3. Fremgangsmade ved fortolkning af data

For at finde de jordegenskaber som rummer de ngdvendige oplysninger til udpegning af

seerligt pesticidfglsomme omrader og som kan fremskaffes med den mindste ressource er

nogle problemstillinger undersagt ved flere metoder:

e jordegenskaber der bedst kan beskrive modelparametre

o afklare om relativt dyre modelparametre kan erstattes med lettere tilgeengelige
jordegenskaber.

Der er fire hovedelementer i fortolkningerne af de indsamlede data:

e Sammenlignende undersg@gelser med tilsvarende data af anden oprindelse

e parvis fortolkning (bivariat dataanalyse) m.h.p. dataforstaelse

e simulering af udvaskning pa basis af veerdier for binding, nedbrydning og hydrauliske
forhold som er malte eller beregnede (multivariat korrelationsanalyse og neural
netvaerksteknik)

e statistisk undersggelse af sammenhzenge mellem jordegenskaber og bade
modelparametre og simulerede udvaskninger (multivariat kalibreringsmodellering).

Sammenhaenge mellem jordegenskaber er undersggt gennem parvise sammenligninger
(bilag 7) eller ved multivariat korrelationsanalyse mellem jordegenskaber, som pH og
kornstgrrelsefordeling, og mere komplekse jordegenskaber, som
kationombytningskapacitet (CEC) og jordens specifikke overflade. De hydrauliske forhold
er vurderet ved hjelp af neural netveerksteknik. Valget mellem enten multivariat
korrelationsanalyse eller neural netveerksteknik er baseret pa at neural netveerksteknik
bruges, hvor de ikke-lineaere relationer mellem jordegenskaberne ikke kan lineariseres
ved en transformation.

3.1 Sammenlignende undersggelser

Disse  undersggelser og analyser skal dokumentere om de valgte
undersggelseslokaliteters egenskaber svarer til de umiddelbare omgivelsers,
landskabselementernes eller sandjordes egenskaber i almindelighed. Undersggleserne
har elementerne:

e repraesentativitet

e variabilitet

Ved repreesentativitetsundersggelserne sammenlignes de indsamlede data for
jordegenskaber og marker, som projektet har produceret, med oplysninger i forskellige
baser og kort. Sammenligningerne er foregaet ved at plotte projektets kornstarrelsesdata i
trekantsdiagrammer sammen med eksisterende data for de enkelte landskabselementer.
Der er iseer lagt vaegt pa oplysninger fra geologiske jordartskort, teksturdatabasen og
profildatabasen.

Den skalamaessige variabilitet af de jordegenskaber og inddata for jordegenskaber, fra de
undersggte marker, som projektet har produceret, er dels undersggt ved hjeelp af
variogrammer, dels gjort sammenlignelige ved box-plot for de enkelte marker og typer af
parametre. Ud over de konkret undersggte jordegenskaber er ogsa resultaterne af de
geoelektriske malinger (EM38) undersggt og Georadar profilerne vurderet.

3.2 Rammer for simuleringer

Resultaterne af unders@gelserne er baseret pa simulering af udvaskning og korrelation
mellem parametre og jordegenskaber. Dette kraever i et vist omfang omregning mellem
forskellige datatyper og sammenlaegning af lag i de undersagte jordprofiler.
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Binding omregnet fra Ky til K¢ (Freudlich isotermen)

Bindingen af pesticiderne er bestemt ved fordelingskoefficienten Ky. Til brug for simulering
af udvaskning (her med MACRO modellen) beskrives bindingen med Freundlich
isotermen, som indeholder koefficienten K;, der forteller om stgrrelsen af bindingen, og
eksponenten n;, som beskriver i hvor hgj grad bindingen stiger konstant ved stigende
koncentration af pesticid.

Bindingen (malt som Kj) er blevet omregnet til en K-veerdi for stofferne MCPA, MTA og
MTB. Omregningen er sket ved hjeelp af Freundlich eksponenter bestemt for henholdsvis
over- og underjord fra tre af projektets lokaliteter for hver af de tre stoffer. Freundlich
isotermerne og forudsaetningerne for omregningen er beskrevet i bilag 8.

Summering af data indenfor den gverste meter af jordprofilerne

For at kunne give en samlet beskrivelse af forholdene i de gverste jordlag er
jordegenskaber blevet summeret med henblik pa at korrelere til simuleret
pesticidudvaskning til jordlagene under den @verste meter af profilet. Summeringen er
foretaget ved at tilleegge jordegenskaber en vaegt som star i forhold til tykkelsen af det
jordlag hvor data er malt. Et eksempel pa summeringerne af organisk stof (C-total) og
finsand for fuldprofilet pa Ulsted marken er vist i tabel 5.
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Tabel 5. Lagtykkelse, finsand1 og C-total for fuldprofilet pa Ulsted marken.

A-horisont B-horisont C-horisont Sum
Interval 0-30 cm 30-80 cm 80-260 cm -
Lagtykkelse (meter) 30 cm 50 cm 20 cm 100 cm
C-total (g/100g)>kg/m2 |1,19 0,13 0,08 43,8 kg/m2
Finsand1 (%)>kg/m2 34,9 35,8 63,9 411,5 kg/m2
Volumen veaegt 1,44 1,48 1,54 -

Summering af jordegenskaberne i den gverste meter skal seettes i forhold til jordens
volumen veegt (v). Dette gegres ved at summere jordmaengderne i de enkelte horisonter.
Enheden bliver for C-total: (g kulstof/100 g jord) x (cm) x (g jord/cm?®) = g kulstof / 100 cm?
eller kg/m?.

Summen af C-total i A-horisonten er: 1,19 x 30 x 1,44, hvortil lz2egges tilsvarende bidrag
fra B- og C-horisonterne.

Alternativt kan summen udregnes som gennemsnit af indholdet gennem horisonten, hvor
der laves en antagelse af at volumenvaegten er relativt ens i den gverste meter. Denne
antagelse er afprgvet ved korrelationen til den simulerede udvaskning af MTB, bilag 10.

De summerede jordegenskaber er brugt ved den statistiske sammenligning mellem
jordegenskaber og simuleret udvaskning af pesticid, se yderligere i afsnit 3.4.

3.3. Simulering af pesticidudvaskning

For at kunne vurdere og sammenligne sarbarheden overfor pesticidudvaskning fra arealer
med forskellige egenskaber er der gennemfart simuleringer af udvaskning med den
hydrologiske stoftransportmodel MACRO4.3, som er den model der anvendes i
forbindelse med godkendelsesordningen for pesticider. | modellen simuleres udvaskning
af pesticid pa baggrund af vandbalancen og stofspecifikke parametre. Som vandbalance
scenarier er der brugt to nedbars tidsserier pa 12 eller 24 ar (Tylstrup og Estrup), og
hydrauliske parametre som er bestemt for de undersggte profiler. De stofspecifikke
modelparametre beskriver bindingen og nedbrydningen af pesticid. Opsaetningen af
MACRO modellen og simuleringerne er gennemgaet i bilag 9.

Udvaskningen er blevet simuleret for tre af de fire modelstoffer pesticider. Det sidste
pesticid, glyphosat, er ikke blevet simuleret fordi laboratorieresultaterne viser, at det
bindes meget steerkt til jordens faste bestanddele og at der ikke ville kunne simuleres
nogen udvaskning med de forudsaetninger, som er gjort. For de tre gvrige pesticider er
den malte binding (Ky) blevet omregnet til en Kr-veerdi (beskrevet i afsnit 3.2). For hver af
de tre stoffer er det dén Freundlich eksponent (n¢), som er benyttet til omregning af K, til K¢
for prgver fra overjord, der er brugt som inputparameter til modellen (bilag 8).

Simuleringen af udvaskning er gennemfart for bade de 24 fuldprofiler pa sandjord og for
170 sandjordsprofiler fra profildatabasen. For at beskrive sammenhsaengen mellem
modelparametre (hydraulik, binding og nedbrydning) og de mest betydende
jordegenskaber er der gennemfert tre simuleringer.
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e Forst er hydraulikkens indflydelse pa simuleret udvaskning undersggt ved at holde
binding og nedbrydning konstant.

e Derneest er bindingen undersggt i samspil med hydraulikken ved at holde
nedbrydningen konstant.

e Endelig er nedbrydningen undersgagt i samspil med bade binding og hydraulik.

Herudover er der lavet gentagne simuleringer hvor alle ovenstdende parametre er varieret

for at undersgge hvilke modelparametre der har sterst indflydelse pa simuleret

udvaskning (Monte Carlo type simuleringer), bilag 9.

Udvaskningens fglsomhed overfor variationer i tykkelsen af plgjelaget, nedbgrsmaengden
(nettonedbgren) og dybden til grundvandsspejlet er ogsa blevet undersggt ved simulering
med MACRO modellen.

Hydraulik

Til simulering af udvaskning med MACRO modellen er der behov for hydrauliske
inputparametre. Derfor er der beregnet hydrauliske modelparametre til simulering af
modelstoffernes udvaskning pa baggrund af malinger af retentionskurver og korrelation
med neural netveerksteknik, bilag 5.

For (isoleret betragtet) at afklare de hydrauliske forholds betydning for udvaskning af
pesticid er der simuleret med 9 faste kombinationer af binding (Ks) og nedbrydning (k) for
170 sandjordsprofiler fra profildatabasen. Veerdierne af de 9 kombinationer af binding og
nedbrydning for muldlaget (A-horisonten) og de dybere jordlag er fastlagt med
udgangspunkt i resultaterne af malte og simulerede veerdier for MTB. Veerdierne og
kombinationerne af veerdier er valgt sa de medfgrer at de simulerede udvaskninger
daekker intervallet fra det ganske lave til det meget hgje udvaskningsniveau, tabel 6.

Tabel 6. Input veerdier for de 9 kombinationer af k og K¢

kK~kombination | k (gvre) k (nedre) |[K;(gvre) |K;(nedre)

[d-1] [d-1] [cm®g™ | [em’gT]
1 1.10°° 0 5 1
2 1.107 1.10° 5 0
3 1.10° 0 5 0
4 1.10% 0 1 1
5 1.10° 1.10° 1 0
6 1.10° 0 1 0
7 1.10°° 0 1 1
8 1.107 1.10° 1 0
9 1.10°° 0 1 0

Binding

Udvaskningen af MTB er blevet simuleret med de malte hydrauliske egenskaber og
bindingsveerdier, men med fast nedbrydningsvaerdi for de 24 fuldprofiler. Formalet er at
undersgge bindingens betydning for udvaskning. Nedbrydningen er i disse simuleringer
fastsat til 80% fraktilen af de forsvindinger som er malt i de 24 fuldprofiler mhp. at tage
udgangspunkt i relativt darlige nedbrydningsforhold.

Med udgangspunkt i MCPA'’s egenskaber, hvor bindingen er blevet mindsket saledes at
det vil medfere gradueret simuleret udvaskning, det vil sige at der kan opnas sikre veerdier
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for udvaskning bade i det hgje omrade og i det lave omrade, er udvaskningen simuleret
med de malte hydrauliske egenskaber og fast nedbrydningsveerdi for knapt 170 af
profildatabasens sandjordsprofiler. Bindingsveerdierne er malt for fuldprofilerne og tillagt
profildatabaseprofilerne ved korrelation ud fra disses malte egenskaber. Formalet er at
isolere effekten af binding pa simuleret udvaskning.

Nedbrydning

Nedbrydningens (forsvindingens) betydning for simuleret udvaskning er undersggt for de
aktuelle hydrauliske parametre, og de malte veerdier for binding og nedbrydning af MTB,
MTA og MCPA pa de 24 fuldprofiler.

Betydningen af A-horisontens tykkelse

A-horisonten (herunder isaer Ap-horisonten, plgjelaget, med det i reglen hgjeste indhold af
humus) er den horisont i den umeaettede zone hvor der, for langt de fleste pesticider, sker
den sterste binding (og dermed nedbrydnig). Dette er vist gennem at hovedparten af de
undersggte pesticider viser stgrst bindingsevne overfor jorde med hgjt humusindhold.
Derfor ma pesticider normalt forventes at have laengere opholdstid i denne horisont jo
tykkere den er. Der er gennemfgrt simuleringer af udvaskning for 10 udvalgte profiler for
at finde en kritisk tykkelse af A-horisonten, og opna viden om den ngjagtighed, hvormed
denne tykkelse skal fastleegges.

De 10 profiler repreesenterer de fire landskabstyper: Yoldiaflade, Hedeslette, Bakkeg og
Weichsel moraeneflade. Samtidig deekker de 10 profiler hele variationsomradet i simuleret
udvasket koncentration i 2 meters dybde. For de 10 profiler varieres tykkelsen af A-
horisonten beregningsmaessigt fra 5cm til 80 cm og kompenseres ved at aendre B-
horisontens tykkelse modsvarende. Den beregningsmaessige variation i tykkelsen af A-
horisonten straekker sig ind i ekstreme veaerdier som er urealistiske i praksis. Dette er gjort
for at tydeliggere effekten af variationer i tykkelsen. Disse simuleringer er udfgrt med
aktuelle hydrauliske modelparametre og malte veerdier for binding af MTB, mens
nedbrydningen er holdt konstant.

Betydningen af nedbgrsmaengden (nettonedbgren)

De fleste simuleringer er foretaget med udgangspunkt i klimaet i Tylstrup som har en
gennemsnitlig arsnedbegr for Danmark. For at undersege betydningen af variationer i
nedbgrsmeengden er der ogsa simuleret med udgangspunkt i nedbarsforholdene med hgj
arlig nedber i Estrup for de omtalte 9 kombinationer af k og K¢ i 170 af profildatabasens
sandjordsprofiler. Estrup og Tylstrup klima er beskrevet i bilag 9.

Betydningen af dybden til grundvandet

For at vurdere betydningen af grundvandsspejlets beliggenhed for udvaskningen er der,
pa basis af malte trykniveauer i sandomrader, udfert simuleringer med fastholdt
grundvandsspejl. Grundvandspejlet varieres fra 5 m, som er den fastholdte
standarddybde, til 3 m, 25 m og 2.1 m (dvs. hhv. 3 m, 1 m, 0.5 m og 0.10 m under
bunden af de 2 m dybe modelprofiler. Derfor ligger grundvandsspejlet altid under det 2 m
profil/modeldybde hvorfra modellens output tages. For de undersggte sandjorde har
denne variation kun medfgrt beskedne aendringer i simuleret udvaskning, hvorfor der ikke
i de videre undersggelser er taget hgjde for variationer i grundvandsspejlet, bilag 9.
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3.4. Korrelationsanalyser

To vigtige problemstillinger som sgges afklaret er om der kan etableres en sammenhaeng
mellem modelparametre med betydning for udvaskning og simple jordegenskaber, som
allerede er tilgeengelige eller relativt let kan fremskaffes (kortleegges), og i hvilken grad
resultaterne geelder for alle pesticider, incl. de der vil blive anvendt i fremtiden.
Sammenhaengen mellem jordegenskaber og stofspecifikke modelparametre er undersogt
med multivariat statistik (korrelation), bilag 10, mens sammenhaengen mellem
jordegenskaber og hydrauliske modelparametre er beskrevet ved brug af neural
netveerksteknik, bilag 5.

| korrelationsanalysen til binding og nedbrydning er der brugt malte veerdier for
jordegenskaber mens der til multivariat korrelationsanalyse til udvaskningsresultaterne er
brugt summerede jordegenskaber for den gverste meter af hvert profil (afsnit 3.2). Ved
tolkning af variablenes betydning i korrelationsanalysen, ma man vaere opmeerksom pa at
nogle data udger sakaldte lukkede dataseet. Lukkede dataseet er f.eks. tekstur data, hvor
variablene (de enkelte kornstarrelser) er normerede til 100%. Ved tolkning af sadanne
data er der altid en indbygget tendens til indbyrdes negativ korrelation for variable som
indgar i relativt mindre (men betydningsfulde) koncentrationer. Dette betyder at hvis
korrelationsanalysen peger pa at en variabel har stor positiv betydning, kan dette evt.
alternativt afspejle at en anden eller andre af variablene indenfor det lukkede datasaet, har
en stor negativ betydning. Det vil defor veere vanskeligt i praksis at afggre i et lukket
datasset om fx. en udvaskning stiger med faldende andel af fine bestanddele (ler og silt),
eller om den stiger som funktion af stigende andel af grove bestanddele (sand og grus).
Dette forhold har kun betydning for forstaelsen af sammenhaengene og er uden
kortleegningsmaessig betydning.

Korrelationerne er foretaget til simuleret udvaskning i 2 meters dybde frem for intervallet
ned til 1 meter, hvorfra data stammer. Dette skyldes at et enkelt simuleret
udvaskningsresultat fra MACRO modellen i 1 meters dybde er tvivisomt, om end der
generelt er god overensstemmelse mellem de beregnede udvaskninger i 1 og 2 meters
dybde (Bilag 9).

Alle de malte jordegenskaber indgar i Kkorrelationen mellem jordegenskaber og
modelparametre for at afklare hvilke jordegenskaber, der er de mest betydende. Et
vaesentligt udkomme af korrelationsanalysen er at afggre hvilke egenskaber der er vigtige
og hvilke der er uden eller af ringe betydning, og altsa ikke behgver at blive malt. Derfor er
korrelationen mellem jordegenskaber og simuleret udvaskning foretaget med de
jordegenskaber som har vist sig at vaere mest betydende ved korrelationen il
modelparametrene, netop for at demonstrere, netop for at demonstrere, hvordan fa
datatyper kan anvendes til preediktion af en relativt kompliceret starrelse: den simulerede
udvaskning.

Validering og outliers

Ved den regressions metode som er anvendt her (Partial Least Squares Regression,
forkortet: PLS-R eller blot PLS) optimeres udveelgelsen af "latente variable”, sddan at de
bedst muligt beskriver bade den variabet der skal praedikteres, og det dataseet der skal
bruges til praediktionen (i dette tilfaelde de iboende jordegenskaber). Det betyder at
korrelationerne ofte kommer til at besta af feerre latente variable end ved andre metoder
og dermed bliver enklere og lettere at fortolke. Det betyder ogsa at der ikke stilles krav til
de variable der indgar, fx. Om de er indbyrdes uafhaengige eller normalfordelte, som det
kan veere tilfeeldet ved andre multivariate metoder, sa som multibel lineser korrelation. De
latente variable kaldes ved denne metode "PLS-komponenter” (analogt med “principal
komponenter” ved principal component regression og -analyse).
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Regressionerne er blevet krydsvalideret enten efter “leave one out” eller segment’
principperne. Validerings principperne gar alle ud pa, iterativt og ved forskellige
udveelgelses metoder at fierne objekter fra korrelationen. Herefter laves en ny korrelation
og virkningen af udeladelsen undersgges. Krydsvalidering anvendes nar det ikke er muligt
eller er for dyrt at tilretteleegge undersagelserne, saledes at der kan etableres bade et
leeredatasaet og et valideringsdataseet.

Outliers kan identificeres som prgver, der har stor indflydelse pa korrelationen, men som
darligt lader sig preediktere ved hjeelp af korrelationen. Andre former for outliers kan veere
prover, hvis egenskaber ligger udenfor det interval hvor flertallet af prgver befinder sig,
eller prgver der har unormale egenskaber. Outliers kan veere opstaet som fglge af bl.a.
malefejl, og det er vigtigt altid at undersage, hvorvidt outlierne tilhgrer en gruppe man
netop vil finde (fx. prever med ekstrem lav bindingsevne). Outliers fiernes fra korrelationen
for at forbedre preediktionsevnen. Ved preediktion af "ukendte” prgver gennemfgres en
test for om prgverne udviser “normal” adfeerd eller tilhgrer gruppen af outliers, saledes at
preediktionen ikke kan anvendes pa disse. Identifikation af outliers er sket ved at vurdere
den enkelte prgves indflydelse (leverage) pa korrelationen i sammenhaeng med
korrelationens (manglende) evne til at praediktere veerdien for praven (Y residual, fejl pa
de enkelte y praediktioner), bilag 10. Figur 5 viser et plot af "leverage mod Y residual” hvor
prave 14 er en outlier. Prgve 14 udviser en relativ stor fejl pa praediktionen af pragvens
veerdi samtidig med at prgven har hgj indflydelse pa korrelationen (leverage). Prave 3
derimod er ikke en outlier, idet prgven pa trods af den darlige praediktion (hgj Y residual)
ikke har indflydelse pa korrelationen. | sidstnzevnte tilfaelde ville det vaere forkert at fijerne
praven, idet denne er med til at beskrive usikkerheden pa korrelationens praediktioner.
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Figur 5. Prgvernes indflydelse (Leverage) péa korrelationen mod fejlen ved korrelationens
preediktion af prgvens veerdi (Y Residual). Plottet bruges ved udpegning af outliers i
forbindelse med en PLS korrelationsanalyse.
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Outliers opstar saedvanligvis ved at nogle prever udviser en unormal "adfeerd” for eller
imellem de variable der har betydning for korrelationen. Hvis det fx. var saedvanligt at
prever med hgijt c-total indhold ogsa havde et hgijt lerindhold, og har disse to variable stor
betydning i korrelationen, vil praver med f.eks. hgjt indhold af c-total og lavt lerindhold
typisk veere outliers. Outliers kan ogsa opsta hvis data ligger i yderkanten af den
variationsbredde der er defineret for korrelationen, dvs. hvis det er en eller fa prever der
giver en ekstra udstraekning af variationsbredden for korrelationen. Endelig kan outliers
opsta ved analysefejl eller prgveudtagningsfejl. | sidstnaevnte tilfeelde skal outliers fjernes
helt fra datasaettet. Det er meget vaesentligt at outliers i én korrelation, ikke ngdvendigvis
er outliers i en anden. De enkelte korrelationer vil udvise forskellig afheengighed af de
samme variable, og en "skaev’ variationsbredde i én model vil maske slet ikke sla
igennem i en anden.

Selv om man naturligvis, pa grundlag af radata (fx. bilag 4), kan fa ideer til hvad der er
arsagen til at de pageeldende prgver er outliers, kan dette let medfgre fejlslutninger, idet
det er meget vanskeligt at overskue mere end to variable pa en gang. | stedet kan man
projicere outliers ind pa korrelationsresultatet, se hvordan de plotter i forhold til de @vrige
prever i korrelationen, samt forsgge at tolke deres egenskaber i det reducerede variabel
rum ved hjaelp af en forstaelse af de latente variables betydning, se figur 10.1, 10.8 og
figur 10.9 i bilag 10.
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