219   0.148   0.11   0.083   0.1 
b      [–]   1.0   4.05   4.9   5.39   7.5 11.4   8.0 
p      [–]   1.0   4.0   4.0   6.0   8.0 12.0 12.0 

Tabelle C.1: Bodentypabhängige Parameter. 
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Die Tendenzgleichung für den Wassergehalt in der Pflanzenschicht Wr lautet: 

 max0 rrrrrt WWEPW ≤<−=∂  (C.24) 

Der maximal mögliche Wassergehalt der Pflanzenschicht wird angegeben durch 
Wrmax = 0.2 veg LAI [kg/m2]. Hierbei bezeichnen veg den Grad der Vegetationsbedeckung 
und LAI den Blattflächenindex (d.h. das Verhältnis von Blattoberfläche zur vegetationsbe-
deckten Grundfläche). veg und LAI sind landnutzungsabhängig. Sie werden dem Modell 
mit einem Kataster, das u.a. auch die Orographiehöhen enthält, vorgegeben. Sie gelten für 
mitteleuropäische, nichtalpine Verhältnisse. Sommerwerte werden vom 22. April bis 8. 
Oktober verwendet, Winterwerte vom 22. Oktober bis 8. April. In der jeweils zweiwöchi-
gen Übergangsphase wird zwischen Winter- und Sommerwerten linear interpoliert. An-
hand des Vegetations-Bedeckungsgrades ist der Niederschlag P in Pr = veg P für die Vege-
tation und Pg = P – Pr = (1 – veg) P für den vegetationsfreien Boden zerlegbar. 

Die prognostische Behandlung der Bodenfeuchte ermöglicht die vom sensiblen Wärme-
fluss unabhängige Parametrisierung des Flusses latenter Wärme E. Hierzu wird E in die 
Teilflüsse Eg (Bodenanteil), Er (Vegetations-Oberflächenanteil) und Etr (Anteil der Pflan-
zen-Evaporation) zerlegt: 

 trrg EEEE ++=  (C.25) 

Die Teilflüsse werden über die folgenden Beziehungen parametrisiert: 
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Hierbei beschreiben die beiden Faktoren hu und rδ  den Einfluss von Wg und Wr auf Eg und 
Er: 
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Wfl = 0.75 Wsat wird üblicherweise als Feldkapazität bezeichnet. Alle drei Flussanteile sind 
abhängig von der potentiellen Verdunstung qs (Ts) – q1, wobei qs (Ts) die spezifische Sätti-
gungsfeuchte am Boden und q1 die spezifische Feuchte in de untersten Luftschicht be-
zeichnen, sowie vom aerodynamischen Widerstand Ra. Die Evapotranspiration hängt zu-
sätzliche von stomatalen Widerstand Rs ab: 

 )(min 1
4

1
3

1
21
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max,

−−−= FFFF
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RR s

ss  (C.31) 

Dabei ist der minimale stomatale Widerstand Rsmin vom Vegetationstyp abhängig. Der ma-
ximale stomatale Widerstand Rsmax hat den einheitlichen Wert 5000 s m-1. Durch die Fakto-
ren F1 bis F4 werden die Einflüsse von Strahlung, Bodenwassergehalt, Luftfeuchte und 
Lufttemperatur auf das Verhalten der Stomata parametrisiert. Der Strahlungseinfluss ist ist 
durch F1 wie folgt formuliert: 
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Dabei ist Qsl als Begrenzungsfaktor des Strahlungseinflusses (Strahlungsbeiwert) ebenfalls 
vegetationsabhängig. Der Einfluss des Bodenwassergehalts ist in F2 zusammengefasst: 
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Hierbei bedeutet Wwilt den Welkepunkt, d.h die Schwelle, unterhab derer die Vegetation 
kein Wasser aus dem Boden ziehen kann. Sie ist abhängig vom Bodentyp (vgl. Tabelle 
C.1). Durch F3 wird der Einfluss des atmosphärischen Sättigungsdefizits parametrisiert: 
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Schließlich gibt F4 den Einfluss der Lufttemperatur auf Rs wieder: 
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Die prognostische Behandlung der Bodenfeuchte ermöglicht auch, den Einfluss des Bo-
denwassergehalts auf die Wärmekapazität c und die Wärmeleitfähigkeit λ des Bodens in 
folgender Form zu berücksichtigen (vgl. z.B. PIELKE 1984): 
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Dabei bezeichnet ci die Wärmekapazität des kompakten Bodens, die in FOOT3DK in Ab-
hängigkeit von der Landnutzung bestimmt wird. ψ bezeichnet das hydraulische Potential 
und errechnet sich aus: 
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Hierbei ist satψ  wiederum ein bodentypabhängiger Parameter (vgl. Tabelle C.1). 

Eine ausführliche Beschreibung des Bodenfeuchtemodells ist NOILHAN & PLANTON 
(1989) zu entnehmen. Weitere Informationen zum Modell FOOT3DK finden sich bei 
BRÜCHER et al. (2003). 
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