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Forord

Miljastyrelsen indgik i 2018 en aftale om et projekt med DCE, Aarhus Univer-
sitet, vedrgrende en opdatering og modernisering af fosformodellen, som an-
vendes i NOVANA-programmet (Det Nationale Overvagningsprogram for
Vandmiljg og Natur) til beregning af transporten af total fosfor i vandlgb fra
umalte oplande. | projektet blev der ligeledes gennemfart analyser af eksiste-
rende tidsserier af data fra intensivstationer, hvor total fosfor (TP) koncentra-
tionen males meget hyppigt, samt udvikling af nye sensormetoder til méaling
af naeringsstofkoncentrationer. Dele af projektet er tidligere blevet rapporteret
i selvsteendige notater fra DCE (Tornbjerg et al., 2019; Van’t Veen et al., 2020).
I denne rapport beskrives derfor alene arbejdet med moderniseringen af fos-
formodellen. Det oprindelige formal med projektet var at opdatere den nu-
veaerende model med nye kortgrundlag og data. Men efterhdnden som projek-
tet skred frem, blev det klart, at man ikke ad den vej kunne na et tilstreekkeligt
godt resultat. Det blev derfor besluttet at forleenge projektet og i stedet ud-
vikle en helt ny model for koncentrationen af TP i vandlgb. Der har i projekt-
perioden i fem trin veeret testet forskellige modeller kart pa forskellige data-
seet og med forskellige inputparametre. Neervaerende rapport beskriver hele
processen frem mod udviklingen af den endelige nye TP-model. | tilknytning
til projektet har der veeret en projektgruppe med deltagelse fra Miljgstyrelsen,
hvor resultater fra projektet er blevet diskuteret, herunder parametervalg og
modeltyper mv. De endelige faglige vurderinger og beslutning omkring pa-
rametre og model er blevet taget af medarbejdere fra DCE, AU.



Sammenfatning

I denne rapport er der i flere trin gennemfart statistiske analyser med det for-
mal at udvikle en ny model til estimering af den vandfgringsvaegtede total
fosfor koncentration i vandlgb, der afvander typeoplande med et oplands-
areal pa i gennemsnit ca. 20 km2. Slutproduktet er en model for arskoncentra-
tionen af total fosfor (TP) udviklet i maskinleringssoftwaren 'DataRobot’.

Der er i de statistiske analyser arbejdet med at udvikle en model pa logaritme-
transformerede data. Der indgar i datasaettet til udvikling af modellen et da-
taseet fra i alt 207 vandlgbsoplande med 2389 observationer af den vandfg-
ringsvaegtede arskoncentration af TP som input til krydsvalideringen i Data-
Robot. | et helt uafhengigt datasaet indgar der data fra i alt 142 vandlgbsop-
lande med i alt 1261 observationer af den vandfgringsveaegtede arskoncentra-
tion af TP.

Den til slut udviklede maskinleringsmodel er af typen ‘eXtreme Gradient
Boosted Trees Regressor with early stopping’ og indeholder i alt 13 forkla-
rende variable, herunder, som eksempler pa de mest betydende variable i mo-
dellen, viden om omfanget af draning i oplandet, befaestet areal i oplandet,
dyrkningsgrad i oplandet, omfanget af brinkerosion i oplandet og den arlige
nedbgrsafvigelse fra et langtidsgennemsnit.

De tre lag i udviklingen af maskinlaeringsmodellen i DataRobot har fglgende
forklaringsgrader: Treeningsdataszettet, som bestar af 64 % af data (R2 = 0,69),
valideringsdatasaettet, som bestar af 16 % af data (R? = 0,71), og hold out da-
taseettet med 20 % af data (R2=0,67). Hertil kommer en validering af modellen
pa det uafhaengige dataseaet, som har en god forklaringsgrad (R2) bade far
(0,62) og efter (0,41) tilbagetransformering. Den nye udviklede TP-model har
derfor en langt starre forklaringsgrad end den tidligere anvendte TP-model i
NOVANA-beregningerne.

Ved skifte fra den nuveerende anvendte bias-korrigerede TP-model til den ny-
udviklede maskinlaerings TP-model i denne rapport falder den hidtidige be-
beregnede TP-tilfgrsel til kystvande i Danmark med ca. 3 % i perioden 1990-
2019. Skiftet til den nye TP-model vil i enkelte ar maksimalt &endre tilfgrslen
til 2.-ordens kystafsnit med fald pa fra 0,9-6,9 %.

Usikkerheden pa den udviklede nye maskinlaerings-TP-model er beregnet pa
baggrund af valideringen af modellen pa det helt uafhaengige valideringsda-
taseet af typeoplande (N=1261) samt kalibreringsdatassettet (N=2389). Root
Mean Square Error (RMSE) er beregnet til at veere lille og modellen derfor god
(<0,2) for langt de fleste georegioner baseret pa det uafhangige validerings
dataseet. Tilsvarende er Mean Absolute Error (MAE) relativ lille for de fleste
georegioner (0,003-0,055 mg P/1).



Summary

In this report, statistical analyses were carried out in several steps with the
purpose of developing a new model for the simulation of flow-weighted total
phosphorus concentrations in streams draining catchments with an average
area of approx. 20 km2. The final product is the presented model predicting
the annual concentration of total phosphorus (TP), developed in the machine
learning software ‘DataRobot’.

The purpose of the statistical analyses was to develop a model based on loga-
rithm-transformed data. The data set used for the development of the model
included data on a total of 207 catchments with 2389 observations of the flow-
weighted annual TP concentration as input for the DataRobot cross-valida-
tion. A completely independent dataset contained data from 142 catchments
with 1261 observations of the flow-weighted annual concentration of TP.

The developed machine learning model is of the type ‘Xtreme Gradient
Boosted Trees Regressor with early stopping’. The model encompasses a total
of 13 explanatory variables, including, as the most significant, the extent of
drainage in the catchment, the built-up area in the catchment, the level of cul-
tivation in the catchment, the extent of the ground erosion in the catchment
and the annual deviation in precipitation from a long-term average.

The three layers in the development of the machine learning model in Data-
Robot had the following degrees of explanation: The training data set in-
cluded 64% of the data (R = 0.69), the validation data set included 16% of the
data (R2=0.71), and the holdout data set included 20% of the data (Rz = 0.67).
In addition, the model was validated against the independent dataset, which
had a good degree of explanation (R?) both before (0.62) and after (0.41) re-
transformation. This is a much higher degree of explanation than in the for-
merly used TP-model in NOVANA.

When switching from the current bias-corrected TP model to the newly de-
veloped machine-learning TP model presented in this report, there was an
average decrease in the TP supply to coastal waters in Denmark of approx.
3% in the period 1990-2019. The switch to the new TP model will, in some
years, change the input to second order coast sections with a maximum de-
crease from 0.9 to 6.9%.

The uncertainty of the developed new machine learning TP model was calcu-
lated on the basis of the validation of the model against the completely inde-
pendent validation data set on type catchments (N = 1261) as well as the cali-
bration data set (N = 2389). Root Mean Square Error (RMSE) is estimated to
be very small and hence a good model (< 0,2) for the vast majority of the
georegions based on the independent validation data. Also the mean absolute
error (MAE) is relatively small in most georegions (0.003-0.055 mg P/1).



1 Introdultion

I NOVANA-overvagningsprogrammet er der siden 2007 anvendt en fosfor (P)
model til beregning af méanedlige vandfgringsveaegtede koncentrationer af to-
tal fosfor (TP) i umalte oplande til sger og kystvande (Ovesen et al., 2009;
Tornbjerg et al., 2019). Den nuvaerende TP-model til beregning af manedlige
vandfgringsveegtede TP-koncentrationer blev udviklet i forbindelse med
etableringen af den samlede DK-QNP belastningsmodel i perioden 2005-2007
(Ovesen et al., 2009). Modellen estimerer den vandfgringsveaegtede TP-kon-
centration i vandlgb som et mél for bruttoudledningen fra diffuse kilder in-
klusive spredt bebyggelse. Modellen blev opstillet pa NOVA-programmets
(Nationale overvagningsprogram for Vandmiljget) intensive maledata fra 24
vandlgb fra perioden 1994-2002. | modellen indgar der data fra dyrkede type-
oplande, dvs. oplande med et areal pd mindre end 50 kmz.

Modellen er en regressionsmodel, og der indgar i modellen et antal forkla-
rende parametre, som er dyrkningsgrad i oplandet, jordtypen (andel af san-
dede jorder), andel af vadomrader i oplandet, baseflow-indeks i vandlgbet
(mal for andel af grundvand (arligt) og nedbgren (méanedligt). Den nuvee-
rende anvendte NOVANA DK-P model er kun udviklet pa data fra NOVA-
perioden 1993-2002 og under anvendelse af seldre korttemaer over jordtyper
og arealanvendelse. Derfor var formalet med projektet i udgangspunktet at
opdatere NOVANA DK-P modellen med nye tilgengelige data og kortte-
maer, herunder en arlig opdatering af arealanvendelsesparametre som f.eks.
dyrket areal. Derudover var det i projektet hensigten at modernisere den ek-
sisterende DK-P-model ved anvendelse af nye modeludviklingsmetoder sa-
som anvendelse af tolags-krydsvalidering i forbindelse med almindelige re-
gressionsmetoder. Det viste sig imidlertid, at moderniseringen af den nuvee-
rende NOVANA DK-P model ikke gav et tilstreekkeligt godt resultat, og det
blev derfor besluttet at udvikle en helt ny fosformodeltype baseret pa maskin-
leringsmetoder.

Med henblik pa forbedring af DK-P-modellen og gennemfgrelse af fremtidige
nye maleindsatser for P i vandlgb blev projektet gennemfart med falgende
fem overordnede elementer:

e Analyse af de intensive fosformaledata fra NOVANA.

e Review af anvendelsen af sensorstationer i udlandet (publiceret i DCE,
AU-notat: van’t Veen et al., 2020).

e Modernisering af den nuverende NOVANA DK-P model, som anvendes
til fosforbelastningsberegninger til kystvande og sger (denne rapport).

e Udvikling af ny TP-model baseret pad maskinleringsmetoder (denne rap-
port).

e Ny beregning af tidsserie af fosforbelastninger til kystvande 1990-2020
med ny fosformodel (denne rapport).

| projektet er der under processen med udvikling af den nye TP-model til an-
vendelse i NOVANA gennemfart flere trin, som vist i tabel 1. Rapporten er
derfor ogsa opdelt i kapitler, der afspejler disse trin.

I de enkelte trin er der udviklet pa og testet forskellige modeltyper bade ift.
anvendelse af traditionelle regressionsmetoder, anvendelse af tolags-kryds-
validering og nye maskinlaringsmetoder. Desuden er der i projektet blevet



oparbejdet et meget stort datamateriale med input til modellen, der som et
slutprodukt er delt med Miljgstyrelsen via et feellesdrev. Derfor er der ogsa i
de enkelte trin i modeludviklingen anvendt forskellige inputdata til udvikling
af de forskellige TP-modeller. Resultaterne af hvert af de udfarte trin i proces-
sen hen mod en ny moderniseret TP-model er beskrevet i de enkelte afsnit i

rapporten, og deres indhold er opsummeret i tabel 1.

Tabel 1. De enkelte trin i udviklingen af den nye NOVANA total fosfor-model. LP: Landbrugspakke; ML: Maskinleering; REG:
Regression; Typeoplande: Oplande fra NOVANA, hvor der er en dominerende kilde til neeringsstoftab, som f.eks. landbrug, na-
tur etc.; LOOP: Landovervagningsoplande i NOVANA.

De enkelte trin | Formal Metode Datagrundlag Navn Resultatafsnit
i projektet
Trin 1 Test af eksisterende NO- | Regression Intensive méledata NOVANA DK-P 4.1
(2019) VANA TP-model (DK-P) fra NOVANA LOOP
stationer (2003-2018)
Trin 2 Test af eksisterende TP- | Test pa intensive Odense A, Kratholm | NOVANA DK-P 4.2
(2019) modeller méledata (1990-2007) samt en model for
(daglige) TP, partikuleert P og
oplgst orthofosfat fra
Andersen et al.
(2005)
Med test af forskel-
lige versioner af be-
regnet baseflow-in-
deks (BFI) i TP-mo-
del
Trin 3 Modernisering af eksiste- | Tolags-krydsvalide- | Data fra intensivstati- | En ny REG-P 4.3
(2020) rende NOVANA DK-P re- | ring i SAS-software | oner i perioden 1993-| model pé intensive
gressionsmodel for arlig | med proc reg 2018 maéledata fra alle sta-
vandfgringsveegtet TP- tioner
koncentration
Trin 4 Udvikling af en prototype | Maskinleerings (ML) | Stikprgvedata fra alle | ML-prototype 4.4
(2020) model for arlig vandfg- software DataRobot| typeoplande uden Ny TP-model
ringsvaegtet koncentration stgrre punktilder og
af TP sger
Trin 5 Udvikling af en maskinlae-| Maskinleering (ML) | Stikprgvedata fra alle| ML-01 45
(2021) ringsmodel i DataRobot | software (DataRo- | typeoplande inkl. LP | Ny TP-model
og sammenligning med bot) og regression | typeoplande uden Ny REG TP-model
en tilsvarende regressi- stgrre punktilder og
onsmodel udviklet i SAS sger
software
Trin 6 Udvikling og test af 5 ver- | Maskinleerings (ML) | Stikprgvedata fra alle | ML-version 2-6 4.6
(2021) sioner af ny TP-model for | software DataRobot| typeoplande inkl. LP | Ny TP-model

arlig vandfgringsvaegtet
koncentration p& bag-
grund af alle typeoplande
inkl. de nye Landbrugs-
pakke-stationer fra 2016

oplande uden starre
punktilder og s@er

Processen omkring udvikling af den nye TP-model i trin 6 har inkluderet
mange forskellige forsag med anvendelse af forskellige statistiske metoder
samt datasaet. Efter hvert trin i processen blev der vurderet pd modellens per-
formance og derudfra besluttet, hvordan der skulle arbejdes videre. | trin 1-3
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anvendes normale regressionsmetoder og data fra 24 sdkaldte intensivstatio-
ner i NOAVA i et forsgg pa at modernisere den nuverende NOVANA DK-P
model. Da dette ikke gav et tilfredsstillende resultat, blev det besluttet ikke at
arbejde videre med modernisering af den nuverende NOVANA DK-P mo-
del, men i stedet at udvikle en helt ny type model. | trin 4-6 anvendes maskin-
leeringsmetoder og data fra stikprgver fra alle 349 typeoplande i NOVANA-
programmet. Den endeligt udviklede nye TP-model med dens resultater for
TP koncentrationen i ID15-oplande er derfor beskrevet under trin 6 i rappor-
ten.



Figur 1. Beliggenhed af oplande
til de 24 intensivstationer anvendt
i trin 1-3. Numre er georegio-
nerne.

2 Datagrundiaget

Data til validering af den eksisterende fosformodel og udvikling af en ny TP-
model i projektet har vaeret de tilgeengelige NOVANA-data i ODA-databasen
(overfladevandsdatabasen med NOVANA-data) for beregnet maneds- og ars-
transport af TP og vandafstremning. Der er tale om data fra intensive malin-
ger af TP-koncentrationen ved i alt 24 vandlgb i perioden 1993-2003 samt de
efterfalgende intensive maledata fra Landovervagningsoplandene (2004-
2017). Desuden er der anvendt stikprgvedata fra alle typeoplande for perio-
den 1990-2019, ogsa de mange nye typeoplande, der er oprettet efter Land-
brugspakken i 2016.

For alle malestationer er den arlige/manedlige vandferingsveagtede koncen-
tration af TP fra diffuse kilder (inkl. spredt bebyggelse) blevet beregnet ved at
fratraekke udledninger fra punktkilder i oplandet og herefter dividere den dif-
fuse transport af TP med vandafstramningen. | resten af rapporten angiver
TP-koncentration derfor altid den vandfgringsveegtede TP-koncentration. For
alle malestationer er punktkildernes andel af den malte TP-transport blevet
opgjort, og hvis den udggr mere end 25 % af arets transport ved malestationer,
er dette ars data blevet udeladt fra kalibrering og validering af modeller.

De i trin 1-3 anvendte intensivt malte oplandes geografiske placering er vist
i figur 1. Placeringen af de anvendte typeoplande i modeludviklingens trin 4
er vist i figur 2, og typeoplan-de til trin 5 og 6 er vist i figur 3.

Inputdata til de forskellige modeller er generet i ArcGis eller i SAS-software
ud fra en raekke forskellige kilder (bilag 1).
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3 Anvendte metoder

Trin 1

Den nuvarende anvendte model til simulering af maneds-vandfgringsvaeg-
tede TP-koncentrationer (NOVANA DK-P modellen) blev udviklet i 2005-
2007 pa baggrund af data fra 24 malestationer, etableret i NOVA-overvag-
ningsprogrammet i perioden 1993-2002 (figur 1). De intensive malestationer
bestod af en automatisk vandprgvetager (ISCO), som udtog en puljet vand-
prave til analyse af fosfor. | perioden 1993-2002 anvendtes bade en tidspro-
portionalt pravetagningsstrategi, en flomproportional eller en flowproportio-
nal strategi. Typisk er der analyseret pa en ugentlig puljet vandprgve, men
ved flomproportional prgvetagningsstrategi er der analyseret pa puljede
dagnpraver hver for sig fra dage med stigende vandfgring. NOVANA DK-P
modellen til simulering af manedlige TP-koncentrationer i vandlgb er vist i
ligning (1) og er naermere beskrevet i Ovesen et al. (2009) og Tornbjerg et al.
(2019).

TP(i,j) = 1,2436 - exp(j+ B,- D+ B,- 3+ B,-V+ B3, BFli+ - Nij)
(ligning 1)
i: ar; j: maned;

05 angiver et koncentrationsniveau for hver kalendermaned.

D: Dyrkningsgrad er andelen af dyrket land i oplandet (angivet som procent-
point).

J: Jordtype er andelen af sandjorde (j1+j2+j3) i oplandet (angivet som procent-
point).

V: Vadomrader er andelen af vadomrader i oplandet (angivet som procentpo-
int).

BFI: Arlig baseflow-indeks (BFI).
N: Nedbgr star for den ukorrigerede manedlige nedbgr i mm i et givet ar.

P, s er parameter estimater i modellen.

BFI i ar (i) beregnes ud fra en NOVANA BFI-model, der som forklarende va-
riable indeholder georegion, nedbgr, dyrkningsgrad, jordtype og andel befee-
stet area i oplandet.

BFI-modellen afhaenger af, hvilken georegion der skal beregnes for (her vist
for georegion 1):

BFI =1.3152-0.8620-0.0001957*N-0.005439*J-0.007967*H+0.01091*J; (ligning 2),

hvor
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N: ukorrigeret nedbgr pr. &r (mm fra DMI’s gridnet).
J: procent sandjorde i oplandet (jordtypekort DJF).
H; procent befaestet areal i oplandet (jordtypekort DJF).

Modellerne er yderligere beskrevet i Ovesen et al. (2009) og Larsen et al.
(2016).

I perioden 2003-2018 er den tidsproportionale intensive prgvetagning fortsat
i Landovervagningsoplandene (LOOP) under NOVANA-programmet (Bli-
cher-Mathiesen et al., 2021). Data fra disse stationer blev i trin 1 anvendt til en
validering af den eksisterende TP-model (NOVANA DK-P model).

Trin 2

Pa dette trin i processen blev det af falgegruppen for projektet besluttet at
teste forskellige versioner af den nuvaerende NOVANA DK-P model | samt
en model for oplgst orthofosfat. Testen skete pa en lang tidsserie af intensive
(daglige) maledata fra en malestation i Odense A ved Kratholm i perioden
1990-2007. Modelversioner, der blev testet, er den nuveerende NOVANA ma-
neds TP-model. | denne model indgar baseflow-indeks (BFI) som forklarende
variabel. Det blev besluttet at teste NOVANA DK-P modellen i en version
med et BFI beregnet ud fra forskellige metoder:

1) beregnet ud fra delmodellen angivet ovenfor under trin 1 (ligning 2); 2)
beregnet ud fra udtraek af data om daglig vandfaring fra den nationale vand-
ressourcemodel (DK-modellen); 3) beregnet ud fra faktiske malinger af vand-
faring ved malestationen.

Trin 3

Pa dette trin blev det besluttet at forsgge at modernisere den eksisterende DK-
TP-model til simulering af arlig vandferingsvaegtet TP-koncentration med an-
vendelse af tolags-krydsvalidering (statistisk metode, der anvendes under
modeludviklingen) i SAS-software med anvendelse af rutinen 'proc reg’ i SAS
(SAS Inc.). Data til modeludviklingen er alle data fra intensivstationerne i pe-
rioden 1993-2017.

Krydsvalidering anvendes i bl.a. regressionsanalyser for at undga overtilpas-
ninger af den opstillede sammenhang. Det sker ved at gentage traening af
model og teste denne i flere omgange (splits) ved opdeling af data i et tree-
ningsdatasat og et testdataseet og gentage dette i flere omgange (splits) (figur
4). Der er i arbejdet med udvikling af modellen anvendt en tolags-krydsvali-
deringsmetode, hvor data til opstilling af regressionsmodeller farst er opdelt
i et gvre lag af data, der kares igennem i fire split, og et nedre lag med uaf-
hangige data fra gvre lag, der kares igennem i ti split. Efter hvert split vurde-
res den opstillede models egnethed ud fra et statistisk mal for modelgodhed
(RMSE). Metoden er vist i figur 4 med det antal data, som indgér i de forskel-
lige lag. Der er arbejdet med fire split i det gvre lag og 10 split i det nedre lag
i modeludviklingen.



2-lags krydsvalidering
Test (59 obs) | Treening (177 obs)

4 split

Validering 36 obs Treening subset (159 obs)

10 split

Figur 4. Eksempel p& anvendelse af tolags-krydsvalidering i udviklingen af fosformodellen med udgangspunkt i dataszettet fra
intensivstationerne i NOVA- og NOVANA-programmet 1993-2017. | traeningsdatasaettet for modelen (de lysegr@nne) er der 177
observationer i alle split og 59 observationer i testdatasaettet (mgrkegrgnne). Tilsvarende er der 159 observationer (lysebld) i
treenings-subszettet i alle lag og 36 observationer (mgrkebld) i alle valideringsdatasaet.

Trin 4-6

| efterdret 2020 blev det klart, at der var et homogenitetsbrud i den tidsserie
af korrigeret gridnedbagr, der bl.a. indgér i beregningen af stoftransporter i
NOVANA-regi og indgar som forklarende parameter i DK-P TP-modellen
(Svendsen & Jung-Madsen (red)., 2020).

Det blev derfor ngdvendigt at opdele udviklingen af TP-modellen i flere eta-
per for at kunne arbejde videre, indtil et nyt datasat for nedbgr var udarbej-
det, som kunne indga i modellen. Et nyt datasaet for korrigeret gridnedbagr,
der dog kun retter op pa en del af den observerede inhomogenitet, blev til-
geengeligt foraret 2021 (Vejen et al., 2021).

I trin 4-6 arbejdes med udviklingen af en helt ny TP-model i maskinlarings-
softwaren 'DataRobot’. DataRobot indeholder 70 forskellige versioner af ma-
skinlaeringsrutiner, som alle testes i et trin af modeludviklingen. Vi har an-
vendt autopilotfunktionen i DataRobot til alle kalibreringer af modellen.

Responsvariablen er de arlige vandfgringsveegtede TP-koncentrationer, som
transformeres med den naturlige logaritmefunktion, fgr data leeses ind i Da-
taRobot maskinlarings- (ML) rutinerne for at sikre, at data er normalfordelte.
Tilsvarende transformeres den arlige nedbgr (i mm), som er en forklarende
variabel, med den naturlige logaritme. | referencen er der en udtgmmende
beskrivelse af alle de forskellige ML-rutiner, som er medtaget (DataRobot®©,
2021).

Den endelige model for TP vaelges som den ML-rutine, der giver den bedste
estimering af TP-koncentrationerne i kalibreringsdatasattet. Hvordan Data-
Robot© evaluerer modelfit forklares senere i dette afsnit.

DataRobot®© deler kalibreringsdataseettet op i tre fraktioner:

1. Treeningsdatasaettet (omtales ogsa tit som ’validation’): Udgar 64 % af ka-
libreringsdata.



2. Valideringsdataseettet (omtales ogsa tit som ’cross-validation’: Udgar 16 %
af de anvendelige kalibreringsdata.

3. ’'Holdout’-datasaet: Udgar 20 % af de anvendelige kalibreringsdata.

Traeningsdatasattet anvendes til at estimere/bygge modeller. Modelkoeffici-
enter eller splits i beslutningstraeet (splits er opdelinger af beslutningstraeet)
er bestemt ved anvendelse af dette dataseet. Valideringsdataseettet anvendes
til at f& et unbiased estimat for modellens ngjagtighed og preestation pa et da-
tasaet, som ML-rutinen ikke har set fgr. Resultaterne af denne uafhangige va-
lidering er vigtig, nar de forskellige ML-rutiner skal sammenlignes ved ende-
ligt valg af model. Endelig anvendes "holdout’-dataszettet til at give en yder-
ligere mulighed for at evaluere den model, som valges baseret pa 5-fold
krydsvalideringen. Dette er fordelagtigt, da valideringen med valideringsda-
taseettet typisk er lidt for optimistisk, da disse data indgar i den endelige eva-
luering af godheden af forklaringsgraden i de enkelte rutiner.

I standardopsatningen af DataRobot© anvendes en 5-fold krydsvalidering,
som illustreres i figur 5, hvor man ogsa kan se *holdout’-datasaettet.

Training Data

0%

Training Data

Training Data

10%

Training Data

20%

30% 40% 50% 60% 70% 80% 90% 100%

Figur 5. Princippet i 5-fold krydsvalidering (fra DataRobot© manualen).
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Selve modelkalibreringen og 5-fold-krydsvalidering foregar pa felgende
made:

Forst allokeres tilfeeldigt og pad forndnd 20 % af kalibreringsdatasaettet til
’holdout’. Derngest opdeles de resterende 80 % af observationerne i kalibre-
ringsdataseettet efter fglgende procedure:



Data deles tilfeldigt op i fem lige store grupper (folds) — 16 % hver.
For hver af de fem grupper udfgres fglgende 4 punkter:

1. Brug gruppen som valideringsdata.

2. Anvend de resterende fire grupper (64 %) som traeningsdata.

3. Kalibrer en model pa dette treeningsdataset, og evaluer den pa treenings-
og valideringsdata (RMSE- Root Mean Square Error)

4. Behold de to RMSE-verdier.

Dernast beregnes gennemsnit af de fem RMSE-veerdier (et gennemsnit for
traeningstrinene og et for valideringstrinene). Derved beregnes en gennem-
snitlig performance for de fem karsler.

Modellen med den bedste performance (laveste RMSE) anvendes til praedik-
tion.

Pa denne made er hver observation i kalibreringsdataszttet brugt en gang til
validering og fire gange til treening af modellen.

| DataRobot udvaelges den metode, der performer bedst pa de indlaeste forkla-
rende variable. Nar datasaettet med TP-koncentration og alle de valgte forkla-
rende variable er indlast i DataRobot, sa afvikler DataRobot alle de 70 rutiner i
autopiloten. Standardopseaetningen vedrgrende “eXtreme Gradient Boosted
Trees Regressor” i DataRobot©, som viste sig at veere den bedste algoritme til
TP-modeludvikling, er i store treek anvendt (se tabel 2). Kun en parameter ved-
rgrende opsatningen er andret i forhold til standard, nemlig "early stopping’,
som er sat til 10 (se forklaring pa DataRobot-optimering i tabel 2).

Gradient Boosting ML (Breiman, 1997; Breiman et al., 2001; Friedman, 2001; Ha-
stie et al., 2009; Chen and He, 2015) (GBM) er en algoritme, som kan anvendes
til at opna kalibrering af preaecise simuleringsmodeller, og den anses generelt for
at veere en af de bedste, hvis ikke den bedste, ML-rutine, der findes til mange
formal (Kaggle, 2015). GBM er en generalisering af adaboost-algoritmen
(Freund and Schapire, 1997) og minder om random forest-algoritmer. Extreme
Gradient Boosting ML (XGBoost) er en optimeret version, som afvikles hurti-
gere og giver stgrre preediktionsngjagtighed. Boosting er forklaret i Hastie et al.
(2009) sammen med en generel beskrivelse af statistisk ML. | Géron (2019) fin-
des en mere generel beskrivelse af ML.

De enkelte ML-rutiners prastation i forhold til at estimere data evalueres via
’least squares”, det vil sige med starrelsen RMSE. Modelkalibreringen evalu-
eres kun ved brug af RMSE for training- og valideringsfraktionerne, RMSE
for 'holdout’-dataseettet anvendes kun til en sidste evaluering af modellens
praestation, efter at den bedste model er valgt.
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Tabel 2. Parameteropseetning (kun de vigtigste er omtalt her).

Parameter Veerdi Forklaring

Learning rate 0,3 Kontrollerer, hvor hurtigt modellen tilpasser sig data, altsa
hvor hurtigt treeningen foregar.

Antal boostingtrin 100 Til reduktion af bias og varians.

Maksimumsdybde 3 Det maksimale dybde af treeerne i modellen, det vil sige det
maksimale antal af splits i den vertikale retning af treemodel-
len.

Antal iterationer 200 Rutinen vil kare mindst 200 gange — efter 200 iterationer vil

rutinen tjekke for early stopping via moving average.

Early stopping 10 Denne parameter kontrollerer early stopping. Hvis RMSE
ikke er blevet starre i de 10 sidste iterationer, stopper ruti-
nen. Dette starter farst efter 200 iterationer,

Softwaren DataRobot© indeholder muligheden for at anvende den valgte
ML-rutine til at preediktere TP-koncentrationer ud fra et givet datasat, som
indeholder veerdier for alle de ngdvendige forklarende variable. Dette er fo-
retaget pa de tre datasaet naevnt ovenfor: Farst og fremmest pa et dataseet, som
indeholder veerdier for de forklarende variable for alle ID15-oplande for Dan-
mark, men ogsa pa kalibreringsdataszttet, som jo blev anvendt til at opsaette
modellen med, jf. beskrivelsen af kalibreringsproceduren i DataRobot©. Des-
uden er det foretaget pa det, vi kalder det 'uafhaengige’ valideringsdataszet af
typeoplande, som slet ikke har veeret anvendt i DataRobot®©.

De predikterede veerdier skal tilbagetransformeres med eksponentialfunkti-
onen samt ganges med en korrektionsfaktor (Ferguson, 1986). Ferguson-kor-
rektionen anvendes til at Igfte de simulerede verdier op til middelveerdien i
en log-normal fordeling. Uden denne korrektion er de tilbagetransformerede
veerdier en medianveardi. Korrektionen beregnes med formlen: exp(0,5- MSE).
SE er "mean squared error” beregnet pa treeningsdatasaettet, dvs. pa 64 % af
kalibreringsdataseettet. De preaedikterede arlige TP-koncentrationer beregnes
altsa ved:

TPpred = exp(ln(TP)pred) ' exp(0,5 MSE) = 1,028 ' eXp(In(TP)pred) (3)
Med andre ord lgftes TP-koncentrationerne med 2,8 % ved anvendelse af Fer-
gusonfaktoren. Til analyse af usikkerhed i modellen er der anvendt fglgende

statistiske beregninger:

RMSE (Root Mean Squared Error) beregnes som standardafvigelsen af mo-
del residualerne, altsd modelpreaediktionsfejlene. RMSE beregnes som

N

1 2

RMSE = NZ(ximﬁlt _ximodel) )
i=1

Residualer er et mal for hvor langt veek de malte veerdier ligger fra modellen.
S& RMSE er et mal for hvor spredte disse residualer er, dvs. hvor koncentre-
rede de malte data ligger rundt om det bedste modelfit. MAE (Mean Absolute
Error) er et mal for den gennemsnitlige modelfejl uden at tage hensyn til ret-
ningen af fejlen. MAE beregnes som

1 N
MAE = Nzlximélt - ximodezl'

i=1



hvor |x|betegner den absolutte veerdi af x. BAade RMSE Og MAE har samme
enhed som x veaerdierne og udtrykker begge middel modelpreaediktionsfejl. Li-
gesom MAE ligger RMSE heller ikke vaegt pa retningen af modelfejlen. RMSE
ligger mere veegt pa store fejl, hvorimod MAE indregner alle modelfejl med
samme veegt. Bade RMSE og MAE kan antage veaerdier fra 0 til . og jo mindre
veerdien er af dem jo bedre er modellen.



4 Resultater

4.1 Trin 1 - validering af dbent land NOVANA TP-modellen

Det fgrste trin i projektet indeholdt en validering af den nuverende NO-
VANA DK-P model (Ovesen et al., 2009). Modellen anvendes til at simulere
den vandfgringsveegtede manedlige TP-koncentration fra diffuse kilder in-
klusive spredt bebyggelse. Valideringen af DK-P modellen i neerveerende rap-
port blev gennemfart pa intensive malinger af TP-data fra NOVANA-vandlgb
gennemfart i perioden 2003-2017. Valideringen viser, at TP-modellen har en
meget darlig forklaringsgrad (R?=0,03) af de malte manedlige TP-koncentra-
tioner, ogsa sammenlignet med den beregnede R2? pa 0,16 fra den periode, som
modellen er kalibreret pa (nyt udtreek af data fra 1993-2002) (figur 6). Det
fremgar ogsa tydeligt af figur 6, at DK-P modellen generelt estimerer TP-kon-
centrationer inden for et meget mere snavert koncentrationsinterval, end ma-
lingerne fra vandlgbene viser. Desuden overestimerer modellen i bade kali-
brerings- og valideringsperioden generelt koncentrationen ved de hyppigst
forekommende TP-koncentrationer malt ved intensivprgvetagning i vandlgb
(< 0,25 mg P/1).

Modelleret TP (mgP/l)

1.25 4

1.00

0.75

0.50 A

0.25 A

Kalibreringsperiode : y = 0.167*x + 0.170 , r2=0.16
Valideringsperiode : y = 0.062*x + 0.182 | r2=0.03

T T T T
0.50 0.75 1.00 1.25
Intensiv malt TP (mgP1)

|peri0de e Kalibrering e Validering]

Figur 6. Malte og simulerede maneds-vandfaringsveegtede koncentrationer af total fosfor med anvendelse af bent lands fos-
formodellen fra NOVANA (DK-P) i henholdsvis kalibreringsperioden for modellen (1993-2002; nyt dataudtreek for de 24 intensivt
malte vandlgb) (angivet med rade prikker) og valideringsperioden (efter 2002) (angivet med bla prikker), hvori indgar ét ars data
fra de 24 intensivt malte vandlgb og LOOP-data fra fem stationer i perioden 2004-2017. Linjen er 1:1.
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Delkonklusioner fra trin 1 er:

e Atderi projektet skal arbejdes videres med test af forskellige eksisterende
modeltyper i et havbelastningsopland, hvor der findes intensive data af
malte fosforkoncentrationer — Odense A, Kratholm-stationen. Formalet er
at vurdere anvendeligheden af forskellige regressions-modeltyper (ar, ma-
ned) ved sammenligning af nuveerende NOVANA DK-P model med en
tidligere udviklet TP-model (Andersen et al., 2005).

e At der skal testes for betydningen af at anvende forskellige inputdata for
beregning af baseflow-indeks (BFI), som indgar i NOVANA DK-P model-
len. Der er tale om anvendelse af model til beregning af BFI (ligning 2),
malinger af vandfgring til beregning af BFI eller udtraek af data for daglig
vandfgring fra DK-modellen til beregning af BFI.

4.2 Trin 2 - test af forskellige fosformodeltyper i Odense A-
oplandet

Som et andet trin i analyserne gennemfartes en pilottest af forskellige TP-mo-
deller udviklet ud fra de intensive maledata af fosforkoncentrationer fra ma-
lestation Odense A, Kratholm. Her er der i en leengere &rraekke blevet malt
daglige koncentrationer af TP (1990-2009). | testen indgar den manedlige TP-
model, der hidtil er blevet anvendt i NOVANA-opggrelser af havbelastnin-
gen i to versioner samt en arsmodel for simulering af diffus vandferingsveeg-
tet TP fra Andersen et al. (2005) — den sakaldte VMPX-model - i tre versioner.
Alle modeller simulerer ved hjeelp af en raekke hydrologiske parameter og
oplandsparametre den vandfgringsveegtede koncentration af TP fra diffuse
kilder i oplandet inklusive udledninger fra spredt bebyggelse, men med en
forskellig beregnet BFl-parameter. BFl-parameteren beregnes enten med
samme delmodel som i NOVANA DK-P modellen (formel 2), fra et udtraek af
simuleret dggnmiddelvandfgring fra DK-modellen for alle ID15-oplande i
Odense A oplandet eller fra malinger af BFI ved Kratholm malestation.

NOVANA DK-P modellen fremgar af formel (1), mens formlen for VMPX-
modellen udviklet af Andersen et al. (2005) er:

Ci = (-2,215 + 0,00115 x D + 0,00519 X S + 0,0184 X H — 1,621 x BFI; — 0,0668 X B)
x 1,06 (),

hvor

Ci. Arlig vandfgringsvaegtet TP-koncentration i vandlgbet
D: Andel dyrket areal i opland (%).

S: Andel sandjord i oplandet (%).

H: Heeldning af oplandet langs vandlgbet .

BFI: Arligt baseflow-indeks (ligning 2).

B: Andel riparisk buffer areal langs vandlgb (%).

De forskellige TP-modeltyper, som blev testet i Odense A, er fglgende:
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¢ NOVANA DK-P;: Den oprindelige NOVANA DK-P model til simulering
af manedlige vandfgringsvaegtede TP-koncentrationer med et baseflow-
indeks (BFI) beregnet med BFI-delmodel (ligning 2) for alle ID15-oplande
i Odense A-oplandet.

e NOVANA DK-P;: Den oprindelige NOVANA DK-P model til simulering
af manedlige vandfaringsveaegtede TP-koncentrationer med et baseflow-
indeks (BFI) beregnet pa baggrund af data fra den nationale vandressour-
cemodel (DK-modellen; Hgjberg et al., 2015) med simuleret dggnmiddel-
vandfgring for alle ID15-oplande i Odense A-oplandet som inputdata til
beregningen.

e VMP1: Tidligere udviklet arsmodel for simulering af vandferingsvaegtede
TP-koncentrationer (Andersen et al., 2005). | modellen er BFI-parameteren
beregnet pa baggrund af vandressourcemodel- (DK-model) simulerede
degnmiddel-vandfgringer i alle ID15-oplande i Odense A-oplandet.

e VMP2: Tidligere udviklet arsmodel for simulering af vandfgringsveegtede
TP-koncentrationer (Andersen et al., 2005). | modellen er BFI-parameteren
beregnet ud fra BFI ved Kratholm malestation, som derefter er anvendt i
alle ID15-oplande i Odense A-oplandet.

e VMP3: Tidligere udviklet arsmodel for simulering af vandferingsvaegtede
TP-koncentrationer (Andersen et al., 2005). | modellen er BFI-parameteren
beregnet ud fra en BFl-delmodel i alle ID15-oplande i Odense A-oplandet,
som anvendes i NOVANA DK-P modellen (ligning 2).

Modellerne blev testet ved opsetning pa i alt 39 ID15-oplande inden for
Odense A-oplandet med beregning/udtraek af data for BFI for hver ID15. For
hvert 1D15-opland blev der herefter beregnet en transport af TP fra diffuse
kilder, hvorefter der blev summeret til hele oplandet. Vandfgringsveegtet TP-
koncentration er sa beregnet ved at dividere TP-transport med vandafstrgm-
ning for den pageaeldende periode.

Resultaterne af simuleringen med alle fem modeller mod de malte arlige vand-
faringsveegtede TP-koncentrationer i Odense A Kratholm er vist i figur 7 og 8.
De to NOVANA-modelversioner af den vandfgringsvegtede arlige TP-kon-
centration overestimerer generelt den malte arlige vandfgringsveegtede TP-
koncentration det meste af tiden (1990-2008) (figur 7 og 8). Dette kan forklares
ved, at den manedlige NOVANA TP-model formentlig overestimerer TP-kon-
centrationen i sommerhalvaret, da modellen ikke inddrager betydningen af TP-
retention i vandlgbssystemet fra fx sedimentation og biologisk optag.

Derimod underestimerer de tre modelversioner, af den af Andersen et al.
(2005) udviklede arlige TP-model, de méalte TP-koncentrationer (figur 7 og 8).
Dette kan muligvis forklares ved, at arsmodellerne ikke er gode nok til at ind-
drage betydningen af kortvarige hgje TP-koncentrationer under regnbyger
mv., hvor der bade kan ske udskyl af fosfor fra vandlgbsbund og -brinker
samt tilfgrsel af iseer partikelbundet fosfor fra marker med overfladisk af-
strgmning og draenvand.

Modellen, som generelt simulerer tettest pa de malte TP-koncentrationer i
Odense A, er &rsmodellen med baseflow-indeks (BFI) simuleret med NO-
VANA BFI-modellen (VMP3) (figur 7 og 8).



Figur 7. Malte arlige vandfarings-
vaegtede total fosfor-koncentratio-
ner sammenholdt med simule-
rede koncentrationer med fem
forskellige modeltyper i perioden
1990-2009.

Figur 8. Malte arlige vandfarings-
vaegtede total fosfor-koncentratio-
ner sammenholdt med simule-
rede koncentrationer med de fem
forskellige beregninger med to
modeltyper i perioden 1990-2009.
| figur er o = gennemsnit, median
er stregen, 25 % og 75 % percen-
tiler er bund og top af boksen, og
linjeenderne er 10 og 90 % per-
centilerne.
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I Andersen et al. (2005) indgar foruden arsmodellen for TP ogsa to modeller,
hvor hhv. koncentrationen af partikulaert P (PP) og oplgast orthofosfat P (OUP)
estimeres. | figur 9 er de to modeller kart med tre forskellige estimater af BFI
tilsvarende arsmodellen.

Modelversionen (VMP3) er i gennemsnit bedst til simulering af hhv. de arlige

koncentrationer af PP og OUP. Dog er ingen af modellerne serligt gode til
simulering af dynamikken af hverken PP eller OUP (figur 9).
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Figur 9. Analyse af arlig variation
i den malte vandfgringsvaegtede
koncentration af partikelbundet
fosfor (TP minus oplgst orthofos-
fat P) og oplgst orthofosfat P i
vandlgb sammenholdt med mo-
delberegnede koncentrationer for
partikelbundet P og oplgst orthof-
osfat P.

24

D20 VMP1 VMP2 VMP3 Matt |

0.15

0.10

0.05

Partikulzert-P koncentration (mgP/l)

0.00

T T
1990 2000 2010 2020
Aar

0.08

VMP1 VMP2 VMP3 Malt

0.06

0.04 -

Ortho-P koncentration (mgP/l)

0.02 -

0.00 T
1990 2000 2010 2020

Aar

Analysen af de forskellige modellers simuleringsevne i Odense A-oplandet,
som er unik pga. de mange &r med intensive malinger af koncentrationen af
TP, viser, at de nuveerende modeller udviklet pa baggrund af intensive data
fra mindre dyrkede typeoplande har problemer med at simulere de observe-
rede P-koncentrationer med tilstreekkelig stor ngjagtighed. Da modellerne er
udviklet til kun at simulere de diffuse kilder til P i oplandet (inkl. spredt be-
byggelseTP) inkluderer modeller opstillet pd baggrund af fratreek af udled-
ninger fra stgrre punktkilder et problem, iser ved forsgg med udvikling af
modeller pa manedsniveau. Det skyldes en pt. manglende sikker opggrelse af
udledningen fra stgrre punktkilder hen over aret. Pa baggrund af ovensta-
ende overvejelser blev fglgende besluttet:



e Atder skal arbejdes videre med udvikling af en &rsmodel for TP med
anvendelse af tolags-krydsvalidering pa baggrund af alle intensive
data fra perioden 1994-2017.

e At der skal foretages en opdatering af forklarende parametre til den
nye model, herunder inddragelse af ny gridnedbgr fra DMI og input-
data fra de nye fosforrisikokort (Andersen og Heckrath, 2020)

e At det fremadrettet i NOVANA-rapporteringen, ved anvendelse af
en udviklet arsmodel for TP, er ngdvendigt at anvende et reference-
dataseet af malestationer i forskellige regioner af landet, nar der er be-
hov for at beregne méanedstransport af TP.

4.3 Trin 3 - udvikling af ny TP-model pa intensive maledata
af TP-koncentrationer

Pa baggrund af resultaterne fra de gennemfgrte valideringer af forskellige TP-
modeller (trin 1 og 2) blev det besluttet at arbejde videre med at udvikle en
arlig TP-model til simulering af vandfaringsvaegtet TP-koncentration pa bag-
grund af alle intensive data fra NOVANA-malingerne i perioden 1993-2017.
De nye etablerede forklarende parametre fra oplandene med intensive male-
data i vandlgb, som indgar i modeludviklingen, er vist i tabel 3. Variationen i
mulige modelparametre i bade kalibreringsdatasattet (intensivstationerne i
NOVA) og valideringsdatasettet (landbrugs-typeoplande fra NOVANA) er
vist pd kort i bilag 2.

Tabel 3. Oversigt over mulige modelparametre i fosformodellen, som er beregnet for alle ca.
3200 ID15-oplande (yderligere informationer om temaer med referencer findes i bilag 1).

Parameter Navn Enhed Kilde

Dyrket areal DYRK %  Markblok- og markkort, Corine-data
Befeestet areal BEF %  Basemap fra 2016

Potentiel dreenet DRAN %  PropDrain fra 2018

Sandjord SAND %  Jordtype2014 jb1-jb3

Lerjord LER %  Jordtype jb4-jb6

Humus HUMUS %  Jordtype2014 jb7

Organogen jord ORG %  Organogen2010

Heeldning i oplandet SLO %o DTMrain 1,6m grid og GeoDanmark vand-
beregnet langs vand- lgb

lgbstraceen

Erosionspotentiale ERO Tons/ar Fra Ohnen et al. (2018)

Spredt bebyggelse SPRB kg FDC-punktkilder

BFI BFI 0-1 Modelberegnet arlig BFI (ligning 2)
Nedbgr arlig NEDB mm  Ukorrigeret nedbgr 10x10 km grid fra DMI

Nedbgrsafvigelse mm  NEDBAFV mm  Afvigelse fra middelnedbgren 1991-2010
Nedbgrsafvigelse NEDBAFVREL %  Afvigelse fra middelnedbgren 1991-2010

Georegion GEO1-GEO9 1-9 Nigeoregioner i DK (jf. figur 1)
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Et eksempel er variationen i sandjordsprocent i oplandene (figur 10), hvor de-
res beliggenhed i Danmark er vist for bade kalibrerings- og valideringsdata-

saettet.
Figur 10. Variationen i sandjords-
procenten i ID15-oplande med <7 Modelopland
markering af kalibreringsoplande <77 Valideringsopland
(modeloplande intensivstationer)

og valideringsoplande (typeopla-
nde, landbrug i NOVANA).

Den farste TP-model, som blev udviklet med tolags-krydsvalidering i SAS-
software, indeholder 17 parametre, hvoraf de ni dog er klassevariable for ge-
oregionerne;

Sgrt(TP konc) =
f(GEO1+GEO3+GEO4+GEO6+GEO7+GEO8+GEO9+BFI+ORG+SAND+HU-
MUS+ERO+SLO+NEDB+NEDBAFV)

Den lineere models parameterestimater er vist i tabel 4, og modellen har en
forklaringsgrad (R?) pa 0,49 (P<0,0001).
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Tabel 4. Parameterestimater for den udviklede arsmodel for vandfgringsveegtet koncen-
tration af total fosfor i vandlgb (der er ingen intensivstationer i georegion 2 og 5).

Parameter Parameterestimat Standard error Signifikansniveau
GEO1 -0,625 0,336 0,065
GEO3 -0,819 0,405 0,045
GEO4 -0,592 0,384 0,125
GEO6 -0,894 0,411 0,031
GEO7 -0,565 0,306 0,067
GEOS8 -0,429 0,310 0,169
GEO9 0

BFI 0,451 0,312 0,151
ORG 0,048 0,024 0,041
SAND -0,00230 0,000771 0,0034
HUMUS -0,0128 0,00626 0,0433
ERO 3,259 0,937 0,0007
SLO 0,00870 0,00251 0,0007
NEDB 0,00105 0,000325 0,0015
NEDBAFV -0,000654 0,000301 0,0315

Den udviklede TP-models forskellige residual- og kalibreringsplot er vist i fi-
gur 11.

TP-modellen er blevet testet mod uafhaengige observationer fra 109 typeopla-
nde fra NOVANA, hvor der er gennemfgrt stikprgvetagning for TP-koncen-
trationen i perioden 1990-2017. | valideringsplottet i figur 11 er vist det arlige
tab af TP, og valideringen er opdelt pa& georegioner (dog mangler georegion 2
og 5 pga. manglende oplande med intensive malinger; se figur 1). Det ses, at
modellen i nogle georegioner simulerer det arlige tab af TP med en meget
vaesentlig bias (georegion 1 og 7), og for mange georegioner ses en darlig si-
mulering (stor spredning). Der kan ogsa konstateres en bias i andre georegio-
ner, men her er forskellen mindre udtalt mellem simuleret og malt arlig TP-
koncentration (figur 11 og tabel 5).
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Figur 11. Valideringsplot af simuleringen af det arlige tab af total fosfor (kg P/ha) med TP-modellen (y-aksen) mod det malte
arlige tab i typeoplandene i NOVANA-programmet i perioden 1990-2017. Indsat 1:1 linjen.

28

Tabel 5. Oversigt over median valideringsresultater mellem malte vandfgringsveegtede
TP-koncentrationer og modelberegnede vandfgringsveegtede TP-koncentrationer i vand-
Izb inden for seks georegioner i Danmark. Kun vandlgb/ar, hvor udledningen af TP fra
punktkilder udger mindre end 10 % af &rstransporten, er medtaget.

Geo- Antal Antal  P-konc. model P-konc. malt Difference Forskel
region ar (N) stationer (mg P/l) (mg P/l) (mg P/l) (%)
1 214 9 0,33 0,12 0,21 175
3 365 14 0,14 0,08 0,06 75
4 144 6 0,22 0,10 0,12 120
6 504 20 0,06 0,08 -0,02 -25
7 1237 54 0,19 0,12 0,07 58
8 164 6 0,20 0,14 0,06 43




Delkonklusioner fra trin 3 er:

e At det er muligt at udvikle en regressionsmodel pa baggrund af de inten-
sive maledata, som giver en fornuftig forklaringsgrad (R?) (0,49).

e At den udviklede regressionsmodel simulerer tab af total fosfor i dyrkede
typeoplande med en meget stor bias i flere georegioner (f.eks. 1 og 7)

e Atder for at fa et bedre datagrundlag for hele landet i stedet skal forsgges
udviklet en model for den arlige vandferingsveaegtede koncentration af TP
pa baggrund af data fra et stgrre antal typeoplande, hvor koncentrationen
er malt ud fra stikprgvetagning.

4.4 Trin 4 - udvikling af en prototype model i DataRobot

Efter forseget med udvikling af TP-modellen pa intensive data fortsatte arbej-
det i projektet med at forsgge at udvikle en ny TP-model i maskinleerings-
(ML) softwaren DataRobot. Udviklingen af prototype ML TP-modellen sker
pé baggrund af stikprever af total fosforkoncentrationen i 107 typeoplande
uden starre punktkilder i oplandet. Udviklingen af den nye model til simule-
ring af arlig vandfaringsveaegtet TP-koncentration i vandlgb foretages i flere
etaper og under anvendelse af fem-fold krydsvalidering til endelig udvel-
gelse og test af TP-modellen.

Eftersom der i 2020 og primo 2021 pagik et arbejde i DMI med at udarbejde et
nyt korrigeret nedbgrsdataseet (se afsnit 2), udvikles en prototypemodel, der
senere kan opdateres med et revideret nedbgrsdataseet. Prototype ML TP-mo-
dellen er blevet udviklet i DataRobot med anvendelse af de udvalgte forkla-
rende variable vist i tabel 6 (referencer til data findes i bilag 1).

Tabel 6. Oversigt over parametre i Prototype ML TP-modellen, som er beregnet for alle ca. 3200 ID15-oplande. Nummeret i
kolonne 2 angiver reekkefglgen, som DataRobot giver i betydningen af de forklarende variable, der inddrages i den endelige

prototype MS TP-model.

Variabelnavn Nr. i proto-| Parameternavn | Enhed
type model

Responsvariabel Ln(tpdif_mgl) Ln(mg P/I) Naturlig logaritme til den diffuse vandfaringsveeg-
tede total P-koncentration inklusive spredt bebyg-
gelse malt i typevandlgb (<25 % udledning af P fra
starre punktkilder for typeoplandet)

Forklarende variable

Draeningsgrad 1 DRZAEN % Mal for detailafvandingen med drzenrer i oplandet

Dyrkningsgrad 2 DYRK % Mal for dyrkningens indflydelse i oplandet

Sandjordsandel 5 SAND % Mal for forekomst af sandjord i oplandet

Hgij risiko omrader 9 ERO % Mal for forekomst af overfladisk afstrgmning til
vandlgb

Lavbundsarealer med 4 ORG % Mal for forekomst af organiske lavbundsjorder i op-

humusjord landet

Arlig temperatur 6 TEMP °C Mal for klimaets betydning — lufttemperatur

Arlig nedbersafvigelse 8 NEDBAFV mm Arlig afvigelse fra middelnedbgr over perioden
(1990-2018) — ekstremer

Georegioner 11-19 GEO1-GEO9 Regionale forskelle — geologi

Arlig nedbar 10 Ln(NEDB) In(mm) Nedbgr som drivparameter (ukorrigeret)

Arlig afvigelse afstrgm- 7 Q-indeks (Qar-Qgns/Qgns) Data leveres fra DK-modellen

ning

Udledning af TP fra 3 SPRB_ind kg x In(mm) Udtrykt ved styrken af belastning multipliceret med

spredt bebyggelse log(arlig nedbar_mm)
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I modeludviklingen indgik i alt 2.166 arlige data p& vandfaringsveegtet TP-
koncentration fra typeoplandsvandlgb for perioden 1990-2018. Modellen skal
alene kunne simulere den diffuse andel af den arlige total fosforkoncentration
inkl. udledningen fra spredt bebyggelse. Derfor er den arlige fosforkoncen-
tration i modeldatasaettet renset for en eventuelt P-udledning fra andre punkt-
kilder i oplandene.

For at data fra vandlgb kan komme med i kalibrering af ML TP-modellen er
der sat et krav om, at der minimum findes en tidsserie pa seks ar. Udlednin-
gen af TP fra punktkilder ma for ethvert ar hgjst udgere 25 % af arets TP-
transport, for at data fra det pageeldende ar og vandlgb kan indgé i modelud-
viklingen. Dette kriterie er indfert for at undga usikkerheder ved fratraek af
punktkildeudledninger fra den beregnede arstransport. Endelig er et atypisk
vandlgb med meget hgje total fosforkoncentrationer (50000048: Kighaneren-
den) udelukket som en outlier. | alt er der afviklet 117 forskellige algoritmer i
DataRobot med femfold-krydsvalidering hvor 80 % af datasettet indgar i mo-
deltreeningen, og 20 % er afsat til en uafhaengig validering (holdout-datasat).

I DataRobot sker den bedste modeltilgang af de 70 metoder i softwaret 'Ext-
reme Boosted Trees Regressor with Early Stopping’. | valideringen af den bed-
ste model er der opnaet en signifikant forklaringsgrad med R2 = 0,625. | kryds-
valideringen er der opndet en signifikant forklaringsgrad med R2? = 0,645,
mens der ved test pa holdout-dataszttet ogsa er opnaet en signifikant forkla-
ringsgrad med R? = 0,655. Modellen bestar af falgende forklarende variable:

Ln(TP konc) = f(DRAN; DYRK; SPRB_ind; ORG; SAND; TEMP; Q_indeks;
NEDBAFV; ERO; In(NEDB); GEO1-9) (se tabel 6 for neermere beskrivelse af
variable).

Rakkefglgen i betydning af de forklarende variable, som indgar i den udledte
TP-model, fremgar af tabel 6 og er bestemt i DataRobot. Eksempler pa, hvor-
dan de enkelte modelvariable indgar i prototypemodellen, findes i bilag 3.

| DataRobot er der herefter indlagt alle de forklarende modelvariable for alle
3.215 ID15 i Danmark. Herefter er den treenede prototype ML TP-model an-
vendt i DataRobot til at simulere de arlige koncentrationer af TP for hvert ar i
perioden 1990-2018 (figur 12).



Figur 12. Den modelsimulerede

(prototype) gennemsnitlige arlige
vandfgringsveegtede total fosfor-
koncentration i alle ID15-oplande
i Danmark for perioden 1990-

2018.
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En delopgave i projektet var, at der gennemfares en validering af den udvik-
lede TP-model samt en sammenligning af de nye modelresultater med tidli-
gere versioner af TP-modellen (den oprindelige model fra 2009 og en bias-
korrigeret version fra 2019).

Saledes er der med resultaterne fra den udviklede prototype ML-model for
arlig TP-koncentration gennemfgrt en sammenligning i tre trin: 1) En sam-
menligning af modelsimuleringer mod malingerne i vandlgb i de typeop-
lande, som indgar i modelopstillingen. 2) Validering mod et helt uafhaengigt
datasaet pa 80 vandlgb, der afvander lidt starre oplande end typeoplande. 3)
En sammenligning af modelsimuleringer pa 2.-3.-ordens farvandsniveau af
vandfgringsvaegtet TP-koncentration pa arsniveau fra umalte oplande (ID15).
Sammenligningen sker med simuleringerne med den nye prototype TP-mo-
del, som sammenholdes med de tidligere beregnede koncentrationer med
NOVANA DK-QNP-modelkomplekset (med og uden bias-korrektion) (Torn-
bjerg et al., 2019; Thodsen et al., 2019).
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Figur 13. Simulering af vandfg-
ringsvaegtet arlig total fosfor-kon-
centration med den nye prototype
ML TP-model i vandigb i typeop-
lande sammenlignet medmalin-
ger i samme.

Figur 14. Simulering af vandfg-
ringsvaegtet arlig total fosfor-kon-
centration med NOVANA-fosfor-
model uden bias-korrektion i
vandlgb i typeoplande mod ma-
linger i samme.
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Sammenligning af resultater fra prototype ML TP-modellen med malingerne
i vandlgb i typeoplande er vist i figur 14. Median oplandsstgrrelsen i dataseet-
tet er pa 15 km2. Sammenhangen mellem observerede og estimerede verdier
er signifikant og har en meget god forklaringsgrad og med en haldning teet
péen (Y=0.91X + 0.02; R2=0.94 n=2166 p<0.0001) (figur 13).
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Til sammenligning er i figur 14 vist den tidligere modelversion opstillet ud
fra intensive fosformalinger i 24 oplande (se afsnit 4.2). | denne var forkla-
ringsgraden meget ringere (Y=0.20X + 0.14; R2=0.05 n=2166 p<0.0001).
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En test af, hvordan prototype MS TP-modellen simulerer den vandfgrings-

vaegtede arlige koncentration af TP i de ni georegioner, som landet er opdelt
i, er vist i figur 15. Det ses, at modellen simulerer TP-koncentrationen i de



Figur 15. Georegioner i Danmark
og prototype ML TP-model simu-
lering af arlig vandferingsvaegtet
TP-koncentration mod de malte
koncentrationer i vandlgb, der af-
vander typeoplande inden for ni

georegioner i Danmark.

Figur 16. Modelsimulering af arlig
vandfgringsvaegtet TP-koncentra-
tion med prototypemodellen sam-
menlignet med de malte koncen-

trationer i 83 vandlgb.

enkelte georegioner rimeligt godt, dog med de starste afvigelser mellem mo-
del og malt i georegion 1 og georegion 6-9 (figur 15).

Der er gennemfgrt en validering af den udviklede prototype ML TP-models
simuleringer mod et uafhangigt dataseet, som modellen ikke er traenet pa.
Datasaettet bestar af malinger i vandlgb fra i alt 83 oplande med et gennem-
snitligt oplandsareal pa 192 km?).
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Sammenligningen mellem prototype-modelsimuleringer og de malte vandfe-
ringsveegtede arlige TP-koncentrationer i de 83 vandlgb er vist i figur 16.
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Valideringen af prototype ML TP-model mod malingerne i de 83 vandlgb er
signifikant og har en haldning pé& nasten en, men har en forholdsvis ringe
forklaringsgrad (Y =0,98X + 0.008; R2=0.23, n=863, p<0.0001).
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Figur 17. Oversigt over de malte
(grgnne) og umalte (hvide) area-
ler i Danmark i forhold til opgarel-
ser af vand- og neeringsstofbe-
lastninger i NOVANA (Thodsen et
al., 2021). Tallene angiver num-
meret pa oplandet til 2.-ordens
kystafsnit.
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Der er i valideringsplottet flere hgje méalte koncentrationer, som maske kan
stamme fra fosforleekage fra sger mv., som modellen ikke har forudsatninger
for at simulere. En na&rmere gennemgang af dataseattet med udlugning af
disse data vil derfor formentlig kunne veere med til at gge forklaringsgraden.

Den udviklede prototype ML TP-model er blevet testet pa umalte kystop-
lande i Danmark inden for de i alt 55 2.-3.-ordens kystoplande (figur 17).

Resultatet af simuleringerne med prototypefosformodellen er for bade vand-
faringsveegtet koncentration og tabet af TP fra diffuse kilder (inkl. spredt be-
byggelse) blevet sammenlignet med den nuvaerende NOVANA DK-P model
(bias-korrigeret) (Thodsen et al., 2019) og den tidligere DK-P NOVANA-mo-
del (Ovesen et al., 2009). Prototype ML TP-modellens resultater afviger ikke
vaesentligt fra den nuvaerende DK-P model pé landsresultatet (figur 18 og 19).

Dog giver prototype ML TP-modellen lidt hgjere beregnede TP-koncentratio-
ner og TP-belastninger end den nuvaerende NOVANA-model efter 2005 (fi-
gur 18 og 19). Prototypemodellens resultater er for beregninger for landet som
helhed langt under resultaterne fra den oprindelige (ukorrigerede) DK-QNP
model (figur 18 og 19).




Figur 18. Arlig vandfgringsveegtet
total fosforkoncentration beregnet
som gennemsnit af ID15 for hele
landets umalte areal med hen-
holdsvis den rA NOVANA TP-mo-
del (DK-QNP ukorrigeret), den
nuveerende anvendte NOVANA
fosformodel (korrigeret) og proto-
type ML TP-model.

Figur 19. Arlig transport af total
fosfor beregnet som sum af ID15
for hele landets umalte areal med
henholdsvis den r& NOVANA fos-
formodel (DK-P ukorrigeret), den
nuveerende anvendte NOVANA
fosformodel (DK-P korrigeret) og
prototype ML TP-model.
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De regionale forskelle i de modelberegnede gennemsnitlige vandfgringsveeg-

tede TP-koncentrationer med de tre modeller kan ses i figur 20.
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Figur 20. Gennemsnitlig vandfaringsveegtet koncentration af TP i vandlgb i perioden 1990-2018 i de forskellige 2.-3.-ordens
kystafsnit i Danmark beregnet med den oprindelige ukorrigerede NOVANA-model (A), den nuveerende anvendte bias-korrige-
rede fosformodel (B) og den nye ML prototypefosformodel (C).
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Der er tydelige og relativt store regionale skift mellem de simulerede TP-kon-
centrationer med den oprindelige og den bias-korrigerede NOVANA-model
(figur 20). Derimod er der flere ligheder mellem resultaterne fra den anvendte
bias-korrigerede NOVANA TP-model og den nye ML prototype TP-model
(figur 20). Der sker dog regionale skift i de beregnede vandfagringsvaegtede
TP-koncentrationer, mest udtalt i Thy- og Himmerlandsregionen (figur 20).
Generelt modelleres hgjere koncentrationen af TP i vandlgb i de forskellige
regioner med den oprindelige NOVANA TP-model end med den bias-korri-
gerede og de laveste koncentrationer med den nye prototype MS TP-model.
Det skyldes, at den oprindelige NOVANA TP-model er opstillet pa intensive
maledata for TP-koncentrationer (Tornbjerg et al., 2019), mens den bias-korri-
gede TP-model er tilpasset stikprgvemalinger ved havstationerne i NOVANA
(Thodsen et al., 2019). ML prototype TP-modellen er derimod kalibreret pa
stikprgvedata fra typeoplande.

Den udviklede prototype ML TP-model har i Datarobot en meget god forkla-
ringsgrad (R2 = 0,65), men i den helt uafhaengige validering pa 83 typeoplande
falder forklaringsgraden markant (R2 = 0,23). Modellens evne til at simulere
TP-koncentrationer i de forskellige georegioner viser sig i flere tilfelde heller
ikke at veere optimal. Derfor er delkonklusioner fra trin 4:

e At den udviklede prototype ML TP-model i DataRobot har en hgj forkla-
ringsgrad pa kalibreringsdatasattet, hvilket kunne tyde p&, at modellen er
blevet overfittet i DataRobot. Det sker, nar ML-rutinen ikke stoppes efter
nogle indsatte kriterier, men far lov til at kare for laenge og derfor opnar
maksimal pracision.

e At der i den efterfglgende modeludvikling skal opdateres med flere nye
forklarende variable i modeludviklingen og inddrage nye nedbgrsdata
(grid) fra DMIL.

e Atder skal gennemfgres en sammenligning mellem udvikling af en almin-
delig regressionsmodel og DataRobot ML TP-modellen pa stikpraver fra
alle typeoplande.

4.5 Trin 5 - sammenligning af en udviklet regressionsmodel i
SAS contra DataRobot ML-01TP-model

| fordret 2021 modtog DCE, AU, nye reviderede grid-nedbgrsdata fra DMI.
Derefter blev der ogsa oparbejdet en del nye forklarende variable til brug for
udvikling af en TP-model, som det fremgar af oversigten i tabel 7. De nye
variable er blevet udregnet for alle ca. 3200 ID15-oplande og derefter for
deloplande, der indgar i modellen til kalibrering og validering. Data er hentet
fra forskellige kilder (se tabel 7 og bilag 1).

Til modelkalibrering blev der anvendt data fra i alt 114 typeoplande uden
stgrre sger og udledning fra punktkilder (N=2040) (figur 21). Desuden indgik
et uafheengigt datasat fra typeoplande i valideringen af de udviklede model-
ler, som bestar af op til 300 oplande med langt de fleste i de seneste &r pga. de
nye Landbrugspakke-malestationer, som blev oprettet fra 2017 (figur 21).

TP-koncentrationen i modelkalibrering og -validering blev afskaret, sa kun
TP-koncentrationsdata <0,20 mg P/I indgik for at undga fa hgje ‘outliers’ i
modeludviklingen. Disse outliers kan skyldes flere forhold som: 1) for usikre
oplysninger om udledninger fra punktkilder i oplandet; 2) at der tilfeeldigt er
malt en meget hgj TP-koncentration under en ekstrem vandfering i vandlgbet,
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som vil gge TP-transporten betydeligt. Data i kalibreringen blev ligeledes af-
skaret, sa kun arlige data, hvor betydningen af punktkilder (uden spredt be-
byggelse) var mindre end < 25 % i forhold til den malte transport, blev med-
taget i modelkalibreringen.

Efter den indledende dataudtynding indgik der et antal oplande med male-
data i de enkelte ar til modelkalibrering og -validering, som det fremgar af
figur 21.

Tabel 7: Oversigt over de forskellige forklarende variable, som brutto har indgaet i modelkalibreringer i 2021 (se bilag 1 for refe-
rencer). Alle parametre til modellen er etableret for de ca. 3200 ID15-oplande, som daekker landet.

Parameter Enhed Type Betydning Datagrundlag/reference
i opland
Draeningsgrad % Statio- Hvor stor en andel er dreenet (potentielt) Drained_v3 potentialekort
(DRAN) naer Agrogkologi, AU
Dyrkningsgrad % Arlig Hvor stor en andel er dyrket Markblokkort og beregnet fra
(DYRK) 1990-2019
Befaestningsgrad % Arlig Hvor stor en andel er befaestet Basemap
(BEFAEST)
Sandjordsandel % Statio- Andel af sandjord fra 3 gvre horisonter JB-jordtypekort i 3 horisonter —
(SAND) naer gennemsnit
Lerjord i underjord % Statio- Andel af lerjord i underjord (D-horisont) JB-jordtypekort — dybeste hori-
(LER_V) naer sont 1-2m
Nedbgrsafvigelse % Arlig Afvigelse fra middelnedbgr i opland for hele DMI
(NEDBVAFVREL) perioden
Frostdagn Antal Arlig Antal frostdagn (lufttemperatur mindre end DMI
(FROSTD) 0°C)
Brinkerosion kg P/ha Statio- Tab fra brinkerosion i oplandet Andersen og Heckrath (2020)
(BE) naer
Makroporer kg P/ha Statio- Tab fra makroporer i marken i oplandet Andersen og Heckrath (2020)
(MAKRO) naer
Matriceudvaskning kg P/ha Statio- Tab fra matrice udvaskning i oplandet Andersen og Heckrath (2020)
(MATRIX) naer
Vanderosion kg P/ha Statio- Tab fra jorderosion i oplandet Andersen og Heckrath (2020)
(VERO) naer
Overfladisk afstrgmning tons Statio- Tab af sediment til vandlgb fra overfladisk  Heckrath (2020)
(OVERF) sediment naer afstremning i oplandet
Diffust tab Kg P/ha Statio- Samlet diffust tab af fosfor fra oplandet Andersen og Heckrath (2020)
(DIFF) naer
Organiske jorder % Statio- Andel af opland med arealer med > 3 % Kulstof_3-6_12 — Agrogkologi,
(ORG) naer kulstodindhold AU
BFI Tal (0-1) Arlig Baseflow-indeks beregnet med en delmodel Ecoscience, AU
(ligning 2)
Korrigeret nedbgr mm Arlig Korrigeret nedbgr (DMI) DMI
(NEDB)
Georegioner Tal (1-9) Klasse Georegioner i Danmark Agrogkologi, AU
(GEO1-9)
Udledning fra spredt kg P/ha Arlig Sum udledning i oplandet PULS databasen
bebyggelse (SPRB)
Arsmiddel lufttemperatur °C Arlig Arlig gennemsnit temperatur i opland DMI

(TEMP)
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Figur 21. Antallet af vandlgbsstationer, som indgar i henholdsvis kalibrerings- og valideringsdataseettet for TP-modellerne ud-
viklet i DataRobot (ML-01) og SAS.

Resultatet af den udviklede regressionsmodel i SAS blev en model med en
forklaringsgrad (R?) pé& 0,30 og med i alt 11 forklarende variable (tabel 8).

Tabel 8. Den opstillede regressionsmodel for arlig vandferingsvaegtet TP-koncentration i SAS.

Parameterestimater

Variabel DF Parameter Standard t Value Pr > |t|
Estimat Error
Intercept 1 -2,49389 0,11805 -21,13 <,0001
TEMP 1 -0,05375 0,01042 -5,16 <,0001
DYRK 1 0,00266 0,00048512 5,49 <,0001
DRAEN 1 0,00635 0,00069125 9,18 <,0001
BE 1 0,15584 0,08565 1,82 0,0690
MAKRO 1 0,78680 0,21257 3,70 0,0002
VERO 1 -2,94818 0,52894 -5,57 <,0001
BEFAEST 1 0,03152 0,00270 11,65 <,0001
ORG 1 0,00690 0,00092274 7,48 <,0001
BFI 1 -0,50947 0,07160 -7,12 <,0001
NEDBAFVREL 1 0,00264 0,00052609 5,02 <,0001

Et samplot mellem modelestimater af TP-koncentration med den nye regres-
sionsmodel og de malte koncentrationer viser dog, at der er en ringe forkla-
ringsgrad (R? = 0,099; P<0,001) med en stor afgivelse mellem malte og model-
lerede TP-koncentrationer (figur 22).
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Figur 22. Resultat af regressionsmodellen udviklet i SAS-software, der har en forklaringsgrad pa R? = 0,099 pa valideringsdata-
seettet.

Den udviklede ML-01 TP-model i DataRobot pd samme datamateriale fra ty-
peoplande som regressionsmodellen viser en meget starre forklaringsgrad (R?
= 0,80 pa log-transformere data og R? = 0,77 pa tilbagetransformerede data
med en Ferguson-korrektion (figur 23). | DataRobot-modellen indgar i alt 10
forklarende variable (se tabel 7 og bilag 4):

Ln(TP konc) = f(DRAN; BEFAST; BFI; DYRK; MAKRO; ORG; TEMP; BE;
NEDBAFVREL; VERO) (se tabel 7 for neermere beskrivelse af variable).
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Figur 23. Sammenhaeng mellem DataRobot ML-01 TP-model simuleret TP-koncentration (log og tilbagetransformeret med ef-
terfolgende Ferguson korrektion) for alle kalibreringsoplande, for alle tre datasaet i DataRobot i modeludviklingen (N= 2040).
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En validering af den udviklede DataRobot ML-01 TP-model pa et ’'uaf-
hangigt’ dataset af maledata fra typeoplande, som er udeladt fra kalibrerin-
gen i Datarobot, viste dog et meget darligere resultat end i modelkalibrerin-
gen. Forklaringsgrad pa logaritmetransformerede data er darlig (R? = 0,21, og
det samme geelder for de tilbagetransformerede data med Ferguson-korrek-
tion (R2 =0,19) (figur 24).
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Figur 24. Sammenhang mellem DataRobot-model ML-01 simuleret TP-koncentration (log- og tilbagetransformeret med efter-
falgende Ferguson korrektion) for alle kalibreringsoplande for det uafhaengige valideringsdataseet af oplande (N=1261).
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Kalibrerings oplande med Feruson - Georegion

Residualplot for kalibreringsdata og valideringsdata med den udviklede ML-
01 TP-model i DataRobot er vist i figur 25. Der er en god overensstemmelse
mellem modelsimulerede og malte TP-koncentrationer i de ni georegioner for
kalibreringsdatasaettet, med de starste afvigelser i georegionerne 5-9 (figur
25). Men pa valideringsdatasaettet viser TP-modellen en meget darlige perfor-
mance (figur 25).
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Figur 25. Residualplot af forskel malt mod simuleret TP-koncentration med den nye ML-01 TP-koncentrationsmodel inden for ni
georegioner i Danmark vist for logaritme-transformerede data for kalibreringsdataseettet (venstre) og valideringsdataseettet
(hagjre), begge med tilbagetransformerede data med Ferguson-korrektion. (Diamant er gennemsnit, streg er median).

Dog udviser residualplottet for de arligt simulerede TP-koncentrationer et
mgnster, hvor modellen overestimerer de malte koncentrationer efter 2004
béade for kalibrerings- og valideringsdata (figur 26). Dette kan forklares ved,
at der skete en revision af NOVA-programmet i 2003, hvor antallet af arlige
stikprgver pr. vandlgbsstation faldt (figur 27). Det vides fra tidligere analyser,
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at lavere malefrekvens i gennemsnit medferer en stigende underestimering af
den 'sande’ TP-koncentration (Kronvang og Bruhn, 1996).
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Figur 26. Residualplot af forskel malt mod simuleret TP-koncentration med ML-01 TP-model for simulering af TP-koncentratio-
nen i perioden, hvor modellen er testet (1990-2019), vist for henholdsvis kalibreringsdataseettet og valideringsdataseettet, begge
med tilbagetransformerede data med Ferguson-korrektion.

Figur 27. Statistisk oversigt over
antallet af stikprgvetagninger ved
malestationerne i typeoplande i
arene 1990-2019. Bemeerk, at
antallet falder efter 2003, hvor
der skiftes fra NOVA til det nye
NOVANA-overvagningsprogram
(diamant er gennemsnit, og streg
er median. Bokse er henholdsvis
25 % og 75 % kvartil).
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e At der pa baggrund af ovenstdende resultater skal ske en rekalibrering af
DataRobot ML-01 TP-modellen med inddragelse af en periodeparameter
for eendringen i stikprgveantal (to perioder: 1990-2003 & 2004-2019).

e At det skal undersgges, om der er behov for at inddrage en parameter for
perioden 2009-2015, hvor der ved analyse af TP-koncentration i vandlgbs-
prgver er benyttet UV-metode til oplukning i stedet for den anbefalede au-
toklavemetode, hvilket sandsynligvis medfgre en underestimering af den
malte TP-koncentration (Larsen et al., 2020).



e At det skal undersgges, om der skal inddrages en bedre rumlig parameter
end georegion for beliggenhed af de enkelte oplande (X, Y-UTM centrums-
koordinater).

e At det skal forsgges at substituere BFI-variablen som forklarende variabel i
modellen med de inputdata, som anvendes i denne delmodel (se ligning 2).

4.6 Trin 6 - udvikling af endelig DataRobot ML-06 TP-model

I de endelige modelkalibreringer i DataRobot er der arbejdet med i alt fem
udviklede versioner af ML TP-modeller. Undervejs blev der i de forskellige
modelversioner flyttet flere oplande fra valideringsdatasaettet uden for Data-
Robot til kalibreringsdatasaettet for at opna bedre modelsimuleringer inden
for de enkelte ni georegioner. Desuden har der varet arbejdet med modeller
i DataRobot af forskellig type og med forskellige nye forklarende variable sa-
som en periode fgr og efter eendring i stikprgvetagning, UV-metode periode,
X,Y koordinat for oplandes beliggenhed, sandjordsprocent mv.

Data blev, som i trin 5, afskaret, s3 kun data med TP-koncentrationer <0,20
mg P/I blev inddraget (reducerer dataseet med ca. 7 %, og TP-udledning fra
punktkilder (uden spredt bebyggelse) skulle vaere < 25 % af TP-tabet hvert ar
i perioden (reducerer kalibreringsdatasaet med yderligere 17 %). Der arbejdes
igen med en logaritmetransformeret model. Oplandene i henholdsvis kalibre-
ringsdatasaettet og valideringsdatasaettet kan ses i figur 28. Der indgar efter
beskearing af dataseet fra de i alt 207 vandlgbsoplande 2389 observationer i
kalibreringsdatasattet og data fra i alt 142 vandlgbsoplande i det uafhangige
valideringsdatasaet (N=1261).
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Figur 28. Beliggenhed af oplande i det endeligt anvendte kalibreringsdatasaet (N=207) (venstre figur) og valideringsdataseet

(N=142) (hgjre figur).
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De to grupper data til kalibrering og validering uden for DataRobot-modellen
er meget ens i forhold til de enkelte forklarende variable, som er anvendt i
modelkalibreringen (tabel 10). Saledes er det gennemsnitlige oplandsareal i
henholdsvis kalibrerings- og valideringsdatasattet pa 22,3 km2 og 17,7 km2 og
dyrket areal pa 59,3 % og 53,0 % (tabel 9).

Tabel 9: Oversigt over gennemsnit og variation i de forklarende variable i den endelige TP-model for henholdsvis kalibreringda-
taseettet i DataRobot og valideringsdatasaettet uden for DataRobot (i parentes er standardafvigelsen angivet).

Kalibreringsoplande Valideringsoplande

(N =207) (N = 142)
Oplandsareal (km?) 22,3 (¥17,1) 17,7 (x13,4)
Dyrkningsgrad (%) 59,3 (+18,3) 53,0 (¥21,3)
Befaestet areal (%) 10,4 (£5,0) 10,0 (+6,2)
Andel af leret underjord (%) 12,6 (+4,9) 11,8 (+4,9)
Dreenet areal (%) 55,4 (£16,1) 52,9 (¥15,9)
Andel med organisk jord (>3 %) (%) 11,9 (¢8,4) 12,9 (¥10,1)
P-tab ved Brinkerosion (kg P/ha) 0,12 (x0,12) 0,081 (x0,11)
P-tab ved makropore flow (kg P/ha) 0,055 (+0,010) 0,015 (+0,012)
P-tab ved matrice udvaskning (kg P/ha) 0,015 (+0,010) 0,015 (+0,012)
P-tab ved vanderosion (kg P/ha) 0,017 (x0,013) 0,015 (+0,014)
Korrigeret arlig nedbgr (mm) 853 (£101) 852 (£113)
Nedbgrsafgivelse fra middel (%) 6 (+43) -12 (+56)
Antal frostdagn 27 (+8) 31 (£10)
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Kalibrering af TP-model

Den endeligt udviklede model i DataRobot — ML-06 TP-modellen —er af typen
‘eXtreme Gradient Boosted Trees Regressor with early stopping’ og indehol-
der de forklarende variable:

Ln(TP konc) = f(DRAN; BEFAST; PER; DYRK; BE; NEDBAFVREL; SAND;
ORG; XUTM; YUTM; LERU; FROST; NEDB) (se tabel 10 for nseermere beskri-
velse af variable).

De tre lag i udviklingen af modellen har fglgende forklaringsgrader: Tree-
ningsdatasaettet, som bestar af 64 % af data (R? = 0,69), valideringsdataseettet,
som bestar af 16 % af data (R? = 0,71), og holdout-datasaettet med 20 % af data
(R2=0,67).

I figur 26-32 er betydningen af de forklarende variable, som har mest indfly-
delse pa simulering af den arlige vandferingsveegtede TP-koncentration, vist.
Desuden er der i bilag 5 indsat figurer, der viser betydningen af de enkelte
variable i ML-06 TP-modellen for simulering af logaritmetransformerede TP-
koncentrationer.



Tabel 10: Oversigt over de forklarende variable, som indgar i den endelige ML-06 TP-mo-
delversion sorteret efter deres forklaringsgrad i modellen. Alle variable er beregnet for alle
ca. 3200 ID15-oplande i landet og, hvis ngdvendigt, for hvert ar i perioden 1990-2019.

Parameter Enhed Type Vigtighed af
i opland variabel variabel i model
Draeningsgrad % Stationaer 1
(DRAN)

Befeestningsgrad % Arlig 2
(BEFAEST)

Periode 1: 1990-2003; Klasse 3
(PER) 2:2004-2019

Dyrkningsgrad % Arlig 4
(DYRK)

Brinkerosion kg P/ha Stationger 5
(BE)

Nedbgrsafvigelse % Arlig 6
(NEDBAFVREL)

Sandjords andel % Stationaer 7
(SAND)

Organiske jorder % Stationaer 8
(ORG)

Centrum X UTM - Stationaer 9
(XUTM)

Centrum Y UTM - Stationaer 10
(YUTM)

Lerjord i underjord % Stationaer 11
(LERU)

Frostdagn Antal Arlig 12
(FROST)

Korrigeret nedbgar mm Arlig 13
(NEDB)

Betydningen af dreeningsgrad i oplandene i simulering af TP-koncentrationen
med DataRobot ML-06 modellen, nar alle andre variable holdes fast, fremgar
af figur 30. Figuren viser, at der med stigende draeningsgrad simuleres en ge-
nerelt stigende vandfaringsvaegtet TP-koncentration. Da draening med drzn-
rar i marken gger risikoen for transport af bade oplgst og iszer partikeloundet
fosfor til vandlgb, er det i god trdd med vores viden om fosfortabsprocesser
(Andersen og Heckrath, 2020).
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Figur 30. Betydning af draeningsgrad i oplandet for simulering af TP-koncentrationen i modellen. (Y-aksen er logaritmisk (In), og
Y-aksens range er 71-100 pg P/l). Gra sgjler under figuren er antal observationer.
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Betydningen af befaestede arealer i oplandene for simulering af TP-koncentra-
tionen med DataRobot ML-06 TP-modellen, nar alle andre variable holdes
fast, fremgar af figur 31. Figuren viser, at der overordnet er en stigende TP-
koncentration med stigende befeestningsgrad, men at der ved en befaestnings-
grad pa 6 % er et spring i den simulerede vandfgringsvaegtede TP-koncentra-
tion til et hgjere niveau. Derefter er der kun en svagt stigende betydning af
befaestningsgrad i modellen. Springet ved omkring de 6 % i befaestningsgrad
er formentligt forarsaget af meget fa observationer under 6 % befaestnings-
grad, og af at der omkring dette niveau maske sker et skift fra naturvandlgb
til vandlgb, der generelt afvander dyrkede arealer. Om befaestningsgraden
alene kan medfgre det viste spring i TP-koncentrationen, er uvist. En mulig-
hed er, at der er en stigende risiko for forbindelser til vandlgb fra befaestede
arealer ved et vist omfang befaestet areal i et opland. Stigende befaestnings-
grad kan derfor vaere en pavirkning fra regnvandsbetingede overlgb i oplan-
det.
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Figur 31. Betydning af andel befeestet areal i oplandet for simulering af TP-koncentrationen i modellen. (Y-aksen er logaritmisk
(In) og spaender over et range pa 71-100 pg P/I).

Periodeparameteren forklarer skiftet i frekvens af stikpravemalinger mellem
perioden 1990-2003 (NOVA) og perioden 2004-2019 (NOVANA). | den sidste
periode er der generelt udtaget ferre arlige stikprgver til analyse af TP-kon-
centration end i den fgrste periode (se figur 32). Forskellen mellem de to peri-
oder er ca. 15 ug P/l med laveste koncentration i den seneste periode (2004-
2019). Andre faktorer sasom bedre rensning af spildevand kan dog ikke helt
afvises ogsa at have betydning, som f.eks. rensning af spildevand fra spredt
bebyggelse. Men det abrupte skift taler for, at det observerede spring hanger
sammen med skiftet i antal udtagne vandprgver pr. ar mellem de to perioder.

Der blev ogsa forsggt med en parameter for anvendelse af UV-metoden til
analyse af TP (2009-2015), men denne viste sig ikke at kunne indarbejdes i den
endelige ML TP-model, da den ikke indgik signifikant. Det betyder, at even-
tuelle homogenitetsbrud ved anvendelse af UV-metoden i perioden 2009-2015
for analyse af TP ikke ser ud til at have medfart et homogenitetsbrud, der kan
erkendes af analyserne i DataRobot.
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Figur 32. Betydning af periodeparameter for simulering af TP-koncentrationen i modellen. (Y-aksen er logaritmisk (In) og speen-
der over et range pa 85-98 ug P/I).

Betydningen af dyrkningsgrad i oplandene for simulering af TP-koncentrati-
onen med DataRobot ML-06 TP-modellen, nar alle andre variable holdes fast,
fremgar af figur 33. Figuren viser, at der med stigende dyrkningsgrad — iseer
ved lave dyrkningsgrader (0-20 %) — simuleres en stigning i vandfgringsveeg-
tet TP-koncentration, mens der herefter ved stigende dyrkningsgrader over
20 % kun er meget lille respons. Denne respons skal selvfglgelig samtolkes
med effekten af dreeningen, vist i figur 30, da dyrkede arealer med ler i un-
derjord oftest er draenet. Den bratte ggning af fosforkoncentrationen omkring
en dyrkningsgrad pa 20 % indikerer, at selv ved lave dyrkningsgrader vil en
overgang fra naturopland til, at en mindre del af oplandet er dyrket, give an-
ledning til en gget fosforkoncentration. Den mindre koncentrationsforggelse
ved stigende dyrkningsgrad efter springet omkring en dykningsandel pa 20
% kan muligvis skyldes, at dyrkningen har medfgart en nettotilfarsel af fosfor
over tid, hvilket har gget jordens P-indhold og dermed risikoen for fosfortab
med de forskellige transportveje (Andersen og Heckrath, 2020).
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Figur 33. Betydning af dyrkningsgrad i oplandene for simuleringen af TP-koncentrationen i modellen. (Y-aksen er logaritmisk
(In) og spaender over et range pa 71-100 pg P/1).

Betydningen af brinkerosion for tilfarsel af TP til vandlgb i oplandene for si-
mulering af TP-koncentrationen med DataRobot ML-06 TP-modellen, nar alle
andre variable holdes fast, fremgar af figur 34. Der ses en ret stor, tilnsermel-
sesvis lineger, stigning i TP-koncentration ved stigende tab af fosfor fra brink-
erosion indtil en greense pa omkring 0,1 kg P/ha tab fra brinkerosion. Herefter
a&ndres TP-koncentrationen ikke ved mere brinkerosion. Den manglende re-
spons ved stigende risiko for fosfortab ved brinkerosion over 0,1 kg P/ha, kan
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muligvis skyldes, at TP-koncentrationen stammer fra malinger med stikprg-
ver. Det er kendt at stikprgvetagning ikke fanger iseer transporten af partikel-
bundet fosfor ligesa godt som intensiv prgvetagning (Tornbjerg et al., 2019).
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Figur 34. Betydning af brinkerosion (kg P/ha) for simulering af TP-koncentrationen i den endelige model. (Y-aksen er logarit-
misk (In) og spaender over et range pa 73-96 ug P/l).

Betydningen af den relative afvigelse af arsnedbgren fra en langtidsmiddel
(1990-2018) er vist i figur 35. Der er generelt en stigning i den simulerede TP-
koncentration med stigende nedbgrsafvigelse, iser nar arets nedbar er starre
end gennemsnitsnedbgren (positiv afvigelse). | tarre ar ses der ikke en tilsva-
rende stigende TP-koncentration op mod gennemsnitsnedbgren, hvilket for-
mentlig kan forklares ved, at der kun er fa transportveje, som bidrager til TP-
koncentrationen i vandlgb i meget terre ar. Ved stigende nedbgr over gen-
nemsnittet &bnes muligheden for, at der kommer bidrag til vandlgbet af TP
fra flere transportveje sdsom draen, erosion og overfladisk afstramning, mere
brinkerosion mv.
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Figur 35: Betydning af den relative afvigelse fra arets middelnedbgar i perioden for simulering af TP-koncentrationen i modellen.
(Y-aksen er logaritmisk (In) og spaender over et range pa 82-100 ug P/l).

Kalibreringsresultatet af modellen er vist for simuleret TP-koncentration mod
malt TP-koncentration bade for logaritmetransformerede og tilbagetransfor-
merede data i figur 33. Der er en meget god forklaringsgrad (R?) pa 0,81 for
de logaritmetransformerede data og en forklaringsgrad pa 0,78 for de tilbage-
transformerede data med Fergusonkorrektion (figur 36).
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Figur 36: Sammenhaeng mellem DataRobot-modelsimuleret TP-koncentration (log- og tilbagetransformeret) for alle kalibre-
ringsoplande for alle tre dataseet inkluderet i DataRobot-modeludviklingen (N=2389).
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Residualplot af den kalibrerede ML-06 TP-model i DataRobot for simulering
mod malte TP-koncentrationer i de ni georegioner for bade de simulerede lo-
garitmetransformerede resultater og de tilbagetransformerede kan ses af figur
37). TP-koncentrationen er darligst simuleret i georegion 9, som er Bornholm
(figur 37). Her indgar ogsa kun fa oplande i modeludviklingen, og undergrun-
den er veesentlig anderledes end i resten af landet.

De tilsvarende residualplot for de enkelte ar i kalibreringsperioden er vist i
figur 38 for bade logaritme- og tilbagetransformerede data for TP-koncentra-

tionen.
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Figur 37. Residualplot af forskel mellem malt og simuleret TP-koncentration med den endelige ML-06 TP-koncentrationsmodel
inden for ni georegioner i Danmark vist for logaritme-og tilbagetransformerede data med Fergusonkorrektion.
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Figur 38. Residualplot af forskel mellem malt og simuleret TP-koncentration med den endelige ML-06 TP-koncentrationsmodel i
perioden, hvor modellen er testet (1990-2019), vist for logaritme-og tilbagetransformerede data med Fergusonkorrektion.
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Validering af TP-model

Der er gennemfart en validering af den endelige ML-06 TP-koncentrations-
model pa de uafhangige valideringsstationer, som daekker landets regioner.
Denne valideringsgvelse er bedre end valideringen i DataRobot i holdout-da-
taseettet, da der indgdr mange flere vandlgb. Valideringen kan saledes bi-
bringe os en vurdering af modellens simuleringsgodhed samt et udtryk for
usikkerheden i modellens fremtidige anvendelse i umalte oplande.

Valideringen med simuleret vandfaringsvegtet arskoncentration af TP mod
de maélte koncentrationer er vist i figur 39 for bade logaritme- og tilbagetrans-
formerede data med Fergusonkorrektion. Der er i begge tilfeelde en god for-
klaringsgrad (R?) pa henholdsvis 0,62 og 0,41.
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Figur 39. Sammenhaeng mellem DataRobot ML-06 TP-model simuleret TP-koncentration (log og tilbagetransformeret) for alle
kalibreringsoplande, for alle tre datasaet i modeludviklingen (N=1261).
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Den tilsvarende analyse af residualresultater for malte minus simulerede TP-
koncentrationer i de ni georegioner i Danmark er ogsa generelt tilfredsstil-
lende, dog med en for lav modelleret koncentration i georegion 8 (Nordsjeel-
land) (figur 40). Dette forhold skyldes formentlig, at der er mange sger og
vadomrader i georegionen, som maske frigiver akkumuleret fosfor.
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Figur 40. Residualplot af forskel mellem malt og simuleret TP-koncentration med den endelige ML-06 TP-koncentrationsmodel
inden for ni georegioner i Danmark vist for logaritme-og tilbagetransformerede data med Fergusonkorrektion.

Residualplot med resultater fra valideringen for hvert &r i perioden 1990-2019
viser, at de arlige TP-koncentrationer er simuleret godt med gennemsnittet
liggende lige omkring 0-linien og en god fordeling pa begge sider. Der er sa-
ledes ingen systematiske afgivelser fra 0-residualen (modelbias) (figur 41).
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Figur 41. Residualplot af forskel mellem malt og simuleret TP-koncentration med den endelige ML-06 TP-koncentrations model
i perioden, hvor modellen er testet (1990-2019), vist for logaritme- og tilbage transformerede data med Fergusonkorrektion.

Konsekvenser af anvendelse af den endelige ML-06 TP-model

En sammenligning mellem den nuvarende anvendte bias-korrigerede TP-
model (NOVANA DK-P) og den nye TP-model (ML-06) til simulering af den
arlige vandfgringsvaegtede TP-koncentration i vandlgb opdelt pa ID15-poly-
goner er vist i figur 42. Der er generelt samme mgnster i TP-koncentration i
landets vandlgb, men med lidt lavere koncentrationer i den nye model end i
den gamle bias-korrigerede model, der er anvendt i NOVANA-rapportering
af havbelastning siden 2018. Forskellen i resultater for den arlige beregnede
tilfarsel af TP til de marine kystvande i hele landet er vist for hvert ar i perio-
den 1990-2019 i tabel 11. Tabellen viser bade resultatet fra den oprindeligt ud-
viklede TP-model fra 2007, den bias-korrigerede TP-model taget i brug i 2018
og den nye udviklede TP-model. Skiftet i 2018 til den bias-korrigerede model
medfarte et generelt fald i den beregnede TP-tilfarsel til de marine kystvande
fra Danmark (tabel 11). Ved et skifte fra den nuvarende bias-korrigerede TP-
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model til den TP-model, der er udviklet i dette projekt, vil der ske en gennem-
snitlig eendring af TP-tilfarslen til kystvande i Danmark pa ca. -3 %, med va-
riationer mellem de enkelte ar i perioden 1990-2019 (-0,9 til -6,9 %) (tabel 11).

Betydningen af skiftet i TP-model for beregningen af TP-tilfarsel til 2.-ordens
kystafsnit kan ses i figur 43. Der sker generelt et fald i den beregnede TP-til-
farsel til kystafsnittene, stgrst i omrader omkring Limfjorden, det sydastlige
Jylland og omrader af Sjeelland. Det er kun mindre omrader, hvor der vil ske
en stigning, som f.eks. i Storaens opland, dele af Djursland, helt kystneere dele
af Vestsjeelland og sydhavsgerne (figur 43).
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Figur 42. Modelberegnet gennemsnitlig arlig vandfaringsvaegtet koncentration af diffus total fosfor i vandlgb inden for ca. 3200
ID15-oplande i Danmark. | kortet til venstre er anvendt den eksisterende DK-P bias-korrigerede NOVANA-model og i kortet til
hgjre den endelige ML-06 TP-model fra DataRobot.
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Tabel 11. Arlige forskelle i beregnet samlet tilfgrsel af TP til danske kystafsnit via vandlgb (inkl. punktkilder til ferskvand og
direkte spildevandsudledninger til kystvande) beregnet med tre modeller. Den oprindeligt udviklede NOVANA DK-P model fra
2009 (DK-P model), den nuveerende anvendte bias-korrigerede NOVANA DK-P model (DK-Pyias) fra 2018 og den endeligt ud-
viklede ML-06 TP-model fra DataRobot

Ar DK-P model Bias-korrigeret DK-P  Forskel DK-P og Ny TP-model Data- Forskel ny TP-model
model (DK-Pbias) DK-Pbias Robot til DK-Pbias
(Tons P) (Tons P) (%) (Tons P) (%)
1990 5971 5936 -0,6 5819 -2,0
1991 4874 4867 -0,1 4726 -2,9
1992 4104 3985 -2,9 3949 -0,9
1993 3791 3705 -2,3 3585 -3,2
1994 4608 4624 0,3 4397 -4,9
1995 3324 3288 -1,1 3146 -4,3
1996 1997 1983 -0,7 1925 -2,9
1997 1868 1839 -1,6 1770 -3,8
1998 2729 2640 -3,3 2541 -3,8
1999 3024 3045 0,7 2835 -6,9
2000 2641 2572 -2,6 2456 -4,5
2001 2350 2278 -3,1 2186 -4,0
2002 2885 2711 -6,0 2674 -1,4
2003 1650 1580 -4.2 1542 2,4
2004 2242 2130 -5,0 2038 -4.3
2005 1879 1780 -5,3 1705 -4,2
2006 2158 1978 -8,3 1919 -3,0
2007 2668 2423 -9,2 2396 -1,1
2008 2279 2132 -6,5 2050 -3,8
2009 1960 1823 -7,0 1781 -2,3
2010 2142 1993 -7,0 1906 -4.3
2011 2455 2266 -1,7 2182 -3,7
2012 2444 2310 -5,5 2209 -4,3
2013 2090 1942 7,1 1870 -3,7
2014 2308 2130 -1,7 2058 -3,4
2015 2696 2438 -9,6 2394 -1,8
2016 2130 1974 -7,3 1912 -3,1
2017 2283 2076 -9,1 2020 -2,7
2018 1719 1599 -7,0 1536 -3,9
2019 2256 2042 -9,5 1994 -2,4
Gns. 2675 2603 -4,9 2517 -3,3

De umalte kystomrader af Danmark har i en GlS-analyse vist sig hovedsage-
ligt at besta af selvsteendige ID15-oplande, der afvander direkte til kystvand
(> 60 %) (figur 44). Det samme vil ogsa geelde for de fleste umalte sgoplande.
Derfor er den udviklede nye ML-06 TP-model netop anvendelig i denne type
af umalte omrader, da den bygger pa et datamateriale fra mindre typeopla-
nde. Andre analyser har vist, at de umalte arealer i deres arealanvendelse og
jordtypeforhold er meget lig de malte arealer (bilag 6).
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Figur 43. Forskel i TP-tilfgrsel (i
%) mellem nuvaerende bias-korri-
geret DK-P model (1) og den nye
ML-06 TP-model udviklet i Data-
Robot (2), vist som model 2 mi-
nus model 1 for 2.-ordens kystaf-
snit i Danmark i perioden 1990-
2019. Negative tal indikerer en
mindre og positive tal en starre
estimeret TP-belastning ved brug
af den nye TP-koncentrationsmo-
del.

54

Forskel fra nuvaerende opggrelse (DK-QNP) (%

B <-50 [ 1-10-5 [s-10
Il -50--35 []-5--25 B 10-20
B -35--20 []-25-25 Bl > 20

[ -20--10 [Ja2s-s

En seerskilt sammenligning af den nye TP-models beregnede diffuse vandfg-
ringsveegtede TP-koncentrationer ved alle havstationer i NOVANA-pro-
grammet er vist i figur 45. Den diffuse TP-koncentration ved mélestationerne
i NOVANA-havbelastningsprogrammet (Thodsen et al., 2021) er beregnet
ved at fratraeekke udledningen fra punktkilder i oplandet (dog ikke spredt be-
byggelse) fra den beregnede arstransport for derefter at beregne den arlige
vandferingsfegtede TP-koncentration. Da der ikke palaegges en retention i
vandlgbssystemet pa de udledte maengder af TP fra punktkilder, er der isaer i
starten af overvagningsperioden, hvor udledningen fra punktkilder var stor,
en stor usikkerhed ved denne beregning. Derfor er rene 1990-1994 udeladt
fra figur 45. Der er dog stadigvaek flere &r med beregnede negative TP-kon-
centrationer, specielt i ar med lille TP-transport som 1997.
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Figur 44. Andel af ID15-oplande, der afvander direkte til kystafsnit i de umalte og méalte omrader af Danmark.

Nar der laves en beregning af den diffuse TP-koncentration ved havstatio-
nerne, fratreekkes bruttoudledningen af P fra punktkilder (dog ikke spredt
bebyggelse). Da retentionen i vandlgbssystemet af det udledte P fra punktkil-
der ikke kendes, fratreekkes der alt andet lige en for stor punktkildeandel i
forhold til nettobetydningen (inkl. retention). Dette forhold ses ogsa i figur 45,
til venstre, hvor der selv efter 1994 i visse ar opnas negative koncentrationer

af TP i vandlgb.

Nar koncentrationsintervallet indsnaevres til 0-0,2 mg P/1 (figur 45 til hgjre),
ses det, at der er en rimelig god overensstemmelse mellem de modelbereg-
nede og de malte TP-koncentrationer ved malestationerne (R2 = 0,34). Dog ses
der en tydelig skeevhed i den modellerede diffuse TP-koncentration sammen-
holdt med de malte diffuse TP-koncentrationer ved havstationerne. Dette for-
hold skyldes en kombination af pavirkninger fra bade usikkerheder pa opge-
relser af udledningerne fra punktkilder og den manglende inddragelse af fos-
forretention for bade punktkilder og diffuse kilder i starre vandlgbsoplande.

Her kan der vere retention af fosfor i bade vandlgb, vadomrader og sger.
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Figur 45. Sammenligning af endelig ML-06 TP-model-simuleret gennemsnitlig arlig vandferingsvaegtet diffus TP-koncentration

mod den malte (TP-transport minus TP-udledning fra punktkilder) ved havstationerne i NOVANA. | figuren til venstre indgar alle
data fra perioden 1995-2019. | figuren til hgjre er data skaret af til intervallet 0-0,2 mg P/l for de modelsimulerede estimater, da
modellen er udviklet for data i dette interval p& grund af de store usikkerheder, der introduceres ved fratreek af udledningen fra

punktkilder.

Usikkerheden pa den udviklede nye ML-06 TP-model er beregnet pa baggrund
af valideringen af modellen pa det helt uafhaengige valideringsdataseet af type-
oplande (N=1261) samt kalibreringsdatasaettet (N=2389). Root Mean Square Er-
ror (RMSE) er beregnet til at veere lav og modellen derfor god (<0,2) for langt
de fleste georegioner (tabel 12). Dermed vil usikkerheden ved simulering af ar-
lig vandfaringsveegtet TP-koncentration med den endelige ML-06 TP-model
veere relativ lille i otte af de ni georegioner (tabel 12). Mean Absolute Error
(MAE) er ligeledes beregnet og vist i tabel 12. MAE er generelt mindre for kali-
breringsdataseettet, end for det uafhaengige validerings dataseet (tabel 12).

Det er kun i georegion 8, at der er beregnet en hgj RMSE og MAE og dermed en
stor usikkerhed p& modelsimuleringen af den arlige vandfgringsvaegtede total
fosfor-koncentration med den nye ML-06 TP-model.

Tabel 12: Beregnet Root Mean Square Error (RMSE) og gennemshnitlig absolut fejl for den
nye ML-06 TP-model for de ni georegioner i Danmark, beregnet p& henholdsvis kalibrerings-
dataseettet og det uafhaengige valideringsdatasaet.

Geo- Beregnet Root Beregnet gennem- Beregnet Root Beregnet gen-

region Mean Square Er- snitlig absolut fejl Mean Square Error nemsnitlig abso-
ror for kalibre-  (mg P/l) for det uafhaengige lut fejl
rings dataseettet valideringsdatasaet (mg P/I)

1 0,048 0,023 0,070 0,055

2 0,055 0,036 0,039 0,031

3 0,002 0,015 0,026 0,017

4 0,030 0,019 0,038 0,026

5 0,019 0,015 0,019 0,019

6 0,027 0,016 0,038 0,028

7 0,069 0,034 0,068 0,047

8 0,28 0,072 1,37 0,56

9 0,050 0,024 0,050 0,003
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5 [Konklusion og perspektiver

De gennemfarte analyser viser, at den i trin 6 endeligt udviklede maskinlae-
ringsmodel (ML-06) i DataRobot for estimering af den arlige vandferingsveg-
tede koncentration af diffus total fosfor (TP) i vandlgb er god, da den har en
relativt hgj forklaringsgrad (R2 = 0,67-0,71). Selv pa et uafhaengigt validerings-
datasezt opnas der er hgj forklaringsgrad fer transformation (R2 = 0,62) og efter
transformation (R2 = 0,41). Den nye TP-model udviklet pa landsdaekkende stik-
praver har derfor en langt hgjere forklaringsgrad end den gamle TP-model ud-
viklet pd intensivdata.

Tilsvarende er modellen god for de fleste georegioner nar den bedgmmes ud
fra Root Mean Square Error (RMSE), da den er mindre end 0,2 for kalibrerings-
og validerings dataseettet i otte af de ni georegioner i Danmark. Desuden er
Mean Absolute Error (MAE) mellem 0,003-0,055 i otte af de ni georegioner for
det uafhangige valideringsdatasaet. Det er sdledes kun i georegion 9, at der er
meget stor usikkerhed ved anvendelse af TP-modellen til at estimere TP kon-
centrationen. Her kan der saledes efterfglgende veere behov for at foretage en
bias-korrektion af modellen.

I modeludviklingen er variable, som kovarierer, sa vidt muligt udeladt (dvs.
hvis korrelationskoefficienten R > 0,5). Modellen har hgje forklaringsgrader,
bade nar den testes pa et *holdout’-dataseet i DataRobot (R2=0,67), og nar den
udseettes for et uafhsengigt valideringsdataset, som indeholder vandlgb over
hele landet (R? = 0,62). Desuden har den nye udviklede ML-06 TP-model en
meget lille bias, badde nar der testes inden for georegioner og mellem ar i kali-
brerings- og valideringsresultaterne.

Konsekvenserne ved anvendelse af den nye ML-06 TP-model i umalte oplande
til kystafsnit viser, at der i gennemsnit opnas en ca. 3 % mindre arlig beregnet
diffus TP-belastning til kystvandene i hele landet med den nye ML TP-model
set i forhold til den nu anvendte bias-korrigerede DK-P model i NOVANA. Der
er et enkelt ar, hvor forskellen nar op pa ca. 7 %. Desuden er der visse regioner,
hvor den nye TP-model giver stgrre a&endringer end for landet som helhed.

Den endelige konklusion fra projektet er, at det er muligt at inddrage den nye
TP-model direkte i de arlige opgarelser uden at medtage en bias-korrektion,
som pt. udfgres pad den nuverende NOVANA TP-model. Den nye ML TP-
model skal afvikles i DataRobot hvert ar, og inputdata til modellen skal for
flere temaers vedkommende opdateres for alle ID15-oplande (f.eks. inputdata
til modellen om klimavariable og arealanvendelse).

I operationaliseringen af den nyudviklede ML-06 TP-model til NOVANA-be-
regningerne skal der desuden udvikles en metode til at omregne den éarlige
modelsimulerede TP-belastning fra umalte oplande til en manedlig TP-belast-
ning. Méanedlige eller endog finere tidsskridt af TP-belastninger anvendes
nemlig som inputdata i f.eks. marine modeller og sgmodeller.

Dette skal ske ved at etablere et referencenet af malestationer inden for ud-
valgte regioner, hvorfra den gennemsnitlige manedsandel af den arlige malte
TP-transport og/eller afstremning overfares til de(t) umalte oplande inden
for den pageeldende region. Dette arbejde skal gennemfares i NOVANA-regi
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ved indkgring af modellen til den arlige NOVANA-beregning af fosfortilfar-
sel til kystvande.

Den nye model bygger pa dataset fra stikprevetagning, og derfor vil model-
len alt andet lige underestimere TP-koncentrationen og dermed TP-transpor-
ten i vandlgb, nar ML-06 modellen anvendes pd mindre oplande, der graenser
op til kystvande i de umaélte omrader af landet. Hvis der i fremtiden skal kor-
rigeres for denne forskel, vil det krzeve flere intensivstationer i NOVANA-
stationsnettet, da det pt. kun er i fem LOOP-vandlgb, at der gennemfgres in-
tensivprgvetagning (Blicher-Mathiesen et al., 2021). Der er dog flere dbenlyse
fordele ved at skifte til anvendelse af den nye ML-06 model i NOVANA TP-
belastningsopgarelserne:

e Den nye TP-model udviklet i DataRobot har en god forklaringsgrad i bade
kalibreringsdataseet, holdout-datasat og et helt uafhaengigt dataseet.

e Den nye TP-model simulerer den arlige TP-koncentration uden bias i de
fleste omrader af landet.

e Den nye TP-model simulerer arlige TP-koncentrationer, som generelt er pa
niveau med dem, som males i bade typeoplands- og havstationsnettet,
hvor der anvendes stikprgvetagning.

Der arbejdes i DCE, AU, i et erhvervs-PhD-projekt og et projekt med Miljg-
styrelsen pa at teste nye sensorer til onlinemalinger af bade kvalstof- og fos-
forkoncentrationer i vandlgb (se van’t veen et al., 2019). Derfor vil der i frem-
tiden opnas mere viden om betydningen af hgjfrekvente malinger af naerings-
stofkoncentrationer i vandlgb.

I de starre oplande, hvor der er malt TP-koncentration med stikpraver i havbe-
lastningsnettet, viser vores analyser, at forskellen mellem intensiv prevetag-
ning og stikprgvetagning er af mindre betydning end i mindre typeoplande.
Dette forhold indikerer, at retentionsprocesser ved transporten af fosfor gen-
nem vandlgbssystemer er med til at reducere dynamikken af iseer partikelbun-
det fosfor, hvilket forventeligt vil pavirke koncentrationen af oplast uorganisk
fosfor pga. optag og frigivelse fra planter i vandlgb og sger. Denne interne re-
tention af fosfor i vandlgb, &dale, vadomrader og sger er derfor af stor betyd-
ning, hvis der i fremtiden skal opstilles en oplandsmodel for fosfor. Der er i
konsekvensanalyserne af anvendelsen af den nye TP-model konstateret proble-
mer ved fratreek af udledning af TP fra alle punktkilder i et opland fra den be-
regnede TP-transport ved en vandlgbsstation. Dette forhold skyldes formentlig
bade en usikkerhed ved de eksisterende opgarelser af udledninger fra punkt-
kilder kombineret med, at der ikke paleegges en retention i vandlgbssystemet
pa disse udledninger. Der mangler ogsa en mere precis viden om udledningen
fra punktkilder til ferskvand gennem aret (manedligt), hvilket er vigtigt i for-
hold til at kunne lave manedsfordeling af fosforbelastningsopgerelser til kyst-
vande og sger.

Viden om, hvad der sker med fosfor i vandlgbssystemerne, savel abiotiske
processer (sorption, sedimentation, resuspension) som biotiske processer (op-
tag og frigivelse), er fortsat meget mangelfuld. Derfor kan en mere samlet for-
staelse af fosfordynamikken og —-transporten gennem et vandlgbssystem farst
modelleres, nar der forefindes data og beskrivelser af disse processer.

Forslag til mulige fremadrettede forbedringer i relation til opggrelser af fos-
forbelastning af kystvande og sger er fglgende:



Forbedret grundlag for at opgare fosforudledningen fra punktkilder i et op-
land til i hvert fald manedsniveau og betydning af retention for tilfersel af TP
fra punktkilder til vandlgb.

Oprettelse af et antal NOVANA-stationer med sensorer til onlinemalinger af
fosforkoncentrationer og -transport.

Udvikling af en selvsteendig model for oplgst orthofosfatkoncentrationer i
vandlgb (manedsmodel), der kan linkes til bioindikatorer i vandlgb (bentiske
alger).

Opnaelse af mere viden om abiotiske og biotiske fosfor retentionsprocesser i
vandlgb.

Pa sigt udvikling af en oplandsmodel for fosforkoncentration og -transport i

vandlgb baseret pa intensivt malte fosforkoncentrationer og hgj oplgsning pa
nedbgr og afstramning.
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Bilag 1: Oversigt over temaer og referencer
for inputdata anvendt i de forskellige
modeller

Dokumentation, inddata til P-model

Id15-opland version 2.1

IMK-markkort 2010-2019

2010-2016 downloaded fra https://kortdata.fvm.dk/download/ 20190401
2017-2019 modtaget via Statens filkasse.

De mange afgrgder er samlet i to overordnede klasser, intensivt/ekstensivt
dyrket ifglge tabellen afgrode_simp.dbf kolonne Drift.

Markblokkort 2006-2019
2006-2017 hentet fra AUIT_Geodatamodtaget via Statens filkasse.
Far Kklip tilfgjes ny kolonne Area_blok med markblokkens totalareal.

Basemap, arealanvendelseskortleegninger fra 2011, 2016, 2018

produceret af Gregor Levin. De i alt 36 arealanvendelsesklasser oversattes til
Corine-klasser vha. nggletabellerne:

e Basemap_2011 2016 legend.dbf

e Basemap_ 2018 legend.dbf

Corine-klasserne grupperes ifglge nggletabellen AIS_legend.dbf.

Corine Land Cover, arealanvendelsekortleegninger fra 1990, 2000, 2006, 2012,
2018

downloadet fra https://land.copernicus.eu/pan-european/corine-land-co-
ver.

De i alt 32 arealanvendelsesklasser grupperes i overklasser ifglge nggletabel-
len AIS_legend.dbf.

JB-jordtypekort 2014 produceret af Foulum.

Kortene ligger som rasterlag i fire horisonter: a: 0-30 cm, b: 30-60 cm, ¢: 60-100
cm, d: 100-200 cm.

Far klip konverteres lagene til vektor.

Kulstof_3-6_12 produceret af Foulum. Laget er landsdaekkende med kulstof-
indholdet inddelt i fire klasser 3: <3 %, 6: 3-6 %, 12: 6-12 %, 60: >12 %.

Far klip konverteres laget til vektor, og klasserne grupperes til under/over 3
% kulstofindhold.

Drained_v3 produceret af Foulum.
Kortet ligger som et rasterlag med cellestarrelse 30,4 x 30,4 m celler beskrivende
sandsynligheden for draening udtrykt som veerdier fra 0 til 1 floating point. Far
klip er laget omregnet til heltal procent 0-100 % og konverteret til vektor.
Efter klip er der summeret op til en samlet draeningsprocent for det dyrkede
areal i hvert id15-opland saledes:

[(Shape_area * 100% / Area_dyrket) = Arealprocent]

[(Arealprocent * gridcode %) = Total_pct] og Total_pct summeres over id15-
opland



Alternativt er der summeret op til <50 % = dranet, > 50 % = ej draenet og €]
dyrket =0.

Pkilder_ID15 produceret af BIOS/Foulum 2020.
Laget indeholder fglgende parametre beregnet til id15-opland version 1.5. La-
get indeholder kolonnerne:

e BE kg/ha Brinkerosion

e Org_kg/ha Dyrket organisk lavbundsjord
e MP_kg/ha Makropore-transport

e Ma_kg/ha Matrice-udvaskning

e VE kg/ha Vanderosion

e Diffu_kg/ha Diffus transport

e Lndbr_kg/ha Landbrugsbidrag

Efter klip omregnes til id150pland version2.1 saledes:
(Verl.5_klip Shape_area * 100% / ver2.1 total_area) = Arealprocent
(Arealprocent * kg/ha / 100%) = kg/ha.

Georegioner produceret af Foulum, hentet fra O:\AUIT_Geodata\Den-
mark\Natural_ressources\Soil_geology\Georegions.

Nedbgr: Hentet fra DMI grid-nedbgr (10 x 10 km grids) og nedskaleret til jord-
overfladen.
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Bilag 2: Oversigt over mulige modelpara-
metre fra oplandene
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Bilag 3: Prototype ML TP-model - betydning af
de mest forklarende variable vist i de
tveergdende bla sgijler fra screen dump
fra DataRobot

Insights Learning Curves Speed vs Accuracy Model Comparison

Features sorted by Impact @ Partial Dependence Predicted Actual

Q Search for features

!
|

In
AMU it

¢

Feature Value (dyrk_pct)

Data Selection:

Oversigt over, hvordan den forklarende variabel 'Dyrkningsgrad i oplandet’ pa x-aksen indgér i prototypemodellen (y-aksen er
In(total P-koncentration) (screen dump fra DataRobot).
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Repository Learning Curves Speed vs Accuracy Model Comparison

Features sorted by Impact @ Partial Dependence Predicted Actual

Q Search for features

humus_pct
mid_temp
sand_pct
qindex_hto
nedbafv_mm_hto
erosion_pot
nedb_mm ‘ Feature Value (drain_pct)
geob

aen?

Eksempel pd, hvordan den forklarende variabel 'Draeningsprocent i oplandet’ p& x-aksen (x-aksen viser ogsa antal observatio-
ner i intervaller af dreeningsgrad; y-aksen er In(TP-koncentration), indgar i prototypemodellen (screen dump fra DataRobot).
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Bilag 4: Oversigt over respons for variable
som indgdr i ML-01 TP-modellen

I figurer, som er screen dump fra DataRobot, vises betydningen af de enkelte
variable i ML-01 modelversionen (X-aksen) for In (TP-koncentrationen), som
er vist pa y-aksen. Temp=temperatur (C), dyrkpct=dyrkningsgrad (%),
drain_pct= draeningsgrad (%), BE_kg_ha=brinkerosion (kg/ha), MP kgha=
makroporetab,VE_kgha=vanderosion (kg/ha), befast_pct=befaestningsgrad
(%), humusg3_pct=humusindhold (%), BFI=baseflow-indeks,
nedb_kor_afv_rel =relativ nedbgrsafvigelse (korrigeret nedbgar).
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Bilag 5: Oversigt over plots fra den
endelige ML-06 TP-model i DataRobot

Resultater for betydningen af de enkelte variable (jf. tabel 10) i den endelige
ML-06 TP-koncentrationsmodel udviklet i DataRobot. Resultater er screen
dumps fra DataRobot og viser pa X-aksen variablen (med antal observationer
i dataseettet som gra sgjler) og pa y-aksen In (TP-koncentrationen).
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Bilag 6: Sammenligning mellem arealanven-
delse og jordtyper for malte og umadlte
arealer defineret ud fra NOVANA-pro-
grammets havbelastnings-stationsnet
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NY FOSFORMODEL TIL ESTIMERING
AF ARLIG VANDF@RINGSVAGTET
KONCENTRATION AF TOTAL FOSFOR
FRA DIFFUSE KILDER I ID15-OPLANDE

En ny model til estimering af den arlige vandferingsveegte-
de total fosfor (TP) koncentration i vandlgb i ID15-oplande
er udviklet pd stikprevedata ved brug af maskinlcerings
softwaren DataRobot pd baggrund af data fra 207 ty-
peoplande. Den nye model er af typen 'eXtreme Gradi-
ent Boosted Trees Regressor with early stopping’ har en
forklaringsgrad (R?) p& 0,67-0,71 pd traeningsdatascettene
i DataRobot. Resultater fra et uafhcengigt valideringsda-
tascet giver en forklaringsgrad (R?) p& 0,62 for modellen

og pd 0,41 efter tilbagetransformering, hvilket er en klar
forbedring ift. den nuvcerende model, der kun bygger pd
data fra 24 vandlgb med intensiv prevetagning. Ved skift til
den nye model vil den darlige fosfortilfersel til kystvandene

i gennemsnit blive omkring 3 % lavere, end opgjort med
den nuvcerende anvendte og biaskorrigerede TP-model.
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