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Forord

Nervaerende rapport er med baggrund i en henvendelse fra Miljgstyrelsen
(MST) til Aarhus Universitet (AU) og DHI om at fa undersggt muligheder ved
at inddrage data fra nye teknologier (her satellitbaserede data og mekanisti-
ske modeller) for at supplere de traditionelle vandkemimalinger i den natio-
nale overvagning af de danske marine vandomrader. Det langsigtede mal er
at finde den mest optimale made at bedemme vandomradernes gkologiske
tilstand i fremtiden.

Under hensyntagen af de til radighed stdende tidslige og finansielle ressour-
cer, blev der i dialog mellem AU og DHI udarbejdet forsknings- og udvik-
lingsprojektet 'Operationalisering og Modelassimilering af Satellitbaserede
Klorofyldata’. Projektet skal sdledes danne grundlag og veere udgangspunkt
for videregaende fremtidige forsknings- og udviklingsarbejde mht. inddra-
gelse af nye teknologier i Danmarks marine overvagningsprogram. Projektet
har veeret fulgt af en styregruppe med repreaesentanter fra MST (Kristian Ege
Nielsen), AU (Andreas Holbach) og DHI (Anders Chr. Erichsen). Styregrup-
pens opgave har veeret at sikre fremdrift i projektet og koordinere mellem de
forskellige aktiviteter. Ved et felles mgde mellem MST, AU og DHI blev de
forelgbige resultater praesenteret, som udgangspunkt til en diskussion om po-
tentielle fokusomrader for fremtidigt forskningsarbejde.

| projektet har AU staet for arbejdet med satellitdata, mens DHI har veeret
ansvarlig for assimilering af disse data i deres modeller. Flere underkapitler i
rapporten indeholder faglige bidrag udelukkende fra enten AU eller DHI.
Dette er kendetegnet i de tilsvarende overskrifter.



Sammenfatning

Denne rapport omhandler et feelles forsknings- og udviklingsprojekt mellem
Aarhus Universitet og DHI med formalet at (1) operationalisere en ny metode
til optimeringen af et satellitbaseret klorofylprodukt for komplekse kystnzere
omrader og (2) teste og udvikle rutiner til assimilering af det optimerede klo-
rofylprodukt i DHIs mekanistiske bio-geokemiske modeller.

Metoden til optimering af satellitbaseret klorofylovervagning gar brug af Sen-
tinel-3s klorofylprodukt for komplekse kystnaere marine vandomrader, samt
in situ klorofylmalinger i NOVANA programmet, og en ny distanceveagtet
rumlig regressionsmodel. Regressionsmodellen leverer rumlige lag af to ska-
leringsfaktorer, som bruges til at beregne klorofylkoncentration ud fra esti-
mater af pigmentabsorption i Sentinel-3s klorofylprodukt. For de danske ma-
rine omrader forbedrer det dermed optimerede klorofylprodukt sammen-
hangen med traditionelle in situ klorofylmalinger signifikant. Derudover vi-
ser skaleringsfaktorerne klare ssammenhange med lokale gkologiske forhold
og fytoplanktonsamfundet. Optimeringsmetoden er blevet operationaliseret
saledes at nye satellit- og overvagningsdata fremadrettet kan integreres ruti-
nemaessigt for at anvende optimeringsmetoden automatisk. Det operationelle
system kan ligeledes levere klorofyldata egnet til assimilering i DHIs model.

Dataassimilering er en kompleks opgave, men ved eksemplet af lokalmodel-
len for det Nordlige Balthav viser de udviklede rutiner, baseret pa ensemble
Kalman filter, potentiale til at forbedre overensstemmelsen mellem modelle-
rede og in situ klorofylkoncentrationer. Forbedringen er ikke begranset til
omréader, hvor der eksisterer satellitdata til assimilering, ogsa i omrader, som
f.eks. Vejle Fjord, hvor dekningen af satellit data er ringere, forbedres model-
resultaterne. Dataassimilering pavirker ikke alene den assimilerede variabel
(her klorofyl), men ogsa afledte variable. Mens lys blev forbedret en anelse,
sammenlignet med malinger, viste naringssaltene imidlertid ikke de samme
positive tendenser pa alle stationer.

Projektets resultater viser at der er et stort potentiale ved anvendelse af satel-
litbaserede data til overvagning af klorofylkoncentrationen og udbredelse af
fytoplankton i danske farvande. Desuden viser vi, at man med fordel kan for-
bedre mekanistiske modeller ved assimilering af satellitbaserede klorofylda-
taseet. Projektet afdaekker ogsa en reekke potentielle fokusomrader for fremti-
digt forskningsarbejde, som skal adresseres for at opna den bedst mulige mer-
veerdi af disse nye teknologier i den nationale overvagning af de danske ma-
rine vandomrader.



Summary

This report results from a joint research and development project between
Aarhus University and DHI with the objective to (1) operationalize a new
method for optimization of a satellite-based chlorophyll product for complex
and near-coastal marine water bodies, as well as (2) test and develop routines
for assimilation of this optimized chlorophyll product into DHI’s mechanistic
biogeochemical models.

The method for optimization of satellite-based chlorophyll monitoring uses
Sentinel-3’s chlorophyll product for complex and near-coastal marine water
bodies together with in situ chlorophyll data acquired in the frame of the NO-
VANA program and a new distance-weighted regression model. The regres-
sion model generates spatial layers of two scaling factors, which are used to
calculate chlorophyll concentrations based on estimates of pigment absorp-
tion in the Sentinel-3 chlorophyll product. The resulting optimized chloro-
phyll product significantly improves the relationship with chlorophyll con-
centrations acquired from traditional in situ samples for the Danish marine
water bodies. Furthermore, the scaling factors show clear relationships with
local ecological conditions and phytoplankton communities. The optimiza-
tion method has been operationalized in a way that new satellite and in situ
data can henceforth routinely be integrated and the optimization method ap-
plied automatically. This operational system can likewise generate chloro-
phyll data suitable for assimilation within DHI’s model.

Data assimilation is a complex task, however, at the example of a local model
for the Northern Belt Sea, we could show that the developed routines using
ensemble Kalman filter have the potential to improve the agreement between
modelled and in situ acquired chlorophyll concentrations. This improvement
is not only limited to areas with available satellite data for assimilation, but
also in areas without or with less coverage, such as e.g. Vejle Fjord, the agree-
ment between model results and in situ data gets better. Data assimilation
does not only affect the single assimilated variable, but also other related var-
iables. In comparison with in situ observations, the agreement for light atten-
uation was improved a bit; however, for nutrients we did not observe the
same positive tendencies for all reference stations.

In general, the project’s results show that satellite-based data has great poten-
tial for monitoring of chlorophyll concentrations and phytoplankton distribu-
tions in Danish marine waters. Furthermore, we show that assimilation of
these data into mechanistic models can considerably improve their perfor-
mance. The project also identifies a couple of potential focus areas for further
research with respect to optimizing the added value of integrating these new
technologies into the national marine monitoring program for the Danish
Seas.



1 Projektets formdl

Som en del af den nationale overvagning af de danske marine vandomrader
(bade de kystnaere jf. Vandrammedirektivet og de mere d&bne marine omrader,
jf. Havstrategidirektivet) arbejder Miljgstyrelsen pa at inddrage data fra nye
teknologier for at supplere de traditionelle vandkemimalinger og for at finde
den mest optimale made at bedgmme vandomradernes gkologiske tilstand i
fremtiden.

AU har over det sidste ar udviklet en ny metode til optimeringen af satellit-
baserede klorofylmalinger pa baggrund af en rumlig veegtet regressionsmo-
dellering af sammenhangen mellem satellitbaserede (Sentinel-3 OLCI) og in
situ malinger (NOVANA) for de danske marine vandomrader (Holbach m.fl.,
2022). Grundidéen i metoden er at bestemme to parametre (”skaleringsfakto-
rer”), som beskriver ssammenhangen mellem pigmentabsorption og klorofyl-
koncentration. Dette gares dynamisk og deekkende i rum i stedet for at bruge
faste veerdier over hele omradet. Vi forventer at disse to skaleringsfaktorer er
relateret til fytoplanktonets fysiologi og artssammensatning samt koncentra-
tioner af naeringsstoffer, da disse pavirker algernes optiske egenskaber. Vores
arbejdshypotese er at skaleringsfaktorerne i sig selv pa sigt kan udvikles til
indikatorer for et omrades eutrofieringsstatus. Eutrofieringsstatus vil endre
sig over tid, sd den nye metode er afggrende for at satellitobservationer kan
bruges til monitering da den signifikant forbedrer sammenhaengen mellem
satellitbaserede klorofylmalinger og de traditionelle in situ praver.

DHI har tidligere — i samarbejde med AU - set pa brugen af mekanistiske mo-
deller og satellit data som et supplement til overvagningen i Nordsgen (Upad-
hyay et al. 2021). | dette projekt blev resultaterne fra satellit-analysen og de me-
kanistiske modelresultater sammenlignet med henblik pa at vurdere anvende-
ligheden i den danske del af Nordsgen, hvor den traditionelle overvagning er
begreenset pga. logistiske omkostninger. | naerverende projekt er formalet at
udvikle et operationelt system med henblik pa at anvende den nye satellitbase-
rede metode, udviklet af AU, systematisk og med regelmaessige opdateringer
af satellitbaserede klorofyldata i de danske farvande, s& de over tid rutinemaes-
sigt kan indga i f.eks. modelassimilering, udtraek af tidsserier pa punkt og vand-
omradeniveau, savel som estimater af arlige gennemsnitsveaerdier.

Ud over arbejdet med satellit data vil vi udvikle og teste forskellige metoder
til dataassimilering af satellitbaserede klorofylmalinger i mekanistiske model-
ler. Som led i MSTs arbejde med de kommende vandomréadeplaner har DHI
udviklet en reekke mekanistiske biogeokemiske modeller. Disse modeller vil
i dette projekt blive anvendt til at undersgge hvordan satellit data bedst mu-
ligt kan assimileres for at opna en bedre beskrivelse af primarproduktionen i
vandsgijlen og derved den gkologiske tilstand i vandomraderne.



Projektet vil alene fokusere pa at assimilere og teste satellit data for klorofyl
med det formal at undersgge og optimere rumlig oplgsning og frekvens af
satellitdata til assimilering. Denne forskning og udvikling vil etablere et
grundlag, som i fremtiden skal lede mod en fuld integrering af alle in situ ob-
servationer, satellitobservationer og mekanistiske modeller, og at resultaterne
herfra kan forbedre den marine miljgovervagning. P& laengere sigt forventer
vi derfor at observationer fra flere satellitbaserede parametre (f.eks. lyssveek-
kelse), fluorescensdybdeprofiler, droner og ferrybox malinger ogsa vil finde
anvendelse i den fremtidige operationelle miljgovervagning.
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2 Udgangspunkt

2.1 Sentinel-3 klorofylprodukt for komplekse kystncere ma-
rine vandomréder (AU)

Klorofyldata baseret pa Sentinel-3 (S3) satellitternes Ocean and Land Color In-
strument (OLCI) er offentligt tilgeengelige feks. pa ESA data portal
(https://finder.creodias.eu/). De to satellitter (S3-A & S3-B) er blevet opsendt i
2016 hhv. 2018 og de leverede de farste tilgeengelige dataprodukter for danske
omrader d. 01.11.2017 og d. 13.03.2019. Den oprindelige rumlige oplgsning af
dataproduktet ligger pa ca. 300x300 m. Da de to satellitter har forskellige orbits,
samler vi alle satellitbilleder over en dag og laver re-projected composite bille-
der for hver dag pa en 500x500 m grid-raster i UTM32N coordinate reference
system (Figur 2.1Figur 2.1). Fra 01.03. til 31.10 fas der i gennemsnit klorofyl ma-
linger pa ca. hver 3.-4. dag per pixel (baseret pa data fra 2018-2020). | den reste-
rende tid er solvinklen for lav og der findes kun ganske fa malinger, som ogsa
har stgrre usikkerhed. Derfor velger vi at arbejde primart med data fra 01.03.-
31.10.

Der leveres et level-2 satellitprodukt pa baggrund af den sakaldte Case-2 Re-
gional CoastColour (C2RCC) processor, som baserer sig pa en neural-network
algoritme, der fordeler den samlede spektrale lyssvaekkelse pa tre grupper af
optisk aktive stoffer og deres 'inherent optical properties’ (IOPs) ved en bgl-
geleengde af 443 nm: 1) absorption af fytoplanktons pigmenter (apig), 2) ab-
sorption af oplgst og partikuleert organisk stof (aqg), 0g 3) spredning ved su-
spenderede partikler (biwt) (Doerffer, 2010; Brockmann m.fl., 2016). Da algorit-
men ogsd tager hgjde for andre optisk aktive stoffer i vandsgjlen end fy-
toplankton, er C2RCC processoren velegnet til brug i komplekse kystnare
marine vandomrader. Pigmentabsorption og spredning ved suspenderede
partikler udgives som koncentrationsveerdier af bade klorofyl (Chl) og total
suspenderet stof (TSS) efter de fglgende tilgrundliggende ligninger:

hlex -
Chl = afn.g P % Chlrge Ligning 1
TSS = by % TSSpqet Ligning 2

Derved bruges et set af standard skaleringsfaktorer (Chlexp = 1.04, Chlsae = 21,
TSSexp = 0.942 0g TSSract = 1.06), der repraesenterer gennemsnitlige egenskaber
hos fytoplankton og suspenderet materiale (Doerffer, 2010; Brockmann m.fl.,
2016). De to slags skaleringsfaktorer (faktor og eksponent) beskriver en poly-
nomfunktion mellem f.eks. Chl og apig. Pa log-skala svarer Chle til haeldnin-
gen, mens log(Chls,e) svarer til y-afskaring i den fglgende linezere funktion:

log(Chl) = Chlyyy, * log(apig) + log(Chlraer) Ligning 3

Omvendt, kan ligningerne sd ogsa bruges til at genberegne de oprindelige
I0Ps apig 09 bt ud fra level-2 satellitproduktet. Det er bekendt at skalerings-
faktorer for apig varierer i rum afhaengigt af miljgforholdene og fytoplanktons
gkologiske tilstand (Jakobsen og Markager, 2016). | Copernicus’ veaerktgj 'Sen-
tinel Application Platform’ (SNAP), hvori C2RCC processoren kan kares pa
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egen computer, kan skaleringsfaktorerne dog kun tilpasses globalt. Pga. de
dynamiske og komplekse forhold i de danske kystnzere marine vandomrader,
er et globalt set af skaleringsfaktorer ikke sa velegnet til at beskrive klorofyl-
forholdene repreaesentativt.

S3 level-2 dataproduktet indeholder en reekke masker for potentielt fejlbehaef-
tede veerdier (wqsf dataseattet). Her anvendte vi de fglgende masker: ‘INVA-
LID’, ‘CLOUD’, ‘SNOW_ICE’, ‘COSMETIC’, ‘SUSPECT’, ‘HISOLZEN’, ‘SA-
TURATED’, ‘HIGHGLINT’, ‘CLOUD_AMBIGUOUS’, ‘CLOUD_MARGIN’,
‘OCNN_FAIL’. En maske for at skelne mellem ‘LAND’ og ‘WATER’, som
f.eks. anvendt af Kratzer og Plowey (2021), har vi ikke valgt at bruge for store
dele af Limfjorden ville sa veaere klassificeret som ’inland water body’ og ude-
lukket fra analysen.
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Figur 2.1. Eksempel pa et re-projected composite satellitbillede for 2019-07-01. NOVANA stationer vises som sorte punkter.

C2RCC-processoren baserer sig pa to grundleeggende antagelser: 1) En homo-
gen blandet vandsgjle og 2) uendeligt dybt vand. Derfor er C2RCCs resultater
principielt ikke egnede i optisk lavvandede omrader, hvor refleksionen fra hav-
bunden kan pavirke det spektrale refleksionssignal af havets overflade signifi-
kant. Den optiske dybde (i modsatning til den rene vanddybde) er produktet
mellem lyssvaekkelseskoefficienten Kq og vanddybden. Denne parameter er af-
gerende for, om havbundens refleksionssignal kan pavirke havoverfladens
spektrale refleksion signifikant. Dvs. at en ren filtration efter vanddybde ikke er
tilstraeekkelig. Signifikant lagdeling i de gverste lag af vandsgjlen, som kan for-
arsage vertikale gradienter i klorofylkoncentration, kan have tilsvarende effekt.
Alligevel kan havets lysrefleksionssignal kun give et estimat for klorofylkon-
centrationen i den gverste del af overfladevande

2.2 Match-Ups med klorofyl in situ data i Danmarks marine
overvdgningsprogram (AU)

Ideelt, ville man kunne sammenstille klorofylkoncentrationer malt in situ med
satellitobservationer fra samme sted og tidspunkt. Det er dog urealistisk at
opnd i et operationelt udfert nationalt overvagningsprogram, hvor monite-
ring regelmaessigt skal deekke over store marine omrader, og det er derfor
sveer at tage hensyn til vejrforhold og hvornéar satellitterne passerer. Derfor
har vi her testet to toleranceniveauer i tidsforskel: 1) Begge malinger fra
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samme dag og 2) satellitestimat baseret pa en #5 dage glidende gennemsnit
(Gifur). Dertil har vi brugt alle NOVANA klorofylmalinger i 2018-2020 fra <1
m dybde. | alt kunne vi treekke 5387 dagsaggregerede klorofylkoncentrationer
fra 146 stationer ud af ODA databasen mellem 2018-2020 for den gverste me-
ter af vandsgijlen.

Sentinel-3 Chlorophyll +-5 Days Moving Avrg. (C2RCC) on 2019-07-01

e
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Figur 2.2. Eksempel pa et +5 dage glidende gennemsnitsbillede af S3s C2RCC klorofylprodukt for 2019-07-01. Bemaerk for-
skellen i rumlig deekning sammenlignet med Figur 2.1. NOVANA stationer vises som sorte punkter.

Ved at bruge glidende gennemsnit fas der en meget stgrre deekning med sa-
tellitbaserede estimater i tid og rum og stagrre sandsynlighed for match-ups
mellem bade in situ og satellitbaseret data. | tabel 2.1 kan der ses, at antallet af
match-ups for hele dataseettet er ca. tredoblet ved brug af +5 dage glidende
gennemsnit, mens den statistiske sammenhang mellem begge datasaet (her
Pearson korrelationskoefficient pad log-transformerede data, Rpears'®9) aftager
lidt i 2018 & 2019, mens den faktisk bliver bedre i 2020. Anvendelsen af gli-
dende gennemsnit udjevner kortvarige spring op og ned i tidsserier, mens
kontinuerlig veekst eller henfald af klorofyl pavirkes i mindre grad. Match-Up
punkterne vises for arene 2018-2020 Figur 2.3.

Tabel 2.1. Statistik pA sammenhaeng mellem S3 klorofylestimater og in situ klorofylmalinger i NOVANA programmet. Tabellen
viser antallet af punkter og Pearson korrelationskoefficient pa log-transformerede data for arene 2018-2020, to toleranceni-
veauer tidsforskel, sdvel som for hele datasaettet og efter anvendelse af en maske for optisk lavvandede omrader.

Dataseet udvalg Parameter Tidsforskel 2018 2019 2020 Alle
Antal Match- Samme dag 334 334 373 1041
Ups +5 dage glidende gennemsnit 1109 1179 1004 3292

Hele dataseettet
Rpead® Samme dag 0.58 0.58 0.38 0.52
+5 dage glidende gennemsnit  0.55 0.55 0.40 0.50
Antal Match- Samme dag 237 209 250 696
Maskeret for optisk lavvandede arealer og Ups +5 dage glidende gennemsnit 768 719 626 2113
de farste og sidste 60 dage af aret Roonc Samme dag 0.67 0.65 0.51 0.62

+5 dage glidende gennemsnit  0.64 0.64 0.57 0.62
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Det kan ses, at der i begge tilfeelde er en signifikant statistisk sammenhang
mellem S3-C2RCC baserede og in situ NOVANA veerdier (her vist pa log-
skala) og at sammenhangene er naesten lige gode for match-ups fra samme



dag og for +5 dage glidende gennemsnit i S3 veaerdierne. Alligevel er spred-
ningen af sammenhangen meget stor og ikke tilfredsstillende mht. til brug i
den marine overvagning pa vandomradeniveau. Dette er ogsa i overensstem-
melse med tidligere undersggelser ift. til S3 produkter i stersgen (f.eks. Ky-
ryliuk og Kratzer, 2019; Toming m.fl., 2017).
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Figur 2.3. Sammenhaeng mellem S3 klorofylestimater (x-akse) og in situ klorofylmalinger i NOVANA programmet (y-akse). Ven-
stre: Begge malinger fra samme dag; Hgjre: Match-Ups med +5 dage glidende gennemsnit af S3 veerdier. Hvide punkter reprae-
senterer hele dataseettet, mens de gregnne punkter er efter anvendelsen af en maske for optisk lavvandede omréader (se ogsa
afsnit 3.1.1 og Figur 3.4). Korrelationskoefficienten er beregnet efter maskering.

2.3 Mekanistisk modellering (DHI)

Som beskrevet under projektets formal, har DHI og AU samarbejdet omkring
modeller og satellitdata, men i modsetning til tidligere, er formalet nu at in-
tegrere data og modeller igennem dataassimilering.

MST har faet udviklet en reekke mekanistiske modeller, som i dag indgar som
en samlet del af MSTs modelkompleks bag vandomradeplanerne 2021-2027.
Til dette projekt har vi taget udgangspunkt i en lokalmodel for det Nordlige
Balthav (NBS) (Erichsen og Birkeland, 2019 og 2020).

2.3.1 Modeludvikling

Lokalmodellen for det Nordlige Baelthav bestar af en 3D hydrodynamisk mo-
del, der beskriver det fysiske system; vandstand, stregm, saltholdighed og
vandtemperaturer og en biogeokemiske (gkosystem) model, der beskriver de
styrende biogeokemiske pelagiske og bentiske parametre og processer som
fytoplankton, oplgst ilt, primaerproduktion osv. Modelstrukturen er modu-
leer, hvilket betyder, at den hydrodynamiske model er udviklet uafhaengigt af
den biogeokemiske model.

Den mekanistiske model er opsat og kalibreret for perioden 2002-2011 og va-
lideret for perioden 2012-2016, og sidenhen udvidet til ogsa at deekke perio-
den 2017-2018. Modelkalibrering- og validering er rapporteret i Erichsen og
Birkeland, 2019 og 2020.
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2.3.2 Modelleringssystem

Lokalmodellen for det Nordlige Baelthav er baseret pa modelleringssoftwaren
FM er baseret pa en fleksibel mesh-tilgang, ud-
viklet til anvendelse inden for oceanografiske, kystnare og estuarine syste-

MIKE 3 HD FM. MIKE 3 HD

mer (DHI, 2017).

2.3.3 Modelomrade

Modellen fra Vandplansprojektet 2021-2027 er udviklet med henblik pa at be-
skrive de kystnare vandomrader i det Nordlige Belthav, hvorfor modellen
har en forholdsvis hgj horisontal oplgsning i disse omrader, fx med gridceller
0g pa 300-1000m langs jyske og fynske kyster
(Figur 2.4). For at optimere dataassimileringsrutinerne er der udviklet en gro-
vere model for omradet med en oplgsning pa 500-2000 m langs Kysterne inkl.

pé 50-250 m i Horsens Fjord

Horsens Fjord (Figur 3.4.).

[deg]

Dybde (m)

56.20

56.10

56.00

55.90

55.80

55.70

55.60

55.50

55.40

10.0 10.5 11.0
[deg]

Figur 2.4. Modeldomaene i vandomrédeplans-modellen (gverst) og dataassimilerings-modellen (nederst).
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2.3.4 Den biogeokemiske model

Den biogeokemiske model er en dynamisk, mekanistisk gkosystemmodel, der
er koblet til den hydrodynamiske model, og det er netop assimilering af data
i den biogeokemiske model, som er i fokus. Den biogeokemiske model omfat-
ter mere end 50 tilstandsvariable hvoraf ca. halvdelen beskriver de bentiske
processer (Figur 2.5). Modellen beskriver transporten med havstramme og
omsatningen af organisk stof og naringsstoffer i selve vandfasen og havbun-
den, herunder veekst og henfald af fytoplankton og er séledes delt op i to cen-
trale moduler; den pelagiske del og den bentiske del (DHI, 2014).

Koblingen mellem de pelagiske og bentiske moduler omfatter adskillige pro-
cesser (bl.a. sedimentation, resuspension, diffusion, filtration, naeringsstofop-
tagelse i bentiske planter og mineralisering), der driver udvekslingen af oplg-
ste stoffer, partikler og organismer (Griffiths m.fl., 2017). Neeringsstofferne i
den pelagiske del stammer bl.a. fra "intern belastning” herunder mineralise-
ring af organisk stof i sedimenterne. Den interne sedimentbelastning varierer
efter starrelsen af de biogeokemisk tilgeengelige puljer af C, N og P i sedimen-
tet sammen med bundiltskoncentrationer, vandtemperatur og udskiftning af
bundvandet. Den anvendte model integrerer saledes den pelagiske og den
bentiske del.
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Figur 2.5. Skematisk praesentation af koblingen mellem pelagiske og bentiske tilstandsvariable. Det bemaerkes, at diagrammet
er steerkt simplificeret ift. modellens faktiske kompleksitet.
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Endvidere indeholder modellen bentiske primearproducenter. Primarprodu-
centerne er inddelt i funktionelle grupper for rodfaestede frgplanter (alegrees),
makroalger og bentiske mikroalger.

Opsetning, kalibrering og validering af den biogeokemiske model er beskre-
vet i flere detaljer i Erichsen og Birkeland, 2020.

Biogeokemisk model - pelagisk del

Den pelagiske del (vandsgijlen) af den mekanistiske biogeokemiske model,
omfatter de to mest betydende funktionelle grupper af fytoplankton i de indre
danske farvande. Derved er det muligt delvist at beskrive den seesonmaessige
variation i fytoplanktonbiomasse og i den funktionelle sammensatning. De
to funktionelle grupper er;

e Kiselalger, der reprzsenterer en ikke-bevagelig, silikatafhaengig al-
gegruppe med lave lysbehov, der er afhaengig af turbulens for at for-
hindre udsynkning.

e Flagellater, der repraesenterer bevagelige neutralt flydende celler.

Fytoplankton nettoveeksten er resultatet af primarproduktion minus tab.
Hvor produktionen hovedsageligt styres af naeringsstof- og lystilgeengelighed
samt temperatur, omfatter tabsprocesserne respiration, graesning og sedimen-
tation. Fytoplanktons naringsstofafhaengighed er beskrevet i to trin.

Farst optages de uorganiske naeringsstoffer i en intern pulje efter Michaelis-
Menten kinetik for nzaringsstofoptagelse som en funktion af den omgivende
naringsstofkoncentration. Neringsstofferne indgar herefter i algevaeksten, be-
skrevet efter Droop quota modellen (Droop, 1968) for vaekst som funktion af
den intracelluleere naringsstofkoncentration (Morel, 1987; Haney m.fl. 1996;
Erichsen og Rasch, 2001). Detaljer om hvordan disse processer lgses matematisk
i modellen er tilgeengelige i Lessin og Raudsepp, 2006; DHI, 2013 og DHI, 2014.

Neringsstofferne i den pelagiske model tilfgres via eksterne kilder (flo-
der/3aer, punktkilder og atmosferisk deposition), pelagisk remineralisering
og fra mineralisering af organisk materiale i sedimentet.

Ved graesning og nedbrydning "omsettes" planteplankton til biomasse af
zooplankton og partikuleert organisk stof (detritus) samt direkte til uorgani-
ske nzringsstoffer. Detritus kan herefter sedimentere eller mineraliseres i den
"mikrobielle lgkke", som hovedsageligt bestar af bakteriedrevne processer og
farer til remineralisering af oplgst og partikuleart organisk stof, der (gen-)for-
syner fytoplankton med de uorganiske naringsstoffer N og P. Modellen an-
vendt i dette studie beskriver denne mineralisering ved temperaturafhangig
parameterisering og inkluderer ikke specifik beskrivelse af bakteriebiomassen
via en tilstandsvariabel.

De indre danske farvande tilfares endvidere betydelige meaengder af oplast
organisk stof (DOM) fra floder og andre ferskvandkilder. Det pavirker om-
seetning af organisk stof og pavirker lysforholdene. To fraktioner af oplgst or-
ganisk stof er repraesenteret i modellen: labilt oplgst organisk stof (LDOM) og
farvet oplgst organisk stof (CDOM). Hver af de tre tilstande af organisk stof
(detritus, LDOM og CDOM) er repraesenteret ved tre dynamiske tilstandsva-
riable (OC, ON og OP).



Zooplanktons (mikro- og mesozooplankton) greesning af fytoplankton kan
have en regulerende effekt pa fytoplanktonbiomassen og intensiteten af af-
greesning kan veere afggrende for om der udvikles algeopblomstring. Meso-
zooplankton, der repraesenterer copepoder, omfatter alle 12 aktive graesnings-
stadier. Vaeksthastighed og afhaengighed af planktonkoncentrationer er base-
ret pa energibudgettet for Acartia tonsa (Kigrboe m.fl. 1985) og den tempera-
turafhaengige stadievarighed/vaeksthastighed er baseret pa Hirst og Sheader,
1997, og Kigrboe og Nielsen, 1994. Modellen inkluderer ikke heterotrofer (rov-
dyr) pa hgjere trofiske niveauer end zooplankton og tab ved pradation pa
zooplankton er integreret i zooplanktonets dgdelighed. Derfor er praedation
pd mesozooplankton fra f.eks. fisk og gopler inkluderet ved en ekstra
zooplanktondgdsrate, beskrevet ved en andengradsfunktion af zooplankton
biomasse.

Lysforholdene er afggrende for alle autotrofe organismer, ikke kun for fy-
toplankton i vandsgjlen men ogsa for alegraes (frgplanter), makroalger og
bentiske mikroalger p& havbunden. Lysdeempningen og dermed den lodrette
lysnedtraengning pavirkes af to processer i vandsgijlen, nemlig spredning af
lys og absorption af lys af partikler i form af fytoplankton, dgdt organisk stof,
suspenderede uorganiske stoffer og farvet oplgst organisk stof (Effer, 1988 og
Kirk, 2000). Selvom spredning ikke "fierner" fotoner fra vandsgjlen, har spred-
ningen stor betydning for lysdeempningen, fordi det gger fotonernes vej-
leengde og dermed sandsynligheden for, at fotoner absorberes af de absorbe-
rende komponenter i vandsgijlen.

lltforholdene i vandsgijlen er i modellen beskrevet som funktion af udveksling
af ilt med atmosfaren, den gjeblikkelige nettoproduktion af ilt ved pelagiale
og bentiske primarproducenter og sedimentets iltforbrug ved mineralisering
og omsatning af labilt og refraktionart organisk materiale. Derudover er ilt i
de forskellige vanddybder styret af vertikal og horisontal blanding ved de hy-
drodynamiske processer.Biogeokemisk model — sedimentkemiske del

Den sedimentkemiske del af den biogeokemiske model indeholder en beskri-
velse af sedimentet i to lag, et gvre ukonsolideret lag og et nedre konsolideret
lag. | hvert af disse lag indgar fint uorganisk sediment, organisk kulstof, or-
ganisk kvelstof og organisk fosfor. Det organiske materiale i begge lag kan
blive re-suspenderet ved de krefter, som pavirker sedimentoverfladen, be-
regnet ud fra stremhastigheden og bglgernes pavirkning. Energipavirknin-
gen og dermed forskydningsspaendingen er starst i stram- og bglgeekspone-
rede omrader. Overskrider forskydningsspandingen sedimentets kritiske
forskydningsspeending, sker der en re-suspension af organisk materiale (C, N
og P) samt fint uorganisk sediment. Det betyder, at modellen kan beskrive en
lokal re-suspension af sediment i den eksponerede del af modelomradet. Se-
dimentet transporteres med stremmen, inden det sedimenterer i omrader
med lav fysisk energi.

Nedbrydningen af de organiske C-, N- og P-puljer i sedimentet (ved udnyttelse
af oxygen eller nitrat som elektronacceptorer) frigiver N og P til sedimentets
porevand. Nedbrydningshastigheden afhaenger af tilgaengeligheden af ilt og ni-
trat samt C:N-forholdet i sedimentet. Nitrat i porevandet kan denitrificeres til
frit kvaelstof (N2). Uorganisk P i porevandet kan binde sig til oxideret jern (Fe3*),
nar sedimentet er oxideret. Omvendt frigives uorganisk P til porevandet, nar
sedimentet er "reduceret" (Fez* er den dominerende form). De uorganiske nee-
ringsstoffer i sedimentets porevand udveksler med naeringsstoffer i vandfasen
via diffusion og sedimentet kan dermed enten fungere som “source” eller
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sink™ for uorganiske naringsstoffer til vandet over sedimentet. For flere detal-
jer om sedimentmodulet, henvises til Rasmussen et. al., 2009.

Biogeokemisk model - bentiske primcerproducenter
Bundvegetationen er i modellen reprasenteret ved fire forskellige grupper af
bentiske primarproducenter:

e Flerarige makroalger karakteriseret ved fucoide arter

e Enarige opportunistiske makroalger (f.eks. filamentgse rgdalger og
Ulvasp.)

e Bentiske mikroalger
e Frgplanter karakteriseret ved alegraes (Zostera marina)

Som for den pelagiske primarproduktion afthaeenger den bentiske primaerpro-
duktion af vandtemperatur, naringsstoftilgeengelighed og tilgeengelighed af
fotosynteseaktivt lys, men sammenhangende mellem de forskellige faktorer
og vekst er forskellig mellem grupperne. Makroalgerne har brug for hardt
underlag at feestne sig pa (sten), mens alegraes kraever passende sediment
(passende kornstarrelse og organisk kulstofindhold under 4%). En vigtig for-
skel mellem grupperne er, at makroalger (enarige og flerarige) kun kan ud-
nytte uorganiske naeringsstoffer fra vandfasen, hvorimod alegraes og bentiske
mikroalger ogsa kan optage naeringsstoffer fra sedimentets porevand. Derfor
kan alegraes og bentiske mikroalger vokse i omrader og pa arstider, hvor der
er lave naringsstofkoncentrationer i vandet, hvis naeringsstofkoncentratio-
nerne i porevandet er tilstreekkelig hgje. Som for fytoplankton er det de in-
terne puljer af N og P der driver vaksten, beskrevet specifikt for hver af grup-
perne alegraes, bentiske mikroalger, og enarige -og flerdrige makroalger. Mo-
dellen omfatter endvidere ophobning af naeringsstoffer i frgplanter og makro-
alger (hvilket resulterer i lave C:N og C:P-forhold) om vinteren, hvor nar-
ringstofferne i vandet er rigelige, men lyset begraensende for veekst, og derved
fortsat veekst i foraret nar lyset er rigeligt, men naringsstofferne i vandet er
opbrugt af fytoplankton (Pedersen og Borum, 1996). Endelig varierer lysaf-
haengigheden og tab mellem de forskellige bentiske grupper. Tab omfatter re-
spiration, forradnelse, graesning og tab af dele af planter. Dgdt organisk ma-
teriale fgres dels tilbage til vandfasen og dels til sedimentets organiske puljer.
Derved bidrager de bentiske primeaerproducenter til de organiske og derefter
uorganiske naringsstofpuljer i modellen. Flere detaljer om den bentiske pri-
mearproduktionsmodel henvises til Kuusemae m.fl. 2016.



Figur 3.1. Sammenstilling af sta-
tionsmiddelveerdier for den sam-
lede spektrale lyssvaekkelse
attss™ estimeret ud fra S3
C2RCC produktet (x-akse) og
K4PAR beregnet ud fra in situ ma-
linger i NOVANA programmet (y-
akse) for perioden 2018-2020. En
lineaer regressionsfunktion (grgn
linje) er tilpasset. Stationer med
vanddybder >=3,5 m vises som
bla punkter.

3 Metoder

3.1 Optimering af Sentinel-3s klorofylprodukt (AU)

3.1.1 Maske for optisk lavvandede omrader

Som beskrevet ovenfor indeholder C2RCCs dataprodukt ud over pigmentab-
sorption ogsa I0Ps for organiske stoffer og suspenderede partikler (Doerffer,
2010). Sammen med vandets absorptions- og spredningskoefficient ved
443 nm har vi sd estimeret en verdi for den samlede spektrale lyssvaekkelse
attsstot ud fra S3 data og sammenlignet dens middelveerdi for hver pixel og
perioden fra 2018-2020 med tilsvarende stationsmiddelvardier for K4PAR j
NOVANA programmet (Figur 3.1). Der er en positiv sammenhang
(Reears = 0,77; p < 0,01) mellem begge datasaet og vi har brugt den viste linezre
regressionsfunktion (y-afskaering = 0) til at beregne et arealdeekkende estimat
for gennemsnitlig K4PAR og sa for den lokalt geeldende gennemsnitlige optiske
dybde (ved inddragelse af batymetrien) for hver pixel.
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I lavvandede arealer er det S3-baserede Kq estimat dog mere usikkert, selvom
den tilgrundliggende samlede IOP-veerdi skulle vaere mere robust end apig
alene (Doerffer, 2010). Derfor har vi kigget pa bade 1) vanddybdeafhangige
afvigelser mellem S3-C2RCC baserede klorofylkoncentrationer og in situ NO-
VANA prgver (Figur 3.2) og 2) tilsvarende afvigelser ift. den optiske dybde
(Figur 3.3). Der vises absolutte afvigelser normeret til den tilsvarende in situ
koncentration. Dvs. at en veerdi af 0,5 kan betyde bade 50 % over og under-
vurdering af in situ koncentration med en S3 baseret vardi.



Figur 3.2. Absolutte og med in
situ veerdierne normerede afvigel-
ser (1 £ 100% afvigelse) mellem
Chlss 0g in situ Chlnoy veerdier for
alle Match-Ups, vist som boxplots
over vanddybde rundet til 1 m in-
tervaller. Op til den gverste
greense af boksene indeholdes
75 % af veerdierne. Ved vanddyb-
der stagrre end 3,5 m er afvigel-
sen mindre end 1 for >75 % af
alle Match-Ups.

Figur.3 3. Absolutte og med in
situ veerdierne normerede afvigel-
ser (1 £ 100% afvigelse) mellem
Chlss 0g in situ Chlnoy veerdier for
alle Match-Ups, vist som boxplots
over den optiske dybde rundet til
heltal. Op til den gverste greense
af boksene indeholdes 75 % af
veerdierne. Ved optiske dybder
starre end 2,5 er den absolutte
relative afvigelse mindre end 1
for >75 % af alle Match-Ups.
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Vi fandt at >75 % af match-up veerdierne ligger under 100 % relativ afvigelse
ved vanddybder stgrre end 3,5 m. Ligeledes, aftager relativ afvigelse med sti-
gende optiske dybder og er <100 % for >75 % af match-ups ved optiske dyb-
der stgrre end 2,5. Disse to teerskelvaerdier valgte vi sa til at beregne en rumlig
maske for at filtrere arealer med palagt hgj usikkerhed i S3-C2RCC baserede
klorofylkoncentrationer fra (Figur 3.4).
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Figur 3.4. Kort over den afledte maske for optisk lavvandede omrader i de danske marine farvande. De rgde arealer indeholder
pixels hvor vanddybden er <3,5 m og/eller den optiske dybde er <2,5. Ifglge vores analyser er S3-baserede klorofylestimater i
disse arealer palagt stor usikkerhed og derfor maskeret fra den videregdende databehandling.

20



Ved anvendelse af denne maske mistes der ca. en tredjedel af match-up
punkterne, men til gengeeld bliver den statistiske sammenhang mellem de to
dataseet bedre (Tabel 2.1). For hele dataseettet fra 2018-2020 og de to
toleranceniveauer i tidsforskel er der 696 match-up punkter tilbage pa samme
dag, mens der forbliver 2113 match-up punkter ved brug af +5 dage glidende
gennemsnit pa S3 data. | alt er der match-up data fra 103 NOVANA stationer
tilbage efter anvendelse af den beregnede maske. Begge match-up datasats
viser en korrelationskoefficient pad Rpears'9 = 0,62. Pga. den meget starre
daekning med match-ups og den kun lille forskel i statistisk sammenhang
valgte vi at arbejde videre med +5 dage glidende gennemsnitsvardier efter at
have maskeret for alle punkter der |& enten ved vanddybde <3,5 m eller ved
optisk dybde <2,5.

3.1.2 Distance-vcegtet regressionsmodellering

Vi kunne se i Figur 2, at der er en signifikant sammenhang mellem klorofyl-
koncentrationer i in situ prgver og S3-baserede estimater med anvendt para-
metrisering af standard skaleringsfaktorer, men med en betydelig spredning.
Derfor er der ikke generelt mulig at anvende S3s level-2 klorofylprodukt di-
rekte til det marine overvagning. Men vores hypotese er, at der findes valide
regressionsfunktioner med specifikke szt af skaleringsfaktorerne Chle, 0g
Chlge: for hvert punkt i rum. Disse specifikke seet af skaleringsfaktorer vil vi
estimere med distance-veegtet regressionsmodellering (Gholizadeh og Robe-
son, 2016; Charlton og Fotheringham, 2009). | metoden veegtes veerdierne i
regressionsanalysen ift. punkternes afstand (distance) fra et malpunkt, hvor
regressionsfunktionen skal geelde. | neervaerende projekt operationaliserer vi
sa denne metode pa baggrund af "through-water cost-distance’.

Through-water cost-distance mellem to punkter estimeres med den korteste di-
stance fra referencepunkt til malpunkt hvor hver pixel, klassificeret som vand,
kan passeres i 8 retninger, mens hver pixel far tildelt en ‘conductance’ veerdi
pa felgende made:

{ 0; if Land
Cond = dso ) Ligning 4
1———;if Water

dSO + dcaast f

Her svarer dso [m] til den distance fra kysten dcast [M] hvor Cond bliver 0,5.
Vi har sat dsp = 1000 m.

Ved Cond = 1 svarer den virkelige distance til cost-distance, mens 1 km ved
f.eks. Cond = 0,5 ville svare til en cost-distance pa 2. At passere pixels med Cond
= 0 resulterer i uendelig cost-distance og er derfor ikke muligt. P4 den méade
bliver afstandsmal estimeret udelukkende igennem vandet mens fysiske barri-
erer, som f.eks. smalle indgange i fjorde, betyder en hgjere cost-distance.

Pa baggrund af de beregnede cost-distancer mellem malpunkt og match-up re-
ferencepunkterne tildeles hvert punkt en specifik vaegt som afledes af en Gaus-
sisk funktion (Figur 8). Vi valgte at basere de lokale regressioner pa de ca. 250
narmeste match-up maleveerdier. Det ngjagtige antal af brugte match-up punk-
ter er mindre i tilfeldet af, at der ikke var 250 punkter med valide cost-distancer
(f.eks. i en isoleret fjord). Men antallet kunne ogsa veere >250 i tilfeeldet af flere
punkter med samme cost-distance (f.eks. fra samme NOVANA station). Bred-
den af den Gaussiske veegtfunktion er dynamisk og blev sat til middelveerdien
af cost-distancer for alle indgdende NOVANA stationer. P4 den made tilpasses
veaegtningen til den lokale rumlige fordeling af tilgeengelige match-ups.
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Vi har illustreret veegtningsprocessen for NOVANA station "VEJ0006870" i Fi-
gur 3.5 og Figur 3.6. Der findes 269 match-ups fra de teetteste ni stationer.
Gennemsnit af cost-distancer for disse ni stationer ligger pa 49,08, som sa bli-
ver bredden af den Gaussiske veaegtfunktion. Dette eksempel viser ogsa effek-
ten af den valgte cost-distance som rumligt afstandsmal: cost-distancen igen-
nem Lillebalt bliver forholdsvis stor pga. dens smalle passage. Derfor ligger
de udvalgte nermeste punkter alle nord for Lillebeelt. P4 den made kan kraf-
tige gradienter, som ofte findes hen over smalle forbindelser mellem vand-
masser, altsd godt afspejles i regressionsmodellen.
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Figur 3.5. lllustration af den rumlige udvalg af match-up punkter ift. cost-distance fra malpunktet station 'VEJO006870’ (gragn).
De ni inkluderede stationer (gran & bld) repreesenterer i alt 269 (>250) match-up datapunkter.

Figur 3.6. lllustration af tildeling
af regressionsveaegter (Wgeg) ift.
cost-distance fra malpunktet sta-
tion "VEJO006870’ (gren). De ni
inkluderede stationer (gran & bld)
repreesenterer 269 match-up
punkter. Bredden af den Gaussi-
ske veegtfunktion (Kernel width:
Wkemer) €r sat til middelveerdien af
cost-distancer til malpunktet for
de ni inkluderede stationer.
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Figur 3.7. Visualisering af
through-water cost-distance vaeg-
tet regressionsmodellering for 4
udvalgte NOVANA stationer hen-
over studieomradet: DMU1044
(Nordsgen), VIB3708-00001
(Limfjorden), DMU403 (Kattegat),
VEJ0006870 (Lillebeelt). De
grgnne punkter er de ~250 naer-
meste match-up punkter og deres
starrelse illustrerer deres tilsva-
rende vaegt i beregningen. De
gregnne linjer viser de lokalt tilpas-
sede regressionsfunktioner sam-
men med usikkerhedsomradet pa
+2*prediction standard errors. |
baggrunden vises alle match-up
punkterne i gra og den globale
regressionsfunktion i orange.

I Figur 37 vises der through-water cost-distance vaegtede regressionsmodeller
for fire udvalgte NOVANA stationer hen over studieomradet: DMU1044 (Nord-
sgen), VIB3708-00001 (Limfjorden), DMU403 (Kattegat), VEJ0006870 (Lillebzelt).
Der ses tydelige forskelle i punkternes placering ift. skyen af alle match-up punk-
terne. De tildelte veegter vises med varierende punktstarrelser. De grgnne linjer
repraesenterer de lokalt geeldende regressionsfunktioner. Pa log-skala svarer de-
res haeldning til Chlexp, mens y-afskaring repraesenterer log(Chlyac).
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Regressionsmodellerne kan ogsa bruges til at beregne modelrelateret usikker-
hed igennem prediction standard error. Omrader ind imellem de grenne linjer
viser denne usikkerhed, som er afhaengig af bade regressionsfunktionens
fitkvalitet og apig. Usikkerheden er mindst i centeret af den tildelte sky af re-
ferencepunkter og starre ved lavere og hgjere veerdier. Derfor far hvert eneste
klorofylestimat tildelt sin egen specifikke usikkerhed at skaleringsfaktorerne
er tidslig stationare. For at teste validiteten af denne antagelse har vi fgrst
anvendt modellen pa alle match-up data i 2018-2019 (Figur 3.8). Til venstre
vises der skyen af alle beregnede regressionsfunktioner mellem apig 0g Chl pa
baggrund af match-up punkterne, mens der til hgjre vises billedet efter an-
vendelsen af disse regressionsfunktioner. Bemark: ved anvendelsen af skale-
ringsfaktorerne i ligning 1 bliver apig regnet om i et Chl koncentrationsestimat
(x-aksen). Korrektionsmodellen fgrer til betragtelig forbedring ift. sammen-
haengen mellem S3-baserede klorofylestimater og in situ referencevardier,
som kan ses i stigningen af korrelationskoefficient Rpears fra 0,63 til 0,69.
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Figur 3.9. Anvendelse af
through-water cost-distance vaeg-
tet regressionsmodellering med
alle match-ups fra 2018-2019,
men for at estimere skalerings-
faktorer for match-up punkterne i
2020. Bemeerk: ved anvendelsen
af skaleringsfaktorerne i ligning 1
bliver apig (venstre x-akse) regnet
om i et Chl koncentrationsestimat
(hgjre x-akse).

Figur 3.10. Anvendelse af
through-water cost-distance vaeg-
tet regressionsmodellering med
alle match-ups fra 2018-2020.
Bemeerk: ved anvendelsen af
skaleringsfaktorerne i ligning 1
bliver apig (venstre x-akse) regnet
om i et Chl koncentrationsestimat
(hgjre x-akse)

Figur 3.8. Anvendelse af
through-water cost-distance vaeg-
tet regressionsmodellering pa alle
match-ups fra 2018-2019. Be-
meerk: ved anvendelsen af skale-
ringsfaktorerne i ligning 1 bliver
apig (venstre x-akse) regnet om i
et Chl koncentrationsestimat
(hgjre x-akse)
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Bagefter brugte vi sa alle match-up fra 2018-2019 for at estimere skalerings-
faktorer for alle match-ups i 2020 (Figur 3.9). Vi kan se, at der fas en lignende
forbedring af sammenhangen mellem S3-baserede klorofylestimater og in
situ referenceveerdier (Reears Stiger fra 0,57 til 0,64), men her brugte vi helt uaf-
haengige data fra de to tidligere ar. Dette resultat viser, at modellen er ret sta-
bilt hen over arene og kan anvendes operationelt for at opna en signifikant
forbedring i klorofylestimater fra S3s C2RCC klorofylprodukter.
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For at fa det mest optimale resultat brugte vi sa til sidst alle match-up punk-
terne fra hele perioden 2018-2020 for at beregne den endelige regressions mo-
del (Figur 3.9). Ved brug af dette endnu starre datasaet kunne vi opna en for-
bedring af Rpears fra 0,62 til 0,69. Fremadrettet brugte vi derfor alle disse match-
up punkter for at anvende modellen pa hele studieomradet.
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3.2 Operationalisering af korrektionsmetoden (AU)

Operationaliseringen af korrektionsmetoden er sat op som en raekke trin og
koder, der skal falges og kares. Pakken med alle ngdvendige koder og filer
kan fas fra A. Holbach efter anmodning. Vi har debt hele processen for ’'Com-
plex Coast Sentinel-3 Chlorophyll Estimator’ (CoCoa-SenCE). Proceduren
skal kun kgres helt igennem, nar der skal suppleres med nye satellitdata, som
endnu ikke er indeholdt i systemet. Lige nu indeholder pakken alle relevante
Sentinel-3 data fra 2018-2021.

3.2.1 Download af S3s OLCI level 2 produkt

Til download af S3 OLCI level 2 produkter bruger vi Copernicus CREODIAS
portalen (https:.//finder.creodias.eu/), hvor der skal oprettes egen profil. P4
denne side kan der sgges satellitprodukter for et afgraenset omrade ved hjzlp
af en *.kml fil. Her bruger vi en firkantet polygon, som indeholder Danmarks
exclusive economic zone (EEZ), som findes i mappen 'CoCoa-SenCE/Down-
load_and_Data-Handling/DK_AOI.kml’. Selve filen abnes ved drag&drop
pd CREODIS finder. S& vaelges det gnskede tidsrum i felterne 'observed’ og
tilpasses felterne naevnt i Tabel 3.1.

Tabel 3.1. Indstillinger pA CREODIAS portalen (https:/finder.creodias.eu/) til download af
S3 OLCI level 2 produkter.

Felt Valg

Collection Sentinel-3
Instrument OLCI

Processing level LEVEL2

Product type WFR

Timeliness Non Time Critical

Ved at trykke pa Search’ og bagefter 'copy all as urls’ kan man gemme fil-
navne for alle tilsvarende satellitbilleder som *.txt fil. Som eksempel ligger der
en fil for juni 2021 i mappen 'CoCoa-SenCE/Download_and_Data-Handling/
S3_OLCI_L2_DK_2021-06.txt".

Nu &bnes Python script 'Download_Sentinel3_CoCoa-SenCE.ipynb’ i f.eks.
Anaconda & Jupyter Notebook. | skripten tilpasses adgangsoplysninger
('password’ og ’username’) og fil forbindelser til ens eget system (felt:
‘#Adapt by user’) og skripten kgres for at downloade alle udvalgte satellitbil-
leder automatisk. For juni 2021 ligger tilsvarende *.zip-filer i mappen 'CoCoa-
SenCE/Sen3_OLCI_L2_DK'. *.zip filerne unzippes og leegges ind i samme
mappe.

3.2.2 Daglige composite billeder og +5 dage glidende gennemsnit

For at beregne daglige gennemsnitsbilleder abnes Python script 'Maskin-
gAndDailyAverage_Sentinel3_500m.ipynb’ i Anaconda & Jupyter Notebook.
Der tilpasses filstier og datoerne for databehandling (felt: '# Adapt by user’)
og koden kgares for at samle alle billeder fra samme dato ind i et 500x500 m
grid henover de danske marine omrader. Daglige composite billeder gemmes
som GeoTiff filer i mappen 'CoCoa-SenCE/Sen3_DailyComposites’.

For at beregne et nyt sat af £5 dage glidende gennemsnit af de daglige com-
posite billeder &bnes R-script 'CoCoa-SenCE/Download_and_Data-Hand-
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ling/MovingAvrgs.R’. | koden tilpasses s& kun arreekken hvor der skal bereg-
nes glidende gennemsnitsbilleder under '#Adapt by user’, hvorefter koden
kan kgres automatisk. Veer dog opmaerksom pa, at eksisterende glidende gen-
nemsnitsbilleder bliver overskrevet, hvis ikke tidsrummet tilpasses udeluk-
kende til de nye Sentinel-3 data.

3.2.3 Korrektion og dataudtreek

Korrektionsmetoden og flere muligheder for dataudtraek er operationaliseret
i form af tre R-shiny apps, som er moduler til

1. kalibrering og validering af metoden ('CoCoa-SenCE/App_Cali-
Vali/Zapp.R’),

2. systematisk anvendelse af  korrektionsmetoden (’CoCoa-
SenCE/App_Appli/app.R’) og

3. rumlige og tidslige dataudtrek (‘CoCoa-SenCE/App_Ext-
ract/app.R’).

For at kunne kgre disse R-Shiny apps succesfuldt, skal der opseettes R og R-
Studio pa eget system med de fglgende pakker: shiny, shinyjs, raster, terra,
sp, gdistance, tmap, rgeos, rgdal, bfsl. S& abner man det gnskede skript og
klikker pa 'Run App’ for at starte den grafiske brugergraenseflade i web-brow-
seren. En vejledning til at bruge modulerne findes i Appendix 1.

3.3 Optimering af DHIs model ved assimilering af satellitba-
serede data (DHI)

Et af forméalene med dette projekt er at integrere satellitdata og mekanistiske
modeller via dataassimilering. Der tages udgangspunkt i lokalmodellen for
det Nordlige Bzlthav (NBS), som er en af modellerne i MSTs modelkompleks
bag vandomrédeplanerne 2021-2027 (se afsnit 0). Dataassimileringen sker i
den biogeokemiske del af modellen, hvor Sentinel-3 satellitdata af klorofyl as-
simileres ind i modellen. Sentinel-3 satellit data af klorofyl er behandlet og
optimeret af Aarhus Universitet som beskrevet ovenfor (se afsnit 3.1). Data-
assimileringen i modellen sker via metoden Dataassimilering med Ensemble
Kalman Filter. Herunder fglger fgrst en teoretisk beskrivelse af metoden, der-
nast et afsnit med beskrivelse af den praktiske arbejdsgang omkring dataas-
similering.

3.3.1 Dataassimilering med ensemble Kalman filteret

En model af et dynamisk system, eksempelvis et havomrade, kan forbedres
ved brug af maledata. Malinger kan forbedre modellen pa forskellige mader;
eksempelvis ved modelkalibrering hvor modellens parametre estimeres ”off-
line” ved at gentage simuleringen og sammenligne modellens resultater med
malinger. Integreres malinger i stedet lgbende i modellen som en del af simu-
leringsprocessen, hvorigennem tilstanden estimeres, kaldes det dataassimile-
ring. Bemeaerk skelnen mellem modellens parametre 6 (=indstillinger) og mo-
dellens tilstand, som for en havmodel er veaerdien af modellens prognostiske
variable (f.eks. salt, temperatur, stram og klorofyl) i alle beregningsceller sam-
let i en vektor x;, hvor k angiver tidsskridtet.



Modellen
Modellen kan karakteriseres ved dens fremskrivningsoperator @, som frem-
skriver tilstanden x,_, ét tidskridt til tilstanden x;:

X = Oy (X1, Uy, 0)

Her er 8 modellens parametre (f.eks. vindfriktionskoefficient) og v, er eks-
terne pavirkninger ofte kaldet forcering i form af randbetingelser og pavirk-
ning fra atmosfaeren (vind, lufttryk, nedbgr etc). For havmodeller er tilstands-
vektoren x typisk stor (n = 1e”) og @, ikke-lineaer. Det er vanskeligt at assi-
milere data i en meget stor ikke-lineser model, sa for bedre at forsta metoden,
behandler vi farst et simplere lineart system.

Kalman filter

Lad os betragte et simpelt linezert dynamisk system med en lille tilstandsvek-
tor (teenk eksempelvis pa et tog pa et spor, hvor x indeholder 2 verdier: posi-
tion og hastighed):

xk=ka_1+Buk +£k

Her er F fremskrivningsmatricen, u er forceringen, B relaterer forceringen til
tilstanden (teenk eksempelvis pa Bu, som effekten af at trykke pa speederen
eller bremse). Endeligt repraesenterer ¢, processtgj, som vi antager er normal-
fordelt med middelverdi 0 og kovarians Q.

Systemet kan observeres ved
yk = ka + 6]('

hvor H er en observationsoperator (matrix i det linezre tilfeelde), y, er obser-
vationen og 6, observationsstgjen, som antages normalfordelt med middel-
veerdi 0 og kovarians R. Ofte gar H ikke andet end at ”veelge” det rigtige ele-
ment i tilstandsvektoren.

Den sande tilstand x;, kan desverre ikke bestemmes eksakt, men vi kan esti-
mere den og Vi betegner vores bedste estimat x, og den tilsvarende kovarians
P,. Vi kan fremskrive vores bedste estimat og dets kovarians given det fore-
gaende skridts £,,_; og P,_,, ved hjeelp af modellen:

J?k =ka_1+Buk

Pk ZFPk_lFT‘l'Q
Kalman Filteret (KF) (Kalman, 1960), som hjalp Apollo missionen til méanen
og i dag er integreret i alle navigationssystemer, kan hjaelpe os med at finde
den ’bedste” Igsning for dette system ved at kombinere den stgjfyldte proces-
ligning og den stgjfyldte observation. Algoritmen bestar af to stadier: frem-
skrivning og analyse angivet med henholdsvis ”f” og ”a” herunder (~er ude-
ladt herfra):
Fremskrivning:

x£=Fx,?_1+Buk

Bl =FP3 [FT +Q
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Analyse (nar observationer er tilgaengelige):
xXg = x,f + K(yk - Hx,f)
P& =P/ —KHP/
Hvor Kalman gain matricen er givet ved
K =P/HT(HP/HT + R)™!

Ovenstaende ligninger udger Kalman filteret for det tidligere beskrevet line-
&re system. Metoden benytter produktet af multivariate Gaussiske fordelin-
ger til at give den optimale lgsning. Lgsningen er ”optimal” i den forstand at
den minimerer variansen, hvis fglgende er opfyldt 1) modellen er linezr, 2) al
stagj er normalfordelt med middelveerdi nul og 3) modellens og méalingernes
stgj er uafhangige. Derfor kaldes den Best Linear Unbiased Estimator (BLUE).

Differensen (y — Hx) mellem observationen y og modellen i samme position
Hx betegnes innovationen. Opdateringen er en linezer kombination af model-
lens fremskrivning (prior) og observationerne (likelihood).

Ensemble Kalman Filter

Uheldigvis er det ikke muligt at bruge Kalman Filteret for store ikke-lineare
modeller som DHIs havmodeller, men man kan bruge metoder der tilngermer
sig Kalman Filter og bruger de samme ligninger til opdatering af tilstanden.
Den centrale forskel er approksimationen af modelfejlkovariansen P, som be-
skriver modellens stgj eller usikkerhed. Den kan ikke bestemmes eksakt for
store ikke-linezere modeller. Ensemble Kalman Filteret (EnKF) (Evensen,
1994) tilnsermer P ved hjalp af en raekke forskellige modelrealisationer der
tilsammen bengvnes et ensemble. En enkelt modelrealisation i et ensemble
kaldes et medlem.

Tilstandsvektorerne for alle medlemmer kan samles i en matrix E med star-
relsen n X m, hvor n er tilstandsvektorens starrelse (antallet af celler i havmo-
dellen gange antallet af prognostiske variable) og m er antallet af medlemmer
(eksempelvis 10 eller 20). Middeltilstandsvektoren betegnes x og forskellen
fra dette middel betegnes anomalimatricen:

A er altsd et udtryk for modellens “fejl” og derfor kan vi estimere modelfejl-
kovariansen P med

1 T
P = mAA

Det er en helt central antagelse i EnKF at P kan estimeres via anomalimatricen
ved ovenstaende formel. | praksis er det derfor ogsa afggrende, hvordan mo-
dellens ensemble genereres. Sammenlignet med andre dataassimileringsme-
toder, hvor der benyttes en simplere approksimation af P (eksempelvis "opti-
mal interpolation” Ol), giver EnKF den fordel at P her approksimeres ved
hjeelp af modellens egen dynamik og fglgelig beskriver, hvordan modellens
veerdier i forskellige positioner og forskellige prognostiske variable ”hanger
sammen”. Opdatering bliver derfor mere "fysisk” konsistent og kan bedre
accepteres” af modellen.



Tabel 3.2.

Symbol Beskrivelse

Model ensemble (m medlemmer med tilstandsstarrelse n)
Ensemble middelveerdi

Ensemble anomalier A = E — x
Modelfejlskovariansen P = ﬁAAT

Observationer (med p observationspunkter)

Observationsmatricen (afbildning af observationer pa tilstandsvektor)
Kovariansen af observationsusikkerheden (diagonal hvis observationerne er
ukorrelerede)

Kalman gain K = PHT(HPHT + R)™!

xR (TR M

=

| Tabel 3.2 ses en opsummering af de vigtigste sym-boler der bliver brugt i de
falgende afsnit.

EnKF algoritmen
Fremskrivningsstadiet i EnKF bestar af fremskrivning af de enkelte ensemble-
medlemmer hver for sig:

Fremskrivning:

x_(, KN = ¢M(xfk_1,uj‘k, Hj,k), forj=1,..,m

1 T
pl = mAi(AD

Analyse: nar observationer y, er tilgeengelige, kan modellen opdateres, hvil-
ket sker for ensemblemiddel x og anomalier A hver for sig:

%o =% + K (i — H® )
k= A£TR
Hvor K stadig er den velkendte Kalman gain matrix:
K =P/HT(HPH" + R)™*

og Ty er ensembletransformationsmatricen som skal konstrueres séledes at
folgende er opfyldt:

Tp:  P* =P/ —KHP/, A%1=0

Hverken P eller K konstrueres fuldt i praksis, i stedet benyttes en raekke alge-
braiske omskrivninger som ger at problemet bliver mere effektivt at lgse pa
en computer. | MIKE 3 FM benyttes udelukkende sakaldte square-root filtre
(ESRF), som er deterministiske i modseetning til de oprindelige EnKF formu-
leringer (Evensen, 1994), som brugte stokastisk perturberede malinger. Data-
assimileringsmodulet i MIKE 3 FM tillader forskellige EnKF algoritmer, men
i dette projekt anvendes Ensemble Transform Kalman Filter (ETKF) (Bishop,
2001), hvor transformationsmatricen er symmetrisk:

To = [ + (HADTR-1(HAPY] 2
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Figur 3.11. Eksempel pa model-
fejlsnet med 6x5 veerdier ovenpa
et MIKE FM modelomrade ud fra
Norges kyst.

30

Ensemblemodellering

Som tidligere naevnt er det afggrende vigtigt for EnKF at modellens ensemble
repraesenterer modelusikkerheden. | praksis genereres en model ensemble
ved at variere forskellige modelinput, men farst er det nyttigt at spgrge sig
selv hvad modellens fejlkilder er:

a. Begyndelsesbetingelsesfejl (initialbetingelser)

b. Forceringsfejl (udefra kommende data) fra randbetingelser, meteoro-
logiske forceringer (herunder lys), tilfarsler, mm.

c. Modelformuleringsfejl s& som ligninger, diskretiseringsfejl, parame-
triseringer (dvs. modellen selv)

d. Parameterfejl (indstillinger sat af modellgren) (eksempelvis bundfrik-
tion, temperaturafhengigheder, vaksthastigheder, graesningsrater
mm.)

DA modulet i MIKE 3 FM understgtter beskrivelse af fejl i forceringer (b) og i
udvalgte parametre (d). Begyndelsesbetingelsesfejl kan héndteres via pree-
processering af modellgren. DA modulet understgtter ikke interne modelfejl
(c) stammende fra de styrende ligninger, ungjagtige parametriseringer eller
for grov modeloplgsning.

Modelfeijl

Modelfejl har ligesom modellen selv en tilstandsvektor. Modelfejlens til-
standsvektor kaldes & og indeholder en reekke tal svarende til den rummelige
diskretisering af den pageeldende modelfejl. Det kunne eksempelvis vere en
rummeligt varierende &ndring af vindhastigheden over et modeldomane -
hvis vindhastighedsfejlen er diskretiseret pa et net med 6x5 vaerdier, sa har
modelfejlens tilstandsvektor en starrelse pa 30.
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Modelfejlen er forskellig for hvert ensemblemedlem og kan interpoleres ned
pa modellens net, nar den skal benyttes. Hvis en modelfejl i stedet skal variere
en konstant modelparameter, vil dens tilstandsvektor have stagrrelsen 1.



Figur 3.12. Eksempel p& en
AR(1) proces beskrivende varia-
biliteten af vindhastighedsfejlen i
et punkt som funktion af tiden.
Veerdierne, som varierer omkring
nul, bruges til at perturbere vind-
hastigheden i modellen.

Modelfejlens fremskrivningsmodel
Typisk antages det at modelfejlen kan @&ndre sig over tid og at den &ndring
kan beskrives med en fgrste ordens autoregressiv proces AR(1):

$k = Par)(Ex—1,Mk) = Dép—q + 1

Diagonalmatricen, D, indeholder koefficienterne for den autoregressive pro-
ces (karakteriseret ved den valgte tidslige halveringstid), og den tilfgrte stgj
1, antages at vaere Gaussisk fordelt med middelveerdi 0 og fejlkovarians Q,Z,
som er bestemt ud fra den valgte rummelige korrelationsleengdeskala.
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Den samlede EnKF algoritme i MIKE 3 FM
Opsummerende kan vi nu beskrive den endelige MIKE 3 FM dataassimile-
ringsproces:

Fremskrivning: Bade fejlmodellen og MIKE modellen fremskrives ét tids-
skridt hvert medlem for sig ved:

Se]/ik = CDAR(l)(f]"Z,k—pUj,k)' forj=1,...m
x/ = (%1 Ui 0 Ef) forj=1,..,m
i k FM\Xj k-1 Wk Yk Sk ) J) yeny

Hvor de eksterne forceringer u og/eller modellens parametre 8 modificeres
af modelfejlene ¢.

Analyse: Nar observationer y, er tilgaengelige, kan den samlede model (hvor

tilstandsvektoren betegnes z = [x, £]) opdateres, hvilket sker for ensemble-
middel z og anomalier A hver for sig:

Zi = 7} + K (v — HZ)
k= AiTR

Hvor Kalman gain matricen, K, modelfejlskovariansen, P/, og transformati-
onsmatricen, Ty, er defineret ved

K = PPTHT(HP'HT + R)!
1 T
f_ f(af
Pk _m_lAk(Ak)
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Figur 3.13. Placering af model-
domaenet Nordlige Beelthav i de
indre danske farvande (omréde

med tyk linje) samt det anvendte
udsnit af satellitdata.
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To = [ + (HAT)TR-1(HAN)] 2

Metoden benyttes saledes til labende, nar nye observationer bliver til radig-
hed, at forbedre modellens beskrivelse af systemets tilstand. Men da antallet
af observationspunkter p typisk er lille i forhold til stgrrelsen n af modellens
tilstandsvektor x, er dette ikke en nem opgave. Og da vi ydermere ofte kun
har ”rad” til en lille ensemblestarrelse m, er der typisk brug for nogle nume-
riske "tricks” for at lykkes i praksis. En lille ensemblestarrelse farer til en prg-
vetagningsfejl (en: sampling error) som blandt andet ses i modelfejlskovari-
ansen P, som beskriver sammenhange pa tvers af rum og mellem forskellige
variable, ved at omrader langt veek fra hinanden kan se korrelerede ud uden
de er det i den virkelige verden. Her kan man benytte lokalisering, som be-
greenser sterrelsen pa modelfejlskovariansen P gradvist i takt med at afstan-
den bliver starre.

Opscetning af dataassimilering med ensemble Kalman Filter i Nordlige
Beelthav modellen

Til dataassimileringen anvendes Sentinel-3 satellit-klorofyldata behandlet og
optimeret af Aarhus Universitet (se afsnit 3.1). Satellitdataene assimileres ind
i den biogeokemiske del af den mekanistiske model for Nordlige Beelthav (Fi-
gur 3.13 og afsnit 0).
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Data er konverteret fra NetCDF til grid-data med fast tidsskridt pa 24 timer.
De daglige data er placeret kl. 12:00. | tilfeelde hvor det oprindelige dataseet
havde flere tidsskridt i samme dggn, er der taget et middel. Til dataassimile-
ringen blev der farst afprgvet et satellit-dataseet med +5 dages glidende gen-
nemsnit, hvilket gav en god datadaekning, men til gengaeld begraensede mo-
dellens dynamik, fordi der i perioder blev assimileret mod samme verdi i op



til 10 dage. Satellit-datasaettet er derfor efterfalgende udskiftet til daglige data
uden #5 dages glidende gennemsnit. Det resulterer i mindre datadeekning pa
de enkelte dage, men til gengeeld far modellen nu lov til tage sig af udviklin-
gen mellem observationerne, hvilket den med sin interne dynamik forventes
at kunne ggre mere realistisk.

Inden den egentlige dataassimilering kan pabegyndes, skal der skabes en sto-
kastisk variation i modellens ensemble-medlemmer. Herefter starter dataas-
simileringen og dermed arbejdet i at finjustere hvor kraftigt dataassimilerin-
gen tager fat i samspil med bevarelse af modellens stabilitet. Disse to trin er
beskrevet nedenfor.

Stokastisk variation og ensemble medlemmer

En vaesentlig del af den dataassimilering, som ligger bag rutinerne implemen-
teret i MIKE 3 FM, ligger i at skabe en variation i ensemble-medlemmerne om-
kring den centrale kalibrering. Variationen introduceres med en stokastisk va-
riation, en sékaldt modelfejl, som beskriver usikkerheden pa den enkelte mo-
delparameter, der undersgges. | MIKE 3 FM kan der introduceres modelfejl pa
modelparametre, randbetingelser mm. (se afsnit 3.3.1 "Ensemblemodellering™).

Usikkerheden pa en modelparameter beskrives med en standardafvigelse, og
for at sikre at den ikke bliver negativ eller urealistisk hgj, kan gvre og nedre
graenser defineres. Udbredelsesparameteren beskriver hvor stor variationen
skal veere over tid - seettes den lavt (sekunder, minutter og timer) varierer
konstanten meget mellem hvert tidsskridt og seettes den hgjere (dage og uger)
er den tidslige variation lavere.

Variationen tillegges kalibreringskonstanten additivt eller multiplikativt:

e Additiv: Modelkonstant + variationen

e Multiplikativ: Modelkonstant * (1+variationen)
I neerveerende projekt har vi identificeret 8 modelkonstanter i den biogeoke-
miske model, som gav en passende variation i modellens klorofylkoncentra-
tion med 10 ensemble medlemmer (Tabel 3.3 og Figur 14).
En reekke andre kalibreringskonstanter som typisk anvendes for at justere den
biogeokemiske models klorofylniveau er ogsa undersggt, men blev vurderet

til at have mindre/ingen effekt pa variationen af klorofylkoncentrationen her-
under f.eks..

Tabel 3.3. Introduktion af stokastisk variation pa udvalgte modelkonstanter.

Modelkonstant

Veerdi Standard @vre og nedre greense Udbredelses  Additiv eller

afvigelse for variationen parameter multiplikativ
Fytoplankton veekstrate, kiselalger (1/d) 3 0,5 0,751 9.0 7 dage Multiplikativ
Fytoplankton veekstrate, grgnalger (1/d) 3 0,5 0,751 9.0 7 dage Multiplikativ
Fytoplankton sedimentationshastighed (m/d) 0,3 0,5 0,03 til 0,57 7 dage Multiplikativ
Zooplankton maks. greesningsrate (1/d) 15 0,5 0,15til 2,85 7 dage Multiplikativ
Zooplankton dgdsrate, 1. orden (m3/g C/d) 6 0,5 0,6til11,4 7 dage Multiplikativ
Zooplankton dgdsrate, 0. orden (1/d) 0.0075 0,5 0,00075 til 0,014 7 dage Multiplikativ
Detritus mineraliseringsrate (1/d) 0,2 0,5 0,02 til 0,38 7 dage Multiplikativ
Detritus sedimentationshastighed (m/d) 15 0,5 0,15til 2,85 7 dage Multiplikativ
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e Temperaturafhangighed for fytoplanktonets veekstrate (StDev = 0,1;
7 dages udbredelse; Additiv)

e Silikat halvmatningskoncentration for optag i kiselalger (StDev = 0,5;
7 dages udbredelse; Multiplikativ).

Ud over kalibreringskonstanter har solindstraling og randveerdier stor betyd-
ning for fytoplanktonets produktion og dermed klorofylkoncentrationen, og
disse data er forbundet med en vis grad af usikkerhed. Det er derfor ogsa for-
sggt at inkludere stokastisk variation ift. solindstralingen samt koncentratio-
nen af ammonium, nitrit+nitrat og fosfat pa modellens 3 rande:

e Solindstraling 2D kort med tidslig variation pa 1 time (StDev = 0,5; 7
dages udbredelse; Multiplikativ). En stokastisk variation pa solind-
stralingen gav en stor variation i klorofylkoncentrationen. Men selv
efter en del forsgg pa at justere pa indstillingerne forblev modellens
resultat meget ustabil, og derfor ikke anvendt mere i dette projekt.

e De 3 randes (Lillebalt, Storebaelt og Kattegat) koncentrationer af am-
monium, nitrit+nitrat og fosfat (StDev = 2; 7 dages udbredelse; Mul-
tiplikativ). Undersggt hver for sig og samlet. Med en hgj standardaf-
vigelse pa 2 var der synlig effekt pa variationen i klorofylkoncentra-
tionen, men det var pa bekostning af en meget hgj og ustabil variation
af de tre naeringsstoffer, og derfor ikke anvendt mere i dette projekt.

Den stokastiske variation af ensemble medlemmerne er farst undersggt ved
sakaldte Free-run karsler, som er kgrsler uden dataassimilering. Ved en Free-
run karsel uden modelfejl og med 1 ensemble-medlem fas samme resultat
som i en normal karsel (baseline). Ved at tilfgje modelfejl og @ge antallet af
ensemble-medlemmer til f.eks. 10, skabes, afhangigt af de anvendte model-
fejl, en stokastisk variation blandt ensemble-medlemmerne. Free-run karsler
anvendes til at vurdere om der er skabt en tilpas variation omkring den gen-
nemsnitlige tilstand af de parametre der er i fokus, f.eks. klorofylkoncentrati-
onen, som i dette projekt.

Det ses, at der ved de valgte modelfejl (Tabel 3.3) er skabt en variation i de
tilsvarende modelkonstanter (Figur 3.14), som tilsammen skaber variationen
i ensemble-medlemmernes klorofylkoncentration (Figur 3.15). Variationen er
generelt starst i perioder hvor fytoplanktonets produktion ikke er begraenset
af lys (vinter) eller naringsstoffer (sommer).
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Figur 3.14. De stokastiske variationer hos 10 ensemble medlemmer (gra linjer) samt deres gennemsnit (sort linje) for de 8 an-
vendte modelkonstanter (Tabel 3.3).
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Figur 3.15. 10 ensemble-medlemmers (State 1-10, lysegra linjer) variation i overflade-klorofylkoncentrationen ved en af de cen-
trale kalibreringsstationer, samt deres gennemsnit (mgrkegren linje) og koncentrationen i baseline kgrslen uden stokastisk vari-
ation (lysegrgn linje). Desuden vises maledata (rgde firkanter).
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Specifikke indstillinger til dataassimilering med Ensemble Kalman Filter

Hvor kraftigt dataassimileringen virker, kan justeres med et antal forskellige
indstillinger. En af de vigtigste er malingernes usikkerhed (standard afvi-
gelse). Denne parameter er afhaengig af selve malingens usikkerhed (inklu-
sive repraesentationsusikkerhed ift. modellens gridceller), men ogsa i hgj grad
en kalibreringsparameter, idet den bl.a. ogsa afheenger af observationshyp-
pighed og -da&ekning, og endvidere skal afstemmes i forhold til modelfejlene.

Satellittens usikkerhed kan analyseres med regressionsmodellen. For Nord-
lige Baelthav-modelomrade er der ikke stor forskel pa usikkerheden i de en-
kelte pixels, og satellitdatas usikkerhed er analyseret samlet for omradet (Fi-
gur 3.16). For at afspejle den starre usikkerhed af satellitdata ved hgje kloro-
fylkoncentrationer, er der i modellen anvendt en standardafvigelse pa 0,5 op
til 12 pg/|1, hvorefter standardafvigelsen stiger lineaert som funktion af kloro-
fylkoncentrationen (Figur 3.16). Det betyder i praksis at lave veerdier i satel-
litdata assimileres kraftigere end de hgjere verdier.

Hvis malingen er meget forskellig fra modellen (f.eks. fejlagtigt datapunkt),
kan dataassimileringsopdateringen blive urealistisk stor og potentielt fgre til
at modellen bliver ustabil eller gar ned (stopper). Det er derfor muligt at se
bort fra malepunkter med stor afvigelse fra modellen med en specificeret ter-
skel. | dette projekt er anvendt en teerskelveerdi pa 15 pg/|.



Figur 3.16. Satellitdatas 95 %-
konfidensinterval (y-akse: pg/L)
beregnet for estimerede klorofyl-
koncentrationer (x-akse) i det
Nordlige Beelthav modeldomaene
(venstre). Den i modellen an-
vendte méaleusikkerhed (stan-
dardafvigelse) som funktion af
satellitdatas klorofylkoncentra-
tion(hgjre).

Figur 3.17. Eksempel pa effekten
af lokalisering. Satellitdata fra en
dag (16-03-2018) med lav deek-
ningsgrad (venstre). Modellens
opdatering af klorofyl-tilstandsva-
riablen, hvor effekten af lokalise-
ring med en horisontal korrelati-
onslaengdeskala pa 5 km tydelig
ses (hgijre).
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Hvor kraftigt dataassimileringen virker, afhaenger ogsa af hvor leenge vi tilla-
der at dataassimileringen varer omkring hver observation. Satellitdata er me-
get begreenset og ungjagtig om vinteren. Derfor assimileres der kun i perioden
fra 1. marts til 31. oktober. Hver observation anvendes i modellen i et ”vin-
due” omkring malingens tidspunkt. | dette studie har vi anvendt et vindue pé
4 timer. @ges vinduet bliver assimileringen kraftigere. Herudover kan der
indstilles pa tidsskridt mellem hver assimilering, og i dette studie har vi an-
vendt et tidsskridt pa 6 gange modellens overordnede tidsskridt pad 5 min.
dvs. 30 min. Assimileres der i hvert tidsskridt over et leengevarende vindue,
bliver modellen meget tung at kare - settes tidsskridtet for hgijt, bliver assi-
mileringen mindre kraftig.

Ved anvendelse af Ensemble Kalman Filter vil assimilering ofte reducere en-
semblespredningen for meget, dvs. at den stokastiske variation bliver meget
lille. Denne effekt kan minimeres ved anvendelse af R-faktor-anomalier. En
R-faktor-anomali starre end 1 virker ved at gge maleusikkerheden ved opda-
tering af anomalierne i forhold til ved opdatering af ensemblemiddelveerdien.
Dette giver en stgrre spredning imellem de enkelte ensemble-medlemmer. |
dette projekt er anvendt en veerdi pa 2,0.

Modellens tilstandsvariabel for klorofyl er sammen med maledata log-trans-

formeret fer og efter assimilering, for at undga at modellens klorofyl bliver
negativ.
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Den rumlige stgj i fejl-kovariansen, der ofte omtales som falske langdistance-
korrelationer, kan reduceres ved sakaldt lokalisering, hvor effekten af opda-
teringen gradvis mindskes vak fra observationspunktet ved at gange med en
konisk funktion. | dette projekt er der anvendt en Gaussisk funktion og en
horisontal korrelationsleengdeskala pa 5 km (Figur 3.17). Effekten af at kare
uden lokalisering eller med f.eks. en gget korrelationslaengdeskala pa 20 km
er ogsd undersggt. Dette gav dog et meget mere ustabilt resultat. En helt ny
udvikling inden for dataassimileringsmodulet er anvendelsen af vertikal lo-
kalisering, hvor effekten af assimileringen gradvis mindskes i vertikal retning
veek fra observationspunktet. Dette er dog sa nyt, at det ikke har kunnet ind-
drages i dette projekt, men er noget, der vil give mening at undersgge nzr-
mere ved evt. efterfglgende projekter.



4 Resultater

4.1 2D Satellitbaserede overfladeklorofylprodukter pa flere
rumlige oq tidslige oplesninger (AU)

I metodeafsnittet viste vi anvendelse af through-water distance-vegtet re-
gressionsmodelleringen pa alle match-up punkterne mellem det S3-baserede
klorofylprodukt og in situ referenceveerdier fra NOVANA programmet i tids-
rummet 2018-2020. Men modellen kan lige s godt anvendes alle andre steder.
Formaélet med denne del af Projektet er at fa et arealdaeckkende modelprodukt
for at korrigere for S3-baserede klorofylprodukter hen over hele studieomra-
det i de danske marine farvande. Derfor beregnede vi en through-water cost-
distance matrix mellem alle reference match-up punkter og alle pixels pa det
definerede 500x500 m raster hen over studieomradet. P& baggrund af denne
distance-matrix kunne vi beregne estimater for begge skaleringsfaktorer og
hver pixel.

Hovedproduktet af den nye korrektionsmetode er to rumlige modeller af ska-
leringsfaktorerne Chlexp 09 Chlaet (Figur 4.1). Vi valgte at anvende en maske
baseret pad en konveks polygon rundt om alle match-up punkterne med en
buffer p& 20 km. Ude for dette omrade ville estimaterne veere usikre pga. eks-
trapolering i omrader med manglende daekning af in situ malinger. | kortene
kan der ses tydelige rumlige mgnstre i udbredelsen af skaleringsfaktorerne.
Sammenhangene med miljgmaessige forhold og skaleringsfaktorerne bliver
diskuteret i kapitel 5.1.

De to rumlige modeller for skaleringsfaktorerne kan herefter anvendes til at
beregne korrigerede S3-baserede klorofylestimater pa forskellige skalaer i
rum og tid ved brug af ligning 1. Flere muligheder er blevet implementeret i
det operationelle system, som vises i det fglgende. Ift. til gkologisk tilstands-
vurdering af vandomrader er vaekstsasonsgennemsnit i klorofylkoncentra-
tion et afggrende maltal (MST, 2021). @verst i Figur 4.2 vises der som eksem-
pel vakstsaesonsgennemsnit (maj-september) af klorofylkoncentrationen i
2020.

Bemerk at nogle kystnare omrader forbliver hvide pga. anvendelse af
masken for optisk lavvandede omrader (se kapitel 3.1.1). Den relative forskel
mellem det ukorrigerede og korrigerede S3 produkt, Relg,, =
(ChIB&W — CRISS™ ) /CRISS™, vises nederst i Figur 4.2. Her kan der ses, at det
ukorrigerede produkt har en systematisk tendens til at overestimere
klorofylkoncentrationer i Nordsgen og Kattegat/Skagerrak, mens en
systematisk underestimering sker inde i Limfjorden, Baelthavet, og @stersgen.
Stort set afspejler den viste relative forskel det omvendte rumlige mgnster af
gennemsnitsklorofylkoncentrationer gverst i Figur 4.2. Hgje klorofylkoncen-
trationer betyder bade kraftig pigment-packaging og en forskellig pigment-
sammensaetning i algesamfundet og kan sa forklare det observerede mgnster.

39



Scaling Factor Chl_exp

Chl_exp []
B4

1.41-1.46
1.46-1.51
1.51-1.56

6,400,000
- Z

6,300,000

1.91-1.96
1.96-2.01
2.01-2.06
2.06-2.1
2.1-2.15
2.15-2.2
2.2-2.25
2.25-23
>23

Northing [m]
6,200,000

6,100,000

CRS: UTM32N

200,000 300,000 400,000 500,000 600,000 700,000 800,000 900,000
Easting [m]

Scaling Factor log(Chl_fact)

log_Chl_fact []

<1.51
1.51-1.56
1.56-1.6
1.6-1.65
1.65-1.69
1.69-1.74
1.74-1.78
1.78-1.83
1.83-1.87
1.87-1.92
1.92-1.96
1.96-2
2-2.05
2.05-2.09
2.09-2.14
2.14-2.18
2.18-2.23
223-2.27
2.27-2.32
>2.32

6,400,000
> Z

Northing [m]
6,300,000

6,200,000

6,100,000

CRS: UTM32N

200,000 300,000 400,000 500,000 600,000 700,000 800,000 900,000
Easting [m]

Figur 4.1. Rumlige modeller af de to skaleringsfaktorer Chley, 0g Chliact SOm resultat af through-water cost-distance veegtet li-
neeer regressionsmodellering. Disse veerdier bruges efterfglgende til at korrigere de S3 baserede klorofylestimater. Cirkler er
NOVANA stationerne, der indgik i beregningen.
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Figur 4.2. Korrigeret S3 baseret klorofylprodukt for vaekstseesonsgennemsnit (marts-september) [ug/L] henover de danske
marine farvande i 2020 (gverst). Relativ afvigelse mellem det ra og det korrigerede produkt (nederst). NOVANA stationerne, der
indgar i beregningerne er vist som cirkler. I Nordsgen og Kattegat/Skagerrak forekommer der systematisk overestimering af
klorofyl med det oprindelige S3 C2RCC produkt, mens der i omraderne Limfjorden, Bzelthavet og inde | @stersgen er
systematisk underestimering.

Disse sammenhange og deres effekter pa den klorofylspecifikke absorptions-
koefficient diskuteres nermere i afsnit 5.1. | Figur 4.3 vises der en sammen-
stilling med tilsvarende veekstseesonsgennemsnit veerdier for alle NOVANA
stationer og arene 2018-2020 uden og med anvendelse af den distance-vaeg-
tede regressionsmodel. De korrigerede veaerdier giver ssammenhange meget
teettere pa 1:1 linjen og med signifikant hgjere korrelationskoefficienter (R).
Disse resultater er standardudtreek af det operationelle system og kan bereg-
nes for brugerdefinerede tidslige sammenstillinger af veerdier.
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Figur 4.3. Sammenstilling af veekstsaesonsgennemsnit (manederne 5-9) i klorofylkoncentrationer [ug/L] ud fra ukorrigerede
(Raw: orange/ragd) og korrigerede (Corr: bld) S3-baserede estimater (Chlss) med in situ baserede veerdier (Chlyoy) i arene 2018-
2020. De korrigerede veerdier giver en sammenhaeng teettere pa 1:1 linjen (heeldning: S) og med hgjere Pearson korrelationsko-
efficienter (R). Denne sammenstilling er et standardudtraek af det operationelle system og kan beregnes for en raekke tidslige
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sammenstillinger af veerdier.
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En anden mulighed med det operationelle system er at lave dataudtrek pa
baggrund af rumligt definerede vandomrader, sasom WFD-, HELCOM- og
OSPAR -omrader (assessment units). | Figur 4.4 vises den korrigerede veekst-
s@songennemsnit (maj-september) for WFD-omraderne i arene 2018-2020.
Baggrundsdata kan dog ogsa traekkes ud som *.csv fil med estimater for stan-
dardafvigelsen og rumlig deekning inden for hvert omrade.
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Figur 4.4.Veekstsaesongennemsnit (5-9) [ug/L] af korrigerede S3 klorofylveerdier for WFD-omraderne i arene 2018-2020.

Korrektionsmodellen kan ogsé anvendes pa de 5 dage glidende gennem-
snitsbilleder. P4 den made kan der ekstraheres specifikke tidsserier for alle
punkter i studieomradet. | Figur 4.5 vises der f.eks. tidsserierne for de far ud-
valgte fire NOVANA stationer (Figur 3.7) fra 2018-2021, sammen med de til-
svarende in situ referenceveerdier, den modelbaserede usikkerhed, og ukorri-
gerede S3 klorofyldata. Denne tidsserieudtraek er en funktion implementeret
i det endelige operationelle system og kan laves for alle 103 NOVANA statio-
ner, der indgér i regressionsberegningerne. Tidsseriedata kan ogsa treekkes
ud som *.csv fil.

Foruden at udvikle et operationelt system til korrektion og anvendelse af klo-
rofyl vaerdier ud fra Sentinel-3, handlede narveerende projekt om at vise an-
vendeligheden af satellitdata i DHIs model igennem dataassimilering. Til
dette formal har vi beregnet daglige estimater hen over studieomradet for
2018 med en rumlig oplasning pa 500x500 m oplgsning. DHI fik to datasaet at
arbejde med; (1) et baseret pa korrigerede daglige composite billeder og (2) et
baseret pa #5 dages glidende gennemsnit. Disse datasat er sa blevet assimile-
ret i DHIs model (se afsnit 3.3) og resultaterne er beskrevet i falgende kapitel.
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Figur 4.5. Ekstraherede tidsserier for fire udvalgte NOVANA stationer hen over studieomradet (se de tilsvarende kalibreringer i
Figur 3.7): DMU1044 (Nordsgen), VIB3708-00001 (Limfjorden), DMU403 (Kattegat), VEJ0006870 (Lillebeelt). De grgnne linjer
viser +5 dage glidende gennemsnit og den modelbaserede usikkerhed (Confidence Interval: Cl) af estimaterne for korrigerede
klorofylkoncentrationer. Orange linjer viser ukorrigerede S3 data og punkterne repraesenterer NOVANA in situ mélinger. Tids-
rum pa gra baggrund indeholder de farste og sidste 60 dage af &ret og indgik ikke i kalibrering af modellen.
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Figur 4.6. Modeldomeene med
placering af malestationer, som
benyttes til analysen i de fal-
gende afsnit.

4.2 Dataassimilering af satellit klorofyldata i biogeokemisk-
model (DHI)

Dataassimileringen baseret pd Ensemble Kalman filteret (se afsnit 3.3), med-
fgrer at assimilerede observationer af en enkelt parameter eller tilstandsvari-
abel potentielt kan pavirke alle andre tilstandsvariable i hele modeldomaenet.
I det falgende ser vi pa den direkte effekt af dataassimilering af satellitbaseret
klorofyl samt de afledte effekter pa lyssveekkelseskoefficienten og naerings-
stoffer. Stationen VEJ0006870 er anvendt som en central station i arbejdet med
dataassimilering, derudover vises resultater fra 8 andre stationer i modeldo-
menet (Figur 27). Bemark at stationerne ARH170117, FYN6940622
VEJ0004273 og VEJ0006489 ikke er daekket af det korrigerede S3-satellitpro-
dukt pga. masken for optisk lavvandede omrader.

Satellitdata deekker perioden 01-03-2018 til 31-10-2018. For at skabe spredning
blandt ensemble-medlemmerne startes modellen 01-01-2018 og karer aret ud,
pa trods af der ikke er data til assimilering de sidste to maneder. De statistiske
analyser i falgende afsnit er baseret pa perioden med satellitdata.
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4.2.1 Effekt pa klorofyl a

Ved dataassimilering af satellitklorofyl justeres modellens klorofylkoncentra-
tion mod de observerede vardier, sdledes at modellens resultat naermer sig
det observerede mgnster (Figur 4.7). Det ses af figuren at de hgje modelvar-
dier den 20. marts 2018 i de to vestlige fjorde (Vejle og Horsens Fjord) samt
den nordlige bugt (Arhus bugt) reduceres med dataassimileringen hvorimod
omradet rundt om Samsg har en gget klorofylkoncentration.
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Figur 4.7. Klorofylkoncentratio-
nen den 20. marts 2018 fra det
korrigerede S3 satellitprodukt
(overst til venstre), samt beskre-
vet med modellen med dataassi-
milering (nederst til venstre) og
uden dataassimilering (nederst til
hgijre).
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Modellens resultat af dataassimilering reflekterer det observerede mgnster fra
satellitten, dog uden at de meget hgje veerdier helt kystnzrt (de rade farver)
observeret fra satellitten er assimileret direkte ind. Ved at anvende Ensemble
Kalman filter assimileres der ogsa i omrader med huller i satellitdata, safremt
omréadet befinder sig inden for den definerede lokalisering med horisontal
korrelationsleengdeskala pa 5 km (se afsnit 3.3.1 ”Specifikke indstillinger til
dataassimilering med Ensemble Kalman Filter™).

Med de valgte indstillinger for dataassimileringen, som beskrevet i afsnit 3.3.1
”Opseetning af Dataassimilering med Ensemble Kalman Filter i Nordlige
Beaelthav modellen” giver dataassimileringen en forholdsvis kraftig assimile-
ring mod satellitdata, men dog lidt mindre kraftigt mod de hgjere veerdier af
satellitdata (Figur 4.8 til Figur 4.10). En risiko ved dataassimilering er at mo-
dellens resultater bliver ustabile eller at modellen gar ned (modellen stopper).
Der ses da ogsa kortere perioder med ustabilitet, hvor modellens klorofylkon-
centration pludselig stiger voldsomt, uden at det er skabt af hgje observerede
veerdier (f.eks. station FYN6940622 i starten af juli). Modellen gar dog ikke
ned og finder hurtigt tilbage i stabilt leje, men der er plads til yderligere juste-
ring af dataassimileringens indstillingsmuligheder.

Det ses desuden, at den stokastiske variation i ensemble-medlemmerne redu-
ceres betydeligt i perioder med god datadakning, hvorimod der skabes starre
spredning blandt ensemble-medlemmerne i perioder med lavere deeknings-
grad, eftersom modellen far ’lov’ til at udvikle sig mere frit i disse perioder.
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Figur 4.8. Effekten af dataassimilering (Mean state, markegran linje) p& klorofylkoncentrationen sammenlignet med baseline
uden dataassimilering (lysegrgn linje). Desuden vises de 10 ensemble-medlemmers variation (State 1-10, lysegra linjer) i kloro-
fylkoncentrationen, satellitdata anvendt til dataassimilering (bl& trekanter) samt NOVANA-méledata anvendt til validering (rgde
firkanter).

Med ophgr af dekningen af satellitdata, og dermed ogsa assimilering, i mo-
dellen den 31-10-2018 finder modellen tilbage til baseline-tilstanden. | novem-
ber og december, hvor der ikke assimileres, ses en generel ringe overensstem-
melse mellem model og valideringsmalinger fra NOVANA.

Som en ligefrem effekt af dataassimilering reduceres modellens RMSE og
BIAS sammenholdt med satellittens observationer ved otte af ni stationer
(Figur 4.12). Ved stationen i den smalle Vejle Fjord (VEJ0004273) er der ikke
dekning fra satellitten, og den indgar derfor ikke i statistikken her, selvom
modelresultaterne viser effekt af dataassimileringen ogsa i Vejle Fjord (Figur
4.10, figur anden gverst).

Analyseres effekten af dataassimilering mod NOVANAS malte klorofyl a,
som her anvendes som valideringsdata, falder RMSE pa syv stationer og er
uzendret pa to stationer. AT RMSE ikke andrer sig pa FYN6700053 (Figur
4.12), som ligger teet pa randen i Storebeelt, skyldes at malingerne fra stationen
ogséd anvendes som randdata pa den rand. BIAS mindskes pa fire stationer,
gges pa fire stationer og er ogsa her uandret pa stationen naer randen til
Storebalt. Det er interessant at bemeerke at stationen i Vejle Fjord
(VEJO004273), som ikke er deekket af satellitdata, far en forbedret beskrivelse
af klorofylkoncen-trationen med dataassimilering idet bAde RMSE og BIAS
reduceres.
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Figur 4.9. Effekten af dataassimilering (Mean state, markegren linje) pa klorofylkoncentrationen sammenlignet med baseline
uden dataassimilering (lysegren linje). Desuden vises de 10 ensemble-medlemmers variation (State 1-10, lysegra linjer) i kloro-
fylkoncentrationen, satellitdata anvendt til dataassimilering (bla trekanter) samt NOVANA-maledata anvendt til validering (rede
firkanter).

48



FYN6940622

0.025
State 1-10
Mean state —
Baseline
0.020 " EO, S3_ChIA_corr v oy
g Measurements, surface ¢+ «
S
< 0.0157 .
= .
<
Q.
2 0.010
S
G _ .
0.005- w e .
0.000 T T T r T -
Jan Feb Mar Apr May Jun Jul Aug Sep Oct Nov Dec
VEJ0004273
0.040
= 0.030
>
E
©
= 0.020 |
Q.
o
s
=
O

0.010"

0.000 T T r -
Jan Feb Mar Apr May Jun Jul Aug Sep Oct Nov Dec

VEJ0006489

0.030
0.025 -
0.020 -
0.015

0.010

Chlorophyll a (mg/l)

0.005 -

0.000 T T ; r -
Jan Feb Mar Apr May Jun Jul Aug Sep Oct Nov Dec

VSJ41007

0.015

0.010

Chlorophyll a (mg/l)

0.005 |

0.000 T T T T T
Jan Feb Mar Apr May Jun Jul Aug Sep Oct Nov Dec
2018 2018 2018 2018 2018 2018 2018 2018 2018 2018 2018 2018

Figur 4.10. Effekten af dataassimilering (Mean state, mgrkegrgn linje) pa klorofylkoncentrationen sammenlignet med baseline
uden dataassimilering (lysegran linje). Desuden vises de 10 ensemble-medlemmers variation (State 1-10, lysegra linjer) i kloro-
fylkoncentrationen, satellitdata anvendt til dataassimilering (bla trekanter) samt NOVANA-maledata anvendt til validering (rade
firkanter). Station VEJO004273 ligger i den smalle Vejle Fjord og er derfor ikke deekket af satellitdata.
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Figur 4.12. RMSE (gverst) og BIAS (nederst) beregnet for klorofyl a valideringsdata fra NOVANA sammenlignet med modellens
resultat for baseline (sort bjeelke) og kersel med dataassimilering (EnKF14c, bla bjeelke). Bemaerk enheden er mg/l x 1073,
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Light attenuation (1/m)

4.2.2 Effekt pa lyssveekkelseskoefficienten

Klorofylkoncentrationen pavirker direkte lysets svaekkelse i vandet sammen
med en reekke andre lyssvaekkende parametre. | modellen er lyssveekkelses-
koefficienten beskrevet som summen af effekten fra klorofyl a, partikulzrt or-
ganisk kulstof, farvet oplgst organisk kulstof (CDOC), partikulzaert uorganisk
suspenderet stof samt en resterende baggrundslyssvaekkelse fra bl.a. vandet
selv. En forbedret beskrivelse af modellens klorofylkoncentration ma altsa
forventes ogsa at give en forbedret beskrivelse af lyssveaekkelseskoefficienten.
Effekten vil dog veere afhangig af i hvor hgj grad klorofylkoncentrationen
styrer lyssvaekkelsen i forhold til de andre lyssvaekkende parametre.

Som ventet pavirker den @ndrede klorofylkoncentration lyssveekkelsen (Fi-
gur 4.13 og Figur 4.14). Generelt giver dataassimileringen en lidt bedre beskri-
velse af lyssvaekkelsen i forhold til valideringsdata fra NOVANA, og RMSE
mindskes pa syv ud af ni stationer (Figur 4.15). Dog gges BIAS pa syv ud af
ni stationer.

VEJO006870

1.25

0.00

Apr May Jun Jul Aug Sep Oct Nov Dec
2018 2018 2018 2018 2018 2018 2018 2018 2018

Figur 4.13. Effekten af dataassimilering (Mean state, mgrkegrgn linje) pa lyssveekkelseskoefficienten sammenlignet med base-
line uden dataassimilering (lysegran linje). Desuden vises NOVANA-méledata anvendt til validering (sorte firkanter).
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Figur 4.14. Effekten af dataassimilering (Mean state, markegren linje)
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Figur 4.15. RMSE (gverst) og BIAS (nederst) beregnet for valideringsdata fra NOVANA af lyssveekkelseskoefficienten sammen-
lignet med modellens resultat for baseline (sort bjeelke) og kersel med dataassimilering (EnKF14c, bla bjeelke).

4.2.3 Effekt pd nceringsstoffer

Ved dataassimilering med Ensemble Kalman filter opdateres ikke alene mo-
dellens tilstandsvariabel for klorofyl men ogsa andre af modellens afledte va-
riable. Som tidligere navnt opdateres der heller ikke kun i punktet med data,
men i hele modelomréadet bade horisontalt og vertikalt, hvor dataassimile-
ringsmetoden finder en korrelation til observationspunktet. Indtil videre har
vi fokuseret pa effekten af assimilering af klorofyl i overfladen. | dette afsnit
kigger vi kort pa effekten af afledte variable i form af nitrat, total kveelstof
(TN), fosfat og total fosfor (TP) savel ved overfladen som ved bunden.

Der ses tydelige effekter pa nitrat, total kveelstof, fosfat og total fosfor, her
eksemplificeret med station VEJ0006870 (Figur 4.16 og Figur 4.17). Resultatet
antyder dog ikke umiddelbart en forbedret beskrivelse af disse parametre,
neermere tvaertimod. Malet i neerveerende projekt har vaeret at forbedre kloro-
fylresultaterne, og resultaterne for naeringssaltene har ikke veret i fokus. Der
skal fremadrettet arbejdes videre med at fa en bedre sammenhang mellem
dataassimilering af klorofyl og samspillet med naringsstofferne, som for nu-
vaerende pavirkes af dataassimileringen, men ikke i alle situationer pa en hen-
sigtsmaessig made.
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Figur 4.16. Effekten af dataassimilering (Mean state overflade: Mgrkegren linje og Mean state bund: Markebl& linje) pa nitrat,
total kveelstof, fosfat og total fosfor sammenlignet med baseline uden dataassimilering (overflade: Lysegrgn linje og bund: lyse-
bla line). Desuden vises NOVANA-maledata anvendt til validering (overflade: Sorte firkanter og bund: regde trekanter).
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Figur 4.17. RMSE (gverst) og BIAS (nederst) beregnet for malinger sammenlignet med modellens resultat for baseline (sort
bjeelke) og karsel med dataassimilering (EnKF14c, bla bjeelke). | naevnte reekkefglge er der vist resultater for nitrat, total kvael-
stof, fosfat og total fosfor.
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5 Diskussion og perspektiver

5.1 @kologisk betydning af skaleringsfaktorerne brugt i opti-
meringen af satellitbaseret klorofyl (AU)

Vores resultater viser tydelige rumlige mgnstre for begge skaleringsfaktorer
Chlexp 0g Chliaes anvendt til at korrigere de ra S3-klorofylprodukter (Figur 4.1).
Disse mgnstre antages at haenge sammen med de lokale gkologiske forhold,
iseer koncentrationen af naeringsstoffer og lys, som pavirker fytoplanktonets
sammensatning og fysiologi (Jakobsen og Markager, 2016). Ratioen mellem
S3 apig 0g klorofylkoncentrationen afspejler fytoplanktonsamfundets in vivo
klorofyl-specifikke absorptionskoefficient a* ved 443 nm:

a4zits m?2
a*(443 nm) = 2% |— o
Chl [mg Ligning 5

Ligning 1 (S. 10) beskriver ssmmenhangen mellem apig 0g Chl igennem begge
skaleringsfaktorer som haldning (Chlep) 0g y-afskeaering (log(Chlsat)) af de
tilsvarende linezere regressionsmodeller pa log-skala (Figur 3.10). Tilpasning
af skaleringsfaktorerne Chley, 0g Chliee pavirker endvidere de estimerede
veerdier for a* (443 nm) pa falgende made:

* = p_ig T () [ms
a’'(443nm) = - (eri) e
Chlfact

1
o443 Chl(cmexp_l) [mz]
Ligning 6

Figur 5.1 viser den beregnede fordeling af gennemsnitlige a* (443 nm) over
gennemsnitsklorofylkoncentrationer (marts-oktober) i arene 2018-2020. Den
bla linje i figuren viser sammenhangen ved brug af default skaleringsfakto-
rerne (Chlep = 1.04 & Chlsaee = 21), mens den orange linje reprasenterer en
empirisk modelfunktion for selve sammenhangen ved 444 nm fundet af
Steehr og Markager (2004). Det kan ses, at vores korrektionsmodel med rum-
ligt tilpassede skaleringsfaktorer farer til en fordeling af a* (443 nm) meget
teet pa resultatet i Steehr og Markager (2004), mens defaultsettet af skalerings-
faktorerne kun repraesenterer minimale andringer i a* (443 nm) og ligger
langt veek fra en realistisk fordeling.

55



Figur 5.1. Fordeling af klorofyl-
specifikt absorptionskoefficient
ved 443 nm over S3-baserede
estimater for klorofylgennemsnits-
koncentrationer (marts-oktober) i
2018-2020 (grgnne punkter). Den
orange linje viser en tilsvarende
model funktion (Staehr og Mark-
ager, 2004) for 444 nm baseret
pa in vivo malinger i praver fra
abne, kystnzere og fjord vandom-
rader. Den bl linje viser sam-
menhaengen nér der bruges de-
fault seettet af skaleringsfaktorer
(Chlexp = 1.04 & Chlgaet = 21).
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Pérez et al. (2021) beskriver pigment-packaging og pigmentsammensatning,
som de to afggrende variabler i fytoplanktonsamfundet mht. til sa mmenhan-
gen mellem a* og klorofylkoncentrationen. Pigment-packaging er igen af-
hangig af den intracellulaere klorofylkoncentration og cellens starrelse. Pro-
duktet af den gennemsnitlige cellediameter og den intracelluleere klorofyl-
koncentration (indikator for pigment-packaging) har tidligere vist en signifi-
kant negativ korrelation med a* i danske farvande (Steehr et al., 2004). Flere
forskellige miljgparametre, men iszr lys og tilgeengelighed af naringsstoffer
pavirker fytoplanktoncellernes klorofylindhold (Steehr et al., 2004). Naerings-
stoftilgeengelighed i kystnaere omrader og iseer inde i fjordene er stgrre og le-
der til dannelse af store celler med en hgj intracelluleer klorofylkoncentration.
Det farer til selvskygning af de enkelte klorofylpigmenter og sa til en mindre
klorofyl-specifik absorptionskoefficient.

Vi har sammenlignet det rumlige modelresultat for gennemsnitlig a* (443 nm)
med NOVANA-baserede gennemsnitsestimater for TN og TP for alle inklu-
derede NOVANA stationer i perioden 2018-2020. Figur 5.2 viser disse sam-
menhange. For begge naringsstoffer kan vi se signifikante, men ikke-linezere,
negative sammenhange. Dette resultat er i overensstemmelse med den oven-
navnte hypotese og viser at hgj tilgeengelighed af naeringsstoffer farer til min-
dre a* (443 nm).



Figur 5.2. Sammenheaeng mellem
a* (443 nm) og NOVANA-base-
rede gennemsnitsestimater for
TN, TP for alle inkluderede NO-
VANA stationer i perioden 2018-
2020.

Figur 5.3. Sammenhang mellem
a* (443 nm) og NOVANA-base-
rede gennemsnitsestimater for fy-
toplankton biovolumen, bio-
masse, cellediameter, og dens
produkt med celleintern klorofyl-
koncentration (proxy for pigment-
packaging) for alle stationer i pe-
rioden 2018-2020.
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For arene 2018-2020 fik vi adgang til NOVANA programmets fytoplankton
data (pers. komm. Hans Jacbosen). Disse data brugte vi sa til at beregne esti-
mater for gennemsnitlig biovolumen, biomasse, cellediameter (Equivalent
Spherical Diameter: ESD) og produktet af ESD og den interne klorofylkoncen-
tration (c;) for hver station og over hele tidsrummet. Dette gjorde vi, da re-
gressionsmodellen for nuveerende er tidslig stationger. Der var 10 fytoplank-
ton NOVANA stationer der overlapper med det korrigerede S3 klorofylpro-
dukt efter anvendelse af masken for optisk lavvandede omrader. | Figur 5.3
vises der en sammenstilling mellem gennemsnitlig a* (443 nm) og disse para-
metre. Bade biovolumen og biomasse viser en tydelig negativ sammenhang,
lige som der kunne ses for f.eks. TN-koncentration i Figur 5.2. Cellediameter
og dens produkt med ESD (pigment-packaging) viser dog ingen klare sam-
menhange.
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Figur 5.4. Sammenhaeng mellem
a* (443 nm) og NOVANA-base-
rede gennemsnitsestimater for fy-
toplanktonklassernes relative an-
dele af hele samfundet for alle
stationer i perioden 2018-2020.
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De to stationer med mindste pigment-packaging vardier ligger i Skive og Ma-
riager Fjord, som ogsa viser de to starste biomassekoncentrationer. Som
navnt ovenfor ville vi have forventet at se en negativ korrelation mellem pig-
ment-packaging og a* (443 nm).

Pigmentsammensztningen af fytoplanktonsamfundet er ogsa relateret til dets
artsammensatning (f.eks. Henriksen m.fl., 2002). Derfor har vi undersggt
sammenhangen mellem gennemsnitlige estimater for a* og de gennemsnit-
lige relative andele af dominerende fytoplanktongrupper (her diatomeer (ki-
selalger) og dinophyter (flagellater)) i samfundet (Figur 5.4). Kiselalger og fla-
gellater er ogsa de fytoplanktongrupper, der tages hgjde for i DHIs biogeoke-
miske model (se kapitel 2.3.4). Vi ser to modsatte, men statistisk ikke signifi-
kante (p>0.1), sammenhange med en tendens til mindre andele af kiselalger
og hgjre andele af flagellater ved stigende vardier for a* (443 nm). Disse to
trends ville passe sammen med dem som er vist i Figur 5.1. Diatomeer er
kendt for at foretraekke hgje nzringsstofkoncentrationer, hvor de sa kan vokse
hurtigt og danne store biomasser, mens auto- og heterotrophe dinophyter ofte
trives ved lavere eksterne koncentrationer af naringsstoffer (Griffiths m.fl.,
2016). Sammenhangene med arlige gennemsnitsvaerdier fra fytoplankton-
pragverne fremstar dog ikke helt s& klare som for vandkemien. Grundene kan
veere, at der (1) kun er 10 overlappende stationer til radighed, et statistisk ikke
repreaesentativ set og, at (2) fytoplanktonprgverne repraesenterer en integreret
vandprgve for de gverste 10 m af vandsgjlen, mens satellitten kun ser signalet
fra det gverste lag (ca. 1-5 m, afhangig af lyssvaekkelsen). Isaer under forhold
med udpreagede vertikale gradienter forventes der altsa signifikant afvigelse
mellem fytoplanktonprgver og satellitobservationer. Hyppig lagdeling er me-
get sandsynlig i de indre fjorde som Mariager og Skive Fjord.

Samlet set viser resultaterne dog tydelige sammenhange mellem resultaterne
af den rumlige korrektionsmodel og de lokale gkologiske forhold (narings-
stof- og klorofylkoncentrationer). Den rumlige fordeling af skaleringsfakto-
rerne og de dermed estimerede klorofylspecifikke absorptionskoefficienter
vurderer vi derfor til potentielt at kunne fungere som indikatorer for vandets
gkologiske tilstand, i stedet for at de udelukkende bruges til estimering af klo-
rofylkoncentrationer.

Fremover bgar det ogsa undersgges, hvor vidt korrektionsmodellen kan udvi-
des til ogsd at repraesentere seesonmaessige variationer af de gkologiske for-
hold. Dette vil kraeve en repraesentativ rumlig og tidslig dekning med match-



ups mellem satellit og in situ data. Herved kan de rumlige cost-distancer ud-
vides med en komponent som repraesenterer den tidslige distance, hvorved
skaleringsfaktorerne kan beskrives dynamisk i bade rum og tid. Vi kan for
nuveerende ikke vurdere, om dakningsgraden med match-up data er til-
streekkeligt i hele studieomradet til en saddan analyse.

En anden mulighed kunne veere at estimere korrektionsmodellens skalerings-
faktorer pa baggrund af et andet distancemal, f.eks. baseret pa gkologisk simi-
laritet. Dvs. at man vaegter punkterne i regressionsmodellen mht. deres simila-
ritet (f.eks. ift. salinitet, TN, TP, batymetri, isolationsgrad fra det abne hav, osv.)
i stedet for deres rumlige afstand fra hinanden. P& den made kunne korrekti-
onsmodellen muligvis forbedres iseer under forhold med udpraegede rumlige
gradienter. Derudover vil antallet af match-ups med hgje veegter ved rumlig
isolerede steder forgges, idet der ville findes andre lignende steder, som for nu-
veerende ligger langt veek fra hinanden i den cost-distance baserede model.

5.2 Korrektionsmodellens afhcengighed af klorofyl
referencedata (AU)

Den udviklede model for korrektionen af satellitbaserede klorofyldata afhan-
ger af input af in situ klorofyl referencedata for at kunne kalibrere begge skale-
ringsfaktorer Chleyp 0g Chlrace med cost-distance veegtet regressionsmodellering.
Med den nuvarende rumlige og tidslige densitet af referencedata fra NO-
VANA programmet var det muligt at opna en signifikant forbedring af de sa-
tellitbaserede klorofylestimater. Vi kunne vise, at kalibrering af Chlex, 0g Chltact
med data fra 2018&2019 har en lige sd god forbedringseffekt pa data fra 2020.
Derfor antager vi at skaleringsfaktorerne ikke endrer sig nevneveerdigt over
tid. Spegrgsmalet er dog, pa hvilken tidsskala der sker signifikante eendringer i
f.eks. lokal eutrofieringsstatus, som sd vil kunne pavirke modellen. Pga. den
korte periode af tilgeengelige S3 satellitdata (fra 2017) er det endnu ikke muligt
at vurdere det optimale antal foregaende ar til kalibrering af modellen. Men vi
kan undersgge effekten af antallet af indgaende referencedata pa modelresulta-
tet. Derfor har vi tilfeeldigt undladt en stigende andel af in situ referencedata fra
2018-2020 fra regressionsberegningen. Et mindre antal af in situ referencedata
vil &ndre pa de lokale estimater af skaleringsfaktorerne og dermed ogsa pa-
virke de satellitbaserede klorofylestimater ifglge ligning 1.

Figur 5.5 viser udviklingen af Pearson-korrelationskoefficienten mellem
Chlexp, log(Chlsae) 0g Chl estimeret pa baggrund af 1) det fulde in situ referen-
cedatasat og 2) et reduceret dataseet i reduktionstrin af 10% af alle reference-
data. For hvert reduktionstrin er der blevet beregnet 10 scenarier med tilfel-
digt udvalgte reduktioner. Som forventet kan der for alle tre parametre ses en
tydelig aftagende effekt pa korrelationskoefficienten nar man anvender faerre
referencepraver. For alle tre parametre ggr effekten sig geeldende allerede ved
en reduktion pa 20 % af referenceprgverne, den er dog mest udprzget for
Chlsact. Dvs. at en reduktion af in situ reference prgver fremadrettet ville have
konsekvenser for at kunne beregne gode nye rumlige modeller for skalerings-
faktorerne. Iseer med hensyn til mulige yderligere forbedringsmuligheder af
korrektionsmodellen, til f.eks. ogsa at repraesentere den tidslige dynamik, vil
vi endnu ikke anbefale at bruge dette resultat til at mindske overvagningsind-
satsen for in situ klorofylprgver. Det geelder om fgrst at undersgge og udnytte
mulighederne med den nuveerende in situ data deekningsgrad for at udvikle
de bedst mulige modeller til satellitbaseret klorofylovervagning. | princippet
vil der pa sigt veere et potentiale for at reducere in situ prgvetagningen og i
stedet anvende satellit estimater.
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| praksis er det dog tvivisomt, om det giver en relevant fordel, da sejlads og
prevetagning alligevel skal udferes af hensyn til andre parametre i overvag-
ningen. Det er saledes kun selve udgiften til laboratorieanalysen man vil
spare. Derfor skal man nok se satellitbaserede estimater af klorofyl som en
metode der har et stort potentiale for at forbedre datagrundlaget. Dog geelder
det, at hvis kombinationen af satellitbaserede estimater for klorofyl og assimi-
lering af data i modeller, i kombination kan gare, at modellerne kan give en
interpolation i tid og rum af alle vandkemiske parametre, sa vil man kunne
reducere prgvetagningen.
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5.3 Dataassimilering i mekanistiske modeller (DHI)

| dette projekt har vi arbejdet med at udvikle og teste forskellige metoder til
dataassimilering af satellitbaserede klorofylmalinger i mekanistiske biogeo-
kemiske modeller. Dataassimilering er ikke trivielt og kraever en raekke para-
meterindstillinger, som bade adresserer hvordan variabiliteten blandt ensem-
ble-medlemmerne skabes, hvilke parametre der assimileres, hvor kraftigt der
assimileres mod data, i hvor lang en periode der assimileres mod data og i
hvor stort et omrade der assimileres med fuld styrke.

Vi har med projektet vist, at de udviklede rutiner har potentiale til at assimi-
lere satellit data, og at den parameter (her klorofyl), der assimileres, kan til-
passes i modellen, saledes at bade RMSE og BIAS overordnet set reduceres.
Det er naturligvis iseer geeldende pa de stationer, hvor der eksisterer satellit-
data til assimilering, men selv i mere lukkede omréder, som f.eks. Vejle Fjord,
reduceres fejlen i modellen ved sammenligning med NOVANA malinger for
assimileringsperioden 01-03-2018 til 31-10-2018.

I neervaerende projekt har der primert veeret fokus pa klorofyl. Der har kun
kort vaeret kigget pa afledte effekter pa andre variable, som lys (Kd) eller nze-
ringsstoffer (uorganisk og organiske). Projektet har dog vist, at dataassimile-
ringen ikke alene pavirker den assimilerede variabel (her klorofyl), men ogsa
pavirker afledte variable. Mens lys imidlertid blev forbedret en anelse sam-
menlignet med malinger, viste naringssaltene imidlertid ikke de samme po-
sitive tendenser pa alle stationer.

Metoden til dataassimilering i MIKE 3 FM er endnu ny, og er i farste omgang
udviklet til brug i hydrodynamiske modeller. Den biogeokemiske model byg-
ger imidlertid pa en reekke mere komplicerede sammenhange, og der er der-
for behov for en fortsat tilpasning af de udviklede rutiner til assimilering af
biologiske parametre som klorofyl og biogeokemien.

I en evt. forsaettelse af projektet er det derfor en klar anbefaling at fortsaette
med assimilering af klorofyl, men samtidig fokusere pa afledte effekter pa an-
dre variable og gradvist at supplere med assimilering af flere parametre, som
f.eks.:

e Assimilering af iltmalinger i bundvand: Iseer bundkoncentrationer af
naeringssalte pavirkes af varierende iltforhold, og derfor vil den sam-
lede beskrivelse af naringsstofferne muligvis kunne forbedres igen-
nem assimilering af ilt.

e Assimilering af lys: Direkte malinger af lys kunne fa betydning for
bade den samlede gkologiske tilstand samtidigt med at fordeling af
lys i vandsgijlen potentielt vil kunne pavirke klorofyl i flere dybder.

e Assimilering af uorganiske nzringssalte: Da iseer DIN er begrzn-
sende i sommerperioden, vil en forbedret beskrivelse af DIN koncen-
trationer i bade overflade- og bundvandet potentielt pavirke model-
lens evne til at modellere klorofyl i vandsgjlen.
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6 Konklusion

I nervaerende projekt har vi (1) operationaliseret en ny metode til optimering
af satellitbaserede klorofylmalinger for de komplekse og kystnaere danske
marine omrader og (2) ved eksemplet af lokalmodellen for det Nordlige Bzlt-
hav udviklet og testet rutiner til assimilering af disse nye klorofyldata i DHIs
mekanistiske bio-geokemiske model.

Projektets resultater viser, at der er et stort potentiale ved anvendelse af satel-
litbaserede data til overvagning af klorofylkoncentrationen og udbredelse af
fytoplankton i danske farvande. Desuden viser vi, at man med fordel kan for-
bedre mekanistiske modeller ved assimilering af satellitbaserede klorofylda-
taseet. Projektet afdeekker ogsa en reekke potentielle fokusomrader for fremti-
digt forskningsarbejde, som bar adresseres for at opna den bedst mulige mer-
veerdi af disse nye teknologier i den nationale overvagning af de danske ma-
rine vandomrader:

1) Korrektionsmodellen for satellitbaserede klorofyldata viser tydelige
sammenhange med de lokale gkologiske forhold (neringsstof- og
klorofylkoncentrationer). Derfor vurderer vi, at korrektionsmodellen
ogsa kunne fungere som indikator for vandets gkologiske tilstand i
stedet for, at den udelukkende bruges til estimering af klorofylkon-
centrationer. Fremover bgr det ogsa undersgges, om korrektionsmo-
dellen kan udvides til at repraesentere seesonmaessige variationer af
de gkologiske forhold, eller om andre distancemal, som f.eks. gkolo-
gisk similaritet, i regressionsproceduren kunne optimere modellens
resultater i endnu hgjere grad.

2) Ved siden af at arbejde videre pa at optimere assimileringsrutiner for
klorofyl i DHIs model, bar der samtidig fokuseres pa afledte effekter
pa andre variable. Processernes beskrivelse i modellen kunne forbed-
res pa flere fronter ved gradvist at supplere med assimilering af; (a)
iltmalinger i bundvand, for at forbedre den samlede beskrivelse af
naeringsstofferne; (b) lysmalinger, der har betydning for den samlede
gkologiske tilstand og klorofylkoncentrationer i flere dybder; (c) ma-
linger af uorganiske neringssalte i bade overflade- og bundvandet,
der potentielt vil pavirke modellens evne til at modellere klorofyl i
vandsgijlen.
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Appendix T Complex Coast - Sentinel-3 Chlo-
rophyll Estimator (CoCoa-SenCE)

Manual for the operationalized system CoCoa-SenCe to opti-
mize Sentinel-3 based chlorophyll estimates for the complex
Danish marine waters (AU)

This manual describes an operationalized system to apply a distance-
weighted linear regression method on the Sentinel-3 OLCI level-2 product for
ocean colour in turbid water, publicly available on the Creodias platform of
the Copernicus programme. This new method enables the spatially continu-
ous estimation of two scaling factors, required to derive chlorophyll (Chl) con-
centrations from the algorithm’s output on the inherent optical property (I0P)
of phytoplankton pigment absorption at 443 nm (apig):

Chl = apigChlexP * Chlfact

The two scaling factors are called Chl-Exponent (Chlep) and Chl-Factor
(Chltaet) and are Chlgy, = 1.04 and Chlg,. = 21 by default (Doerffer et al.,
2010). These two scaling factors are, however, known to be variable, in partic-
ular in complex marine environments with considerable gradients across sev-
eral water quality parameters. Therefore, we developed a method to estimate
the spatial distribution of these scaling factors across the Danish marine wa-
ters in order to improve the retrieval of Chl concentrations from the Sentinel-
3 satellite Chl products. The theoretical background of this method, as well as
required data pre-processing is described in the main report.

Overview of the operational process
The operational process consists of 2 main steps:

1. Sentinel-3 OLCI level-2 data download, daily composite resampling,
and #5 days moving average composite calculation

2. Complex Coast Sentinel-3 Chlorophyll Estimator (CoCoa-SenCE).
The package of files and codes are available from A. Holbach
(anho@ecos.au.dk) on request.

a. Calibration & Validation Module

b. Application Module

c. Extraction Module ('CoCoa-SenCE/App_Extract/app.R’)
The first main step includes manual identification of relevant satellite images,
as well as automatized download and daily composite resampling through
Python scripts. This is followed by an automatized calculation of temporarily

smoothed +5 days moving average composite S3 images through an R-script.
The process is described in section 3.2 of the main report.
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The second main step is facilitated through three modules of graphical user
interfaces, programmed as R-Shiny applications. These can be run in an R-
environment and we recommend use of R-Studio. The following R-packages
are required to successfully run the R-Shiny apps: shiny, shinyjs, raster, terra,
sp, gdistance, tmap, rgeos, rgdal, bfsl.

CoCoa-SenCE modules

Cadlibration & validation module

To run the app, open the file '‘CoCoa-SenCE/App_CaliValiZapp.R’ in R-Stu-
dio and press ‘Run App’ to start the user interface in a web browser.

User interface and options

In this module, the user can inspect the default calibration and validation pro-
cedure for the cost-distance weighted regression modelling for optimizing
Sentinel-3 based chlorophyll estimates, as well as calculate customized cali-
bration and validation scenarios. The latter, however, is only recommended
for advanced users!

CoCoa-SenCE: Complex Coast - Sentinel-3 Chlorophyll Estimator
Calibration & Validation Module

Chose Calibration

Plot Type
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Select Processing Type Select Specific Station? Selected Station: Al
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No. of Nearest Neighbors

2 Refresh NOVANA Data-Selection

Validation A .

£ Upaate Plot

Calibration Plot Log-Scale Application Piot Log-Scale

Roua =069 . o

Chiy, gLl

Figure M.1.
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Screenshot of Graphical User Interface of the CoCoa-SenCE Calibration & Validation Module.
e Chose Calibration

o Default: Year ranges, included months, and number of nearest
neighbors used in the regression modelling are preset and can-
not be changed. The system will load the pre-processed set of
calibration/validation points, which speeds up the processing.



o Custom (Advanced Users Only!): Year ranges, included
months, and number of nearest neighbors used in the regress-
ing modelling can be adapted by the user.

e Select Processing Type

o Calibration: This function is used to calibrate the distance-
weighted regression modelling procedure for 1) visualization
of different scenarios and/or 2) later usage in the Application
Module.

o Validation: This function is used to validate the distance-
weighted regression modelling procedure, where the dataset
is split into a calibration and a validation dataset. The outputs
are only used for visualization/exploration. To make a new
calibration effective for later processing, processing type
must be set to Calibration.

e Selected Calibration Year-Range: For the Default calibration, the
years 2018-2020 are used. For the default validation, the years 2018-
2019 are used for calibration. Under Custom Calibration, the year
ranges can be adapted by the user.

e Selected Validation Year-Range: This option is only available for the
Validation Processing Type. For the Default validation, 2020 is used
for validation.

e Selected Months: For the Default calibration and validation, months
3-10 are used. Under Custom calibration and validation, the included
months can be adapted by the user.

e No. of Nearest Neighbors: For the Default calibration and validation,
250 nearest neighbors are used for the regression modelling. Under
Custom calibration and validation, this number can be adapted by
the user.

e Refresh NOVANA Data Selection: When the calibration and/or pro-
cessing type are changed, it is necessary to refresh the data selection
to make the changes effective.

¢ Refresh Sentinel-3 Data: This option is only available for the ‘Cus-
tom’ calibration. It is necessary to extract respective Sentinel-3 data
for the custom selection of NOVANA data. This process involves a
lot of data and takes some time!

e Calculate Distance-Weighted Regression: Distance-weighted re-
gression is calculated for the specific data selection. This process in-
volves a cost-distance calculation between all pairs of points, and a
subsequent linear regression modelling for each point. In particular,
the cost-distance calculation takes some time.
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e Save Calibration Settings for Application (Advanced Users Only!):
This option is only available for the ‘Custom’ calibration. The calibra-
tion settings are saved for subsequent usage in the Application Mod-
ule. This will only have an effect, if the Processing Type has been set
to ‘Calibration’, before the regression calculation.

e Plot Type

o Linear Regression: This plot type generates two scatterplots.
On the left side, the relationship of pigment absorption (x-axis)
vs. in situ Chl measurements (y-axis) is shown. The plot in-
cludes one or all calculated linear regression functions, as it re-
sponds to the specific station selection (see next option). The
right plot shows the relationship between estimated Chl con-
centrations after application of the regression models (x-axis)
vs. in situ Chl measurements (y-axis). Respective Pearson cor-
relation coefficients are indicated in the plot (Figur 3.10).

o Chl Exponent & Chl Factor: This plot type generates a map,
where one of the two scaling factors is represented for each
included NOVANA monitoring station on a color-scale.

o Select Specific Station: This option is only available for the
Linear Regression plot type. Users can select either all sta-
tions (see example in Figur 3.10) or a specific station from the
selected calibration or validation dataset. Specific stations can
be selected both by station name in the drop-down menu and
by clicking in the vicinity of the desired point on the map. A
specific station selection will cause the left part of the linear
regression plot to only show the regression line for the se-
lected station together with the involved pairs of points. The
size of the points indicates respective regression weights (see
example in Figur 3.7).

o Dataas "*.csv’: Users may download the resulting dataset as
*.csv table (Table 1). The table includes for each selected NO-
VANA match-up the station name, coordinates in UTM32N
coordinate reference system, year, day of the year (DOY), as
well as the data for regression analysis: Chl Exponent
(Chl_exp), log of Chl Factor (log_Chl_fact), in situ Chl con-
centration (Chl_NOVANA) in pg/L, uncorrected Sentinel-3
Chl concentration (Chl_S3_raw), corrected Sentinel-3 Chl
concentration (Chl_S3 corr), as well as the lower and upper
bounds of the 95%-confidence interval of corrected Chl esti-
mates (Chl_S3_corr_Ilwr, Chl_S3_corr_upr).

Application module

To run the app, open the file ‘CoCoa-SenCE/App_Appli/app.R’ in R-Studio
and press ‘Run App’ to start the user interface in a web browser.

User interface and options

In this module, the user can apply the default or a customized calibration on
pre-processed satellite data. Pre-processing of the raw Sentinel-3 OLCI level-
2 product for ocean colour in turbid water is described in the main report.
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Figure M.2. Screenshot of Graphical User Interface of the CoCoa-SenCE Application Module.

e Chose Calibration

o Default: The Default calibration is the recommended one de-
scribed in the main report. All regression parameters are al-
ready calculated and are ready for application on a custom-
ized selection of satellite images.

o Custom (Advanced Users Only!): In case that you have cal-
culated a customized calibration in the Calibration & Vali-
dation Module, you can apply this calibration here. First,
Calculate Cost-Distance Matrix between all monitoring sta-
tions and each pixel of the study area and then Calculate Dis-
tance-Weighted Regression. These operations require con-
siderable computation time.

e Select Application Year: Select a specific year, for which you intend
to apply the regression model.

e Select Temporal Aggregation Level: The regression model can be ap-
plied on both Daily images and on aggregated images By Months.
Under the first option, a specific day of the year can be selected. The
latter option will first calculate mean values for each of the selected
months, and then the mean from all selected months.

e Refresh Sentinel-3 Data: After having set a new data selection, the
new data must be loaded by clicking Refresh Sentinel-3 Data.
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e Calculate Daily Corrected Images: This option is only available for the
Custom calibration. The custom calibration will be applied an all daily
5 days moving average composite S3 images for the selected year. The
corrected images are saved as individual GeoTIFF files in the folder
‘CoCoa-SenCE/Custom/Daily_Corr/XXXX’, where XXXX is the se-
lected year. These can then be accessed in the Extraction Module.

e Save Custom Regression Parameters (Advanced Users Only!): This
option is only available for the Custom calibration. New regression
parameters derived from the custom calibration will be saved in the
folder ‘CoCoa-SenCE/Custom’

e Plot Type

o Sentinel-3 Raw: This option generates a map with aggre-
gated Chl concentrations based on the default setting of scal-
ing factors in the original Sentinel-3 OLCI level-2 data prod-
uct (Figur 4.2).

o Sentinel-3 Pigment Absorption: This option generates a map
with aggregated pigment absorption values from the original
Sentinel-3 OLCI level-2 data product.

o Sentinel-3 Corrected: This option generates a map with ag-
gregated corrected Chl concentrations based on pigment ab-
sorption and the two spatial models of scaling factors, de-
rived from cost-distance weighted regression modelling (see
example in Figur 4.2).

o Relative Deviation: This option generates a map showing the
relative deviation Chldev between the raw and the corrected Chl

raw _ ~pC0TT
products: Chlde = -7

o . (see example in Figur 4.2)

o Chl-Exponent: This option generates a map of the spatial
model for the scaling factor Chlexp (See example in Figur 4.1).

o Log(Chl-Factor): This option generates a map of the spatial
model for the scaling factor Chls,e: 0n the log-scale (see exam-
ple in Figur 4.1).

o Validation: This option generates a scatter-plot between sat-
ellite- and in situ-based Chl estimates of the selected temporal
aggregation (see example in Figur 4.3). This plot is only avail-
able for monthly aggregated temporal selections.

Extraction module

To run the app, open the file ‘CoCoa-SenCE/App_Extract Zapp.R’ in R-Studio
and press ‘Run App’ to start the user interface in a web browser.

User Interface and Options

In this module, the user can use the default or custom calibration settings to
make specific time-series and spatial data extractions. Time-series can be ex-
tracted for individual NOVANA stations, and spatial extractions can be per-
formed for the spatial assessment units of (1) the water Framework Directive,
(2) HELCOM, and (3) OSPAR.
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Figure M.3. Screenshot of Graphical User Interface of the CoCoa-SenCE Extraction Module.

e Chose Calibration

o Default: The Default calibration is the recommended one de-
scribed in the main report.

o Custom (Advanced Users Only!): In case that a customized
calibration was applied and saved and daily corrected im-
ages were calculated in the Application Module you can use
this calibration also here in the extraction module.

e Chose Extraction Mode

o Time-Series: For each NOVANA station involved in the
model it is possible to extract a corresponding time-series (see
example in Figur 4.5).

o Assessment Units: Three sets of spatial assessment units
(Water Framework Directive: WFD, OSPAR, and HEL-
COM) are implemented for data extraction (see example in
Figur 4.4).

e Select Extraction Years: A year-range must be specified for either
time-series extraction or temporarily aggregated mean value extrac-
tion across spatial assessment units.

e Select Temporal Aggregation Level: This option is only available for
Time-Series extraction mode. The time-series can consist of daily val-

ues or monthly aggregated means.
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Select Months: This option is only available for Assessment Units
extraction mode. A specific range of months, e.g. growing season
from March-September, can be selected for the temporal aggregation.

Refresh Data Selection: This button must be clicked so a new data
selection is getting effective in the plot. For Time-Series extraction
mode, data is extracted for all stations in parallel. This requires com-
putation time but enables to visualize several time-series without re-
freshing data.

Plot Element(s)

o Sentinel-3 Raw: This option adds Chl concentrations based
on the default setting of scaling factors in the original Senti-
nel-3 OLCI level-2 data product to the plot.

o Sentinel-3 Corrected: This option adds Chl concentrations
based on pigment absorption and the two spatial models of
scaling factors, derived from cost-distance weighted regres-
sion modelling to the plot.

o S-3 Corr. Uncertainty: This option is only available for Time-
Series extraction mode. It adds the 95% confidence-interval
of the local regression model to the time-series.

o NOVANA: This option is only available for Time-Series ex-
traction mode. It adds Chl concentrations based on in situ
NOVANA data to the time-series.

Select Specific Station: This option is only available for Time-Series
extraction mode. Users must select a specific station either by station
name in the drop-down menu or by clicking in the vicinity of the de-
sired point on the map.
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