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Kurzfassung

Die Studie hatte das Ziel, ein Modell fir raumliche Muster der Isotopengehalte im Niederschlag
(Isoscapes) fur die Schweiz zu entwickeln. Dabei wurde ein Tool erstellt, das Isoscapes in hoher
raumlicher Auflésung (500 m) unter Berlcksichtigung geographischer und klimatischer Variablen
generiert. Das Tool besteht aus einer Mehrfachregression, bei welcher die Variablen ausgewahlt
werden kdnnen und einer nachgeschalteten Interpolation der Residuen mit Ordinary Kriging. Aus der
Testung mehrerer Varianten anhand einer Kreuzvalidierung ging die Variante unter Verwendung der
topographischen Variablen zusammen mit den monatlichen Niederschlagssummen als
Zusatzinformation (Methode , GEO+N“) als beste Methode hervor. Die Fehleranalysen zeigten
allerdings gewisse regionale Unterschiede in der Modellgiite. Wahrend im Norden der Schweiz sehr
gute Ergebnisse erzielt wurden, traten insbesondere im Osten der Schweiz, im Wallis und im Tessin
hohere Fehler auf. Es wird daher empfohlen, die Stationsdichte in diesen Bereichen etwas zu erhéhen.

Das aktuelle Modell wurde fiir den Zeitraum 2007 bis 2020 entwickelt und liefert monatliche
Rasterdaten der Isotopengehalte im Niederschlag in 500 m Auflésung fur die Jahre 2013 und 2020. Es
ist flexibel und kann jederzeit auf andere Zeitraume oder Regionen erweitert werden und ermaoglicht
bei Bedarf auferdem die Einbeziehung zusatzlicher Stationen oder Klimavariablen aus anderen
Landern.

Zur zusatzlichen Validierung der berechneten Isoscapes wurden Einzugsgebietsgrenzen von 50
ausgewdhlten Quellen- und Brunneneinzugsgebieten herangezogen. Dabei zeigte sich, dass die
Isotopenkonzentrationen der in den unterschiedlichen EZG gebildeten Grundwasser durch die
Isoscapes meist gut abgebildet werden. Abweichungen finden sich insbesondere in Flusstalern, die von
Flissen mit hoch reichenden Einzugsgebieten durchflossen werden. Hier treten durch partielle
Interaktion des Grundwassers mit dem Flusswasser teilweise groRRere Unterschiede auf.

Exemplarisch wurde auRerdem die Moglichkeit der Anwendung der Isoscapes zur Generierung von
Input-Funktionen fiir Modelle zur Abschatzung von Verweilzeiten bzw. FlieRzeiten des Grundwassers
untersucht.

Der Anhang des Berichtes enthilt einen Uberblick Giber bisherige Prasentationen und Publikationen
der Projektergebnisse.
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1 Einleitung

1.1 Ziel des Projekts

Die Internationale Atomenergiebehorde IAEA begann 1953 das weltweite Messnetz zur Beobachtung
der stabilen Isotope im Niederschlag GNIP (Global Network of Isotopes in Precipitation) aufzubauen,
um auf der Grundlage isotopenhydrologischer Untersuchungen einen verbesserten Einblick in die
vielfaltigen Prozesse und die Dynamik des Wasserkreislaufs zu erhalten. Nationale Messnetze wie das
schweizerische Isotopenmessnetz NAQUA ISOT tragen mit ihren Daten wesentlich zu diesen
weltweiten Messnetzen bei. Gerade im alpinen Raum gibt es starke lokale Variationen des
Isotopensignals im Niederschlag. Bedingt wird dies vor allem durch den ausgepragten Hoheneffekt im
alpinen Raum und durch das Aufeinandertreffen von Luftmassen unterschiedlicher Herkunft. Lokale
Bedingungen, die das Isotopensignal im Niederschlag maRgeblich beeinflussen, sind noch nicht
vollstandig verstanden, waren aber zur Charakterisierung des hydrologischen Kreislaufs eine wichtige
Voraussetzung. Von besondere Bedeutung ist in diesem Zusammenhang ein verbessertes Verstandnis
der flaichenhaften Verteilung des Isotopensignals im Niederschlag. Des Weiteren kénnen die stabilen
Isotope des Wassermolekils als natilrliche Umweltindikatoren eingesetzt werden, um besser zu
verstehen wie sich Extremwetterereignisse und klimabedingte Anderungen auf den Wasserkreislauf
(vor allem hinsichtlich Grundwasserneubildung und Abflussgeschehen) auswirken, was gerade im
alpinen Raum zur Verbesserung des Wassermanagements entscheidend ist.

Im Rahmen des vorliegenden Projektes werden flachenhafte Karten mit raumlich interpolierten
Isotopendaten der Verteilung von Sauerstoff-18 und Deuterium im Niederschlag — sogenannte
»lsoscapes” — auf Monatsbasis fiir die Schweiz erstellt und validiert. Neben der Wahl geeigneter
Interpolationsmethoden erfordert dies die Ermittlung der maRgeblichen meteorologischen und
geographischen EinflussgroBen auf die Verteilung der Wasserisotope im Niederschlag unter
Bericksichtigung regionaler und orographischer Unterschiede (z.B. Differenzierung Alpennord-
/Sluidseite, Ost-/Westalpen). Im Speziellen sollen mogliche orographische Unterschiede im
Isotopensignal zwischen Jura, Mittelland, Alpenvorland, inneralpinen Taler und Fohngebiete
untersucht und charakterisiert werden.

1.2 Forschungsstand

Zur Ermittlung von Isoscapes werden meist empirische bzw. Mehrfachregressionsansiatze anhand
verschiedener  topographischer oder meteorologisch/klimatischer ~ Variablen eingesetzt.
Nachgeschaltet ist oft eine raumliche Interpolation der Residuen der Regression durch geostatistische
Methoden. Bowen und Wilkinson (2002) und Bowen und Revenaugh (2003) testeten einige dieser
Ansatze auf Basis globaler Daten von langjahrigen mittleren Isotopengehalten. Seitens der IAEA ist das
globale Modell ISOGRIDS (Isotopic Gridded Rainfall Data Software) fur langjahrige Mittel basierend auf
den Ansatz von Bowen und Wilkinson (2002) als open-source verfiigbar. Im Konkreten sind zwei
Ansatze implementiert:

(1) 6*80,2H =f (LAT,LAT? ELE)

(2) 580,2H = f (LAT.ELE,N,T)
LAT ist die geographische Breite, ELE die Seehdhe, N der Niederschlag und T die Lufttemperatur. Eine
Residuen-Interpolation ist nachgeschaltet. Die angefiihrten Ansatze bilden mit einer Erweiterung um
sogenannte gemischte Modelle, mit denen auch raumliche Autokorrelationen berticksichtigt werden
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kénnen, die fachliche Grundlage der frei verfigbaren Anwendungssoftware ISORIX (Courtiol et al.,
2016; Courtiol und Rousset, 2017). Die beiden obengenannten Softwareprogramme sind vor allem fir
globale Anwendungen, auch in Gebieten mit wenigen Daten, geeignet.

Terzer et al. (2013) setzten fiir ein globales Modell zusatzlich zu den Regressionsansatzen auch Cluster-
Methoden ein, um die Verteilung in den verschiedenen klimatischen Regionen besser zu erfassen. Die
Residuen der Regression werden mittels Kriging interpoliert und das auf diese Weise entstandene
Raster zu dem Regressionsraster addiert. Vergleichende Tests mit den reinen Regressionsansdtzen mit
global festgelegten Variablen ergaben Verbesserungen von tiber 67 %. Der mittlere RMSE (Root Mean
Square Error) fiir langjdhrige Mittelwerte betrégt z.B. fiir ¥0 rund 1.5 %o. Die erstellten Muster sind
als GeoTIFF-Raster von der IAEA Website beziehbar.

In einem lokaleren MaRstab testeten Kern et al. (2014) im alpinen Raum, einschlieBlich dem Gebiet
der Schweiz, eine Regressionsmethode unter Beriicksichtigung der saisonalen Unterschiede in der
Seehohenabhidngigkeit der Isotopengehalte und unter Verwendung von Daten lber die Hohe der
atmospharischen Grenzschicht, bis zu welcher die physikalischen Vorgange direkt von der Oberflache
beeinflusst werden. Der Test erfolgte anhand monatlicher Werte aus den Jahren 1995-1996. Die
Residuen wurden mit Ordinary Kriging auf der RastergréRe des Digitalen Gelandemodells (100 m)
interpoliert. Die Daten der atmospharischen Grenzschicht lagen aber in einer deutlich kleineren
Auflésung von 1° x 1° vor. Die Ergebnisse zeigen eine starke H6henabhangigkeit in den Sommer- und
Wintermonaten in niedrigeren Regionen. In hohen Lagen ist sie gering, was auf den Einfluss von
Schneefall zurtickgefiihrt wird. Diesen Zusammenhang flihrten Kern et al. (2014) auRerdem auf die
atmospharische Durchmischung zurtick, die im Winter geringer und im Sommer deutlich hoher ausfallt.
Als weiteres Ergebnis identifizierten sie ,kritische” Bereiche in der Schweiz, in denen die berechneten
Muster der Isotopengehalte hohere Unsicherheiten aufwiesen. Dies betrifft vor allem das Wallis und
den Osten der Schweiz; in letzterer Region wurden Interpolationsfehler von 2 bis 4 %o bei Sauerstoff-
18 ausgewiesen.

Waihrend die Ansatze von Kern et al. (2014) und Terzer et al. (2013) auf der Interpolation der Residuen
aus einer Regression mit bestimmten Einflussvariablen basieren, verfolgen Seeger und Weiler (2014)
mit einer Interpolation auf Meeresspiegelhdhe einen unterschiedlichen Ansatz. Die Messwerte an den
Stationen werden dabei Uber einen durchschnittlichen Gradienten des jeweiligen Monats auf
Meeresspiegelniveau korrigiert. Die erhaltenen Werte werden mittels Kriging interpoliert. Staudinger
et al. (2020) nutzten die Methode nach Seeger und Weiler (2014) fir eine Ermittlung von monatlichen
Isotopenwerten im Niederschlag fir die Schweiz. Die erhaltenen Isotopengehalte im Niederschlag
wurden mit Messdaten aus dem “CH-IRP-Datensatz” von Oberflachengewassern (23 Einzugsgebiete)
verglichen. Mit einer mittleren Abweichung von 2 %o zwischen interpolierten Isotopenwerten im
Niederschlag und den gemessenen Isotopenwerten in den Oberflachengewassern wurde die Methode
als geeignet eingestuft, um die saisonale Variabilitdat abzubilden. Sie weisen aber auch im alpinen Raum
mit steiler Topographie auf deutlich héhere Unsicherheiten hin.

In der Schweiz wurde zudem in einer sehr kleinrdumigen Studie von Fischer et al. (2017) die raumliche
Variabilitdit der Isotopengehalte im  Niederschlag und deren Einfluss auf die
Abflussganglinienseparation in einem kleinen Einzugsgebiet untersucht. Die erhobenen Daten
beziehen sich auf Einzelereignisse, und ein Vergleich mit monatlichen Isotopendaten ist daher
schwierig. Die Ergebnisse zeigten, dass auf Ereignisbasis die typischen EinflussgroBen auf die
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Isotopengehalte im Niederschlag nicht mehr identifizierbar sind. Raumlich-zeitliches Rauschen
aufgrund der komplexen atmospharischen Bedingungen verhindert klare Aussagen z.B. liber
Seehdhengradienten.

In einer weiteren lokalen Studie untersuchten Kern et al. (2020) H6hen- und Kontinentaleffekte in den
Isotopengehalten des Niederschlages im pannonischen Raum. Entlang von ausgewahlten Langen- und
Héhenschnitten wurden typische Gradienten fiir den Hoéheneffekt (-1.2 %o pro km fiir 0 und -7.9 %o
pro km fiir 2H) und fiir den Kontinentaleffekt (-2.4 %o pro 100 km fiir 80 und -20 %o pro 100 km fiir 2H)
identifiziert.

In Italien wurde von Giustini et al. (2016) das Modell von Bowen und Wilkinson (2002) angewandt. Es
wurde die Regression mit der Seehdhe und der geographischen Breite verwendet. Auf Basis von
verschiedenen, auch bisher unpublizierter Daten mit teilweise divergierenden Messzeitraumen (Daten
bis 2012), wurde eine Karte von mittleren Isotopengehalten fir Italien ermittelt. Dartiber hinaus wurde
eine regional unterschiedliche Dominanz der beiden Einflussfaktoren identifiziert. Ebenfalls unter
Verwendung des Modells von Bowen und Wilkinson (2002) wurden im gesamten Mittelmeerraum von
Lykoudis und Argiriou (2007) 10 x 10 Raster von Isoscapes erstellt. Schrittweise wurden bei den
Modellen unterschiedliche Regressionsansatze (linear und stufenweise linear) sowie unterschiedliche
Ansatze zur Interpolation der Residuen getestet.

Neben den topographischen Variablen (Seehthe, geographische Ldnge und Breite) verwendeten
Liebminger et al. (2006) zusatzlich klimatische Variablen, wie Temperatur und relative Luftfeuchtigkeit,
und ermittelten saisonale Modelle zur Mehrfachregression fiir Isoscapes in Osterreich. Mit diesen
saisonalen Ansatzen wurden die gemessenen Isotopengehalte gut widergegeben.

In einem kiirzlich publizierten innovativen Ansatz nutzen Nelson et al. (2020) Maschinelles Lernen
(Machine Learning) zur Erstellung von Isoscapes im europdischen Raum (GNIP-Daten). Beim
Maschinellen Lernen werden Trainingsdaten genutzt, um die Beziehung zwischen Variablen und
Ergebnis zu erlernen. Diese kdnnen, durch die Moglichkeit der Gruppierung von Variablen, auch
nichtlinear sein. Eine Split-Sample Validierung dieses Modells ergibt fiir 0 einen RMSE von 1.68 %o
und fir 2H einen RMSE von 13.0 %o. Ein Vorteil dieses Al-Ansatzes ist die Ausgabe der relativen
Wichtigkeit bzw. Einflussstarke der verfligbaren Variablen (z. B. Geogr. Lange, Geogr. Breite, Seehdhe
und Klimavariablen). Dabei traten beispielsweise Sattigungsdampfdruck und die monatliche
Temperaturschwankung als zwei der wichtigsten Einflussvariablen hervor. Nelson et al. (2020) halten
fest, dass durch das Einbeziehen mancher Variablen andere an Wichtigkeit verlieren, die bei
Abwesenheit der erstgenannten Variablen als wichtiger eingestuft werden wiirden. Die Erkenntnisse
der Variablenanalyse von Nelson et al. (2020) ist auch eine wichtige Basis fiir Auswahl von Variablen
im vorliegenden Projekt. Die Ergebnisse dieses Modells in 0.5° raumlicher Auflosung (Anm.: wiirde im

Ill

Bereich der Schweiz eine Gitterweite von rd. 46 km bedeuten), bezeichnet als ,,Piso.Al“, sind als Open-

Source verflugbar.
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1.3 Vorgangsweise

Im vorliegenden Projekt wurde folgende Vorgehensweise gewahlt:

(1) Erhebung und Analyse der benétigten bzw. vorhandenen Daten:

Bei den Isotopendaten erfolgt eine Aufbereitung der Rohdaten, wenn notwendig, und eine
Plausibilitatskontrolle im regionalen Vergleich. Eine Plausibilitatsprifung und eine Bewertung der
Datenglite ist von besonderer Bedeutung, da diese einen groRen Einfluss auf die
Interpolationsglte besitzt. Letztendlich kann es auch glnstiger sein, einen unplausiblen
Monatswert an einer Station nicht zu berlicksichtigen. Datengrundlage fir Entwicklung und
Validierung des gewahlten Algorithmus sind die vorhandenen Deuterium- und Sauerstoff-18-
Daten der NAQUA-ISOT Niederschlagsmessstellen und der angrenzenden GNIP-Stationen fiir den
Zeitraum der zu erstellenden Isoscapes.

Bezliglich der Zusatzdaten wird in einem ersten Schritt abgeklart, welche flachenhaften
Datensatze (Hohenraster, Niederschlag in fester oder fllssiger Form, Lufttemperatur, etc.)
verfligbar sind. Auch in diesem Fall ist die Verwendung von der Gite und Auflosung der
vorhandenen Datenséatze abhangig.

(2) Test verschiedener Interpolationsmethoden bzw. -modelle unter Verwendung unterschiedlicher

regionaler EinflussgréRen:

Es erfolgt eine Testung von verschiedenen geostatischen Methoden [z.B. Kriging (Pebesma und
Wesseling, 1998; Pebesma 2004) oder distanzgewichtete Verfahren] kombiniert mit
Mehrfachregressionsansdtzen auf Basis der oben angefiihrten Informationen bzw. Daten,
angelehnt an die Methodik in der Literatur (z.B. Terzer et al., 2013). Fir die Verwendung sind aber
nur jene Daten sinnvoll, die flichenhaft mit entsprechender Genauigkeit verfiigbar sind. Wie im
vorangegangenen Kapitel erwdhnt, werden Informationen aus Nelson et al. (2020) Uber die
wichtigsten Pradiktoren aus einer Vielzahl von moglichen Datenquellen in Europa genutzt. Die
Testung erfolgt durch Kreuzvalidierung.

(3) Zusatzliche Validierung:
Als zusatzliche Validierung der Isoscapes dient ein Vergleich der aus den Karten herausgelesenen

Isotopengehalte mit Messdaten von ausgewdhlten Grund- und Oberflichengewdssern mit
bekanntem Einzugsgebiet. Vor allem der Unterschied zwischen dem Wert am Standort der
Messung und dem Uber das Polygon des Einzugsgebietes aggregierten Wert ist dabei von
Interesse. Eine derartige Auswertung ist besonders wichtig, um Aussagen (iber die Verwendung
der Isoscapes zur Ermittlung der ,Inputfunktion” in Niederschlag-Abflussuntersuchungen und
—modellen auf Einzugsgebietsebene zu treffen.

(4) Empfehlungen iiber die Verdichtung des Messnetzes:

Die Gite der raumlich interpolierten Felder kann auch wertvolle regionsspezifische Aussagen
dardber liefern, ob die Datenlage bzw. das derzeitige Messnetz ausreichend ist, um
hydrogeologische Fragestellungen zu bearbeiten oder Modellierungen durchzufithren und auf
diese Weise das bestehende Messnetz eventuell noch weiter zu optimieren.

Verarbeitet und gespeichert werden die interpolierten Daten als Rasterdatensatz, wobei die
RastergrofRe im Zuge der Datenerhebung und -analyse festgelegt wird. Sie hangt in erster Linie von der
Anzahl der betrachteten Stationen bzw. von der Entfernung der Stationen zueinander und von der
raumlichen Auflosung der Zusatzdaten ab. Datenzeitraum fir die Ausgabe der Raster sind die
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Kalenderjahre 2013 und 2020. Zur Modellentwicklung werden aber Daten ab 2007 erhoben. Die
Berechnung erfolgt auf Monatsbasis.

2 Datenlage

2.1 Modellgebiet und Messstationen

Das Modellgebiet wurde rechteckig, die Schweiz einfassend, jedoch die Schweizer Grenze nicht
tangierend, mit einer West-Ost-Erstreckung von 430.5 km und einer Nord-Siid-Erstreckung von
412.5 km festgelegt (Abbildung 1). Mit diesem erweiterten Modellgebiet werden Messstationen der
Nachbarlander in die Berechnung miteinbezogen, wodurch die Isotopenwerte an den Grenzgebieten
der Schweiz realistischer dargestellt werden kénnen und maogliche N-S bzw. W-0-Zusammenhange
deutlicher hervortreten.

Die monatlichen Messwerte des Isotopengehalts im Niederschlag an den Schweizer Stationen
entstammen dem Isotopenbeobachtungsnetzwerk im Niederschlag der Schweiz (ISOT), ein Modul des
Nationalen Grundwasser-Monitorings (NAQUA). AulRerhalb der Schweiz werden Messstationen aus
Deutschland, Osterreich und Frankreich verwendet, deren Daten dem GNIP und dem Osterreichische
Messnetz fiir Isotope im Niederschlag (ANIP) entnommen wurden, sowie von deutschen Kollegen
bereitgestellt wurden (Tabelle 1). Die Stationen sind relativ gleichmaRig tGber die Schweiz verteilt. Die
Station Sion wurde 2013 aufgelassen, was in dieser Region (Wallis) eine kleine Liicke hinterlieB. Auch
im Osten und Stiden mit hochalpinen Bereichen ist die Stationsdichte etwas geringer.
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Abbildung 1: Ubersichtskarte {iber das Modellgebiet (rot eingerahmt) mit allen verfiigbaren Stationen.
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Tabelle 1: Verwendete Messstationen im Modellgebiet. Die Stationen wurden mit einem Kiirzel (Code) belegt, um sie in
den Karten besser bezeichnen zu kdnnen.

ID Messstation Land Code Seehdhe [m]
1 Nyon CH NYO 436
2 Thonon-Les-Bains FR TLB 385
3 La Brévine CH LAB 1042
4 Sion CH SI0 482
5 Bern CH BER 541
6 Belp CH BEL 520
7 Basel CH BAS 316
8 Weil am Rhein DE WAR 249
9 Graechen-St. Niklaus CH GSN 1605
10 Buchs Suhr CH BUS 397
11 Meiringen CH MEI 632
12 Guttannen CH GUT 1055
13 Grimsel CH GRI 1950
14 Locarno CH LOC 379
15 Konstanz DE KON 443
16 St. Gallen CH STG 779
17 Sevelen CH SEV 460
18 Vaduz CH VAD 460
19 Pontresina_neu CH PO2 1790
20 Pontresina_alt CH PO1 1724
21 Bregenz AT BRE 410
22 Schoppernau AT SOP 835
23 Haiming AT HAI 695
24 Reutte AT REU 870
25 Langenfeld AT LAE 1180
26 Obergurgl AT OBE 1940
27 Hohenpeissenberg DE HOH 977
28 Karlsruhe DE KAR 112
29 Stuttgart DE STU 314

Stationen in Italien konnten keine bezogen werden. Einzelne verwendete Stationen lieferten im
Modellentwicklungszeitraum nur sehr wenige Daten (z.B. Pontresina_neu), manche wurden
aufgelassen und durch andere ersetzt (z.B. Bern, ersetzt durch Belp). Auf die verfligbaren
Datenzeitraume, die Behandlung von Liicken und Einbeziehung bei der Bestimmung der Modellgite
wird spater im Bericht eingegangen.

Aufgrund der Datenlage wird ein Berechnungsraster mit einer Gitterweite von 500 m gewahlt. Dies ist
ein Kompromiss zwischen dem in hoher Auflésung verfiigbaren Digitalen Hohenmodell (DHM 25 m),
den typischen Abstanden zwischen den Stationen (der kleinste Abstand zwischen den Stationen in der
Schweiz ist jener zwischen Guttanen (GUT) und Grimsel (GRI) von knapp 10 km Luftlinie) und der
Auflésung der verwendeten meteorologischen / klimatologischen Rasterdaten (siehe folgendes
Kapitel).
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2.2 Zusatzdaten

Flr das DHM fiur das Modellgebiet (Schweiz und Teile in Nachbarstaaten) wurde das Schweizer 25 m
DHM und ein mitteleuropdischer Datensatz von der NASA mit einer Auflésung von rd. 100 m
kombiniert und auf 500 m aggregiert.

In die Mehrfachregressionsvarianten flieBen verschiedene zusatzliche meteorologisch / klimatische
GréRen ein. Fur die Schweizer Stationen wurden zusatzlich zu den Isotopengehalten
Monatsniederschlage, mittlere Lufttemperaturen und Dampfdruck geliefert. Neben den
Stationswerten wurden diese auch als flachenhafte Raster erhoben. Die flachenhaften Daten
(monatliche Raster) von Niederschlagssumme und Lufttemperatur (Monatsmittel und mittlere
Tagesminima) wurden von Meteo-Swiss zur Verfligung gestellt. Die Daten liegen mit einer PixelgréRe
von 1 km vor. Sie flieBen fiir jeden Monat in die Berechnung ein und wurden mit einem Zeitstempel
mit 15. des jeweiligen Monats versehen.

Zur zusatzlichen Validierung der Interpolationsmethode wurden TREND-Daten der Schweiz
herangezogen. Diese beinhaltenen Isotopengehaltsmessungen von 52 Quellen, Forderbrunnen und
Piezometermessstellen im Zeitraum 2006-2013 und die Grenzen der zugehdrigen Einzugsgebiete als
Shapes. Die Einzugsgebiete umfassen eine GréRe von 0.1 bis 10 km?2. Exemplarisch werden Analysen
bzw. Bewertungen der Lage der zugehdorigen Einzugsgebiete und FlieRzeiten abgeschéatzt, indem durch
einfache Ansétze ein Vergleich der , Input-Funktion” mit den Messdaten vorgenommen wird.

2.3 Manuelle Datenpriifung

Die Datenaufbereitung und Plausibilitatspriifung erfolgte in zwei Teilen: Der erste Teil wurde
auRerhalb des Modells, hdndisch, durchgefiihrt. Der zweite Teil der Datenpriifung erfolgt innerhalb
des Modells in automatisierter Form fiir jeden Rechenschritt (Kap. 3.1.2).

Der erste Teil bezieht sich rein auf die Isotopendaten an den Stationen. Es wurde eine handische
Plausibilitatspriifung unter benachbarten Stationswerten durchgefiihrt. Abbildung 2 zeigt ein Beispiel
auf Basis von Sauerstoff-18. Es wurde der Verlauf der Daten von benachbarten Stationen liber einen
langeren Zeitraum dargestellt und auffallige Abweichungen analysiert. So zeigen sich zum Beispiel
generelle niedrigere Niveaus aufgrund hoéhere Lage (z.B. zwischen den nahegelegenen Stationen
Meiringen und Grimsel, zweiter Plot von unten), die als plausibel eingeschatzt werden. Zwischen La
Brévine und Belp (zweiter Plot von oben) ist diese Héhenabhéangigkeit nicht mehr klar ersichtlich. Hier
spielen andere EinflussgroRen eine groRe Rolle (z.B. kleinrdumige Klimavariabilitit). Die Stationen im
Norden der Schweiz, zusammen mit den benachbarten Stationen in Deutschland (dritter Plot von
oben) zeigen hingegen ein homogenes Bild. Die Variabilitat unter den sehr hochgelegenen Stationen
(unterster Plot) ist hoch. Dies wurde auch unter Verwendung der Stationen in den Nachbarlandern
veranschaulicht. Dieser Vergleich ist von besonderer Bedeutung, da es sich hier um von anderen
Stellen betriebenen Stationen handelt und deren Daten auch von anderen Institutionen gemessen und
verwaltet werden. Abbildung 3 zeigt dazu ein Beispiel anhand der Stationen Pontresina in der
Ostschweiz und Obergurgl, in Osterreich und ebenfalls sehr hoch gelegen. Aus dem Gleichklang der
Daten ist ersichtlich, dass die beiden Stationen miteinander korrelieren und daher eine Interpolation
in der Region zwischen den Stationen — fiir die Monate, in denen Daten verfiigbar sind — als sehr
zuverldssig eingeschatzt werden kann.

Isoscapes Schweiz Seite 14



£
0
@

i NYON (436 m)

THONON-LES-BAINS (385 m)

-25 [ SION (482 m)

L N L 1 L L L 1 " L L 1 L L L 1 L L L 1 " L L 1 L L L | M L
01.01.13 01.01.14 01.01.15 01.01.16 01.01.17 01.01.18 01.01.19 01.01.20

5180 (%)

LA BREVINE (1042 m)
L N L 1 L . L 1 " L L 1 L L L 1 L . L 1 " L L 1 L L L 1 M
01.01.13 01.01.14 01.01.15 01.01.16 01.01.17 01.01.18 01.01.19 01.01.20

BASEL (316 m)
BUCHS SUHR (397 m)

25 | : : WEIL AM RHEIN (249 m)
L M L 1 L L L 1 M L L 1 L " " 1 L L L 1 M L L 1 L L L | M s "
01.01.13 01.01.14 01.01.15 01.01.16 01.01.17 01.01.18 01.01.19 01.01.20
0
-5
Z10
5-15 .- | Y
© 20 ¥ A ] V.. . MEIRINGEN (6
GUTTANNEN (1055 m)
-25 | . i . i i GRIMSEL (1950 m)
1 l
01.01.13 01.01.14 01.01.15 01.01.16 01.01.17 01.01.18 01.01.19 01.01.20
0
5
10
215 !
g-zn .- \! :
® s . . . GRAECHEN - ST. NIKLAUS (1605 m)
a0 L PONTRESINA (1724 m)
- GRIMSEL (1950 m)
-35 L M L 1 L L L 1 M L L 1 L " " 1 L L L 1 M L L 1 L L L | M L
01.01.13 01.01.14 01.01.15 01.01.16 01.01.17 01.01.18 01.01.19 01.01.20

Abbildung 2: Beispiel einer Gegeniiberstellung des Datenverlaufs von 180 Werten bei verschiedenen Stationen.
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Abbildung 3: Gegeniiberstellung des Datenverlaufs von 20-Werten an den Stationen Pontresina (CH) und Obergurgl (AT).

Isoscapes Schweiz Seite 15



Ebenso wurde die Streuung der Stationen in Bezug auf die Seehdhe, die eine wichtige EinflussgroRe
darstellt, betrachtet. Dies machte bereits im Vorhinein auf Ausreiller aufmerksam. Abbildung 4 zeigt
als Beispiel fiir eine manuelle / visuelle AusreiRerpriifung zwei Monate im Jahr 2013. Die §'¥0 Werte
wurden gegen die Seehdhe der Station aufgetragen. Im Januar 2013 (links) ist eine starke
Seehdhenabhangigkeit gegeben, wahrend im Dezember 2013 (rechts) andere EinflussgrofRen die
Seehohenabhangigkeit liberlagern. Stationen, deren Werte sehr stark von der Regressionsgeraden
abweichen, sind hervorgehoben. Auffallend sind die Unterschiede im Dezember 2013 zwischen
Stationen, die recht nahe aneinander liegen, wie z.B. Grimsel (GRI) und Guttanen (GUT) oder aber auch
die Differenz zur Station Graechen-St.Niklaus (GSN). In diesem Monat traten kleinrdumig sehr groRRe
Unterschiede auf, was eine raumliche Interpolation unsicherer macht.
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Abbildung 4: Beispiele einer manuellen / visuellen Priifung der Streuung anhand der Gegeniiberstellung mit der Seehche
der Station. Rot: Stationen der Schweiz; blau: Stationen auBerhalb. Abkiirzungen der Stationsnamen siehe
Tabelle 1)

3 Methodik

3.1 Modellbeschreibung

Fir die Interpolation der Isotopendaten wurde ein Script in der Programmiersprache R geschrieben,
dass sich teilweise an Elementen der gstat-Software (Pebesma, 2004) bedient. Der Inhalt dieses Scripts
ist im Folgenden zusammengefasst und als Flussdiagramm im Anhang (Kap. 7.1) dargestellt.

3.1.1 Pre-Processing

Am Beginn des Modellaufbaus steht ein Pre-Processing-Schritt, in dem die verschiedenen Daten fiir
das Einlesen in das Skript vorbereitet werden.

e Zum Einpflegen der Daten ins Modell aus den verschiedenen Datenquellen wurde vorab eine
Daten-Matrix (*.txt) fur die Isotopengehalte aber auch fir die zusatzlich verwendeten
meteorologischen Variablen erstellt. Licken wurden hierbei mit dem Wert ,999.99“ gefillt.
Diese Fehlwerte finden sich auch in den ausgegebenen Modellergebnissen. Die
Stationsmetadaten (ID, Land, Code, LON, LAT, ELE) werden dem Modell ebenfalls per *.txt-
Datei bereitgestellt. Es gibt zwar fir jede Station im Metadatensatz eine zugehorige Seehdhe,
zur Berechnung werden jedoch die Seehdhen aus dem digitalen Hohenmodell (DHM 500m)
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extrahiert. Dadurch ergibt sich an den Schweizer Stationen ein mittlerer absoluter
Hohenunterschied von rd. 20 m im Vergleich zu den Metadaten der Stationen.

e Eswurde ein ArcGIS Projekt aufgebaut, in welches zusatzliche Datensatze (z.B. Landesgrenzen
vom Bundesamt fiir Landestopographie, kurz ,swisstopo®) zur rdumlichen Orientierung und
Visualisierung der Ergebnisse eingespielt wurden.

e Des Weiteren wurde das verwendete 500 m DHM in eine Tabelle (,,e_grid“) Gberfihrt, in der
jedem Rasterpunkt LON, LAT und ELE zugewiesen sind. Dieses Format ist bei der Verwendung
des Modells gstat nach Pebesma (2004) erforderlich.

e Die meteorologischen Rasterdaten wurden heruntergeladen und in einem separaten Ordner
gespeichert. Fir jeden Zeitschritt wird geprift, ob Daten zur Verfliigung stehen; dann kann die
meteorologische Variable einbezogen werden. Die im *.ncdf-Format vorliegenden Raster mit
meteorologischen Daten wurden von 1000 m auf 500 m disaggregiert und in das 500 m DHM
eingepasst. Die Niederschlagsraster wurden aus rechentechnischen Griinden aullerhalb der
Schweiz mit dem Fehlwert von ,999.99“ belegt. Fiir die Stationen auRerhalb des durch das
Schweizer Raster abgedeckte Gebiet (AT, DE) wurden die Niederschlage und Lufttemperaturen
aus den mitgelieferten Metadaten zur Station verwendet.

e Vor der monatlichen Berechnung wurde ebenso eine ,,grid_list“ erstellt. Eine Liste, die aus drei
Matrizen mit der jeweiligen LON, LAT und ELE Information pro Rasterpunkt besteht und im
Modellauf fiir die Berechnung der gerasterten Isotopenwerte bendtigt wird.

3.1.2 Automatisierte Datenpriifung

Wie oben erwahnt, erfolgt der zweite Schritt der Datenaufbereitung und Datenprifung innerhalb des
R-Scripts. Folgende Arbeiten werden fiir den ganzen Berechnungszeitraum durchgefiihrt:

Flr jeden Monat wird eine automatisierte Plausibilitatsprifung der Isotopenwerte durchgefiihrt. Dies
erfolgt auf Basis des Deuterium-Exzess (d-Exzess) nach der Formel d: = &?H -8 * 8'80. Mit dem
Deuterium-Exzess wird der rechnerische Uberschuss von Deuterium im Wasserdampf bezeichnet, der
sich immer auf die Steigung 8 der linearen Korrelation von 0 und 2H bezieht. Wenn der d-Exzess
auBerhalb des Bereiches von 0 < de > 25 %o liegt, gelten die Werte nicht mehr als plausibel und werden
aus der Berechnung ausgeschlossen.

Eine weitere Plausibilitatsprifung wird anhand der gemessenen Niederschldage an den Stationen
vorgenommen. Bei einer Menge von <0.5 mm akkumulierten Niederschlags pro Monat gelten die
Isotopenwerte aufgrund moglicher Verdunstungseffekte bzw. der Schwierigkeit des Handlings von
kleinen Volumina als nicht aussagekréaftig und werden ebenso ausgeschlossen.

Alle auf diese Weise ausgeschlossenen Datenpunkte werden in zwei Textfiles (elog.txt und plog.txt)
gespeichert.

3.1.3 Abfolge der Berechnungen im Script

In einem ersten Schritt werden die meteorologischen Daten fiir die Stationen innerhalb des Schweizer
Rasters aus dem Raster extrahiert und fiir die Stationen auRerhalb der Raster aus den Stationsdaten-
Matrizen ausgelesen.
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Alle Eingangsdaten werden monatlich in einem ,data.frame” zusammengefiihrt (,regr.data”).
Stationen, an denen ein Isotopenwert oder ein meteorologischer Wert fehlt, werden nicht in die
Berechnung der Regression miteinbezogen. Zudem besteht die Moglichkeit Stationen manuell
auszuschlieRen.

Nun wird eine multivariate lineare Regression mit den geographischen (LON, LAT, ELE) und
meteorologischen Variablen (MV) durchgefiihrt (siehe Formel). Im Script wurde die
Regressionsgleichung so formuliert, dass sie um beliebig viele meteorologische Variablen erweiterbar
ist.

580,62H = LON * a+ LAT xb+ ELE xc + MV1*m; + MV2 xmy+ ...+ MVi*m; + d [%o]

Die Ergebnisse der Regression werden in den Dateien ,regout.txt” und ,iso_res.txt“ ausgespielt.
Erstere enthdlt die Anzahl der in die Regression einbezogenen Stationen, die Koeffizienten der
Regression a, b, ¢, m3, etc. und den RMSE. Zweitere enthélt die Residuen der Regression, wobei nicht
verwendete Stationen mit dem Fehlwert ,,999.99“ aufgefiillt werden.

Zudem werden die Absolutbetrdge der Residuen des Modelllaufs in Tabellen gespeichert
("res_abs_tab.txt" und "res_tab.txt"). Dieser Prozess wird in Form eines separaten Scripts
,Residuenanalyse_monatlich.R“ angestolRen.

Im néchsten Schritt werden die Matrizen der ,grid_list“ mit den Koeffizienten der Regression
multipliziert, um eine Regressionsoberflache zu erstellen. Falls vorhanden, wird die ,,grid_list“ davor
mit den Matrizen der meteorologischen Daten (,list.dataras”) erweitert.

Die Residuen werden per Ordinary Kriging interpoliert. Bei der Kriging-Interpolation wird davon
ausgegangen, dass die Entfernung zwischen Referenzpunkten eine rdumliche Korrelation
widerspiegelt, mit deren Hilfe Variationen auf der Oberflache erklart werden kdnnen. Je ndher
Messpunkte zueinander liegen, desto geringer ist die Semivarianz. An die Semivarianzen der Punkte
innerhalb eines angegebenen Radius, wird eine mathematische Funktion, das Variogramm, angepasst
und anhand dessen der Ausgabewert fiir jede Position im Raster bestimmt.

Fir das Variogramm wurde eine Exponentialfunktion verwendet. Sie kann mittels drei Parametern
angepasst werden: der ,Range”, die Distanz, ab welcher die Varianz nicht mehr zunimmt, das
,Nugget”, die Semivarianz von Messpunkten mit sehr geringer Distanz zueinander (die Varianz

|ll

entstammt hierbei hauptsachlich Messfehlern) und der ,,Sill, die Semivarianz, die bei der Distanz vom
,Range” vorliegt. Im Script ist eine automatische Anpassung des Variogramms vorgesehen.
Vorgegeben wird dabei der Typ des Semivariogramm-Modells (hier gewahlt: exponentiell) und der
Range. Der ,Range” wurde nicht aus der Anpassung bestimmt, sondern als fixer Wert fiir alle
Zeitschritte mit 50 km gewahlt, d.h. der Einflussbereich einer Station wurde als konstant
angenommen. Eine Einbeziehung des ,,Range” in die Anpassung wurde in Testrechnungen untersucht,
lieferte aber teilweise nicht zufriedenstellende Ergebnisse. In manchen speziellen Fallen ist aus den
vorliegenden Semivarianzen die Anpassung einer Exponentialfunktion mathematisch nicht moglich. In

diesem Fall wird das Nugget mit 0.1 vorgegeben und der ,Sill“ aus den Daten (=Semivarianz beim
,Range”) gewahlt. Zusatzlich wurden in das Script noch Bedingungen eingefligt, die unplausible

Parameterkombinationen (z.B. Nugget gréRer als ,,Sill“) verhindern. Die Berechnung, Darstellung und
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Speicherung des Variogramms im *.bmp-Format werden innerhalb des Scripts in einem Schritt
durchgefiihrt.

Auf Basis des Variogramms werden an jedem Rasterpixel die Residuenwerte aus der
Mehrfachregression interpoliert. Die Residuen-Raster kdnnen als Karten im *.bmp-Format ausgegeben
werden. Die Regressionsoberfliche und der interpolierte Residuen-Raster werden addiert, die
Isotopenwerte an ausgewahlten Koordinaten (z.B. die Stationen) extrahiert und ausgespielt
(,iso_results.txt“). Es wird zudem eine graphische Darstellung der Isotopenwerte im *.bmp—Format
gespeichert.

Es ist nun moglich das berechnete Isotopenraster nach importierten Polygonen (*.shp-Format),
beispielsweise Einzugsgebieten, statistisch auszuwerten (bspw. Mittelwert) und die Ergebnisse sowohl
im *.txt- als auch im *.bmp-Format als Karte auszuspielen.

Zur Validierung auf Basis einer Kreuzvalidierung wurde ein separates R-Script erstellt. Es unterscheidet
sich dadurch, dass der Messwert eines bestimmten Rasterpunktes (Station) bei der Berechnung des
Isotopenwertes an diesem Rasterpunkt nicht miteinfliet. Da nur Ergebnisse einzelner Rasterpunkte
bendtigt werden, wird die Regressionsoberflache, per obenstehender Formel und unter Einbezug der
Werte aus ,,regr.data®, nur an diesem Rasterpunkt berechnet. Der interpolierte Residuenwert wird aus
dem Raster an dieser Stelle extrahiert und beide addiert. Das Ergebnis wird in eine Matrix geschrieben,
die gleich aufgebaut ist wie die Matrizen der Stationsdaten. Sie wird als ,crossval_*.txt“ gespeichert.

Abweichungen der Endergebnisse im Tausendstel- bis Hundertstelbereich ergeben sich durch die
Berechnung des ,Regressionsrasters” mit konkreten Stationskoordinaten bei der Kreuzvalidierung,
wahrend bei der Berechnung fiir das gesamte Raster LON und LAT Matrizen mit Maschenweite 500 m
herangezogen werden. Dies kann zu Abweichungen von einigen hundert Metern im Vergleich zu
Stationskoordinaten fiihren.

Die berechneten Isotopenwerte aus der Kreuzvalidierung werden mit den Messdaten des BAFU
verglichen und der Fehler mittels der statistischen GréRen ,errmean” (mittlerer Fehler), ,,errabsmean”
(mittlere Absolutwerte der Fehler) und ,rmse” (mittlere Abweichungsquadrate) dargestellt.
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3.2 Verwendete Regressionsvarianten (,Methoden")

Verschiedene geographische und meteorologische Variablen haben unterschiedlichen Einfluss auf die
Qualitat der Ergebnisse. Daher wurden acht Regressionsvarianten (,Methoden”) anhand einer
Kreuzvalidierung innerhalb der Zeitraume 2007-2013 und 2014-2020 verglichen. Die Methode mit den
geringsten Fehlern - unter Einbeziehung von Plausibilitatsiberlegungen - wurde fiir die finale
Berechnung ausgewahlt. AuRerdem wurde eine Analyse der Residuen aus der Regressionsberechnung
mit allen verfligbaren Stationen durchgefihrt, auch um raumliche Diskrepanzen sichtbar zu machen.

Folgende Abbildung 5 zeigt die Stirke der geographischen EinflussgroRen auf die 180-Werte aus einer
linearen Regression mit der jeweiligen Variable, gemittelt tGber alle Stationen und auf Monatsbasis
dargestellt. Der starke Einfluss (negativer Effekt) der Seehdhe zeigt sich lGber das gesamte Jahr; er ist
im Sommer etwas geringer. Die Isotopendaten sind mit der geographischen Breite positiv korreliert,
was zunachst ein Widerspruch zu sein scheint, da generell die Isotopenwerte in kiihleren Regionen,
also in hoherer geographischer Breite, abnehmen. Dies ldsst sich dadurch erklaren, dass sich im Norden
des Untersuchungsgebiets eher die tieferliegenden Stationen befinden, die eine etwas hdhere
geografische Breite aufweisen. Die hoher gelegenen, siidlichen Stationen weisen trotz niedrigerer
geografischer Breite isotopisch starker abgereicherte Werte auf. Hier ist Einfluss der Seehodhe
dominant. Mit der geographischen Lange sind die Isotopendaten leicht negativ korreliert. Das heif3t,
von West nach Ost nehmen die Werte ab, was mit dem Kontinentaleffekt zusammenhangt.

Seehohe Geogr. Breite Geogr. Lange
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Abbildung 5: Mittlere Korrelationskoeffizienten bei einer Regression nur mit einer geographischen Variable unter
Verwendung der verfiigbaren Stationen im Zeitraum 2007-2013.
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Neben den drei geographisch-topographischen Variablen wurden in der Mehrfachregression
schrittweise weitere klimatische Variablen einbezogen. Es konnten aber nur solche Parameter
bericksichtigt werden, bei denen flachenhafte monatliche Werte fiir die Schweiz verfligbar sind. Dies
ist beispielsweise fiir den Niederschlag und die Lufttemperatur der Fall. Wie die Literatur zeigt, sind
auBRerdem Variablen wie Dampfdruck, relative Luftfeuchte oder Schnee wichtige Pradiktoren fiir die
Isotopengehalte im Niederschlag. Von diesen Variablen sind aktuell aber keine flachenhaften Daten in
der gewlinschten Auflésung fir die Schweiz vorhanden. Wie Nelson et al. (2020) zeigt, existieren zwar
europaweite Daten von verschiedenen klimatischen GroRen, deren raumliche Auflésung ist aber zu
gering fir die Anforderungen im vorliegenden Projekt.

In Tabelle 2 sind die fir die Testung verwendeten Methoden aufgelistet. Die Einbeziehung der
Variablen erfolgt schrittweise. Begonnen wird mit den topographischen Variablen, wobei auch jede
einzeln getestet wird. Mit ,GEO” ist die Mehrfachregression mit allen drei topographischen Variablen
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abgekdrzt. Bei ,,GEO+N“ kommt der Niederschlag hinzu; des Weiteren werden bei ,,GEO+N+Tmit“ noch
die mittlere Monatstemperatur bzw. bei ,,GEO+N+Tmin“ das monatliche Mittel des taglichen
Temperaturminimums oder bei ,,GEO+N+Tmit+Tmin“ beide Temperaturvariablen hinzugenommen.
Letztere Variable ist ein indirekter Indikator fiir die Schneeverhaltnisse im Winter.

Die Zeitreihen der Isotopengehalte wurden in die genannten zwei Zeitrdume aufgeteilt. Da zu Beginn
des Projektes flaichendeckend Daten fiir 2007-2013 verfiigbar waren, wurde mit der Entwicklung des
Modells anhand Daten in diesem Zeitraum begonnen. Spater wurde das Modell flir den Zeitraum 2014-

2020 noch einmal validiert.

Tabelle 2: Beschreibung der getesteten Methoden (Regressionsvarianten).

Methodenkiirzel Beschreibung

ELE Lineare Regression mit der Seehdhe

LAT Lineare Regression mit der geographischen Breite
LON Lineare Regression mit der geographischen Linge

GEO (=ELE+LAT+LON)

Mehrfachregression mit allen topographischen Variablen

GEO+N Mehrfachregression GEO mit der monatlichen Niederschlagssumme

GEO+N+Tmit Mehrfachregression GEO mit der monatlichen Niederschlagssumme und
dem monatlichen Temperaturmittel

GEO+N+Tmin Mehrfachregression GEO mit der monatlichen Niederschlagssumme und

dem monatlichen Mittel des taglichen Temperaturminimums

GEO+N+Tmit+Tmin

Mehrfachregression GEO mit der monatlichen Niederschlagssumme, dem
Temperaturmittel und dem monatlichen Mittel des taglichen
Temperaturminimums
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4 Ergebnisse

4.1 Plausibilitatspriifung

Im Ergebnis der Plausibilitatsprifung der Daten wurden fachlich unplausible Werte aus der

Berechnung ausgeschlossen. Dies erfolgte fir den gesamten Entwicklungszeitraum (2007-2013 und
2014-2020). In der Tabelle 3 wurden die verfligbaren Isotopenwerte fir die Jahre 2013 und 2020
jeweils mit einem X markiert. Eingeklammert sind jene Werte, die aufgrund des d-Exzess-Kriteriums

ausgeschlossen wurden. Das Kriterium sagt aus, dass nur Werte im Bereich von 0 < de < 25 %o fiir die

Berechnung herangezogen werden. In den beiden Berechnungsjahren wurde kein Wert aufgrund einer

zu geringen Niederschlagsmenge (N < 0.5mm) ausgeschlossen.

Aufgefiihrt werden hier nur die die Schweizer Stationen. Die Informationen aller verwendeter

Stationen kdonnen der mitgelieferten Datei (,,ISO-Verfligbarkeit.xlsx“) entnommen werden.

Tabelle 3: Verfiigbarkeit der Isotopen-Messwerte an Schweizer Stationen fiir die Jahre 2013 und 2020
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4.2 Analyse der Residuen aus den Mehrfachregressionen

Zunachst wurden die Residuen aus den Mehrfachregressions-Varianten analysiert. Beispielhaft zeigt
Abbildung 6 die mittleren Absolutbetrdge der Residuen von Sauerstoff-18, liber alle verwendeten
Stationen gemittelt, fiir die Ausgabe-Jahre 2013 (links) und 2020 (rechts). Die héchsten Residuen
wurden in den beiden Jahren im Dezember 2013 mit Werten um 2 %o ermittelt. In diesem Monat war
die Streuung der Werte sehr hoch (vgl. auch Abbildung 4). In den Gbrigen Monaten bewegen sich die
mittleren Absolutbetrage der Residuen meist im Bereich zwischen 0.8 und 1.2 %o. In einigen
Ausnahmefallen treten sehr geringe Residuen (z.B. September 2013) und etwas héhere Residuen (z.B.
August und November 2020) auf. Diese Analyse gibt schon vorab des Tests der Methoden mittels
Kreuzvalidierung einen Eindruck Uiber die raumlichen Zusammenhange in den einzelnen Monaten der
Ausgabe-Jahre 213 und 2020. In Monaten mit hohen Residuen, d.h. einer hohen raumlichen
Variabilitat der Isotopenwerte, ist mit einer schlechteren Qualitat der Interpolation zu rechnen.

Generell nehmen die Residuen durch Hinzunahme von weiteren meteorologischen Variablen ab. Das
heil3t, die Vorhersagbarkeit wird besser. Die Reduktion der Residuen ist beispielsweise beim Vergleich
der Methode ,,GEO” (=ELE+LAT+LON) mit der Methode ,,GEO+N“, bei der zuséatzlich der Niederschlag
bericksichtigt wird, recht deutlich sichtbar. Durch die Hinzunahme der Temperatur als weitere
Variable, ist die Verringerung der mittleren Residuen aber nur noch relativ gering.

2.5

2013 2020
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Abbildung 6: Mittleren Absolutbetrdge der Residuen aus den Mehrfachregressions-Varianten, liber alle verwendeten
Stationen gemittelt, fiir die Ausgabe-Jahre 2013 (links) und 2020 (rechts).

4.3 Ergebnisse der Kreuzvalidierung - Auswahl der ,besten“ Methode

Fir jede in Tabelle 2 angefiihrte Methode wurde eine Kreuzvalidierung durchgefihrt. Dabei wird
immer der Wert einer bestimmten Station bei der Interpolation weggelassen und der interpolierte
Wert mit dem tatsachlichen Messwert an der Station fiir jeden Monat verglichen. Es wurden fiir jede
Station die mittleren absoluten Fehler (MAE) sowie die Wurzel der mittleren Fehlerquadratsummen
(RMSE) gebildet. Diese MalRzahlen wurden dann Uber die Stationen aber auch {iber bestimmte Monate
gemittelt. Die Kreuzvalidierung dient als Basis fiir die Auswahl der besten Methode, da sie im
Besonderen die Glite der Interpolation zwischen den Stationen beschreibt. Durch die Residuen alleine,
wie im Kapitel zuvor dargestellt, ist diese Einschatzung nicht moglich. Herangezogen fiir den Test
wurden 80-Werte. Durch den linearen Zusammenhang zwischen 80 und 2H ist davon auszugehen,
dass sich bei der Modellgiite bei beiden Parametern ein sehr dhnliches Bild ergibt.

Die Darstellung der Ergebnisse ist folgendermaRen gegliedert: Zunachst werden die Ergebnisse der
Langzeitberechnung der Zeitrdume 2007-2013 und 2014-2020 mit und ohne Residueninterpolation
gegenibergestellt (Kap. 4.3.1). Danach werden die Ergebnisse beider Zeitrdume in Bezug auf die
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Stationen (Kap. 4.3.2) sowie die nach Monaten gemittelten Resultate (Kap. 4.3.3) analysiert. Im Kapitel
4.3.3 ebenfalls enthalten ist eine ndhere Betrachtung der beiden Ausgabe-Jahre 2013 und 2020. Die
Erkenntnisse der genannten Analysen werden in Kapitel 4.3.4 zusammengefasst und eine finale
Methodenauswahl getroffen. Zuletzt wird die statistische Prognosegiite der gewahlten Methode
tabellarisch dargestellt (Kap. 4.4).

4.3.1 Auswirkung der Residueninterpolation

Die nachstehenden Graphiken vergleichen die mittleren absoluten Fehler (MAE) sowie die mittleren
Abweichungsquadrate (RMSE) der Kreuzvalidierung mit und ohne Residueninterpolation fir alle
getesteten Methoden. Die FehlermaRe wurden fiir alle Stationen im Untersuchungsgebiet (UG) bzw.
nur fir die Schweizer Stationen (CH) und fiir die Zeitrdume 2007-2013 (Abbildung 7) und 2014-2020
(Abbildung 8) ausgegeben. Es soll den Nutzen der nachgeschalteten Residueninterpolation darstellen.

In beiden Zeitrdumen werden die MAE und RMSE durch die Interpolation der Residuen verringert. Die
starksten Verbesserungen beider statistischer GrofRen treten bei der Regression mit den Lage-
Koordinaten auf: geographische Lange: der MAE verbessert sich um 0.32 %o im ersten bzw. um 0.25 %o
im zweiten Zeitraum; der RMSE um 0.35 %o bzw. 0.25 %.; geographische Breite: der MAE verbessert
sich um 0.48 %o bzw. 0.43 %o; der RMSE um 0.51 %o bzw. 0.44 %o.. Darin zeigt sich, dass eine Regression
nur mit diesen Variablen nicht ausreichend ist. Auch das Ergebnis der Berechnung mittels der Héhe
verbessert sich, wenngleich etwas weniger stark: der MAE und der RMSE verbessern sich um 0.13 bzw.
0.19 %o.

Im ersten Zeitraum weisen die Methoden ,,GEO” und ,,GEO+N“ nach der Interpolation die geringsten
Fehler auf (MAE = 1.23 %o und 1.22 %.), im zweiten Zeitraum liegen die Methoden ,ELE“, ,,GEO“ und
,GEO+N“ in einem &ahnlichen Gltebereich (MAE = 1.24 %o, 1.24 %o und 1.25 %o). Die statistischen
GroRRen unterscheiden sich aber oft nur im Hundertstelbereich. Die Seehdhe hat in beiden Zeitraumen
starken Einfluss auf die Verteilung der Isotopenwerte (hohe Werte des Koeffizienten ¢ in der
Regressionsgleichung).

Die Schweizer Stationen separat betrachtet, zeigt sich dieselbe Verbesserung durch die Interpolation
der Residuen. Im ersten Zeitraum werden mit der Regression mit den Methoden ,ELE“, ,,GEO" und
»GEO+N“ und der Residueninterpolation die geringsten Fehler erreicht (MAE = 1.37 %o, 1.32 %o und
1.31 %o). Im zweiten Zeitraum sind ,ELE”, ,GEO” und ,,GEO+N“ ebenfalls die besten Methoden (MAE
=1.34 %o, 1.35 %o und 1.27 %o).

Bei allen Methoden ergeben sich fiir die Schweiz allein etwas héhere Abweichungen als im gesamten
Untersuchungsgebiet. Die Griinde dafiir werden im folgenden Kapitel 4.3.2 unter Betrachtung der
einzelnen Stationen besprochen.
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Abbildung 7: Statistische Gr6Ben der Kreuzvalidierung im Zeitraum 2007-2013 fiir das gesamte Untersuchungsgebiet (UG)
im Vergleich zu den Schweizer Stationen (CH).

Isoscapes Schweiz

Seite 25



2.0
- 1.5
8
e
w
ELE
H (UG) Regression 1.43
M (UG) Reg.+Res.Int. 1.24
(CH) Regression 1.46
(CH) Reg.+Res.Int. 1.34
2.5
. 2.0
£ 15
£ 1.0
[Ze]
0.5
0.0
ELE
M (UG) Regression 1.85
m (UG) Reg.+Res.Int. 1.66
(CH) Regression 1.90

(CH) Reg.+Res.Int. 1.80

Abbildung 8: Statistische Gr6Ben der Kreuzvalidierung im Zeitraum 2014-2020 fiir das gesamte Untersuchungsgebiet (UG)
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im Vergleich zu den Schweizer Stationen (CH).

4.3.2 Auswertung nach Stationen

Die mittleren absoluten Fehler (MAE) wurden im Folgenden in Bezug auf die einzelnen Stationen,
wieder separiert nach den beiden Zeitraumen 2007-2013 und 2014-2020, analysiert. Da die Tendenz
bei Betrachtung des RMSE dhnlich ausfallt, wurde auf eine weitere Darstellung verzichtet.

Die Station Bern (BER) wird 2012 von der Station Belp (BEL) abgel6st. Im Jahr 2012 liegen an beiden
Stationen Daten vor. Die Daten von Belp im Jahr 2012 wurden fiir die Kreuzvalidierung fir Bern nicht
verwendet, da ansonsten keine aussagekraftige Fehlermale fiir die Stationen ermittelt werden

kénnen (MAE ist zu klein, d.h. Interpolation perfekt).
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Fir die Schweizer Stationen Bern (BER), Belp (BEL), Basel-Binningen (BAS), Buchs-Suhr (BUS),
Guttannen (GUT), St. Gallen (STG) und Sevelen (SEV) werden in beiden Zeitraumen, unter der
Verwendung aller Methoden, mittlere absolute Fehler (MAE) von maximal rund 1.0 %o erreicht
(Abbildung 9; Abbildung 11). Im Zeitraum 2014-2020 gilt dies auch fiir Meiringen (MEI).
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Diese Stationen korrelieren raumlich gut mit anderen Stationen in ihrer Ndhe (die Abstdnde betragen
weniger als 50 km Luftlinie), weshalb ein Wegfallen der Station durch die Nachbarstationen
kompensiert werden kann. Die hochsten MAE ergeben sich flir weiter auseinanderliegende Stationen,
besondersim Siiden. Hier tritt dartiber hinaus noch eine hdhere raumliche Variabilitat der klimatischen
Bedingungen (z.B. Abschattungseffekte bei Sidanstrémung) auf, weshalb hier die Fehler generell
groBer sind. Davon betroffen sind Sion (SIO), Graechen — St. Niklaus (GSN), Locarno (LOC) und
Pontresina_alt (PO1). Die durchschnittlichen MAE liegen im Bereich von 2 %o in beiden Zeitraumen
unter der Verwendung der Methode ,,GEO+N”.

Die MAE fir die Stationen Nyon (NYO) und La Brévine (LAB) sind bereits deutlich geringer und liegen
im Bereich von 1 %o (,GEO+N“). An den Stationen Nyon und Thonon-Les-Bains (TLB) kdnnte auch ein
spezielles Mikroklima am Genfer See dazu beitragen, dass die Temperaturen nicht mit jenen der
umliegenden Stationen korrelieren. Die Temperaturen in La Brévine fallen dauerhaft geringer aus.

Die hochsten MAE wurden an der Station Locarno (LOC) errechnet. Die Kreuzvalidierung ergab fiir
den Standort der Station Locarno z.B. bei der Methode , GEO+N* fiir 80 iiber den Zeitraum 2014-
2020 einen mittleren absoluten Fehler von liber 3 %eo.

Bezliglich der beiden Stationen in Pontresina ab Mitte 2020 wurden die mittleren Fehler der neuen
Station (PO2) zwar in Abbildung 11 dargestellt; es sind aber nur von vier Monaten im Jahr 2020 Daten
vorhanden, und die Mittelwerte besitzen daher keine Aussagekraft. In die Gesamtauswertung
(Mittelbildung, bspw. Abbildung 7) flieRen diese nicht ein. Dasselbe gilt fiir Haiming (HAI) im Zeitraum
2007-2013 mit zwei Zeitschritten. Die deutsche Station Hohenpeissenberg (HOH) wurde nur im
Zeitraum 2007-2013 verwendet, da sich deren Einfluss als sehr gering herausstellte.

Wahrend der MAE der Methode ,,GEO+N* der Schweizer Stationen im Mittel bei 1.31 %o bzw. 1.27 %o
(ohne PO2) bzgl. der beiden Zeitrdume liegt, erreichen die Stationen aullerhalb der Schweiz in beiden
Zeitrdumen eine etwas geringere MAE von 1.11%o (ohne HAI) (Abbildung 10; Abbildung 12). Dieser
Unterschied hdangt mit der Stationsdichte zusammen.

Allgemein sind die Fehler der Methoden fiir die jeweiligen Stationen in beiden Zeitrdumen aber relativ
dhnlich. Meist tritt eine deutliche Verbesserung unter der Verwendung aller topographischen
Variablen (,GEQ”) auf. Jedoch wird auch ,ELE” haufig als beste Methode klassiert. Eine Berechnung
von ,ELE+N“ im Vergleich zu ,GEO+N“ weist in Bezug auf das gesamte Untersuchungsgebiet eine
geringe durchschnittliche Verbesserung von 0.02%. auf. Diese entfdllt besonders auf Stationen im
Stden der Schweiz, wo mikroklimatische Effekte dazu fiihren, dass die Isotopen-Messwerte schlechter
durch die geographischen Langen- und Breitengrade erkldrbar sind. Das zeigt sich auch an den héheren
Berechnungsfehlern mit den Methoden ,,LON“ und ,,LAT“ an den siidlichen Stationen.

Die Verbesserungen oder Verschlechterungen durch Hinzunahme der meteorologischen Variablen
sind meist gering. Mikroklimatische Situationen fiihren dazu, dass sich die Ergebnisse unter Einbezug
der Temperaturen meist verschlechtern. An keiner der untersuchten Stationen kann durch den Einfluss
der Temperaturen eine Verbesserung von mehr als (0.07%o) im Vergleich zu ,,GEO+N“ erreicht werden.

Zur Ubersicht sind in Tabelle 4 die mittleren Absolutbetrige des Fehlers der Kreuzvalidierung (MAE)
fir die Schweizer Stationen fir die Vergleichszeitraume 2007 - 2013 und 2014 - 2020
zusammengefasst.

Isoscapes Schweiz Seite 27



Mittlerer Absolutbetrag des Fehlers 2007-2013 (CH)
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Abbildung 9: Mittlerer Absolutbetrag des Fehlers der Kreuzvalidierung im Zeitraum 2007-2013 aller Schweizer Stationen.

Mittlerer Absolutbetrag des Fehlers 2007-2013 (FR, DE, AT)
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Abbildung 10: Mittlerer Absolutbetrag des Fehlers der Kreuzvalidierung im Zeitraum 2007-2013 der Stationen in
Frankreich, Deutschland und Osterreich. Die Ergebnisse von Haiming (HAI) sind aufgrund geringer
Datenverfiigbarkeit nicht aussagekraftig.
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Mittlerer Absolutbetrag des Fehlers 2014-2020 (CH)
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Abbildung 11: Mittlerer Absolutbetrag des Fehlers der Kreuzvalidierung im Zeitraum 2014-2020 aller Schweizer
Stationen. Die Ergebnisse von Pontresina_neu (PO2) sind aufgrund geringer Datenverfiigbarkeit nicht

aussagekraftig.

Mittlerer Absolutbetrag des Fehlers 2014-2020 (FR, DE, AT)

5.0
4.5
4.0
3.5
3.0
2.5

2.0

1.5

1.0

Pl e
3 I 2 % B
= (@]

5180 (%)

0.0
=

o o
<< <

O

STU

E [a
Ll
[=3] 8 L o —

WAR
KON
HO

K

WMELE mION mIAT WmGEO ®GEO+N B GEO+N+Tmit = GEO+N+Tmin M GEO+N+Tmit+Tmin

Abbildung 12: Mittlerer Absolutbetrag des Fehlers der Kreuzvalidierung im Zeitraum 2014-2020 der Stationen in
Frankreich, Deutschland und Osterreich.
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Tabelle 4: Mittleren Absolutwerte der Abweichungen (MAE) fiir die Schweizer Stationen fiir die Vergleichszeitraume
2007-2013 und 2014-2020.

Variante

Station ELE LAT LON GEO GEO+N GEO+N+Tmit GEO+N+Tmin  [GEO+N+Tmit+Tmin
(=ELE+LAT+LON)
Code 07-13 14-20 07-13 14-20 | 07-13 14-20 | 07-13 14-20 | 07-13 14-20 | 07-13 14-20 | 07-13 14-20 | 07-13 14-20
NYO 1.32 0.96 2.93 1.63 1.38 0.91 1.42 0.95 1.47 0.94 1.51 0.95 1.59 1.46 1.72 1.49
LAB 2.06 1.65 1.19 0.97 1.52 1.27 1.54 1.16 1.47 1.21 1.76 1.61 1.89 1.84 2.01 1.88
SI0 2.19 1.88 2.05 234 2.04 1.97 2.01 1.85 2.04 1.94 2.04 2.00 2.03 2.03 1.97 1.93
BER 0.85 0.81 0.82 0.89 0.86 0.85 0.82 0.79
BEL 0.72 0.81 0.97 1.01 0.81 0.90 0.74 0.83 0.81 0.85 0.84 0.88 0.86 0.88 0.91 0.90
BAS 0.70 0.72 0.76 0.80 0.76 0.80 0.70 0.70 0.72 0.72 0.70 0.72 0.71 0.76 0.69 0.70
GSN 2.12 1.94 2.81 2.87 3.29 3.42 2.10 2.13 1.91 1.94 2.01 2.01 1.92 2.05 2.10 1.87

BUS 0.85 0.69 0.84 0.67 0.81 0.64 0.84 0.71 0.85 0.75 0.84 0.72 0.83 0.74 0.84 0.72

MEI 1.25 1.04 1.60 1.26 1.52 1.23 119 0.93 1.18 0.91 1.22 1.03 1.20 1.02 123 1.07
GUT 1.02 115 0.83 0.94 0.85 0.95 0.94 1.08 0.94 1.06 0.93 1.06 0.94 1.07 0.99 1.14
GRI 2.00 2.00 2.14 1.65 2.23 1.68 1.47 1.72 1.22 151 1.23 1.52 1.54 1.66 1.60 1.67

Loc 1.63 1.65 4.14 4.31 3.21 3.56 2.54 2.82 2.88 3.13 3.14 3.25 3.06 3.56 3.51 3.43
STG 0.71 1.10 116 119 111 117 0.73 1.08 0.81 1.07 0.83 1.07 0.85 1.07 0.86 111
SEV 111 135 117 111 118 113 0.73 118 0.61 116 0.68 1.28 0.65 117 1.25 1.47
VAD 133 - 1.56 -—- 1.60 - 1.26 - 1.28 - 121 -—- 1.26 -—- 135 -—-
PO2 - - - - - - - - - - - - -
PO1 2.06 1.80 2.97 2.92 2.96 2.88 2.05 1.80 1.86 177 2.09 2.27 2.23 2.24 2.27 2.22
Mittel 1.37 134 1.75 1.69 1.63 1.61 1.32 135 131 135 137 1.46 1.40 1.54 1.51 1.54

Fur die Stationen Basel (BAS), Grimsel (GRI), Pontresina_alt (PON1) und Locarno (LOC) wurden die *0O-
Isotopenwerte in Abbildung 13 als Ganglinien tiber den Zeitraum 2012-2020 dargestellt. Die Abbildung
enthalt zusatzlich die Ganglinie des d-Exzess der gemessenen Isotopenwerte. Wie erwahnt, wurden
nur Stationswerte mit einem d-Exzess zwischen 0 und 25 zur Berechnung herangezogen. Im Zeitraum
2007 bis 2020 wurden an allen zur Berechnung herangezogenen Stationen in Summe 68 Werte
ausgeschlossen. Dies betrifft beispielsweise die Werte an der Station Pontresina_alt (PO1) im
November und Dezember 2015.

Die berechneten Werte an den Stationen Basel und Grimsel ndhern sich den gemessenen sehr gut an.
Lediglich in den Wintermonaten werden die Werte an der Station Grimsel unterschatzt. Dies ist
vermutlich darin begriindet, dass der Einfluss von Schneefall im Modell Uberschatzt wird. Bei
Schneefall ist davon auszugehen, dass die Isotopenwerte im Niederschlag deutlich geringer sind als bei
Regen. Ein dhnliches Bild zeigt sich an der hoch gelegenen Station Obergurgl (Kap. 4.3.3). Die Station
liegt in Osterreich und liefert wertvolle Hinweise lber die Isotopenverhiltnisse im hochalpinen,
Ostlichen Bereich des Untersuchungsgebietes.

Durch kleinklimatische Verhéltnisse an den Stationen Pontresina_alt und Locarno weichen die
berechneten Werte starker von den gemessenen Werten ab. Hohere Fehler treten an der Station
Locarno auf (siehe Abbildung 9 und Abbildung 11). Die Niederschlagsverhiltnisse unterscheiden sich
im Tessin deutlich von jenen in den Ubrigen Schweiz. Haufigen Slidwetterlagen bzw. Mittelmeertiefs
bringen starke Regenfille bei relativ hohen Temperaturen. Im Tessin ist mit Locarno nur eine Station
verfligbar; wird diese wie bei der Kreuzvalidierung weggelassen, entstehen in diesem Bereich sehr
hohe Unsicherheiten in den Isoscapes.

Generell wird noch angemerkt, dass das raumliche Bild der Interpolationsfehler mit den in der Schweiz
definierten Klimazonen teilweise erklart werden kann (z.B. nach Schiiepp und Gensler, 1980). Vor
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allem bei den Ubergingen zwischen zwei Klimazonen, die teilweise auch recht kleinrdumig sein
koénnen, treten die groRten Unsicherheiten auf.
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Abbildung 13: Ganglinie der gemessenen und durch Kreuzvalidierung gerechneten 180-Werte und des d-Exzesses der
gemessenen Werte an vier beispielhaft ausgewdhlten Stationen der Schweiz im Zeitraum 2012-2020.

4.3.3 Auswertung nach Monaten

Die Varianten der Variablenkombinationen (Methoden) wurden in der folgenden Analyse nach
Monaten nur anhand der MAE verglichen, da die Aussagen der RMSE &hnlich ausfallen. Zur Ubersicht
wurde auf eine Darstellung des ,Rankings” zurilickgegriffen. Bei der Interpretation der ,Rankings”
(bspw. Abbildung 16) ist anzumerken, dass sich die Methoden teilweise nur um wenige Hundertstel
unterscheiden, was streng gesehen dieselbe Platzierung ergeben wiirde. Die Rankings wurden fir die
Entwicklungszeitraume (2007-2013 und 2014-2020) und die Ausgabe-Jahre 2013 und 2020 getrennt
ausgewertet.

Auswertung in den Entwicklungszeitraumen:

In beiden Zeitraumen ist ein deutlicher Jahresgang des Fehlers, mit Maximum im Winter und Minimum
im Sommer, erkennbar (Abbildung 14 und Abbildung 15).
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Gemittelt iber beide Zeitrdume erreichen die Methoden ,,GEO” und ,,GEO+N“ die geringsten Fehler
(1.23 %o bzw. 1.24 %0). Hohere Fehler ergeben sich aus den Berechnungsmethoden mit den
Temperaturen: ,GEO+Tmit“: MAE = 1.29 %o, ,GEO+Tmin“: MAE = 1.34 % und ,,GEO+Tmit+Tmin“: MAE
=1.39 %. Beide Zeitraume zeigen ein dhnliches Bild.

Die Definition der besten Methode variiert zwischen den Monaten. Wahrend generell ,,GEO“ am
haufigsten und ,,GEO+N“ am zweithaufigsten als beste Methode eingestuft werden, wird im Zeitraum
2007-2013 die Methode ,GEO+N+Tmit“ im Februar an erster Stelle des Rankings platziert (Abbildung
16). Der Fehler betragt 1.55 %o. Im April ist diese Methode um 0.08 %o besser als ,,GEO+N“. Im
Zeitraum 2014-2020 erreicht ,GEO+N+Tmit“ im Dezember die beste Platzierung (1.48 %o). Die
Methoden, die die mittlere Minimumtemperatur (,Tmin“) inkludieren, fiihren zu hoheren Fehlern, da
dieser Variable anscheinend héhere Variabilitat aufweist als die Werte der mittleren Temperatur.

Bei einzelnen Stationen, wie bspw. Obergurgl, im Zeitraum 2014-2020 betrachtet (Abbildung 12),
koénnen die Fehler durch Hinzunahme der mittleren Temperatur (, Tmit“) um 0.76 %o im Dezember und
um 0.47 %o im Februar verringert werden. Die mittlere Temperatur tragt dazu bei, den Niederschlag in
fest und flussig zu differenzieren. Dadurch kénnen geringere Isotopenwerte durch Schneefall bzw.
hohere Konzentrationen bei derselben Niederschlagsmenge in fllssiger Form besser abgebildet
werden. Bezogen auf die Schweizer Stationen allein sind die im Zeitraum 2014-2020 erreichten
Verbesserungen jedoch gering (max. =0.20 %o.). Nur im Dezember verbessern sich einige Stationen in
hoherem Malie. Im Winter und Friihjahr verschlechtern sich die Ergebnisse fiir La Brévine (LAB) und
Pontresina_alt (PO1) besonders stark, wahrend sich erwartungsgemaR inneralpine Stationen besser
abbilden lassen. Im monatlichen Mittel Uber alle Schweizer Stationen werden die Fehler durch
Hinzunahme der mittleren Temperaturen jedoch in jedem Monat erhoht.

Mittlerer Absolutbetrag des Fehlers nach Monaten 2007-2013
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Abbildung 14: Mittlerer Absolutbetrag des Fehlers der Kreuzvalidierung im Zeitraum 2007-2013 aller Stationen nach
Monaten.
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Mittlerer Absolutbetrag des Fehlers nach Monaten 2014 -2020
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Abbildung 15: Mittlerer Absolutbetrag des Fehlers der Kreuzvalidierung im Zeitraum 2014-2020 aller Stationen nach
Monaten.

Ranking der Varianten der Kreuzvalidierung nach Monaten
2007-2013 und 2014-2020
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Abbildung 16: Ranking der Varianten der Variablenkombinationen unter der Verwendung der Kreuzvalidierung anhand
der MAE in %o fiir die Zeitraume 2007-2013 und 2014-2020.

Auswertung der Ausgabe-Jahre 2013 und 2020:

Ebenso bei Betrachtung der Ausgabe-Jahre 2013 und 2020 ist eine Verbesserung der Ergebnisse durch
Hinzunahme verschiedener Temperaturkombinationen in den Monaten Dezember, Januar und
Februar zu beobachten (Abbildung 17). Diese betragt bis zu zwei Zehnteln im Vergleich zu ,,GEO+N*“,
wobei sich die Ergebnisse im GroRteil des restlichen Jahres in dhnlichem MaRe verschlechtern.

Die Verringerung der Residuen zeigt, dass sich die Messwerte durch die Regression ganzjahrig besser
erklaren lassen, wenn Temperaturen (v.a. , Tmit“) miteinbezogen werden (vgl. Abbildung 6). Bei der
Kreuzvalidierung hingegen ergaben sich bei den Varianten, die die Temperaturen einbeziehen (grau,
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gelb und griin im Ranking in Abbildung 17), z.B. Gber das Jahr 2013, hohere Fehler. Ein Weglassen der
Station wirkt sich also bei den Methoden mit der Temperatur stark aus.

Die Methode ,,GEO” liefert in den Ausgabe-Jahren die geringsten Fehler und wird am haufigsten als
beste Methode klassiert, gefolgt von ,,GEO+N“. Im Jahr 2013 ergibt sich fur ,,GEO“ MAE = 1.26 %o und
fir ,GEO+N“ MAE = 1.33 %o; im Jahr 2020 ergibt sich fur ,,GEO+N“ MAE = 1.33 %o und fir ,GEO”“ MAE

=1.38 %o.

Ranking der Varianten der Kreuzvalidierung 2013 und 2020

1 1 Lo 5% 68 6 [ 1S 1% O G e | 1201 S0 % 158 03 0 o> 127 e {3 e R
2 [0 81 Lae 133 0.50 1155 105 099 0.46 L6 k06 320 1168 0'os 153 154 058 {7 1168 1,56 plad 08 247 16
3 D s O O e e e | 72 S i 8 7 Y I o 0 50
) EEEREEEEEEES EBEEREEEEEERE
5 8 1.7 58 8 Lot 178 28 IR 0 .00 SR 000 | 1R EH .o 7 1 008 123 1= 58 [ e 8

JAN FEB MARAPR MAI JUN JUL AUG SEP OKT NOV DEZ JAN FEB MARAPR MAI JUN JUL AUG SEP OKT NOV DEZ

13 13 13 13 13 13 153 13 13 13 13 13 20 20 20 20 20 20 20 20 20 20 20 20

B GEO MGEO+N H GEO+N+Tmit GEO+N+Tmin M GEO+N+Tmit+Tmin

Abbildung 17: Ranking der Varianten der Variablenkombinationen unter der Verwendung der Kreuzvalidierung anhand
der MAE in %o fiir die Jahre 2013 und 2020.

4.3.4 Schlussfolgerungen aus den Auswertungen fiir die Auswahl der ,besten“ Methode

Die Auswahl der ,besten“ Methode erfolgte anhand der Ergebnisse der Kreuzvalidierung im gesamten
Datenzeitraum 2007-2020, da diese durch die langjahrigen Mittelwerte robuster ist bezliglich einer
Anwendung auf Zeitraume, die nicht durch den Test der Methoden abgedeckt wurden. Das Kriterium
der Kreuzvalidierung, im Mittel iber alle Stationen und Monate, wird als maRgebend betrachtet, da
im vorliegenden Interpolationsmodell die Giite zwischen den Stationen (iber die gesamten
Datenzeitraum entscheidend ist.

Es wird die Methode der Mehrfachregression ,,GEO+N“ und nachgeschalteter Residueninterpolation
mit Ordinary Kriging als geeignetste Methode angesehen. Die Auswahl wird folgendermaRen
argumentiert:

e Obwohl in manchen Monaten die Methode ,GEQ*, d.h. eine Mehrfachregression nur mit den
topographischen Variablen, als beste Methode hervorgeht, ist die Einbeziehung der
monatlichen Niederschlagsumme notwendig, um lokale Extremereignisse aber auch mogliche
Trends durch den Klimawandel abzubilden. Die Variabilitdt in einzelnen Monaten kann durch
den Niederschlag besser erklart werden. Abbildung 18 zeigt diesen Einfluss am Beispiel des
Dezember 2013, in welchem die Isotopengehalte eine hohe kleinrdumige Streuung aufwiesen
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LAT

(siehe Abbildung 4 rechts). Vor allem zwischen den recht nahe aneinander liegenden Stationen
Meiringen (MEI) und Grimsel (GRI) traten hohe Unterschiede auf (siehe Abbildung 18 links),
welche durch die topographischen Variablen allein nicht hinreichend erklart werden kénnen.
Erst durch die Hinzunahme des Niederschlages (Abbildung 18 rechts) wird ersichtlich, dass in
diesem Monat die Niederschlage im Siiden (Tessin) deutlich héher waren als in der restlichen
Schweiz. Die genannten Stationen liegen im Ubergangsbereich von hohen zu niedrigen
Niederschlagen.

Auch rein technisch ist die Niederschlagsinformation notwendig, um das Ausschlusskriterium
bei geringen Niederschlagsmengen automatisiert anwenden zu kénnen.

In einzelnen Jahren wurde vor allem in den Wintermonaten Dezember, Januar und Februar
eine Verbesserung durch Hinzunahme der Temperatur ersichtlich. Dies fiihrte zur Uberlegung,
fir die Wintermonate eine andere Variablenkombination als fiir den Rest des Jahres zu
wihlen, wie z.B. eine Hinzunahme der Lufttemperatur. Uber den gesamten
Berechnungszeitraum lasst sich bei einer solchen Vorgehensweise jedoch keine generelle
systematische Verbesserung erkennen (Abbildung 14, Abbildung 15, Abbildung 16). Es wurde
daher bei der Methode (iber das gesamte Jahr mit einer einheitlichen Variablenkombination
gearbeitet. Eine einheitliche Wahl hat zuséatzlich den Vorteil, dass sich die Robustheit des
Modells erhéht und eine verbesserte Ubertragbarkeit auf andere Zeitrdume und Regionen
gegeben ist. AuBerdem wird die Modellstruktur einfacher, und weniger Zusatzdaten sind
erforderlich.

180-Verteilung aus Methode ,GEO* Niederschlagsverteilung
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Abbildung 18: Einfluss des Niederschlags auf die 80-Muster am Beispiel Dezember 2013: 180-Verteilung aus der

Methode ,,GEO“ (links) und Verteilung der Monatssumme des Niederschlages (rechts).
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4.4 Detailanalyse der Ergebnisse der gewahlten Methode

4.4.1 Darstellung und Analyse der statistischen Fehlermafe

In der nachstehenden Tabelle 5 werden die statistischen Fehlermalle MAE und RMSE der gewahlten
Methode ,,GEO+N“ der beiden Ausgabe-Jahre angegeben. Wie bereits angesprochen fallen diese im
Sommer bis Herbst geringer aus als im Winter und Frihling. Auf diesen Zusammenhang wird in der
nachstehenden Analyse ndher eingegangen.

Zudem werden die Nugget-Werte der Variogramme der Residueninterpolation angefiihrt. Ein geringer
Nugget-Wert spricht flr eine geringe Semivarianz nahe beieinanderliegender Stationen. Durch hohe
Nugget-Werte werden vor allem Messfehler abgebildet. Teilweise konnen erhéhte Nugget-Werte aber
auch Hinweise auf kleinrdumige Variationen, beispielsweise mikroklimatische Variabilitaten sein, die
sich stark auf die Isotopen-Messwerte auswirken.

Wenn kein Variogramm angepasst werden kann, wird — wie zuvor erwahnt (siehe Kap. 3.1.3) - ein
Nugget von 0.1 festgelegt und von ihm ausgehend ein ,fixed” Variogramm gebildet. Daher kénnen
Ergebnisse mit Nugget-Werten, die mit ,fixed“ gekennzeichnet sind, schwieriger fir die raumliche
Interpretation der Messfehler oder Mikroklimate herangezogen werden. Haufig, jedoch nicht in jedem
Fall, tragt ein einziger hoher Semivarianzwert einer Wertegruppe von geringer Distanz dazu bei, dass
kein Variogramm angepasst werden kann. Die genaue Wertelage im jeweiligen Monat kann den
Variogrammen entnommen werden. Zudem zeichnen sich stark voneinander abweichende Isotopen-
Messwerte in den Residuen-Karten ab. Im Anhang sind die Ergebnisse fir die Jahre 2013 und 2020 im
Detail dargestellt.

Wie zu erwarten korreliert der Nugget-Wert mit dem MAE der Kreuzvalidierung positiv mit einem
geringen BestimmtheitsmaR von R?=0.28. Im Spatsommer und Herbst treten meist geringe Nugget-
Werte auf, was auf geringere mikroklimatische Differenzen hinweist.

Die verbleibende Differenz oder Restfehler bezeichnet den MAE, der bei der Berechnung der Isotopen-
Werte ohne Weglassen einer Station entsteht. Die Ausgabe dieses Wertes soll dazu beitragen,
Unterschiede von aus den Isoscapes herausgelesenen Werten an einer Station mit dem jeweiligen
Stationsmesswert fiir bestimmte Monate besser einordnen zu kénnen. Diese Differenz liegt meist in
der Héhe des Nugget-Wertes oder, durch die Glittung bei der Interpolation, darunter. Uber beide
Ausgabe-Jahre betrégt sie fir die ¥0-Werte durchschnittlich 0.23 %o. Mit der Methode ,GEO+N*“ ist
die verbleibende Differenz meist am niedrigsten. Die durchschnittlich geringsten Werte finden sich bei
Methoden mit Einbeziehung der Temperatur. Mittlere Nugget-Werte der Residueninterpolation und
verbleibende Differenzen sind ebenfalls in den Detailergebnissen im Anhang angefiihrt.

Tabelle 5: Gegeniiberstellung der statistischen FehlermaRe der Kreuzvalidierung der gewahlten Methode in den beiden
Ausgabenjahren nach Monaten. Zusatzlich ist der Nugget-Wert der Residueninterpolation und die
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verbleibende Differenz zu den Messwerten an den Stationen (kein Weglassen einer Station) als Mittel der
Absolutbetrage Uber alle Stationen eingetragen.

2013 2020

MAE RMSE Ver- MAE RMSE Ver-

Kreuz- Kreuz- Nugget bleibende Kreuz- Kreuz- Nugget bleibende

Val. Val. Differenz Val. Val. Differenz
Jan.13 1.26 1.54 0.73 0.55 Jan.20 1.85 2.25 0.10 fixed 0.09
Feb.13 1.44 1.75 0.10 fixed 0.10 Feb.20 0.95 1.23 0.10 fixed 0.14
Mar.13 1.49 1.88 0.06 0.07 Mar.20 1.53 241 0.10 fixed 0.08
Apr.13 1.33 2.16 0.37 0.22 Apr.20 1.58 1.94 0.34 0.70
Mai.13 0.97 1.36 0.34 0.28 Mai.20 1.33 1.60 0.10 fixed 0.13
Jun.13 1.55 2.19 1.32 0.74 Jun.20 0.69 0.98 0.10 fixed 0.18
Jul.13 1.05 1.29 0.43 0.33 Jul.20 1.14 1.59 0.10 fixed 0.13
Aug.13 0.99 1.13 0.00 0.01 Aug.20 1.27 1.76 1.29 0.66
Sep.13 0.46 0.57 0.00 0.00 Sep.20 0.86 1.21 0.00 0.01
Okt.13 1.16 1.41 0.00 0.05 Okt.20 1.08 191 0.00 0.01
Nov.13 1.06 1.61 0.10 fixed 0.09 Nov.20 2.47 3.38 0.91 0.46
Dez.13 3.20 3.94 0.10 fixed 0.17 Dez.20 1.26 1.60 0.73 0.39

Mit der Methode ,,GEO+N“ wurden im Mittel relativ niedrige Fehler erzielt. Die Qualitat schwankt aber
monatlich. Zu einer Analyse wurde der MAE der ,GEO+N“-Langzeit-Kreuzvalidierung mit dem
monatlichen Niederschlagsmittel (iber alle Stationen im Untersuchungsgebiet verglichen (Abbildung
19). In beiden Zeitrdumen ist ein Zusammenhang, wenngleich mit geringer Starke (2007-2013: R?=0.30;
2004-2020: R?=0.23) erkennbar. Bei geringeren Niederschldgen nehmen die Fehler zu. Das Jahr 2020
allein betrachtet ist er deutlich starker (R?=0.55).

Dies kann folgendermallen interpretiert werden: Bei geringeren Niederschlagsmengen ist die
Wahrscheinlichkeit héher, dass die Niederschlage bei den Stationen zu verschiedenen Zeitpunkten z.B.
infolge raumlich und zeitlich hochvariabler Niederschlagsereignisse wie beispielsweise Gewittern
auftreten. Bei hoheren Monatssummen der Niederschlage ist hingegen die Wahrscheinlichkeit hoher,
dass diese durch grofRraumige, frontale Niederschldge erzeugt werden. Dadurch treten bei mehreren
Stationen ahnliche Anstrombedingungen auf. Dariber hinaus ist es auch moglich, dass sich bei sehr
geringen Niederschlagen - vor allem in den Sommermonaten — Verdunstungseffekte auf die Isotopen-
Messwerte relativ gesehen starker auswirken. Im vorliegenden Modell wurde mit einer kritischen
Monatsmenge von 20.5 mm gearbeitet (siehe Kap. 3.1.2). Diese Grenze kann natlrlich hoéher
angenommen werden, z.B. auf 1 bis 3 mm/Monat; generell kommen Monate mit derartig geringen
Niederschlagsmengen selten vor.
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Abbildung 19: Korrelation der MAE der Kreuzvalidierung der Methode ,,GEO+N“ mit dem Monatsniederschlag als Mittel
tiber alle Stationen.

4.4.2 Vergleich mit Ergebnissen aus der Literatur

SchlieRlich wurden die vorliegenden Ergebnisse exemplarisch mit einigen Ergebnissen aus der Literatur
verglichen. Es wurde ein Vergleich der FehlermaRRe (MAE) fir Sauerstoff-18 zwischen dem im
vorliegenden Projekt gewahlten Modell (,GEO+N“) und den Ergebnissen aus PISO.Al (Nelson et al.,
2020) vorgenommen. Von der Website PISO.Al kénnen fiir einen Punkt die Interpolationsergebnisse
extrahiert werden. Nelson et al. (2020) fihrten keine Kreuzvalidierung durch. Um sie mit den
vorliegenden Ergebnissen vergleichen zu kénnen, wurden daher jene Stationen herangezogen, die fiir
die Entwicklung von PISO.Al nicht verwendet wurden (z.B. Stationen auRRerhalb von GNIP). Abbildung
20 zeigt einen Vergleich fiir diese Stationen anhand Daten aus dem Zeitraum 2007 bis 2019. Die
Ergebnisse aus dem vorliegenden Projekt sind deutlich besser als jene aus dem Modell PISO.AI. PISO.Al
arbeitet auf einem deutlich groBeren raumlichen MaRstab (RastergrofRe 0.5°) und bezieht nur die zum
Zeitpunkt der Entwicklung verfiigbaren GNIP-Daten ein. Zu diesem Zeitpunkt waren auch von der
Schweizer Station Graechen-St. Niklaus noch keine Daten verfligbar. Ebenfalls waren von der
Liechtensteiner Station Vaduz ab 2012 keine Daten mehr verfiigbar. Die restlichen Schweizer Stationen
wurden alle verwendet. Fiir die Station Basel (BAS) wurde beispielweise von Nelson et a. (2020) Gber
einen Split-Sample-Test von 2004 bis 2017 ein RMSE = 1.28 %o ausgewiesen, wahrend die
Kreuzvalidierung bei der ausgewahlten Methode hier ein RMSE = 1.01 %o ergab.
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Abbildung 20: Vergleich der FehlermaBe (MAE) fiir Sauerstoff-18 zwischen dem im vorliegenden Projekt gewahlten
Modell (,,GEO+N“) und aus dem globalen Modell PISO.Al von Nelson et al. (2020). Es wurden Stationen
herangezogen, die fiir die Entwicklung von PISO.AI nicht verwendet wurden.

Von Giustini et al. (2016) liegt fiir das gesamte Gebiet von Italien ein Muster von mittleren Sauerstoff-
18 Gehalten vor. Aus dem Modell von Bowen und Wilkinson (2002) wurde der Ansatz mit der Seehdhe
und der geographischen Breite verwendet. Die Karte basiert auf Daten unterschiedlicher Datenquellen
und aus unterschiedlichen Messzeitrdumen (Daten bis 2012); bei den meisten Werten handelt es sich
um niederschlagsgewichtete Mittelwerte. Daten aus den Nachbarlandern Frankreich, Schweiz,
Osterreich, Slowenien und Kroatien wurden ebenfalls einbezogen. Die Karte wurde umprojiziert und
gemeinsam mit den Ergebnissen der &0 Interpolation der Schweiz (,GEO+N“, als
niederschlagsgewichtetes Mittel im Zeitraum 01/2007 bis 12/2012) in Abbildung 21 dargestellt. Das
italienische Raster ist mit 1 km etwas grober aufgelost, weshalb vor allem die steile Topographie
geglattet wird. Trotz der teilweise sehr unterschiedlichen Datenzeitrdume in Italien — es wurden auch
viele Daten aus den 1990er Jahren verendet — stimmen die Muster im Ubergangsbereich an den
Landesgrenzen recht gut (iberein, vor allem im Bereich des Tessin. In den hochalpinen Bereichen im
Stdwesten und Siidosten der Schweiz sind die Isoscapes aus dem vorliegenden Projekt etwas niedriger
(Abweichungen bis maximal -4 %o). Neben den Diskrepanzen bei den Datenzeitrdumen ist dies auch
durch die geglattete Topographie im italienischen Raster erklarbar.
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Abbildung 21: Gemeinsame Darstellung der Muster von Giustini et al. (2016) fiir Italien und der, mit der Methode
»GEO+N*“, berechneten, niederschlagsgewichteten Isoscapes fiir die Schweiz im Zeitraum 01/2007 bis
12/2012. Beides fiir Sauerstoff-18.

4.5 Ergebnisse der Deuterium - Berechnung

Aus der Berechnung der 2H-Isotopenwerte mithilfe der Kreuzvalidierung geht die Methode ,,GEO+N*“
ebenso in beiden Zeitraumen als beste Methode hervor (MAE 2007-2013 = 6.69 %o fiir das UG und
10.53 %o fiir die Schweiz; MAE 2014-2020 = 10.02 %o fiir das gesamte UG und 10.34 %o fiir die Schweiz)
(Abbildung 22 und Abbildung 23). Die Methoden ,GEO“ und ,ELE” ergeben wiederum die zweit- und
drittbesten Fehler. Auf die Darstellung der Unterschiede mit und ohne Residueninterpolation wird hier
verzichtet.

Wie bereits in Kapitel 4.3.2 fir 80 dargestellt, ist auch bei 2H der mittlere absolute Fehler fiir die
Schweiz etwas hoher als flir das gesamte UG. Der geringste Unterschied wird bei der Methode
,GEO+N“ erreicht.

Die héchsten MAE der Methode ,GEO+N“ (Werte fiir 2007-2013) treten, ebenso wie bei der 20O-
Kreuzvalidierung, in Sion (MAE = 16.20 %.), Graechen-St.Niklaus (MA = 14.32 %), Locarno (MAE =
24.28 %o) und Pontresina_alt (MAE = 15.55 %.) auf. Im restlichen UG ergibt sich durchschnittlich ein
MAE von 8.37 %o. Prozentuell gesehen sind die Abweichungen im Mittel Giber das gesamte UG bei °H
und 80 sehr dhnlich (12 % bzw. 11 %).

Die Ergebnisse zeigen, dass die ausgewahlte Methode sowohl fiir die Sauerstoff-18 auch fir die
Deuterium-Isotopenrasterberechnung verwendet werden kann.
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Abbildung 22: Statistische GroBen der Kreuzvalidierung der 2H-Isotopenwerte mit Residueninterpolation im Zeitraum
2007-2013 fiir das gesamte Untersuchungsgebiet (UG) im Vergleich zu den Schweizer Stationen (CH).
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Abbildung 23: Statistische GroRen der Kreuzvalidierung der 2H-Isotopenwerte mit Residueninterpolation im Zeitraum
2014-2020 fiir das gesamte Untersuchungsgebiet (UG) im Vergleich zu den Schweizer Stationen (CH).

Wie fiir Sauerstoff-18 wurden auch fiir Deuterium die Ergebnisse an den ausgewahlten Stationen Basel
(BAS), Grimsel (GRI), Pontresina_alt (PON1) und Locarno (LOC) in Abbildung 24 als Ganglinien (iber den
Zeitraum 2012-2020 dargestellt. Im Grunde sind die Ergebnisse dquivalent zu jenen von Sauerstoff-18
(vgl. Abbildung 13). Die Ergebnisse flr Basel sind ausgezeichnet. Ebenso sind die Ergebnisse flir Grimsel
und Pontresina_alt als sehr gut anzusehen. Wie bei 0 zeigen sich bei 2H héhere Abweichungen in

Locarno.
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Abbildung 24: Ganglinie der gemessenen und durch Kreuzvalidierung gerechneten 2H-Werte vier beispielhaft
ausgewahlten Stationen der Schweiz im Zeitraum 2012-2020.

4.6 Validierung der Isoscapes an Quellen- und Brunnenmessungen

Zur zusatzlichen Validierung der berechneten Isoscapes wurden Einzugsgebietsgrenzen von 50
Quellen- und Brunneneinzugsgebieten mit Aktualitdtsstand 2022 herangezogen. Diese entstammen
dem Nationalen Grundwasser-Monitoring (NAQUA) und wurden vom BAFU zur Verfligung gestellt. Bei
zwei Einzugsgebieten (EZGs), NTG47 und NTG50 wurde das 2012 kartierte EZG fir das Jahr 2022 in
zwei Polygone aufgeteilt. Zur Analyse wird jeweils jenes herangezogen das sich besser mit den Grenzen
von 2012 deckt. Somit entfallen die EZG-Polygone NTG47A und NTG50A aus der Analyse.

Im ersten Schritt wurden niederschlagsgewichtete Mittel der Isoscapes-Ergebnisraster liber ein Jahr
(im Zeitraum 08/12 bis 08/13) gebildet. Die Pixelwerte innerhalb der Polygongrenzen wurden
gemittelt, wobei bei durch eine Grenze durchschnittenen Pixeln eine zusatzliche Gewichtung nach
Anteil der Pixelflaiche am Polygon beriicksichtigt wird. Die extrahierten Sauerstoff-18-Isotopenwerte
pro EZG wurden in Abbildung 25 mit den (iber 2013 gemittelten Sauerstoff-18-Messungen an den zur
Verfligung stehenden 50 Quellen und Brunnen verglichen (Abbildung 25 links).

Im Mittel werden absolute Abweichungen von 0.91 %o erreicht. Viele der gemittelten 20-
Isotopenwerte aus den Isoscapes deuten auf isotopisch angereicherte Wasser (hohere
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Isotopenkonzentration) hin als die Messungen. Dies ist darin begriindet, dass die
Jahresmitteltemperatur 2013 fast um ein Grad geringer und die Niederschlagsmengen héher waren
als im langjahrigen Mittel von 2007-2012. Schneereiche Jahre wirken sich in Form von geringeren
Isotopenkonzentrationen aus.

Aufgrund dieser Diskrepanzen wurden die niederschlagsgewichteten Isotopenwerte aus den Isoscapes
auch fur eine Berechnungszeitraum von sieben Jahren (2007-2013) ermittelt und mit den Messdaten,
gemittelt im Jahr 2013, verglichen (Abbildung 25 rechts). In dem langen Vergleichszeitraum werden
jahrliche, meteorologische Schwankungen in den Niederschldagen herausgemittelt. Die Werte sind nun
besser um die die 1:1 Linie zentriert. Die mittlere absolute Abweichung von den Messwerten verringert
sich dabei auf 0.72 %.. Anzumerken ist hier, dass diese Abweichung deutlich geringer ist als die
mittleren Fehler aus der Kreuzvalidierung.

Nur vereinzelte EZGs kénnen durch die Isoscapes nicht entsprechend abgebildet werden (Abbildung
25). Beispiele hierfir sind die EZGs NTG20, NTG19 und NTG50, deren Isotopenkonzentrationen zu hoch
eingeschatzt werden (Werte deutlich tber der 1:1 Linie). Rdumlich dargestellt und rot gefarbt sind
diese in Abbildung 26. Bei diesen Messstellen ist - auch teilweise festgehalten in der mitgelieferten
Meta-Information — der Einfluss von Flusswasser signifikant. Flr die Extrahierung von Werten aus den
Isoscapes misste daher das gesamte Einzugsgebiet des Flusses verwendet werden. Die Einzugsgebiete
der betreffenden Flisse (z.B. der Messstelle NTG20 im Rhonetal und NTG19 und NTG50 im Rheintal)
reichen mitunter bis in hochalpine Bereiche. Aus den Isoscapes wirden sich daher deutlich niedrigere,
d.h. abgereicherte, Werte ergeben, welche besser zu den sehr niedrigen Messwerten passen.
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Abbildung 25: Vergleich der Mittelwerte der 180-Gehalte im Jahr 2013 an ausgewdhlten Quellen mit den gewichteten
Mitteln iiber ein Jahr (links) und sieben Jahre (rechts) aus den Isoscapes.

Geringere Isotopenkonzentrationen als aus den Messwerten ersichtlich (Werte unter der 1:1 Linie),
werden beispielsweise flir die EZGs NTQ08 und NTQ29 berechnet. In der rdumlichen Darstellung in
Abbildung 26 sind diese blau und NTQ29, wenige Kilometer nordostlich gelegen, weiR gefarbt. Beide
befinden sich im Tessin an der Grenze zum Hochgebirge. Diese Abweichung von der 1:1 Linie dirfte an
den Unsicherheiten in den Isoscapes in diesem Bereich liegen. Diese erklaren sich durch die dort
verlaufende Klimagrenze und wurden in den vorangegangenen Kapiteln dargelegt. In diesem
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Zusammenhang wird nochmals darauf hingewiesen, dass das im Tessin gelegene Locarno nicht gut mit
der nachstgelegenen Hochgebirgsstation Grimsel-Hospiz korreliert, was die Qualitat der Interpolation
im Ubergangsbereich beeintrichtigt.

Einen rdumlichen Uberblick bietet die folgende Abbildung 26, in welcher die Ergebnisse vor dem
Hintergrund des langjdhrigen, niederschlagsgewichteten Sauerstoff-18-Rasters (vgl. Abbildung 25
rechts) in einer Karte dargestellt werden. Wie zuvor erwahnt werden die Isotopenkonzentrationen von
EZGs vor allem in Flusstdlern mit hoch reichenden Einzugsgebieten Uberschéatzt (rot, orange). In
tieferen Lagen gebildete Wasser konnen durch die Isoscapes meist mit einer geringen Differenz von -
1 bis 1% (weill) abgebildet werden. In wenigen EZGs werden die Isotopenkonzentrationen
unterschéatzt (blau). Diese liegen, wie zuvor erwdhnt, meist im Tessin bzw. an der Klimagrenze zum
Alpenhauptkamm.
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Validierung der Isoscapes an Quellen- und Brunnenmessungen

® NAQUA-Messstellen % ) &
[ Seen>5km?
[] Staatsgrenze

Quell-und Brunnen-EZGs
(vergroBert)
Differenz zwischen Messungen
und Isoscapes

Bl -4,25bis-2,01

[0 -2,00 bis-1,01

-1,00 bis 0,99
Bl 1,00 hbis 1,38

N-gewichtetes Mittel
der 0O18-Raster
09/07-09/13

B <1750

B -17,50 bis-15,00

[ -15,00 bis -12,50
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-10,00 bis -7,50

>-7,50 25 50 75 100 km
I .

Abbildung 26: Validierung anhand der Differenz zwischen Quellen- und Brunnenmessungen und einzugsgebietsgemittelten Rasterwerten aus den Isoscapes. Meist werden die Messwerte
unterschitzt (orange und rot), in wenigen Fallen {iberschitzt (blau). Zur besseren Lesbarkeit sind die EZGs vergréRert abgebildet und nur jene namentlich gekennzeichnet, die
auBerhalb des geringen Differenzbereiches von -1 bis 1%o liegen (weiB). Im Hintergrund dargestellt ist das N-gewichtete Mittel der monatlichen 180-Raster im Zeitraum 09/07 bis
09/13.
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4.7 Beispiele von Verweilzeitberechnungen mit den monatlichen
Isoscapes

In einer zusatzlichen Auswertung wird auf die Moglichkeiten der Anwendung der Isoscapes zur
Ermittlung von Input-Funktionen in Modellen zur Ermittlung von Verweilzeiten bzw. FlieRzeiten
hingewiesen. In einem ausgewadhlten Einzugsgebiet wird exemplarisch die relativ einfache ,Sinus-Fit“-
Methode herangezogen. Bei dieser Methode wird eine Sinusfunktion sowohl an die Isotopenwerte aus
dem Niederschlag (Isoscapes) als auch an die Isotopenwerte der Quell- und Brunnenmessungen
angepasst. Aus der Differenz der Amplituden wird die mittlere Verweilzeit T berechnet (z.B. Rodgers
et al., 2005):

r-e G

Aq ist die Amplitude der gefitteten Sinus-Funktion an die Schiittungsdaten, Ap ist die Amplitude der
gefitteten Sinus-Funktion an die Isotopengehalte im Niederschlag (Input-Funktion). Der Parameter ¢
ist radiale Periodizitat Uber ein Jahr, d.h. im vorliegenden Fall ist ¢ = 2rt/12 = 0.52.

Abbildung 27 zeigt das Ergebnis fur das 2.4km? groBe, im Lockergestein gelegene,
Brunneneinzugsgebiet ,NTG43 - Monthey — Boeuferrant”. Die Amplitude bei den Messwerten ergibt
sich zu 0.8 %eo. Der Sinus-Fit des EZG gemittelten Niederschlages weist eine Amplitude von 5.8 %o auf.
Das BestimmtheitsmaR der beiden Sinus-Fits betragt R?=0.27 fiir den Abfluss und R?=0.65 fur den
Niederschlag. Daraus ergibt sich eine grob geschatzte, mittlere Verweilzeit von rund 14 Monaten.
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Abbildung 27: Abschdtzung der Verweilzeit im Brunneneinzugsgebiet "NTG43 - Monthey — Boeuferrant" durch die ,Sinus-
Fit“-Methode. Fiir den Niederschlags-Sinus-Fit wurden die einzugsgebietsgemittelten monatlichen
Isoscapes herangezogen.
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In einem zweiten Beispiel (hier nicht dargestellt) wurde die mittlere Verweilzeit des 17 km? groRen
Karstquelleinzugsgebietes ,,NTQO3 - L'Abbaye - La Lionne” berechnet. Bei guten Anpassungen der
Sinus-Funktionen (R?=0.57 fiir den Niederschlag und R?=0.60 fiir den Abfluss) ergab sich eine mittlere
Verweilzeit von rund 8 Monaten.

Die beiden Beispiele ergaben plausible Schatzungen mit den typischerweise in Karstgebieten deutlich
geringeren Verweilzeiten. Mit abnehmender Amplitude der Isotopenwerte der Quell- und
Brunnenmessungen verringert sich aber die Zuverlassigkeit der Aussagen Ulber die Verweildauer.
Ebenso sind lange kontinuierliche Zeitreihen fir ein verlassliches Ergebnis notwendig.

5 Zusammenfassung und Schlussfolgerungen

Ziel dieser Studie war es, fir das Gebiet der Schweiz ein Modell fir rdumliche Muster der
Isotopengehalte im Niederschlag (sogenannte ,Isoscapes”) zu erstellen. Nach einer umfangreichen
Datenprifung und Einbeziehung von Stationen in den Nachbarstaaten wurde ein Tool entwickelt, mit
welchem Isoscapes in relativ hoher raumlicher Auflésung (500 m) unter Bericksichtigung mehrerer
geographischer und klimatischer Variablen ermittelt werden kénnen. Das Tool besteht aus einer
Mehrfachregression, bei welcher die Variablen ausgewdhlt werden konnen, und einer
nachgeschalteten Interpolation der Residuen mit Ordinary Kriging. Aus der Testung mehrerer
Varianten anhand einer Kreuzvalidierung ging die Variante unter Verwendung der topographischen
Variablen zusammen mit den monatlichen Niederschlagssummen als Zusatzinformation (Methode
,GEO+N“) als beste Methode hervor. Folgende, in den beiden Tabellen (Tabelle 6 und Tabelle 7)
aufgelistete Genauigkeiten bzw. Interpolationsfehler sind dabei zu erwarten. Bei den Schweizer
Stationen variieren die mittleren absoluten Fehler (MAE) je nach Betrachtungszeitraum zwischen 1.25
und 1.31%0 fir &0 und 10.34 und 10.53%. fir &°H. Bei Betrachtung des gesamten
Modellenwicklungsgebietes inclusive rdumlich nahegelegener Stationen auRerhalb der Schweiz
werden die Fehler noch geringer.

Tabelle 6: Mittelwerte der Interpolationsfehler aus der Kreuzvalidierung betreffend Sauerstoff-18 (120).

Mittel Uber die Stationen Mittel Gber alle
Zeitraum in der Schweiz verwendeten Stationen
MAE (%0) | RMSE (%o) | MAE (%0) | RMSE (%o)
2007-2013 1.31 1.74 1.22 1.61
2014-2020 1.35 1.85 1.27 1.75
2013 1.48 1.91 1.33 1.69
2020 1.39 1.73 1.33 1.75
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Tabelle 7: Mittelwerte der Interpolationsfehler aus der Kreuzvalidierung betreffend Deuterium (2H).

Mittel Uber die Stationen Mittel Gber alle
Zeitraum in der Schweiz verwendeten Stationen
MAE (%o) | RMSE (%0) | MAE (%o) | RMSE (%o)
2007-2013 10.53 14.06 9.69 12.79
2014-2020 11.03 15.25 10.02 13.83
2013 11.94 15.50 10.65 13.63
2020 10.64 13.42 10.22 13.42

Im Zuge detaillierter Fehleranalysen zeigte sich, dass die Modellglte der Isoscapes in Abhangigkeit von
der betrachteten Station, dem beobachteten Zeitraum und dem generellen Jahresverlauf regional
deutliche Unterschiede aufweisen kann. Im Norden der Schweiz mit geringen Hohenunterschieden
konnten die gemessenen Isotopengehalte im Niederschlag sehr gut widergegeben werden. Fur 20-
Werte variieren die MAE aus der Kreuzvalidierung im Bereich von 0.6 %o (z:B. Station Sevelen) bis 0.8
%o (z.B. Stationen Basel, Belp, St. Gallen). Im hochalpinen Bereich konnten bei den Stationen
Meiringen, Guttanen, Grimsel ebenfalls relativ gute Ergebnisse erzielt werden (MAE im Bereich von
0.9 bis 1.5 %o). Auch im Westen der Schweiz (Stationen Nyon, La Brevine) sind die Ergebnisse noch
zufriedenstellend.

Im Wallis (aufgelassene Station Sion und Station Graechen-St.Niklaus) und im Sidosten des Gebietes
(Station Pontresina_alt) wurden hingegen hohere Fehler in der Kreuzvalidierung verzeichnet. Die MAE
fur 80 liegen beispielsweise im Bereich von 2 %o..

Die hochsten Unsicherheiten in den Isoscapes treten im Tessin auf. Bei Wegfall der Station Locarno
wurden bei der Interpolation anhand der umliegenden Stationen, die bereits in anderen Klimazonen
liegen, die héchsten Fehler ermittelt. Die Kreuzvalidierung ergab fir den Standort der Station Locarno
2.B. fur die O-Werte einen mittlere absoluten Fehler von (iber 3 %o. Dazu muss aber angemerkt
werden, dass sich diese Fehler nur bei Wegfallen der Station Locarno ergeben; wenn diese Station aber
Daten liefert, sind die Isocapes in der Region um Locarno gut abgesichert.

In den letztgenannten Bereichen (Wallis, Osten, Tessin) wird empfohlen, die Dichte an Stationen zu
erhohen. Konkret waren eine Wiederaufnahme der Messungen im Bereich Sion, eine weitere Station
im Osten, zwischen Sevelen und Pontresina_alt, und vor allem eine zusatzliche Station im Tessin, bzw.
nahe des Ubergangs zum Alpenhauptkamm, besonders von Vorteil.

Das Modell wurde anhand der Daten in den Zeitrdumen 2007 bis 2020 entwickelt. Ubergeben werden
monatliche Raster in den Jahren 2013 und 2020 in 500 m Auflésung. Das Modell ist so aufgebaut, dass
es relativ einfach auf weitere Zeitrdume oder (Teil-)Regionen angewendet werden kann. Auch das
Hinzuziehen von zusatzlichen Stationen (z.B. Italien, Frankreich) oder weiteren Klimavariablen, die
kiinftig flachenhaft zur Verfiigung stehen kénnen, ist moglich.

SchlieRlich wird im Anhang auch ein Uberblick tiber die bisher erfolgten Prisentationen bzw.
Publikationen der Arbeiten gegeben.
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7 Anhang

7.1 Flussdiagramm im R-Skript

Dateneingabe, —aufbereitung und Plausibilitatsprifung:

DHM u.
Metadaten
einlesen
Transformation Erstellung der
des DHM in HErid_list” aus
Le_grid”- df LON, LAT, ELE -
Matritzen

Abbildung 28: Flussdiagramm der Dateneingabe und —aufbereitung (Teil 1).

tabelle

Befiillen der

nregr_data®- df

mit Stations-

metadaten

Extrahielren der Ersetzt Iso- Ersetzt Iso-
Seehohen aus Stationsdaten > Stationsdaten |—»
dem ,e_grid_ras” durch ,nodata® durch ,nodata”
(RasterLayer ven

#e_grid“)

— ENDE ENDE

Abbildung 29: Flussdiagramm der Dateneingabe und —aufbereitung (Teil 2).
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Monatliche Regression und Residueninterpolation:

START —*
¥
monptiich Maglichkeit
h h 4 Stationen nach
Befiillen der ihrer Kennung
regr-data®-df auszuschlieRen
mit Iso-Daten
+— < Rasterdaten
Mcdf zu Matrix; Regression
Raotieren, Einpassen,
Disaggregieren,
Erweitern, Speichern,
Extrahieren an Stationen ¥
Residuena
Befiillen der ,regr- nalyse_mo
data”-df mit Met- natlich.R
aulerhalb des Rasters: Daten; Ausschluss
Auslesen ven Met- »| von Stationen mit
Stationsdaten (aus fehlenden Met-Datgn v
list datastat”) 7
Ausschluss Erstellung der
von Stationen Rel;grr?lﬁ!‘lﬁns-
mit fehlenden oberriacne
Iso-Daten
Abbildung 30: Flussdiagramm: Monatliche Regression und Residueninterpolation (Teil 1).
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L4

Residuen:
Variogramm-

-

Extraktion der
Izo-Daten nach

erstellung und
Kriging

Polygon;
Auswertung

h 4

Uberfithren der
interpolierten
Reziduen ins
Matrixformat

ENDE

k.

Summe von
Regressions-
oberflache und
Residuenmatrix

I

Extraktion aus
Isotopenraster
an Koordinaten

.

Graphische
Darstellung der
Isotopenwerte

Abbildung 31: Flussdiagramm: Monatliche Regression und Residueninterpolation (Teil 2).
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7.2 Vergleichsgraphiken der drei besten Methoden in den Ausgabe-Jahren

In diesem Abschnitt des Anhangs werden die Monate der zwei Berechnungsjahre 2013 und 2020
graphisch dargestellt und gleichzeitig die drei Methoden ,GEO”, ,GEO+N“ und , GEO+N+Tmit"”
verglichen. Unter diesen drei Methoden erfolgte die Auswahl der geeignetsten Methode. Fiir jede
Methode wird der Wert des mittleren absoluten Fehlers der Kreuzvalidierung (MAE CV) und die
verbleibende absolute Differenz direkt am Stationsstandort, auch mittlerer absoluter Fehler unter
Einbezug aller Stationen (MAE GES), angefiihrt. Diese verbleibende Differenz hdangt mit dem
ermittelten Nugget der Residueninterpolation zusammen. Darauf folgen Graphiken der Variogramme
der Residuen, das Raster der Residueninterpolation und das Raster der Gesamtergebnisse.

Da die meteorologischen Raster nur fiir das Gebiet der Schweiz verfligbar sind, beschranken sich die
Ergebnisraster unter der Verwendung meteorologischer Variablen in der zweiten und dritten Spalte
auf dieses Gebiet. Viele der Abbildungen sind selbsterklarend; auf auBergewdhnliche Situationen in
machen Monaten wird aber verbal kurz eingegangen.
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7.2.1 Ausgabe-Jahr 2013

Januar 2013

GEO GEO+N GEO+N+Tmit

MAE CV [%o] | 1.33 1.26 1.19

MAE GES [%o] | 0.52 0.52 0.01
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Feber 2013

GEO
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MAE CV [%0] | 1.41
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Marz 2013

GEO

GEO+N

GEO+N+Tmit

MAE CV [%o] | 1.37
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April 2013

GEO

GEO+N

GEO+N+Tmit

MAE CV [%o] | 1.08
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MAE GES [%0] | 0.40
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Mai 2013

GEO

GEO+N

GEO+N+Tmit

MAE CV [%o] | 0.86
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MAE GES [%0] | 0.31
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Juni 2013
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MAE CV [%o] | 1.50
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Juli 2013

GEO
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MAE CV [%0] | 0.97
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August 2013

GEO
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MAE CV [%.] | 0.92
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MAE GES [%0] | 0.02
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September 2013

GEO

GEO+N

GEO+N+Tmit

MAE CV [%o] | 1.42
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Oktober 2013

GEO
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November 2013

GEO

GEO+N

GEO+N+Tmit

MAE CV [%0] | 1.02

1.06

1.20

MAE GES [%0] | 0.08
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Dezember 2013

GEO

GEO+N

GEO+N+Tmit

MAE CV [%o] | 3.18
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MAE GES [%0] | 0.18
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7.2.2 Ausgabe-Jahr 2020

Januar 2020

GEO

GEO+N

GEO+N+Tmit

MAE CV [%o] | 1.98
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0.09

0.14

Variogramm GEO 15.01.2020

semivariance

T T T
50000 100000 150000
distance

Variogramm GEO+N 15.01.2020

semivariance

T T T
50000 100000 150000
distance

Variogramm GEO+N+Tmit 15.01.2020

101 s

. ] L
5 . L
s
E
8 a4 B

2 o o o o

.
; . .
=000 Ja0000 =000
distance

GEO Interpolierte Residuen (018)
15.01.2020

1400000

LAT

‘GEO+N Interpolierte Residuen (018)
15.01.2020

1400000

LAT

'GEO+N+Tmit Interpolierte Residuen (018)
15.01.2020

1400000

LAT

2505000 2500000 700000 2800000 7000000 2505000 7500000 2700000 2800000 7000000 2505000 7500000 2700000 2800000 7000000
Lon Lon Lon
GEO Regression und Interpolation (018) GEO+N Regression und Interpolation (018) und ion (018)
15012020 15012020 15012020
' '
1400000 s’ s’
00000 150 8 130000 150 A 130000 150 A
- - -
b 10 - 10 - 10
5 e 5 | 3 I
-30 -3 -3
2500000 2600000 2700000 2600000 2900000 2500000 2600000 2700000 2600000 2900000 2500000 2600000 2700000 2600000 2900000
Lon Lon Lon

Isoscapes Schweiz

Seite 67




Feber 2020

GEO

GEO+N
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MAE CV [%o] | 1.13
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Marz 2020

GEO

GEO+N

GEO+N+Tmit

MAE CV [%0] | 1.50
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MAE GES [%0] | 0.06
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April 2020

GEO
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MAE CV [%0] | 1.37
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Mai 2020

GEO

GEO+N

GEO+N+Tmit

MAE CV [%o] | 1.35
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Juni 2020

GEO

GEO+N

GEO+N+Tmit

MAE CV [%.] | 0.71
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MAE GES [%0] | 0.29
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Juli 2020

GEO

GEO+N

GEO+N+Tmit

MAE CV [%o] | 1.18

1.14
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MAE GES [%0] | 0.13
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August 2020

GEO

GEO+N

GEO+N+Tmit

MAE CV [%o] | 1.43
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MAE GES [%0] | 0.47
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September 2020

GEO

GEO+N

GEO+N+Tmit

MAE CV [%0] | 0.88
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Oktober 2020

GEO
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MAE CV [%0] | 1.02
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November 2020

GEO GEO+N GEO+N+Tmit

MAE CV [%o] | 2.34 2.47 2.61

MAE GES [%0] | 0.53 0.39 0.39
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Dezember 2020
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MAE CV [%o] | 1.35
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