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1 Baggrund

Styrelsen for Gren Arealomleegning og Vandmilje (SGAV) har ensket et over-
blik over de hyppigst anvendte og nyere metoder til estimering af vandkemi-
ske koncentrationer i vandlgb imellem malte veerdier, og som indgar i stof-
transportberegninger.

Dette notat giver ssmmen med notatet Thodsen et al. (2024) et overblik over
den metode, der anvendes til stoftransport beregning i OverfladevandsDAta-
basen (ODA) drevet af Aarhus Universitet. I Thodsen et al. (2024) er der des-
uden en detaljeret beskrivelse af interpolationsmetoden ”C-lineser” samt en
introduktion til metoder anbefalet aft HELCOM/OSPAR.



2 Indledning

Beregning af stoftransporten i et vandleb over et givet tidsrum er en vigtig
komponent i miljgovervégningen og som grundlag for opgerelse af f.eks. nee-
ringsstoftilfersler til havet. Publikationen af videnskabelige artikler og rap-
porter om emnet tog for alvor fart sidst i 1970"erne, og var pa sit hgjeste i
1980’erne og ikke mindst i 1990’erne. Artikler om emnet har vaeret publiceret
kontinuerligt siden, men i et mindre omfang, og udviklingen af nye typer af
metoder har veret begraenset. De publicerede artikler samt et stort antal no-
tater og rapporter siden 1970’erne omhandler metodeudvikling, metodesam-
menligning og oplandsstudier samt studier af udviklingstendenser i transpor-
ten af neeringsstoffer og sediment.

Notatet indeholder folgende afsnit: Metoder, der kort angiver, hvilke type af
metoder der anvendes hyppigt samt nogle fa nyere metoder, og det indehol-
der yderligere korte beskrivelser af sampling af data, der anvendes til stof-
transport beregninger samt oparbejdning af vandferingsdata til brug i opge-
relsen af stoftransporten. Derefter felger et afsnit, der beskriver forskellige
metoder til estimering af stofkoncentrationer og deres egenskaber. Til sidst i
notatet er der en diskussion samt en liste med referencer.



3 Metoder

Beregning eller estimering af transporten af f.eks. neeringsstoffer i et vandleb
handler om at veere i stand til at beregne et sikaldt bestemt integrale, som er
et integrale med kendte og faste greenser for integrationen. Et bestemt inte-
grale giver som resultat et tal. Integration er en del af emnet infinitesimalreg-
ning i matematik og kan anskues som en generalisering af summering. Et ube-
stemt integrale (giver som resultat en funktion, nemlig stamfunktionen) kan
opfattes som en uendelig sum af infinitesimale (uendelig sma) komponenter,
men i estimeringen af stoftransport udnytter man, at et bestemt integrale kan
approksimeres ved en sum af endeligt mange komponenter.

Hvor god approksimationen er afhaenger af flere ting, bl.a.

e Sampling strategien for vandfering og stofkoncentrationer.

e Metoden til estimering af vandfering og stofkoncentrationer for umaélte
tidspunkter.

e Lengden af tidsrummet for stoftransporten.

Dette notat vil udelukkende beskeeftige sig med metoder til estimering af kon-
centrationer for tidspunkter, hvor der ikke foreligger malte koncentrations-
veerdier. Metoderne kan grupperes i fem forskellige hovedtyper, og i hver
type eksisterer der et antal metoder, som er indbyrdes forskellige, men kan
opfattes som variationer af typen. De fem hovedtyper er

e Ratiometoden.

¢ Interpolationsmetoder.

e Regressionsmetoder - rating curves.
¢ Smoothing teknikker.

e Surrogat regression.

I neeste afsnit gives der en kort beskrivelse af disse metoder, og der omtales
egenskaber og krav til metoderne. Men forst ganske kort om sampling af data
og lidt om oparbejdning af vandferinger.

Sampling af data

I stoftransportberegningen anvendes vandferingen og stofkoncentration. En
vigtig egenskab, som gnskes ved stoftransportberegningen er at beregningen
giver en veerdi, som kan betragtes som vaerende uden bias, det vil sige giver et
centralt estimat, som dermed hverken er systematisk for lavt eller for hejt. For-
udseetningen for det er at indsamlingen/malingen af dels vandferinger og kon-
centrationer er uden bias. En repraesentativ sampling uden bias kreever, at alle
mulige data har eksakt samme sandsynlighed for at blive samplet i forhold til
den strategi man har valgt. Dette er ikke tilfeeldet, da man fx typisk ikke maler
hverken vandferinger og koncentrationer i lobet af weekender eller uden for
normal arbejdstid pd hverdage. Dette giver anledning til at man teoretisk vil
omtale denne form for sampling strategi for biased. Der skal desuden geelde, at
béde koncentrations- og vandfegringsmalinger repraesenterer hele vandlgbets
tveersnit samt den horisontale profil med velopblandede forhold.



Som regel har man vandferingsverdier med en hgj frekvens, hvorimod kon-
centrationer er malt med lav frekvens. Dog skal man bemeerke, at en aegte
maling af vandfgringen ligeledes ofte er med lav frekvens, og det er vand-
standen som forefindes hgjfrekvent. De hgjfrekvente vandferinger opnas ofte
ved anvendelse af en relations beregning mellem vandstand (H) og vandfe-
ring (Q) (QH-relation).

Man kan betragte vandstandsmalinger som veerende en tilneermelsesvis un-
biased sampling med malinger hvert 5., 10. eller 15. minut. Ligeledes kan man
betragte tidsproportionalt puljede vandprever (fx time indsamling) som vee-
rende tilneermelsesvis unbiased, stadigveek hvis de puljede prgver repraesen-
terer tveersnittet og velopblandet forhold. Endelig ber sensormalinger omta-
les - de forekommer med hgj frekvens, typisk hvert minut og kan betragtes
som repreesentativ for en unbiased sampling i tid forudsat at sensoren pro-
grammeres sdledes at den igangseettes pa et tilfeeldigt valgt tidspunkt.

Men grundet, at man teoretisk set har en biased indsamling af data, s ma man
forvente, at stoftransporten i mere eller mindre grad er en biased beregning.



4 Vandferingsdata

Vandstandsmalinger anvendes til at estimere vandferinger saledes at disse
ogsa forefindes hejfrekvent. Dette gores ved at opstille en Q/H sammenheeng
pa basis af nogle fa eegte vandferingsmalinger i et tveersnit af et vandleb over
en given periode. Disse fa malinger er typisk samplet i arbejdstiden pa hver-
dage, og dermed biased. Derfor vil man teoretisk forvente at vandferinger
oparbejdet til en hgjfrekvent serie er biased uanset om maleapparat og Q/H
metoden giver unbiased veerdier.

Notatet vil ikke komme neermere ind pa hvordan Q/H metoden etableres og
udferes, men det skal bemeerkes, at det som regel kreever en manuel proce-
dure, hvor relationen kontrolleres og evt. justeres af en specialist, se Ovesen
og Poulsen (2016).



5 Estimering af koncentrationer

I dette afsnit gives en kort og ikke detaljeret gennemgang af metodetyperne li-
stet op i foregdende afsnit. Gennemgangen vil have fokus pa egenskaber ved
metoderne samt beskrive hvilke datakrav metoderne har, og ikke selve de ma-
tematiske beskrivelser af metoderne. I den videnskabelige artikel (Kronvang
og Bruhn, 1996) er de fleste af de eeldre metoder beskrevet i detaljeret grad.

Ratiometoden, og en variant (Beale metoden), som er blevet anvendt i situati-
oner, hvor man har betydeligt flere vandferingsmalinger end koncentrations-
malinger, og er beskrevet i Beale (1962) og Cohn (1995). Beale’s metode korri-
gerer den bias der normalt er ved at anvende ratio metoden. Ratio metoden
antager, at der er en konstant ratio mellem koncentration og vandfering, og
er basalt set en empirisk metode. Men metoden har ingen statistisk eller teo-
retisk fundament, men baseres udelukkende pa indsamlet data.

Interpolationsmetoder (Kronvang og Bruhn, 1996) har ligeledes veeret anvendt
en del (herunder i NOVANA, HELCOM og OSPAR), og det er metoder, som
ikke afheenger af statistiske modeller og estimeringen af disse. Interpolations-
metoder betragtes som de mest simple sammen med ratiometoden, og den be-
star i at treekke en ret linje mellem de observerede koncentrationer og anvende
linjens veerdier for tidspunkter (typisk degnveerdier) mellem provetagninger.
Metoden er empirisk funderet men uden nogen form for teoretisk og statistisk
baggrund, man antager, at stofkoncentrationerne ikke er atheengige af fx vand-
feringsvaerdierne, men kun af de to koncentrationsmélinger, man interpolere
over og hvor lang tid man interpolere over. Normalt er neeringsstofkoncentra-
tioner relateret til storrelsen af vandferingen, men denne statistiske viden gor
man ikke brug af ved praediktionen af koncentrationer pa tidspunkter hvor der
ikke er foretaget en maling. | NOVANA programmet anvendes interpolation
og gar under navnet C-linecer. Trapez metoden (se Kronvang og Bruhn, 1996)
kan betragtes som en afart af interpolationsmetoden.

Regressionsmetoderne (rating curves) er uden tvivl de metoder, som har haft
den stgrste udbredelse og anvendelse i seerdeleshed i USA og med store vari-
ationer i, hvordan regressionerne er defineret. Det er ligeledes de metoder,
hvor man har set den sterste fremdrift i udviklingen. Man antager en sam-
menheaeng mellem logaritmetransformerede veerdier af bade koncentration og
vandfering. Sammenhaengen kan veere mere eller mindre kompleks med flere
forklarende variable. Regressions metoderne er ligeledes empiriske og har
ofte en teoretisk berettigelse, for eksempel for suspenderet stof ved store
vandferinger som betyder en storre erosion og dermed sterre koncentrationer
af suspenderet stof, men man skal have hysterese effekter med i ligningen. En
serlig ofte anvendt regressionsligning kan findes i Cohn et al. (1992). Lignin-
gen indeholder i alt 7 parametre, som relaterer sig til vandfering, tid og seeson.
Rating curves kan med fordel kombineres for en samling af nabo oplande eller
for oplande med lignede karakteristikker (Yuan, 2022). Endvidere ser man nu
ogsa anvendelse af machine learning portefeljen til estimering af koncentrati-
oner (Lek et al., 1999; Isles, 2024).
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Smoothing teknikken (WRTDS) er beskrevet i Hirsch et al. (2010). En simplere
smoothing metode kunne veaere at anvendes Lowess eller GAM teknikkerne
(Hastie et al., 2008). I WRTDS metoden bestar smoothing i at anvende en veeg-
tet regressionsanalyse, for detaljer se Hirsch et al. (2010). Smoothing teknik-
kerne (i princippet en form for beregning af glidende gennemsnit, det vil sige
kurvefitning) anvendes til at opna et bedre fit i ssmmenheengen mellem kon-
centrationer og vandferinger, end det er muligt med linezer regression. Og i
WRTDS metoden inddrages flere forklarende variable i modellen, som beskri-
ver saesonvariation samt en eventuel tidslig udvikling i relationen mellem
koncentrationer og vandferinger.

Surrogat regressions metoden er helt ny, og man kan se et eksempel i Robertson
et al. (2018). Med de nye sensorteknikker er det muligt at opna hejfrekvente og
omkostningslette koncentrationsmalinger for bl.a. nitrat og turbiditet (van't
Veen et al., 2025). I denne metode er ideen at anvende en surrogatvariabel for
det stof, man i virkeligheden er interesseret i, f.eks. nitrat for TN eller turbiditet
for TP. Der er derfor behov for at statistisk modellere en god sammenheeng mel-
lem TN og nitrat, for eksempel ved regression med anvendelse af indsamlet
data over en arreekke. Efter at sensorobservationerne er renset og kvalitetssikret
(van’t Veen et al., 2025) og sammenheaengen mellem nitrat og TN er etableret,
kan hgjfrekvente TN koncentrationer estimeres ved anvendelse af de hgjfre-
kvente nitratkoncentrationer og stoftransporten kan efterfglgende beregnes.



6 Metodernes styrker og svagheder

Metodernes anvendelighed aftheenger af hvilken type data, man har til radig-
hed samt af koncentrationsmalingernes fordelingsmaessige karakteristik. De
har hver iszr styrker og svagheder, iszer med hensyn til samplingfrekvensen
af data. Her er nogle f4 kommentarer med hensyn til styrker og svagheder (i
kommentarerne omtales usikkerhed/sikkerhed - dette skal opfattes som
summen af bias og praecision, hvor bias er en systematisk over- eller under-
estimering, og preecisionen er standardafvigelsen pa estimeringerne):

e Ratio metoden: Effektiv med hensyn til bias, men kan, i teorien, veere
upreecis, altsd meget varierende estimater. Men metoden kraever mere end
500 observationer i alt over 10 ar for at veere teet pa unbiased, og er derfor
sampling tung. Ligeledes ber man huske p4, at en antagelse ved metoden
er, at rationen mellem koncentration og vandfering er konstant over tid.

e Regressions metoder: Kan have en betydelig bias (men er preecis), hvis
man ikke er omhyggelig (her teenkes iseer pa preediktion af koncentratio-
ner ved anvendelse af modellen), men kan anvendes ved ca. 150 observa-
tioner i alt over en 10-4rig periode. Metoderne kan udbygges med saeson-
variation samt en tidslig udvikling i sammenheengen. Men der er et ar-
bejde med at fitte modellerne, og det kan ikke overlades til en automatisk
procedure.

e Interpolationsmetoder: Er med sikkerhed effektive (bdde med hensyn til
bias og praecision), nar man har mange observationer, helst mere end 2000
observationer i alt over 10 &r. Det er altsd en sampling tung metode, hvis
man gnsker rigtigt gode resultater. Metoden ma betragtes som ikke seerlig
effektiv med hensyn til bias, hvis der er store mellemrum mellem observa-
tioner, og hvis der er storm events, som falder mellem prevetagninger.
Derfor m& man forvente, at hvis man er uheldig, sd kan man veere langt
veek fra den sande veerdi, eller hvis man er heldig med sin sampling, teet
pé den sande veerdi. Det er risikoen ved ikke at udvikle en model, som
beskriver sammenheaengen mellem vandfering og koncentration og efter-
felgende ikke anvende modellen. S& metoden er bedst at anvende, hvis
man har relativ kort tid mellem koncentrationsmalingerne og i vandlgb
med langsomme aendringer i koncentrationer og vandferinger.

e Smoothing og WRTDS: God performance med hensyn til bias og preeci-
sion, men kreever mere end 200 observationer i alt per 10 ar. Der er et sta-
tistisk analyse arbejde med at fitte modellerne og estimere koncentratio-
nerne. Disse teknikker kan udbygges med en trend over tid i sammenheen-
gen mellem vandfering og koncentration.

e Surrogat regression: Er en effektiv metode (med hensyn til bias og praeci-
sion) for dataseet, som er af moderat storrelse, det vil sige ca. 150 observa-
tioner i alt over 10 ar, men der skal vere en god sammenhaeng mellem
surrogatvariablen og den variabel der estimeres via surrogatvariablen.

Som det bemeerkes, s& omtales der perioder af 10 ar varighed under de for-

skellige metoder. Det er for at sammenligne metodernes databehov. I princip-

pet kan man nejes med data fra perioden, hvor der skal beregnes stoftrans-
port, til interpolation, fordi denne metode ikke anvender en statistisk model.

Sé her vil der veere tale om et behov for 200 prevetagninger i lobet af et kalen-

derar, for at fa et meget preecist stoftransport estimat for det givne kalenderar.

Det samme er geeldende for ratiometoden. Men man ma forvente, at etable-

ring af gode rating curves vil kreeve data over en arreekke for at modvirke

uheldige effekter af fx vejrmeessige variationer.
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7 Diskussion

I dette notat er preesenteret en reekke metoder til beregning af stoftransport i
et vandleb. Nogle af metoderne repraesenterer nye teknikker, andre eeldre,
som alle har veeret anvendt i storre eller mindre grad over tid. Notatet gér
ikke i dybden med de matematiske definitioner af metoderne, men beskriver
styrker og svagheder af metoderne.

I NOVANA programmet anvendes udelukkende linezer interpolation (C-li-
nezer metoden) til stoftransportberegning. Denne metode er simpel at an-
vende, kreever ikke nogen statistisk analyse og testning, og den kan saledes
kores automatisk nar data er kvalitetssikret i databasen. Dette er metodens
store fordel. Ulempen er, at stoftransporten kan i nogle enkelte f4 tilfeelde
veere meget over- eller underestimeret, hvis man er uheldig med de dage,
hvor der tages vandprever. P4 den anden side kan man ogsa ramme teet pé
den sande stoftransport, hvis prevetagningen blev optimal med hensyn til at
ramme koncentrationsniveauet for den pageeldende periode. Men usikkerhe-
den kan veere stor, iseer hvis der kun foreligger f4 koncentrationsméalinger per
ar og/eller er store variationer i de malte koncentrationer i Igbet af et &r. Men
det er et generelt problem for estimering at stoftransport, at man ikke har no-
gen mulighed for at vide hvad den sande stoftransport er, idet man kun har
relativt fa koncentrationsmalinger i diskret tid, hvorimod selve transportpro-
cessen foregar i kontinuert tid.

Siden de ferste rating curve metoder sa dagens lys i 1970’erne er der udviklet
nye regressionsmetoder (fx weigthed regression) samt smoothing og machine
learning som kan estimere sammenheengen mellem vandfering og stofkoncen-
tration, hvis standard regression ikke kan estimere sammenhaengen pa effektiv
vis. Disse metoder kan dermed give et mere sikkert estimat for stoftransporten.

Det kunne derfor vaere hensigtsmaessigt at undersgge, pa baggrund af dette
notats betragtninger, om nogle af de mere komplicerede metoder sammenlig-
net med linezer interpolation, kan bidrage til forbedret beregning af stoftrans-
port. Til dette kan foreslas et projekt, som undersegger en reekke af de omtalte
metoder sammen med lineeer interpolation i en raekke forskellige typer af
vandleb (store og sm4, stabil eller steerkt varierende vandfering), for herved
at kunne vurdere metodernes resultater over for hinanden, samt for at vur-
dere metodernes krav til ressourcer.
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