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Mustererkennung zur Klassifizierung verolter
Wasser- und Vogelproben

Von John C. Ranger

1. Einleitung

Die in diesem Beitrag erlduterten Mine-
raléle werden in zwei Hauptgruppen zu-
sammengefaBt: ndmlich in die der Rohdle
und in die der Produktdle. Rohdle wie
Produktdle bestehen teilweise aus den
gleichen chemischen Verbindungen bzw.
Stoffklassen, wie z.B. Aromaten, Arka-
nen, Tripertenen, Phystan, Pristan
u.a.m. Charakteristisch fir jeden Oltyp
sind die Verhéltnisse der relativen Kon-
zentrationen bzw. Stoffmengen gewisser
oben erwéhnter Verbindungen. Die in der
jeweiligen Probe vorkommenden absolu-
ten Konzentrationen der Verbindungen
werden durch Fluoreszenz-, Gaschroma-
tographie- und Massenspektrographie-
Messungen, die als Muster (engl.: pat-
tern) bezeichnet werden, ermittelt. Jeder
in der MeBreihe vorkommende MeBwert
entspricht einem im Muster enthaltenen
Merkmal (engl.: feature). Im Gbrigen wer-
den jene Muster, die irgendwie eine Zu-
gehdrigkeit zueinander aufweisen, in
Gruppen bzw. Klassen (engl.: classes
oder categories) zusammengefaBt. Die
Muster lassen sich als Punkte in einem
Koordinatensystem oder als Vektoren,
d.h. n-Tupel der Form x* = (X{,X3,Xg, - - -,
Xn), veranschaulichen (siehe Abb.1 und
2). Die Klassifizierung der als Feldproben
zusammengefaBten unbekannten Was-
ser- und Vogelproben erfolgt dadurch,
daB man diese Proben mit Vergleichs-
bzw. Schiffsproben bekannten Ur-
sprungs vergleicht. Je nach Anzahl der
Vergleichsproben kann man ein nicht-
statistisches Verfahren oder ein statisti-
sches Verfahren zur Anwendung brin-
gen. Bei einer relativ kleinen Anzahl von
Vergleichsproben wende ich ein nicht-
statistisches Verfahren, ndmlich das im
Hauptprogramm ARTHUR enthaltene
Unterprogramm KNN (engl.: K-th Nearest
Neighbor oder Potential Function Meth-
od) bzw. HIER (engl.: Hierarchial Cluste-
ring) an. Fallen groBe Mengen von Daten
an, setze ich ein statistisches Verfahren
ein, ndmlich das Unterprogramm BAYES
(engl.: Bayes Decision Theory). KNN
klassifiziert eine gegebene Olprobe mit-
tels der am hé&ufigsten in unmittelbarer
Nahe vorkommenden Klasse. HIER bie-
tet eine weitere Mdglichkeit an, Muster-
gruppen {engl.: clusters) bzw. Klassen zu
bestimmen. Es werden dort Mustermap-
pen Ubereinander auf ein Protokoll ge-
druckt und miteinander auf verschiede-
nen Ahnlichkeits-Stufen ber gedruckte
Aste gebunden. Néaheres Uber KNN und
HIER findet man in ANDREWS (1972),
DUEWER et al. (1975) und FREUND (1962),
KILLEEN et al. (1976) und SAcHs (1984).
Ein MaB fir die Ahnlichkeit zwei beliebi-

ger Olprobenmuster (x;) und (x) 148t sich
z.B. durch den Kehrwert des Euklidi-
schen Abstandes D;; im Merkmalraum
mit n Dimensionen berechnen:
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Dy = ((x4,—Xq,)? + (X2,I_X2,j)2 +.. +

(Xn, 1 — Xn,j)z)”z-

In dem 2. bis zum 4. Abschnitt kommen
mehrere mathematische Gebilde vor, die
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Abb. 1: Wasserproben-Situation

1

Die Ellipsen (bzw. Kreise) A, B und C stellen Schiffsproben, die Sterne Wasserproben

dar (normiert).

Xq

Abb. 2: Vogelproben-Situation

¢X.I

Die Ellipsen (bzw. Kreise) A bis K symbolisieren Vergleichsproben, die Sterne Vogel-

proben (normiert).
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zunéachst einmal einleitend erldutert wer-
den miiBten: Lateinische und griechische
Kleinbuchstaben bezeichnen einzelne
physikalische MeBgréBen — auch Skalare
genannt — oder Funktionen, wie z.B. x;;
bzw. X, gix, Wik ¥; und p;. Rechts unten
an den Kleinbuchstaben werden weitere
Kleinbuchstaben, meistens die im latein-
ischen Alphabet auftretenden Buchsta-
ben »i« bis »n«, angehéngt. Diese Indizes
dienen einer ndheren Beschreibung der
entsprechenden MeBgréBe oder Funk-
tion, wie z.B. das i.-Merkmal, das j.-Mu-
ster und die k.-Klasse, und nehmen als
solche nur positive ganze Zahlen an. Es
ist Ublich, daB man sich auf die indizier-
ten MeBgréBen auch als einzelne MeB-
werte bzw. Merkmalwerte bezieht, ob-
wohl sie, genaugenommen, als einzelne
Variablen zu betrachten sind. Bei fehlen-
dem Index symbolisiert ein Kleinbuch-
stabe eine vertikale — z.B. x — oder eine
horizontale — z.B. x* = (X4,X2,Xg, - - -, Xp)
— Anordnung mehrerer solcher GroBen.
Eine derartige Anordnung von MeBgré-
Ben wird Vektor genannt. Demzufolge
kann man den Begriff MeBgréBe als
gleichbedeutend mit Mustermerkmal und
den Begriff Vektor als gleichbedeutend
mit Muster auffassen. GroBbuchstaben -
z.B. X und E, - bezeichnen rechteckige,
mit Spalten und Zeilen gekennzeichnete
Anordnungen von MeBgréBen oder Funk-
tionen und sind als Matrizen bekannt.
Eine Matrix wird manchmal in der Kurz-
form »(x;;)« geschrieben. In diesem Bei-
trag werden Vektoren bzw. Muster auch
in der Form »(x)« angegeben. Anhand der
Matrix-Addition und -Multiplikation lassen
sich lineare Gleichungssysteme in der
Formy = X - B + e darstellen. Dabei ist
»X« eine Matrix, »y«, »fB« und »e« sind Vek-
toren.

Meinen herzlichen Dank mdchte ich an die fol-
genden Mitarbeiter im Deutschen Hydrogra-
phischen Institut und in der Fachgruppe »See-
voégel und Robben«, Vogelwarte Helgoland,
ausrichten: G. DAHLMANN, P. PapiscH, K. JER-
zvkl, E. GRUN, W. LANGE, G. VAUK, E. VAUK-
HENTZELT, B. REINEKING, B. HANSEN, E. HARTWIG
und E. ScHRey. Wegen des intensiven Gedan-
kenaustausches danke ich P. FREiMANN und H.
THEOBALD. Die Auswertung der gesammelten
Daten erfolgte im Rahmen des UBA-For-
schungsvorhabens Wasser 10204327 (Pro-
jektleiter: Dr. G. Vauk, Vogelwarte Helgoland).

2. Mathematisches Modell
far Alterungsprozesse

Man stellt sich ein gréBeres Volumen ei-
ner Olquelle wie z.B. einen Bohrturm
oder eine Raffinerie-Pipeline, einen
Schiffstank usw., vor. Zweitens stellt man
Uberlegungen dariber an, wie wohl in ei-
nem relativ kurzen Zeitraum das Ol aus
der Quelle ins freie Gewésser gelangen
kénnte. Drittens nimmt man an, daB der
entstehende Olfleck und eine oder meh-
rere verdachtige Olquellen sofort aus der
Luft von einem Beobachter im Hub-
schrauber gesichtet werden und daB, in
wenigen Minuten, ein schneiles Boot an
Ort und Stelle gelangt, damit man meh-
rere Quellen- und verdlte Wasserproben

nehmen kann. Ein solches Szenario stellt
geradezu optimale Bedingungen fir die
Mustererkennung dar. Die zugehdrigen
Vergleichsproben- und Wasserproben-
muster lassen sich so, im wesentlichen,
als feste Punkte im normierten Merkmals-
raum - soweit keine spirbare Kontami-
nierung durch gealterte anthropogene
oder biogene Kohlenwasserstoffe vorliegt
— bestimmen. Solche Bedingungen, die
ich hiernach als Wasserproben-Situation
bezeichne, gewdahrleisten eine mit (sehr)
hoher Wahrscheinlichkeit richtige und
damit zuverldssige Klassifizierung der
(unbekannten) Wasserproben. Auf der
anderen Seite kommt es vor, daB eine (er-
heblich) l&dngere Zeit (oder Entfernung)
zwischen der Entstehung (oder Ort) des
Olflecks und der Probenahme bestehen
kann. Die letztere nenne ich hiernach Vo-
gelproben-Situation. Fir solche Félle be-
trachtet man die Vergleichsprobenmu-
ster nicht mehr als feste Punkte, sondern
als Punktewolken, deren Mittelpunkte un-
geféhr den bekannten Vergleichsproben
entsprechen; denn Uber relativ langere
Zeiten fuhren physikalisch-chemisch-bio-
logische Einwirkungen dazu, daB die im
Olfleck enthaltenen Kohlenwasserstoff-
Verbindungen abgebaut werden. Da
diese Einwirkungen durch viele kleine,
zeitlich und 6rtlich schwankende Einzel-
prozesse zu beschreiben sind, liegt es
nahe, daB einerseits die gealterten Ver-
gleichsmuster statistisch im Merkmals-
raum eng um einen Mittelpunkt verteilt
sind. Derartige kleine rdumliche Abwei-
chungen einer physikalischen GréBe von
ihrem Mittelpunkt sind in der statistischen
Physik als Fluktuationen bekannt. In er-
ster Naherung fir die Héaufigkeitsvertei-
lung der Fluktuationen wird die Gauss-
Verteilung verwendet (vgl. LANDAU und
LIFscHITZ, 1979). Der oben erwéhnte Mit-
telpunkt wird hiernach als X;, oder X,
bezeichnet. Obwohl die Einzelprozesse
deterministisch zu betrachten sind, 1aBt
sich deren kollektives Verhalten unter
quasi-gleichbleibenden physikalisch-che-
misch-biologischen Zustdnden anderer-
seits auch statistisch-zeitlich erklaren.
Das wohl fiir die zeitliche Zersetzung
sehr vieler Kohlenwasserstoff-Molekile
zuléssige Analogon ist das in der Physik
geltende radioaktive Zerfallsgesetz. Das
Modell fur die Alterungsprozesse sieht
dann in etwa folgendermaBen aus: Man
beginnt mit einem beliebigen Vergleichs-
probenmuster x%,y, d.i. das 1. Aus-
gangsmuster mit dem i.-Merkmal in der
k.-Klasse. Nun erleidet die relative Kon-
zentration x°%,, eine kleine in der Zeit
t=t, vollzogene negative Anderung, die
zu dem Abbauprodukt mit der Konzentra-
tion X; = X; o fihrt. Das auf diese Art und
Weise entstandene Muster dient infolge-
dessen als Mittelpunkt X; , mehr oder min-
der stark gestreuter stochastisch-verteil-
ter Alterungsmuster:

Xi,j,k = )-(i,k + 5Xi,j,k (21)

miti = 1,2,3, ... , Nyerkmas UNd j = 2,3,4,
nMuster - Nerkmal bzw. nMuster ist die
Gesamtzahl der Merkmale bzw. Muster.
Ahnliches gilt fir k, wobei ngj,ese die im

Klassifizierungsmodell vorkommende
Gesamtzahl der bekannten Oltypen be-
zeichnet. Fur das aus dem Ausgangsmu-
ster entstandene Alterungsmuster gilt:

Xizgk = Xixk = X1 ° e . (2.2
Hierzu nehme ich an, daB die Funktion f;

(t) die folgende Form (vgl. WEIDNER et al.,
1960) hat:

fi,k = Ok - 1, wobei (23)
a;x der Abbaukoeffizient des i.-Merkmals
in der k.-Klasse heiBt. Die Zeit t hat z.B.
die Einheit Stunde und ist die effektive Al-
terungsdauer. Gleichfalls ist t;, die be-
kannte Halbwertzeit und definiert sich als
die daflir notwendige effektive Alterungs-
dauer, in der die Konzentration x°, , um
den Faktor 1/2 verringert wird. Der als phy-
sikalisch-chemisch-biologische  GréBe
geltende Abbaukoeffizient o), 4Bt sich
provisorisch als Verhéltnis zweier Funk-
tionen, namlich:

Gi(P1ksP2ksP3ics - - - )
Ci(Qd1k: G2k Gaies - - - )

mit g;= 0 und ¢;> 0, schreiben. Hier wird
g; als das theoretische Alterungsgewicht
und ¢; als der Stabilitdtsmodul der i.-Koh-
lenwasserstoff-Verbindung bezeichnet.
Demzufolge stellen die Parameter p
umweltabhéngige — wie z.B. statischer
Druck, Temperatur, von der Wellenlénge
abhangige Lichtintensitdten, Konzentra-
tionen der Reagenz-Verbindungen und
Populationsdichten der Flora und Fauna
- und die Parameter q,, umweltunabhé&n-
gige bzw. latente GréBen dar, wie z.B.
Molekularstrukturen, L&slichkeiten,
Flichtigkeiten, Affinitdten zur chemi-
schen Transformation und Immunitaten
bzw. Widerstandsfahigkeiten gegen bio-
logische Aktivitaten.

Zum Zweck der Mustererkennung ist es
von bedeutendem Interesse, die endli-
chen Wertebereiche der Koeffizienten a; «
abzugrenzen. Hierfir ist es niitzlich, eine
um die oben erwdhnte Punktewolke ab-
geschlossene Sicherheitskurve bzw. -fla-
che einzufiihren. Auch wenn empirisch
schwer durchflhrbar, ist es denkbar, daB
man fir einen Oltyp eine monoton stei-
gende Zahlenfolge bestimmen kann, wo-
fur gilt:

(2.4)

Qix =

0<a<a<b (2.5)

fur alle méglichen oder relevanten theo-
retischen  Alterungsgewichte g =
9i(P1k:P2ksPaks - - - ). Bei dem Intervall (2.5)
geht es darum eine obere Grenze o™
derart zu bestimmen oder zu schétzen,
daB man, bei denjenigen Kohlenwasser-
stoff-Verbindungen mit den gréBten Sta-
bilitdten c;, eine mdglichst groBe Ausdeh-
nung der obengenannten -Punktewolke
erzielt. Bei Nyemar = 2 iM normierten
Merkmalraum nimmt die Sicherheits-
kurve die Gestalt einer Ellipse mit den
Halbachsen (ro);« an. Fir das Supremum
ofi& gilt dann:

XN= X%k " © —afle™ - 1, (2.6)
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mit t,> > 0. XTi" ist die in der Zeit t = t,
abgebaute, minimal zu erwartende, mitt-
lere Konzentration der i.-Verbindung des
k.-Oltyps. Typisch miBte t, einem Zeit-
raum von mehreren Wochen, Monaten
oder sogar Jahren entsprechen. Die
Halbachsen lassen sich einfach aus der
Beziehung berechnen:

(rohik = (X1~ X" (2.7)

3. Mathematisches Modell fir
quantitative Kontaminierungs-
bestimmung

Nehmen wir einmal an, daB man Uber ein
aus mehreren Vergleichsproben- und zu-
gehdrigen Alterungsproben-Mustern be-
stehendes Klassifizierungsmodell, - mit
etwa 20 = nyj,s0 = 150, verflgt. Ngjasse 1St
nach wie vor, die Anzahl der im vollstén-
digen Klassifizierungsmodell vertretenen
bekannten Oltypen. Zu diesem Datenbe-
stand fugt man etwa 15 unbekannte Pro-
benmuster hinzu, wie etwa in Abb. 1, und
wendet das im ARTHUR befindliche Un-
terprogramm KARLOV (engl.: Karhunen-
Loéve expansion) an, um sich eine mit
den unbekannten Mustern ausgestattete
Zeichnung (Eigenvektor-Projektion) des
Klassifizierungsmodells in 2 Dimensio-
nen zu verschaffen. Man stellt erfreuli-
cherweise fest, daB die Ulberwiegende
Mehrheit der unbekannten Muster als
Punkte innerhalb bzw. in unmittelbarer
Néhe der verschiedenen Klassen zuge-
ordneten Punktewolken (engl.: clusters)
abgebildet wird. Jedoch findet man ei-
nige wenige, relativ weit von den Punkte-
wolken entfernte unbekannte Punkte.
Wie 4Bt sich das erkldren? Die aus der
Atmosphéare stammenden Einwirkungen
hélt man fir vernachlassigbar klein. Dar-
Uber hinaus, weil man sich geeignete Mu-
stermerkmale (vgl. FRIOCOURT et al.,
1983) ausgesucht hat, darf man die Ef-
fekte von Flora und Fauna als ausge-
schaltet betrachten. Da man von der im
Abschnitt 2 erzahlten Wasserproben-Si-
tuation ausgeht und aus stichhaltigen
Griinden glaubt, daB es sich nicht um
ausgelassene Vergleichsproben handelt,
gelangt man zu der SchluBfolgerung: Die
»AusreiBer« lassen sich nur mehrdeutig
klassifizieren. AnschlieBend ruft man das
Unterprogramm KNN und HIER auf, um
sich davon zu Uberzeugen, daB es sich
bei den »AusreiBern« um zwei oder meh-
rere Vergleichsproben-Kandidaten han-
delt.

Physikalisch gesehen darf man in einem
solchen Falle den Verdacht duBern, daB
die Wasserprobe aus einer oder mehre-
ren Quellen stammt, welche aus zwei
oder mehreren gemischten Olsorten be-
stehen. Die Frage stellt sich, wie kann
man eine solche Probe sowohl quantitativ
als auch qualitativ kiassifizieren? Die Ant-
wort liegt wohl nahe, falls man die Ausrei-
Ber-Merkmale y; (bzw. y) als Linearkombi-
nationen verschiedener Vergleichspro-
ben-Merkmaie X, bilden kann. Diese Be-
ziehungen lassen sich als ein multiline-
ares Regressionsmodell mit stochasti-

schen Fehlern (engl.: perturbations oder
errors) in der Form einer Matrix-Glei-
chung (vgl. DuUDA et al., 1973, und GoLD-
BERGER, 1963) schreiben:

Vil Ka1 X2 %43 © 0 Xqn | | B €4
Yo| [Xo1 Xo2 Xo3 ** *Xon | |B2| €2
Ya| [Xa1 Xaz Xaz * " Xan| [Ba €3
) oDl N Bn

Ym| [Xm1 Xm2Xm3 * * " Xmn €m

Die Matrix besteht aus n Spalten, mitn =
Apustes UNd M Zeilen, mit M = Nyerkmal-
Avuster WeISE hier auf eine geeignete Teil-
menge aller Vergleichsprobenmuster hin.
Die Spalten werden auch als Spaltenvek-
toren, die Zeilen als Zeilenvektoren be-
zeichnet. Demzufolge stellen die Spalten-
vektoren n aus dem Klassifizierungsmo-
dell befindliche (nicht-gealterte) Ver-
gleichsprobenmuster dar. Der auf der lin-
ken Seite der Gleichung stehende Spal-
tenvektor y besteht aus Feldproben-
Merkmalen, die einem Olgemisch mit den
entsprechenden prozentuellen Anteilen
B; zugeordnet werden. Der auf der rech-
ten Seite stehende Spaltenvektor e be-
inhaltet Uberwiegend stochastische Feh-
ler des Spaltenvektors y. Die stochasti-
schen Fehler sind auf Alterungsprozesse
in Olen zurtickzuflihren, die den Ver-
gleichsproben zuzuordnen sind. In ver-
kirzter Form kann man ja Gleichung (3.1)
auch so schreiben:

y=X-g+e. (3.2)
Man geht davon aus, daB die Anzahl der
Matrixzeilen gréBer oder gleich der An-
zahl der Matrixspalten, also m=n ist.
Ferner wird vorausgesetzt, daB die Pro-
duktmatrix (XT-X) nicht-singular (det
(XT- X) #0) ist. Da die B, Bruchteile eines
Gemisches beschreiben, gilt die Bezie-
hung:

(3.3)

Analog zur Gleichung (2.1) gilt fur sta-
tistisch-zeitlich verteilte (kleine) Abwei-
chungen ox;:

)-(i.k = Xi,k = 6xi,k . (3.4)
;i ist nach wie vor das als Mittelwert im
normierten  Merkmalsraum aufzufas-
sende Ausgangsmerkmal einer nicht-ge-
alterten Vergleichsprobe. x;, und oXy
sind jeweils das entsprechende gealterte
Merkmal und die dafiir notwendige (sto-
chastische) Anderung. Ahnlich 1Bt sich
der Spaltenvektor y in zwei Summanden
aufteilen, ndmlich:

Yi = Vi + dy;. (3.5)
yi spielt die parallele Rolle zum Merkmal
X; « als Merkmal einer nicht-gealterten OI-
gemischprobe. ¥, und X;, liegen als be-
kannte MeBgréBen, also als Feld- und
Vergleichsproben vor. Aus der Gleichung
(3.1) bzw. der Gleichung (3.2) sowie aus
den Beziehungen (3.4) und (3.5) erhalt
man die Matrixgleichungen:

y=X-8 (3.6)
undy = X-B=X+E) -8
=X-B+e 3.7)

Damit sind die stochastischen Abwei-
chungen e; = dy; als Linearkombinatio-
nen der stochastischen Abweichungen
JX;k zu verstehen:
e=E 8. (3.8)
Unter den oben aufgefiihrten Vorausset-
zungen erhdlt man eine Lésung zur
Gleichung (3.1) nach der Methode der
kleinsten quadratischen Abweichungen
(vgl. GOLDBERGER, 1963):
ﬂ — (XT s X)“ - XT. y (3_9)
Hier ist 4 als Schatzvektorfunktion fiir g
bzw. als optimale Lésung im Sinne der
oben erwdhnten Methode der kleinsten
quadratischen Abweichungen zu verste-
hen. XT ist die zur Matrix X transponierte
Matrix, deren Zeilenvektoren die Spalten-
vektoren von X und umgekehrt, deren
Spaltenvektoren die Zeilenvektoren von
X, sind. Bei der nicht-singularen Produkt-
matrix (XT - X) ist der Rang dieser Pro-
duktmatrix und damit auch der Matrix X
gleich n. Falls der Rang von X weniger
als n, also Rg(X) < n, ist, miBte man eine
verallgemeinerte Matrix-Inversion anwen-
den. Hierzu wende man statt (XT - X)™ -
XT die LANCzos-Matrix-Inversion (oder
eine andere geeignete verallgemeinerte
Matrix-Inversion) an:
H o=V, A7} UL, (3.10)
dabeigilt X = U, - A, - V]. (3.11)

Die Zerlegung (3.11) heiBt Singulére-Wer-
te-Zerlegung von X (vgl. STOER u. BuLK-
RISCH, 1978, und JACKSON, 1972). Die
Matrizen U, und V, beinhalten der Matrix
X zugehdrige Eigenvektoren. A, ist eine
Diagonal-Matrix, deren Diagonalele-
mente entsprechende Eigenwerte sind,
ferner ist p = Rg(X).
Aus den Beziehungen (3.6), (3.7) und
(8.9) geht hervor, daB man nicht nur die
geschéatzten Gemischgewichte p;, son-
dern auch die stochastischen Fehler é;
der MeBgréBen y; und damit das ge-
schéatzte nicht-gealterte Olgemischmerk-
mal §; berechnen kann:
é=y-§ (3.12)

mity =X - 8. (3.13)
Nehmen wir nun an, daB eine gréBere
Menge eines nichthomogenen Olgemi-
sches vorliegt. Dazu sind wir wohl zu der
Annahme berechtigt, daB die sémtlichen
Gemischkomponenten (x) (ungeféhr)
gleich alt sind. An relativ weit auseinan-
derliegenden Standorten werden die n
Proben (y,) genommen, die durch die fol-
genden Matrixgleichungen dargestellt
werden:

Vi = X By + e
Yo = X "B + &
Ya = X B3 + €3
: S (3.14)
yn = X . ﬁn + en'



110

Mustererkennung zur Klassifizierung verdlter Wasser- und Vogelproben

Aus den Beziehungen (3.8), (3.9), (3.12)
und (3.13) stellt man ein zweites Matrix-
gleichungs-System auf:

?1 = Ey - @1
€& =E - B
- (3.15)
én = Ex : ﬁny

und bildet aus den Spaltenvekioren &
und g, zwei neue Matrizen:

E, =[6,8,... ,8)]
B = [Bh ﬁ2! ) ﬁn] (317)
Die Matrizen E, und E, haben beide m
Zeilen und n Spalten, und werden dem-
entsprechend als (m x n)-Matrizen be-
zeichnet. B ist eine (n x n)-Matrix und

weist die folgende Beziehung zu E, und
E, auf:

(3.16)

E;=Ey-B. (3.18)
Wenn B nicht-singular ist, folgt durch
Nachmultiplikation die Beziehung:

E, = E - B, (3.19)

Da E, Schatzwerte fur die entsprechen-
den Alterungsabweichungen in X enthalt,
ist man nach Beziehung (3.7) in der Lage,
Schatzwerte fur die gealterten Ver-
gleichs-Ole zu berechnen:

X=X+E. (3.20)

SchlieBlich méchte ich eine ergédnzende
Bemerkung zu der am Anfang dieses Ab-
schnitts geduBerten Annahme bezuglich
der zwischen den GréBen y; und X, be-
stehenden Linearitdten machen.

Falls diese Voraussetzung nicht erfllt
wird — welches man zunéchst einmal
wohl nicht zu beflirchten hat — miBten die
GroBen X; durch geeignete nicht-lineare
Funktionen T;, = T(X; ) ersetzt werden.

4. Empirisches Vorgehen:
Bestimmung und Verifizierung
des Klassifizierungsmodells

Nun wollen wir diejenigen Aspekte aus
den Abschnitten 1. bis 3. herausgreifen
und anwenden, die zu einem verifizierba-
ren Klassifizierungsmodell fihren. Zu-
néchst wird vorausgesetzt, daB man liber
eine aus Vergleichsproben- und Feldpro-
benmustern bestehende Datenbasis, aus
der man beliebige Teilmengen (also so-
genannte Lern- und Testdatenséatze) bil-
den kann, verfuigt. Das angewandte Krite-
rium fur die Klassenzugehorigkeit wird
aus den Alterungsprodukten der Ver-
gleichsproben  hergeleitet.  Praktisch
kdnnte es so aussehen, daB man die Aus-
gangsdatei in etwa drei Teile aufstellt.
Der erste Teil besteht aus den Ver-
gleichsprobenmustern mit ihren Alte-
rungsprobenmustern, der zweite Teil aus
Wasserprobenmustern und der dritte Teil
aus Vogelprobenmustern. Damit die
MeBgréBen verschiedener Muster mitein-
ander vergleichbar werden, muB man als
nachsten Schritt die samilichen in den
Mustern enthaltenen Daten normieren
(dafir wende ich ein Programm namens
NORM an). Falls man den Verdacht hegt,

daB die Klassen nicht (hinreichend) ge-
trennt sind, kann man solche im AR-
THUR-Programm befindlichen Unterpro-
gramme wie KARLOV, WEIGHT, SE-
LECT, KNN, HIER und MULTI anwen-
den. Diese Programme erméglichen die
Feststellung und eventuell die Beseiti-
gung der falschen Klassenzuordnungen
von Standardprobenmustern. Zu diesem
Zweck bieten WEIGHT und SELECT die
Méglichkeit zum Aussortieren der Redun-
danz-Merkmale (Merkmal-Reduktion) an.

Bevor man einen Klassifizierungslauf zur
Identifizierung unbekannter Feldproben
durchflhrt, méchte man die Zuverlassig-
keit des Klassifizierungsmodells, die in
die nach Alterungsprodukten klassifizier-
ten normierten Vergleichsprobenmuster,
schatzen bzw. verifizieren. Dafir richtet
man eine speziell fur das Programm AR-
THUR aufgebaute Datei mit einem soge-
nannten Lerndatensatz (engl.: training
set) und einem Testdatensatz (engl.: test/
evaluation set) ein (vgl. RANGER, 1983,
und VESPERMANN, 1981). Der Lerndaten-
satz beinhaltet einen Teil bzw. die Mehr-
zahl der Vergleichsprobenmuster, der
Testdatensatz besteht ublicherweise aus
einigen wenigen (restlichen), beliebig ge-
wéhlten Vergleichsprobenmustern. Auf
diese Art und Weise 148t sich auf die Glte
des Kilassifizierungsmodells schlieBen.
Zur Klassifizierung von Wasser- und Vo-
gelprobenmustern werden diese Muster
schlieBlich in den Testdatensatz eingetra-
gen, und solche Unterprogramme wie
KNN oder/aber BAYES bei einem AR-
THUR-Programmlauf aufgerufen.

Bisher gingen wir davon aus, daB die Al-
terungsprobenmuster verschiedener der
gealterten Vergleichsprobenmuster zu-
geordneten Klassen vorliegen. Sollte dies
nicht der Fall sein, schlage ich ein empiri-
sches aus dem Abschnitt 2. abgeleitetes
Verfahren zur Berechnung »syntheti-
scher« Alterungsprobenmuster vor. Of-
fensichtlich sind die fiir ein solches Ver-
fahren erforderlichen Bezugsdaten eben
die vorhandenen Vergleichsprobenmu-
ster:

Xk = X{1k (4.1)

mit i= 1,23, ..., Nuterkmal und
k =1,2,5, ..., NKasse» WODEI Nae6e ja die
urspriingliche Anzahl der Vergleichspro-
ben ist. Entsprechend der Gleichung
(2.2) bzw. (2.3) wird ein (im raumlichen
Sinne) »mittleres« Alterungsprodukt X’y
»erzeugt«:

)-(,”k = Xlok” < hi,k (42)
mit h;, = (1—w,,). Hier spielt h;, die
Rolle des Faktors

e —fiklt) und es ist:

TeC ) xS

(4.3)
= X[ | xeh < 1
(4

bzw. i = (1 —wT#) mit 0SwWTP< <1 .

(Die rechts oben an den GroBen geschrie-
benen -Doppelstriche »"’« weisen darauf
hin, daB es sich um nicht-normierte Merk-
male handelt.) Die empirische GréBe w;
heiBt empirisches Alterungsgewicht. Bei
Verbindungen (bzw. Merkmalen), die auf
weniger Stabilitdten hinweisen, kénnte
man 0,015 =w; =0,030 setzen, und
sonst bei  stabileren = Merkmalen
w; < 0,015. Entsprechend der Gleichung
(2.1) fir statistisch-raumliche Fluktuatio-
nen mit der Gauss-Verteilung gilt:

Xijk = Xk + Xk (4.5)
oder i, = Xk + fijx (4.6)
mitj = 2,3,4, ..., Nyyster - Hi€r ist r;; eine

Zufallsvaribale bzw. ein Zufallszahlenge-
nerator (engl.: random number genera-
tor) mit der Gauss-Verteilung (auch Nor-
malverteilung genannt). Ferner hat Tijk
die Standardabweichung o und den Mit-
telwert y; . . Fir diese statistischen Para-
meter gelten die Beziehungen:
X

Tix = SF * Wik 4.7)

und ,ui,k =0 (48)
wobei sg eine Funktion von w;,, also
Sg = Se(W;y), und O0=s=0,667. Bei
w;=0,030 ist sf=0,333 zu setzen; s
wird  Fluktuations-Streuungskoeffizient
genannt. Dementsprechend ergeben
sich die SchatzgréBen fiir das Maximum
und das Minimum der erzeugten Alte-
rungsmerkmale:

Xﬂax _|”k + 1 5 Tik

’A(lnlm = Xjx — 1,5 Ok

ll

4.9)
(4.10)

|

Falls man lediglich Zugang zu einem Zu-
fallszahlengenerator mit der gleichférmi-
gen bzw. Rechteck-Verteilung der Zahlen
im Intervall 0<u;, <1 hat, kann man die
erzeugten Zahlen als Wertepaare, also
als uj;, x und u;,,, in die normalverteilten
Werte r;; durch die folgenden Beziehun-
gen transformieren:

Vijk = (=2 - Inug )" - §(Ui)
mit (Ui, ) = COS (2 - 7 - Uy,
und ri'j'k = Ojk * vi,j,k + Mik (412)

(Vgl. KNUTH, 1969). Bei einem Zufallszah-
lengenerator mit der Gauss-Verteilung,
der unmittelbar die Zahlen v;;, mit der
Standardabwelchung oix = 1 und dem
Mittelwert u;, = O erzeugt, braucht man
sonst offensichtlich nur die Beziehung
(4.12) (zum Erzeugen der kinstlichen Al-
terungsprobenmuster habe ich ein Proto-
typprogramm namens SYNPAT [engl.:
synthetic pattern] erstellt).

Nun werden nach geeigneter Wahl der
empirischen Alterungsgewichte w;, (und
Sg) beziglich der nicht-normierten ur-
spriinglichen  Vergleichsprobenmuster
die synthetischen Alterungsmuster er-
zeugt. Bevor die oben geschilderten
Mustererkennungs-Methoden verwendet
werden kdénnen, missen die Daten zu-
nachst einmal normiert werden. Wir wéh-
len eine gewichtete Normierung der
Form:

(4.11)
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Xijk = W '(Xi’}k“f(”ik)/gjk (4-13)
mit g;\ = [(n /(n—=1)) - (m’y); k]

dabei ist
i der Merkmalsindex

miti = 1!2!3 -+« sNMerkmal »
j der Musterindex

mlt] = 1;2;3, -+ 5 NMuster »
k der Klassenindex mit

k = 1,2,:.3, oy Nilasse »
n die Anzahl der Merkmale im Muster,
N = Nyerkmal

'« der Mittelwert der MeBdaten (bzw.
der Merkmalwerte) in dem j.-Muster
der k.-Klasse mit

n LR
¥ Xijk
i=1 ,
(my); « das zweite gewichtete Moment mit

= (1/n) - (4.14)

k]

n
(M) = (/) - ¥ W (lek X, AL
i=1 (4.15)

W, das Normierungsgewicht des i.-Merk-
mals bei samtlichen Mustern und sémit-
lichen Klassen mit 0=wW; =1 .

Die somit transformierten Muster (x)
kann man als Stichproben mit der kon-
stanten Varianz ¢2 = 1 und dem kon-
stanten Mitielwert x4, = 0 betrachten.

5. SchluBbemerkungen

Gegenliber den Kilassifizierungsmodel-
len, die lediglich die aus Rohdlen stam-
menden Vergleichsprobenmuster enthal-
ten, kénnen diejenigen problematisch
sein, in denen auch die aus Produktdlen
stammenden Muster vorkommen. Pro-
duktéle sind teilweise deshalb schwierig
zu klassifizieren, weil sie einerseits den
Rohélen, von denen sie abstammen,
recht &hnlich sind und andererseits un-
tereinander groBe Ahnlichkeiten aufwei-
sen kdnnen. Eine wichtige Rolle bei der
richtigen Klassifizierung in der Musterer-
kennung spielt das Verhaltnis nyuser/
Nuerkmal- Bel dem Verhaltnis nyusier/Nverk
mal = 2 schatzen DUEWER und Mitarbeiter
die Wahrscheinlichkeit einer richtigen
Klassifizierung auf etwa 0,50. Bei einer
solchen Wahrscheinlichkeit kdnnte das
Modell ja soviel falsche wie richtige Iden-
tifizierungen bringen. Deshalb empfiehlt
DUEWER ein Verhélinis nNyyuster/Nverkmal
= 4 (vgl. DUEWER et al., 1975a, auch
ZIEGLER, 1984).

Die Alterungsprodukte lassen sich auf
verschiedene Art und Weise herstellen.

Solche Verfahren sollen die in freien Ge-
wassern herrschenden Prozesse physi-
kalisch-chemisch-biologischer Natur si-
mulieren. DUEWER und Mitarbeiter be-
schreiben einige Varianten zur Herstel-
lung von Alterungsproben im Labor (vgl.
DUEWER et. al., 1975b). Zur empirischen
Beschreibung der Alterungsprozesse
wére es winschenswert, umfangreiche,
in situ sowie in vitro angelegte Versuche
durchzufiihren. Derartige Versuche dien-
ten einerseits dem Zweck der Klassifizie-
rung und andererseits der Verifizierung

(bzw. der begriindeten Ablehnung) sol-
cher theoretischen ModellgréBen wie des
Abbaukoeffizienten oT¢* . Diese Ender-
gebnisse kénnten auch dadurch erzielt
werden, daB man Uber eine langere Zeit
hinreichende statistische Daten systema-
tisch erfaBt und sinnvoll und sorgfaltig
auswertet. In der Tat ist es das Ziel die-
ses Beitrags, zu versuchen, die Voraus-
setzungen fir eine sinnvolle Datenaus-
wertung der Olprobenmuster zu be-
schreiben. In diesem Sinne bin ich der
Meinung, daB die sorgféltige Erzeugung
mathematisch simulierter Daten auch
sinnvoll ist. Empirische Ansatze zu dem
im Abschnitt 2 geschilderten Alterungs-
modell sind in der Literatur zu finden. E.
MERIAN teilt z.B. mit, daB die im Wasser
befindliche Verbindung Benzol schnell
verdunste und eine Halbwertizeit von
etwa 37 Minuten bei der Zimmertempera-
tur habe (Vgl. MERIAN, 1983).

Zur sinnvollen Anwendung des Verfah-
rens fir die synthetische Erzeugung der
Alterungsprobenmuster gehort die geeig-
nete Auswahl der empirischen Alters-
gruppengewichte w;, . Daflir méchte ich
drei Wertebereich-Klassen vorschlagen.
Eine mdgliche Einteilung sieht dann in
etwa so aus:

1. Der Skeptiker-Schatzbereich:

0 = wy = W, mitwT® = 100s), wobei
is eine ganzzahlige Zehnerpotenz, die der
GroBenordnung des MeBfehlers ent-
spricht, ist. Z.B. wére bei einem abso-
Iuten geschéatzten MeBfehler von 0,005

= —-3.

2 Der Optimisten-Schétzbereich:

wiih = wy = wiE, wobei wii™ = 0 ist.
w,";f‘x wird stufenwelse solange erhoht,
daB die Trennung der Klassen erhalten
bleibt.

3. Der empirische Schétzbereich:

wiin = w; = Wi, wobei wii" = 0 ist.
w,";;" und wi werden auf dle empiri-
rischen chhten der Klassen (Punktewol-
ken) eingestellt.

Der Skeptiker-Schéatzbereich stellt eine
Unter- bzw. konservative Schatzung der
Alterungen dar und wéare zum ersten
Klassifizierungsmodell als beginnender
Bereich geeignet. Solange Kontaminie-
rungseffekte im wesentlichen auszu-
schlieBen sind, kénnte man stufenweise
vom Bereich der Klasse 1 zum Bereich
der Klasse 2 umsteigen. Nachdem die
Musterklassen im Klassifizierungsmodell
stérker mit Feldprobenmuster belegt wer-
den, kann man sinnvoll versuchen, empi-
rische Schéatzwerte fir w™h und w3 zu
bestimmen.

Die UbermaBigen Aufbléhungen der
Grenzwerte wT bringen das Risiko
mit sich, daB ‘signifikante Kontaminie-
rungs- bzw. Gemischkomponenten im
Klassifizierungsmodell verwischt werden.
Wenn das Klassifizierungsmodell mit re-
lativ wenigen Feldprobenmuster belegt
ist, kann man zunachst davon ausgehen,
es handele sich um einen Gemischfall,
vorausgesetzt, daB zumindest ein Feld-
probenmuster ungefahr gleichweit von
verschiedenen Musterklassen (Punkte-

wolken) entfernt ist. (Nattrlich muB in ei-
nem solchen Falle das Klassifizierungs-
modell sdmtliche relevante Klassen ent-
halten.) Anscheinend sind die Vorausset-
zungen zur optimalen Bestimmung eines
Olgemisches in einem freien Gewasser

.erst dann gegeben, wenn das Klassifizie-

rungsmodell mit (sehr) vielen Feldproben
belegt ist.

In Abschnitt 2 wurde behauptet, daB die
Wasserproben-Situation »geradezu opti-
male« Bedingungen fir die Klassifizie-
rung von Feldproben anbietet. Diese glin-
stigen Bedingungen kann man als die
(starken) raumlich-zeitlichen Einschrén-
kungen bei den Schiffs- und Wasserpro-
benahmen beschreiben. Bis auf fllichtige
Verbindungen (und mdéglicherweise Kon-
taminierung durch andere Kohlenwasser-
stoffe) bestehen eine Schiffsprobe und
die Wasserproben aus dem gleichen O,
praktisch gleichen Alters. Fir solche Ver-
gleiche ist ein Klassifizierungsmodell mit
geringfligig gealterten Alterungsproben,
also mit dem Skeptiker-Schéatzbereich,
geeignet. Unter diesen Bedingungen fal-
len die méglichen kontaminierten Was-
serprobenmuster auch starker auf und
stellen als Gemische gréBere Signifikan-
zen dar.

Nun kehren wir zu der Vogelproben-Si-
tuation zurtick. Allgemein gultig kann
man behaupten, daB die oben erwdhnten
Einschrédnkungen weniger (stark) ausge-
pragt sind. Diese Behauptung 148t sich
teilweise durch das Verhalten der Végel,
teilweise durch Wind- und Seegangsver-
haltnisse und nicht zuletzt, durch die Pro-
benahmen selbst erkldren. Ein Beispiel
fur die groBrdumige Beweglichkeit der
auf Helgoland britenden Lummen wird
von G. VAUK u. K. PIERSTORFF (1973)
bestatigt. Eine Untersuchung der in der
Nordsee und Deutschen Bucht auftreten-
den Windstarken Uber einen Zeitraum
von 20 Jahren 148t nach VAuK und
PIERSTORFF vermuten, daB »dieses trei-
bende Ol allmdhlich vom Wind zusam-
mengedriickt wird, gréBere .. Olflachen
bildet und schlieBlich an die Kusten [wo
sich mehrere Vogelspezies oft aufhalten
(d. Verf.)] getrieben wird«. Solche Uber-
wiegend aus dem Westen wehenden
Winde verstarken demzufolge die chroni-
sche Olverseuchung im Raum der Deut-
schen Bucht und an der Westkiste Hel-
golands (vgl. VAUK und PIERSTORFF,
1973). Dazu kommt die Vermutung, daB
nur ein Teil der Gefiederproben u.a.m.
von frisch ausgelaufenem bzw. nicht-ge-
altertem Ol stammt (vgl. VAUK, 1981,
1982, 1983). Aus diesen Feststellungen
bzw. Vermutungen 4Bt sich schlieBen,
daB bei den Vogelproben teilweise die
starker gealterten Ole vorkommen. Die
Méglichkeit, daB eine Vogelprobe durch
andere Ole kontaminiert ist, kann nicht
ausgeschlossen sein. Dariiber hinaus
teilte G. DAHLMANN mit, daB bis zum April
1984 591 Vogelproben an das Deutsche
Hydrographische Institut geliefert wur-
den. Den chemischen Gutachten zufolge
bestanden 5 Proben aus Rohdlen, die
restlichen Proben aus Schiffs- bzw. Pro-
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duktélen (vgl. DAHLMANN, 1984). Wegen
der teilweise starken Ahnlichkeiten unter
den Produktélen muB man befirchten,
daB die eindeutigen Klassifizierungen er-
schwert und zum Teil unméglich sind.
Diese Gegebenheit 148t sich durch ein
Beispiel erldutern. Wenn bei einer Feld-
probe V nicht nur Oltyp A vorkommt, son-
dern auch Oltyp B und Oltyp C, wird bei
der Feldprobe V nicht nur eine Zugeho-
rigkeit zur Klasse A, sondern auch zur
Klasse B und zur Klasse C aufgrund der
Ahnlichkeiten (also Abstanden) zwischen
Muster V und der Klasse A, B und C,
durch den Einsatz des Programms KNN
ermittelt. Eine solche Klassifizierung be-
zeichnet man als mehrdeutig; sie ist den-
noch ebenso schlissig wie eine eindeu-
tige Klassifizierung.

6. Zusammenfassung

Theoretische und angewandte Methoden
zur Klassifizierung der verélten, in den
freien Gewdssern der Kistenbereiche
Nord-Deutschlands vorgefundenen Was-
ser- und Vogelproben werden in diesem
Beitrag geschildert. Der physikalisch-
chemisch-biologische Abbau (bzw. Alte-
rung) sowie die Kontaminierung der sich
in den freien Gewdassern befindlichen
Kohlenwasserstoffe werden in kurzer
Form als Voraussetzung zur Anwendung
des in der Mustererkennung bekannten,
Uberwachten Lernens untersucht. Im Ab-
schnitt 2 wird ein statistisch-mathemati-
sches Modell fir die natirlichen Abbau-
Prozesse als das fur die radioaktiven Zer-
fall-Prozesse geltende Analogon ange-
setzt. Ein im Abschnitt 3 mit stochasti-
schem Fehler-Glied ausgestattetes multi-
lineares Regressions-Modell beschreibt
eine Beziehung zwischen den Abbau-
und den Kontaminierungs- (bzw. Ge-
misch-) Prozessen. In den Abschnitten 4
und 5 wird ein empirisches Vorgehen fir
eine mathematische Simulierung des in
der Umwelt abgebauten Ols geschildert,
und eine Formel flr die gewichtete Nor-
mierung angegeben. Ferner werden ei-
nige im Programm-Paket ARTHUR ange-
botene Methoden bzw. Programme zur
Mustererkennung erwéahnt. Die zwischen
dem Wasserprobenahme- und dem Vo-
gelprobenahme-Verfahren bestehenden
Unterschiede, die sich als raumliche und
zeitliche Korrelationen mit den etlichen
Quellen- und Feldproben manifestieren,
werden, im bezug auf die in der Umwelt
vorkommenden Abbau- sowie die eventu-
ellen Kontaminierungs-Prozesse, hervor-
gehoben.

7. Summary

Theorfl and applied methods for classify-
ing oil-polluted water and bird samples
found in the coastal environment of Nor-

thern Germany are discussed. The phys-
ical, chemical und biological degradation
and the contamination of hydrocarbons in
environmental waters are briefly explored
as conditions for the application of super-
vised-learning in pattern recognition.
Section 2. presents a stochastic model
for natural degrading processes analo-
gous to that for radioactive decay. A mul-
tilinear regression model with a stochas-
tic error term in Section 3. links degrad-
ation to contamination (mixture) proces-
ses. Sections 4. and 5. describe an em-
pirical approach for mathematical simul-
ation of environmentally degraded oil and
a formula for weighted normalization.
Further, mention is made of methods and
programs included in the program pa-
ckage ARTHUR for pattern recognition.
Differences between water- and bird-
sampling techniques in terms of spatial
and temporal correlations between var-
ious field samples and source samples,
including implications for environmental
degradation and possible contamination,
are highlighted.
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