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1. Einleitung

Vom Menschen verursachte Emissionen von Treibhausgasen und Substanzen, die die stratosphéri-
sche Ozonschicht zerstéren, verdndern die natiirliche Zusammensetzung der Atmosphére. Dies hat
Auswirkungen auf das komplexe Klima-System der Erde mit seinen — oft nicht-linear — gekoppel-
ten Wechselwirkungen zwischen den verschiedensten physikalischen und chemischen Prozessen.
Nur auf der Basis langjihriger, konsistenter Beobachtungsdaten lassen sich diese komplizierten
Zusammenhénge erforschen und mdégliche Mafknahmen zur Begrenzung anthropogener Klimaén-
derungen ableiten [IPCC, 2007; WMO, 2007].

Mit Hilfe von Satelliteninstrumenten ist es mdglich, ein globales Bild der Atmosphéren-
zusammensetzung zu erhalten und — durch die Kombination der Daten mehrerer Instrumente —
lange Zeitreihen zu erstellen. Voraussetzung fiir einen ausreichend genauen Nachweis der Spuren-
gase ist einerseits eine sehr gute Kalibrierung der Satelliteninstrumente, d.h. die Gerdte miissen
zu einem bekannten Signal eine definierte Systemantwort liefern. Andererseits muss die Quali-
tdt der abgeleiteten Messdaten bzw. -profile mit unabhéngigen Mitteln iiberpriift werden. Fiir
diesen als Validierung bezeichneten Prozess werden u.a. ballongebundene Messgerite eingesetzt,
die in der Stratosphére sehr genaue Spurengasprofile messen kénnen. Der Vergleich einer Sa-
tellitenmessung mit einer Referenzmessung ist nur sinnvoll, wenn in beiden Féllen dieselben
Luftmassen erfasst wurden. Dies lisst sich fiir Ballonmessungen nur selten direkt realisieren, da
die Startzeit der Ballone nicht frei wiahlbar ist. Die Identifizierung von Luftmassen, die sowohl
vom Ballonmessgerit als auch vom Satelliteninstrument gemessen wurden, ist aber mit Hilfe
von Trajektorien moglich. Trajektorien beschreiben die von Luftpaketen zuriickgelegten Wege.
Messungen, bei denen dieselbe Luftmasse zweimal beprobt wird, werden als Matches bezeichnet.
Die trajektorienbasierte Methode zur Ermittlung von Koinzidenzen zwischen zwei Messgeréten
wurde bereits von verschiedenen Autoren erfolgreich zur Satellitenvalidierung eingesetzt [z.B. Lu
et al., 2000; Danilin et al., 2002a; Lumpe et al., 2002].

Im Rahmen dieser Arbeit wird die Methode zur Validierung von Messgeréiten auf dem européi-
schen Umweltsatelliten ENVISAT (ENVIronmental SATellite), der 2002 in seine Umlaufbahn
gebracht wurde, angewendet. Die Methode wird dafiir erstmals so adaptiert, dass mogliche Mat-
ches zwischen Satelliten- und Ballonmessung bereits wihrend der Ballonflugplanung Beriicksich-
tigung finden. Fiir die durchgefiihrten Ballonfliige wird die Methode dann sowohl zur Validierung
einzelner Messprofile als auch zur statistischen Auswertung mehrerer Matches in einzelnen Ho-
henbereichen angewendet. Die Giite der Koinzidenzen zwischen den Satelliten- und den Ballon-

messungen — und damit auch die Giite der Validierungsergebnisse — hiingt davon ab, inwieweit die
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Trajektorien die Luftmassenbewegungen richtig wiedergeben. Ein wesentliches Ziel dieser Arbeit
ist es daher, die Unsicherheiten bei der Trajektorienberechnung selbst sowie die Auswirkungen

dieser Unsicherheiten auf die Validierungsergebnisse zu quantifizieren.

Die Berechnung der Trajektorien erfolgt mit einem Modell, das an der Freien Universitit
Berlin (FUB) entwickelt wurde [z.B. Reimer und Kaupp, 1997; Kolb und Reimer, 1989] und schon
seit vielen Jahren auch fiir stratosphérische Fragestellungen Anwendung findet [z.B. Langematz
et al., 1987; Rex et al., 1997; Carslaw et al., 1998; Waibel et al., 1999]. Das prinzipielle Vorgehen
zur Aufbereitung der meteorologischen Felder, die als Eingangsdaten fiir das Trajektorienmo-
dell dienen, wurde bereits mehrfach beschrieben [u.a. Reimer, 1977, 1980|. Eine Dokumentation
dariiber, wie die Trajektorienposition in der aktuellen Modellversion bestimmt wird, liegt bis-
her nur fiir troposphérische Berechnungen vor [Niintel, 2001]. Sie soll im Rahmen dieser Arbeit
auch fiir die stratosphérische Version des Trajektorienmodelles gegeben werden. Eine systema-
tische Untersuchung zur Giite des Trajektorienmodelles in der Stratosphire wurde bisher nicht
durchgefiihrt.

Ein Problem bei der Bewertung von Trajektorien besteht darin, dass der tatsdchliche Weg
der Luftmassen nur unzureichend bestimmt werden kann [Stohl, 1998]. In der Stratosphére be-
rechnete Trajektorien werden zum Teil anhand der Daten von Langzeitballonfliigen {iberpriift
[z.B. Knudsen und Carver, 1994; Knudsen et al., 2006]. Solche Daten stehen nur bedingt zur
Verfiigung. Dariiberhinaus erlaubt der Vergleich zwischen den Trajektorien und den von den
Ballonen zuriickgelegten Wegen nur eingeschriankte Riickschliisse auf die Giite der Trajektorien,
da Annahmen zur Vertikalbewegung getroffen werden miissen, die diesen Vergleich beeinflussen.
Viele Studien untersuchen daher Unterschiede in der Trajektorienposition, die sich aufgrund ver-
schiedener Modellparameter [z.B. Danielsen, 1961; Austin und Tuck, 1985; Stohl und Seibert,
1998] oder basierend auf unterschiedlichen meteorologischen Eingangsdaten [z.B. Knudsen et al.,
2001] bzw. auf einer differierenden raumlichen oder zeitlichen Auflésung der Eingangsdaten [z.B.
Kahl und Samson, 1986| ergeben. Vergleiche zwischen verschiedenen Trajektorienmodellen be-
schrinken sich bisher auf die untere Troposphére [Kahl et al., 1989; Harris et al., 2005] bzw. auf
Untersuchungen entlang von Flugzeugpfaden in der oberen Troposphire und untersten Strato-
sphére [Stohl et al., 2001].

Die Giite des Trajektorienmodelles der FU Berlin wird hier anhand von Sensitivitdtsstudien
analysiert, bei denen einzelne Modellparameter (horizontale und vertikale Auflosung sowie An-
nahmen zum Vertikaltransport) variiert werden. Im Rahmen dieser Arbeit wird dafiir eine Mo-
dellversion mit einer verbesserten vertikalen Auflésung implementiert. Die Trajektorien werden
an den Messpunkten der Ballonmessungen initialisiert, die auch zur ENVISAT-Validierung die-
nen, und jeweils fiir einen Zeitraum von 5 Tagen berechnet. Damit konnen — in Erweiterung
zu bisherigen Untersuchungen dieser Art — Sensitivitétsstudien fiir 4 verschiedene geografische
Orte (Kiruna, 68°N; Aire sur ’Adour, 44°N; Teresina, 5°S und Bauru, 22°S) unter unterschied-
lichen meteorologischen Bedingungen durchgefiihrt werden. Der Hohenbereich der Trajektorien
erstreckt sich von der freien Troposphére (ab ca. bkm bzw. 500 hPa) bis maximal in die obere
Stratosphére (bis ca. 34 km bzw. 6 hPa). Ausgewéhlte Trajektorienrechnungen werden auferdem

mit den Ergebnissen zweier weiterer Trajektorienmodelle — dem vom Forschungzentrum Jiilich



betriebenen Modell CLaMS (Chemical Lagrangian Model of the Stratosphere) [McKenna et al.,
2002] und einem am Alfred-Wegener-Institut in Potsdam neu entwickelten Modell [Tegtmeier,
2006; Tegtmeier et al., 2008| — verglichen. Damit werden solche Vergleiche zwischen verschiedenen
Trajektorienmodellen erstmals auch fiir die mittlere und obere Stratosphére durchgefiihrt. Dar-
iiberhinaus werden Testverfahren bzw. Parameter angewendet, um Trajektorien zu identifizieren,

die den Luftmassenweg mit hoher Wahrscheinlichkeit nicht korrekt wiedergeben.

Eine einzelne Trajektorie kann nur fiir eine begrenzte Zeit als reprisentativ fiir den tatséch-
lichen Weg eines Luftpaketes angesehen werden. Die statistische Auswertung vieler Trajektorien
macht aber die Untersuchung der verschiedensten Prozesse mdoglich. So l&sst sich beispielsweise
der chemische Ozonabbau in der Stratosphéire durch Ozonsonden-Matches bestimmen [Rex et al.,
1997]. Der Eintrag von Wasserdampf in die Stratosphére kann anhand des Temperaturverlaufes
entlang von Trajektorien quantifiziert werden |[Fueglistaler et al., 2004]. Auch der prinzipielle
Verlauf der Luftmassenbewegungen im Polarwirbel — einem Tiefdruckgebiet, das sich im Winter
iiber dem Polargebiet ausbildet — sowie Austauschprozesse iiber den Polarwirbelrand konnen
iiber Trajektorien beschrieben werden [z.B. Sutton, 1994; Ollers et al., 2002].

Im Rahmen der vorliegenden Arbeit wird mit Hilfe von Trajektorien die Luftmassenherkunft im
arktischen Winter 2002/03 untersucht. Anlass fiir diese Untersuchungen waren ballongetragene
Spurenstoffmessungen, die im Rahmen der ENVISAT-Validierung durchgefiihrt wurden. Diese
Messungen zeigen Hohenbereiche mit ungewohnlichen Spurengaskonzentrationen, die nur durch
den FEintrag von Luftmassen aus Schichten oberhalb der Stratosphire — der Mesosphére — zu er-
kldren sind. Anhand der Trajektorienrechnungen wird der Zeitpunkt des Luftmassen-Eintrages in
die Stratosphéire bestimmt und im Hinblick auf die meteorologische Situation im Winter 2002/03

analysiert.

Die Arbeit gliedert sich wie folgt: In Kapitel 2 werden grundlegende dynamische und chemi-
sche Prozesse, die das Verhalten der Stratosphére bestimmen, behandelt. Ozon, das wesentlich
die thermische Struktur der Atmosphire bestimmt, und weitere Spurengase, fiir die spéter ei-
ne Validierung der ENVISAT-Messungen erfolgt, werden vorgestellt. Prinzipielle Messverfahren
zur Erfassung atmosphérischer Spurengase sowie verfahrensbedingte Unterschiede, die bei der
Satellitenvalidierung zu beriicksichtigen sind, werden in Kapitel 3 diskutiert. Es wird auf die
ENVISAT-Instrumente SCIAMACHY! und MIPAS-E? sowie die ballongebundenen Messgeriite,
die zu ihrer Validierung eingesetzt werden, eingegangen. In Kapitel 4 werden die Grundlagen zur
Berechnung von Trajektorien behandelt. Es werden mégliche Fehlerquellen sowie Methoden zur
Uberpriifung der Genauigkeit von Trajektorien erértert. Zum Abschluss dieses Kapitels wird das
Trajektorienmodell der F'U Berlin vorgestellt. In Kapitel 5 wird die Giite dieses Trajektorienmo-
delles anhand von Sensitivitdtsstudien und durch den Vergleich mit anderen Modellen untersucht.
Im Rahmen der Sensitivitdtsstudien werden die horizontale und vertikale Auflésung sowie die
Annahmen zum Vertikaltransport variiert. Anhand von Fallstudien zur ENVISAT-Validierung

wird in Kapitel 6 der Einfluss der zugrundeliegenden Trajektorien auf die Validierungsergebnisse

! Scanning Imaging Absorption SpectroMeter for Atmospheric ChartographyY
2 Michelson Interferometer for Passive Atmospheric Sounding — ENVISAT
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untersucht. Schlieklich wird in Kapitel 7 die Luftmassenherkunft im arktischen Winter 2002/03
anhand von Trajektorienrechnungen analysiert. Die Ergebnisse dieser Arbeit werden in Kapitel 8

zusammengefasst und es werden mogliche zukiinftige Untersuchungen diskutiert.



2. Dynamik und Chemie der Stratosphare

Der Aufbau und das Verhalten der Atmosphére werden von verschiedenen Prozessen bestimmt.
Hauptenergiequelle fiir atmosphérische Prozesse ist die einfallende Sonnenstrahlung, die in Ab-
héngigkeit von der geografischen Breite variiert. Durch die so entstehenden Unterschiede im Ener-
giebudget werden Luftmassen-Bewegungen angetrieben, die aufferdem aufgrund der Erdrotation
eine breitenabhéngige Verdnderung erfahren. Transportprozesse beeinflussen die horizontale und
vertikale Verteilung der durch chemische Auf- und Abbaureaktionen determinierten Spurengase.
Die chemischen Reaktionen werden wegen ihrer Temperaturabhingigkeit bzw. bei der Photolyse
ebenfalls durch die einfallende Sonnenstrahlung bestimmt. Die Verteilung der Spurengase wieder-
um greift in den Strahlungstransfer ein. Die Atmosphére bildet damit ein komplexes System, das
durch vielfiltige Riickkopplungen zwischen dynamischen, chemischen und Strahlungsprozessen

geprigt wird.

Im folgenden Kapitel wird zunédchst auf den thermischen Aufbau und die damit verbundenen
dynamischen Eigenschaften der Atmosphére eingegangen. Es werden grundlegende Grofsen zur
Beschreibung dynamischer Prozesse eingefiihrt, die beispielsweise in Etling [2002], Pichler [1997]
und Andrews et al. [1987] ausfiihrlich dargestellt sind. Diese Grofen bilden die Basis fiir die
Beschreibung von Luftmassenbewegungen, die in Kapitel 4 diskutiert wird. Dynamische Aspek-
te der Atmosphére werden beschrieben, wobei in erster Linie auf Prozesse in der Stratosphére
eingegangen wird. Zum Abschluss des Kapitels werden atmosphérische Spurengase und die sie be-
stimmenden chemischen Prozesse vorgestellt. Der Schwerpunkt liegt dabei auf stratosphérischem
Ozon, das aufgrund der Absorption von Solarstrahlung die thermische Struktur der Atmosphére
bestimmt. Auferdem wird kurz auf NO3 und die langlebigen Spurengase Methan und N3O einge-
gangen, fiir die wie fiir Ozon in Kapitel 6 ein Vergleich zwischen Satelliten- und Ballonmessungen

erfolgt. Grundlagen zum Strahlungstransfer werden dann in Kapitel 3 behandelt.

2.1. Thermischer Aufbau der Atmosphare

Ausgehend von der vertikalen Temperaturstruktur wird die Atmosphére in verschiedene Schich-
ten eingeteilt, die durch spezifische dynamische Figenschaften gekennzeichnet sind. Diese Schich-
ten werden durch sogenannte Pausen getrennt, in denen sich der vertikale Temperaturgradient
dndert. Abbildung 2.1 zeigt den mittleren Temperaturverlauf der Atmosphire am Aquator, in
der Arktis im Winter sowie in der Arktis im Sommer. Im Einzelfall kénnen die tatséichlich auf-

tretenden Temperaturen erheblich von den dargestellten Profilen abweichen.
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[k1r$'8 ioNOSEHAERE / B [hPa] Die unterste Schicht der Atmosphéire —
110 V 10 die Troposphire — ist durch eine mit der Hohe
100 Hesasss ; abnehmende Temperatur gekennzeichnet. Die
901 o Temperaturabnahme betrigt im globalen Mit-
80% o tel ca. 65K pro Kilometer [Salby, 1996]. In
- 3 >\ - der Troposphére kénnen sich labile Schichtun-
. m Arktis, Juli ""'-.._\Arkt's' Dezember| | gen der Luftmassen ausbilden, die einen schnel-
oo |stotopouse Aeq“atorﬂﬁ'\ len vertikalen Massen- und Energieaustausch

9 { 1 zur Folge haben. Die Tropopause liegt in den
0 % Tropen in einer Héhe von ca. 17 Kilometern,
30*% 10 in mittleren und hohen Breiten in ca. 8 Kilo-
2{3 0 metern Hohe. Auch die Tropopausentempera-
10{ Tropopausen 5 tur ist abhingig von der geografischen Breite
o LTROPOSPHAERE ™~ 1000 und der Jahreszeit. Die kiillteste Tropopause ist

140 -120 -100 80 -60 -4'0'0 20 0 20 4 &
TrCl mit ca. -80°C in den Tropen zu beobachten. In
Abb. 2.1.: Thermischer Aufbau der Atmosphéi— hohen Breiten betragt die Tropopausentempe_

re [nach Labitzke, 1999] ratur im Sommer ca. -40°C (vgl. Abb. 2.1).

Oberhalb der Tropopause befindet sich die Stratosphére. In dieser Region nimmt aufgrund
der Absorption von ultravioletter Sonnenstrahlung durch Ozon (siehe Kap. 2.4) die Temperatur
mit der Hohe zu, d.h. hier liegt wirmere Luft {iber kilterer. Dadurch werden vertikale Austausch-
prozesse unterdriickt und es entsteht eine sehr stabile Schichtung. Die Stratosphire erstreckt sich
bis in eine Hohe von ca. 50 Kilometern (ca. 1 hPa), wo sie durch die Stratopause begrenzt wird.
Im Gegensatz zur Troposphére wird die Stratosphére von Strahlungsprozessen dominiert und
befindet sich anndhernd im Strahlungsgleichgewicht. Vor allem im Winter in hohen Breiten fiih-
ren planetarische Wellen, die sich aus der Troposphére in die Stratosphére ausbreiten, zu einer

vom Strahlungsgleichgewicht abweichenden Temperaturverteilung (siehe Kap. 2.3).

In der Mesosphire, die sich an die Stratopause anschliefst, ist die Luftdichte so gering, dass
nur noch wenige Sauerstoffatome zur Absorption von Sonnenstrahlung und zur Ozonproduktion
(siehe Kap. 2.4) zur Verfiigung stehen. Damit wird die aus der Absorption von Sonnenstrahlung
resultierende Warmequelle kleiner und die Temperatur nimmt mit der Héhe wieder ab. Die
Mesopause iiber der Sommerhemisphire liegt in etwa 85 bis 90 Kilometer Héhe und ist der
kdlteste Punkt der Atmosphédre. Oberhalb der Mesopause — in der Thermosphire — kommt es

erneut zu einem Temperaturanstieg, der auf lonisationsprozesse zuriickzufiihren ist.

2.2. Grundlegende GroBen zur Beschreibung der Dynamik

2.2.1. Hydrostatisches Gleichgewicht und ideales Gasgesetz

Wenn sich ein Luftpaket in Ruhe befindet und keine vertikalen Bewegungen auftreten, dann
wird die Schwerkraft der Erde, die zu einer nach unten gerichteten Beschleunigung fiihrt, ge-

nau durch die vertikale Druckkraft ausgeglichen. Die Luft befindet sich dann im hydrostatischen
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Gleichgewicht. Vertikalbewegungen in der Atmosphére sind i. Allg. sehr viel kleiner als horizon-

tale Bewegungen, so dass die Atmosphire annihernd durch das hydrostatische Gleichgewicht

beschrieben werden kann. Fiir die Anderung des Druckes p mit der Hohe 2z ergibt sich daraus:
dp

5, = P (2.1)

Uber das ideale Gasgesetz lisst sich der Zusammenhang zwischen den thermodynamischen Zu-

standsgréfen Temperatur 7', Druck p und Volumen V bzw. Dichte p beschreiben:

p = pRLT. (2.2)

Durch Substitution der Dichte p und Integration ergibt sich aus Gleichung 2.1 die barometrische

Héhenformel: < gz )
p o= poe\ L (2.3)
mit g = Erdbeschleunigung [Z7], T = Temperatur [K],
p = Druck [Pal, z = Hohe [m| und
po = Druck [Pa] in der Hohe z = 0 m, p = Dichte [%]

Rp, = Gaskonstante fiir trockene Luft [kg—J.K],

Die barometrische Hohenformel driickt die exponentielle Druckabnahme mit der Hohe aus.

Die Skalenhéhe H = RgT

Wertes abgenommen hat. Fiir eine isotherme Atmosphére mit einer Temperatur von 240 K, wie

stellt die Hohe dar, in der der Druck auf 1/e seines urspriinglichen

sie ndherungsweise in der Stratosphére angenommen werden kann, ergibt sich eine Skalenhhe

von 7 Kilometern.

2.2.2. Geostrophischer Wind und Geopotential

In der Stratosphére kann die Reibung vernachlédssigt werden, so dass sich die horizontale Luft-
bewegung durch das Zusammenwirken von horizontaler Druckgradientkraft und Corioliskraft,
die auf der Nordhemisphére zu einer Rechtsablenkung der Luftmassen fithrt, beschreiben lésst.
Unter stationiren Bedingungen stellt sich fiir geradlinige Linien gleichen Druckes (Isobaren)!
ein beschleunigungsfreies Gleichgewicht zwischen Druckgradient- und Corioliskraft ein, das als
geostrophisches Gleichgewicht bezeichnet wird. Es fiihrt zu einer Stromung, die parallel zu den
Isobaren verlduft. Dieser geostrophische Wind ist umso stérker, je grofer der Druckgradient ist
und stellt eine gute Naherung fiir den tatséchlichen Wind dar. Er wird im z-System (mit der
Hohe als Vertikalkoordinate) beschrieben durch?:

—
—

v, = —kxV,np. 2.4
! pf (24)

! Die Isobaren verlaufen dann kriimmungsfrei und parallel zueinander. Fiir die in der Stratosphire (und i. Allg.
auch in der freien Troposphéire) gegebenen grofraumigen Druckverhiltnisse ist dies annéhernd erfiillt.
2 Vektoren werden hier durch einen Pfeil gekennzeichnet. Der Windvektor ¥, setzt sich aus den horizontalen
Komponenten u, und vg [] zusammen. Der Einheitsvektor k ist ein Vektor der Lange 1 in z-Richtung:
k= ( 8 ) Aus dem Vektorprodukt X ergibt sich fiir ug und vg: ug = 7L:dip bzw. vy = 2 @
1 ‘ g pf Oy 97 pfox
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Durch Ersetzen der stark héhenabhéngigen Dichte mit Hilfe der hydrostatischen Grundgleichung
(Gl. 2.1) kann Gleichung 2.4 ins p-System (mit dem Druck als Vertikalkoordinate) iiberfiihrt

werden: g -

N Durch die Breitenabhéngigkeit der Erdbe-
9oeN, 30km 945N, 30km 990N, 30km . . . .

9,69 msz 9,71 m/s? 9,74 m/s? schleunigung g wirkt in einer konstanten geo-

0, ®, B, > Pp=> AUl Z,,..... witkt meridionale metrischen Hohe z eine horizontale Komponen-

Druckkraft, die trotz ruhender te der Schwerkraft, die durch eine horizontale
Atmosphare Wind induzieren

Druckkraft ausgeglichen werden muss [Salby,
1996, S. 144f]. Bei der Betrachtung horizonta-

ler Druckgradienten auf einem z-Niveau (Gl.

Gasn, ok oo, orm 2.4) bzw. horizontaler Gradienten der geome-
W trischen Hohe auf einem Druckniveau (Gl. 2.5)
Aquator mittlere Breiten Pol wiirde eine meridionale® Druckkraft und somit
Mo rosehext Mo O] ein Wind vorgetauscht (siehe Abb. 2.2, vgl.

Abb. 2.2.: Wirkung der Erdbeschleunigung in  aych Warnecke [1997], S. 122). Mit der Einfiih-
einer ruhenden Atmosphare rung des Geopotentials kann die Breiten- und

Hohenvariation der Erdbeschleunigung im p-System eliminiert werden. Das Geopotential ® ist

Hoéhe z

die Arbeit, die gegen die Erdbeschleunigung geleistet werden muss, um eine Einheitsmasse aus

der Hohe zp = 0 (mittleres Meeresniveau) in die Hohe 2z zu heben:

Epo
¢ = :;Lt = gz. (2.6)

Als Hohenmalfs wird die geopotentielle Hohe h definiert, die sich durch Bezug des Geopotentials
auf eine Referenzbeschleunigung gy = 9,80 33 ergibt und sich nur geringfiigig von der geometri-

schen Hohe z unterscheidet:

0]
= 950 (2.7)

Die Beschreibung des geostrophischen Windes vereinfacht sich unter Anwendung des Geopoten-

tials im p-System zu:

1 -
o= kv, (2.8)

mit FEpn = potentielle Energie [J], D = Druck [Pal,

f = Coriolisparameter [%], o = geostrophischer Wind [%],

g = Erdbeschleunigung [%3], z = Hohe [m],

h = geopotentielle Hohe [gpm], P = Dichte [%],

i,j,k = Einheitsvektoren [-], ¢ = Geopotential [’;‘—22] und

m = Einheitsmasse [1 kg, Vhep: = Z@% —|—j%.

Auf einer Fldche konstanten Druckes weht der geostrophische Wind also parallel zu den Linien

gleichen Geopotentials.

3 in Nord-/Siid-Richtung
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2.2 Grundlegende Grofen zur Beschreibung der Dynamik

2.2.3. Potentielle Temperatur und Exnerfunktion

Der erste Hauptsatz der Thermodynamik besagt, dass die Anderung der inneren Energie Fip,
eines System gleich der Summe aus zu- bzw. abgefiihrter Warme () und vom bzw. am System

verrichteter Arbeit A ist. In spezifischer Form — auf die Einheitsmasse 1kg bezogen — lasst er

sich wie folgt formulieren®:
déjnn, = 0q—pdv bzw. (2.9)
deinn, = 0q—d(pv) + vdp. (2.10)

Mit Einfiihrung der spezifischen Enthalpie h = ey, + pv ergibt sich:

dh = dg+vdp bzw. (2.11)
cpdT = dq+ vdp. (2.12)

Bei adiabatischen Prozessen tritt kein Wérmeaustausch mit der Umgebung auf (6¢ = 0). Durch
Ersetzen des spezifischen Volumens (mit Hilfe des idealen Gasgesetzes, Gl. 2.2) ldsst sich schrei-

ben: T
o cpdl = RLdp. (2.13)
p

Durch Integration und weitere Umformungen sowie Festlegen des Bezugsdruckes pg auf 1000 hPa

kann die potentielle Temperatur © definiert werden als:

Ry
C
0 - r(m)® 214
p
AuRerdem lisst sich die Eznerfunktion II als dimensionslose Form des Druckes einfiihren®:
T Ry
P\
nm=- = (& : 2.15
© (p0> (219
mit ¢, — spezifische Warmekapazitét trockener Ry — Gaskonstante fiir trockene Luft
Luft bei konstantem Druck [kgi.K], [kgi_K],
2
einn = spezifische innere Energie [k—]g = "], T = Temperatur K],
h = spezifische Enthalpie [T—;], v = spezifisches Volumen [%3],
p = Druck [Pa] bzw. [hPal, © = potentielle Temperatur [K] und
po = 1000 hPa, II = Exnerfunktion [-].
g = spezifische Warme [’Z—;],

Auf einer Flache mit konstanter potentieller Temperatur gibt die Exnerfunktion die Tempera-

turverteilung wieder (fiir © = konstant ist IT ~ T').

* In ihrer spezifischen Form werden die einzelnen Grofen mit kleinen Symbolen gekennzeichnet.
Der Operator d stellt ein totales Differential dar, wihrend § eine kleine Quantitdt beschreibt, die nicht den
Regeln der Differentialrechnung unterliegen muss. Die innere Energie ist eine Zustandsfunktion fiir ideale Gase,
so dass ein totales Differential existiert. Dies trifft fiir die Warmemenge nicht zu [z.B. Etling, 2002, S.19].

5 Zum Teil wird die Exnerfunktion auch dimensionsbehaftet als IT = cp% definiert [z.B. Pichler, 1997, S. 280].



2 Dynamik und Chemie der Stratosphére

— Ene— i i _ adiabatisches
Adiabatic 0, = 06, Absinken: -|-1
O Lol e & aing Bt Diabatic AT, > AT, © = konstant o]
T, < T,
Sl pro< po e T
< 1 2 f 1
5 0 -Fl;z / Py
o|v= 2 o
konstant AT diabatische| |AT1
® <0 2 " Abkihlung:
e e, <0,
vp= 0, 0,
1000 hPa mittlere Pol
Breiten

Abb. 2.3.: Potentielle Temperatur eines Luftpaketes Abb. 2.4.: Temperatur- und Druckvertei-

bei adiabatischen bzw. diabatischen Pro- lung bei gewolbten isentropen
zessen [Salby, 1996] Flachen [modifiziert nach Miil-
ler, 2001], weiteres siehe Text

Die potentielle Temperatur ist nach Gleichung 2.14 die Temperatur, die ein Luftpaket hit-
te, wenn es adiabatisch — also ohne Warmeaustausch mit der Umgebung — vom Druckniveau
p auf das Referenzniveau von 1000 hPa gebracht wiirde. Bei stabilen Luftschichten, die z.B. in
der Stratosphére vorliegen (siehe Kap. 2.1), nimmt die potentielle Temperatur mit der Hohe
monoton zu (%—? > 0). Die potentielle Temperatur wird daher v.a. bei der Beschreibung strato-
sphérischer Prozesse als Vertikalkoordinate verwendet. Die entsprechenden Koordinatenflichen
konstanter potentieller Temperatur werden isentrope Flachen oder Theta-Flachen genannt. Wah-
rend sich Druck und Temperatur bei adiabatischen Prozessen dndern konnen, bleibt die potentiel-
le Temperatur — definitionsgemif — konstant (sieche Abb. 2.3). Unter adiabatischen Bedingungen
findet somit im ©-System (mit der potentiellen Temperatur als Vertikalkoordinate) kein ver-
tikaler Transport statt (% = @ = 0). Warmeaustauschprozesse mit der Umgebung, die als
diabatische Prozesse bezeichnet werden, fithren zu einer Anderung der potentiellen Temperatur
(% = @ # 0) und folglich zu einem von den isentropen Flichen abweichenden Vertikaltransport
(sieche Abb. 2.3).

Eine Fliache mit konstanter potentieller Temperatur © ist dort dem geringsten Druck aus-
gesetzt und liegt am héchsten, wo die Temperatur T ihr Minimum hat. Demzufolge sind die
isentropen Fléchen in der Stratosphére {iber dem kalten Winterpol nach oben gewdlbt und liegen
héher als in mittleren Breiten. Dies ist schematisch in Abbildung 2.4 dargestellt. Das Luftpaket 1
(mit 77, p1) hat dieselbe potentielle Temperatur © wie das Luftpaket 2 (mit 75, p2). Die Tempe-
ratur 77 des ersten Luftpaketes ist kleiner als die Temperatur 15 des Luftpaketes 2. Daher muss
das Luftpaket 1 hoher liegen, also geringerem Druck ausgesetzt sein, als das Luftpaket 2, um bei
einer adiabatischen Bewegung auf das Referenz-Druckniveau von 1000 hPa dieselbe potentielle
Temperatur zu erhalten [Miiller, 2001]. Entsprechend fiihrt adiabatisches Absinken dazu, dass
die Luft einem hoheren Druck ausgesetzt ist und sich erwérmt (vergleiche gestrichelte Linie in
Abb. 2.4).

Im polaren Winter tritt nicht nur adiabatisches Absinken auf, sondern es kommt aufgrund

von thermischer Abstrahlung zusitzlich zu einem diabatischen Absinken (siehe auch Abschnitt
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2.2 Grundlegende Grofen zur Beschreibung der Dynamik

2.3.1). Dabei sinken die Luftpakete im Laufe des Winters relativ zur potentiellen Temperatur ©
ab, was ebenfalls schematisch in Abbildung 2.4 gezeigt ist (Luftpaket mit 77, p}). Die Absinkraten
betragen in nordlichen hohen Breiten im Winter im zonalen Mittel — dem entlang eines Breiten-
kreises gebildetem Mittelwert — ca. -0,5 K/ Tag in der unteren Stratosphére und bis zu -8 K/Tag
in der oberen Stratosphére [Kiehl und Solomon, 1986; Rosenfield et al., 1994]. Zu Beginn des
Winters, wenn die stratosphérischen Temperaturen erheblich gréfser sind als im Strahlungsgleich-
gewicht, tritt das stérkste diabatische Absinken auf. Mit den im Laufe des Winters sinkenden
Temperaturen verringern sich auch die Absinkraten [Rosenfield et al., 1994; Greenblatt et al.,
2002|. Diabatische Erwirmung fithrt in den Tropen im zonalen Mittel zu einem Aufsteigen der

Luftmassen von bis zu ca. +2K/Tag in der oberen Stratosphire [Kiehl und Solomon, 1986].

2.2.4. Montgomery-Potential und Eulersche Bewegungsgleichung

Im O-System mit den Flichen gleicher potentieller Temperatur als Hohenkoordinate ergibt sich
fiir den geostrophischen Wind folgende Beziehung:
1 -
Ug = 7 kx Ve (¢,T + ®). (2.16)
Erstmals formulierte Montgomery [1937] diese Beziehung durch Transformation der geostrophi-
schen Windgleichung aus dem p-System ins ©-System®. Die Summe aus spezifischer potentieller

Energie (®) und spezifischer Enthalpie (c,T") beschreibt die Stromfunktion auf isentropen Fl&-

chen und wird isentrope Stromfunktion oder Montgomery-Potential M [T—;] genannt:

M = ¢ T +® bzw. (2.17)
M cp O + gz. (2.18)

Fiir quasistatische’, reibungsfreie Bewegungen ergibt sich im ©-System folgende Bewegungs-
gleichung [zur Herleitung siehe z.B. Pichler, 1997]:
ot ov —~
%Jrﬁh-V@Ethw@a—g — VoM — fk x @ (2.19)
Sie beschreibt die zeitliche und riumliche Anderung des horizontalen Geschwindigkeitfeldes (linke
Seite) unter dem Einfluss der horizontalen Druckgradientkraft (VM) und der Corioliskraft
(f k x U ). Die Vertikalgeschwindigkeit we = % ist unter adiabatischen Bedingungen Null, so

dass fiir die horizontalen Komponenten u und v || formuliert werden kann:

du ou ou ou oM

- - = - - - 2.2
it ot "o Ve T T ar TV (2.20)
dv ov ov ov oM

W DT, 9 g 2.21
at ot Vo tla, T Ty T (2.21)

Dabei stehen x und y fiir die Ortskoordinaten und ¢ fiir die Zeit. Mit Hilfe dieser Gleichungen lasst

® Die Herleitung durch Transformation aus dem z-System (Gl. 2.4) ist z.B. bei Pichler [1997] beschrieben.
" Eine Luftsiule wird dabei lokal als niherungsweise im hydrostatischen Gleichgewicht betrachtet.
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2 Dynamik und Chemie der Stratosphére

sich die Bewegung eines individuellen Luftpaketes berechnen (siehe Abschnitt 4.1.4). Sie werden
auch im Rahmen dieser Arbeit angewendet, um Trajektorien — also die von den Luftpaketen

zuriickgelegten Wege — zu bestimmen (sieche Abschnitt 4.3.3).

Im stationédren Zustand fallen die Trajektorien mit den vom Montgomery-Potential beschrie-
benen Stromlinien zusammen. Unter adiabatischen, reibungsfreien Verhiltnissen gilt dann auf
isentropen Flichen |Pichler, 1997, S. 127]:

d 1 =2 3

7 <cpT + &+ 2vh> = 0. (2.22)
Die Summe aus Enthalpie (¢,T") sowie potentieller (®) und kinetischer Energie (%17}21) pro Massen-
einheit ist unter den angegebenen Bedingungen langs einer Trajektorie konstant. Diese Gleichung

wird bei der Berechnung von Trajektorien mit dem Modell der FU Berlin angewendet, um die

Energie- und Massenbilanz zu iiberpriifen (siehe Abschnitt 4.3.3).

2.2.5. Potentielle Vorticity

Die Wirbelhaftigkeit horizontaler Strémungen wird in einem ruhenden Bezugssystem durch die
vertikale Komponente k der Rotation beschrieben und in der Meteorologie als (relative) Vorticity

¢ bezeichnet: e Ou - )
¢ = %_@: k -V X Up. (2.23)
Sie ist ein Maf fiir den Drehsinn in einer Strémung und nicht zwangsléufig fiir den Drehsinn
der Stromung selbst. So besitzen geradlinige Stromungen mit horizontaler Windscherung ei-
ne Vorticity (Scherungsvorticity)®. In gekriimmten Strémungen entsteht die sogenannte Kriim-
mungsvorticity. Dabei ist die Vorticity bei antizyklonaler Stromung (im Uhrzeigersinn) negativ,
bei zyklonaler Stromung (entgegen dem Uhrzeigersinn) positiv. Zur Beschreibung der absoluten

Vorticity n muss die Erdrotation beriicksichtigt werden:
n o= C(+f (2.24)

Die absolute Vorticity ist in einer horizontalen, divergenzfreien Stréomung eine Erhaltungsgrofe.
Eine solche Stromung liegt unter barotropen Bedingungen vor, bei denen die Isothermen parallel
zu den Isobaren (VT x Vp = 0) verlaufen. Aufgrund der Erhaltung der absoluten Vorticity ver-
ringert sich beispielsweise bei polwérts gerichteten Stromungen unter barotropen Bedingungen
die relative (zyklonale) Vorticity, da sich der Betrag der Erdvorticity erhoht. In einer baroklinen
Atmosphére sind die Flichen gleicher Temperatur gegeniiber den Flachen gleichen Druckes ge-
neigt (VI x Vp # 0). In einer Schicht — z.B. zwischen zwei Druckniveaus — ist dabei die vertikale
Stabilitit (9L bzw. 22) nicht konstant, d.h. die Schichtdicke fndert sich. Damit verbunden

sind horizontale Divergenz und Vertikalbewegungen?, so dass die absolute Vorticity nicht mehr

konstant ist. Beispielsweise bewirkt adiabatisches Aufsteigen eine Streckung der Luftsdule, die

8 Es ergibt sich z.B. fiir u = f(y) und v = 0: ¢ = fg—z.
9 Aufgrund der Massenerhaltung gilt fiir inkompressible Strémungen: Vy, - ¥, = —%.
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2.2 Grundlegende Grofen zur Beschreibung der Dynamik

mit einer Verringerung der vertikalen Stabilitdt und mit einer Erhdhung der Vorticity verbunden
ist [siche z.B. Hoskins, 1997|. Daher fiihrte Ertel [1942] die potentielle Vorticity PV ein, in der
zusitzlich die Erhaltung der Masse bzw. ein Stabilitdtsterm beriicksichtigt ist. In koordinaten-

invarianter Form ldsst sich mit Hilfe des dreidimensionalen Vektors der absoluten Vorticity 7

schreiben: 1
PV = —7-VO. (2.25)

p
Auf isentropen Flichen gilt unter adiabatischen Bedingungen definitionsgemifs %—g = %—? =0,

so dass VO = @ bzw. VO = % Somit ldsst sich die potentielle Vorticity auf isentropen

Flichen folgendermafien berechnen:

1 00
PV = = ey bzw. 2.6
AR o (2.26)
00
PV = — ey 92.97
9(¢+ NG (2.27)
mit f = Coriolisparameter [2], x,y = Ortskoordinaten |m]|,
g — Erdbeschleunigung [73], ¢ = relative Vorticity [1],
k = vertikaler Einheitsvektor [-], 77 = Vektor der absoluten
p = Druck [Pal, Vorticity [1],
PV = potentielle Vorticity [[ig”f , n = k- 77, absolute Vorticity [%]
u,v — horizontale Windkomponenten ['], © = potentielle Temperatur [K| und
v, = horizontaler Windvektor %], p = Dichte [%]

Die Einheit der potentiellen Vorticity wird oft in PVU (Potential Vorticity Unit) angegeben:

K -m?2

1PVU = 107 )
kg - s

Unter reibungsfreien, adiabatischen Bedingungen ist die potentielle Vorticity, auch isentrope PV
oder Ertelsche PV genannt, eine materielle Erhaltungsgrofe. Die PV beschreibt in diesem Fall
die individuelle Erhaltung eines Luftpaketes und das Mischungsverhéltnis eines auf der betrach-
teten Zeitskala konservativen'® Spurengases wird qualitativ durch die Isolinien der PV abgebil-
det [Haynes und MclIntyre, 1990 und dort genannte Referenzen|. Im stationéren Fall verlaufen
Luftmassenbewegungen auf Flachen konstanter potentieller Temperatur exakt parallel zu den
Isolinien der PV. Die Isolinien des Montgomery-Potentials liegen unter reibungsfreien, adiabati-
schen Bedingungen anndhernd parallel zu den Isolinien der PV. Geringe Abweichungen zwischen
den Isolinien ergeben sich aus im Montgomery-Potential nicht beriicksichtigten ageostrophischen

Komponenten.

In Abbildung 2.5 ist beispielhaft die Anderung der relativen Vorticity bei Divergenz bzw.
Konvergenz des horizontalen Geschwindigkeitsfeldes dargestellt. Die Abbildung zeigt eine Stro-

mung mit konstanter Geschwindigkeit, die auf ein Hindernis — hier ein Gebirge — trifft. Unter

10 Das Spurengas muss materiell erhalten bleiben: es darf keine chemische Quellen oder Senken geben und
Prozesse wie Diffusion oder Sedimentation diirfen nicht auftreten.
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— PV [PVU] == O [K] o oo o Tropopause
. — pimb)
Strémung ) R 100
R N S N R < I Y 200
0,
o Tal TS 300
U= Luv_ Tt
500
PV =konstant: PV, =PV, =PV,
Stabilitat: 00,/0p = 00 /0p < 00,/dp 1000
Relative Vorticity: ¢, =C, > Gy

Abb. 2.5.: Potentielle und relative Vorticity
beim Uberstrémen eines Gebirges
unter Annahme adiabatischer, rei-
bungsfreier Bedingungen

Abb. 2.6.: Potentielle Temperatur und PV im
Hohen-Breiten-Schnitt vom Nord-
pol zum Aquator [Hoskins, 1997

adiabatischen, reibungsfreien Bedingungen bleibt die potentielle Vorticity wihrend der Gebirgs-
iiberstromung konstant. Beim Anstromen des Hindernisses wird die Luftsiule gestaucht, d.h. ihre
Vertikalerstreckung nimmt ab. Aus Kontinuitdtsgriinden ergibt sich bei der Anndherung an das
Gebirge eine Zunahme der Windgeschwindigkeit und somit eine Geschwindigkeitsdivergenz. Die

Stauchung der Luftsdule fiihrt zu einer Erh6éhung der vertikalen Stabilitéat (a(% @ < %) Damit

ist eine Verringerung der relativen zyklonalen (und der absoluten) Vorticity verbunden ({, > ().
Auf der Leeseite des Gebirges sinkt die vertikale Stabilitdt und es kommt zur Expansion, die eine
Verlangsamung der Strémung, also eine Geschwindigkeitskonvergenz zur Folge hat. Dies fiithrt
zu einem Ansteigen der relativen Vorticity!!. Hinter dem Gebirge ist die relative Vorticity ge-
nauso grok wie davor ((, = (.). Treten wihrend der Gebirgsiiberstromung diabatische Prozesse
— z.B. durch freiwerdende Wérme aufgrund von Kondensation — auf, dann éndert sich auch die

potentielle Vorticity.

Unter diabatischen Bedingungen ist die Massenerhaltung fiir eine Schicht, die von zwei
isentropen Flachen begrenzt wird, nicht mehr gegeben. Es kommt zu einem Massentransport
durch die isentropen Flichen und zu einer Anderung der PV. Wie sich die PV #ndert, hingt von
der vertikalen Verteilung der diabatischen Erwarmung bzw. Abkiihlung ab. Bei einer diabatischen
Erwarmung, die mit der Hohe zunimmt, verringert sich die Masse in der betrachteten Schicht
und die PV erhoht sich [Davis, 1996]. Die Analogie zwischen der PV und einem konservativen

Spurengas ist dann nur noch eingeschrankt giiltig [Haynes und McIntyre, 1990].

In Abbildung 2.6 ist schematisch die Verteilung der potentiellen Temperatur und der po-
tentiellen Vorticity in einem Hohen-Breiten-Schnitt fiir die untere Atmosphére gezeigt [Hoskins,
1997]. In den Tropen ist der Abstand zwischen den Theta-Flichen in der Troposphére durch die
geringe Stabilitdt aufgrund konvektiver Prozesse grofer als in hohen Breiten. Entsprechend liegt
die tropische Tropopause hoher (O ~ 390 K) als die Tropopause in mittleren und hohen Breiten
(0 ~ 300 K — 320 K) Die potentielle Vorticity nimmt in Richtung Nordpol und mit der Hohe

1 Es bildet sich ein Leeseitentrog [siehe z.B. Etling, 2002].

14



2.3 Dynamische Prozesse in der Stratosphére

zu. Im Tropopausenniveau betrdgt sie in mittleren und hohen Breiten ca. 2-3PVU [Hoskins,
1997]. Damit ldsst sich anhand der PV die sogenannte dynamische Tropopause definieren. In
Aquatornihe werden die PV-Werte sehr klein (wegen f — 0), so dass die potentielle Vorticity
in niedrigen Breiten nicht mehr zur Definition der Tropopausenhohe herangezogen werden kann.
In der Stratosphére steigt der Betrag der PV schnell mit der Hohe an, da hier die Stabilitét
kontinuierlich zunimmt. In Hohe der Stratopause (ca. 1 hPa bzw. 50 km) erreicht die potentielle
Temperatur Werte von bis zu 2000 K (sieche auch Abb. 4.5). Die PV-Werte kénnen in dieser Hohe
in noérdlichen hohen Breiten bei iiber 10000 PVU liegen. Auf der Stidhemisphére ergeben sich

negative PV-Werte in entsprechender Grofenordnung.

Durch die exponentielle Zunahme der PV in der Stratosphére wird ihre Interpretation bei
Betrachtungen iiber einen groferen Hohenbereich erschwert. Daher wurden verschiedene Skalie-
rungen entwickelt, mit deren Hilfe sich die Hhenabhingigkeit der Ertelschen PV weitgehend
eliminieren lésst [siehe Miiller und Giinther, 2003 und dort genannte Referenzen|. Haufig ange-
wendet wird die modifizierte potentielle Vorticity (MPV) nach Lait [1994]:

o\ 92
MPV = PV () . (2.28)
Oo
Mit der potentiellen Temperatur ©g wird festgelegt, in welcher Hohe die Werte von PV und
MPYV iibereinstimmen. Fiir die Untersuchungen zur Trajektoriengiite in Kapitel 5 sowie fiir die
Fallstudien zur Satelliten-Validierung in Kapitel 6 wird der von Lait [1994] vorgeschlagene Wert
O = 420 K angewendet.
Miiller und Giinther [2003] zeigen, dass mit einem Exponenten von 8/2 der PV-Wert am Polar-
wirbelrand in grofen Hohen (© > 1000 K) besser erfasst werden als mit Hilfe des von Lait [1994]
verwendeten Exponenten 9/2. In Kapitel 7 wird der Polarwirbelrand in einem Bereich zwischen
ca. 475 K und 1600 K bestimmt. Dazu wird die MPV 3sgos nach Miiller und Giinther [2003] wie
folgt berechnet:

o \ 872

2.3. Dynamische Prozesse in der Stratosphare

2.3.1. Entstehung des Polarwirbels

Wie in den folgenden Abschnitten 2.3.2 und 2.3.4 noch gezeigt wird, bewirkt die globale Zir-
kulation einen Transport von Luftmassen in Richtung Pol und ein adiabatisches Absinken in
hohen Breiten. Dabei werden die Luftmassen komprimiert und erwérmen sich, was einem weite-
ren Absinken entgegenwirkt. Mit dem Einsetzen der Polarnacht kiihlt sich die Stratosphére an
den Polen aufgrund der fehlenden solaren Einstrahlung stark ab. Die thermische Abstrahlung
der Atmosphére fithrt zu einer negativen Netto-Strahlungsbilanz, d.h. das System Atmosphire
gibt Energie an die Umgebung (Weltraum) ab. Die damit verbundene diabatische Abkiihlung

ist grofer als die adiabatische Erwidrmung, so dass sich die Luftmassen weiter abkiihlen und
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2 Dynamik und Chemie der Stratosphére

absinken. In der Folge bildet sich {iber dem Winterpol ein Tiefdruckgebiet, das als Polarwirbel
bezeichnet wird [vgl. Salby und Callaghan, 2006; Labitzke, 1999, S. 52].

Die Abkiihlung der polaren Stratosphé-
re im Winter bewirkt einen stark ausgeprag-
ten meridionalen Temperaturgradienten und
durch das Absinken der polaren Luftmassen

auch einen grofen meridionalen Druckgradi-

p INCREASING

enten zwischen hohen und niedrigen Breiten.

ONISY3IHONT 6

Daraus resultiert eine barokline Schichtung,

die durch eine starke Anderung der Tempe-

Sauntes LATITUDE Wl ratur bzw. der potentiellen Temperatur auf

einer Fliche gleichen Druckes gekennzeich-
net ist. In Abbildung 2.7 ist die entstehende

Druck- und Theta-Verteilung schematisch gezeigt. Die Druckgradientkraft wirkt vom hohen zum

Abb. 2.7.: Barokline Schichtung [Salby, 1996]

niedrigen Druck in Richtung Pol, so dass sich durch die ablenkende Wirkung der Corioliskraft
entsprechend dem geostrophischen Gleichgewicht (siehe Abschnitt 2.2.2) ein Westwind ausbildet.
Dieser Westwind nimmt mit der Héhe proportional zur horizontalen Temperaturdifferenz in der
betrachteten Schicht zu (thermischer Wind). Die Windzunahme mit der Hohe ist umso grofer,
je stirker die Baroklinitét ist [Etling, 2002, S. 142|. Das entstehende Starkwindband hat sein
Maximum in etwa 60 ° geografischer Breite. Es stellt den Rand des polaren Wirbels dar und ist
durch hohe PV-Gradienten gekennzeichnet [Rummukainen et al., 1994]. Damit wird am Wir-
belrand ein Austausch zwischen Luft aus dem Wirbelinneren und Luftmassen, die den Wirbel

umgeben (mittlere Breiten), weitgehend verhindert.

2.3.2. Variabilitdt der polaren Stratosphare im Winter

Die Ausprigung des Polarwirbels variiert auf der Nordhemisphére sehr stark von Jahr zu Jahr.
Ursache dafiir sind hauptséchlich grofraumige Wellen, die aufgrund ihrer horizontalen Wellen-
lingen von bis zu 10000 km als planetarische Wellen bezeichnet werden'2. Sie werden an grofen
Gebirgsziigen sowie durch die Land-Meer-Verteilung, die infolge der unterschiedlichen Wirme-
kapazitdt von Wasser und Land zu Temperatur- und Druckunterschieden fiihrt, vor allem in
nordlichen Breiten angeregt. Ihre riickwirkende Kraft ist durch die Corioliskraft — also die Rota-
tion der Erde — gegeben. Bei nicht zu starken Westwinden |[Charney und Drazin, 1961| breiten
sich diese Wellen von der Troposphére in die Stratosphére aus, wobei ihre Amplitude aufgrund
der abnehmenden Luftdichte zunimmt. Instabilitdten fiihren zu einem Brechen der Wellen, dabei
geben die Wellen Impuls und Energie an die Atmosphére ab. In der winterlichen Stratosphére

wirkt diese Impuls- und Energieiibertragung abbremsend auf die Westwindstrémung und der

12 Die Amplituden und Phasen der Wellen konnen iiber eine Fourieranalyse entlang eines Breitenkreises ermittelt
werden. Eine starke Hohenwelle 1 ist mit einer Verschiebung des Polarwirbels in Richtung Siiden verbunden.
Entlang eines Breitenkreises ldsst sich in diesem Fall ein Maximum und ein Minimum des Geopotentials
feststellen. Ein stark elongierter oder in zwei Zentren geteilter Wirbel wird durch eine starke Hohenwelle 2
hervorgerufen.
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Abb. 2.8.: 30-hPa-Monatsmittelkarten oben fiir die Siidhemisphére im Juli und unten fiir die
Nordhemisphére im Januar: geopotentielle Hohe (links) und Temperatur (rechts)

Polarwirbel wird abgeschwicht. Dies fiihrt zu einer Storung des geostrophischen Gleichgewich-
tes und durch den Coriolis-Effekt zu einer meridionalen, polwirts gerichteten Stréomung. Der
Luftmassentransport in Richtung Pol ist mit einer Druckerhdhung iiber den polaren Breiten ver-
bunden, die eine adiabatische Kompression und somit eine Erwirmung der Luftmassen zur Folge
hat (siehe auch Abschnitt 2.3.4).

Auf der Siidhemisphire ist die Aktivitdt der planetarischen Wellen und damit auch die Va-
riabilitéit der Stratosphire geringer als auf der Nordhemisphire. Uber der Antarktis kann sich
daher i. Allg. ein ungestorter Polarwirbel entwickeln. Dieser Wirbel liegt zusammen mit dem K&l-
tegebiet, das sich zu Beginn des Winters ausprigt, zonal symmetrisch um den Siidpol (siehe Abb.
2.8 oben). Auf der Nordhemisphére bildet sich im Winter {iber dem Nordpazifik das sogenannte
Aléutenhoch. Dieses warme, quasi-stationdre Hochdruckgebiet sorgt fiir eine Verschiebung des
Polarwirbels in Richtung Europa. Dadurch liegen der arktische Polarwirbel und das mit ihm
verbundene Kailtegebiet nicht mehr symmetrisch iiber dem Pol, sondern ihre Zentren sind zur
europdischen Arktis verschoben (siehe Abb. 2.8 unten). Aufgrund der geringeren Wellenaktivi-
tét ist der antarktische Polarwirbel im Mittel kélter und tiefer und mit stirkeren Westwinden
verbunden als der Polarwirbel iiber der Arktis [z.B. Labitzke, 1999].

Planetarische Wellen sind auch die Ursache fiir Stratosphdrenerwdrmungen, bei denen in-
nerhalb weniger Tage ein extremer Temperaturanstieg in der Stratosphére zu beobachten ist.
Die hohe Variabilitdt auf der Nordhemisphére ist zu einem Grofteil auf diese plotzlichen Erwir-

mungen zuriickzufiihren. Stratosphirenerwidrmungen werden in Abhéngigkeit vom Betrag des
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Temperaturanstieges, von ihrer vertikalen und rdumlichen Ausdehnung sowie von ihrem Einfluss
auf die stratosphérische Zirkulation in verschiedenen Typen unterteilt [Naujokat, 1992; Labitzke,
1999]:

e Canadian Warmings (Kanadische Erwirmungen)
treten auf der Nordhemisphére im Frithwinter (November oder Dezember) auf. Sie entste-
hen in der unteren Stratosphére durch die Verstidrkung des Aléutenhochs, das sich polwérts
nach Kanada verlagert. Kanadische Erwirmungen konnen die Umkehr des Temperaturgra-
dienten zwischen Pol und mittleren Breiten zu positiven Werten bewirken und z.T. sogar
eine kurzzeitige Umkehr der Zirkulation zu Ostwinden in 60°N zur Folge haben. Sie fiihren

aber nicht zu einem Zusammenbruch des Polarwirbels.

o Minor Warmings (kleine Erwdrmungen)
sind durch einen starken Temperaturanstieg von mindestens 25 K innerhalb einer Woche
in einer beliebigen stratosphéirischen Schicht in irgendeinem Gebiet der Winterhemisphére
definiert. Sie konnen zwar zu einem positiven Temperaturgradienten zwischen Pol und
mittleren Breiten fiihren, der Polarwirbel bleibt jedoch relativ unbeeinflusst, so dass es
nicht zu einer Umstellung der Zirkulation auf Ostwinde in 10 hPa oder darunter kommst.
Minor Warmings sind in der oberen Stratosphire (oberhalb von 10 hPa) stérker ausgeprigt
als in den unteren Schichten; z.T. bleiben sie auch auf die obere Stratosphire beschriankt. Sie
treten auf der Nordhemisphére in unterschiedlicher Stirke in jedem Winter auf. Aufgrund
der bereits beschriebenen geringeren Wellenaktividt auf der Stidhemisphére sind Minor

Warmings hier seltener zu beobachten als in nérdlichen Breiten.

e Major Warmings (grofke Erwérmungen)

haben — wie Minor Warmings — eine Erwérmung des Polargebietes mit einer Umkehr des
meridionalen Temperaturgradienten zur Folge. Sie fiihren aber zusétzlich zu einem Zusam-
menbruch des Polarwirbels. In 10 hPa oder darunter liegen dann polwérts von 60° Breite
Ostwinde vor, d.h. der Polarwirbel ist wihrend eines Major Warmings sehr stark in Rich-
tung mittlere Breiten verschoben und kann dabei auch geteilt sein. Im Anschluss an ein
Major Warming bildet sich der Polarwirbel wieder aus. Major Warmings ereignen sich
iiber der Arktis von Dezember bis Februar — allerdings nicht in jedem Winter. Zwei Major
Warmings pro Winter sind sehr selten!® [Naujokat et al., 2002]. Auf der Siidhemisphire
wurde bisher nur ein Major Warming im September 2002 beobachtet [Roscoe et al., 2005;
Naujokat und Roscoe, 2005].

o Final Warmings (Frithjahrserwirmungen)
fiihren zur endgiiltigen Umstellung auf sommerliche Temperatur- und Zirkulationsbedin-
gungen. Diese Umstellung kann allmé&hlich geschehen. Sie kann aber auch wie bei einem
Major Warming innerhalb weniger Tage ablaufen. In diesem Fall wird die Erwdrmung als
Major Final Warming bezeichnet. Der Zeitpunkt des Final Warmings variiert stark von

Jahr zu Jahr, es werden daher frithe und spéte Final Warmings unterschieden.

13 Seit 1952 wurden lediglich in zwei Wintern (1998/99 und 2001/02) zwei Major Warmings beobachtet [Naujokat
et al., 2002 und dort genannte Referenzen].
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2.3.3. Variabilitat der tropischen Stratosphiare

In den Tropen wird die Variabilitit der Stratosphére durch zwei Phinomene geprigt. Der zonale
Wind!* in der unteren und mittleren Stratosphire wird von der QBO (Quasi-Biennial Oscillati-
on) — einer anndhernd zweijdhrigen Schwingung — dominiert. In der oberen Stratosphére und der
unteren Mesosphére herrscht eine halbjdhrliche Schwingung des zonalen Windes — die SAO (Se-
miannual Oscillation) — vor. Im Folgenden soll auf die beobachtete Struktur des zonalen Windes
in den Tropen eingegangen werden. Eine ausfiihrliche Beschreibung der QBO und ihrer Dynamik
wird von Baldwin et al. [2001] und Marquardt [1998] gegeben. Naujokat [1986] erstellte auf der
Basis von Radiosondenmessungen einen Datensatz zur QBO, der laufend aktualisiert wird'®. Die

SAO und die sie anregenden Wellen werden beispielsweise von Ray et al. [1998] beschrieben.

Der zonale Wind in den Tropen wird inzwischen weitgehend realistisch in den Analysen und
Reanalysen (ERA-40) des ECMWF (European Centre for Medium-Range Weather Forecasts)
wiedergegeben [Naujokat, 2005; Baldwin und Gray, 2005|. Da Radiosondendaten nur bis maximal
ca. 10 hPa vorliegen, wird in Abbildung 2.9 auf ECMWF-Daten zuriickgegriffen, um den zonalen
Wind fiir einen Gitterpunkt in den Tropen in einem Zeit-Hohen-Schnitt darzustellen.

ECMWF Monatsmittel 1.25N 103.75E
Zonaler Wind [m/s]

.20 : '
500 3 A q' 0 o.“.‘
1000*".‘“'.’m i .bA S

2001 2002 2003 2004 2005 2006 2007

5 grau schattiert
= Westwind

Abb. 2.9.: Zeit-Hbhen-Schnitt der Monatsmittel des zonalen Windes am Gitterpunkt 1,25°N,
103,75°E (Singapur) aus ECMWEF-Daten

In der unteren und mittleren Stratosphére (100-10hPa, 16-32km) sind in Abbildung 2.9
sich abwechselnde Ost- und Westwind-Regime zu erkennen, die sich mit der Zeit von oben nach
unten durchsetzen. Die Periode dieser Schwingung schwankt zwischen 22 und 34 Monaten, im
Mittel betragt sie 28 Monate. Die Westwinde setzen sich schneller und regelméssiger durch als
die Ostwinde. Hiufig verzégert sich der Ubergang zur Ostwind-Phase zwischen 30 und 50 hPa
(ca. 25 bzw. 21km). Die maximalen Amplituden beider Phasen liegen um 20hPa. Dabei sind
die Ostwinde i. Allg. stérker als die Westwinde. Sowohl die Dauer als auch die Amplituden

' Wind in Ost-/West-Richtung; Ostwind (negativ): Wind aus Ost; Westwind (positiv): Wind aus West
5 siehe http://www.geo.fu-berlin.de/met /ag/strat/produkte/qbo/index.html
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variieren sehr stark von Zyklus zu Zyklus. Die Amplitude der QBO folgt anndhernd einer Gauss-
Verteilung um den Aquator mit dem Halbwert bei 12° geografischer Breite. Die QBO-Phase
weist eine geringe Abh#ngigkeit von der geografischen Breite auf. Amplitude und Phase der
QBO sind annihernd unabhiingig von der geografischen Linge, d.h. in der Nihe des Aquators
kann die QBO unabhéngig von der Radiosondenstation (bzw. dem Gitterpunkt in einem Modell)
beobachtet (bzw. simuliert) werden. An der tropischen Tropopause (in 100 hPa) verschwindet
die QBO. Oberhalb der mittleren Stratosphére setzt sich die QBO fort. Die Amplitude sinkt
im Stratopausenniveau (1hPa) auf ca. 5m/s und wird ab ca. 5hPa von der SAO iiberlagert
|Baldwin et al., 2001; Naujokat, 1986; siche auch Abb. 2.9].

Die SAQ ist eine periodische Schwingung, bei der sich Ost- und Westwinde innerhalb eines
halben Jahres abwechseln. Sie dominiert das Windregime in den Tropen in der oberen Strato-
sphéiire und der unteren Mesosphére. Die grofite Amplitude der SAO liegt im Stratopausenniveau
oder etwas dariiber. Das Maximum der Ostwinde tritt wiahrend der Sonnenwende (Dezember
bzw. Juni), das Maximum der Westwinde wihrend der Tagundnachtgleiche (Méarz bzw. Okto-
ber) auf (vgl. auch Abb. 2.9). Wihrend der Ubergang von der Ost- zur Westphase in den oberen
Schichten beginnt und sich zeitverzogert nach unten durchsetzt, tritt der Ubergang von der West-
zur Ostphase in allen Schichten in etwa gleichzeitig auf. Die Amplitude der SAO ist in der ersten
Jahreshélfte stiarker ausgeprigt als in der zweiten. Sowohl die Phase als auch die Amplitude der
SAO sind abhéngig von der geografischen Breite. In den siidlichen Subtropen ist die Amplitude
der SAO am grofsten. Der Beginn eines SAO-Zykluses erfolgt in den nérdlichen Subtropen frither
als in anderen Regionen. Die Stérke der SAO ist abhéngig von der QBO-Phase. In der Westphase
der QBO ist die Westphase der SAO schwiicher ausgebildet als in der Ostphase der QBO [Ray
et al., 1998].

2.3.4. Die globale Zirkulation

Die Zirkulation in der Stratosphéire wird durch Strahlungsprozesse sowie durch Wechselwirkun-
gen zwischen Wellen und dem zonalen Grundstrom bestimmt. Die in der Stratosphire domi-
nierenden zonalen Stromungen entstehen aufgrund unterschiedlicher, breitenabhingiger solarer
Einstrahlung. Der sich ausbildende meridionale Temperaturgradient fithrt im geostrophischen
Gleichgewicht iiber dem Winterpol zu zonalen Westwinden (siehe Abschnitt 2.3.1) und iiber

dem Sommerpol entsprechend zu Ostwinden.

Die grofsrdumigen meridionalen und vertikalen Bewegungen in der mittleren Atmosphére
sind in Abbildung 2.10 durch weifse Pfeile dargestellt. Sie sind im Vergleich zu den zonalen Win-
den sehr langsam und werden durch in der Troposphire angeregte Wellen verursacht (durch
die sogenannte “wellenangetriebene extratropische Pumpe®, englisch: wave-driven extratropical
pump [Holton et al., 1995]). Dabei spielen neben den bereits erwahnten planetarischen Wellen
v.a. Schwerewellen eine Rolle, die durch die Wirkung der Schwerkraft auf vertikal verschobene
Luftpakete entstehen. Die Wellen kénnen sich in die Stratosphéire und Mesosphére ausbreiten
und brechen, so dass eine westwirts gerichtete Kraft erzeugt wird. Dadurch wird ein meridionaler
— von den Tropen polwirts gerichteter — Massentransport induziert, der iiber dem Winterpol eine

adiabatische Erwdrmung zur Folge hat (siehe Abschnitt 2.3.2). Die Luftmassen erwéarmen sich
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Abb. 2.10.: Schema der globalen Meridionalzirkulation [Schmidt et al., 2002]

dabei auf Temperaturen oberhalb des Strahlungsgleichgewichtes, womit ein zusétzliches diabati-
sches Absinken iiber dem Pol hervorgerufen wird. Die Wellendissipation — also die Ubertragung
von Impuls und Energie an den zonalen Grundstrom — findet in den Extratropen in der so-
genannten Wellenbrecherzone (englisch: surf zone [Mclntyre und Palmer, 1984]) statt. Sie geht
einher mit einer starken horizontalen Durchmischung, die in Abbildung 2.10 anhand der dicken
orangen Pfeile dargestellt ist. Uber den Tropen findet als Ausgleich zum meridionalen Luftmas-
sentransport ein grofriumiges Aufsteigen statt. Die damit verbundene adiabatische Expansion
bedingt eine Abkiihlung unter die Strahlungsgleichgewichtstemperatur, die sich in der kalten
tropischen Tropopause manifestiert. In der tropischen Stratosphére zieht dies ein grofirdumiges
diabatisches Aufsteigen nach sich, das in einem von den mittleren Breiten nahezu isolierten Be-
reich stattfindet [Plumb, 1996]. Ahnlich wie am Polarwirbelrand (siche Abschnitt 2.3.1) ldsst
sich hier eine Transportbarriere beobachten (griine Balken in Abb. 2.10), die einen horizonta-
len Luftmassenaustausch weitgehend verhindert und zu starken Gradienten in den beobachteten

Spurengaskonzentrationen fiihrt [z.B. Dessler, 2000].

Die beschriebene Meridionalzirkulation wurde schon friih vermutet. Bereits 1929 schlugen
Dobson et al. ausgehend von Ozonbeobachtungen einen polwirtigen Transport der Luftmassen
in der mittleren Atmosphére mit einem Absinken iiber dem Pol vor. Die wenigen damals verfiig-
baren Messungen zeigten ein Ozonminimum in den Tropen und maximale Ozonkonzentrationen
im Frithjahr tiber der Arktis. Da Ozon aufgrund der dort hoheren Solarstrahlung (siehe auch fol-
gendes Kap. 2.4) in tropischen Breiten produziert wird, konnte nur die vorgestellte Zirkulation
die beobachteten Ozonkonzentrationen hervorrufen. Brewer [1949] erklirte den geringen Wasser-
dampfgehalt der Stratosphire damit, dass die Luftmassen in den Tropen von der Troposphére
in die Stratosphére gelangen. Lediglich die tropische Tropopause weist so geringe Temperaturen

auf, dass der in der Troposphére zu beobachtende Wasserdampf auf dem Weg in die Stratosphére
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Abb. 2.11.: Zonal gemittelte Methan-Verteilung im Januar [URAP, 2001]

ausreichend kondensieren kann. Bei einem Luftmasseneintrag in mittleren oder hohen Breiten
miisste sich aufgrund der dort hdheren Tropopausentemperaturen eine héhere Wasserdampfkon-
zentration in der Stratosphére einstellen. Brewer [1949] ergénzte die von Dobson et al. [1929]
vorgeschlagene Zirkulation um einen aufsteigenden Ast in den Tropen. Weitere Spurengasmes-
sungen von Dobson [1956] bestétigten die fritheren Beobachtungen. Die globale Meridionalzirku-

lation wird heute auch als Brewer-Dobson-Zirkulation bezeichnet.

Aufgrund der Brewer-Dobson-Zirkulation ergibt sich fiir langlebige Spurengase (siehe Kap.
2.4) eine typische Verteilung, wie sie in Abbildung 2.11 fiir Methan dargestellt ist [vgl. auch
Groofs und Russell, 2005]. Das Aufsteigen in den Tropen hebt die Isoplethen — die Linien glei-
chen Mischungsverhéltnisses — im Vergleich zu mittleren und hohen Breiten an. Die subtropische
Mischungsbarriere zeigt sich in einem sprunghaften Abfall der Konzentration zwischen 20 und
30° geografischer Breite. Auch am Rand des Polarwirbels zwischen 60 und 70°N ist ein star-
ker Gradient in der Spurengaskonzentration feststellbar. Durch das grofsrdumige Absinken im
Bereich des Polarwirbels und den nur geringen Luftmassenaustausch iiber den Polarwirbelrand
sind die Isoplethen in hohen nérdlichen Breiten im Vergleich zu den mittleren Breiten nach unten
versetzt. Die Profile langlebiger Spurengase weisen damit im Winter innerhalb des Polarwirbel in
der unteren Stratosphére einen ausgepragten vertikalen Gradienten mit nach oben abnehmenden
Konzentrationen auf [vgl. Loewenstein et al., 1990|. Ab einer bestimmten Hohe, die von der Stér-
ke des Absinkens abhingt, ergeben sich sehr niedrige, anndhernd konstante Spurengaswerte. Auf
der Siidhemisphére fehlt aufgrund der Sommerzirkulation der Polarwirbelrand als Transportbar-
riere, so dass zwischen mittleren und hohen Breiten kaum Unterschiede in der Konzentration
feststellbar sind (Abb. 2.11).
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2.4. Atmospharische Spurengase

Die Verteilung von Spurengasen in der Atmosphére ist abhingig von chemischen Auf- und Ab-
bauprozessen und — wie bereits dargestellt — von dynamischen Prozessen. Als Lebenszeit 7yopa
eines Spurengases ist der Quotient aus der gesamten atmosphérischen Menge des Gases und der
gesamten Verlustrate definiert [z.B. Dessler, 2000]. Die atmosphérische Lebenszeit eines Spuren-
gases beschreibt die Zeitdifferenz zwischen der Entstehung bzw. Emission und der Zerstérung
des Gases. Spurengase, deren chemische Lebenszeit Tehemiscn grofer ist als die Zeitskala, auf der
dynamische Prozesse ablaufen (Tgynamisch), konnen fiir die Untersuchung atmosphérischer Trans-
portprozesse eingesetzt werden. Solche langlebigen Spurengase oder Tracer sind z.B. Methan und
Distickstoffoxid. Im Folgenden wird zunéchst auf Ozon eingegangen, dessen Konzentration in der
Stratosphire je nach Region und Jahreszeit entweder von chemischen oder von dynamischen Pro-
zessen oder aus einer Kombination von beiden bestimmt wird [Dessler, 2000]. Zum Abschluss
des Kapitels werden weitere Spurengase vorgestellt, die sich insbesondere zur Identifizierung

mesosphérischer Luftmassen eignen.

2.4.1. Ozon (03)

Stratosphérisches Ozon kann energiereiche, ultraviolette Strahlung absorbieren und ist daher fiir
die Biosphére zum Schutz vor schidlicher Sonneneinstrahlung lebensnotwendig. Die Absorption
(siehe Abschnitt 3.1.1) fiihrt zu einer Temperaturerh6hung, so dass die Ozonkonzentration auch
fiir die vertikale Temperaturverteilung der Atmosphére eine entscheidende Rolle spielt (siehe Kap.
2.1). Ca. 90 % des in der Atmosphére vorhandenen Ozons befinden sich in der Stratosphére. Seine
maximale Konzentration erreicht Ozon in einer Héhe von etwa 25 Kilometern [Dameris et al.,

2007].

Die vertikale Ozonverteilung kann im Wesentlichen durch den Chapman-Zyklus erklart wer-
den [z.B. Dessler, 2000]:

hv+0, — O0+0 (R 2.1)
2x(0O+02+M — O3+M) (R 2.2)
h+03 — 0O3+0 (R 2.3)
O+03 — 0340, (R 2.4)

Unter solarer Einstrahlung mit einer Wellenldinge A < 242 nm dissoziiert molekularer Sauerstoff
(R 2.1). Die so entstehenden Sauerstoffatome konnen mit einem Sauerstoffmolekiil zu Ozon rea-
gieren. Fiir diese Reaktion (R 2.2) ist zum Ausgleich der Energie- und Impulsbilanz ein Stofpart-
ner M erforderlich, so dass sie mit zunehmender Hohe wegen der abnehmenden Dichte langsamer
ablduft. Der Ozonabbau erfolgt iiber eine Photodissoziation bei A < 1200 nm. Auch durch die
Reaktion R 2.4 wird ein Ozonmolekiil zerstort. Es bildet sich wieder atomarer Sauerstoff und der
Zyklus ist geschlossen. Unter dem so beschriebenen photochemischen Gleichgewicht werden die
tatséchlich beobachteten Ozonkonzentrationen fast um einen Faktor 2 {iberschétzt [z.B. Dameris
et al., 2007] und die Ozonschicht — der Héhenbereich mit der maximalen Ozonkonzentration —
liegt hoher als in der Realitdt [z.B. Diitsch, 1970].
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Erst die Beriicksichtigung weiterer katalytischer Abbaureaktionen ermdglicht eine auch quan-
titativ richtige Beschreibung der vertikalen Ozonverteilung. Bei diesen Reaktionen wird Ozon
bzw. atomarer Sauerstoff abgebaut, ohne dass der an der Reaktion beteiligte Katalysator X ver-

braucht wird. Ein solcher Ozonabbauzyklus ist z.B.:

X+03 — XO+09 (R 2.5)
XO0O+0 — X+09 (R 2.6)
Netto: O+03 — 03+ 09 (R 2.7)

Mégliche Katalysatoren X sind die Radikale OH, NO, Cl, Br und 1. Es sind viele weitere kata-
lytische Abbauzyklen bekannt, die hiufig {iber mehr Reaktionsgleichungen fithren als der hier
angegebene Zyklus und an denen z.T. mehrere Katalysatoren beteiligt sind [siehe z.B. Dessler,
2000 und dort genannte Referenzen)|.

Die Ozonabbauzyklen laufen solange ab, bis sich durch Reaktionen zwischen den Katalysatoren

sogenannte Reservoirgase bilden. Solche Kettenabbruchreaktionen sind z.B.:

Cl+CHy — HCl+ CHs (R 2.8)
ClO+NO2+M — CIONO:2 +M (R 2.9)
OH+NO;+M — HNO3+M (R 2.10)
BrO+NO;+M — BrONO; +M (R 2.11)

Die Reservoirgase sind stabiler als die Radikale und nicht am Ozonabbau beteiligt. Sie konnen
aber unter dem Einfluss von Sonnenlicht iiber photolytische Reaktionen dissoziieren, so dass die

Radikale reaktiviert werden und erneut katalytische Ozonabbaureaktionen ablaufen kénnen.

Die natiirliche globale Ozonverteilung lasst sich aus dem Zusammenwirken der beschriebe-
nen chemischen Reaktionen und der Dynamik der Stratosphére erkliaren. Ozon wird aufgrund der
einfallenden Solarstrahlung hauptsichlich in den Tropen produziert. Uber die Brewer-Dobson-
Zirkulation wird das Ozon aus seinem Entstehungsgebiet zu mittleren und hohen Breiten trans-
portiert, so dass in den Tropen ein Ozonminimum entsteht. Wéhrend der Polarnacht ist aufgrund
der fehlenden Solarstrahlung der Ozonabbau, der aus den bisher beschriebenen Reaktionen resul-
tiert, stark eingeschrankt. Im Laufe des Winters kann das Ozon daher innerhalb des Polarwirbels
akkumulieren und absinken, so dass die héchsten Ozonwerte im Friihjahr in den Polarregionen

auftreten.

Seit Beginn der 1980er Jahre zeigt sich jedoch iiber der Antarktis anstelle des Friihjahrs-
maximums ein ausgepragtes Ozon-Minimum |Farman et al., 1985]. Im Oktober ist hier fast das
gesamte Ozon im Hohenbereich zwischen 14 und 21 Kilometern zerstért. Der Gesamtozongehalt
sinkt dabei auf Werte unter 220 DU'® ab, was als Ozonloch definiert wird [z.B. Dameris et al.,
2007]. Auch tiber der Arktis ldsst sich im Spéatwinter und Friithjahr ein Ozonabbau feststellen, der
aber nicht zu Ozonwerten unterhalb von 220 DU fiihrt. Der Ozonabbau auf der Nordhemisphére
unterliegt aufserdem von Jahr zu Jahr sehr grofen Variationen. Eine Ursache fiir den starken

Ozonabbau ist das Halogen-Budget in der Stratosphére, das aufgrund anthropogener Emissio-

16 Die Gesamtmenge an Ozon in einer Siule iiber einem bestimmten Ort wird hiufig in Dobson-Einheiten (eng-
lisch: Dobson units, DU) angegeben. Dobson-Einheiten sind ein Maf fiir die Hohe einer reinen Ozons#ule
unter Standardbedingungen (273K, 1013 hPa). 300 DU entsprechen unter Standardbedinungen einer Hohe
der Ozonséule von 3 mm.
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nen von Fluor-Chlor-Kohlenwasserstoffen (FCKW) und weiterer halogenhaltiger Verbindungen
stark angestiegen ist. Desweiteren ist entscheidend fiir den Ozonabbau, ob die Temperaturen in
der winterlichen Stratosphére tief genug sind (< 195K), um die Bildung sogenannter polarer

stratosphdarischer Wolken (englisch: polar stratospheric clouds, PSCs) zu erméglichen.

An den PSCs laufen heterogene Reaktionen ab, die fiir die gleiche Spezies i. Allg. schneller
sind und weniger Aktivierungsenergie benotigen als die bereits beschriebenen Gasphasenreaktio-
nen. Durch die heterogenen Reaktionen werden Cl- und Br-Verbindungen, die in den Reservoir-
gasen gebunden sind, in kurzlebigere Halogenverbindungen tiberfiihrt (Chlor- bzw. Bromaktivie-
rung). Beispielsweise wird mit den folgenden Reaktionen molekulares Chlor freigesetzt, wobei
(g) fiir die Gasphase und (f) fiir die feste Phase steht:

CIONO; (g) + HC1(f) —  Cly(g) + HNO;3 (f) (R 2.12)
CIONO; (g) + H,O (f) — HOCI(g) + HNO3 (f) (R 2.13)
HOCI (g) + HCI1(f) —  Cly(g) + Hy0 (f) (R 2.14)

Gleichzeitig werden durch diese Reaktionen die reaktiven Stickstoffverbindungen NO und NOg,
die auch als NO,'7 zusammengefasst werden, in das Reservoir HNOj iiberfiihrt. Bei Sedimen-
tation der PSC-Partikel wird NO, damit irreversibel aus der entsprechenden stratosphérischen
Schicht entfernt (Denitrifikation) und steht nicht mehr fiir Kettenabbruchreaktionen zur Verfii-
gung (sieche R 2.9-R 2.11). Unter Sonneneinstrahlung photolysiert molekuares Chlor leicht zu
Chlorradikalen, so dass mit dem Ende der Polarnacht iiber den katalytischen Zyklus (R 2.5-
R 2.6) Ozon abgebaut werden kann. Allerdings ist die Konzentration an atomaren Sauerstoff
aufgrund der noch geringen solaren Einstrahlung zu klein, um den beobachteten Ozonabbau zu

erkléren.

Bei Vorliegen sehr hoher ClO-Konzentrationen kann sich das thermisch instabile Dimer
Cl204 bilden und der Ozonabbau kann auch in Abwesenheit von Sauerstoffatomen erfolgen [Mo-
lina und Molina, 1987]:

CIO+ClIO+M <« ClhOy+M (R 2.15)
ClaO2 +hr  —  Cl+ ClOq (R 2.16)
ClOg+M — Cl+ 09 (R 2.17)

2x (Cl1+03 — ClO+ 0y) (R 2.18)

Netto: 203 — 302 (R 2.19)

Dieser ClO-ClO-Zyklus lduft am effektivsten bei tiefen Temperaturen (wegen R 2.15) unter Son-
nenlicht (wegen R 2.16) ab. In einem weiteren Zyklus erfolgt der Ozonabbau ebenfalls in Abwe-
senheit von Sauerstoffatomen tiber C10 und BrO [McElroy et al., 1986]. Inwieweit der beobach-
tete Ozonabbau anhand dieser Reaktionen annéhernd vollstdndig beschrieben wird, ist zur Zeit
Gegenstand der wissenschaftlichen Diskussion [von Hobe, 2007 und dort genannte Referenzen|.
Neue Laboruntersuchungen [Pope et al., 2007] und Flugzeugmessungen [Schofield et al., 2008|
deuten darauf hin, dass die Reaktionsraten fiir R 2.15 und R 2.16 bisher iiberschéitzt wurden.

' Mit einem Index werden Spezies einer Spurengasfamilie zusammengefasst, die relativ schnell untereinander
reagieren, wiahrend ihre Summe konstant bleibt. Mit anderen Worten: NO und NOgz haben eine sehr viel
kiirzere Lebenszeit als NO.. Dabei bezeichnet der Index x reaktive Spezies, die am katalytischen Ozonabbau
beteiligt sind. Der Index y fasst die reaktiven Spezies und die Reservoirgase zusammen [Dessler, 2000].
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Sind diese Untersuchungen richtig, dann wiirden sowohl der ClO-ClO- als auch der ClO-BrO-
Zyklus langsamer ablaufen und zu weniger Ozonabbau fithren, als bisher angenommen und es

miisste ein weiterer bisher unbekannter Mechanismus zum Ozonabbau existieren [z.B. von Hobe,
2007].

Sowohl die PSC-Bildung als auch der Dimer-Zyklus sind stark von der Temperatur und
damit von den meteorologischen Bedingungen abhingig. Wie in Abschnitt 2.3.2 erldutert wurde,
ist der Polarwirbel auf der Stidhemisphire ungestorter und kélter als auf der Nordhemisphére.
Damit werden {iber der Antarktis regelméssig die Temperaturen, die zur Bildung polarer strato-
sphérischer Wolken nétig sind, unterschritten. Seit Anfang der 1980er ist in jedem Friihjahr iiber
der Antarktis ein Ozonabbau zu beobachten, der zu sehr kleinen Ozonsdulendichten mit Werten
unterhalb von 220 DU fiihrt. Auf der Nordhemisphére ist der Ozonabbau wegen der hoheren
Temperaturen nicht so stark wie auf der Stidhemisphére. Die grofse Variabilitidt in der Stérke des
Ozonabbaus iiber der Arktis ist auf die hohe dynamische Variabilitdt der polaren Stratosphéire

auf der Nordhemisphére zuriickzufiihren.

2.4.2. Stickstoffdioxid (NO-)

Stickstoffdioxid ist ein reaktives Spurengas, das tagsiiber mit Stickstoffmonoxid NO in einem
photochemischen Gleichgewicht steht. Auch bei weiteren chemischen Reaktionen werden NOq
und NO schnell ineinander umgewandelt. Chemische Reaktionen anderer Stickstoffverbindungen
sorgen fiir eine langsame Anderung des NO,-Budgets — der Summe der reaktiven Stickstoffver-
bindungen NO und NOsy. Fiir NOg ergibt sich ein ausgepréigter Tagesgang, der beim Vergleich
zwischen zwei Messungen beriicksichtigt werden muss und hier anhand der wesentlichen chemi-

schen Reaktionen kurz vorgestellt wird.

Die Hauptquelle fiir NO, in der Stratosphére ist NoO, das in der Troposphére entsteht.
Auf dieses langlebige Spurengas wird in Abschnitt 2.4.3 eingegangen. Stickstoffverbindungen
entstehen in der Stratosphére auch durch die Dissoziation von Na, die durch solare Protonen
und kosmische Strahlung verursacht wird. Auferdem koénnen Stickstoffverbindungen, die in der
Mesosphére und Thermosphére durch Photolyse und Dissoziation von N2 produziert werden, im
Winter und Friihjahr durch grofsrdumiges Absinken in die polare Stratosphére eingetragen werden
[Dessler, 2000, sieche auch Kap. 2.3]. In einigen Wintern kommt es bedingt durch eine besondere
meteorologische Situation zu einem verstirkten Absinken von Luftmassen aus héheren Schichten
in die Stratosphére, was in Kapitel 7 fiir den arktischen Winter 2002/03 anhand von Trajektori-
enrechnungen untersucht wird. Solare Ereignisse, bei denen eine verstirkte Emission von solaren
Protonen mit hoherer Energie oder von energiereichen Partikeln auftritt, fiihren sporadisch v.a.
in der oberen Atmosphére zu einer erhéhten Produktion von Stickstoffverbindungen [z.B. Vogel
et al., 2008 und dort genannte Referenzen|. Die Auswirkungen dieser solaren Ereignisse auf das
NO,-Budget |z.B. Funke et al., 2005; Seppaila et al., 2007] und den damit zusammenhéngenden
Ozonabbau [z.B. Konopka et al., 2007; Vogel et al., 2008] in der Stratosphére sind Gegenstand

aktueller Untersuchungen.
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Abb. 2.12.: Zeitliche Entwicklung verschiedener Stickstoffverbindungen in Abhé#ngigkeit vom
Sonnenzenitwinkel (SZA) aus einem Chemie-Modell fiir die Stratosphire bei
© = 615K (ca. 25 km) [nach Butz, 2006|

In der oberen Stratosphiire wird NO, in das inerte'® Ny iiberfiihrt [Dessler, 2000]:
N+NO — Ny+O (R 2.20)

NO und NOg2 werden beim katalytischen Ozonabbau (siehe R 2.5-R 2.6) schnell ineinander um-

delt:
gewande NO+03 — NOs+O; (R 2.21)

NO2+0O — NO+ 02 (R 2.22)
Anstelle der Reaktion R 2.22 kann NOg auch photolytisch dissoziieren. Da das dabei entstehende
Sauerstoffatom zu Ozon reagieren kann (siehe R 2.2), wird in diesem Fall kein Ozon zerstort:
NOs+hryr — NO+O (R 2.23)
Die Umwandlung von NO zu NOg kann auch {iber verschiedene Reaktionen ohne Ozon ablaufen,
beispielsweise durch eine Reaktion mit ClO:
ClIlO+NO — Cl4+NOg (R 2.24)

Wihrend des Tages stehen NO und NOg in einem photolytischen Gleichgewicht. Mit dem Ein-
setzen der Dammerung lisst die NOg-Photolyse (R 2.23) nach, so dass NO schnell in NO,

umgewandelt wird. Dieses reagiert mit Ozon zu NOj3:

18 reaktionstrige
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NOy 4+ 03 — NOjz+ O, (R 2.25)

Unter dem FEinfluss von Sonnenlicht photolysiert NOs sehr schnell zu NOs oder NO, daher ist
tagsiiber kaum NOjs vorhanden. Wiahrend der Nacht reagiert es mit NOg zum Reservoir NoOs:
NOy +NO3s+M — NyOs+M (R 2.26)

Tagsiiber erfolgt eine langsame Photolyse von N2Ojs zu NOg2 und NO3. Weitere Reservoirgase
(HNO3, CIONO2 und BrONO3) entstehen tiber die bereits beschriebenen Kettenabruchreaktio-
nen R 2.9-R 2.11, die den katalytischen Ozonabbau begrenzen.

Abbildung 2.12 zeigt den typischen Tagesgang fiir NO2 und einige weitere Stickstoffverbin-
dungen. In der Nacht liegt das gesamte NO, als NO2 vor. Aus NOy und NOg3 wird im Laufe der
Nacht NOj gebildet (R 2.26), so dass die NOg-Konzentration allméhlich absinkt. Mit dem Son-
nenaufgang setzt die NOa-Photolyse (R 2.23) ein, was mit einem sprunghaften Abfall der NOag-
Konzentration und einem ebenso rapiden Anstieg der NO-Konzentration verbunden ist. Aus der
sehr langsamen N2Os-Photolyse erwéchst wahrend des Tages eine kontinuierliche Zunahme von
NO und NOg bei gleichzeitiger Abnahme der N2Os-Konzentration. Mit dem Sonnenuntergang
horen die Photolyse-Reaktionen auf, so dass NO schnell vollstdndig zu NOs reagiert. Der ausge-
préagte NOq-Tagesgang erschwert den Vergleich zweier Messungen, die nicht genau zur gleichen
Tageszeit am gleichen Ort erfolgen. Um solche Messungen untereinander vergleichbar zu machen,

muss eine photochemische Korrektur erfolgen (siehe Abschnitt 6.3.1).

2.4.3. Die langlebigen Spurengase Distickstoffoxid (N.O) und Methan (CH,)

Distickstoffoxid N2O, das auch als Lachgas bezeichnet wird, ist ein stabiles Molekiil mit tropo-
sphérischem Ursprung. Die wichtigsten natiirlichen Quellen sind die Ozeane und die tropischen
Regenwildern. Landwirtschaft, Viehzucht und Biomasseverbrennung bilden die grofsten anthro-
pogenen Quellen. N2O ist ein Treibhausgas mit einer atmosphirischen Lebenszeit von ca. 120
Jahren [WMO, 2007]. Das NoO-Mischungsverhéltnis in der Troposphéire betrug im Jahr 2005
laut IPCC (Intergovernmental Panel on Climate Change) 319 ppb!'® mit einem Anstieg von ca.
8 ppt!? pro Jahr innerhalb der letzten zwei Dekaden [Forster et al., 2007]. Aufgrund seiner Stabi-
litdt wird es unveréndert in die Stratosphére transportiert, wo es photolysiert und hauptséichlich

iiber eine Reaktion mit atomaren Sauerstoff die Hauptquelle fiir NO,, bildet [Dessler, 2000|:

NoO+hryr — Ny+O (R 2.27)
NoO+O — Ny+O (R 2.28)
NoO4+0 — 2NO (R 2.29)

Die Photolysereaktion R 2.27 ist fiir ca. 90% des NoO-Abbaus in der Stratosphére verantwort-
lich, die Reaktionen R 2.28 und R 2.29 tragen zu 6-7% bzw. 3-4% zum NyO-Abbau bei. Die
Abbaureaktionen fithren in der Stratosphére i. Allg. zu einer kontinuierlichen Abnahme der
N2O-Konzentration mit der Hohe. Infolge solarer Stérungen (siehe Abschnitt 2.4.2) kann die
N2O-Konzentration aber auch in oberen Schichten sporadisch erhtht sein [z.B. Funke et al.,
2008a,b].

191 ppb (parts per billion) = 1 Teilchen pro 10° Luftteilchen
1 ppt (parts per trillion) = 1 Teilchen pro 10*? Luftteilchen
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Auch Methan CHy wird in der Troposphére emittiert und in der Stratosphére abgebaut.
Allerdings gibt es relevante Senken in der Troposphére (Reaktionen mit OH bzw. Cl und Aufnah-
me durch den Erdboden), so dass die atmosphérische Lebenszeit von Methan mit ca. 9 Jahren
[WMO, 1999] kleiner ist als die von N2O. Die troposphérischen Quellen fiir Methan sind haupt-
séchlich biogene Prozesse z.B. in Feuchtgebieten und beim Reisanbau. Methan entsteht auch
durch Biomasseverbrennung und bei der Viehzucht. Auflferdem treten Methan-Emissionen bei
industriellen Prozessen wie bei der Gewinnung und Verteilung von fossilen Brennstoffen auf
[WMO, 2007]. 2005 betrug die Methan-Konzentration in der Troposphére 1774 ppb. Dies ent-
spricht einem Anstieg um ca. 30% seit dem Ende der 1970er. Die Anstiegsrate unterliegt starken
Variationen von Jahr zu Jahr und hat in den letzten Jahren auf Werte nahe Null abgenommen
|[Forster et al., 2007]. Methan ist ein Treibhausgas und beeinflusst die stratosphéirische Ozon-
chemie. Die Methan-Oxidation liefert einen wesentlichen Beitrag zum Wasserdampfgehalt der
Stratosphére. Sie fiihrt zu einem Anstieg der HoO- und einem Abfall der CHy-Konzentration mit
der Hohe |Dessler, 2000]. Bei der Oxidation von Wasser und Methan entstehen OH-Radikale,
die iiber die katalytischen Reaktionszyklen (z.B. R 2.5-R 2.6) zum Ozonabbau beitragen. Uber
die Kettenabbruchreaktion R 2.8 stellt Methan eine Senke fiir das Cl-Radikal. Oberhalb der
Stratopause wird Methan durch Photolyse abgebaut [Brasseur und Solomon, 2005].

Die Konzentrationen langlebiger Spurengase zeigen kompakte Korrelationen, die in Ab-
héngigkeit von der meteorologischen Situation einen typischen Verlauf aufweisen [Plumb, 2007
und dort genannte Referenzen|. Aus der CHy4-NoO-Korrelation lassen sich daher Riickschliisse
auf Transportporzesse ziehen [Michelsen et al., 1998a]. Auch die Korrelation zwischen Ozon und
langlebigen Spurengasen wie CH4 und N2O zeigt einen typischen Verlauf [Michelsen et al., 1998b],
der u.a. zur Berechnung des Ozonabbaus im Verlaufe eines Winters herangezogen werden kann
|z.B. Tilmes et al., 2003|.

2.4.4. Spurengase zur ldentifizierung mesospharischer Luftmassen

Das Absinken im Winter innerhalb des Polarwirbels (siehe Abschnitt 2.3.1) kann dazu fiithren,
dass Luftmassen aus der Mesosphére in die Stratosphére transportiert werden. Finden keine
Mischungsprozesse mit Luftmassen stratosphérischen Ursprunges statt, dann bleibt ein hoher
mesosphérischer Anteil auch in der Stratosphére erhalten (siche Kap. 7). Die Identifizierung
solcher mesosphérischer Luftmassen ist anhand von Spurengasen moglich, die eine ausreichend
grofse Lebenszeit haben und bei denen es gut messbare Unterschiede zwischen der Konzentration

in der Stratosphére und in der Mesosphére gibt.

Die Mischungsverhéltnisse von CO und NO sind in der Mesosphire hoher als in der Stra-
tosphére [Thomas, 1987; Solomon et al., 1987]. Beide Spurengase haben unter dem Einfluss von
Sonnenlicht eine relativ kurze Lebenszeit. Gelangen diese Spurengase in hohen Breiten im Winter
aber unter den Einfluss der Polarnacht, dann steigt ihre Lebenszeit an, so dass sich jeweils hohe
Konzentrationen fiir CO und NO in der winterlichen Mesosphére ergeben [Thomas, 1987; Solo-

mon et al., 1987]. In der Stratosphéire kann aufgrund der Lebenszeit von CO erwartet werden,
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dass die CO-Konzentration innerhalb von einigen Monaten ihre iiblichen stratosphérischen Wer-
te erreicht [Engel et al., 2006]. NO steht in der Stratosphére im chemischen Gleichgewicht mit
NO2 und weiteren Stickoxidverbindungen, so dass die Summe der als NO, zusammengefassten
Spurengase bei einem Eintrag mesosphérischer Luftmassen erhéht ist [Dessler, 2000; Engel et al.,
2006; siehe auch Abschnitt 2.4.2].

SFg und CO2 eignen sich aufgrund des Anstieges ihrer troposphérischen Konzentrationen
zur Bestimmung des Alters der Luft [siehe Hall und Plumb, 1994]. Beide Spurengase werden in
der oberen Atmosphére durch Photolyse zerstért. Die COgz-Photolyse, bei der CO entsteht, ist
unter Sonnenlicht bei einem Absinken der Luftmassen in die Stratosphére iiber eine Reaktion von
CO mit OH-Radikalen reversibel [Engel et al., 2006]. Fiir SFg existieren weitere Abbauprozesse
in der Mesosphire [sieche Reddmann et al., 2001|, die eine genaue Bestimmung des Alters der
Luft erschweren. Details zur Altersbestimmung aus CO2 und SF¢ und den damit verbundenen
Unsicherheiten finden sich z.B. in Strunk et al. [2000] und Engel et al. [2002].

Auf CH4 und N2O, die als langlebige Spurengase ebenfalls zur Untersuchung von Trans-
portprozessen anwendbar sind, wurde bereits im vorigen Abschnitt eingegangen. Weitere zur
Identifizierung mesosphérischer Luftmassen geeignete Spurengase sind z.B. Wasserdampf |Kou-
ker et al., 1995; Thomas, 1987] und Ha [Le Texier et al., 1988].
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Die Erfassung und kontinuierliche Uberwachung der Zusammensetzung der Atmosphire ist wich-
tig, um z.B. eine akute Gefdhrdung von Mensch und Umwelt durch schidliche Stoffe zu erkennen
und durch entsprechende Gegenmafnahmen zu vermeiden (z.B. Schadstoff-Filter in Industrie-
anlagen, Fahrverbote bzw. -einschriankungen fiir Fahrzeuge mit hohen Schadstoff-Emissionen).
Sie ist aber auch unerlisslich, um auf lingeren Zeitskalen Anderungen des Klimas feststellen
zu kénnen. Nur mit Hilfe langjihriger Datenreihen kann iiberpriift werden, inwieweit Klimamo-
delle die bisherige Entwicklung des Zustandes der Atmosphére realistisch wiedergeben. Dies ist
eine wesentliche Voraussetzung fiir die Berechnung von Zukunftsszenarien, auf deren Basis Mafs-
nahmen zur Reduktion der Emissionen von Treibhausgasen [IPCC, 2007] und ozonzerstérenden
Substanzen [WMO, 2007| abgeleitet werden kénnen.

Uber das angewendete Messverfahren wird die Genauigkeit sowie die zeitliche und riumliche
Auflésung von Spurengasmessungen bestimmt. Auch die zwischen zwei unabhéngigen Messungen
erzielbare Ubereinstimmung ist von den zugrundeliegenden Messverfahren abhingig. In Kapitel
3.1 werden einfithrend prinzipielle Verfahren zur Messung atmosphérischer Spurengase vorge-
stellt. Der Schwerpunkt liegt dabei auf optischen Verfahren, die sich auch zur Fernerkundung —
beispielsweise mittels Satelliten — einsetzen lassen. Mit Hilfe von Satelliteninstrumenten ist es
moglich, ein globales Bild der Atmosphérenzusammensetzung zu erhalten und — durch die Kom-
bination der Daten mehrerer Instrumente — lange Zeitreihen zu erstellen. Mit dem européischen
Umwelt-Satelliten ENVISAT wurde 2002 ein weiterer Satellit in die Umlaufbahn gebracht, der
u.a. Instrumente zur Erfassung atmosphérischer Spurengase an Bord hat. Auf diesen Satelliten
und die Messgerdte an Bord wird in Kapitel 3.2 eingegangen. Mit ballongebunden Messgeriten,
die in Kapitel 3.3 vorgestellt werden, kénnen sehr genaue Spurengasprofile gemessen werden.
Neben vielen weiteren Daten dienen die Messungen der Balloninstrumente u.a. dazu, die Quali-
tdt der aus den Satellitendaten abgeleiteten Spurengasprofile zu iiberpriifen. In Kapitel 3.4 wird
dieser als Validierung bezeichnete Prozess vorgestellt und es werden verschiedene Verfahren zur

Validierung von Satelliteninstrumenten diskutiert.

3.1. Prinzipielle Messverfahren und Grundlagen

Messverfahren zur Bestimmung der Konzentration von atmosphérischen Spurenstoffen lassen

sich nach verschiedenen Kriterien klassifizieren. Ein wichtiges Unterscheidungsmerkmal stellt der

31



3 Die Messung atmosphirischer Spurengase

Ort der Probenahme bzw. der Signalerfassung dar. Es kann entweder eine sogenannte in-situ-
Messung erfolgen, bei der die Luft direkt vor Ort analysiert bzw. in Probebehiltern gesammelt
wird oder es konnen Fernerkundungsverfahren angewendet werden, bei denen mit Hilfe optischer
Sensoren die Eigenschaften entfernter Luftmassen ermittelt werden. Optische Verfahren kénnen
auch als in-situ-Messungen zum Einsatz kommen. Wird der zu bestimmende Strahlungstransfer
durch eine interne Strahlungsquelle angeregt (z.B. mit Lasern), so wird das Verfahren als aktives
Verfahren bezeichnet. Bei passiven Verfahren ist eine externe Strahlungsquelle (Sonne, Mond

oder die thermische Strahlung der Atmosphére selbst) vorhanden.

Als in-gitu-Verfahren kommen die verschiedensten Messmethoden in Frage, so dass das an-
gewendete Verfahren an das zu bestimmende Spurengas bzw. die Spurengasfamilie angepasst
werden kann [z.B. Burrows et al., 2007|. Im Vergleich zu Fernerkundungsverfahren sind in-situ-
Verfahren daher i. Allg. genauer. Aufserdem ist die vertikale Aufldsung bei in-situ-Messungen
hiufig besser als bei Fernerkundungsverfahren. Ein Nachteil der in-situ-Verfahren besteht in einer
moglichen Verdnderung der Probe wihrend der Probenahme. So kann die Probe durch Ausga-
sungen aus Instrumententeilen kontaminiert oder iiber chemische Reaktionen mit der Oberflache
des Messgeriites verindert werden. Ehhalt [1980] und Burrows et al. [2007] geben einen Uberblick
iiber in-situ-Verfahren, die fiir stratosphérische Messungen angewendet werden, sowie {iber ihre
Vor- und Nachteile.

Die physikalischen Prozesse, die mit den optischen Verfahren erfasst werden kénnen, sowie

ihre theoretischen Grundlagen werden in den folgenden Abschnitten kurz vorgestellt.

3.1.1. Wechselwirkungen zwischen Atmosphire und Strahlung

Elektromagnetische Strahlung fithrt auf ihrem Weg durch die Atmosphére oder durch ein mit
Luft gefiilltes Probevolumen zu Wechselwirkungen mit den Atomen oder Molekiilen der Luftin-
haltsstoffe. Dabei entstehen charakteristische, stoffspezifische Signaturen, die sich zur Detektion
von Spurengasen nutzen lassen [z.B. Klein und Werner, 1993; Demtréder, 2000]. Abbildung 3.1
zeigt schematisch die verschiedenen Prozesse, die die Strahlungsiibertragung beeinflussen. Der
Strahlungstransport in der Atmosphére wird z.B. von Liou [2002], Platt et al. [2007]| sowie von
Goody und Yung [1989] ausfiihrlich diskutiert und soll hier nur einfiihrend behandelt werden.

Streuung

Streuprozesse konnen einerseits zur Strahlungsabschwichung in Ausbreitungsrichtung fiihren,
andererseits kann aus anderen Richtungen einfallende Strahlung in die betrachtete Raumrichtung
gestreut werden, so dass sich der Strahlungsfluss erhéht. Die Strahlungsabschwéchung iiber eine
Schicht s lasst sich wie folgt beschreiben:

dl— ()

Y = kRO, (3.1)
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ls.in(A) aus anderen / ll \\
R|chtungen ein-

fallende Strahlung

V'V

(c) Gesamt

W >
lo(X) > Atmosphére, Probevolumen Io(A) >
< S » IS+ (7\’) >

Abb. 3.1.: Schema der Prozesse bei der Strahlungsiibertragung (siehe auch Text)

Durch Integration ergibt sich das Lambert-Beer-Gesetz! [z.B. Warnecke, 1997; Liou, 2002]:

L(\) = Iy(\)e [Hs(ds, (3.2)
mit A = Wellenldnge [nm],
Ip(N) = einfallende Strahlungsintensitét [—">—],
I,-(\) = gestreute Strahlungsintensitét [nm~%2-sr]7
I(\) = transmittierte Strahlungsintensitét | —=—|,
ks = Streukoeffizient [ -] und
ds = Schichtdicke [em)].

Der Streukoeffizient ks ist eine stoffspezifische Groke, die durch die Teilchenzahldichte und den
Wirkungsquerschnitt bestimmt ist. Der Wirkungsquerschnitt ist temperatur- und druckabhingig.

ks = ogn, (3.3)
mit oy = Wirkungsquerschnitt fiir Streuung [cm?] und
n = Teilchenzahldichte (Anzahl der Molekiile pro
Volumeneinheit) [-Ls].

Die aus anderen Raumrichtungen in die Ausbreitungsrichtung gestreute Strahlung ergibt sich zu:

dl+(N) 1

4
= ks(\)— [ I\ PD,Q) df, 4
- Ngr [ 10.8)P@.5) (3.4

! Das Gesetz wird auch als Lambert-Bouguer- bzw. im englischen Sprachraum als Beersches Gesetz bezeichnet.
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mit A = Wellenldnge [nm],

Q.0 = Raumwinkel [sr],

I(A, ﬁ/) — aus dem Raumwinkel " einfallende Strahlungsintensitét
sl

I;+(\) = in Richtung § gestreute Strahlungsintensitdt [—">—],

P Q, Q/) = Phasenfunktion, die die Wahrscheinlichkeit dafiir angibt, dass
aus O einfallende Strahlung in Richtung O gestreut wird [—],

ks = Streukoeffizient [ 1] und

ds = Schichtdicke [em)].

Rayleigh- und Mie-Streuung

Rayleigh- und Mie-Streuung sind elastische Streuungen, die die Wellenléinge der Strahlung nicht
beeinflussen. Die einfallende Strahlung erfihrt eine Anderung ihrer Richtung, so dass die Strah-

lung in der urspriinglichen Ausbreitungsrichtung abgeschwécht wird.

Fiir Teilchen, deren Radius rrejichen im Vergleich zur betrachteten Wellenldnge sehr klein
ist, hingt die Streuung reziprok von der 4.Potenz der Wellenlénge des gestreuten Lichtes ab,
d.h. es gilt: ks Rayleigh ~ A~%. Somit werden kiirzere Wellenléngen stérker gestreut als ldngere.
Dieser als Rayleigh-Streuung bezeichnete Prozess tritt an Luftmolekiilen auf und fiihrt zu einer
gleichméfigen Streuung in Vorwérts- und Riickwartsrichtung. Mie-Streuung erfolgt an Teilchen,
deren Durchmesser gleich oder grofser als die Wellenldnge der einfallenden Strahlung ist. Sie ist
daher v.a. an festen oder fliissigen Aerosolen (z.B. Wolken) zu beobachten. Fiir den Streukoeffi-
zienten gilt hier: kg prie ~ 2T  Teitchen , wobei der Exponent f im Mittel ca. 1,3 betrigt. Die
Mie-Streuung ist damit anndhernd wellenlangenunabhingig und das gestreute Licht erscheint

weil (Wolken). Bei der Mie-Streuung tiberwiegt die Vorwértsstreuung [z.B. Warnecke, 1997].

Raman-Streuung

Die Raman-Streuung ist im Gegensatz zur Rayleigh- und Mie-Streuung eine inelastische Streu-
ung, bei der sich die Intensitdt des Strahlungsfeldes dndert. Die molekiilspezifische Verschiebung
der Frequenz des einfallenden Photons kann sowohl zu einer Verstérkung als auch zu einer Ab-
schwiichung der einfallenden Strahlung fithren. Durch die Anderung des Rotations- bzw. Vibra-
tionszustandes des streuenden Molekiiles entstehen mehrere eng beieinander liegende Banden
im Raman-Spektrum. Die Wirkungsquerschnitte fiir die Raman-Streuung sind im Vergleich zur
Rayleigh-Streuung sehr klein; beide Querschnitte unterscheiden sich i. Allg. um einen Faktor
1000. Daher ist eine messtechnische Ausnutzung der Raman-Streuung relativ schwierig [Klein
und Werner, 1993|. Andererseits kann die Raman-Streuung insbesondere im UV-Bereich die Ab-
sorptionsstrukturen von schwachen Absorbern tiberlagern [Wagner et al., 2001]. Sie fithrt als
sogenannter Ringeffekt zum Auffiillen (“filling-in“) der Fraunhofer-Linien? [Grainger und Ring,
1962]. Beim DOAS-Verfahren (sieche Abschnitte 3.1.2 und 3.3.1) werden verschiedene Methoden
angewendet, um den Ringeffekt zu korrigieren [siehe z.B. Langford et al., 2007 und dort genannte

Referenzen).

2 Fraunhofer-Linien sind dunkle Linien im Sonnenspektrum. Sie entstehen dadurch, dass Gasatome in der Son-
nenatmosphére einen Teil des Sonnenlichtes absorbieren.
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3.1 Prinzipielle Messverfahren und Grundlagen

Absorption und Emission

Der Energietransfer zwischen Strahlung und Materie basiert bei der Absorption und bei der Emis-
sion auf denselben physikalischen Wechselwirkungen. Wihrend bei der Absorption die Energie
des einfallenden Lichtphotons auf ein Atom bzw. Molekiil iibertragen wird, gibt das Teilchen
bei der Emission durch Abstrahlung eines Photons Energie an die Umgebung ab. Atome und
Molekiile kénnen aukerdem durch Zusammenstoke mit anderen Teilchen Energie aufnehmen oder
abgeben [z.B. Liou, 2002].

Entsprechend ihrem Aufbau nehmen Atome bzw. Molekiile nur diskrete Energiezustinde
ein. Auch eine Erh6hung ihres Energiezustandes durch Absorption von Strahlung erfolgt daher
in diskreten Schritten, die zu stoffspezifischen Absorptionslinien fiithren. Aufgrund von Zusam-
menstofen zwischen benachbarten Molekiilen (Druckverbreiterung) und der Dopplerverschiebung
durch die thermisch bedingte Relativbewegung der Molekiile zueinander (Dopplerverbreiterung)
werden die Spektrallinien z.T. erheblich verbreitert. Die energetische Lage der Linien ist durch
die Art der beteiligten Ubergéinge im Atom bzw. Molekiil bestimmt. Elektronische Uberginge,
bei denen sich der Energiezustand der Elektronen innerhalb eines Atomes &ndert, werden durch
ultraviolette (UV) oder sichtbare (VIS) Strahlung angeregt. Vibrationsiibergénge, die zu verdn-
derten Schwingungen der Atome innerhalb eines Molekiiles fithren, lassen sich im infraroten (IR)
Spektralbereich beobachten. Die Anderung der Rotation von Molekiilen ist mit der geringsten
Energiednderung verbunden. Die aus einer Rotationsanregung resultierenden Absorptionslinien
liegen dementsprechend im infraroten oder Mikrowellen-Spektrum.

Die Absorption von energiereicher Strahlung kann zur Aufspaltung von Molekiilen in Atome
(Photodissoziation) oder zur Abspaltung von Elektronen aus dem Atomverband (Ionisation)
fithren. Beide Prozesse sind beim Uberschreiten einer bestimmten Schwellenenergie méglich, so
dass sie — im Gegensatz zu den beschriebenen Ubergéingen — mit kontinuierlichen Absorptions-

spektren verbunden sind.

Die Strahlungsabschwichung durch Absorption dI, () lasst sich analog zur Streuung iiber
das Lambert-Beer-Gesetz beschreiben. Entsprechend ist der Absorptions-Koeffizient k, iiber den
Absorptions-Wirkungsquerschnitt o, und die Teilchendichte n in der durchquerten Schicht be-
stimmt und es gilt (siehe Gleichungen 3.1-3.3):

Tl ) (3.5)

Im lokalen thermodynamischen Gleichgewicht, das bei ausreichender Luftdichte — in H6-
hen bis zu ca. 60 Kilometern — angenommen werden kann, emittiert die Erdatmosphére Strah-
lung entsprechend ihrer Temperaturverteilung. Aufgrund des Kirchhoffschen Gesetzes ist das
Emissionsvermogen eines Korpers gleich seinem Absorptionsvermogen (k. = k,). Die emittierte,
thermische Strahlung kann somit iiber das Plancksche Strahlungsgesetz wie folgt beschrieben

werden:
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2hc?
B(\T) = ; , (3.6)
5 c
A [exp (W) — 1}
dI. (A
W= BOTRO), 1)
ds
mit A = Wellenlénge [nm],
T = Temperatur [K],
h = Plancksches Wirkumsquantuum [J - s] (h = 6,62-10734 J - s),
c = Lichtgeschwindigkeit |*7] (c =3-1082),
k = Boltzmann-Konstante [] (k= 1,38-10"32),
B(A\,T) = abgestrahlte Strahlungsintensitét [ —">—],
I.(\) = emittierte Strahlungsintensitét [ —"5—],
kq = Absorptionskoeffizient [--] und
ds = Schichtdicke [em)].

Die Strahlungsiibertragungsgleichung

Aus der Bilanzierung aller am Strahlungstransfer beteiligten Prozesse l4sst sich die Strahlungs-

iibertragungsgleichung ableiten (vgl. auch Abb. 3.1 sowie die Gleichungen 3.1, 3.4, 3.5 und 3.7):

dI()) LA AL () | dL) | ()

ds - ds ds ds ds (3.8)
dfd(j) = —Ip(\) [ka(A) + ks(N)]
+B(\, T)kq(N) + ks()\)% /47r I QHYP(Q,Q) dfY (3.9)
T Jo

Eine exakte Losung der Strahlungsiibertragungsgleichung ist hdufig nicht moglich. Vor allem die
Beschreibung der Streuung ist nicht im Detail realisierbar, da hierfiir z.B. das einfallende Strah-
lungsfeld und die Phasenfunktion P(€, Q') der einzelnen Streuzentren bekannt sein miissten. Fiir
viele Anwendungen lassen sich aber vereinfachende Annahmen treffen. So kann die Streuung im
infraroten Spektralbereich i. Allg. vernachléssigt werden, wenn keine Wolken in der Atmosphére
vorhanden sind. Im kurzwelligen Bereich spielt demgegeniiber die thermische Strahlung praktisch
keine Rolle.

Mit der Strahlungsiibertragungsgleichung kann (iiber sogenannte Vorwértsmodelle) aus ei-
ner bekannten Spurengasverteilung die z.B. an einem Sensor ankommende Strahlung bestimmt
werden. Bei Verfahren zur Fernerkundung ist die Fragestellung umgekehrt. Hier gilt es, aus der
am Messgerit erfassten Strahlung ein Spurengasprofil zu ermitteln. Dafiir ist eine Inversion der
Strahlungsiibertragungsgleichung erforderlich. Die Formulierung dieses Inversionsproblems fiihrt
zu einem oft nichtlinearem Gleichungssystem ohne eindeutige Losung. In viele Verfahren zur
Ableitung von Spurengasprofilen geht daher a priori Wissen ein, das unabhéngig von der durch-

gefiihrten Messung ist. A priori Informationen kénnen beispielsweise klimatologische Werte fiir
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die Druck- und Temperaturverteilung oder fiir das gesuchte Spurengasprofil selbst sein. Ver-
schiedene Methoden zur Loésung des Inversionsproblems bei der Fernerkundung sowie mogliche
Fehlerquellen sind bei Rodgers [2000] beschrieben.

3.1.2. Optische Messverfahren

Zur Messung des Spurengasgehaltes der Atmosphére haben sich eine Reihe von optischen Verfah-
ren etabliert. Einige dieser Verfahren, die auch in der Stratosphire Anwendung finden, werden
in den folgenden Abschnitten vorgestellt. Weiterfithrende Angaben sind bei Sigrist [1994] sowie
bei Klein und Werner [1993] zu finden.

Bei der FTIR-Spektroskopie (Fourier-Transformations-Infrarot) werden Interferogramme
aufgezeichnet, aus denen Spektren abgeleitet werden kénnen. Dazu wird das in das Gerét einfal-
lende Licht mit Hilfe eines Strahlteilers in zwei Strahlbiindel getrennt, die unterschiedliche Weg-
langen durchlaufen. Die Strahlbiindel werden durch Spiegel reflektiert und wieder vereinigt zu ei-
nem Detektor gefiithrt. Finer der beiden Reflektionsspiegel ist beweglich, so dass bei der spektralen
Analyse unterschiedliche Weglangendifferenzen erzeugt werden. Am Detektor entsteht ein zeitlich
variierendes Uberlagerungs- bzw. Interferenzsignal, das sich mit Hilfe der Fourier-Transformation
in ein Spektrum umwandeln ldsst. Beim klassischen Michelson-Interferometer ist der Strahlteiler
und der teildurchléssige Spiegel zum Zusammenfiihren der Strahlen ein Geréteteil. Die unter-
schiedlichen Weglangen konnen durch verschiedene Bauweisen der F'TIR-Spektrometer realisiert
werden. Im einfachsten Fall erfahrt der bewegliche Spiegel einen linearen Vorschub. Haufig wird
die Wegdifferenz auch durch die Rotationsbewegung eines Doppelpendels erzeugt. Damit sind
grofsere Weglingendifferenzen realisierbar und es ergibt sich ein robuster mechanischer Aufbau
des Gerdtes. Durch eine Kiihlung des Detektors kann das Signal-zu-Rausch-Verhéltnis und da-
mit auch die Nachweisgrenze verbessert werden. Mit der FTIR-Spektroskopie lassen sich bei
hoher spektraler Auflésung viele Komponenten durch eine Messung bestimmen. Bei der Anwen-
dung als passives Verfahren ist auferdem vorteilhaft, dass die Messungen nicht an die Sonne als
Strahlungsquelle gebunden sind und damit unabhéngig von der Tageszeit durchgefiihrt werden
koénnen. Fischer [1992] gibt einen Uberblick iiber verschiedene Realisierungen, die zur Messung

stratosphérischer Profile angewendet werden.

Das DOAS-Verfahren (Differentielle Optische
Absorption-Spektroskopie) wurde zunéchst als ak-
tives Verfahren zur Ermittlung des Spurengasge-
haltes in der Troposphire konzipiert und erfolg-
reich angewendet [sieche Platt et al., 2007; Platt,

1994 und dort genannte Referenzen]. Fiir strato-

Intensitat

sphirische Messungen wird es als passives Verfah- Wellenlange

ren eingesetzt [z.B. Pfeilsticker und Platt, 1994; Abb. 3.2.: Prinzip des DOAS-Verfahrens
Ferlemann et al., 2000]. Wesentliches Prinzip des [nach Stutz, 1996]
DOAS-Verfahrens, mit dem Spektren im UV-/VIS-Bereich ausgewertet werden, ist die differen-
tielle Messung der Strahlungsintensitit (siehe Abb. 3.2). Damit ldsst sich die Abschwéchung der
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Strahlung in einen schmalbandigen Anteil, der sich stark mit der Wellenlénge dndert, und einen
breitbandigen Anteil, der anndhernd wellenlingenunabhéngig ist, aufteilen. Da Streuprozesse im
betrachteten Wellenlangenbereich (UV/VIS) einen breitbandigen Wirkungsquerschnitt haben,
kann ihr Einfluss durch diese Methode vernachlissigt werden. Auferdem muss die einfallende
Strahlungsintensitit Iy nun nicht mehr genau bekannt sein. Fiir passive, stratosphérische Mes-
sungen ist damit kein extra-terrestrisches Sonnenspektrum, das nur schwer exakt bestimmbar ist,
notig. Anstelle dessen kann ein Referenz-Spektrum Iz) verwendet werden, in dem die Absorptions-
linien so klein wie md&glich sind. Bei Ballonmessungen wird dieses Spektrum am hochsten Punkt
des Ballonfluges beim kleinsten Sonnenzenitwinkel aufgenommen [Dorf, 2005, siehe auch Abb.
3.2]. Fiir das DOAS-Verfahren kénnen die verschiedensten Spektrometer und Strahlungsempfin-
ger eingesetzt werden [Platt, 1994]. Der Aufbau eines DOAS-Instrumentes wird in Abschnitt 3.3.1
am Beispiel eines ballongebundenen Messgerites dargestellt. Mit dem DOAS-Verfahren kénnen
viele Spurengase anhand einer Messung simultan bestimmt werden. Das Verfahren ist dabei auf
solche Spezies beschrénkt, die schmale Absorptionsbanden besitzen [Platt, 1994]. Dazu gehoren
eine Reihe von Spurengasen, die fiir die Untersuchung chemischer und dynamischer Prozesse in
der Stratosphire eine wichtige Rolle spielen (z.B. O3, BrO, OCIO, 10, NO2, H20).

Regelbare Laserdioden (T'DL fiir englisch: Tunable Diode Laser) werden in einem aktiven
Verfahren zur Messung der Absorption einzelner Spurengase eingesetzt. Diese Dioden emittie-
ren Strahlung in einem sehr schmalen Wellenldngenbereich. Sie werden so konzipiert, dass ihre
Emisgsion in unmittelbarer Nihe einer Absorptionslinie des zu bestimmenden Gases liegt. Fine
Laserdiode ist damit nur fiir die Bestimmung eines oder einiger weniger Spurengase einsetzbar.
Durch die Variation der Betriebstemperatur oder des Betriebsstromes kann die emittierte Wel-
lenldnge in sehr kleinen Schritten reguliert werden, so dass eine sehr hohe spektrale Auflsung
erzielt werden kann. Die Dioden konnen so auf das Absorptionsmaximum des Spurengases abge-
stimmt werden. Um Stérungen des Signals durch die thermische Emission des Messgerétes selbst
zu verhindern, muss das Instrument gekiihlt werden. Die hohe spektrale Auflésung erlaubt sehr
genaue Messungen mit geringen Nachweisgrenzen [Klein und Werner, 1993]. Dieses Verfahren
wird beispielsweise als ballongebundenes in-situ-Messgerit fiir stratosphérische Messungen ein-
gesetzt (siehe auch Tab. 3.1). Dabei werden mehrere Diodenlaser in ein System integriert. Das
Messvolumen mit einer Linge von 3,5 Metern ermoglicht durch Mehrfachspiegelung optische
Weglangen von mehreren hundert Metern. Damit sind Spurenstoffe noch bei einer Konzentrati-
on von einigen wenigen Molekiilen auf 10'? Luftteilchen — also im ppt-Bereich® — nachweisbar.
Die Aufnahme einer Absorptionslinie dauert nur ca. eine Sekunde, so dass eine hohe vertikale

Auflosung der gewonnenen Profile (ca. 5 Meter) realisiert werden kann |[Moreau et al., 2005].

3.2. Messinstrumente auf dem Satelliten ENVISAT

ENVISAT (ENVironmental SATellite) ist ein europiischer Satellit, der am 1. Méarz 2002 von

der Europédischen Raumfahrtagentur ESA gestartet wurde. Der Satellit fliegt auf einer polnahen,

3 parts per trillion
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sonnensynchronen! Umlaufbahn in ca. 800 Kilometer Hohe. Ein Erdumlauf (Orbit) dauert ca.
100 Minuten, damit werden pro Tag 14 Orbits abgeschlossen. Nach ca. 3 Tagen ist eine globale
Uberdeckung erreicht. Ein Zyklus bis zur Wiederholung genau identischer Orbits dauert 35 Tage
[z.B. ESA, 1998|.

An Bord von ENVISAT befinden sich insgesamt 10 Messgerite, die

e atmosphérische Parameter (z.B. Temperatur, Druck, Wolkenobergrenze, Spurengase),

e Landoberflichenparameter (z.B. Vegetationsindex, Oberflichentemperatur und -druck)

sowle

e marine Parameter (z.B. Wasserinhaltsstoffe)

bestimmen. Drei dieser Instrumente messen Spurengasprofile: GOMOS (Global Ozone Monito-
ring by Occultation of the Stars), MIPAS-E und SCIAMACHY. Durch die Kombination der
drei Messgeriite ist es moglich, Informationen iiber die globale Zusammensetzung der Atmo-
sphére von der Troposphire bis zur Mesosphire abzuleiten und die Auswirkungen natiirlicher
und anthropogener Einfliisse auf die Spurengaszusammensetzung zu untersuchen. In Kapitel 6
werden Beispiele zur Validierung von SCIAMACHY- und MIPAS-E-Messungen vorgestellt. Im

Folgenden soll auf diese beiden Instrumente eingegangen werden.

3.2.1. SCIAMACHY

SCIAMACHY (Scanning Imaging Absorption SpectroMeter for Atmospheric ChartographY) ist
ein passives Instrument, das die Transmission, die Reflektion und die Streuung des Sonnenlichtes
durch die Erdatmosphére bzw. die Erdoberfliche misst. Die Messungen werden in 8 Kanélen
in einem Wellenldngenbereich von 240 bis 2380 nm durchgefiihrt, wodurch die Konzentratio-
nen vieler Spurengase sowie Informationen iiber Wolken und Aerosole abgeleitet werden kénnen
[Bovensmann et al., 1999|. Die von SCIAMACHY erfassten Wellenldngenbereiche und die ent-
sprechenden Spurengase sind in Abbildung 3.3 dargestellt. Die Abbildung zeigt im Vergleich
dazu den von GOME (Global Ozone Monitoring Experiment) abgedeckten Wellenlingenbereich,
der kleiner ist als bei SCTAMACHY. GOME ist eine Vorgidngerversion von SCIAMACHY, die
1995 mit dem européischen Satelliten ERS-2 ins All gebracht wurde. Wie bei SCIAMACHY wird
als Messverfahren die differentielle optische Absorptions-Spektroskopie (DOAS, siehe Kap. 3.1)

angewendet.

SCIAMACHY misst in drei verschiedenen Modi bzw. Sichtgeometrien [Noél et al., 2002;
Gottwald et al., 2006], die in Abbildung 3.4a schematisch gezeigt werden. Im Nadir-Modus wird
das von der Erdoberfliche senkrecht zum Satellitensensor zuriickgestrahlte Sonnenlicht gemes-
sen. D.h. es wird die Transmission durch die Atmosphére bestimmt, die sich unmittelbar unter
dem Satelliten befindet. Damit lassen sich in erster Linie Informationen iiber den Gesamtgehalt
an Absorbern bzw. Spurengasen in dieser Luftsdule ableiten (sogenannte Siulendichten). Das

Vorgangerinstrument GOME misst nur im Nadir-Modus. Im Limb-Modus werden nacheinander

* Die Umlaufbahn ist so festgelegt, dass der Satellit den gleichen Ort immer zur selben lokalen Zeit iiberfliegt.
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% SCIAMACHY

ENVISAT-1" *

Abb. 3.3.: SCIAMACHY und GOME: Wellenléngenbereich und gemessene Spurengase
[http://www-iup.physik.uni-bremen.de/sciamachy /images/molscia.jpg|

Eclipse
(Dark Current and
On-Board Lamps)

(a) Sichtgeometrien (b) Mess-Reihenfolge wihrend eines Orbits

Abb. 3.4.: Messmodi von SCTAMACHY (a) Sichtgeometrien: 1 = NADIR, 2 = LIMB, 3 = Ok-
kultation |Gottwald et al., 2006, (b) typischer Messablauf wihrend eines Orbits [Noél
et al., 2000]

Sondierungen in verschiedenen Héhen durchgefiihrt, so dass die Atmosphére tangential zur Erd-
oberfliche abgetastet wird. Der vertikale Abstand zwischen den verschiedenen Sondierungen, die
bei SCIAMACHY vom Erdboden bis zu einer Héhe von ca. 100 Kilometern erfolgen, betrégt ca.
3 Kilometer. In der Horizontalen erfasst der Sensor bei einer Messung iiber die gesamte Hohe
einen Bereich, der am Boden 960 x 240 Kilometer entspricht [Hoogen et al., 1999]. In Flugrich-
tung, die bei SCIAMACHY der Blickrichtung entspricht, ist die tatsdchlich vermessene Luftmasse

grofer als der beschriebene Bodenpixel, da die Transmission integral entlang der Sichtlinie als
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sogenannte schriage Sdule bestimmt wird. Die mit einem Limb-Scan erfasste Luftmasse erstreckt
sich entlang der Flugrichtung auf ca. 400 Kilometer [Bracher et al., 2005a]. Eine Messung iiber
den gesamten Hohenbereich dauert ca. 1 bis 2 Minuten, eine einzelne Sondierung in einer Hohe
wenige Sekunden. Als Okkultationsmessungen werden Messungen bezeichnet, die bei Auf- oder
Untergang von Sonne oder Mond stattfinden. Dabei befindet sich die Strahlungsquelle (Sonne
oder Mond) direkt im Sichtfeld des Sensors, so dass die direkte Transmission durch die Atmosphé-
re gemessen wird. Durch die Anordnung der Instrumente auf ENVISAT sind mit SCIAMACHY
Messungen zum Sonnenaufgang zwischen 50°N und 70°N sowie zum Monduntergang zwischen
20°S und 90°S méglich [Noél et al., 2002|. Die verschiedenen Sichtgeometrien von SCIAMACHY
erlauben es, dieselbe Luftmasse zunichst im Limb-Modus und ca. 7 Minuten spéter im Nadir-
Modus zu messen. Das hat den Vorteil, dass aus der Differenz beider Messungen troposphérische
Sdulendichten bestimmbar sind. In Abbildung 3.4b ist die typische Abfolge der verschiedenen

Messungen wéhrend eines Orbits gezeigt.

Alle in Kapitel 6 verwendeten SCIAMACHY-Profile sind aus dem Limb-Modus abgeleitet.
Die von verschiedenen Gruppen (IUP Heidelberg, IUP Bremen, Harvard) angewendeten Algo-
rithmen zur Bestimmung von Os- und NOs-Konzentrationen sind bei Butz et al. [2006] und
den dort genannten Referenzen beschrieben. Im Hohenbereich zwischen 15 und 35 Kilometern
betrédgt der Gesamtfehler fiir O3 8-14% und fiir NO2 15-25% [Butz et al., 2006]. Weitere Details
zu SCIAMACHY finden sich z.B. in Bovensmann et al. [1999] und Gottwald et al. [2006] sowie

den dort genannten Referenzen.

3.2.2. MIPAS-E

MIPAS-E (Michelson Interferometer for Passive Atmospheric Sounding - ENVISAT) ist ein pas-
sives Messgerit, das aus einem Fourier-Transformations-Infrarot-Spektrometer besteht. Es er-
fasst die Emission verschiedener Spurengase in 5 Banden im mittleren Infrarot-Bereich (4,15 bis
14,6 pm). Im Gegensatz zu Messungen mit SCTAMACHY sind MIPAS-Messungen damit nicht
an das Sonnenlicht gebunden und kénnen unabhéngig von der Tages- oder Jahreszeit (auch in
der Polarnacht) erfolgen. Mit MIPAS-E kann die Konzentration von iiber 20 Spurengasen — u.a.
fast aller NO,-Spezies und verschiedener FCKW (Fluor-Chlor-Kohlenwasserstoffe) — bestimmt
werden. Aufierdem lasst sich der Aerosolgehalt ermitteln und es kénnen Informationen zu Wolken
abgeleitet werden [Fischer und Oelhaf, 1996; ESA, 1998].

Die atmosphérischen Emissionen werden mittels Limb-Messungen erfasst. Die Atmosphére
wird dabei im Hohenbereich von 5 bis 150 Kilometern von oben nach unten mit einem vertikalen
Abstand von ca. 3 Kilometern abgetastet. Die Sichtlinie kann entweder in einem 35°-Bereich
entgegengesetzt zur ENVISAT-Flugrichtung oder seitwérts auf der sonnenabgewandten Seite
des Satelliten verlaufen (siehe Abb. 3.5). Die Aufnahme eines hochaufgelosten Spektrums in
einer bestimmten Hohe dauert weniger als 5 Sekunden, fiir eine Messung iiber den gesamten
Hohenbereich werden ca. 75 Sekunden benétigt [Fischer und Oelhaf, 1996; ESA, 1998]. Die vom
Sensor erfasste Luftmasse ist ca. 30 Kilometer breit (quer zur Flugrichtung) und erstreckt sich

entlang der Flugrichtung iiber etwa 500 Kilometer [Bracher et al., 2005a].
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e

Direction

Tangential Height
5...150 km

Abb. 3.5.: Sichtgeometrien von MIPAS-E |ESA, 1998]

Im Hohenbereich zwischen 7 und 35 Kilometern betrigt die Genauigkeit fiir CHy 10-22%
und fiir NoO 10-30% [Payan et al., 2007]. Weitere Details zu MIPAS-E finden sich z.B. in Fischer
und Oelhaf [1996] und Fischer et al. [2008].

3.3. Ballongebundene Messinstrumente

Mit Hilfe ballongebundener Messungen ist es mdglich, zeitlich und rdumlich sehr hochaufgeltste
Spurengasprofile mit hoher Genauigkeit an einzelnen Orten zu bestimmen. Solche Messungen wer-
den seit vielen Jahren durchgefiihrt, um chemische und dynamische Prozesse in der Stratosphére
im Detail zu untersuchen. Da der organisatorische und technische Aufwand fiir einen einzelnen
Ballonflug sehr hoch ist, werden hiufig koordinierte Messkampagnen durchgefiihrt, bei denen
im Verlauf von einigen Wochen mehrere Ballonfliige stattfinden (z.B. 1983: MAP/GLOBUS [Of-
fermann, 1987], 1991/1992: EASOE [Knudsen und Carver, 1994], 1999 ,/2000: SOLVE/THESEO
[Newman et al., 2002]). Dabei kommen verschiedenste Messgeréte zum Einsatz, die sich hinsicht-
lich des zugrundeliegenden Messverfahrens und der Messgeometrie unterscheiden (siche Kap.
3.1 und Tab. 3.1). Dementsprechend vielfiltig sind die erfassten Spurengase sowie die horizon-
tale und vertikale Auflésung der abgeleiteten Profile. Die Art des Messgerites bestimmt auch,
unter welchen Restriktionen ein Ballonstart erfolgen kann (siehe Abschnitt 6.1.1) und wieviele
Messprofile wihrend eines Ballonfluges aufgenommen werden konnen. So lassen sich z.B. mit
in-situ-Messgerdten filir ein bestimmtes Spurengas maximal zwei Profile pro Ballonflug realisie-
ren (beim Ballonaufstieg und beim Ballonabstieg). Demgegeniiber sind mit MIPAS-B2 — der
Ballonversion von MIPAS-E - aufgrund einer flexiblen, sehr gut stabilisierten Sichtgeometrie
Profilsondierungen {iber fast den gesamten Zeitraum eines Ballonfluges mdéglich. Tabelle 3.1 gibt
einen Uberblick iiber die bei der ENVISAT-Validierung eingesetzten Messinstrumente, fiir die

im Rahmen dieser Arbeit eine gezielte Beratung und Unterstiitzung der Flugplanung im Hin-
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3 Die Messung atmosphirischer Spurengase

blick auf die stratosphérischen Bedingungen und mdgliche Koinzidenzen mit den zu validierenden
ENVISAT-Geriten erfolgte (vgl. auch Kap. 6 und Tab. 6.1). Angaben zu weiteren Ballonmes-
sungen, die fiir die Validierung der ENVISAT-Gerdte verwendet wurden, finden sich z.B. bei
Piters et al. [2006]. Teilweise werden auf einer Ballongondel zwei oder mehr Messinstrumente
betrieben — z.B. auf der TWIN- bzw. TRIPLE-Gondel (siehe Abschnitt 3.3.2). Auch die beiden
Messgerdte DOAS und LPMA (Limb Profile Monitor of the Atmosphere) — ein FTIR-Instrument
(siche Abschnitt 3.1.2) — werden gemeinsam auf einer Gondel eingesetzt. In Kapitel 6 werden
anhand von LPMA/DOAS- und BONBON-Messungen Fallbeispiele zur ENVISAT-Validierung
diskutiert. In den folgenden Abschnitten werden das DOAS- und das BONBON-Instrument kurz
beschrieben. Details zum LPMA-Messgerét finden sich in Camy-Peyret [1995] bzw. Camy-Peyret
et al. [1995] (siehe auch Tab. 3.1).

3.3.1. Das DOAS-Messgerat

Das DOAS-Instrument wurde am [UP Heidelberg als ballongebundenes Messgerét zur Erfassung
stratosphérischer Spurengase entwickelt [z.B. Bauer, 1997; Ferlemann et al., 1998, 2000|. Es
misst iber zwei Spektrographen die Absorption von direktem Sonnenlicht im UV- bzw. VIS-
Bereich. Seit Mitte der 1990er Jahre wird es zusammen mit dem LPMA-Instrument auf einer
Ballongondel betrieben. Die LPMA/DOAS-Gondel kann so gedreht und in der entsprechenden
Himmelsrichtung stabilisiert werden, dass die Optik direktes Sonnenlicht empfangt [Camy-Peyret

et al., 1995 und Referenzen darin|.

Beim DOAS-Instrument fithren zwei kleine Teleskope die einfallende Sonnenstrahlung iiber
Quarzfaserbiindel zu den beiden Spektrographen. Uber holographische Gitter wird das Sonnen-
licht in den jeweiligen Spektralbereich (UV: 316,5-417,3nm; VIS: 399,9-653,0 nm) zerlegt. Ther-
misch stabilisierte Photo-Dioden-Zeilen erfassen das Spektrum und wandeln es in ein elektroni-
sches Signal um. Beide Spektrographen sind in einem Druckbehélter aus Edelstahl montiert. Um
Druckschwankungen auszuschliefen und kondensierenden Wasserdampf auf den Photo-Dioden-
Zeilen zu vermeiden, wird dieser Behilter evakuiert. Eine Wasser-Eis-Mischung um den Behélter
sorgt fiir eine konstante Temperatur des Gerdtes um 0°C. In Bauer [1997] wird eine detaillierte
Beschreibung des Instrumentes gegeben. Aktuelle optische und mechanische Modifikationen sind
bei Dorf [2005] dargestellt. Die iiberarbeitete Konfiguration der elektronischen Komponenten
wird von Butz [2006] beschrieben.

Da mit dem Gerit direktes Sonnenlicht erfasst wird, ist zur Bestimmung von Spurengaspro-
filen eine Relativbewegung zwischen Sonne und Ballonmessgerét nétig. Wie in Abbildung 3.6 dar-
gestellt, kdnnen Profil-Messungen wihrend des Ballonauf- oder -abstieges sowie wihrend einer
Sonnenokkultation erfolgen. Ublicherweise werden die Messungen beim Ballonaufstieg und beim
Sonnenuntergang durchgefiihrt, wodurch sich zwei Profil-Sondierungen ergeben. Der Ballonstart
erfolgt dabei so, dass kurz nach dem Erreichen des héchsten Flugniveaus der Sonnenuntergang
beginnt. Messungen wihrend des Sonnenaufganges konnen nur in wenigen Fillen realisiert wer-
den. Ein Start unmittelbar vor dem Sonnenaufgang miisste im Dunkeln erfolgen, so dass die

Messung wihrend des Ballonaufstieges entfallen wiirde. Optimal wére es, den Ballonstart kurz
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Abb. 3.6.: Sichtgeometrien bei DOAS-Ballonmessungen [nach Osterkamp, 1997]

vor Sonnenuntergang durchzufiihren und den Ballon bis zum néchsten Morgen fliegen zu las-
sen. Dann kénnten insgesamt vier Profil-Sondierungen durchgefiihrt werden. Dies ist aber nur in
Ausnahmefillen realisierbar. So sind in hohen Breiten im Sommer die Windgeschwindigkeiten in
der Ballonflughdhe relativ gering und die erforderliche Flugdauer ist aufgrund der kurzen Nacht
verhdltnismissig gering, was die Durchfiihrung von insgesamt vier Messungen ermoglicht. In den
Tropen ist bei giinstiger QBO-Phase und entsprechender Gestaltung des Flugprofils® ebenfalls

die Realisierung aller vier Messungen denkbar.

Die rdumliche Auflésung der ermittelten Spurengasprofile wird von mehreren, z.T. von Flug
zu Flug variierenden Faktoren beeinflusst (z.B. Ballonflughahn und -aufstiegsgeschwindigkeit,
zeitliche Auflésung der aufgenommenen Spektren). Ein wesentlicher Parameter fiir die vertikale
Auflésung ist das zu bestimmende Spurengas selbst. Die horizontale Auflésung hingt u.a. von der
Sichtgeometrie ab. Beim Ballonaufstieg sind die gemessenen Spektren aufgrund der mit der Hohe
abnehmenden Dichte v.a. von den Spurengaskonzentrationen in Ballonh6he dominiert, so dass die
horizontale Auflésung im Bereich von einigen Kilometern liegt. Wahrend des Sonnenunterganges
werden immer tiefere Luftmassen von der Messung erfasst und der Tangentenpunkt, an dem der
Abstand zwischen der Sichtlinie und der Erdoberfliche minimal ist, entfernt sich immer mehr
vom Ballon. Die gemessene Strahlung durchquert dabei Luftschichten unterhalb der Ballonhéhe
zweimal. Die letzten Spektren der Sonnenuntergangsmessung werden bei einem Tangentenpunkt

aufgenommen, der mehrere hundert Kilometer vom Ballonmessgerit entfernt ist.

In dem vom DOAS-Instrument abgedeckten Wellenlingenbereich kénnen viele Spurenga-
se bestimmt werden, z.B. O3, NO3, H2O, BrO, OCI1O, 10, OIO |[siehe z.B. Ferlemann et al.,
1998, 2000; Bosch et al., 2003; Dorf et al., 2006; Butz et al., 2006]. Typischerweise betréigt die
Genauigkeit fiir O3 5% und fiir NO2 10% [Butz et al., 2006]. Details zum Algorithmus fiir die
Ableitung der Profile sind z.B. in Butz et al. [2006] und Butz [2006] beschrieben. Durch eine

5 Die Flughthe konnte in der Nacht auf ein Niveau abgesenkt werden, in dem der Wind entgegengesetzt zum
Wind in der maximalen Flughohe gerichtet ist. Damit liefse sich ein Riicktransport in Richtung Ausgangspunkt
bewerkstelligen.
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absolute Kalibrierung des DOAS-Instrumentes, die mit einer sehr genauen Strahlungsquelle vor
einem Ballonflug erfolgt, kann zusitzlich zu den Spurengasprofilen auch das Sonnenspektrum
im UV /VIS-Bereich ermittelt werden. Die bei verschiedenen Ballonfligen bestimmten Spektren
wurden im Rahmen der ENVISAT-Validierung zur Uberpriifung des von SCIAMACHY erfassten
solaren Spektrums verwendet [Gurlit et al., 2005|. Am IUP Heidelberg wurde neben dem bis-
her beschriebenen DOAS-Gerit ein kleines, leichtes Spektrometer (Mini-DOAS) neu entwickelt
[Weidner et al., 2005], mit dem ebenfalls das DOAS-Verfahren im UV /VIS-Bereich angewendet
wird. Aufgrund der geringen Grofe und des geringen Gewichtes kann dieses Gerat relativ ein-
fach in verschiedene Ballongondeln integriert werden und damit als zusédtzliches Instrument bei

grofsen Ballonmessgerdten mitfliegen.

3.3.2. Der Luftsammler BONBON auf TRIPLE/TWIN

Mit dem kryogenen® Luftsammler BONBON werden withrend des Ballonfluges komplette Luft-
proben gesammelt, die spdter im Labor analysiert werden kénnen. Das Gerdt wurde am For-
schungszentrum Jilich gebaut [Schmidt et al., 1983] und wird jetzt am Institut fiir Meteorologie
und Geophysik der Universitat Frankfurt betrieben [z.B. Engel et al., 2002].

Der Sammler besteht aus 15 Stahlzylindern (5 Behilter 4 0,58 Liter und 10 Behélter &
0,31 Liter), die sich in einem mit fliissigen Neon auf 30 K gekiihltem Behilter befinden [Schmidt
et al., 1987]. Um eine Kontamination der Proben z.B. durch Ausgasungen aus der Ballonhiille
zu verhindern, erfolgt die Probenahme i. Allg. wihrend des Ballonabstieges. Der Ballonabstieg
wird iiber ein ferngesteuertes Ventil durch Ablassen von Helium aus der Ballonhiille geregelt,
so dass die Geschwindigkeit beim Sinken des Ballones zwischen 1 und 4 m/s betrégt [Schmidt
et al., 1983; Haase, 2004]. Der Beginn und das Ende einer einzelnen Probenahme kénnen vom
Boden aus gesteuert werden. Die Probebehilter werden vor dem Flug auf einen Druck von
mindestens 1076 hPa evakuiert. Zur Probenahme wird die Glaskappe, die die Behilter verschlieft,
abgeschlagen, so dass Luft in den evakuierten Behélter flieflen kann. Die einstromende Luft
kondensiert an der inneren, kalten Oberfliche des Probenahmebehélters. Zum Schlieken des
Behilters wird das Goldrohr am Einlass mit Hilfe von zwei Klemmbacken, die durch eine kleine
Sprengung gegeneinander gedriickt werden, kalt verschweift [Schmidt et al., 1983; Haase, 2004].
Die Sammelzeit betrigt je nach Héhe 1 bis 8 Minuten. Die vertikale Auflésung ist abhingig vom
Aufiendruck und von der Sammelzeit. Sie liegt zwischen 100 Metern und einem Kilometer [Haase,
2004]. Die Komponenten der kondensierten Luft gehen unter Laborbedingungen (ca. 20°C) in die
Gasphase iiber, so dass nach ca. einer Woche die urspriingliche, homogene Luftzusammensetzung
wieder erreicht wird. Die Luftproben kénnen mit verschiedenen Analyseverfahren untersucht

werden. Hauptséchlich werden dafiir gaschromatographische Verfahren angewendet [Haase, 2004].

Mit dem beschriebenen Verfahren kann die Konzentration einer Vielzahl von Spurenga-

sen bestimmt werden. Dazu gehéren z.B. verschiedene FCKW| die aufgrund ihrer sehr geringen

6 gekiihlten (kryo: griechisch kalt, Kilte)
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Konzentration’ kaum mit anderen Verfahren bestimmbar sind, aber auch andere langlebige Spu-
renstoffe wie NoO und CHy. Die mit dem Verfahren erzielte Genauigkeit liegt fiir NoO bei 1%
der aktuellen troposphirischen Werte und fiir CHy bei 2 ppb® [Engel et al., 2002].

Der kryogene Luftsammler wird hiufig zusammen mit zwei anderen Messgeridten — einem
Lyman-a-Hygrometer zum Bestimmen des Wasserdampfgehaltes und einem Messgerét fiir C1O
und BrO [siehe z.B. Referenzen bei Engel et al., 2006| — auf einer sogenannten TRIPLE-Gondel
betrieben. Die Gondel besteht aus 3 Hexagonen, die aus einem Stangengeriist gebildet werden.
In dieses Stangengeriist werden die Messgeridte eingehdngt. Der Luftsammler kann aber auch
allein (SINGLE-Gondel) oder mit einem weiteren Gerét auf einer TWIN-Gondel (zwei Hexagone)

geflogen werden.

3.4. Die Validierung von Satelliteninstrumenten

Satelliteninstrumente messen als Rohdaten unkorrigierte Spektren (sogenannte Level-0-Daten),
die entlang der Sichtlinie integral die Absorption oder die Emission von Spurengasen enthalten.
Die Detektoren werden vor dem Satellitenstart und wahrend des Fluges mit Hilfe von Strahlungs-
quellen, die sich an Bord des Satelliten befinden, kalibriert. Damit wird sichergestellt, dass auf
ein bekanntes Signal eine definierte Systemantwort erfolgt. Die Rohdaten werden entsprechend
um Instrumenteneffekte korrigiert und dem Ort der Signalerfassung, d.h. der geografischen Lage

und der Hohe bzw. dem Druck zugeordnet (Level-1-Daten).

Fiir die Ableitung von Spurengasprofilen (Level-2-Daten) sind verschiedene Hilfsmittel, wie
z.B. Strahlungstransportmodelle oder klimatologische Daten, notwendig. Vereinfachungen oder
falsche Auslegungen bei der Erstellung der Algorithmen zur Profilberechnung kénnen zu syste-
matischen Fehlern fithren, die von geophysikalischen oder instrumentellen Parametern bzw. von
im Algorithmus verwendeten Parametern abhéngen [Piters et al., 2006]. Um solche Fehler zu
erkennen und um die Algorithmen verbessern zu konnen, ist eine umfangreiche Validierung der
Level-2-Daten nétig. Dazu wird die Qualitit der abgeleiteten Spurengasprofile mit unabhéngigen
Daten iiberpriift. Die den Algorithmen zugrundeliegenden Annahmen (a priori Informationen,
siche Abschnitt 3.1.1) sowie die Spurengasprofile selbst unterliegen rdumlichen und zeitlichen
Anderungen (z.B. Tages- und Jahresgang), so dass die Validierung fiir verschiedene geografische
Breiten unter unterschiedlichen meteorologischen Bedingungen und Sonnenstidnden erfolgt. Nach
dem Satellitenstart dient die Validierung zunéchst dazu, die prinzipielle Funktionsfihigkeit des
Instrumentes und die Anwendbarkeit der Algorithmen zu verifizieren. Mittel- und langfristig
kénnen Anderungen im Instrumentenverhalten auftreten, so dass die Validierung einen kontinu-
ierlichen Prozess wiahrend der gesamten Betriebszeit der Satellitengeréte darstellt. Beispielsweise
traten im Jahr 2004 technische Probleme mit dem Interferometer von MIPAS-E auf, so dass
das Gerit in der Folgezeit mit einer verringerten spektralen Auflésung betrieben wurde [Fischer

et al., 2008]. Dies machte eine Anpassung der Algorithmen zur Profilableitung notig.

" Die Konzentrationen liegen z.T. im ppt-Bereich (parts per trillion), d.h. je 10'? Luftteilchen gibt es einige
wenige Teilchen des Spurenstoffes.
§ 1 ppb (parts per billion) — 1 Teilchen pro 10° Luftteilchen
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Tab. 3.2.: Vergleich zwischen Satelliten- und Ballonmessungen

Instrument Satellit Ballon
Messmethode Fernerkundung Fernerkundung oder in situ
Auflésung
horizontal SCIAMACHY-Limb: in situ: sehr klein (< 1 m?)
~ 960x400 km Fernerkundung: kleiner als bei den
MIPAS-E: ~ 30x 500 km Satelliten-Geriten (je nach Mess-

gerdt, Hohe und Sichtgeometrie)

vertikal ca. 3 km einige m — 2 km (je nach Messgerit,
Spurengas und Hoéhe)

zeitlich 1-2 Minuten pro Profil 20-100 Minuten pro Profil (je nach
Messgerit)

Anzahl der Profile an einem Ort pro Tag max. | in situ: max. 2 Profile pro Flug

2 Profile, global bis zu ca. LPMA /DOAS: max. 4 Profile pro Flug
1000 Profile pro Tag MIPAS-B2: mehrere Profile (abhéingig
von Flugdauer)

Fiir die Validierung stehen verschiedene, etablierte Messinstrumente zur Verfiigung, die auf
den unterschiedlichsten Plattformen (Boden, Schiff, Flugzeug, Ballon, Satellit) betrieben wer-
den. Ein direkter Vergleich zwischen den Messungen zweier Instrumente ist nur sinnvoll, wenn
bei beiden Messungen dieselbe Luftmasse erfasst wurde. Im Idealfall erfolgen beide Messungen
zur gleichen Zeit am gleichen Ort. Anderenfalls konnen Unterschiede in den abgeleiteten Spu-
rengasprofilen auch durch die rdumliche und zeitliche Variabilitit der Zusammensetzung der At-
mosphére verursacht sein. Direkte Koinzidenzen zwischen den Messpunkten zweier Instrumente
sind aber nur fiir relativ wenige Validierungsmessungen realisierbar. Direkte Vergleiche werden
aukerdem durch die unterschiedliche rdumliche und zeitliche Auflésung der Messinstrumente
erschwert. Bedingt durch unterschiedliche Probenahme-Verfahren oder Sichtgeometrien werden
h&ufig verschieden grofe Luftmassen erfasst, so dass sich z.B. die vertikale Auflésung der Spu-
rengasprofile unterscheidet. Tabelle 3.2 zeigt beispielhaft die Unterschiede einiger Messparameter

zwischen Satelliten- und Balloninstrumenten.

Neben den direkten Vergleichen werden bei der Validierung von Satelliteninstrumenten wei-
tere Verfahren angewendet. Die Auswertung zonaler Mittel erlaubt es, Differenzen in den Mittel-
werten zwischen verschiedenen Instrumenten bzw. Datensitzen auf einer statistischen Basis zu er-
kennen. Dabei gehen allerdings Informationen iiber die entlang eines Breitenkreises vorhandenen
Gradienten in der Spurengaskonzentration verloren [z.B. Morris et al., 2000]. Langlebige Spuren-
gase zeigen in bestimmten Hohenbereichen typische Korrelationen zueinander (siehe z.B. Plumb
und Ko [1992] und Abschnitt 2.4.3). Solche Tracer-Tracer-Korrelationen kénnen unabhéngig von
direkten Koinzidenzen Aufschluss iiber mégliche Fehler beim zu validierenden Instrument geben.

Die Konsistenz der von einem Instrument fiir verschiedene Spurenstoffe ermittelten Konzentratio-
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nen lasst sich auch mit Hilfe von Modellen iiberpriifen. Sind die chemischen Reaktionen zwischen
den Spurengasen bekannt, so kann ein chemisches Daten-Assimilations-Modell angewendet wer-
den. Beispielsweise verwendeten Marchand et al. [2004] ein solches Modell, um ausgehend von
O3- und NOg-Messungen des ENVISAT-Instrumentes GOMOS NOs-Konzentrationen zu simu-
lieren und mit den GOMOS-NO3z-Messungen zu vergleichen. Die Beriicksichtigung dynamischer
Erhaltungsgréfien (potentielle Temperatur, potentielle Vorticity) ermdoglicht es, meteorologische
Einfliisse zu eliminieren. Damit kann auch ohne direkte Koinzidenz sichergestellt werden, dass
verschiedene Instrumente die gleichen Luftmassen beprobt haben. Die gemessenen Spurengase
werden dazu als Funktion der potentiellen Temperatur iiber der potentiellen Vorticity (PV, siehe
Kapitel 2.2) oder iiber der dquivalenten Breite? dargestellt (siche Manney et al. [2007]; Danilin
et al. [2002b] und dort genannte Referenzen). Das Verfahren ist nur anwendbar, wenn das zu un-
tersuchende Spurengas eine ausreichend grofse Lebenszeit hat (Tenemisch > Tdynamisch) und damit
gut mit der PV korreliert [Manney et al., 2001].

Eine weitere Moglichkeit, die dynamische Variablitdt bei der Validierung zu beriicksichti-
gen, besteht in der Anwendung von Trajektorien. Trajektorien beschreiben den Luftmassenweg
(siehe Kap. 4) und dienen dazu, zeitlich und raumlich entfernte Messungen fiir die Validierung
nutzbar zu machen. Beim Trajectory Mapping werden synoptische Karten der Spurengasvertei-
lung erzeugt, indem eine grofse Anzahl von Messungen, die zu verschiedenen Zeiten erfolgten, mit
Hilfe von Trajektorien auf einen einheitlichen Zeitpunkt projiziert werden [Morris et al., 1995,
2000]. Mit der Trajectory Hunting Technique (THT) konnen Luftmassen identifiziert werden, die
zu unterschiedlichen Zeiten zwei- oder mehrfach gemessen wurden [Danilin et al., 2002b]. An den
geografischen Orten einer Messung werden dazu Trajektorien initialisiert und zeitlich vorwéarts
und riickwérts berechnet. Entlang der ermittelten Trajektorien wird dann nach der Verfiigbarkeit
von Vergleichs-Messpunkten eines zweiten Geriites gesucht!?. Dieses Verfahren wurde bereits von
verschiedenen Autoren zur Validierung von Satellitendaten eingesetzt [z.B. Danilin et al., 2002a,b;
Lu et al., 2000; Lumpe et al., 2002] und wird auch in der vorliegenden Arbeit zur Validierung
der ENVISAT-Geridte verwendet. Durch die Anwendung photochemischer Modelle entlang der
Luftmassen-Trajektorien kénnen mit diesem Verfahren auch reaktive Gase (z.B. Spezies mit Ta-
gesgang) validiert werden [z.B. Pierce et al., 1997|. Der Einsatz von Chemie-Transport-Modellen,
die die dynamische und chemische Entwicklung entlang von Luftmassen-Ensembles reproduzie-
ren, erlaubt auferdem u.a. die Validerung von Satellitenmessungen fiir verschiedene Spurengase

anhand zonaler Mittel [z.B. Considine et al., 2008 und dort genannte Referenzen|.

Im folgenden Kapitel wird zunéchst das prinzipielle Vorgehen zur Berechnung von Trajekto-
rien dargestellt. Aufserdem werden die nétigen meteorologischen Eingangsdaten und Fehlerquel-
len sowie die Umsetzung im Trajektorienmodell der FU Berlin diskutiert. Im Kapitel 5 werden
iiber verschiedene Vergleichsstudien die Giite des FUB-Modelles und Unsicherheiten in den be-
rechneten Trajektorien untersucht. Beispiele fiir die Anwendung von Trajektorien im Rahmen
der ENVISAT-Validerung werden im Kapitel 6 vorgestellt und diskutiert.

® Die #quivalente Breite ist die geografische Breite, die dieselbe Fliche umfasst wie der korrespondierende PV-
Wert.

19 Als sogenanntes Match-Verfahren wird diese Technik auch dazu benutzt, mit Hilfe von Ozonsondenmessungen
den Ozonabbau im polaren Winter zu bestimmen [z.B. Rex et al., 1999].
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4. Trajektorienmodelle: Grundlagen und

Fehlerquellen

Transportprozesse bestimmen neben chemischen Umwandlungen und Mischungsprozessen die
Verteilung der in die Atmosphére eingebrachten Spurenstoffe. Ihre korrekte Beschreibung ist da-
her eine wesentliche Voraussetzung fiir Untersuchungen iiber die Auswirkungen natiirlicher und
anthropogener Spurengase, sowohl auf langen Zeitskalen (z.B. klimatologische Auswirkungen der
Treibhausgase) als auch wihrend kurzer Zeitabschnitte (z.B. Ozon-Minilécher, Episoden mit
erh6htem bodennahem Ozon). Dabei wird prinzipiell zwischen der Eulerschen und der Lagran-
geschen Betrachtungsweise unterschieden [siehe z.B. Warnecke, 1997; Stohl, 1998|. Wihrend bei
Eulerschen Untersuchungen die zeitliche Anderung bestimmter Parameter in einem konstanten
Gitterraum beschrieben wird, bewegt sich bei der Lagrange-Methode das Koordinatensystem mit
dem betrachteten Luftpaket mit. Die Bewegung eines individuellen Luftpaketes wird also bei der
Lagrangeschen Betrachtungsweise durch die zeitliche Anderung seiner Raumkoordinaten verfolgt
und als Luftbahn (Trajektorie) dargestellt.

Im folgenden Kapitel wird zunéchst auf die physikalische Beschreibung der Luftmassenbewe-
gung und ihre numerische Umsetzung eingegangen. Weiterhin werden die bei der Berechnung von
Trajektorien moglichen Fehlerquellen sowie Methoden zur Uberpriifung der Giite von Trajektori-
enmodellen diskutiert. Abschliefsend wird das an der FU Berlin zur Berechnung von Trajektorien

entwickelte und im Rahmen dieser Arbeit angewendete Modell beschrieben.

4.1. Physikalische Beschreibung der Bewegung von Luftpaketen

Eine Trajektorie beschreibt den Weg eines Luftpaketes in Abhéngigkeit von der Zeit. Dabei kann
die Bewegung der Luft ausgehend vom Initialisierungszeitpunkt sowohl fiir die folgenden als auch

fiir die zuriickliegenden Zeitschritte (Vorwérts- bzw. Riickwértstrajektorie) berechnet werden.

4.1.1. Die Trajektoriengleichung
Mathematisch lasst sich der Weg eines infinitisemal kleinen Luftpaketes durch folgende differen-
tielle Trajektoriengleichung beschreiben [Stohl, 1998]:

dX

= TIX@), (4.1)
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mit Positionsvektor des Luftpaketes,
= Windgeschwindigkeitsvektor und

= Zeit.

TS g
I

In der Realitdt ist es jedoch aufgrund der unzureichenden Informationen {iber die vorliegen-
den Windgeschwindigkeiten nicht méoglich, die Bahn eines infinitisemal kleinen Luftpaketes zu
verfolgen. Ein reales Luftpaket mit seiner finiten Grofte kann in einem inhomogenen Windfeld
deformiert und geteilt werden. Im Allgemeinen ist deswegen eine einzelne Trajektorie nicht aus-
reichend, um den Weg eines Luftpaketes zu beschreiben und das Massenzentrum des Luftpaketes
entspricht nicht exakt der berechneten Trajektorie. Daher kann eine Trajektorie nur fiir eine be-
grenzte Zeit als reprisentativ fiir den tatsichlichen Luftpaketweg angesehen werden [Stohl, 1998].
Hiufig werden deswegen nicht einzelne bzw. wenige Trajektorien berechnet, sondern es werden
viele, z.'T. mehrere tausend Trajektorien als Ensembles oder Trajektorienscharen betrachtet, um
z.B. Transportvorgénge in der Stratosphére iiber lingere Zeitskalen zu untersuchen [siehe z.B.
Sutton, 1994].

4.1.2. Meteorologische Eingangsdaten

Zur Losung der Trajektoriengleichung (Gleichung 4.1) miissen entsprechende meteorologische
Daten — insbesondere Informationen zu den Windfeldern — vorliegen. Auch wenn im Prinzip Tra-
jektorien direkt durch Interpolation aus gemessenen Winddaten abgeleitet werden kénnen, wird
in den meisten Féllen auf die Ergebnisse numerischer Modelle zuriickgegriffen [Stohl, 1998]. Die-
se Modelle, wie z.B. das Wettervorhersagemodell des Europdischen Zentrums fiir mittelfristige
Wettervorhersage (englisch: European Centre for Medium-Range Weather Forecasts, ECMWF),
berechnen ausgehend von den Beobachtungsdaten unter Beriicksichtigung physikalischer Annah-

men meteorologische Felder, die auf Lingen-Breiten-Gitterpunkten zur Verfligung stehen.

In der Stratosphére werden operationelle Messungen mit Radiosonden und Satelliteninstru-
menten durchgefiihrt. Radiosondenaufstiege erfolgen i.d.R. alle 12 Stunden — auf der Nordhalb-
kugel an ca. 700 Stationen [Malberg, 1997, S. 198f]. Dabei werden Profile der Temperatur, des
Druckes und der horizontalen Windkomponenten aufgenommen, die die untersten 20-30 Kilome-
ter der Atmosphére abdecken [Randel et al., 2004]. Fiir die Stratosphére oberhalb von 10 hPa,
iiber den Ozeanen und in Polarregionen liegen kaum Radiosondenmessungen vor, so dass hier
Satellitenmessungen die Hauptquelle fiir meteorologische Beobachtungsdaten sind [Uppala et al.,
2004]. Operationelle, polarumlaufende Satelliten kénnen zweimal téglich anndhernd global Tem-
peraturprofile bis in eine Hoéhe von etwa 50 Kilometern aufnehmen. Allerdings ist hierbei die
vertikale Auflésung sehr viel schlechter (> 10 km) als bei den Radiosonden [Randel et al., 2004].
Weitere Satelliteninstrumente messen aufserdem den Wasserdampfgehalt (z.B. HIRS = High Re-
solution Infrared Radiation Sounder) und die Ozonsdulendichte (TOMS = Total Ozone Mapping
Spectrometer) bzw. Ozonprofile (SBUV = Solar Backscatter Ultra-Violet radiometer) [Uppala
et al., 2004]. Auch Satellitenmessungen anderer Spurengase (z.B. CO2, N2O, CO) sollen zukiinftig
als Eingangsdaten fiir numerische Wettervorhersagemodelle (englisch: NWP = numerical weather

prediction) benutzt werden |[Thépaut und Andersson, 2003].
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Meteorologische Analysen werden von den numerischen Wettervorhersagemodellen durch ei-
ne sogenannte Datenassimilation erzeugt. Die meteorologischen Beobachtungsdaten werden dabei
derart in eine Kurzfrist-Vorhersage eingefiigt, dass die berechneten meteorologischen Felder so
nah wie moglich an den Beobachtungsdaten liegen und gleichzeitig die dynamischen Grundglei-
chungen erfiillt werden |Stohl et al., 2004]|. Vereinfachungen und numerische Aproximationen bei
der Formulierung der Modellgleichungen fithren jedoch dazu, dass die Integration der Beobach-
tungsdaten in die Modellrechnungen die dynamische Konsistenz der Modellanalysen stort [Scheele
et al., 2005]. Die Ergebnisse dieser operationell durchgefiithrten Rechnungen sind iiblicherweise

alle 6 Stunden verfiigbar.

Die verschiedenen numerischen Modelle greifen im Wesentlichen auf dieselben Eingangsda-
ten aus Radiosonden- und Satellitenmessungen zuriick [Randel et al., 2004]. Trotzdem fiithren
unterschiedliche Analyse- bzw. Datenassimilationstechniken z.T. zu erheblichen Differenzen in
den analysierten Wind- und Temperaturfeldern. Randel et al. [2004] vergleichen klimatologische
Datensétze der Temperatur und des zonalen Windes fiir die mittlere Atmosphére, die neben Mo-
delldaten auch Satellitenmessungen und subjektive Daten der FU Berlin umfassen. Sie stellen
eine insgesamt gute Ubereinstimmung zwischen den Datensitzen fest. Sie zeigen aber auch, dass
trotz der Verbesserungen der Modellanalysen weiterhin Differenzen in den Klimatologien fiir die
Temperatur der tropischen Tropopause, die tropischen Windfelder und die Temperatur der pola-
ren unteren Stratosphédre bestehen. Dariiberhinaus gibt es global grofse Variationen zwischen den
verschiedenen Datensétzen bei der Bestimmung der Temperatur und der Ausprigung der Stra-
topause. Randel et al. [2004] fithren dies zum einen auf die relativ geringe vertikale Auflésung der
zugrundeliegenden Satellitendaten zuriick, die in der oberen Stratosphére die einzige Quelle von
globalen Beobachtungsdaten sind. Zum anderen wirkt sich hier aus, dass bei vielen der untersuch-
ten Modelle die Stratopausenregion am oberen Rand der Modelle liegt, was zu gréferen Fehlern
in den analysierten Daten fiihrt. Die synoptische Entwicklung konkreter meteorologischer Situa-
tionen, beispielsweise die stidhemisphérische Stratosphirenerwidrmung im Jahr 2002, wird von
den operationellen Modellen nahezu identisch wiedergegeben [z.B. Manney et al., 2005a,b]. So
zeigen die Modellanalysen eine gute Ubereinstimmung fiir die Temperatur- und Windentwicklung
sowie ihre drei-dimensionale Struktur wéhrend dieser Erwérmung. Manney et al. [2005a] stellen
fest, dass es trotz dieser guten Erfassung der wesentlichen Strukturen kleine, aber z.T. signi-
fikante Unterschiede zwischen den meteorologischen Feldern der verschiedenen Modellanalysen
gibt. Sie weisen darauf hin, dass die Auswahl der meteorologischen Eingangsdaten die Ergebnisse
von Chemie- bzw. Transport-Modellstudien und die Ergebnisse detaillierter Untersuchungen zur
kleinskaligen, dynamischen Entwicklung beeinflussen kénnen. Auch Parrondo et al. [2007]| be-
tonen den Einfluss der verwendeten Temperaturfelder auf die Giite des von Chemie-Transport-
Modellen berechneten Ozonverlustes. Sie vergleichen fiir einige antarktische Stationen fiir den
Winter 2003 Radiosondendaten mit operationellen NCEP- (National Centers for Environmental
Prediction) und ECMWF-Daten. Die NCEP-Temperaturen stimmen in der unteren Stratosphére
gut mit den Radiosondendaten iiberein, sind aber in der mittleren Stratosphére um bis zu +3 K
zu hoch. Hingegen weichen die ECMWF-Analysen bei sehr kalten Bedingungen (T < -85°C)

um bis zu -3 K von den Temperaturen ab, die mit den Radiosonden gemessen wurden. Wie Par-
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4 Trajektorienmodelle: Grundlagen und Fehlerquellen

rondo et al. [2007] zeigen, kann dies zu einer Uberschiitzung des Bildungspotentials fiir polare
stratosphérische Wolken (englisch: polar stratospheric clouds, PSCs) und damit auch zu einer
Uberschitzung des Ozonabbaus fiihren (vgl. Abschnitt 2.4.1). Weitere Studien zur Qualitit der
verschiedenen Modellanalysen kommen zu dhnlichen Ergebnissen. Beispielsweise ermitteln Knud-
sen et al. [2002] fiir einzelne Tage im arktischen Winter Fehler in den Temperaturen von iiber
14 K. Knudsen et al. [2006] stellen eine mittlere Abweichung der operationellen ECMWF-Daten
(T511, 60 Modellflichen) von den bei Langzeit-Ballonfliigen ermittelten In-Situ-Messwerten von
-0,9 K fiir die Temperatur und von bis zu -0,7m/s fiir den zonalen Wind (in den Tropen bei
Ostwind) fest. Borsche et al. [2007| vergleichen die Temperaturen im Bereich der tropischen
Tropopause, die aus Messungen des Satelliten CHAMP gewonnen wurden, mit ECMWF- und
NCEP-Daten. Fiir die Tropopausentemperatur stellen sie im saisonalen Mittel signifikante Un-
terschiede von bis zu +4 K fiir die NCEP-Daten bzw. bis zu -2 K fiir die ECMWEF-Daten fest. Mit
der ab Februar 2006 operationell eingesetzten Modellversion des ECMWF (T799, 91 Modellfla-
chen), bei der die vertikale Auflésung um die Tropopause anniahernd verdoppelt wurde, wird die
Variabilitat der Atmosphére wesentlich besser erfasst als mit der ECMWF-Vorversion, da iiber
die hohere horizontale und vertikale Auflsung auch kleinskaligere Wellen richtig widergegeben
werden. Die Differenzen zwischen den CHAMP- und den ECMWF-Tropopausentemperaturen
sind dementsprechend fiir die letzten beiden Saisons, die Borsche et al. [2007] untersucht haben
(MAM und JJA 2006), signifikant geringer und ann&hernd Null. Lyjak und Yudin [2005] zeigen,
dass die aus den verschiedenen meteorologischen Analysen abgeleiteten Parameter zur Beschrei-
bung grofiskaliger Mischungsprozesse fiir die obere Troposphére und die untere Stratosphére gut
iibereinstimmen. Fiir die mittlere und obere Stratosphire werden Regionen mit schwacher bzw.
starker Mischung qualitativ identisch wiedergegeben, es bestehen aber wesentliche Unterschiede
bei der quantitativen Ableitung der Mischungsparameter. Manney et al. [2003] untersuchen fiir
zwei kalte, arktische Winter (1995-96 und 1999-2000) den Einfluss der verwendeten meteorolo-
gischen Analyse auf das abgeleitete Potential zur PSC-Bildung. Auch sie stellen fest, dass die
wesentlichen Strukturen der Temperaturverteilung identisch wiedergeben werden. Die Minimum-
Temperaturen der verschiedenen Analysen in der unteren Stratosphére variieren typischerweise
um bis zu ca. 5 K. Anhand von Fallstudien zum Temperaturverlauf entlang von Luftpaketen
zeigen Manney et al. [2003], dass in den meisten Féllen Unterschiede in den Temperaturfeldern
die Ergebnisse fiir das PSC-Bildungspotential dominieren. Z.T. beeinflussen aber auch die zu-
grundeliegenden Windfelder die Ergebnisse wesentlich, da sie zu unterschiedlichen Positionen der
Luftpakete fithren, an denen andere Temperaturen herrschen. Auf die aus diesen Unterschieden
zwischen den meteorologischen Feldern resultierenden Fehler in der Trajektorienberechnung wird

in Abschnitt 4.2.2 eingegangen.

Vor allem die Vertikalkomponente w des Windes ist mit grofsen Unsicherheiten behaftet
[Stohl und Seibert, 1998]. Wahrend die horizontalen Windkomponenten « und v typischerwei-
se einige Meter pro Sekunde betragen und durch Messungen sehr gut bestimmbar sind, ist die
Vertikalkomponente w des Windes um ca. einen Faktor 100 kleiner und betrdgt maximal ei-
nige Zentimeter pro Sekunde [Brasseur und Solomon, 2005]. Dadurch kann sie messtechnisch

nur sehr schwer erfasst werden und es gibt keine routinemissigen Beobachtungsdaten fiir die
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Vertikalkomponente w des Windes. Der Vertikalwind w liegt daher lediglich als Ergebnis von
Modellrechnungen vor. Innerhalb numerischer Wettervorhersagemodelle wird er aus den vertikal
integrierten horizontalen Winddivergenzen abgeleitet, so dass dynamische Inkonsistenzen und
unzureichende Parametrisierungen bei der Modellformulierung zu ungenauen Ergebmnissen fiir
w fiihren [Stohl, 1998; Bregman et al., 2006]. Die Vertikalgeschwindigkeit kann auch aus dem
diabatischen Auf- bzw. Absteigen von Luftmassen bestimmt werden, die durch die Berechnung
von Erwdrmungsraten aus Strahlungstransfermodellen gewonnen werden (siehe auch Abschnitt
4.1.3). Eine weitere Moglichkeit besteht darin, aus der Konzentration langlebiger Spurengase
(z.B. N2O) das Alter der Luft und damit die Transportzeit von der Troposphéire zur Strato-
sphére zu abzuschétzen |z.B. Hall und Plumb, 1994; Waugh und Hall, 2002|. In verschiedenen
Studien [vgl. z.B. Schoeberl et al., 2003; Meijer et al., 2004; Scheele et al., 2005; Bregman et al.,
2006] wurde die Guite des Vertikalwindes w anhand des Alters der Luft untersucht. Dabei konnte
gezeigt werden, dass bei Modellen, die mit Windfeldern aus der Datenassimilation angetrieben
werden, der Vertikaltransport in der Stratosphire im Vergleich zu Beobachtungen iiberschitzt
wird. Das Alter extra-tropischer stratosphérischer Luft ist dementsprechend niedriger (jiinger)
als das aus Beobachtungen abgeleitete. Pawson et al. [2007] verwenden anstelle der sonst iibli-
chen Datenfelder, die den Modellzustand alle 6 Stunden beschreiben, ein wiahrend der Datenas-
similation gebildetetes 6-Stunden-Mittel der Vertikalgeschwindigkeit als Eingangsdaten fiir ein
Chemie-Transport-Modell. Sie zeigen, dass der Vertikaltransport damit realistischer beschrieben
wird, aber weiterhin Diskrepanzen zum aus Beobachtungen abgeleiteten Alter der Luft beste-
hen. Diese Uberschiitzung des Vertikaltransportes ist vor allem fiir Transportuntersuchungen
iiber sehr lange Zeitraume (mehrere Monate bis Jahre) relevant. Laut Schoeberl et al. [2003] ist

dies aber fiir Transportstudien iiber einige Wochen bis Monate vernachldssigbar.

Die rdumliche Auflésung der Modelldaten und damit auch die Qualitéit der Modellanalysen
verbessert sich durch die steigende Leistungsfihigkeit und Kapazitiat der Grokrechner permanent.
Seit Februar 2006 werden z.B. vom ECMWF operationelle Berechnungen mit einem horizontalen
Gitterabstand von unter 30 km (T799) durchgefithrt [ECMWEF, 2006]. Weitere Verbesserungen
des Assimilationssystems werden in Zukunft zu einer realistischeren Beschreibung v.a. des verti-
kalen Transportes im operationellen ECMWF-Vorhersagemodell fithren [vgl. Monge-Sanz et al.,
2007]. Inzwischen liegen erste Ergebnisse von Simulationen mit einem japanischen Klimamodell
vor, das auf dem Earth-Simulator global mit einer horizontalen Auflésung von 20 km rechnet
[Noda et al., 2005; Satoh et al., 2008]. Trotzdem bestehen weiterhin Probleme, die zeitliche und
raumliche Konsistenz von analysierten Feldern meteorologischer Grofien zu erhalten [Stohl und
Seibert, 1998; Stohl et al., 2004].

4.1.3. Annahmen iiber die Vertikalbewegung bei der Berechnung von
Trajektorien

Die Vielzahl der in der Literatur beschriebenen Trajektorienmodelle unterscheidet sich v.a. in den
iiber den Vertikalwind w gemachten Annahmen bzw. Vereinfachungen [z.B. Stohl und Seibert,
1998; Schoeberl und Sparling, 1995|. Wie bereits im vorigen Abschnitt 4.1.2 erldutert wurde, ist
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die Vertikalkomponente w des Windes mit grofieren Unsicherheiten behaftet als die horizonta-
len Windkomponenten. Stohl et al. [1995] zeigten aukerdem, dass aufgrund der hochfrequenten
Variabilitdt von w bei der vertikalen Interpolation grofere Fehler auftreten als bei der Inter-
polation des horizontalen Windes. Tabelle 4.1 gibt einen Uberblick iiber die im Folgenden vor-
gestellten Trajektorienmodelle und die ihnen zugrundeliegenden Annahmen zum Vertikalwind.
Auf verschiedene Methoden zur Untersuchung der Genauigkeit von Trajektorienmodellen wird

in Kapitel 4.2 eingegangen.

Im einfachsten Fall wird die Vertikalkomponente des Windes vollstdndig vernachléssigt und
die Trajektorien werden z.B. auf isobaren Flachen (Fldchen gleichen Druckes) oder Isosigma-
Fliichen (d.h. dem Verlauf der Modellflichen folgend!') berechnet. Unter der Annahme, dass
vertikale Bewegungen nur durch adiabatische Prozesse — d.h. ohne Wiarmeaustausch mit der
Umgebung — verursacht werden, kénnen isentrope Trajektorien berechnet werden, die sich auf
Flachen gleicher potentieller Temperatur bewegen. Wie in Kapitel 2.2 bereits dargestellt wur-
de, steigt unter typischen atmosphérischen Bedingungen die potentielle Temperatur © mit der
Hoéhe iiber dem Boden an und kann als Vertikalkoordinate verwendet werden. Die Vertikalbewe-
gungen der Luft werden somit durch die zeitliche Entwicklung der Topographie der ©-Flichen
beschrieben. Die Beschrinkung auf adiabatische Anderungen kann dabei nur aufrecht erhalten
werden, wenn Wérmeaustauschprozesse mit der Umgebung im Vergleich zu dynamischen Pro-
zessen sehr langsam verlaufen [Schoeberl und Sparling, 1995]. Dies ist i. Allg. in der Stratosphére
bei Berechnungen fiir bis zu drei oder vier Tagen giiltig [Austin und Tuck, 1985].

Zur Beriicksichtigung diabatischer Prozesse werden quasi-isentrope Trajektorien berechnet
[z.B. Austin und Tuck, 1985]. Ausgehend von bekannten Erwadrmungsraten, die iiber Strahlungs-
transportberechnungen ermittelbar sind, wird die Anderung der potentiellen Temperatur als
Funktion der Zeit bestimmt. Die urspriingliche ©-Fliche wird um diese Anderung korrigiert,
so dass sich das Luftpaket auf einer neuen isentropen Fliche weiter bewegt. Der tatséchliche
Weg der Luftpakete wird durch die quasi-isentrope Anndherung am ehesten physikalisch korrekt
wiedergegeben. Austin und Tuck [1985] stellen fest, dass dies in der Stratophére unter ruhigen
Bedingungen (z.B. bei einem annihernd stationiiren, barotropen? Polarwirbel) fiir Berechnungen
bis zu 10 Tagen der Fall ist und bei sehr gestérten Verhéaltnissen (z.B. wihrend Stratosphéren-

erwiarmungen) fiir Betrachtungen {iber bis zu vier oder fiinf Tage gilt.

Durch Verbesserungen in den Modellen konnen inzwischen auch aus drei-dimensionalen
Windfeldern unter expliziter Beriicksichtigung des Vertikalwindes abgeleitete Trajektorien den
Transportweg realistisch beschreiben. Wahrend Stohl und Seibert [1998] zeigen, dass bei tro-
posphérischen Anwendungen die drei-dimensionalen Trajektorien sogar genauer als alle ande-
ren aus den oben beschriebenen Annahmen abgeleiteten Trajektorien sind, stellen Harris et al.

[2005] — ebenfalls fiir die Troposphére — fest, dass sich aufgrund der fehlenden Referenz fiir den

! Die Modellflichen sind dabei so angelegt, dass sie in den untersten, bodennahen Schichten dem Verlauf der
Oberflache folgen und sich, je hoher sie liegen, den Druckflichen ann&hern.

2 Unter barotropen Bedingungen verlaufen die Druck- und Temperaturfliichen parallel zueinander [2.B. Warne-
cke, 1997, S. 183]. Das Zentrum des Polarwirbeltiefs liegt in diesem Fall genau iiber dem Kéltezentrum und
die Wirbelachse verlduft senkrecht, weist also mit zunehmender Hohe keine Neigung auf. Somit kdnnen keine
Anderungen der Zirkulation auftreten.
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4 Trajektorienmodelle: Grundlagen und Fehlerquellen

wahren Transportweg nicht in jedem Fall entscheiden lasst, ob isentrope oder drei-dimensionale
Trajektorien die realistischeren Ergebnisse liefern. Auch fiir die Stratosphére ldsst sich nach
Stohl und Seibert [1998| keine abschliekende Aussage dariiber treffen, ob drei-dimensionale oder
isentrope Trajektorien den realen Transportweg besser beschreiben. Ollers et al. [2002] stellen
demgegeniiber fest, dass Transportvorginge durch den antarktischen Polarwirbelrand besser von
drei-dimensionalen als von isentropen Trajektorien simuliert werden. Fiir die Zukunft ist zu er-
warten, dass weitere Verbesserungen in den Modellen die Genauigkeit der Windfelder und damit

auch die Qualitit drei-dimensionaler Trajektorien erhéhen.

4.1.4. Beriicksichtigung von Energie- und Massenerhaltung

Die horizontalen Windkomponenten konnen messtechnisch zwar sehr gut bestimmt werden, sie
liegen aber nur in einer zeitlich und rdumlich begrenzten Auflésung vor (siehe Abschnitt 4.1.2).
Werden sie als Eingangsdaten fiir Trajektorienmodelle verwendet, so ist eine Interpolation er-
forderlich, die zu Fehlern in der Beschreibung der Windfelder fithren kann [siehe z.B. Kahl
und Samson, 1986; Stohl et al., 1995]. Die zeitliche und réumliche Interpolation kann zur Folge
haben, dass die der Trajektorienberechnung zugrundegelegten Windfelder nicht das Energieerhal-
tungsgesetz erfiillen. Rein kinematisch — also nur aus den Windgeschwindigkeiten — berechnete

Trajektorien sind damit u.U. nicht energie- und massenerhaltend.

Daher entwickelte schon Danielsen [1961] eine dynamische Methode zur grafischen Kon-
struktion von isentropen Trajektorien, bei der die Energieerhaltung beriicksichtigt wird. Diese
Methode hat jedoch den Nachteil, dass nicht immer eine eindeutige Lésung existiert. Aukerdem
ist es aufgrund der mangelnden zeitlichen Auflésung der Eingangsdaten schwierig, Partikelbe-

schleunigungen entlang des Trajektorienweges zu beriicksichtigen.

Im Gegensatz zu der impliziten® Methode von Danielsen schlugen Petersen und Uccellini
[1979)] ein eaplizites® Gleichungssystem auf der Basis der von Greenspan [1972, 1973] entwickelten
Theorie eines ,diskreten Modelles* vor, das auch die Grundlage fiir das Trajektorienmodell der
FU Berlin bildet (siehe Kapitel 4.3). Dabei wird zu sukzessiven Zeitschritten mit Hilfe der Euler-
schen Bewegungsgleichung fiir reibungsfreie Stromungen (siehe auch Abschnitt 2.2.4) zunéchst

die Partikelbeschleunigung bestimmt:

Galtn) = 3k (1) + St} (tn), (42)
otn) = =)~ flta)ulta) (43)

Anschliefsend werden aus Greenspans Differenzengleichungen die neuen Geschwindigkeits- und

Entfernungsvektoren berechnet.

wltniy) = ulty)+ At gam(tn)—%am(tn,l) , (4.4)

* Implizite Gleichungen lassen sich erst nach Umformung bzw. nur niherungsweise (z.B. iiber Iterationsverfah-
ren) 16sen. Aus expliziten Gleichungen kann die gesuchte abhéngige Verdnderliche direkt abgeleitet werden,
sofern eine analytische Losung der Gleichung existiert.
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3 1

ltnn) = o(tn) + At [Fay(t) - 5a,(t00)]. (45)
[ w(tnyr) + ult

T(tny1) = a(tn) + At ("“)2 (”)], (4.6)
[ o(tni1) + v(t

Wtns) = ylta) + At | Lrs) W], (7

mit ag, ay; = Beschleunigung in x- bzw. y-Richtung,

M = Montgomery-Potential,

T,y = Ortskoordinaten,

f = Coriolis-Parameter,

U, v = horizontale Windkomponenten und

t = Zeit zum angegebenen Zeitschritt.

Die Energieerhaltung ist nur fiir geschlossene Systeme giiltig, so dass die Giite der mit Green-
spans Gleichungssystem berechneten Trajektorien davon abhingt, inwieweit das System ener-
giekonsistent betrieben wird. Durch die Vernachldssigung der Reibung sowie die Interpolation
auf die jeweilige Trajektorienposition kénnen aber kiinstliche Energiequellen oder -senken in das
System eingefiihrt werden. Petersen und Uccellini [1979] fithrten daher verschiedene idealisierte
Experimente durch, bei denen in einem konstanten geostrophischen Windfeld Trajektorien mit
unterschiedlichen Anfangswindgeschwindigkeiten initialisiert wurden. Sie konnten durch Varia-
tionen des Zeitschrittes (5 bis 30 Minuten) zeigen, dass die Energieerhaltung umso besser erfiill
wird, je kleiner der Zeitschritt zur Losung des Gleichungssystems gewéhlt wird. Aufserdem stell-
ten sie fest, dass die maximale Anderung der Gesamtenergie um zwei bis drei Gréfenordnungen
kleiner ist als die jeweilige individuelle Anderung der potentiellen bzw. der kinetischen Energie.
Sie schlussfolgerten daraus, dass der Fehler im Luftmassenweg, der aus ihrer impliziten Methode

resultiert, minimal ist.

Letztlich muss der Zeitschritt zur Losung des Gleichungssystems so klein gewidhlt werden,
dass innerhalb des Zeitschrittes Stationaritdt angenommen werden kann. Im stationdren Zu-
stand entsprechen die durch das Montgomery-Potential beschriebenen Stromlinien genau dem
Trajektorienweg. Wahrend diese Annahme in der oberen Troposphére und in der Stratosphére
als realistisch angesehen werden kann, ist in der unteren Troposphére aufgrund kleinskaliger Pro-
zesse Stationaritdt auch bei kleinen Zeitschritten von einigen Minuten nicht zwingend gegeben.
Dariiberhinaus kann auch die Reibung in der unteren Troposphére nicht vernachlassigt werden,

so dass das Verfahren hier nur bedingt einsetzbar ist.

Verschiedene Autoren untersuchten, welcher Ansatz zur Beschreibung des Trajektorienweges
die realistischeren Ergebnisse liefert. Dabei wurden neben rein kinematischen oder rein dynami-
schen Methoden auch Verfahren untersucht, bei denen der kinematische und der dynamische
Ansatz in einem hybriden Modell gemischt wird. Stohl und Seibert [1998] kommen in ihrer Stu-

die zu dem Schluss, dass dynamische Trajektorien unrealistischen Oszillationen unterliegen, die
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4 Trajektorienmodelle: Grundlagen und Fehlerquellen

in ageostrophischen, im Montgomery-Potential nicht beriicksichtigten, Windkomponenten und
in Inkonsistenzen in den zugrundeliegenden meteorologischen Eingangsfeldern begriindet sind.
Trajektorien, die mit einem hybriden Modell berechnet wurden, zeigten zwar keine Oszillationen,
unterlagen aber in den Untersuchungen von Stohl und Seibert [1998] ebenfalls groferen Fehlern
als kinematische Trajektorien. Im Gegensatz dazu konnten Dvorkin et al. [2001] und Paldor
et al. [2002] mit ihrem hybriden Modell eine bessere Ubereinstimmung mit den in der freien
Troposphire von Ballonen zuriickgelegten Wegen feststellen als mit kinematischen Trajektorien.
Merrill et al. [1986] stellen fest, dass dynamische Methoden auch dann realistische Ergebnisse
liefern, wenn die meteorologischen Eingangsdaten in einer geringen zeitlichen Auflésung vorlie-
gen (nur zweimal pro Tag). Sie weisen auferdem darauf hin, dass die Giite aller Methoden zur
Trajektorienberechnung entscheidend von der Genauigkeit und Konsistenz der meteorologischen

Eingangsdaten abhingt.

4.2. Methoden zur Uberpriifung der Genauigkeit von
Trajektorien

Fiir die Anwendung von Trajektorien z.B. im Rahmen der Validierung von Satellitendaten (vgl.
Kapitel 6) oder zur Untersuchung von Transportprozessen (vgl. Kapitel 7) muss sichergestellt
sein, dass die Trajektorien den tatsdchlichen Weg der Luftmassen ausreichend genau wiederge-
ben. Es muss also bekannt sein bzw. abgeschitzt werden, wie grof die Abweichungen zwischen
den Trajektorien und den realen Transportwegen sind, um die Qualitit solcher Untersuchungen
bewerten zu kénnen. Verschiedene Annahmen und Fehler kénnen bei der Berechnung von Tra-
jektorien zu Ungenauigkeiten in der Beschreibung des Luftpaketweges fithren. Die wichtigsten
Fehlerquellen sind [vgl. z.B. Stohl, 1998; Stohl und Seibert, 1998; Stunder, 1996]:

e Vereinfachungen in der physikalischen Beschreibung der Trajektorien (z.B. ungeniigende
Beschreibung der Vertikalbewegung, siehe 4.1.3),

e Annaherungen bei der numerischen Umsetzung und Interpolation (z.B. Approximations-
Fehler),

e die geringe zeitliche und rdumliche Auflésung der meteorologischen Eingangsdaten bzw.

fehlerhafte Eingangsdaten (siehe 4.1.2) sowie
e Fehler bei der Startposition der Trajektorien.

Eine grofe Schwierigkeit bei der Untersuchung dieser Fehlerquellen und beim Vergleich verschie-
dener Trajektorienmodelle besteht darin, dass es keine “wahre Referenztrajektorie gibt [Stohl,
1998]. Es ist nicht moglich, den tatsichlichen Weg eines Luftpaketes direkt zu messen. Dieser
kann lediglich indirekt iiber verschiedene Hilfsmittel und sogenannte Tracer (trace = engl. Spur)
abgeschétzt werden. Stohl [1998| gibt einen Literaturiiberblick iiber die Moglichkeiten zur Be-
stimmung der Trajektoriengiite und die von verschiedenen Autoren ermittelten absoluten und
relativen Fehler bei der Trajektorienberechnung. Er geht auch auf die hier nicht vorgestellten

Methoden zur Trajektorienvalidierung anhand von chemischen Tracern (inerte Spurengase wie
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4.2 Methoden zur Uberpriifung der Genauigkeit von Trajektorien

z.B. Sulfur-Hexafluorid) und natiirlichem Material (z.B. Pollen, Wiistensand) ein, die v.a. fiir

troposphérische Untersuchungen relevant sind.

4.2.1. KenngroBen zur Validierung von Trajektorien

Die Qualitat von Trajektorienmodellen wird iiblicherweise anhand statistischer Parameter {iber-
priift [Stohl, 1998], d.h. es wird nicht die Giite einer einzelnen Trajektorie bewertet, sondern es
werden Engembles von Trajektorien zur Bestimmung der Giiteparameter verwendet. Von vielen
Autoren wird die mittlere absolute horizontale Abweichung (engl.: AHTD = absolute horizontal
transport deviation) der Testtrajektorien von den Referenztrajektorien nach einer bestimmten
Transportzeit ¢ als Giitemaft verwendet [Stohl, 1998]:

N
1
AHTD(t) = — 3 V[Xa(t) = za(t)]? + [Ya(t) — ya(0)]2, (4.8)
N
n=1
mit N = Anzahl der Trajektorien,

z,y = Position der Referenztrajektorien zum Zeitpunkt ¢,

X,Y = Position der Testtrajektorien zum Zeitpunkt ¢ und

t = Zeit.

Als Referenztrajektorien werden je nach Untersuchung z.B. die von realen Ballonen zuriick-
gelegten Wege oder Trajektorien, die unter bestimmten Annahmen berechnet wurden, verwendet.
Der reale Transportweg der Luftmassen ist, wie bereits erwahnt, nicht bekannt. Letztlich ist also
nur eine Abschétzung der aus der Trajektorienrechnung resultierenden Unsicherheiten mdoglich.
Fiir ein einzelnes Trajektorienpaar zeigt Abbildung 4.1 beispielhaft die berechnete absolute ho-
rizontale Abweichung. Ein dquivalentes Giitemaft kann fiir die vertikale Abweichung bestimmt

werden.

Die mittlere absolute horizontale Abweichung wird hiufig zu einem mittleren Transportweg
bzw. einer mittleren Referenzlinge in Bezug gesetzt, um die relative horizontale Abweichung

(engl.: RHTD = relative horizontal transport deviation) zu bestimmen:

AHTD(t)

RHTD(t 4.9
0 = 25 (4.9
mit AHTD = absolute horizontale Abweichung (siehe Gleichung 4.8),
L = Lénge der Trajektorie (siehe auch Abbildung 4.1) und
t = Zeit.

Diese Referenzldnge wird von verschiedenen Autoren unterschiedlich definiert [Stohl, 1998|. Zum
Teil wird die mittlere Linge der Referenztrajektorien als Bezug verwendet, zum Teil ein Mittel-
wert aus der Lange der Referenz- und der Testtrajektorien. Auch die Trajektorienldnge wird nicht
einheitlich definiert. Wéihrend einige Autoren die Lénge als kiirzeste Verbindung zwischen Start-

und Endpunkt definieren, wird in vielen Studien der von der Trajektorie beschriebene Weg — also
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e~ —e Referenztrajektorie

e—e Testtrajektorie X(ts),Y(ts)

L(t;) = Trajektorienléange
T
=21t
t=1

X(t3), Y (ts)

Geografische Breite

Geografische Lange

Abb. 4.1.: Absolute horizontale Abweichung zwischen einem einzelnen Trajektorienpaar zu einem
bestimmten Zeitschritt

die Summe der fiir jeden Zeitschritt zuriickgelegten Teilwege — als Trajektorienldnge verwendet
(siehe auch Abbildung 4.1). Bei den Untersuchungen zur Giite des Trajektorienmodelles der FU
Berlin in Kapitel 5 wird die mittlere relative horizontale Abweichung in Bezug auf die Liange der
Referenztrajektorie angegeben. Die Trajektorienlénge wird als Summe der zuriickgelegten Teil-
wege definiert. Als Referenztrajektorien dienen fiir die programminternen Sensitivitédtsstudien
jeweils die Trajektorien, bei denen eine bessere Beschreibung des realen Transportweges erwartet
werden kann (z.B. die Trajektorien, die basierend auf einer hoheren horizontalen oder vertikalen
Auflésung berechnet wurden.). Fiir die Vergleiche mit anderen Trajektorienmodellen werden die

mit dem Modell der FU Berlin berechneten Trajektorien als Referenz benutzt.

4.2.2. Validierung mit Hilfe von Ballonen

Eine hiufig angewendete Methode zur Bestimmung der Trajektoriengiite besteht im Vergleich
der Trajektorien mit den von Tetroon-Ballonen zuriickgelegten Wegen. Diese tetraeder-formigen
Ballone werden fiir die Sondierung horizontaler Luftbewegungen eingesetzt [siche z.B. Businger
et al., 1999]. Ein wesentliches Problem fiir den Vergleich ist dabei, dass sich die Ballone meist auf
Fliachen gleicher Dichte bewegen, wiahrend die Luftpakete eher dem Verlauf von Flachen gleicher
potentieller Temperatur folgen. Auferdem sind die von den Ballonen zuriickgelegten Wege oft
nur ca. 100 km lang, so dass die Daten nicht fiir die Untersuchung von grofraumigen Transport-
prozessen geeignet sind [Stohl et al., 1995]. Die Daten von bemannten Ballonen wurden ebenfalls
von verschiedenen Autoren zur Validierung von Trajektorienmodellen benutzt [z.B. Baumann
und Stohl, 1997]. Die Flugh6he bemannter Ballone wird durch den Piloten aktiv bestimmt.
Sie kann entweder durch Ablassen von Gas verringert oder durch Abwerfen von Ballast erhoht
werden. Daher muss diese Anderung der Flughdhe bei einem Vergleich im Trajektorienmodell

explizit beriicksichtigt werden. Die Daten sowohl der Tetroon-Ballone als auch der bemannten
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Ballonfliige sind aufgrund der geringen Flugh6hen (maximal ca. 5000 Meter) nur zur Validierung

troposphérischer Trajektorien geeignet.

Stratosphérische Trajektorien wurden von Knudsen und Carver [1994] und Knudsen et al.
[1996] mit Langzeitfliigen von Ballonen verglichen, die sich auf konstanten Druckflichen beweg-
ten. Die Ballonfliige wurden im Rahmen verschiedener Messkampagnen (EASOE = European
Arctic Stratospheric Ozone Experiment, POVORBEX = Polar Vortex Ballon Experiment) im
polaren Nordwinter durchgefiihrt und dauerten bis zu 6 Tage. Die Trajektorien wurden basie-
rend auf operationellen ECMWF-Daten (T106) mit verschiedenen Annahmen zum Vertikalwind
berechnet (isobar, isentrop, diabatisch bzw. dreidimensional). Die relative horizontale Abwei-
chung der Trajektorien von den tatsiachlichen Ballonwegen betrug typischerweise ca. 20 %. In

Einzelfallen konnte der Fehler jedoch schon nach 24 Stunden auf 40 Prozent anwachsen.

Knudsen et al. [2001] untersuchten, inwieweit die meteorologischen Eingangsdaten Einfluss
auf die Trajektoriengiite haben. Sie verglichen die Daten von 5 stratosphérischen Ballonfliigen
im polaren Nordwinter mit einer Dauer von 6 bis 22 Tagen mit Trajektorien, die auf der Basis
verschiedener Modellanalysen (ECMWEF, NCEP bzw. UKMO = U.K. Meteorological Office)
berechnet wurden. Nach 2 Tagen betrug die absolute horizontale Abweichung im Mittel ca.
250 bis 600 km. Fiir die basierend auf den ECMWEF-Analysen berechneten Trajektorien lag sie
im Extremfall bei 1500 km. Zum Teil konnten Knudsen et al. [2001] signifikante Unterschiede
zwischen den aus den verschiedenen meteorologischen Analysen abgeleiteten Trajektorienfehlern
feststellen. Eine generelle Aussage, welches der verwendeten meteorologischen Modelle die besten
Trajektorien liefert, liefs sich jedoch nicht treffen. Das verbesserte, seit Mai 1999 operationelle
ECMWEF-Modell mit 50 Modellflichen fiihrte i. Allg. zu kleineren Fehlern, stand aber nur fiir

die Untersuchung von 2 der insgesamt 5 Ballonfliige zur Verfiigung.

Hertzog et al. [2004] konnten in einer neueren Untersuchung zeigen, dass die ausgehend von
einer weiterentwickelten Modellversion des ECMWF mit 60 Modellflachen (T511, operationell
seit 2000) berechneten Trajektorien den Luftmassenweg besser wiedergeben als Trajektorien aus
NCEP-Daten. Sie untersuchten fiir 6 Ballonfliige mit einer Dauer von 8 bis 45 Tagen die Giite der
meteorologischen Analysen von ECMWEF und NCEP sowie daraus resultierende Fehler in der Tra-
jektorienberechnung. Die Ballonfliige fanden im Januar und Februar 2002 im arktischen Winter
in der unteren Stratosphire statt. Nach 5 Tagen betrug der horizontale Abstand zu den rea-
len Ballonwegen fiir die NCEP-Trajektorien 1700 £ 1400 km und fiir die ECMWF-Trajektorien
270 =+ 230 km. Hertzog et al. [2004] fiihren als mogliche Ursache fiir diese Unterschiede die ho-
here vertikale und horizontale Auflésung des ECMWF-Modelles in der unteren Stratosphire an.
Knudsen et al. [2006] kommen zu vergleichbaren Ergebnissen. Sie analysierten die Daten von
11 Langzeitfliigen, die 7 bis 79 Tage dauerten und {iberwiegend in den Tropen zwischen 80 und
15hPa (ca. 17 bis 28 km) stattfanden. Nach 5 Tagen war die mittlere Abweichung zu den realen
Ballonpositionen fiir die auf operationellen ECMWZF-Daten beruhenden Trajektorien ca. 500 km
und fiir die basierend auf NCEP/NCAR-Reanalysen berechneten Trajektorien ca. 1300 km.

Keil et al. [2001] werteten ebenfalls die Daten von Langzeitfliigen in der Stratosphéire aus.
Zum einen {iberpriiften sie die analysierten Windgeschwindigkeiten von UKMO und DAO (Da-
ta Assimilation System, NASA Goddard Space Flight Center) anhand der wihrend der Flige

63



4 Trajektorienmodelle: Grundlagen und Fehlerquellen

gemessenen Winde. Zum anderen untersuchten sie die Giite von Trajektorien, die auf der Ba-
sis von 5-Tages-Vorhersagen berechnet wurden. Es wurden insgesamt 7 Fliige mit einer Dauer
von 9 bis 118 Tagen ausgewertet, die zum berwiegenden Teil im siidhemispherischen Sommer
durchgefithrt wurden (1 Flug wihrend des Nordsommers, 1 Flug im Siidwinter). Die Trajek-
torien wurden einerseits aus den Vorhersagen der beiden Modelle UKMO und DAO berechnet,
andererseits aus den an der aktuellen Ballonposition gemessenen Winddaten. Fiir den Winterflug
ergaben sich aufgrund der starkeren Winde die groften Abweichungen zur tatsidchlichen Ballon-
position. Der mittlere relative Fehler betrug hier nach 5 Tagen 36 % (UKMO) bzw. 43 % (DAO),
fiir einzelne Trajektorien wuchs der Fehler auf bis zu 77 %. Fiir die Sommerfille lag der relative
Trajektorienfehler unter 40 %. Die besten FErgebnisse wurden zum Teil aus dem Fortschreiben
der aktuellen Winddaten gewonnen, was auf die hohe zeitliche Autokorrelation der schwachen

Winde im stratosphérischen Sommer zuriickzufiihren ist.

Der wesentliche Nachteil der ballon-basierten Trajektorienpriifung liegt darin, dass die Bal-
lone nicht der realen dreidimensionalen Luftbewegung folgen. Damit aber kann die vertikale
Bewegung der Trajektorien — die ja bei der Formulierung eines Trajektorienmodells verschieden
approximiert werden kann (siehe 4.1.3) — nicht mit dieser Methode tiberpriift werden. Aufer-
dem sind Daten zur Ballonposition wihrend des Fluges nicht in jedem Fall verfiigbar. Die Daten
bemannter Fliige und von Tetroon-Ballonen sind dariiberhinaus nur fiir die Validierung von

troposphérischen Trajektorien geeignet.

4.2.3. Dynamische Erhaltungsgréen und Vorwarts-/Riickwarts-Test

Fir adiabatische, reibungsfreie Prozesse stellen sowohl die potentielle Temperatur © als auch
die potentielle Vorticity (PV) dynamische Erhaltungsgrofen dar (siehe auch Kapitel 2.2). Im
Allgemeinen verlaufen Strahlungsaustauschprozesse in der Stratosphére relativ langsam und der
Energieeintrag durch kleinskalige Turbulenzen (Eddy Dissipation) ist vernachléssigbar, so dass
sowohl © als auch die PV entlang einer Trajektorie annidhernd konstant sind [Schoeberl und
Sparling, 1995|. Sie lassen sich daher mit gewissen Einschréinkungen [siehe Stohl und Seibert,
1998| zur Uberpriifung von Trajektorienmodellen anwenden. Die potentielle Temperatur ist ent-
lang isentroper Trajekorien per Definition konstant, so dass sie sich nur zur Uberpriifung anderer
Trajektorienarten (z.B. drei-dimensionaler oder isobarer) eignet. Auch die Erhaltung der poten-
tiellen Vorticity ist auf Prozesse beschrinkt, die auf konstanten isentropen Flichen ablaufen, so
dass in der Stratosphére aufgrund diabatischer Prozesse nach einigen Tagen mit Abweichungen
zu rechnen ist (siehe Abschnitt 4.1.3). Knudsen [1993] untersuchte die zeitliche Entwicklung der
PV entlang stratosphirischer Trajektorien und stellte z.T. schnelle Anderungen der PV fest. Er
fiihrt diese teilweise auf die lineare Interpolation der zugrundeliegenden Variablen zuriick, von
denen die PV nichtlinear abhidngt. Auch Ziv und Alpert [1994] zeigen fiir die Troposphére, dass
die angewendete Interpolationsmethode bei der Transformation von Druck- auf Thetaflichen v.a.
kleinskalige Strukturen der abgeleiteten PV beeinflussen. Sie stellen auferdem fest, dass die Giite
der berechneten PV stark von der vertikalen Auflosung der gegebenen Druckfldchen abhingt. Ei-

ne weitere Ursache fiir die PV-Anderung entlang von Trajektorien kénnen fehlerhafte kleinskalige
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4.2 Methoden zur Uberpriifung der Genauigkeit von Trajektorien

Variationen in den meteorologischen Feldern sein, die aus der Datenassimilation resultieren. Auch
nach der Bildung eines gleitenden 24-Stunden-Mittels zeigten sich bei den von Knudsen [1993]
untersuchten isentropen Trajektorien starke Anderungen der PV. Fiir 5-Tages-Trajektorien, die
zwischen 350 und 700 K berechnet wurden, betrug die mittlere Anderung der iiber 24 Stunden
gemittelten PV ca. 10 bis 14 Prozent. Knudsen [1993] folgert daraus, dass nur grofe Anderungen
in der PV auf fehlerhafte Trajektorien schlieffen lassen, da unter bestimmten Bedingungen auch

bei Betrachtungen iiber nur wenige Tage tatsichlich starke PV-Anderungen auftreten konnen.

Nach Schoeberl und Sparling [1995] l4sst sich die numerische Giite eines Trajektorienmodel-
les am besten iiber einen Vorwérts-/Riickwértstest iiberpriifen. Dazu werden zunéchst fiir einen
bestimmten Zeitraum Vorwértstrajektorien berechnet. Anschliefiend werden an den Endpunkten
dieser Trajektorien Riickwartstrajektorien initialisiert und iiber denselben Zeitraum zuriicktrans-
portiert. In einem idealen Modell erreichen die Riickwirtstrajektorien genau die Startkoordinaten
der Vorwértstrajektorien. Aufgrund numerischer Anndherungen und Interpolationen ist bei rea-
len Modellen mit Abweichungen zwischen den Startpunkten der Vorwérts- und den Endpunkten
der Riickwiértstrajektorien zu rechnen. Laut Schoeberl und Sparling [1995] kénnen diese Abwei-
chungen bei Trajektorienrechnungen iiber einen Tag fiir Zeitschritte zwischen 0,005 und 0,02 Ta-
gen (7,2 bis 28,8 Minuten) je nach verwendetem Integrationverfahren im Mittel ca. 1076 bis 1072
Grad (1 Grad ~ 110 km) betragen. Treten zwischen der Vorwérts- und der Riickwértsrechnung
kleine Abweichungen auf, so kénnen diese bei starken Gradienten in den zugrundeliegenden me-
teorologischen Feldern in den folgenden Zeitschritten zu extremen Unterschieden zwischen der

Vorwérts- und der Riickwirtsrechnung fithren.

Die Anwendung des Tests zur Uberpriifung der numerischen Giite ist auf nicht-hybride Mo-
delle beschriankt. Das sind Trajektorienmodelle, bei denen die Trajektorienposition aus einem
mathematisch /physikalischen Ansatz mit einer Losung bestimmt wird, also beispielsweise rein
kinematische Modelle (siehe auch Abschnitt 4.1.4). Diese Modelle kénnen iiber einen ausrei-
chend kleinen Zeitschritt und eine geniigend hohe Anzahl von Iterationen so konstruiert werden,
dass Vorwirts- und Riickwirtsrechnung zu einer annihernd identischen Losung fiihren.* Der
Vorwirts- /Riickwérts-Test bietet bei solchen Modellen eine gute Moglichkeit, das numerische
Verfahren festzulegen und den fiir die gewiinschte Genauigkeit aufzuwendenden Rechenaufwand
zu optimieren. Mit dem Test kann {iberpriift werden, wie grof die Unsicherheiten im Modell
durch numerische Approximationen und Interpolationen sind. Fine Aussage dariiber, inwieweit

die berechneten Trajektorien die Realitit widerspiegeln, ldsst sich nicht treffen.

Bei hybriden Modellen — wie dem Trajektorienmodell der FU Berlin (sieche Abschnitt 4.3.3)
— wird der aktuelle Trajektorienpunkt durch eine Mischung von zwei oder mehr Verfahren berech-
net. Stimmen die Losungen dieser Verfahren iiberein, so lisst sich auch hier {iber die Wahl des
Zeitschrittes und die Anzahl der Iterationen eine anndhernd identische Lésung fiir die Vorwérts-
und Riickwértsrechnung konstruieren. Bestehen aber beispielsweise kleinste Inkonsistenzen in
den zugrundeliegenden meteorologischen Feldern, so gibt es keine eineindeutige Lésung. Auch bei

sehr kleinem Zeitschritt und sehr hoher Iterationszahl treten dann Abweichungen zwischen der

* Fuelberg et al. [1996] ermittelten bei einem Zeitschritt von einer Minute nach einer Transportzeit von 5 Tagen
mittlere Abstédnde von 0,007 km fiir isentrope und 21,7 km fiir kinematische Trajektorien in der Troposphére.
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Vorwirts- und der Riickwértsrechnung auf. Damit wird hier iiber den Vorwérts-/Riickwértstest
nicht ausschliefslich die Giite der numerischen Approximationen getestet, sondern der Test zeigt
auch die bei der Ableitung der Trajektorien auftretenden Unsicherheiten. Fiir Trajektorien, die
im Test groke Abweichungen aufweisen, ist der Luftmassenweg nicht eindeutig bestimmbar. Es
ist in diesem Fall unwahrscheinlich, dass der reale Weg der Luftmassen richtig beschrieben wird.
Der Vorwérts-/Riickwértstest erlaubt damit bei hybriden Modellen, unsichere Trajektorien von
den weiteren Untersuchungen auszuschliefsen. Der Umkehrschluss fiir Trajektorien mit geringen
oder keinen Abweichungen ist nicht mdéglich. Durch Fehler und Unsicherheiten z.B. in den me-
teorologischen Fingangsdaten und bei der Interpolation der Daten ist auch eine 100-prozentige
Ubereinstimmung der Riickwirtstrajektorie mit der zugrundeliegenden Vorwirtstrajektorie kein

Indiz fiir die richtige Wiedergabe des realen Luftmassenweges.

4.2.4. Uberblick iiber mogliche Testverfahren und zu untersuchende Parameter

Wie bereits erldutert, besteht die gréfte Schwierigkeit bei der Bewertung von Trajektorien dar-
in, dass es keine “wahre* Referenztrajektorie gibt. Es ist lediglich moglich, durch verschiedene
Testverfahren und Variationen der Modellparameter, mogliche Fehlerquellen und ihre Gréfen-
ordnung abzuschitzen. Im Folgenden sind die Annahmen und Parameter, die die Giite eines
Trajektorienmodelles bestimmen und die bei der Entwicklung und Anwendung von Modellen zu
beriicksichtigen sind, aufgefiihrt:
e Numerische Umsetzung des Modelles,
Dazu zéhlen:
— Art des numerischen Verfahrens [z.B. Schoeberl und Sparling, 1995; Tegtmeier, 2006],
— Art der Interpolationsverfahren [z.B. Stohl et al., 1995],
— Anzahl der Iterationen und
— Grofe des Zeitschrittes [z.B. Schoeberl und Sparling, 1995; Tegtmeier, 2006].
o Auflésung des Modelles (horizontal und vertikal) sowie
Auflosung der meteorologischen Eingangsdaten (horizontal, vertikal und zeitlich)
(siche Abschnitt 4.1.2 und z.B. Scheele et al. [1996]; Rolph und Draxler [1990]; Kahl und
Samson [1986]),

e Art der meteorologischen Eingangsdaten (z.B. ECMWF, UKMO, NCEP, siehe Abschnitt
4.1.2 und Abschnitt 4.2.2) und

e Annahmen zum Vertikaltransport (siehe Abschnitt 4.1.3).

Die genannten Einflussgrofien kénnen iiber Sensitivitdtsstudien — also Variation des jeweiligen
Parameters — untersucht werden. Dabei konnen sowohl kiinstliche als auch reale meteorologische
Felder den Ausgangspunkt der Untersuchungen bilden. Wie im vorigen Kapitel ausfiihrlich disku-
tiert, kann die numerische Giite eines nicht-hybriden Modelles iiber einen Vorwarts-/Riickwérts-
Test beschrieben werden. Auch die Uberpriifung von dynamischen Erhaltungsgrofen entlang der
berechneten Trajektorien kann Aufschluss iiber mdogliche Fehler und Ungenauigkeiten bei der

Umsetzung des Trajektorienmodelles geben.
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4.3 Das Trajektorienmodell der FU Berlin

Zur Validierung eines Trajektorienmodelles kann auch ein
e Vergleich mit externen Daten durchgefiihrt werden. Dabei kénnen
— Ballone (siehe Abschnitt 4.2.2),
— Tracer (inerte Spurengase bzw. natiirliches Material, siehe Stohl [1998|) oder
— andere Trajektorienmodelle [z.B. Stohl et al., 2001]
als externe Vergleichsdaten herangezogen werden.

Abgesehen davon, dass die genannten externen Daten h#ufig nicht zur Verfiigung stehen, un-
terliegt ihre Anwendung verschiedenen Annahmen und Einschriankungen (siehe auch Abschnitt
4.2.2). Ob bzw. wie gut die berechneten Trajektorien den tatsichlichen Luftweg wiedergeben,
lasst sich daher nicht abschliefsend feststellen. Jedoch kénnen iiber
e Verfahren zum Ausschluss unsicherer Trajektorien Félle identifiziert werden, bei denen der
Luftmassenweg nicht eindeutig bestimmbar ist und die berechneten Trajektorien grofsen
Unsicherheiten unterliegen. Solche Verfahren sind:
— der Vorwérts-/Riickwértstest (siehe Abschnitt 4.2.3),
— die Uberpriifung dynamischer Erhaltungsgrofen entlang der Trajektorien (siche Ab-
schnitt 4.2.3) sowie
— die Verschiebung des Startpunktes der Trajektorien (siehe z.B. Merrill et al. [1985],
bzw. Clustertrajektorien beim Ozonsondenmatch |z.B. Rex et al., 1999]).
Fiir all diese Verfahren gilt, dass lediglich unsichere Trajektorien identifiziert und von weiteren
Anwendungen ausgeschlossen werden konnen. Auch mit Trajektorien, fiir die die Testverfahren
positive Ergebnisse liefern, ist der Luftmassenweg nicht zwingend realistisch beschrieben, da z.B.

die meteorologischen Eingangsdaten fehlerbehaftet sein konnen (sieche auch Abschnitt 4.2.3).

4.3. Das Trajektorienmodell der FU Berlin

Das in der vorliegenden Arbeit angewendete Trajektorienmodell wurde bereits vor iiber 20 Jahren
von Dr. E. Reimer u.a. an der Freien Universitit Berlin entwickelt. Eine erste computerbasierte
Version wurde 1985 von Kirch implementiert und seitdem mehrfach verbessert. Das Trajektori-
enmodell wurde bei einer Vielzahl von Studien eingesetzt, z.B. zur Untersuchung der Luftmas-
senherkunft in der Troposphére [Reimer und Kaupp, 1997] bzw. in der Stratosphére [Langematz
et al., 1987; Petzold und Schmidt, 1993] und zur Bestimmung des arktischen Ozonabbaus durch
Denitrifikation [Waibel et al., 1999]. Seit dem Winter 1994/95 wird das Trajektorienmodell re-
gelmiéssig zur Koordinierung von Ozonsondenmessungen (Match) eingesetzt, um den chemischen

Ozonabbau im polaren Winter zu bestimmen [z.B. Rex et al., 1999].

Das Trajektorienmodell der FU Berlin ist ein hybrides kinematisch-dynamisches Modell, das
auf der von Petersen und Uccellini [1979] vorgestellten ezpliziten Methode zur Berechnung dyna-
mischer Trajektorien basiert (sieche Abschnitt 4.3.3). Meteorologische Felder des operationellen
ECMWEF-Modelles dienen als Eingangsdaten fiir die hier vorgestellte stratosphérische Modell-
version (siehe Abschnitt 4.3.1). Trajektorien in der planetarischen Grenzschicht kénnen mit einer
separaten Modellversion berechnet werden, die auch Radiosondendaten als meteorologische Ein-

gangswerte verarbeitet [siehe Reimer, 1980]. Bei dieser Modellversion werden weitere Parameter
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4 Trajektorienmodelle: Grundlagen und Fehlerquellen

(z.B. Bodenreibung und Topographie) beriicksichtigt, die in der oberen, freien Troposphére und
in der Stratosphére vernachlissigt werden kénnen. Die Trajektorien werden hier rein kinema-
tisch berechnet, da die Anwendung des dynamischen Ansatzes von Petersen und Uccellini [1979]
u.a. von reibungsfreien Prozessen ausgeht, die in der bodennahen Schicht nicht gegeben sind.
Auf die Besonderheiten fiir Trajektorien in der planetarischen Grenzschicht soll an dieser Stelle
nicht néher eingegangen werden. Im Folgenden ist mit dem Trajektorienmodell der FU Berlin
immer die stratosphérische Version des Modelles gemeint. Um Kontinuitdtsprobleme am Pol zu
vermeiden, werden die Trajektorien in einem transformierten Gitterraum berechnet, bei dem ein
Eckpunkt des Gitters den Bezugspunkt bildet (siehe Abschnitt 4.3.1). Das Modell der FU Berlin
erlaubt die Ableitung isentroper oder quasi-isentroper Trajektorien. Zur Berechnung der quasi-
1sentropen Trajektorien werden entweder klimatologische oder aktuelle, extern bereitgestellte

Erwarmungsraten verwendet (siehe Abschnitt 4.3.2).

Da bisher keine vollstdndige Dokumentation des Modelles vorliegt, wird im Folgenden auf
einzelne Aspekte des Trajektorienprogrammes genauer eingegangen. Informationen zum prinzi-
piellen Programmablauf und weitere Details zum Format der Eingangsdaten (Trajektorienstart-
punkte) sowie zum Ausgabeformat (Trajektoriendateien) finden sich im Anhang A. Untersuchun-

gen zur Giite des Modelles werden in Kapitel 5 vorgestellt.

4.3.1. Meteorologische Eingangsdaten und ihre Umrechnung auf isentrope
Flachen

Als meteorologische Eingangsdaten fiir das Trajektorienmodell der FU Berlin stehen operatio-
nelle ECMWEF-Daten zur Verfiigung. Das globale, atmosphérische ECMWF-Modell rechnete seit
November 2000 mit einer horizontalen Auflésung von ca. 40 km (T511). In der Vertikalen wurden
die Variablen auf 60 Modell-Flachen dargestellt, die sich vom Erdboden bis 0.1 hPa (~ 65 km)
erstreckten [ECMWEF, 2002; Simmons et al., 2005]. Seit Februar 2006 lauft das ECMWEF-Modell
operationell auf 91 Modellfldchen bis 0.01 hPa (~ 80 km) mit einem Gitterabstand von ca. 30 km
(T799; ECMWF, 2006). Die Ergebnisse des ECMWF-Modelles werden als spektrale Daten tég-
lich automatisiert an einen Rechner der FU Berlin iibertragen (siche auch Abb. A.1). Die Daten
werden, um den Speicherbedarf zu verringern, in einer reduzierten spektralen Auflésung gesendet
(T106, ca. 120 km horizontaler Gitterabstand). Sie liegen auf 21 Standard-Druckflédchen zwischen
1000 und 1 hPa (~ 50 km) vor. Der zeitliche Abstand zwischen den Analysen betrigt 6 Stunden.
Auferdem stehen tdglich Vorhersagen basierend auf der 12-Uhr-Analyse vom Vortag zur Verfi-
gung, die bis zu einer Vorhersagezeit von 96 Stunden ebenfalls alle 6 Stunden vorliegen. Dadurch
wird auch die Berechnung von Vorhersage-Trajektorien mdglich. Dies ist z.B. fiir die Planung

von Messkampagnen (siehe Kap. 6) sehr wichtig.

Die spektrale Auflosung der Daten von T106 erlaubt eine Umrechnung auf ein Lingen-
Breiten-Gitter mit einem Abstand von 1,125°x1,125°. Das Trajektorienmodell der FU Berlin
kann Daten mit einem Gitterabstand von 1,25°x1,25° (288x144 Gitterpunkte) oder 2,5°x2,5°
(144x72 Gitterpunkte) verarbeiten. Die Umrechnung der spektralen Daten auf das jeweilige
Langen-Breiten-Gitter erfolgt mit Hilfe eines vom ECMWF bereitgestellten Programmpaketes.
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4.3 Das Trajektorienmodell der FU Berlin

« Gitterpunkt Gitterpunkt

Abb. 4.2.: Gitterpunkte links auf Druckflichen (Ausschnitt) und rechts auf Theta-Flichen (Nord-
hemisphére)

Als Ergebnis liegen Dateien vor, die auf den Standard-Druckflichen das Geopotential @, die
Temperatur T sowie die beiden horizontalen Windkomponenten v und v enthalten (siehe auch
Abb. A.1).

Zur Interpolation auf isentrope Flichen erfolgt zunédchst eine Transformation des Langen-
Breiten-Gitters auf ein rechtwinkliges, stereografisches Gitter [Reimer, 1977| und eine Verschie-
bung des Pols zur rechten, oberen Ecke des neuen stereografischen Gitters (sieche Abb. 4.2). Die
stereografische Projektion wird getrennt fiir die Nord- und Siidhemisphére durchgefiihrt, die Pro-
jektionsebene liegt in 60°N bzw. 60°S. Die Verzerrung eines Erdkugelsegmentes kann durch den
Mafsstabsfaktor s beschrieben werden |z.B. Reimer, 1977]:

1 + sin60°

= — 4.10
s 1+ sing ’ (4.10)
mit s = Mafstabsfaktor fiir die polarstereografische Projektion und
¢ = geografische Breite.

Der Mafsstabsfaktor gibt das Langenverhiltnis zwischen einer durch die Projektion abgebildeten
Strecke und der tatséchlichen Strecke auf der Kugelfliche an. Bei der Berechnung der Trajek-
torienposition muss iiber den Faktor eine entsprechende Riickrechnung auf geografische Lén-
gen/Breiten erfolgen (siehe Abschnitt 4.3.3). Das stereografische Gitter wird so angelegt, dass
die jeweilige Hemisphére vollstdndig dargestellt wird, d.h. die Kanten des Gitters iiberdecken
den Aquator (siehe Abb. 4.2). In der 2,5°x2,5°-Version besteht das Gitter aus 97x97 #quidistan-
ten Gitterpunkten, in der 1,25°x1,25°-Version bilden 193x193 Punkte das neue stereografische
Gitter.

Aus den auf Druckflichen vorliegenden Variablen werden die Exnerfunktion IT (siehe Gl. 2.15,
S. 9) und das Montgomery-Potential M (siehe Gl. 2.17, S. 11) abgeleitet. Die horizontalen Wind-

komponenten u und v werden so transformiert, dass sie sich auf den neu festgelegten “Pol*
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04.03.2003, 12 UT, 50 hPa (Datei: EC03030412.000)

2
Min = 1871 - 10* g? Max = 2039 - 10° g; Min = —79.32 °C Maox = —40.09 °C

(2) @ [10° - 75 (b) T [°C]

Min = —32.24 2—“ Max = 50.04 g—” Min = —30.64 2—“ Max = 51.83 g—“

(©) u ['g] (d) v ']

Abb. 4.3.: Beispiel fiir die auf Druckflichen verfiigharen Daten — 4. Mérz 2003, 12 UT, 50 hPa:
(a) Geopotential, (b) Temperatur, (c¢) zonaler Wind und (d) meridionaler Wind

beziehen. Damit werden Kontinuitdtsprobleme am jeweiligen Pol verhindert. Die vertikale Inter-
polation auf die isentropen Flichen erfolgt linear in In(p). Die Abbildungen 4.3 und 4.4 zeigen
beispielhaft fiir den 4. Méarz 2003, 12 UT die vom ECMWEF auf Druckflichen bereitgestell-
ten Variablen fiir 50 hPa sowie die daraus abgeleiteten Groéfen fiir die 480 K-isentrope Fliche
(~ 50 hPa). Montgomery-Potential und Exnerfunktion auf der isentropen Fliche geben die Struk-
turen von Geopotential bzw. Temperatur auf der isobaren Fliche wieder (sieche Kapitel 2). Fiir
die horizontalen Windkomponenten u und v verdeutlichen die beiden Abbildungen den Vorteil
der Transformation des Bezugspunktes. Wihrend in Abbildung 4.3 fiir 4 und v am Nordpol
abrupte Vorzeichenwechsel auftreten, die bei einer Interpolation fiir die Trajektorienrechnung zu
uneindeutigen numerischen Lésungen bzw. zu Fehlern fithren, &ndern sich die Felder fiir « und v
in Abbildung 4.4 kontinuierlich, so dass numerische Probleme am jeweiligen Pol (hier: Nordpol)

ausgeschlossen sind.
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4.3 Das Trajektorienmodell der FU Berlin

04.03.2003, 12 UT, 480 K (Datei: TH03030412.000)

2 . 2
Min = 3919 - 10? g? Max = 4069 - 10 g? Min = 0.406 Max = 0.483

(a) M (107 7] (b) T[]

m m

Min = —35.16 Max = 45.01 = Min = —48.72 —
s s s

(©) u ['g] (d) v ']

Max = 31.60 2—“

Abb. 4.4.: Beispiel fiir die auf Thetaflichen umgerechneten Daten — 4. Mérz 2003, 12 UT, 480 K
(~ 50 hPa): (a) Montgomery Potential, (b) Exnerfunktion, (¢) u-Komponente des
Windes und (d) v-Komponente des Windes

In der urspriinglichen Modellversion werden 25 Theta-Flachen (L25) verwendet, die im
Programmcode (im Unterprogramm ecmgridact, siche Abb. A.1) frei gewdhlt werden konnen.
Die fiir die Trajektorienrechnungen in der vorliegenden Arbeit in der 25-Flachen-Version ein-
gestellten isentropen Flidchen sind — zusammen mit den durch die ECMWEF-Daten gegebenen
Druckfldchen — in Abbildung 4.5 in einem Druck-Temperatur-Diagramm dargestellt. Sie sind so
gewahlt, dass sie anndhernd aquidistant die gesamte Stratosphére (100 — 1 hPa bzw. ca. 380 —
1600 K) abdecken. Als oberste isentrope Fliche wurde 1600 K ausgewéhlt, damit auch bei ex-
trem kalten stratosphérischen Bedingungen eine Interpolation der Variablen aus den gegebenen
ECMWEF-Druckflachen moglich ist (vgl. in Abb. 4.5 dargestelltes Standard-Temperaturprofil und
eingezeichnete Temperatur-Extremwerte). Da auch Trajektorien in der freien Troposphére be-

rechnet werden, liegen einige isentrope Flachen in der Troposphére. In der Ndhe der Tropopause
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— Verfligbare Druckflachen
p [hPa] — Gewahlte Thetafléchen ~ h [km]
Nicht gezeigt: 0 K
0.2
0.3 \
0.5 N Referenztemperatur T,
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Abb. 4.5.: Im Trajektorienprogramm der FU Berlin verwendete ©-Flichen in der 25-Flichen-
Version (L25)

treten hohere Gradienten in den Variablenfeldern auf, daher ist in diesem Bereich der Abstand
zwischen den gewdhlten isentropen Fliachen mit 10 K minimal. Um den Einfluss der vertikalen
Auflésung des Modelles auf die Berechnung der Trajektorien zu untersuchen, wurde die Anzahl
der Theta-Flachen im Rahmen dieser Arbeit auf 59 Flachen erhoht (siehe Abb. 5.3).

4.3.2. Annahmen iiber Vertikalbewegungen: Beriicksichtigung diabatischer
Prozesse

Der Vertikaltransport kann im Trajektorienmodell der FU Berlin basierend auf folgenden drei
Annahmen beriicksichtigt werden (siehe auch Abschnitt 4.1.3):
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e isentroper Transport,

e quasi-isentroper Transport mithilfe intern berechneter Erwarmungsraten (klimatologische

Erwérmungsraten) oder

e quasi-isentroper Transport mithilfe extern bereitgestellter Erwdrmungsraten (aktuelle Er-

warmungsraten).

Isentroper Transport
Dem isentropen Transport liegt die Annahme zugrunde, dass vertikale Bewegungen nur durch
adiabatische Prozesse, also nicht durch Wérmeaustausch mit der Umgebung, verursacht werden.
In diesem Fall ist der Vertikaltransport vollstdndig durch die Bewegung auf isentropen Fliachen
beschrieben und es erfolgt keine Korrektur der potentiellen Temperatur (siehe auch Kap. 2.2
bzw. Abschnitt 4.1.3).

Quasi-isentroper Transport

Unter Beriicksichtigung diabatischer Prozesse &ndert sich die potentielle Temperatur, so dass
eine entsprechende Korrektur erfolgt [z.B. Austin und Tuck, 1985; Reid et al., 1998]:

doe
O(tns1) = O(tn) + a (4.11)
= O(tn) + QAL, (4.12)
mit © = potentielle Temperatur [K],
Q = Netto-Erwirmungsrate [£],
t = Zeit zum angegebenen Zeitpunkt und
At = Zeitschritt [s].

Die benétigten Nettoerwdrmungsraten kénnen im Trajektorienmodell iiber einfache Parametri-

sierungen intern berechnet oder als externe Daten zur Verfiigung gestellt werden.

Intern berechnete Erwdrmungsraten (klimatologische Erwdarmungsraten)

Diabatische Prozesse treten in Form von Absorption oder Emission von Strahlung auf (siehe auch
Abschnitt 3.1.1). Je nach betrachteter Wellenldnge spielen dabei unterschiedliche Spurengase eine
Rolle [siehe z.B. Pawson, 1993; Warnecke, 1997]. Ozon O3z und molekularer Sauerstoff Oy absor-
bieren iiberwiegend im ultravioletten Teil des Sonnenspektrums. Diese Absorption und die daraus
folgende Erwarmung ist die Ursache fiir die mit der Héhe zunehmende Temperatur in der Stra-
tosphére. Auch Kohlendioxid COq liefert — iiberwiegend in der Mesosphére zwischen 60-80 km
— einen Beitrag zur Absorption der Solarstrahlung [Houghton, 1969]. In der Troposphére bildet
Wasserdampf HoO den Hauptabsorber fiir die solare Strahlung. Weitere Spurengase, v.a. Methan
und die anthropogenen FCKW, gewinnen zunehmend Bedeutung als Absorber [Warnecke, 1997].
Die Emission langwelliger Strahlung — in der Stratosphére hauptséchlich durch Kohlendioxid und
Ozon — fithrt zu einer Abkiihlung [z.B. Liou, 2002].
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4 Trajektorienmodelle: Grundlagen und Fehlerquellen

Eine genaue Beriicksichtigung der genannten Strahlungstransport-Prozesse erfordert detail-
lierte Kenntnisse iiber die aktuelle Verteilung der Spurengase und eine rechenaufwéindige Be-
schreibung des Strahlungstransfers. Dies ist im Rahmen des Trajektorienprogrammes nicht zu
leisten, so dass hier auf einfache Parametrisierungen und globale Mittel zuriickgegriffen wird. Die
entsprechende Routinen wurden Anfang der 1990er Jahre von A. Beck in das Trajektorienmodell

der FU Berlin integriert. Die Netto-Erwdrmungsraten werden im Modell durch folgende Anteile

beschrieben®:
Qu = Q#sSolar — QC 1R global — QC,IR,T (4.13)
mit  Qp = Netto-Erwdrmungsrate [%],
QH,Solar = Erwirmungsrate dr. Absorption von Solarstrahlung [%L
Qc.IRglobal — global gemittelte Abkiihlungsrate durch infrarote
Strahlung [%] und
Qc,irT = Abkiihlungsrate, die aus der Abweichung der aktuellen

Temperatur von einer Referenztemperatur resultiert [%]

Kahler [1988] hat unter Annahme mittlerer Spurengasverteilungen ein Vertikalprofil fiir die tég-
lichen Erwirmungsraten bei senkrecht einfallender Sonneneinstrahlung Q g, soiar,sz4=0c und fiir
global gemittelte Erwdrmungsraten @ sSolar,global berechnet®. Dabei wurden folgende Parame-

trisierungen benutzt [siche K&hler, 1988]:
e fiir die Absorption durch Oz und HO: Lacis und Hansen [1974],
e fiir die Absorption durch Os: Strobel [1978] und
o fiir die Absorption durch CO2: Houghton [1969].

Die Erwirmungsrate Qm soiar an der jeweiligen Trajektorienposition wird in Abh#ngigkeit des
aktuellen Sonnenstandes berechnet. Sie wird allein durch die Zenitdistanz der Sonne bzw. den
Sonnenzenitwinkel (englisch: Solar Zenith Angle) und durch Qg Solar,szA=0c bestimmt [siehe
auch Kahler, 1988|:

T 1
QH,Solar = C)H,Solar,SZA:OO Ccos <SZA18O> m, (414)
mit  Qu, Solar = FErwirmungsrate durch Absorption von Solar-

strahlung an der aktuellen Trajektorienposition [£],
QH,Solar,57A=0° = mittlere Erwdrmungsrate durch Absorption

bei senkrecht einfallender Solarstrahlung [Tiag] und
SZA = Sonnenzenitwinkel [°].

5 Im Folgenden werden Erwirmungsraten mit dem Index H (fiir englisch: Heating) und Abkiihlungsraten mit
dem Index C (fiir englisch: Cooling) bezeichnet. Eine positive Abkiihlungsrate steht fiir eine Abkiihlung.
Mit einer negativen Abkiihlungsrate, die sich z.B. aus Gl. 4.16 bei einer positiven Abweichung der aktuellen
Temperatur von der Referenztemperatur ergibt, wird effektiv eine Erwérmung beschrieben. Dementsprechend
bedeutet eine negative Erwdrmungsrate Abkiihlung der Atmosphére.

5 Im Programmcode werden diese Daten in der Subroutine heastr eingelesen. Qu solar.5zA=00 ist dort explizit
angegeben, Qu, solar,global Wird aus der Datei ir_ alt.dat eingelesen.
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Fiir Hohen, die zwischen den modellierten Daten Qg soiar,sz4=0° liegen, wird zur Ermittlung
von Qp solar linear interpoliert. Aufgrund des Strahlungsgleichgewichtes entsprechen die von
Kahler [1988] berechneten globalen Erwérmungsraten QH,Solar,global M globalen Mittel genau
den globalen Abkiihlungsraten Q¢ 1R, giobar durch Emission infraroter Strahlung:

1
Qc 1R global = QH,Solar,gzobazm, (4.15)
mit Q¢ rrglobat  — global gemittelte Abkiihlungsrate durch infrarote
Strahlung [£] und
QH,Solar,global =  global gemittelte Erwirmungsrate durch Absorption
von Solarstrahlung [%g]

Auch fiir Q¢ 1R giobar erfolgt eine lineare Interpolation in der Vertikalen. Durch Q¢ rr giobar ist
eine mittlere Abkiihlung beschrieben, die sich fiir ein globales, mittleres Temperaturprofil ergibt.
Weicht die aktuelle Temperatur von diesem globalen Mittel Tz, s ab, so tritt eine zusétzliche Ab-
kiithlung (oder Erwérmung) ein, die durch ein Newtonian Cooling beschrieben werden kann. Beim
Newtonian Cooling wird davon ausgegangen, dass es keine Wechselwirkungen der betrachteten
Luftschicht mit den umgebenden Schichten gibt (isothermische Atmosphére), so dass die infra-
rote Abstrahlung nur von der lokalen Temperatur der betrachteten Schicht abhingt. Uber die
Temperaturdifferenz der aktuellen Temperatur zum globalen Mittel kann die aktuelle, zusétzliche
Abkiihlungsrate bestimmt werden [z.B. Liou, 2002]:

Qecrr = — (T - TRef) @, (4.16)

Die im Programm verwendete Referenztemperatur Tg.y ist in Abbildung 4.5 dargestellt”. Der
Newtonian-Cooling-Koeffizent wird zwischen 10 und 60 Kilometer Hohe stark vereinfacht wie bei

Holton [1976] approximiert:

alz) =

1,5+ tanh ('2_735>] -107°, (4.17)

mit Qcyrr = Abkiihlungsrate durch infrarote Strahlung [£]
aufgrund der Abweichung der aktuellen Temperatur

von der Referenztemperatur,

T = Temperatur an der aktuellen Trajektorienposition [K],
TRef = Referenztemperatur [K],

a = Newtonian-Cooling-Koeffizent [1] und

z = Hohe [km].

Die Relaxationszeit 7(2) = a(z)~! betrigt mit dieser Approximation zwischen 10 und 20 km
Hohe ca. 20 Tage. In der oberen Stratosphére (oberhalb von 40 km) ergibt sich eine Relaxati-
onszeit von ca. 5 Tagen. Im dazwischenliegenden Bereich nimmt die Relaxationszeit anndhernd
linear von 20 auf 5 Tage ab, in 35 km betrégt sie ca. 8 Tage. Sie entspricht damit nahezu den von
Newman und Rosenfield [1997] im globalen, jihrlichen Mittel berechneten Werten, die zwischen
28 Tagen in 100 hPa und 4 Tagen in 1hPa liegen.

" Die Referenztemperatur ist in der Datei tglob.dat abgelegt und wird im Programmcode in der Subroutine
cnewt eingelesen. Sie liegt zwischen 10 und 60 Kilometern vor.
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Abb. 4.6.: Erwirmungsraten im Trajektorienmodell der FU Berlin fiir ausgewihlte Beispiele®

In Abbildung 4.6 sind beispielhaft einige Erwirmungs- bzw. Abkiihlungsraten® dargestellt,
wie sie sich aus den beschriebenen Parametrisierungen ergeben. Die intern berechneten FErwir-
mungsraten werden bei Vorhersagerechnungen — z.B. wihrend der Messkampagnen (siehe Ab-
schnitt 6.1.2) — oder bei Analyserechnungen benutzt, wenn keine extern ermittelten Erwérmungs-

raten verfiigbar sind. Sie werden im Folgenden als klimatologische Erwarmungsraten bezeichnet.

Extern bereitgestellte Erwdrmungsraten (aktuelle Erwdrmungsraten von SLIMCAT)

Als externe Erwidrmungsraten werden Daten aus SLIMCAT-Modellldufen benutzt, die von Dr.
M. Chipperfield bereitgestellt werden. SLIMCAT ist ein isentropes 3-dimensionales Chemie-
Transport-Modell [Chipperfield et al., 1996; Chipperfield, 1999], das z.B. mit UKMO- oder
ECMWF-Daten angetrieben werden kann. Die Erwirmungsraten fiir den diabatischen, vertikalen
Transport werden tiber das MIDRAD-Strahlungsschema [Shine, 1987] berechnet. Als Ergebnis
der SLIMCAT-Modellrechnungen liegen fiir die analysierten Zeitrdume alle 6 Stunden Erwér-
mungsraten zwischen 380 K und 2250 K auf einem Langen-Breiten-Gitter von ca. 2,8°x2,8° vor.
Bei der Trajektorienberechnung werden diese Erwirmungsraten zeitlich und rdumlich zur ak-
tuellen Position interpoliert, so dass eine entsprechende Korrektur der potentiellen Temperatur
entlang der Trajektorie erfolgt. Unter 380 K wird auf die innerhalb des Trajektorienmodelles
berechneten klimatologischen Erwarmungsraten zuriickgegriffen. Prinzipiell kénnen nach ent-
sprechenden Anpassungen im Programmcode auch andere externe Daten zur Beschreibung des

quasi-isentropen Transportes verwendet werden.

8 Die den Abkiihlungsraten zugrundeliegenden Temperaturprofile sind in Abbildung 5.3 (S.96) dargestellt. Wei-
tere Informationen zu den meteorologischen Bedingungen an den gezeigten Tagen sind in Tabelle 5.1 (S. 85)
angegeben.
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Die SLIMCAT-Erwarmungsraten werden bei der Trajektorien-Berechnung mit ECMWEF-
Analyse-Daten verwendet. Da sie auf der detaillierten Modellierung des tatséchlichen Zustandes
der Atmosphére beruhen, werden sie in den folgenden Kapiteln als aktuelle Erwidrmungsraten
bezeichnet. Ein Vergleich zwischen Trajektorien, die unter unterschiedlichen Annahmen zum
Vertikaltransport berechnet wurden, folgt in Abschnitt 5.2.3.

4.3.3. Beriicksichtigung von Energie- und Massenerhaltung

Die urspriinglich von Kirch [1985] implementierte Version des Trajektorienmodelles der FU Berlin
basierte ausschlieflich auf dem dynamischen Ansatz zur Beschreibung von Trajektorien, wie er
von Petersen und Uccellini [1979] vorgeschlagen wurde (siehe Abschnitt 4.1.4). Schon Kirch [1985]
zeigte ausgehend von verschiedenen Sensitivitéts- und Fallstudien, dass der Ansatz insbesonde-
re bei unbalancierten Anfangsbedinungen instabil ist und unrealistische Tragheitsschwingungen
entstehen. Sie schlug die zusitzliche Beriicksichtigung eines kinematischen Ansatzes vor, der die
Uberpriifung der Energie- und Massenerhaltung anhand von Gleichung 2.22 (S. 12) ermdglichen
sollte?.

Durch die Einfithrung eines Euler-Riickwérts-Schrittes [siehe z.B. Reimer, 1977] anstelle
des von Petersen und Uccellini [1979] benutzten Gleichungssystems nach Greenspan [1972, 1973|
konnte eine Stabilisierung der dynamischen Lésung erreicht werden [Reimer, 2006, personliche
Mitteilung|. Das Euler-Riickwérts-Verfahren ist ein sogenanntes Zwei-Schritt-Verfahren, das erst-
mals von Matsuno [1966] auf meteorologische Fragestellungen angewendet wurde!?. Mit einem
kleinen Vorwdartsschritt, bei dem die Integration nur {iber einen Teil des Gesamtzeitschrittes er-
folgt, wird dabei zunéchst eine Zwischenlosung berechnet. Ausgehend von dieser Zwischenlésung
wird in einem zweiten Schritt die gesuchte Losung am Ausgangspunkt durch die Riickwérts-
Differenzen-Methode iiber den gesamten Zeitschritt bestimmt. Matsuno [1966] zeigt, dass dieses
Verfahren wie ein numerischer Tiefpassfilter wirkt. D.h. die hochfrequenten, unrealistisch grofen
Trigheitsschwingungen werden unterdriickt, ohne dass die grofsrdumigen Bewegungen signifi-
kant beeinflusst werden. Die niederfrequenten Schwingungen (planetarische Wellen, siehe auch
Abschnitt 2.3.2) werden zwar auch geddmpft, dies ist aber laut Matsuno [1966] i. Allg. vernach-

lassigbar.

Die iiber den Euler-Riickwarts-Schritt gefundene dynamische Losung wird in der aktuellen
Modellversion mit der aus den Winden interpolierten Lésung so gemischt, dass die am besten
energieerhaltende Positition gefunden wird. Wie in Abschnitt 4.2.3 ausfiihrlich diskutiert, erlaubt
es die Anwendung dieser hybriden Methode tiber einen Vor-/Riickwértstest, Unsicherheiten in
den berechneten Trajektorien zu erkennen, die durch inkonsistente meteorologische Felder ver-
ursacht werden. Ein solches hybrides Verfahren wurde Ende der 1980er Jahre in das Trajekto-
rienmodell der FU Berlin eingefiihrt [z.B. Kolb und Reimer, 1989]. Im Laufe der Zeit wurden

® Im Folgenden wird vereinfachend von Energieerhaltung gesprochen, wenn die Bilanz nach Gleichung 2.22
gemeint ist. Annahernd stationdre Bedingungen, die eine Voraussetzung fiir die Anwendbarkeit von Gleichung
2.22 sind, konnen aufgrund des kleinen Zeitschrittes von 10 Minuten angenommen werden.

19 Das Verfahren wird daher in der Literatur auch als Matsuno-Verfahren bezeichnet [siehe z.B. Lilly, 1965;
Haltiner und Williams, 1980, S. 134].
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verschiedene Varianten zum Finden der kinematischen Losung (z.B. Fortschreiben des aktuel-
len Windes und/oder iterative Bestimmung des mittleren Windes zwischen zwei Zeitpunkten)
angewendet. Z.T. wurde dabei die hybride Losung in einem durch drei oder mehr verschiedene
Methoden ermittelten Losungsraum bestimmt [z.B. Niintel, 2001|. Durch die Hinzunahme weite-
rer Losungsmoglichkeiten stieg zwar der Rechen- bzw. Zeitaufwand zum Ermitteln der néchsten
Trajektorienposition, es konnte aber keine wesentliche Verbesserung der Giite des Trajektori-
enmodelles erzielt werden [Reimer, 2006, personliche Mitteilung]. Daher wird in der aktuellen

Version des Modelles auf die Erweiterung des Losungsraumes um eine dritte Losung verzichtet.

Die Bestimmung der kinematischen Losung aus der Wegegleichung (siehe z.B. Gl. 4.6 und
Gl. 4.7) erfolgt hdufig mit Hilfe eines iterativen Verfahrens. Damit 148t sich die kinematisch ermit-
telte Trajektorienposition in genaue Ubereinstimmung mit der durch den mittleren Windvektor
bestimmten Trajektorienposition bringen. Innerhalb des Trajektorienprogrammes der FU Berlin
wird mit einem Zeitschritt von 10 Minuten gerechnet. Dieser — im Verhéltnis zu den grofsraumi-
gen Bewegungen in der Stratosphére — kleine Zeitschritt und die Mischung mit der dynamischen
Losung erlauben es, auf eine ausfiihrliche Iteration zu verzichten. Die Iteration zur Bestimmung
der kinematischen Losung wird daher in der hier verwendeten Modellversion nach der einmaligen

Bestimmung der Trajektorienposition abgebrochen.

Im Folgenden werden die im Programmcode verwendeten Gleichungen fiir isentrope Be-
rechnungen dargestellt. Die Vorgehensweise ist schematisch in Abbildung 4.7 gezeigt. Bei der
Beriicksichtigung diabatischer Prozesse, also unter der Annahme quasi-isentropen Transportes,
erfolgt zusdtzlich zum hier dargestellten Vorgehen vor dem Bestimmen der nichsten Trajekto-
rienposition eine Korrektur der potentiellen Temperatur. AuRerdem wird bei der Uberpriifung
der Energicerhaltung (Punkt 3.2.) ein weiterer Term, der die Energieéinderung durch den quasi-

isentropen Transport beschreibt, beriicksichtigt.

1. Bestimmen der dynamischen Losung iiber einen Euler-Riickwérts-Schritt
1.1. Positionsbestimmung fiir halben Zeitschritt
Dazu werden zunéchst die Beschleunigungen in x- und y-Richtung entsprechend den
Gleichungen 4.2 und 4.3 (S. 58) bestimmt. Dann werden die Geschwindigkeits- und

Entfernungsvektoren fiir einen halben Zeitschritt ermittelt:

win(tuos) = ultn) + 5o (tn) (4.18)
vagn(tnsos) = v(ta) + vy (L) (4.19)
tan(tnsos) = a:(tn)Jr% :udyn(th;z)Jru(tn)]’ (4.20)
Ydyn (tnto5) = y(tn)+% -Udy”(t”“;zwr”(t”)] : (4.21)
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Xdyn(tn+1):ydyn(tn+1) @

Xdyn(tn+0,5)’
y dyn (tn+0,5)
fiir AM(t,..o 5) # AM(t,)

o

Xdyn(tn+0,5)’ 4>‘ <
y dyn(tn+0,5) fur
AM(t,.o5) = AM(t,)

O

X(tn+1)ly(tn+1)

x(t,).y(t) Ax Xiin(tas1)s
Yicin(tns1)
1. Dynamische Lésung 2. Kinematische Losung
1.1. Lésung fir ¢ .o s 3. Hybride Lésung
1.2. Lésung fur t,., (beidd =0,25)

Abb. 4.7.: Hybride Losung aus dynamischen und kinematischen Ansatz zur Bestimmung der
Trajektorienpostion im Modell der FU Berlin

1.2. Ermitteln der dynamischen Lésung
Die Beschleunigungen sowie die Geschwindigkeits- und Entfernungsvektoren werden

basierend auf den fiir den halben Zeitschritt bestimmten Variablen neu ermittelt:

AM
az(tnyos) = — A (tnro,5) + f (tn10,5)Vayn (tnto,s), (4.22)
xdyn S
AM
ay(tnros) = — 7 (tnr0s) = fltntos)udyn(tntos). (4.23)
Ydyn S
Udyn(tns1) = u(tn) + At az(tntos), (4.24)
Vayn(tn+1) = v(tn) + At ay(tnios), (4.25)
[ tayn (1) + ult
[ Waygn (tns1) + vt
ydyn(tn+1) = y(tn) + At dy"( ”"'212 ( n)] , (4.27)
mit  w, v = horizontale Windkomponenten,
z,y = Ortskoordinaten,
Az, Oy = Beschleunigung in x- bzw. y-Richtung,
M = Montgomery-Potential,
f = Coriolis-Parameter,
S = Makstabsfaktor fiir stereografische Projektion
(siehe GI. 4.10, S. 69) und
t = Zeit zum angegebenen Zeitschritt.
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2. Bestimmen der kinematischen Losung an der dynamisch ermittelten Position

Ukima(tn—i-l) = u (xdyn(tn+1)7 ydyn(tn+1>) 5 (4~28)
Ukima(tn—i-l) = v (Idyn(tn-‘rl); ydyn(tn+1)) s (429)
kimal(t t
xkima(tn+1) _ x(tn) At Ukzma( n-;ls) + U( n)] ’ (430)
vpima(tnat) + v(tn
ykima(thrl) = y(tn) + At zma( —;S) ( )] y (431)
mit wu, v = horizontale Windkomponenten,
x,y = Ortskoordinaten,
dyn, kima = dynamische bzw. kinematische L&sung,
S = Makstabsfaktor fiir stereografische Projektion und
t = Zeit zum angegebenen Zeitschritt.
3. Bestimmen der endgiiltigen Losung iiber die beste Energieerhaltung
3.1. Ermitteln der Differenz zwischen dynamischer und kinematischer Lésung
Am(tn—i—l) = $dyn(tn+1) - xkima(tn—i-l)a (432)
Ay(tn—i-l) = ydyn(tn—i—l) - ykima(tn+1)7 (433)
Avy(tas) = v/Aeltas1)® + Byltesi). (4.34)

3.2.
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Der dynamische und der kinematische Ansatz ergeben dann dieselbe Losung, wenn
sowohl die meteorologischen Eingangsdaten als auch die zu den aktuellen Trajektori-
enpositionen interpolierten Daten energiekonsistent sind. In diesem Fall ist Axy(t,41)
gleich Null und die im folgende beschriebene Korrektur zur Energieerhaltung erfolgt
nicht.

Uberpriifen der Energieerhaltung

Die Anderung der Gesamtenergie innerhalb des letzten Zeitschrittes kann fiir beide
Losungen durch die Summe der Anderungen der kinetischen und der potentiellen
Energie sowie der Enthalpie beschrieben werden (siehe Gl. 2.22). Die Summe der
potentiellen Energie und der Enthalpie ist dabei durch das Montgomery-Potential

gegeben. Die kinetische Energie wird jeweils aus den Windgeschwindigkeiten ermittelt:

u(t)? +v(t)?

nt) = WU (4.35)
degima = Mkima (thrl) - M(tn) — €kin,kima (tn+1) + €kin (tn)y (436)
dedyn = Mdyn (thrl) - M(tn) — €kin,dyn (tn+1) + €kin (tn) (437)

Die Differenz im Energiebudget zwischen der kinematischen und der dynamischen

Losung lasst sich damit wie folgt beschreiben:
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derima — degyn =  Mpima(tns1) — €rin kima(tns1) —
Mayn(tns1) — €km,dyn(tn+1)] ) (4.38)

derima — degyn = €in,dyn(tnt1) — kin,kima(tns1) —
Mayn(tn+1) + Miima(tng1)- (4.39)

3.3. Bestimmen der hybriden Lisung
In dem durch Azy(t,+1) beschriebenen Losungsraum wird nun die Stelle ermittelt,
an der die Energieerhaltung am besten gewéhrleistet ist:
dew:
dd = - "Chima 0<dd<1 (4.40)

dekima - dedyn
dd<0 — dd:=0

dd>1 — dd:=1

Die Trajektorienposition wird so korrigiert, dass sie an der Stelle mit der besten Ener-

gieerhaltung liegt:

T(tnt1) = Trima(tn+1) + Ax(tyy1) dd, (4.41)
Y(tnt1) = Yrima(tnt1) + Ay(tnsa) dd, (4.42)
mit z,y = Ortskoordinaten,

u, v = horizontale Windkomponenten,

€kin = kinetische Energie pro Masseneinheit,

e = Gesamtenergie pro Masseneinheit,

M = Montgomery-Potential (siehe Gl. 2.17),

dd = Korrekturfaktor,

dyn, kima = dynamische bzw. kinematische Lésung und

t = Zeit zum angegebenen Zeitschritt.

Diese Korrektur stellt sicher, dass die Energieinderung innerhalb des letzten Zeit-

schrittes Null bzw. minimal ist. Es lassen sich folgende Fille unterscheiden:
i. Die Energiednderungen fiir die kinematische und die dynamische Lésung haben
dekima dedy”

‘ dékima | | dedyn |

In diesem Fall beschreibt der Korrekturfaktor dd im Losungraum Axy(t,+1) die

ungleiche Vorzeichen, d.h.

Stelle, an der keine Energiednderung auftritt. Die Energieerhaltung ist dann voll-

standig gewdhrleistet und depypriq = 0.

Fiir degyn = —degimq ist dd = 0,5. Die hybride Losung, fiir die dey,y, = 0 gilt,
liegt genau zwischen der kinematischen und der dynamischen Losung.

Fiir degyn, < —degimq ist 0,5 < dd < 1, so dass die hybride Losung niher an der
— dynamischen Ldsung liegt.

Fir degyn, > —degimq ist 0 < dd < 0,5, so dass die hybride Losung niher an der

— kinematischen Losung liegt.
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ii. Die Energiednderungen fiir die kinematische und die dynamische Lésung haben

das gleiche Vorzeichen, d.h. dekima  _ degyn _
| dekima ‘ | dedyn |

Stimmen die beiden Lésungen nicht iiberein, so liegt die Stelle mit vollstandiger

Energieerhaltung auferhalb des Losungraumes Axy(t,y1). Uber dd wird in die-
sem Fall die Losung als hybride Losung festgelegt, bei der die Energieinderung
minimal ist (|depyprid|= Min(|dekima |, |dedyn |)-
Fiir degyn > deégima ist dd < 0, so dass die hybride Losung der
— kinematischen Lésung entspricht.
Fiir degyn, < degimq ist dd > 1, so dass die hybride Losung der
— dynamischen Lésung entspricht.
Fir degyn, = degimq stimmen kinematische und dynamische Losung iiberein. In
diesem Fall wird dd nicht berechnet und es erfolgt keine Korrektur (siehe
Punkt 3.1.).

Die durch die so gefundene hybride Losung beschriebene Trajektorienposition bildet den Aus-

gangspunkt fiir die Berechnung der folgenden Position im n&chsten Zeitschritt.

Um zu verhindern, dass der berechnete Wind
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7Zu einem Zeitschritt, bei dem die meteoro-

Abb. 4.8.: Wichtungsfaktor w; fiir den beob-
achteten Wind

logischen Eingangsdaten vorliegen, wird der
Wind den beobachteten Daten gleichgesetzt.

So ist zum Zeitpunkt der Analyse gewéhr-

leistet, dass die Trajektorie den Stromlinien der beobachteten Winde folgt. Bei den hier ver-
wendeten ECMWEF-Feldern ist dies alle 6 Stunden der Fall. Zwischen den 6-Stunden-Terminen
erfolgt eine parabolische Anndherung der Windkomponenten zu den aus der hybriden Lésung ab-
geleiteten Winden. Abbildung 4.8 zeigt den Wichtungsfaktor w; fiir die beobachteten Winde aus

den meteorologischen Fingangsdaten. Die Winde aus der hybriden Lisung werden entsprechend

mit wg =1 — wy gewichtet.

82



5. Untersuchungen zur Giite des

Trajektorienmodelles der FU Berlin

Eine Trajektorie kann aufgrund verschiedener Annahmen und Fehler bei ihrer Berechnung den
realen Weg eines Luftpaketes nur fiir eine begrenzte Zeit ausreichend genau beschreiben (siehe
auch Kap. 4.1 und Kap. 4.2). Bei der Anwendung von Trajektorienmodellen ist es demzufolge
wichtig, die Giite des Modelles sowie die Parameter, die die Modellgenauigkeit beeinflussen, zu

kennen.

Das Trajektorienmodell der FU Berlin wird seit vielen Jahren fiir die verschiedensten Studi-
en angewendet (siehe Kap. 4.3). Systematische Untersuchungen zu seiner Giite fehlen aber bisher
bzw. sind nicht vertffentlicht. Im Rahmen dieser Arbeit wurden deshalb umfangreiche Studien
zur Giite des Trajektorienmodelles der FU Berlin durchgefiihrt. Anhand von Sensitivititsstudien,
bei denen die rdumliche Auflosung des Modelles bzw. der meteorologischen Eingangsdaten sowie
die Annahmen zum Vertikaltransport variiert werden, wird im Folgenden zunéchst der Einfluss
dieser Parameter auf die berechneten Trajektorien untersucht (Kap. 5.2). Trajektorien, die mit
hoher Wahrscheinlichkeit nicht den realen Weg der Luftmassen beschreiben, kénnen bei hybriden
Trajektorienmodellen iiber einen Vorwérts-/Riickwértstest identifiziert werden. Die Anwendbar-
keit von dynamischen Erhaltungsgrofen auf diese Fragestellung wird ebenfalls untersucht (Kap.
5.3). Auferdem wird das Trajektorienmodell der FU Berlin mit zwei anderen Trajektorienmo-
dellen verglichen, die wie das FUB-Modell operationelle ECMWEF-Daten als meteorologische
Eingangsfelder verwenden (Kap. 5.4). Abschliefend werden die Ergebnisse zusammengefasst und

hinsichtlich der spéteren Anwendung diskutiert (Kap. 5.5).

Trajektorien, die mit dem Modell der FU Berlin berechnet wurden, bilden die Grundlage
fiir die in Kapitel 6 dargestellte Methode zur Validierung von Satellitendaten. Sie dienen dabei
zur Identifizierung von Luftmassen (Matches), die sowohl von einem Ballonmessgerét als auch
vom zu validierenden Satellitenmessgerdt beprobt wurden. Dabei werden entweder individuelle
Profile (siehe Kap. 6.3) verglichen oder es erfolgt eine statistische Auswertung vieler Matches
(siehe Kap. 6.4). Im Hinblick auf diese Anwendung des Trajektorienmodelles werden folgende

Fragestellungen untersucht:

o Wie grof sind die Unsicherheiten im Trajektorienmodell der FU Berlin bei der Bestimmung

der horizontalen Position der Trajektorien?

e Gibt es Hohenbereiche bzw. meteorologische Situationen, in denen diese Unsicherheiten

besonders klein oder besonders grofs sind?
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e Wie grof sind die Unterschiede bei der Bestimmung der vertikalen Position (Hohe) der

Trajektorien, v.a. hinsichtlich verschiedener Annahmen zum Vertikaltransport?

o Welche Unterschiede in der Trajektorienposition ergeben sich im Vergleich zu anderen

Trajektorienmodellen?

e Welche Testverfahren oder Parameter sind geeignet, die Genauigkeit der Trajektorien ein-

zuschétzen und damit die Qualitdt der Matches abzusichern?

5.1. Datengrundlage und Methode

Die Qualitdt eines Trajektorienmodelles wird von den verschiedensten Parametern bestimmt
(sieche Abschnitt 4.2.4). Diese konnen entweder anhand idealisierter, kiinstlich vorgegebener me-
teorologischer Felder oder fiir reale meteorologische Situationen untersucht werden. Wahrend sich
bei der Anwendung idealisierter Felder nur allgemeine Riickschliisse auf die Giite des Modelles
ziehen lassen, erlaubt es die Untersuchung konkreter meteorologischer Situationen, Unsicherhei-
ten in den Trajektorien fiir genau diese Situationen zu quantifizieren. Daher werden in dieser
Arbeit die Studien zur Giite des Trajektorienmodelles anwendungsbezogen anhand realer meteo-

rologischer Daten durchgefiihrt.

Im Rahmen der ENVISAT-Validierung (siehe Kapitel 6) wurde eine Vielzahl von Trajek-
torien berechnet, die jeweils an den Messpunkten der Ballonmessgeréte initialisiert wurden. Die
Ballonfliige fanden zwischen August 2002 und Juni 2005 in verschiedenen geografischen Breiten
zu verschiedenen Jahreszeiten statt. Die Version des Trajektorienmodelles, die als Eingangsda-
ten die hoher aufgelosten ECMWEF-Daten (1,25°x1,25°) verarbeiten kann, stand erst im Laufe
des Jahres 2004 zur Verfiigung. Aktuelle Erwérmungsraten aus dem Strahlungstransport-Modul
von SLIMCAT (siehe Abschnitt 4.3.2) waren nicht fiir alle Zeitrdume verfiigbar. Daher wurden
alle Trajektorien zunéchst ausgehend von ECMWF-Daten mit einem Gitterpunktsabstand von
2,5°x2,5° berechnet, der quasi-isentrope Transport erfolgte unter Verwendung klimatologischer
Erwarmungsraten (siehe Abschnitt 4.3.2). Diese Trajektorien bilden den Ausgangspunkt fiir die

im Folgenden dargestellten Untersuchungen zur Giite des Trajektorienmodelles der FU Berlin.

Der Einfluss verschiedener Modellparameter ist abhéngig von der meteorologischen Situati-
on. Beispielsweise wird sich eine Anderung der riumlichen Auflésung der meteorologischen Ein-
gangsdaten bei grofen Gradienten in den meteorologischen Feldern viel starker auf die berechne-
ten Trajektorien auswirken, als bei homogenen Feldern mit nur geringen Gradienten. Daher wird
im Folgenden auf die meteorologische Situation in der Stratosphére wihrend der Messkampagnen
eingegangen. Tabelle 5.1 gibt einen Uberblick iiber die jeweilige Initialisierung der Trajektorien.
Die Tabelle zeigt Datum und Ort des zugrundeliegenden Ballonfluges sowie die Jahreszeit und
die meteorologischen Bedingungen. Als Initialisierungspunkte fiir die Trajektorien dienten die
Messpunkte des jeweiligen Messfluges, d.h. die Trajektorien wurden immer an dem Ort und zu
der Zeit gestartet, an dem eine Ballonmessung durchgefiihrt wurde (siehe auch Abschnitt 6.1.2).

Je nach Art des Messgerites ergibt sich eine unterschiedliche Anzahl von Profilsondierungen
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Tab. 5.1.: Trajektorienstartpunkte fiir die Sensitivitdtsstudien zum FUB-Modell

Datum Geografische | Jahreszeit/ met. Bedingungen in n2 Hohenbereich akt. Erwér-
Lage: Ort!) der Stratosphére h [km] ‘ O [K] ‘ p [hPa] | mungsraten
Hohe Breiten (Frihjohr)
04.03.20034) | Kiruna Frithjahr/ gestorter Polarwirbel 76 9-31 | 306-903 | 281-7 | verfiigbar
06.03.20034) | Kiruna Frithjahr/ gestorter Polarwirbel 171 5-31 | 297-911 | 538-7 | verfiigbar
16.03.2003 Kiruna Frithjahr/ gestorter Polarwirbel 106 5-29 | 295-809 | 496-10 | verfiigbar
23.03.2003 Kiruna Frithjahr/ gestorter Polarwirbel 86 6-32 | 297-927 | 438- 7 | verfiigbar
30.03.2003 Kiruna Frithjahr/ gestorter Polarwirbel 143 5-30 | 289-784 | 508-11 | verfiigbar
24.03.2004 Kiruna Friihjahr/ ungestorter Polarwirbel | 151 6-33 | 294-904 | 475-6 -
Hohe Breiten, Sommer
12.08.20024) | Kiruna Sommer/ Umstellung auf 178 | 5-30 | 309-833 | 53712 | verfiigbar
Westwind
09.06.2003 Kiruna Sommer/ Ostwind 155 5-34 | 303-983 | 512-7 -
Mittlere Breiten
24.09.20024) | Aire sur Herbst/ Umstellung auf 163 | 5-34 | 307-958 | 543~ 7 | verfiigbar
I’Adour Westwind
01.10.20024) | Aire sur Herbst/ Umstellung auf 98 | 10-30 | 332-798 | 284-13 | verfiighar
I’Adour Westwind
09.10.2003 Aire sur Herbst/ Umstellung auf 66 | 17-33 | 408-951 94-7 -
I’Adour Westwind
Subtropen
23.02.2003 Bauru Sommer,/ Ostwind 61 | 13-29 | 350-782 | 197-14 -
31.01.2004 | Bauru Sommer, Ostwind 127 | 530 | 321-835 | 551-11 -
05.02.2004 Bauru Sommer,/ Ostwind 99 5-29 | 325-801 | 539-13 -
Tropen
08.06.2005 Teresina Ostphase der QBO, Westphase 65 | 12-34 | 347-974 | 210-7 verfiigbar
der SAO
17.06.2005 Teresina Ostphase der QBO, Wechsel der | 169 5-33 | 323-974 | 544-7 verfiigbar
SAO von West- zu Ostphase
25.06.2005 Teresina Ostphase der QBO, Wechsel der 51 | 14-34 | 355-984 | 153—7 | verfiigbar
SAO von West- zu Ostphase
Gesamt
S ‘ 1965‘ 5-34 ‘ 289-984 ‘ 551 6 ‘

1) Geografische Lage der Orte: Aire sur I’Adour/Frankreich: 43,7°N; 0,3°W; Kiruna (Esrange)/Schweden: 67,9°N;
21,1°E; Bauru/Brasilien: 22,4°S; 49,0°W; Teresina/Brasilien: 5,1°S; 42,9°W

2) n = Anzahl der Messpunkte, an denen jeweils Vorwirts- und Riickwirtstrajektorien initialisiert wurden. Es wurden
pro Modellvariante 2#n Trajektorien berechnet. Einige Trajektorien erreichten innerhalb von 5 Tagen den
Modellrand (d.h. sie verliefen den durch die Gitterpunkte beschriebenen Bereich der jeweiligen Hemisphire,
s. Abb. 4.2b). Die Trajektorienzahl in den folgenden Vergleichen ist deswegen z.T. kleiner als hier angegeben.

4) Die Trajektorien wurden auch fiir den Vergleich mit dem AWI-Modell benutzt (siche Tab. 5.2 und Text S. 89).

(siehe Kap. 3.3), die sich aus verschieden vielen einzelnen Messungen iiber einen bestimmten Ho-
henbereich zusammensetzt. Bei den meisten Ballonmessgeriten erfolgen die Messungen wahrend
des Ballonaufstieges, in einigen Féllen wird ein zweites Messprofil wihrend des Ballonabstieges
bzw. beim Sonnenauf- oder -untergang aufgenommen. Die Anzahl der Messpunkte (n), die als
Initialisierungspunkte der Trajektorien dienten, ist in Tabelle 5.1 aufgefiihrt, sie variiert je nach
zugrundeliegendem Messgerat. An jedem dieser Initialisierungspunkte wurden pro Modellversion
eine Vorwirts- und eine Riickwirtstrajektorie gestartet. Insgesamt wurden fiir jede Modellversi-
on 2xn Trajektorien berechnet. Aukerdem ist in Tabelle 5.1 der Hohenbereich (fiir die Hohe, die

potentielle Temperatur und den Druck) ersichtlich, in dem die Initialisierung der Trajektorien
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erfolgte. Schlieflich ist angegeben, ob die aktuellen Erwidrmungsraten (siehe Abschnitt 4.3.2) fiir

den jeweiligen Zeitraum verfiigbar sind.

Abbildung 5.1 zeigt die zonale (Ost/West) und meridionale (Nord/Siid) Windkomponen-
te sowie die Temperatur am Initialisierungspunkt der Trajektorien als Funktion der Hohe, wie
sie vom Trajektorienmodell mit einer vertikalen Auflésung von 25 Flichen basierend auf ei-
ner horizontalen Auflésung von 2,5°x2,5° unter Annahme klimatologischer Erwédrmungsraten
berechnet wurden. Die Temperaturwerte stellen die vom Trajektorienmodell fiir Ort und Zeit
der Initialisierung interpolierten Temperaturen dar, sie zeigen also den ersten Temperaturwert
der jeweiligen Trajektorie. Die Windgeschwindigkeiten wurden anhand des in der ersten Stunde
nach der Initialisierung der Trajektorien zuriickgelegten Weges berechnet. Dazu wurde ausgehend
von den Ortsangaben (geografische Linge und Breite) der jeweils ersten beiden Trajektorien-
punkte (zur Initialisierung und eine Stunde spéter) die zuriickgelegte Entfernung in Ost/West-
bzw. Nord/Siidrichtung bestimmt und daraus die entsprechende Windkomponente berechnet.
Die Hohenbereiche, in denen die potentielle Temperatur 340 K bzw. 380 K betrégt, sind schraf-
fiert eingezeichnet. Sie sind ebenfalls anhand der Trajektorienpunkte bei der Initialisierung ab-
geleitet. In Abhéngigkeit von den einzelnen Temperaturprofilen ergeben sich unterschiedliche
Hohenzuordnungen fiir die Isentropen (siehe auch Gl. 2.14), so dass ein schraffierter Hohenbe-
reich angegeben ist. In Anhang B.1 sind auferdem die potentielle Vorticity bzw. die modifizierte
potentielle Vorticity zum Initialisierungszeitpunkt (Abb. B.1) sowie Zeit-H6hen-Schnitte fiir die
Windkomponenten und die Temperatur (Abb. B.2) dargestellt. Bei der Trajektorienberechnung
mit einer anderen Modellversion (hthere horizontale oder vertikale Auflésung) bzw. anderen An-
nahmen zum Vertikaltransport ergeben sich z.T. andere Werte fiir die Windkomponenten und
die Temperatur (siehe auch Abb. B.3 und Abb. B.4), auf die in den folgenden Abschnitten noch
eingegangen wird. Die wesentlichen Strukturen der Wind- und Temperaturprofile zum Initiali-

sierungszeitpunkt stimmen aber bei allen Trajektorien iiberein.

Die Profile der einzelnen Gréfen spiegeln die unterschiedlichen meteorologischen Bedingun-
gen wider. Abbildung 5.1a fagst Termine zusammen, an denen typische — gestorte und unge-
storte — winterliche Zirkulationsbedingungen herrschten. Der Winter 2002/03 war durch mehrere
Stratosphirenerwirmungen' gekennzeichnet, die zur Stérung bzw. zum Zusammenbruch des Po-
larwirbels fiihrten (siehe auch Kap. 7.2). Auch Anfang Mérz 2003 trat ein Minor Warming® auf,
das zu einer Abschwichung des Polarwirbels und teilweise zu einer Umkehr des zonalen Windes
auf Ostwind fithrte. Entsprechend zeigen die Windprofile vom Méirz 2003 eine Abschwéchung der
zonalen Windgeschwindigkeit in den grofseren Hohen und z.T. kleinere Bereiche mit Ostwinden
(am 23.03.2003 in rot um 26 km und am 16.03.2003 in blau um 29 km). In den Temperaturpro-
filen ist deutlich eine Erwirmung der unteren und mittleren Stratosphire iber Kiruna zwischen
Mitte und Ende Méarz zu erkennen, die auf die jahreszeitlich bedingte Intensivierung der sola-
ren Einstrahlung zuriickzufiithren ist. Ein entsprechendes Temperaturprofil zeigt sich auch ein
Jahr spéter fiir den 24.03.2004 (sieche Abb. 5.1a in griin). Im Windprofil dieses Tages ist in
der Stratosphére die fiir einen ungestérten Polarwirbel typische Zunahme des Westwindes mit

der Hoéhe zu erkennen. Abbildung 5.1b zeigt Situationen unter sommerlichen Bedingungen (mit

! siehe Abschnitt 2.3.2
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Abb. 5.1.: Windgeschwindigkeit (links: zonale Komponente, Mitte: meridionale Komponente)
und Temperatur (rechts) bei der Initialisierung der Trajektorien (2,5°x2,5°, L25, kli-
matologische Erwidrmungsraten)
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der Hohe zunehmender Ostwind am 09.06.2003) bzw. wéhrend der Umstellung von der Sommer-
zur Winterzirkulation mit insgesamt relativ niedrigen Windgeschwindigkeiten. Die subtropischen
Trajektorien (Abb. 5.1¢) wurden unter sommerlichen Bedingungen bei Ostwinden — in der mitt-
leren Stratosphére bis zu -30 m/s — berechnet. Die Temperaturprofile fiir die subtropischen Fille
zeigen eine stark ausgeprégte Tropopause in ca. 17 Kilometer Hohe (ca. 410 K) mit Temperaturen
um -80°C. Wéhrend die Temperaturen fiir die tropischen Fille (Abb. 5.1d) einen sehr &hnlichen
Verlauf wie in den Subtropen aufweisen, sind im zonalen Wind die verschiedenen Phasen der
QBO (siehe Abschnitt 2.3.3) gut zu erkennen. Die obere und mittlere Stratosphére wird von
Ostwinden mit einem ausgepriagten Maximum von iiber -30 m/s zwischen 25 und 30 Kilometer
Hohe beherrscht. In der unteren Stratosphére ist die West-Phase der QBO mit Windgeschwin-

digkeiten von bis zu 10 m/s ersichtlich.

Damit stehen fiir die Vergleichstudien zum Trajektorienmodell der FU Berlin Daten in
verschiedenen geografischen Breiten und fiir verschiedene meteorologische Situationen zur Verfii-
gung. Sensitivitatsstudien zum Trajektorienmodell der FU Berlin wurden fiir folgende Parameter
durchgefiihrt (Kap. 5.2, vgl. auch Abschnitt 4.2.4):

e horizontale Auflésung (1,25°x1,25° vs. 2,5°x2,5°),

o vertikale Auflésung (59 vs. 25 Theta-Flichen) und

e Annahmen zum Vertikaltransport (quasi-isentroper Transport basierend auf aktuellen Er-
warmungsraten vs. quasi-isentroper Transport basierend auf klimatologischen Erwarmungs-

raten und vs. isentroper Transport).

Die Frage, wie gut die Trajektorien den realen Luftmassenweg reprasentieren, wird anhand
o des Vorwirts-/Riickwértstestes und

e der Erhaltung dynamischer Grofen entlang der Trajektorien

diskutiert (Kap. 5.3).

Es war nicht Ziel der durchgefiihrten Studien, ein neues Trajektorienmodell zu entwickeln.
Daher wurde auf Untersuchungen zur numerischen Umsetzung des Modelles (numerisches Verfah-
ren, Interpolation, Zeitschritt) verzichtet. Es wurden lediglich Kontrollrechnungen auf zwei ver-
schiedenen Rechnersystemen mit entsprechend unterschiedlichen Betriebssystemen (VAX/VMS
und SUN/UNIX) durchgefithrt. Auf beiden Systemen ist die 2,5°-Version mit 25 Theta-Flichen
(L25) implementiert. Die Vergleichsrechnungen mit klimatologischen Erwirmungsraten zeigten
nur geringe Unterschiede zwischen beiden Rechnersystemen?. Die Ergebnisse dieses Vergleiches
werden deswegen nicht im Detail diskutiert, sondern nur in der abschliefsenden Diskussion ge-
zeigt (Kap. 5.5). Alle weiteren Trajektorienrechnungen mit dem FUB-Modell wurden unter
SUN/UNIX durchgefiihrt. Die Modellversionen mit 25 vertikalen Theta-Flachen (L25) wurden
ausgehend von der urspriinglichen Modellversion unter VAX/VMS von Holger Deckelmann (AWI
Potsdam) nach UNIX portiert und zur Verfiigung gestellt. Die 59 Flichen-Versionen (L.59) wur-

den im Rahmen dieser Arbeit selbststindig implementiert. Als meteorologische Eingangsdaten

2 Nach 5 Tagen betrug der mittlere Abstand zwischen den auf den verschiedenen Rechnersystemen ermittelten
Trajektorien 28 km. Bei 90% der Trajektorien betrug der horizontale Abstand nach 5 Tagen weniger als 70 km.
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dienten die operationellen ECMWF-Analysen auf Druckflichen mit einem Analyseabstand von
6 Stunden. Aus einer Vielzahl von Studien ist bekannt, dass die meteorologischen Eingangsdaten
und ihre zeitliche Auflésung die Ergebnisse von Trajektorienrechnungen wesentlich beeinflussen
kénnen (z.B. Stohl [1998]; Manney et al. [2003]; siehe auch Abschnitt 4.1.2). Bei verschiedenen
Vergleichen mit den von Ballonen zuriickgelegten Wegen konnten mit basierend auf den opera-
tionellen ECMWF-Analysen berechneten Trajektorien gleich gute oder — insbesondere mit der
seit 2000 operationellen ECMWEF-Version mit 60 vertikalen Flachen — bessere Ergebnisse erzielt
werden als mit anderen meteorologischen Eingangsdaten (siehe Abschnitt 4.2.2). Deshalb wurden
im Rahmen dieser Arbeit keine Untersuchungen zum Einfluss der Art der meteorologischen Ein-
gangsdaten durchgefithrt. Eine héhere zeitliche Auflésung von meteorologischen Analysedaten
steht nicht zur Verfiigung®, daher wird von Untersuchungen zur zeitlichen Auflésung ebenfalls

abgesehen.

Die auf dem FUB-Modell basierenden Trajektorienrechnungen wurden aufserdem mit den
Ergebnissen von zwei anderen Trajektorienmodellen verglichen (Kap. 5.4), die in Tabelle 5.2
dem FUB-Modell gegeniibergestellt sind. Mit dem von Susann Tegtmeier am AWI Potsdam neu
entwickelten Modell [Tegtmeier, 2006; Tegtmeier et al., 2008] wurden folgende in Tabelle 5.1
beschriebenen Trajektorien gerechnet: hohe Breiten, Frithjahr: 04.03.2003 und 06.03.2003; hohe
Breiten, Sommer: 12.08.2002; mittlere Breiten, Herbst: 24.09.2002 und 01.10.2002. Desweiteren
stellte Paul Konopka (FZ Jilich) Trajektorien zur Verfiigung, die mit dem Trajektorienmodul
von CLaMS (Chemical Lagrangian Model of the Stratosphere [McKenna et al., 2002]) berechnet
wurden. Diese Trajektorien wurden an Messorten von Flugzeug- bzw. Ballonmessungen initia-
lisiert, die ebenfalls der ENVISAT-Validierung dienten. Die Messkampagnen fanden im Herbst
2002 in mittleren Breiten (Forli/ Italien) und im Winter bzw. Frithjahr 2002/03 in hohen Breiten
(Kiruna/ Schweden) statt. Tabelle 5.3 zeigt im Uberblick die Initialisierungspunkte der CLaMS-
Trajektorien, an denen fiir den Vergleich Trajektorien mit dem FUB-Modell gestartet wurden.
Fir alle Zeitrdume, in denen CLaMS-Trajektorien berechnet wurden, standen fiir das FUB-

Modell aktuelle Erwérmungsraten von SLIMCAT zur Verfiigung.

Die Trajektorien wurden mit dem FUB-Modell fiir mindestens 5 Tage vorwérts und riick-
warts gerechnet. Im Mittel iiber alle in Tabelle 5.1 aufgefiihrten Félle hatten die Trajektorien in
diesem Zeitraum ca. 6 500 Kilometer zuriickgelegt. Die kiirzeste zuriickgelegte Distanz innerhalb
von 5 Tagen betrug ca. 400 km, die lingste ca. 20000 km. Die CLaMS-Trajektorien wurden
teilweise fiir weniger als 5 Tage berechnet, so dass fiir den Vergleich mit CLaMS nur 4,5 Ta-
ge ausgewertet wurden. In diesem Zeitraum legten die Trajektorien (Tab. 5.3) im Mittel eine

Distanz von ca. 6 750 Kilometern zuriick (Minimum: 1700 km, Maximum: 14 600 km).

Fiir den Vergleich verschiedener Trajektorienensembles wurde der absolute horizontale Ab-
stand (in km, siehe Abschnitt 4.2.1, Abbildung 4.1) zunéichst zwischen zwei am gleichen Punkt
initialisierten Trajektorien im Verlauf der gesamten Transportzeit von 5 bzw. 4,5 Tagen be-
rechnet. Aus diesen horizontalen Absténden fiir einzelne Trajektorienpaare wurden Mittelwerte

gebildet, die entweder die Starttage (siehe Tab. 5.1) oder Klassen von Parametern, wie z.B.

? Vom ECMWF werden zu den Zwischenterminen (3, 9, 15, 21 UTC) lediglich vom Modell prognostizierte Felder
bereitgestellt.
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Tab. 5.2.: Konfiguration der fiir die Vergleiche verwendeten Trajektorienmodelle!)

FU Berlin AWI CLaMS

Eingangsdaten ECMWF ECMWF ECMWF

Auflésung

Horizontal 2,5°x2,5° oder 1,25°x1,25° 2,5°x2,5° 1,125°x1,125°
Vertikal 21 Druckflachen 21 Druckflachen 28 Druckflichen
(1000-1 hPa) (1000-1 hPa) (1013-0,1 hPa)
Zeitlich 6h 6h 6h
Koordinatensystem
Horizontal polarstereografisch, getrennt | sphérisch; sphérisch;
fiir Nord- und Siid- polwiérts von 85°: polwiérts von 72°:
hemisphére Grofikreise? polarstereografisch
Vertikal®) 25 oder 59 ©-Flichen e 27 ©-Fliichen
(0; 240-1600 bzw. -1635 K) (300-2000K)

Integrations- Euler-Riickwérts-Verfahren Trapezregel 4-stufiges Runge-

methode Kutta-Verfahren

Zeitschritt 10 Minuten 20 Minuten 30 Minuten

Interpolation

Horizontal parabolisch /bilinear bilinear bilinear
Vertikal linear in In(Druck) linear in In(Druck) linear in ©
Zeitlich linear linear linear
Transport
Horizontal hybrid (kinemat./dynamisch) | kinematisch kinematisch
Vertikal isentrop oder quasi-isentrop: | quasi-isentrop: Mor- quasi-isentrop: modi-
klimatolog. [K&hler, 1988 crette-Schema [Mor- fiziertes Morcrette-
und Newtonian Cooling]| crette et al., 1998; Schema [Zhong und
oder SLIMCAT [Shine, 1987] | Morcrette, 1991] Haigh, 1995]
Referenzen siehe Kap. 4.3 Tegtmeier [2006]; McKenna et al.
Tegtmeier et al. [2008] | [2002]

D" Sowohl das AWI- als auch das CLaMS-Modell sind in anderen Konfigurationen anwendbar. Beispielsweise
kann das AWI-Modell auch ERA-40-Daten mit einer horizontalen Auflssung von 2,0°x2,0° auf ECMWF-
Modellflichen als meteorologische Eingangsdaten verwenden.

2 Ein GroRkreis ist der groRte Kreis auf einer Kugelfléiche. Bei der Erde sind dies z.B. der Aquator und die
Léngenkreise, aber auch jeder andere Kreis, der seinen Mittelpunkt im Erdmittelpunkt hat und dessen
Umfang dem Erdumfang entspricht. Durch die Trajektorienberechnung auf Grofkreisen kénnen Integrati-
onsprobleme durch Diskontinuitdten in Polndhe vermieden werden.

3 Beim AWI-Modell werden die auf Druck- oder Modellfliichen vorliegenden meteorologischen Eingangsda-
ten nicht — wie beim FUB-Modell und bei CLaMS — auf explizite ©-Flichen transformiert. Erst bei der
Berechnung der Trajektorien werden die horizontalen Windkomponenten auf die durch die Trajektorien-
position gegebene potentielle Temperatur interpoliert. Dementsprechend dient die potentielle Temperatur
© auch beim AWI-Modell als Vertikalkoordinate, explizite ©-Fldchen lassen sich jedoch nicht angeben.

der Starthéhe, zusammenfassen. Entsprechend wurde zur Berechnung des vertikalen Abstandes
vorgegangen, der fiir die potentielle Temperatur, die Héhe und den Druck bestimmt wurde. Des-
weiteren wurden Perzentile (auch als Quantile bezeichnet) fiir die Abstandswerte bestimmt. Ein

p%-Perzentil gibt an, dass p% der Daten kleiner oder gleich dem Perzentilwert und (100 — p)%
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5.1 Datengrundlage und Methode

Tab. 5.3.: Trajektorienstartpunkte fiir den Vergleich mit CLaMS-Trajektorien

Datum Geografische Lage/ Jahreszeit/ met. Bedingungen in nt) Hohenbereich
Koordinaten: Breite, Liange | der Stratosphéire h [km)| ‘ O [K] ‘ p [hPa]
Mittlere Breiten
08.10.2002 42,6-44,2°N 7,9-12,7°E Herbst/ Windumstellung auf 210 13-20 350-491 173-57
Westwind
14.10.2002 | 42,1-48,4°N 10,2-12,7°E Herbst/ Windumstellung auf 385 13-19 | 350-481 173-59
Westwind
28.10.2002 | 38,8-45,7°N 5,6-12,4°E Herbst,/ Windumstellung auf 437 13-20 | 350-491 | 160-54
Westwind
Hohe Breiten
16.12.2002 | 63,5-66,7°N 30,2-32,4°E Winter/ ungestorter Polarwirbel 18 14-31 | 361-813 139-7
15.01.2003 60,0-67,2°N 7,8-19,6°E Winter/ gestdrter Polarwirbel 512 13-19 350-445 158-58
(Major Warming am 18.01.)
30.01.2003 64,5-71,9°N 14,8-25,7°E Winter/ gestorter Polarwirbel 548 12-19 350-474 170-55
11.02.2003 68,4-70,1°N 11,8-27,9°E Winter/ gestdrter Polarwirbel 205 13-18 350-440 170-71
(Minor Warming)
28.02.2003 67,9-76,1°N 21,7-24,1°E Winter/ gestdrter Polarwirbel 418 13-19 350-444 149-57
04.03.2003 | 66,2-66,8°N 15,9-23,1°E Frithjahr/ gestorter Polarwirbel 13 19-31 | 449-877 56— 7
(Minor Warming)
06.03.2003 | 66,8-67,3°N 24,7-27,0°FE Friihjahr/ gestorter Polarwirbel 12 14-31 373-896 124— 7
(Minor Warming)
16.03.2003 63,8-70,7°N 8,5-24,1°E Friihjahr/ gestorter Polarwirbel 493 13-19 350-445 151-57
Gesamt
S ‘ 3251 ‘ 12-31 ‘ 350-896 | 173- 7
1) n = Anzahl der Messpunkte, an denen jeweils Vorwirts- und Riickwirtstrajektorien initialisiert wurden. Es wurden
pro Modellvariante 2+n Trajektorien berechnet. Einige Trajektorien erreichten innerhalb von 4,5 Tagen den
unteren Rand des CLaMS-Modelles (350 K). Die Trajektorienzahl in den folgenden Vergleichen ist deswegen
z.T'. kleiner als hier angegeben.

groker als der angegebene Wert sind [z.B. Sachs, 1999]. Die jeweiligen Abstandswerte fiir die
einzelnen Trajektorienpaare wurden dementsprechend der Grofe nach sortiert, um verschiedene

Perzentile zu ermitteln.

Die Auswertungen wurden meist in Bezug auf die potentielle Temperatur zum Initialisie-
rungszeitpunkt ©;—g unterteilt und separat durchgefiihrt fiir Trajektorien, die ober- bzw. un-
terhalb einer potentiellen Temperatur von 380K (je nach meteorologischen Bedingungen ca.
12,5-17km, siehe auch Abb. 5.1) gestartet wurden. Die aktuellen Erwdrmungsraten liegen erst
ab 380 K vor, so dass die so berechneten Trajektorien mit den auf der Basis der klimatologi-
schen Erwirmungsraten bestimmten Trajektorien iibereinstimmen (siehe Abschnitt 4.3.2). Ei-
ne Mittelwertbildung {iber alle Trajektorien wiirde fiir den Vergleich zwischen aktuellen und
klimatologischen Erwirmungsraten zu einer Unterschéitzung der Abweichungen fithren und die
Gegeniiberstellung mit den anderen Ergebnissen erschweren. Dariiberhinaus stellt der Wert von
380 K eine gute Anndherung zur Unterteilung zwischen troposphirischen und stratosphérischen
Trajektorien dar (sieche Abb. 2.6), fiir die aufgrund der kleinskaligen Prozesse in der Troposphé-
re mit unterschiedlichen Ergebnissen bei den Vergleichsstudien zu rechnen ist. Fiir die hohen
und mittleren Breiten liegen die oberhalb von 380 K initialisierten Trajektorien ausschliefslich in
der Stratosphéire. In den Tropen und Subtropen liegt die Tropopause oberhalb von 380 K (vgl.
auch Temperaturprofile in Abb. 5.1), so dass hier im Bereich oberhalb von 380K auch einige

troposphérische Trajektorien erfasst sind.
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Soweit der entsprechende Parameter nicht untersucht wird, werden im Folgenden die Ergeb-
nisse der Trajektorienrechnungen gezeigt, die auf einer horizontalen Auflésung von 1,25°x1,25°
auf einer vertikalen Auflosung von 25 Flichen und auf der Annahme eines isentropen Verti-
kaltransportes basieren. Fiir die Vergleiche mit anderen Modellen werden die Trajektorien her-
angezogen, die auf der jeweils besseren Auflosung (1,25°x1,25°, 59 Flidchen) und der Annahme
quasi-isentropen Transportes (basierend auf aktuellen Erwdrmungsraten von SLIMCAT) beru-
hen. Im Anhang B.2 sind alle Ergebnisse der entsprechenden Studien, die auf eine horizontale
Auflésung von 2,5°x2,5° bzw. auf quasi-isentropen Transport zuriickgehen, grafisch dargestellt

bzw. tabellarisch zusammengefasst.

5.2. Sensitivitatsstudien

5.2.1. Horizontale Auflésung

Das Modell der FU Berlin kann Trajektorien basierend auf Eingangsdaten mit einer horizontalen
Auflésung von 2,5°x2,5° und basierend auf Daten mit einer Auflésung von 1,25°x1,25° berechnen.
Bei der Implementation der Modellversion zur Verarbeitung der héher aufgelosten Eingangsdaten
von 1,25°x1,25° wurde auch die Anzahl der Gitterpunkte auf den Theta-Flichen erhéht (von
97x97 auf 193x193, siche Abschnitt 4.3.1), so dass die folgenden Vergleiche nur Aussagen iiber den

gleichzeitigen Einfluss der horizontalen Auflésung der Eingangsdaten und des Modelles zulassen.

Um den Einfluss der horizontalen Auflésung auf die berechneten Trajektorien zu unter-
suchen, wurden die Ergebnisse der Trajektorienrechnungen basierend auf Eingangsdaten von
1,25°x1,25° mit den Ergebnissen, die ausgehend von Eingangsdaten mit einem Gitterpunktsab-
stand von 2,5°x2,5° berechnet wurden, verglichen. Die Trajektorienrechnungen wurden mit den
25-Fliachen-Versionen unter verschiedenen Annahmen zum Vertikaltransport (isentrop, klimato-
logische und aktuelle Erwirmungsraten) durchgefiihrt. Prinzipiell konnen sich bei der Berech-
nung quasi-isentroper Trajektorien grofere Abweichungen ergeben als bei isentropen Trajekto-
rien. Unterschiede in der Trajektorienposition kénnen zusétzlich zu differierenden horizontalen
Transportwegen auch abweichende Vertikaltransporte bewirken, die weitere Abweichungen in
den horizontalen Feldern an der aktuellen Trajektorienposition zur Folge haben kénnen. Die sich
daraus ergebenden Unterschiede zwischen der isentropen und der quasi-isentropen Berechnung
sind aber fiir die hier untersuchten Félle i. Allg. gering und fithren im Mittel bei der quasi-
isentropen Betrachtungsweise zu nur minimal erhéhten horizontalen Absténden von wenigen
Kilometern (siehe Tab. B.1). Die Ergebnisse fiir die Rechnungen mit aktuellen Erwdrmungsraten
sind im Anhang B.2 dargestellt. Es gibt keine wesentlichen Unterschiede zwischen den horizon-
talen Abstinden aus der Vorwérts- und der Riickwértsrechnung, die Ergebnisse werden daher

zusammengefasst fiir alle Trajektorien gezeigt.

In Abbildung 5.2a sind die horizontalen Abstinde zwischen den Rechnungen mit einem Git-
terpunktsabstand der Eingangsdaten von 1,25°x1,25° und den Rechnungen mit einer horizontalen
Auflésung von 2,5°x2 5° klassifiziert nach der potentiellen Temperatur zum Initialisierungszeit-

punkt ©s—g dargestellt. Abbildung 5.2b zeigt zusammengefasst fiir die einzelnen Starttage die
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Abb. 5.2.: Mittlerer horizontaler Abstand fiir Trajektorienrechnungen mit verschiedener horizon-
taler Auflosung (1,25°x1,25° vs. 2,5°x2,5°, 1,25, isentrop): (a) klassifiziert nach O;—g,
(b) fiir Trajektorien mit ©¢—9 > 380 K [unterschiedliche y-Skalen!|

mittleren horizontalen Absténde fiir Trajektorien, die oberhalb einer potentiellen Temperatur
von 380 K initialisiert wurden. In Tabelle 5.4 sind statistische Grofen (Mittelwert, Maxima, Mi-
nima sowie verschiedene Perzentilwerte) fiir die horizontalen Abweichungen in einem Abstand
von jeweils einem Tag aufgefiihrt. So ist aus Tabelle 5.4 beispielsweise zu erkennen, dass nach
einer Transportzeit von einem Tag der horizontale Abstand zwischen den beiden horizontalen
Auflésungen fiir 50 % der oberhalb von 380 K berechneten Trajektorien kleiner oder gleich 18
Kilometer und fiir 95 % kleiner oder gleich 86 Kilometer ist.

Die horizontalen Abweichungen sind fiir die mit ©;=9 < 340K — also hauptséchlich in
der Troposphére — initialisierten Trajektorien grofer als bei den in grofieren Hohen gestarteten
Trajektorien. Die kleinrdumigeren Strukturen in der Troposphére werden durch die hoher aufge-
16sten Eingangsdaten besser erfasst. In der Stratosphére sind die horizontalen Gradienten in den
meteorologischen Feldern i. Allg. wesentlich stabiler und grofriumiger als in der Troposphére, so
dass die Verbesserung in der Beschreibung der Trajektorien geringer ausfillt. Dementsprechend
ist der mittlere Abstand zwischen den beiden horizontalen Auflésungen fiir die unterhalb von
380 K berechneten Trajektorien ca. 4-mal so groft wie fiir die oberhalb von 380 K initialisierten
Trajektorien (nach 2 Tagen ca. 200 km bzw. ca. 50 km, nach 5 Tagen ca. 700 km bzw. ca. 180 km,
vgl. auch Abb. B.6a und B.7a). Bei den oberhalb von 380K initialisierten Trajektorien sind
die Unterschiede zwischen den beiden horizontalen Auflosungen fiir die im Mérz 2003 in hohen
Breiten und die im Herbst 2002 in mittleren Breiten berechneten Trajektorien am groften (siehe
auch Tab. B.1). Fiir diese Fille sind die horizontalen Anderungen in den meteorologischen Fel-
dern oberhalb von 380 K am grofiten, was z.B. in den Differenzen zum Initialisierungszeitpunkt
der Trajektorien deutlich wird (sieche Abb. B.3).

Stohl et al. [1995] untersuchten anhand troposphérischer Trajektorien (Start iber Wien in
1000, 2000 und 5000 miiNN) u.a. den Einfluss der horizontalen Auflésung der Eingangsdaten
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Tab. 5.4.: Horizontaler Abstand [km)] fiir Trajektorienrechnungen mit verschiedener horizontaler
Auflésung (1,25°x1,25° vs. 2,5°x2,5°, 125, isentrop)

Transport- Mittel-  Mini-  25%-  50%-  75%-  90%- 95%- 99%- Maxi-
zeit (Tage) wert!) mum Perzentil mum

Trajektorienstart bei O4—g < 380K, n? =916

1 90 (8%) 0 26 57 109 228 283 448 703
2 202 (9%) 2 48 103 214 402 661 1721 3944
3 352 (10%) 2 70 161 358 732 1318 3408 6053
4 542 (11%) 2 110 235 551 1355 2459 4481 7188
5 720 (11%) 6 144 316 773 1915 3267 5155 7829
Trajektorienstart bei ©—o> 380 K, n? —=2999
1 28 (3%) 0 8 18 35 65 86 189 307
2 55 (3%) 0 17 32 70 129 182 285 449
3 90 (3%) 1 24 49 114 225 309 509 961
4 132 (4%) 1 32 64 164 323 458 891 1790

2 179 (4%) 0 39 78 201 444 700 1429 2520

1) In Klammern ist der relative mittlere Fehler entsprechend Gleichung 4.9 (S. 61) angegeben.

2) n = Anzahl der zugrundeliegenden Trajektorienvergleiche, weiteres siehe Tab. 5.1 und Text auf S. 84f.

auf die berechneten Trajektorien. Nach 4 Tagen betrugen die horizontalen Absténde bei einer
zeitlichen Auflosung der Eingangsdaten von 3 Stunden und einer Halbierung der horizontalen
Auflésung von 0,5° auf 1° fiir 2D-isoeta-Trajektorien 111 km (relativer Fehler: 4%) und fiir 3D-
kinematische Trajektorien 411km (14%). Auch in anderen Studien [z.B. Rolph und Draxler,
1990] sind die mittleren horizontalen Absténde bei einer Halbierung der horizontalen Auflésung
kleiner als die hier gefundenen Unterschiede in der Troposphére. Dies hat verschiedene Ursachen.
Die horizontale Auflésung der am héchsten aufgeldsten Eingangsdaten ist in diesen Studien bes-
ser (0,5° bzw. 90km) als beim Modell der FU Berlin (1,25°). Auch die zeitliche Auflésung der
dabei verwendeten Eingangsdaten (3 bzw. 2 Stunden) ist hoher als bei den hier durchgefiihrten
Untersuchungen (6 Stunden), so dass Anderungen z.B. in den Windfeldern insgesamt besser
erfasst werden. Aufterdem wurden die Trajektorien in den genannten Studien z.T. in der pla-
netarischen Grenzschicht berechnet, in der die Windgeschwindigkeiten geringer sind als in der
mittleren und oberen Troposphire. Bei groferen Windgeschwindigkeiten kdnnen jedoch kleine
Abweichungen in der Trajektorienposition in den folgenden Zeitschritten schneller zu groberen

absoluten Abweichungen fiihren.

Die hier vorgestellten Ergebnisse fiir das Trajektorienmodell der FU Berlin zeigen, dass
in der Stratosphére eine horizontale Auflésung von 2,5°x2,5° i. Allg. ausreichend ist, um den
Luftmassentransport richtig wiederzugeben. Lediglich in Situationen mit grofen, sich &ndern-
den horizontalen Gradienten, wie sie bei Stratosphirenerwdrmungen und bei der Umstellung
des Windregimes von der Sommer- zur Winterzirkulation (oder umgekehrt) auftreten kénnen,

kommt es zu groferen Abweichungen zwischen den beiden horizontalen Auflésungen, so dass hier
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5.2 Sensitivitatsstudien

die hoher aufgeloste Modellversion angewendet werden sollte. In der Troposphére treten unter-
halb von 340 K relativ grofe Differenzen zwischen den beiden horizontalen Auflssungen auf. Die
geringer aufgeldste Modellversion von 2,5°x2,5° ist demzufolge nicht geeignet, um den Luftmas-
senweg in diesem Bereich korrekt wiederzugeben. Auch im Bereich zwischen 340 K und 380 K
(obere Troposphére/untere Stratosphére) ist mit der héheren horizontalen Modellversion eine

Verbesserung bei der Beschreibung des Luftmassenweges zu verzeichnen.

5.2.2. Vertikale Auflésung

Fiir die Untersuchung des Einflusses der vertikalen Auflésung wurden die bisherigen 25 isentropen
Flichen des Trajektorienmodelles (1.25, siehe Abb. 4.5) im Rahmen dieser Arbeit auf 59 Fléachen
(L59) erweitert. Die urspriinglichen Theta-Flachen waren ausgehend von einer Tropopausenhthe
um ca. 340 K festgelegt. In den Tropen und Subtropen liegt die Tropopause héher, in hohen
Breiten z.T. niedriger als 340 K (vgl. Abb. 2.6). Daher wurde der Bereich mit dem minimalen
Abstand zwischen den isentropen Flichen erweitert auf 285 K—405K, der Abstand betrigt in
diesem Bereich jetzt 7,5 K (alter minimaler Abstand: 10 K). Die neuen isentropen Flachen wurden
wieder so ausgewéhlt, dass die gesamte Stratosphére annéhernd dquidistant abgebildet wird (vgl.
auch Kap. 4.3.1 und Abb. 4.5). Die oberste Theta-Flidche liegt bei 1635 K, so dass nur unter
extrem kalten stratosphirischen Bedingungen eine Extrapolation der Daten fiir diese Fliche
erfolgen muss. Die neu eingestellten Flachen sind in Abbildung 5.3 in einem Druck-Temperatur-
Diagramm dargestellt. Die Abbildung zeigt auferdem die durch die operationellen ECMWEF-
Daten gegebenen Druckflichen sowie exemplarisch Temperaturprofile fiir die hier untersuchten

meteorologischen Bedingungen (vgl. Abb. 5.1).

Die Sensitivitdt der Trajektorien beziiglich der vertikalen Auflésung des Modelles wurde
iiber Vergleiche der L59- mit der L25-Version jeweils fiir meteorologische Eingangsdaten mit
einer horizontalen Auflésung von 1,25°x1,25° und von 2,5°x2,5° untersucht. Die Vergleichsrech-
nungen wurden unter verschiedenen Annahmen zum Vertikaltransport (isentrop, klimatologische
oder aktuelle Erwérmungsraten) durchgefiithrt. Dabei ergaben sich nur geringe Unterschiede in
den mittleren horizontalen Absténden (siche Tab. B.1). Die Ergebnisse werden daher hier wie-
der exemplarisch fiir die isentropen Trajektorien, die auf Eingangsdaten mit einer horizontalen
Auflésung von 1,25°x1,25° basieren, dargestellt. Abbildungen zum Vergleich der Trajektorien,

die ausgehend von aktuellen Erwdrmungsraten berechnet wurden, finden sich im Anhang B.2.

In Abbildung 5.4a (links) ist zu erkennen, dass die groften horizontalen Unterschiede zwi-
schen den beiden vertikalen Auflésungen zum einen bei den in den unteren Schichten berechneten
Trajektorien und zum anderen bei den oberhalb von 920 K gestarteten Trajektorien auftreten.
Die mittleren horizontalen Absténde fiir die oberhalb von 380 K initialisierten Trajektorien sind
fiir die einzelnen Starttage in Abbildung 5.4b (rechts) dargestellt. Hier zeigen sich die grokten

Unterschiede fiir die in den Tropen berechneten Trajektorien.

Zwischen 285K und 320K wurde die vertikale Auflosung des Modelles wesentlich erh6ht
(von AO=20K auf AO=T7,5K) und die Trajektorien bewegen sich ausschliefslich in der von
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Abb. 5.3.: Verwendete ©-Fléchen in der 59-Flachen-Version (1.59) des Trajektorienprogrammes
der FU Berlin (weiteres siehe Text)

kleinskaligen Prozessen gepridgten Troposphére. Dies fithrt im Mittel nach 5 Tagen zu einem
horizontalen Abstand zwischen den mit verschiedener vertikaler Auflésung berechneten Trajek-
torien von ca. 1400 km (Abb. 5.4a).

Im Bereich zwischen 320 K und 360 K wurde die vertikale Auflosung lediglich um 2,5 K erhoht,
so dass hier der horizontale Abstand insgesamt geringer ist. Der im Mittel mit ca. 600 km nach
5 Tagen grofere Abstand fiir die zwischen 340K und 360 K initialisierten Trajektorien ist in
erster Linie auf die tropischen und subtropischen Fille zuriickzufiihren, die in diesen Héhen aus-
schlieklich in der Troposphére liegen. Abbildung 5.5 zeigt beispielhaft die Unterschiede zwischen
den beiden vertikalen Auflésungen in der zonalen Windkomponente fiir die suptropischen Fille
im Bereich zwischen 310 und 420K (ca. 4-18,5km). Die groften Differenzen im zonalen Wind
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Abb. 5.4.: Mittlerer horizontaler Abstand fiir Trajektorienrechnungen mit verschiedener vertika-
ler Auflosung (L59 vs. 125, 1,25°x1,25°, isentrop): (a) klassifiziert nach O;—q, (b) fiir
Trajektorien mit ©;—g > 380 K [unterschiedliche y-Skalen!|

treten am 31.01.2004 um 345K im Bereich des Westwindmaximums* auf. Mit der vertikal héher
aufgelosten Version des Trajektorienmodelles wird dieses Windmaximum besser erfasst als mit
der 25-Flachen-Version, so dass sich die Windgeschwindigkeiten um bis zu 2,5 m /s unterscheiden.
Fiir die meridionale Windkomponente ergeben sich &hnliche Differenzen (siehe auch Abb. B.4).
Zwischen 320 K und 340 K treten zwischen den beiden vertikalen Auflésungen kaum Unterschie-
de in den Windkomponenten auf, da die gleichmiRige Anderung der vertikalen Windgradienten
von beiden Modellversionen anndhernd identisch wiedergegeben wird. Daher unterscheiden sich
die berechneten Trajektorien in diesem Hohenbereich nur wenig und der horizontale Abstand ist
entsprechend geringer (im Mittel tiber alle Fille ca. 300 km).

Wie in Abbildung 5.5 zu erkennen ist, ergeben sich fiir die subtropischen Fille auch im Bereich
zwischen 360 K und 380 K, in dem die vertikale Auflésung mit der neuen 59-Flichen-Version we-
sentlich verbessert wurde, relativ grofe Differenzen im zonalen Wind von bis zu 2 m/s. Fiir die
tropischen Fille betragen die Differenzen in den Windkomponeten in diesem Bereich sogar bis
zu 5 m/s. In den hohen und mittleren Breiten sind die Unterschiede fast immer kleiner (bis zu
0,5 m/s), da dieser Bereich hier in der unteren Stratosphére liegt. In der Stratosphére &ndern sich
die vertikalen Gradienten i. Allg. relativ gleichmifig, so dass die wesentlichen Strukturen bereits
durch die geringere vertikale Modellauflosung mit 25 Flachen gut erfasst werden. Lediglich im
Oktober 2002 (mittlere Breiten) treten fiir die meridionale Windkomponente Differenzen von bis
zu 2 m/s auf. Da in den Tropen und Subtropen zwischen 360 K und 380 K nur relativ wenige Tra-

jektorien berechnet wurden (jeweils ca. 15), ist der in Abbildung 5.4a dargestellte Mittelwert des

* Die Trajektorienstartpunkte sind aus den Daten von Ballonauf- und -abstieg abgeleitet. Je nach Flugdauer
und Windgeschwindigkeiten in der Stratosphére ist der Ballonabstieg mehrere hundert Kilometer vom Startort
entfernt. Das Westwindmaximum mit bis zu 11m/s gilt fiir den Ballonaufstieg. Die zonalen Windgeschwin-
digkeiten um 0 m/s zwischen 330 und 350 K am 31.01.2004 sind aus den Daten des Ballonabstieges abgeleitet,
der ca. 600 Kilometer siidwestlich vom Ballonaufstieg unter anderen troposphérischen Bedingungen erfolgte.
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Abb. 5.6.: Vergleich des zonalen Windes zum Initialisierungszeitpunkt der Trajektorien bei ver-
schiedener vertikaler Auflésung (L59 und L25, 1,25°x1,25°, isentrop) fiir die tropischen
Fille

horizontalen Abstandes in diesem Bereich von den in hoheren Breiten berechneten Trajektorien

dominiert und relativ klein. Er betrédgt nach 5 Tagen ca. 300 km.

Im Bereich oberhalb von 360 K wurde die vertikale Auflsung teilweise extrem erhoht (z.B.
zwischen 800 K und 900 K von A©=100 K auf A®=30K). Da dieser Bereich iiberwiegend in der
Stratosphire liegt, werden — wie bereits erlautert — die vertikalen Gradienten auch durch die
geringere vertikale Auflosung gut erfasst (vgl. Abb. 5.1 und Abb. B.4). Eine Ausnahme bilden
die in den Tropen initialisierten Trajektorien. In Abbildung 5.6 sind die Unterschiede im zonalen
Wind zwischen den beiden vertikalen Auflésungen fiir die tropischen Falle im Bereich von 600 bis
1000 K (ca. 24 bis 34km) dargestellt. Deutliche Unterschiede sind fiir das (Ost-) Windmaximum
am 08.06.05 (griin, um 840 K) und am 17.06.05 (blau, um 660 K) zu erkennen. Das Windmaximum
wird an diesen beiden Tagen in der vertikal geringer aufgelosten Modellversion im Vergleich zur
59-Flachen-Version in seinem absoluten Wert unterschétzt und einer anderen Hohe zugeordnet.
Am 17.06. zeigt die L59-Version um 875K (ca. 10 hPa bzw. 31 km) eine Anderung des Vertikal-
gradienten, die in der 25-Flichen-Version nicht zu erkennen ist. Aufierdem treten relativ grofe
Differenzen im zonalen Wind oberhalb von ca. 910K auf. Im Bereich zwischen 680 und 800 K
(ca. 19-12hPa bzw. 26,5-29 km) sind keine Unterschiede zwischen den beiden Vertikalauflosun-
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Abb. 5.7.: Vergleich des zonalen Windes fiir verschiedene vertikale Auflosungen der operationellen
ECMWF-Daten (ECMWF auf 21 Druckflichen und ECMWF auf 60 Modellflichen,
12 UT) in 5°S/42°W

gen feststellbar. Die Eingangsdaten des ECMWF liegen um diesen Hohenbereich lediglich auf 20
und 10 hPa vor. Da sich die ©-Fldchen von 680 bis 800 K an den hier betrachteten tropischen Or-
ten vollstdndig innerhalb des gegebenen Druckbereiches zwischen 20 und 10 hPa befinden (siehe
auch Abb. 5.3), muss in diesem Bereich bei beiden Vertikalauflosungen gleichermafien interpo-
liert werden. Vor allem die am 17.6. in der hoher aufgeldsten Version auftretende Anderung des
Gradienten lisst vermuten, dass das reale Windmaximum bereits in den auf Druckflichen vor-
liegenden ECMWF-Daten nicht richtig erfasst ist. Wahrscheinlich liegt fiir alle drei untersuchten
Tage das wirkliche Windmaximum zwischen 20 und 10 hPa (ca. 680-880 K) und ist hoher als die
in den meteorologischen Eingangsdaten auf Druckflichen wiedergegebenen Werte.

Tatsdchlich zeigt ein Vergleich des zonalen Windes aus den operationellen ECMWEF-Daten zwi-
schen den hier verwendeten Daten auf Druckflichen und den auf — vertikal héher aufgelésten
— ECMWF-Modellflichen vorliegenden Daten grofe Unterschiede im entsprechenden Héhenbe-
reich. In Abbildung 5.7 ist der zonale Wind aus beiden ECMWEF-Datensétzen fiir die betrach-
teten Tage im Juni 2005 jeweils in 5°S/42°W gegeniiberstellt. Zwischen beiden Datensétzen
sind Unterschiede von bis zu 9 m/s (fiir den 17.06.2005 um 800K) feststellbar. In den vertikal
hoher aufgelosten ECMWF-Daten (L60s04e1) ist fiir den 08.06. und den 17.06.05 ein deutlich
ausgepragtes Windmaximum um 800 K (ca. 12 hPa) zu erkennen, am 25.06. zeigen die L60y/04e1i-
Daten das Windmaximum um 700 K (ca. 18 hPa). Vor allem die Maxima um 800 K sind durch
die geringere vertikale Auflésung nicht in den L21 pyp,c,-ECMWF-Daten wiedergegeben. Die An-
wendung der hoher aufgelsten Trajektorienmodellversion (L59) fithrt demzufolge zwar zu einer
Verbesserung bei der Wiedergabe der Trajektorien. Aufgrund der verwendeten meteorologischen
Eingangsdaten (L21p,ucx-ECMWEF) ist jedoch im beschriebenen Hohenbereich in den Tropen
mit z.T. erheblichen Diskrepanzen zwischen den berechneten Trajektorien und den realen Luft-

massenwegen zu rechnen.

Die Differenzen im zonalen Wind zwischen den unterschiedlichen Vertikalauflosungen des
Trajektorienmodelles fithren, wie in Abbildung 5.4b gezeigt, fiir die tropischen Trajektorien mit
einer Initialisierung oberhalb von 380 K zu relativ groften horizontalen Absténden von im Mittel
ca. 250km nach 5 Tagen. Relativ starke Anderungen im Windgradienten lassen sich in der

Stratosphére auch in den mittleren Breiten (v.a. am 09.10.03) fiir den zonalen Wind und am
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23.03.2003 fiir die meridionale Windkomponente feststellen (vgl. Abb. 5.1). Diese Anderungen
treten aber nicht wie in den Tropen in der mittleren Stratosphére auf, sondern in der unteren
Stratosphire, wo die Vertikalaufésung der Eingangsdaten hdher ist als oberhalb von 20hPa.
Sie werden bereits von der geringer aufgelosten Modellversion relativ gut wiedergegeben und
die Unterschiede in den Windgeschwindigkeiten sind kleiner als in den Tropen (vgl. Abb. B.4).
Dementsprechend sind die mittleren horizontalen Absténde fiir diese Fille zwar groker als bei
den Fillen mit gleichméfigem vertikalen Windgradienten, aber um mindestens 20% kleiner als
bei den Trajektorien in den Tropen.

Ursache fiir den mit ca. 500 km nach 5 Tagen relativ grofsen mittleren Abstand fiir die oberhalb
von 920 K initialisierten Trajektorien in Abbildung 5.4a sind die beschriebenen Unterschiede
zwischen den beiden Vertikalauflosungen bei den tropischen Fillen. In diesem Hoéhenbereich
wurden tiberwiegend tropische Trajektorien berechnet (vgl. Tab. 5.1), so dass der in Abbildung
5.4a dargestellte Mittelwert von den relativ starken Unterschieden in den Tropen dominiert wird.
Auch fiir den Hohenbereich zwischen 830 K und 920K sind die horizontalen Absténde fiir die
tropischen Fille relativ grofs. Hier geht aber in den Mittelwert der horizontalen Abweichung eine
héhere Anzahl von nicht-tropischen Trajektorien ein, so dass der Mittelwert im Vergleich zu den
anderen ausschlieflich stratosphéirischen Trajektorien (> 410K) nur gering erhoht ist und nach

5 Tagen ca. 90 km betragt.

Tabelle 5.5 zeigt einige statistische Parameter (Mittelwert, Perzentilwerte sowie Minimum
und Maximum) fiir den horizontalen Abstand zwischen den Rechnungen mit verschiedener verti-
kaler Auflosung getrennt fiir Trajektorien mit einer Initialisierung unter- bzw. oberhalb von 380 K.
Die horizontalen Abweichungen sind fiir die unterhalb von 380 K iiberwiegend in der Troposphére
gestarteten Trajektorien, wie bereits erldutert, grofer als bei den vorwiegend stratosphérischen
Trajektorien mit einer Initialisierung oberhalb von 380 K. So ist der mittlere relative Fehler fiir
die unterhalb von 380 K berechneten Trajektorien wiahrend der gesamten Transportzeit mit 10—
12% ca. 5-mal so grok wie bei den oberhalb von 380 K initialisierten Trajektorien (2%). Nach
4 Tagen betrigt der mittlere absolute Fehler bei den iiberwiegend troposphérischen Trajektori-
en ca. 450km, fiir 75% dieser Trajektorien ist der horizontale Abstand kleiner als 440 km. Bei
mehr als 10 Prozent der Trajektorien betrigt die horizontale Abweichung zwischen den beiden
vertikalen Auflésungen nach 4 Tagen mehr als 1000 km, in Extremfillen kann der horizontale
Abstand fast 8 000 km erreichen. Fiir die oberhalb von 380 K initialisierten Trajektorien betrigt
der mittlere Abstand nach 4 Tagen ca. 75km, nur einige wenige Fille weisen eine horizontale

Abweichung von mehr als 1000 km auf.

Die geanderte vertikale Auflésung des Trajektorienmodelles fiihrt prinzipiell zu einer i. Allg.
geringfiigig verdnderten Ableitung der meteorologischen Grofen. Die meteorologischen Daten
werden ausgehend von der untersten isentropen Flache von unten nach oben berechnet. D.h. die
Ableitung fiir eine gegebene isentrope Flache erfolgt aus der bereits bekannten darunterliegenden
Flache und der Differenz zwischen den beiden Fléchen. Bei einer héheren vertikalen Auflésung
ergeben sich damit mehr Stiitzstellen und eine bessere Wiedergabe der vertikalen Strukturen, was
zu Abweichungen zwischen Modellversionen mit unterschiedlicher vertikaler Auflésung fiihrt. So

betrdgt die mittlere Differenz in der Héhe bei den hier untersuchten Féllen fiir Trajektorien
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Tab. 5.5.: Horizontaler Abstand [km]| fiir Trajektorienrechnungen mit verschiedener vertikaler
Auflosung (L59 vs. L25, 1,25°x1,25°, isentrop)

Transport-  Mittel- Mini-  25%-  50%-  75%-  90%-  95%- 99%- Maxi-

zeit (Tage) wert!) mum Perzentil mum

Trajektorienstart bei O4—g < 380K, n? =909

1 75 (10%) 0 3 21 88 210 348 632 915
2 167 (10%) 0 9 46 158 481 802 1551 3198
3 306 (11%) 0 16 81 267 925 1520 2861 4562
4 451 (11%) 0 24 114 425 1367 2066 4077 7839
5 644 (12%) 0 37 167 651 1873 3042 5868 8658
Trajektorienstart bei ©—o> 380 K, n® —2999
1 17 (2%) 0 1 6 16 38 75 215 310
2 36 (2%) 0 3 11 33 83 159 429 628
3 55 (2%) 0 5 19 51 136 264 605 818
4 74 (2%) 0 7 25 70 185 339 736 1225
5 99 (2%) 0 9 33 94 231 469 962 2416

D In Klammern ist der relative mittlere Fehler entsprechend Gleichung 4.9 (S. 61) angegeben.
2) n = Anzahl der zugrundeliegenden Trajektorienvergleiche, weiteres siehe Tab. 5.1 und Text auf S. 84f.

mit einer Initialisierung oberhalb von 380 K zum Initialisierungszeitpunkt ca. 40 Meter. In ei-
nigen wenigen Fillen unterscheiden sich die Hohen um fast 500 Meter. Bei den unterhalb von
380 K initialisierten Trajektorien sind die Unterschiede grofer. Sie betragen hier zum Initialisie-
rungszeitpunkt im Mittel ca. 180 Meter. Im Verlauf der 5 Tage, fiir die die Trajektorien jeweils
berechnet wurden, dndert sich die mittlere Hohenabweichung zwischen den mit der L59- und
der L25-Version berechneten Trajektorien fiir ©;—¢ > 380 K nicht, die maximale Hohendifferenz
betrégt nach 5 Tagen ca. 800 Meter.

Bei der Validierung von Satellitendaten (siche Kap. 6) erfolgt die Hohenzuordnung nicht
iiber die potentielle Temperatur, sondern iiber die Héhe bzw. iiber den Druck (fiir einige MIPAS-
E-Validierungen). Daher sollte bei dieser Anwendung des Trajektorienmodelles auf die hoher auf-
geloste L59-Version zuriickgegriffen werden. Wird — wie beispielsweise beim Ozonsondenmatch
[2z.B. Rex, 1997] — nur die potentielle Temperatur aus der Trajektorienberechnung benétigt, so ist
die vertikal geringer aufgeloste L25-Version in der Stratosphére fiir die meisten meteorologischen
Situationen ausreichend, um den Luftmassenweg zu beschreiben. Treten allerdings oberhalb von
20hPa (ca. 26 km) sich stark dndernde Wind-Gradienten auf, dann kann der reale Luftmassen-
weg in diesem Hohenbereich mit den hier als Eingangsdaten verwendeten ECMWEF-Daten auf
21 Druckflichen sowohl mit der L25- als auch mit der L59-Fldchen-Version nur iiber eine kurze
Zeit von ein paar Stunden anndhernd richtig wiedergegeben werden. Bereits nach einem Tag
kann der Unterschied zwischen dem realen Luftmassenweg und den berechneten Trajektorien
aufgrund des Fehlers im zonalen Wind von bis zu 9 m/s mehr als 700 Kilometer betragen. Dies

trifft aufgrund der QBO fast immer auf die obere tropische Stratosphére zu. Solche Situationen
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sind aber kurzfristig auch in hohen Breiten im Winter bedingt durch grofse Stratosphirenerwér-
mungen oder bei der Umstellung der Zirkulation im entsprechenden Hohenbereich moglich. In
diesen Fallen kann der Luftmassentransport nur bei der Verwendung héher aufgeléster meteoro-
logischer Eingangsdaten anndhernd richtig beschrieben werden. In der oberen Troposphére sollte
die hoher aufgeloste L59-Version des Trajektorienmodelles benutzt werden, da so kleinskalige

Prozesse besser erfasst werden konnen.

5.2.3. Beriicksichtigung diabatischer Prozesse

Diabatische Prozesse fiihren zu quasi-isentropem Transport, der im FUB-Modell durch intern
berechnete klimatologische oder durch extern bereitgestellte aktuelle Erwdrmungsraten (Modell-
berechnungen von SLIMCAT) beschrieben werden kann (siehe Abschnitt 4.3.2). Im Folgenden
werden den Trajektorienrechnungen mit aktuellen Erwdrmungsraten die Berechnungen gegen-
iibergestellt, die unter ausschlieRlicher Beriicksichtigung adiabatischer Prozesse (isentrop) bzw.
unter Annahme klimatologischer Erwédrmungsraten erfolgten. Die aktuellen Erwirmungsraten
von SLIMCAT liegen erst ab einer potentiellen Temperatur von 380 K vor, so dass sich der Ver-
gleich auf oberhalb von 380 K initialisierte Trajektorien beschrinkt. Die Trajektorien wurden
mit einer vertikalen Auflésung von 25 Flachen mit beiden verfiigharen horizontalen Auflésungen
der meteorologischen Eingangsdaten (1,25°x1,25° und 2,5°x2,5°) berechnet. Die Ergebnisse wer-
den hier anhand der Berechnungen mit einer horizontalen Auflésung von 1,25°x1,25° diskutiert.
Die Vergleiche basierend auf den 2,5°x2,5°-Rechnungen sind im Wesentlichen identisch und im
Anhang B.2 grafisch dargestellt.

Abbildung 5.8 zeigt die mittlere Differenz zwischen der potentiellen Temperatur der mit
aktuellen Erwarmungsraten berechneten Vorwértstrajektorien und der potentiellen Temperatur
der isentropen (links) bzw. der basierend auf klimatologischen Erwirmungsraten berechneten
Vorwirtstrajektorien (rechts). Aus dem Vergleich mit den isentropen Trajektorien ist das mittlere
Auf- bzw. Absteigen der Trajektorien fiir die einzelnen Starttage ablesbar. Entsprechend der
Brewer-Dobson-Zirkulation (siehe Abschnitt 2.3.4) steigen die Luftmassen in den Tropen auf —
im Verlauf der 5 Tage im Mittel um ca. 5 K. In hohen und mittleren Breiten tritt Absinken auf, das
fiir die beiden Félle Anfang Mérz 2003 aufgrund des Minor Warmings mit im Mittel bis zu -10 K
am stirksten ausgepriigt ist.> Bedingt durch die groferen Unterschiede im Strahlungsbudget ist
inshbesondere bei den tropischen Fillen ein ausgeprigter Tagesgang zu erkennen. Tagsiiber fiihrt
die einfallende Sonneneinstrahlung zu diabatischem Aufsteigen, in der Nacht kommt es zu einer

Abkiihlung der Luftmassen, die mit diabatischen Absinken verbunden ist.

Unter Beriicksichtigung der klimatologischen Erwarmungsraten (Abb. 5.8b) wird das Auf-
und Absteigen der Luftmassen in den Tropen und in hohen Breiten im Winter qualitativ richtig
beschrieben. Die mittleren Differenzen der potentiellen Temperatur zwischen den aktuellen und
den klimatologischen Trajektorien sind in diesen Féllen kleiner als beim Vergleich der aktuellen

mit den isentropen Trajektorien. Allerdings wird der Vertikaltransport bei Beriicksichtigung der

5 Fiir die subtropischen Fille sind die aktuellen Erwirmungsraten nicht verfiighar (vgl. Tab. 5.1).
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Abb. 5.8.: Mittlerer vertikaler Abstand (©) fiir Vorwéartstrajektorien (1,25°x1,25°, L.25) unter
verschiedenen Annahmen zum Vertikaltransport (0;—¢ > 380 K)

klimatologischen Erwdrmungsraten unterschétzt. Dies zeigt sich vor allem Anfang Mérz 2003,
wo die mittleren Differenzen zwischen den aktuellen und den klimatologischen Trajektorien nach
5 Tagen bis zu ca. -6 K betragen. Fiir einzelne Trajektorien lassen sich hier nach 5 Tagen Un-
terschiede in der potentiellen Temperatur von tiber 30 K feststellen. Auch der Tagesgang wird
mit Hilfe der klimatologischen Trajektorien qualitativ erfasst, er ist in den Differenzen zwischen
den aktuellen und den klimatologischen Berechnungen weniger deutlich ausgepragt als beim Ver-
gleich zwischen den aktuellen und den isentropen Trajektorien. In hohen Breiten im Sommer
(12.08.02) ergibt sich aus den klimatologischen Erwérmungsraten ein kontinuirliches Aufsteigen
der Luftmassen®, obwohl die aktuellen Erwiirmungsraten ein langsames Absinken zeigen. Daraus
resultiert nach 5 Tagen im Mittel eine Abweichung der klimatologischen von den aktuellen Er-
warmungsraten um -8 K. Einzelne Trajektorien weisen in hohen Breiten im Sommer Unterschiede
von bis zu -12 K auf.

Die klimatologischen Erwdrmungsraten sind, wie in Kapitel 4.3.2 beschrieben, von verschiedenen
vorgegebenen Parametern abhingig (Newtonian-Cooling-Koeffizent nach Gl. 4.16, Referenztem-
peratur fiir Newtonian Cooling sowie Erwirmungs- bzw. Abkiihlungsraten nach Kéahler [1988]).
Eine Aktualisierung dieser Parameter diirfte zu einer Verbesserung der klimatologischen Erwér-
mungsraten, also einer besseren Ubereinstimmung mit den aktuellen Erwirmungsraten, fiihren.
Dazu miissten z.B. die Vertikalprofile der vorgegebenen Erwirmungs- bzw. Abkiihlungsraten
(QH,SOlur,SZA:OO und QH,Solar,global bzw. QC,IR,global) analog zu Kéhler [1988] mit aktualisier-
ten Klimatologien der Spurengasverteilungen neu berechnet werden. Fiir die im Rahmen der
ENVISAT-Validierung untersuchten Félle, fiir die keine aktuellen Erwdrmungsraten vorliegen,
sind entweder nur Transportzeiten von maximal ein bis zwei Tagen relevant (siehe Kap. 6.3)

oder es ist aufgrund der geographischen Lage und der Jahreszeit (Mittlere Breiten, Herbst)

5 Sowohl die permanente Sonneneinstrahlung als auch die positive Abweichung der aktuellen Temperatur von
der Referenztemperatur fithren zu einer Erwdrmung und damit zu einem Aufsteigen der Trajektorien (vgl.
auch Abb. 4.6).

103



5 Untersuchungen zur Giite des Trajektorienmodelles der FU Berlin

350 T T T

[oY]
(o)
O

a 12,0802 (n=270) [0B.06.05 (n=116) ] 3 12.08.02 (n=270) 08.06.05 (n=116) ]
=, . 24.09.02 (n=247) = 17.06.05 (n=236) ] =, . 24.09.02 (n=247) = 17.06.05 (n=236) ]
300 E 0110002 (n=166) - 25.06.05 (n= 94) E 300 E 0110002 (n=166) - 25.06.05 (n= 94) E
2 040303 (n=128) ] 2 F 040503 (n=128)
S [ — 06.03.03 (n=232) E S [ — 06.03.03 (n= 232) .
@ 230 160503 (n=147) ] @ 230 1610305 (n= 47)
< [ — 23.03.03 (n=136) 1 < :—230303( 36)
5 200 — 30.03.05 (n=230) E & 200 — 30.03.03 (n= 230) =
s | - B
5 S 150F
N N 3
S g 100f
o 5 S
5 § sof
z E RS v 5 ot DR
0 12 24 36 48 60 72 84 96 108 120 0 12 24 36 48 60 72 84 96 108 120
Zeit [h] Zeit [h]
(a) aktuell vs. isentrop (b) aktuell vs. klimatologisch
—— Hohe Breiten === Hohe Breiten, Sommer == Mittlere Breiten == Subtropen =:=Tropen

n = Anzahl der zugrundeliegenden Trajektorienvergleiche, weiteres sieche Tab. 5.1 und Text auf S. 84f

Abb. 5.9.: Mittlerer horizontaler Abstand fiir Trajektorienrechnungen (1,25°x1,25°, 1.25) unter
verschiedenen Annahmen zum Vertikaltransport (0;—¢ > 380 K)

insgesamt mit nur geringen Unterschieden zwischen den klimatologischen und den aktuellen Er-
wirmungsraten zu rechnen (siehe Kap. 6.4). Da eine genaue Ubereinstimmung zwischen den
klimatologischen und den aktuellen Erwédrmungsraten nicht zu erreichen ist, wurde im Rahmen
dieser Arbeit auf die Aktualisierung der Parameter zur Berechnung der klimatologischen Erwér-

mungsraten verzichtet.

Durch die unterschiedlichen Annahmen zum Vertikaltransport ergeben sich nur geringe Un-
terschiede in der horizontalen Position der Trajektorien. Dies ist in Abbildung 5.9 erkennbar. Die
horizontalen Absténde betragen gemittelt {iber die einzelnen Starttage nach 5 Tagen weniger als
200 km. Der Abstand zwischen den mit aktuellen Erwarmungsraten berechneten und den isen-
tropen Trajektorien betrigt im Mittel iiber alle Trajektorien nach 5 Tagen ca. 100 km (relativer
Fehler: 2%). Bei 75 % der hier untersuchten Trajektorien ist der horizontale Abstand kleiner als
125km (2 %). 95 % der Trajektorien weisen nach 5 Tagen einen horizontalen Abstand von weniger
als 350 km (8 %) auf. Nur in wenigen Extremfallen (Anfang Méarz 2003 in hohen Breiten) ist nach
5 Tagen der horizontale Abstand zwischen aktuellen und isentropen Trajektorien gréfser als 1 000
Kilometer (20 %). Diese Ergebnisse bestédtigen, dass in der Stratosphére bei Berechnungen iiber
wenige Tage auch die ausschliekliche Berticksichtigung adiabatischer Prozesse zu realistischen

horizontalen Transportwegen fiihrt (vgl. Abschnitt 4.1.3).

In Abbildung 5.10 ist der mittlere vertikale Abstand fiir die Héhe und den Druck zwischen
den aktuellen und den isentropen Vorwartstrajektorien dargestellt. Die Entwicklung der Hoéhe
und des Druckes folgt dem aus der potentiellen Temperatur ersichtlichem Auf- bzw. Absteigen
der Luftmassen. Eine Erhohung der potentiellen Temperatur, wie sie fiir die in den Tropen be-
rechneten aktuellen Vorwértstrajektorien auftritt, ist mit sinkenden Druckwerten und steigenden
Hohen verbunden. Nach 5 Tagen weisen die aktuellen Vorwartstrajektorien im Vergleich zu den
isentropen Trajektorien im Mittel einen Hohenunterschied von bis zu +120 Metern (Tropen) bzw.

~170 Metern (hohe Breiten, Anfang Mérz 2003) auf. Einige wenige Trajektorien haben im Ver-
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Abb. 5.10.: Mittlerer vertikaler Abstand (links: Hohe, rechts: Druck) fiir Trajektorienrechnungen
(1,25°x1,25°, L25) unter verschiedenen Annahmen zum Vertikaltransport (aktuell vs.
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lauf der 5 Tage einen Hohenunterschied von 4500 Metern (Tropen) bzw. von ~700 Metern (hohe
Breiten, Anfang Mérz 2003) iiberwunden. Die fiir den Druck gezeigten mittleren Abweichungen
werden aufgrund der logarithmischen Abnahme des Druckes mit der Héhe von den Differenzen
der in den unteren Hohen initialisierten Trajektorien dominiert”. Detaillierte Angaben zu den
Druckdifferenzen sind daher wenig aussagekriftig, sie lassen sich aber aus den beschriebenen
Hohendifferenzen ableiten. Wie bereits im vorigen Kapitel erlautert, werden bei der Anwendung
der Trajektorien zur Validierung von Satellitendaten (siehe Kap. 6) die Satellitenmessungen {iber
die Ho6he bzw. iiber den Druck identifiziert. Die z.T. grofsen Unterschiede in der Héhenkoordinate
machen deutlich, dass bei dieser Anwendung v.a. bei Betrachtungen iiber mehrere Tage (Kap.
6.4) diabatische Prozesse beriicksichtigt werden miissen, um eine richtige Héhenzuordnung zu

ermoglichen.

5.3. Verfahren und Parameter zur Uberpriifung der

Trajektorienqualitat

In Kapitel 4.2 wurden verschiedene Verfahren und Parameter vorgestellt, die eine Uberpriifung
der Genauigkeit von Trajektorien erlauben. Mit Hilfe des Vorwérts- /Riickwérts-Testes lassen sich
bei hybriden Modellen — wie dem Trajektorienmodell der FU Berlin — Trajektorien identifizie-
ren, fiir die der Luftmassenweg nicht eindeutig bestimmbar ist (siehe Abschnitt 4.2.3). Auch die
Uberpriifung der PV-Erhaltung entlang von Trajektorien kann Aufschluss iiber méogliche Unsi-
cherheiten bei der Bestimmung des Luftmassenweges geben (siehe Abschnitt 4.2.3). Da die PV

7 Eine Hohendifferenz von 200 Metern fiihrt bei einer Temperatur von —50°C entsprechend der barometrischen
Hohenformel (siehe GI. 2.3) in 100 hPa zu einer Anderung des Druckes um ca. 3 hPa. Tn 10 hPa bewirkt dieselbe
Hohendifferenz nur noch eine Druckénderung von 0,3 hPa.
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unter reibungsfreien, adiabatischen Bedingungen eine materielle Erhaltungsgrofe ist (siche Ab-
schnitt 2.2.5), kénnen horizontale PV-Gradienten oder die zeitliche Anderung der PV entlang

von Trajektorien auferdem Hinweise auf dynamisch bedingte Spurengasinderungen geben.

5.3.1. Vorwdrts-/Riickwarts-Test

Fiir den Vorwérts-/Riickwérts-Test wurden die in Tabelle 5.1 angegebenen Trajektorien tiber
einen Zeitraum von 5 Tagen vorwérts berechnet. An den nach 5 Tagen erreichten Endpunkten der
Trajektorien wurden dann Riickwértstrajektorien initialisiert und zeitlich in die andere Richtung
gerechnet. Der Vorwirts- /Riickwirts-Test wurde mit einer horizontalen Auflésung der meteorolo-
gischen Eingangsdaten von 1,25°x1,25° mit beiden Vertikalauflosungen (L25 und L59) und unter
verschiedenen Annahmen zur Vertikalbewegung durchgefiihrt®. Wie bereits in Abschnitt 5.2.1
erldutert, sind die mittleren horizontalen Absténde fiir die quasi-isentropen Trajektorien etwas
grofer als fiir die isentropen Trajektorien. Die Unterschiede sind aber fiir die hier untersuchten
Félle i. Allg. gering und fithren im Mittel bei der quasi-isentropen Betrachtungsweise zu nur
minimal erhdhten horizontalen Abstdnden von wenigen Kilometern (siehe Tab. B.1). Auch fiir
die unterschiedlichen vertikalen Modellauflésungen ergeben sich anndhernd gleiche horizontale
Absténde fiir den Vorwérts- /Riickwértstest. Daher werden die Ergebnisse im Folgenden wieder
exemplarisch fiir isentrope Trajektorien basierend auf einer vertikalen Aufldsung von 25 Fli-
chen und einer horizontalen Auflésung von 1,25°x1,25° gezeigt. Die Ergebnisse fiir den Test mit

aktuellen Erwdrmungsraten sind im Anhang B.2 dargestellt.

Die Abbildungen 5.11a-c zeigen den mittleren horizontalen Abstand zwischen den Vorwérts-
trajektorien und den an ihren Endpunkten nach 5 Tagen gestarteten Riickwirtstrajektorien als
Funktion der Zeit. Die x-Achse beginnt mit dem Zeitpunkt zur Initialisierung der Riickwartstra-
jektorien, an dem der horizontale Abstand zwischen der jeweiligen Vorwérts- und Riickwértstra-
jektorie definitionsgemafs Null ist. Fiir die weiteren Zeitpunkte, die zeitlich vor der Initialisierung
der Riickwirtstrajektorien liegen, wurde fiir jede Stunde der mittlere horizontale Abstand zwi-

schen den Vorwiérts- und Riickwértstrajektorien nach Gleichung 4.8 (S. 61) bestimmt.

In Abbildung 5.11a sind die Trajektorien in Abhéngigkeit von der potentiellen Temperatur
zum Initialisierungszeitpunkt ©;—g klassifiziert. Es ist deutlich zu erkennen, dass die Abwei-
chung bei den iiberwiegend troposphérischen Trajektorien mit einer Initialisierung unterhalb
von 340 K im Mittel wesentlich gréfser ist als bei den in héheren Flichen gestarteten Trajekto-
rien. Dies verdeutlicht auch ein Vergleich zwischen den Abbildungen 5.11b und 5.11c, in denen
jeweils Trajektorien mit einer Initialisierung unter- bzw. oberhalb von 380K fiir die einzelnen
Starttage zusammengefasst sind. Bei anndhernd stationdren — also sich zeitlich wenig &ndern-
den — Bedingungen, wie sie vor allem in der Stratosphére auftreten kdnnen, ergibt sich aus dem
dynamischen und dem kinematischen Ansatz zur Beschreibung des Trajektorienweges (siehe Ab-

schnitt 4.2.3 und Abschnitt 4.3.3) eine nahezu identische Losung, so dass die Abweichungen hier

8 Fiir Trajektorien, die unter Berticksichtigung quasi-isentropen Transportes (klimatologisch oder aktuell) be-
rechnet werden, dndert sich bei der Integration in die zeitlich andere Richtung das Vorzeichen der Erwér-
mungsraten, so dass gilt: Qvorwarts = —Q Riickwarts

106



5.3 Verfahren und Parameter zur Uberpriifung der Trajektorienqualitiit

: : : : : : : : :
"€ 1400 — S 320 K (n=100)  — 740-830 K (n=238) 7
=, [ —-320-340 K (n=113) =-830-920 K (n=139) ]
[ - 340-360 K (n=148) == > 920 K (n= 64) ]
° 1200 — 360-380 K (n=102) ]
S [ —-380-410 K (n=134) ]
2 1000 —410-440 K (n=117) ]
< [ —-440-500 K (n=204) ]
N [ — 500-570 K (n=200)
2 800F .. 570-650 K (n=195)
£ [ e 650-740 K (n=207)
o 600
N s
= F
2 a00fF
N [
5 [
5 200 i
g ok ——=T o= ———
0 12 24 36 48 60 72 84 96 108 120
Zeit [h]
(a) klassifiziert nach ©;—¢
— : : : : : : : : : — : : : : : : : :
€ 1400 -+ 12.08.02 (n= 43)  ==-31.01.04 (n= 52) ] € 1400 -+ 12.08.02 (n=135)  ==-31.01.04 (n= 75)
=, [ - 24.09.02 (n= 40)  =-05.02.04 (n= 32) 1 =, [ - 24.09.02 (n=123)  =-05.02.04 (n= 61)
[ -- 011002 (n= 15)  — 24.03.04 (n= 27) ] [ -- 011002 (n= 83)  — 24.03.04 (n=124)
° 1200 --2302.03 (n= 10) - 08.06.05 (n= 7) ] 2 1200 --23.02.05 (n= 51) - 08.06.05 (n= 58)
S [ —04.03.03 (n=12) = 17.06.05 (n= 51) 1 S [ —04.03.03 (n= 64)  =.17.06.05 (n=118)
@ 1000 — 06.03.03 (n=55)  -25.06.05 (n= 4) n @ 41000 —06.03.03 (n=116) = 25.06.05 (n= 47)
< [ — 16.03.03 (n= 33) ] < [ — 16.03.03 (n= 73)
N [ — 23.03.03 (n= 18) ] N [ — 23.03.03 (n= 68)
o 800F _30.03.05 (n= 28) o 2 800 _50.03.03 (n=115)
£ [ ---09.06.03 (n= 34) g 2 09.06.03 (n=121)
S 600 S 600 -~ 09.10.03 (n= 66)
N s N s
c F N F
2 a00f 2 a00fF
© [ o [
5 200Ff 5 200F
g OL S ; oL e R R o ) 2
0 12 24 36 48 60 72 84 96 108 120 0 12 24 36 48 60 72 84 96 108 120
Zeit [h] Zeit [h]
(b) ©t=0 < 380K (c) ©1=0 > 380K
—— Hohe Breiten === Hohe Breiten, Sommer == Mittlere Breiten == Subtropen =:=Troper

n = Anzahl der zugrundeliegenden Trajektorienvergleiche, weiteres siche Tab. 5.1 und Text auf S. 84f

Abb. 5.11.: Mittlerer horizontaler Abstand dypr [km| fir den Vorwérts-/Riickwérts-Test
(1,25°x1,25°, L25, isentrop): (a) klassifiziert nach ©;—g, (b) fiir Trajektorien mit
Oi—0 < 380K, (c) fiir Trajektorien mit O;—¢ > 380 K

gering sind. Einmal aufgetretene kleine Unterschiede zwischen der dynamischen und der kine-
matischen Losung oder bei der numerischen Integration wirken sich dariiberhinaus vor allem
bei grofen (riumlichen oder zeitlichen) Anderungen in den zugrundeliegenden meteorologischen
Feldern aus. Sie kénnen in den néchsten Integrationschritten schnell zu gréfseren Abweichungen
in den berechneten Trajektorien fithren. Dementsprechend sind die Fehler bei der Bestimmung
der aktuellen Trajektorienposition in der Troposphire, die durch kleinrdumige, turbulente Pro-
zesse gekennzeichnet ist, grofer als in der Stratosphére. Bei den Trajektorien, die oberhalb von
380 K initialisiert wurden (Abb. 5.11b), ist der horizontale Abstand zwischen den Vorwérts- und
Riickwirtstrajektorien fiir den 23.03.2003 (rot) und den 16.03.2003 (blau) am groften. In beiden
Féllen traten innerhalb des Berechnungszeitraumes von 5 Tagen wechselnde Windverhaltnisse
auf (siehe Abb. B.2a), die — wie beschrieben — ausgehend von kleinen Unterschieden bei der In-
tegration schnell anwachsende Abweichungen in den folgenden Berechnungsschritten verursacht
haben konnen. Entsprechend sind die horizontalen Absténde fiir den Vorwérts-/Riickwértstest
dann am kleinsten, wenn sich die meteorologischen Verhiltnisse innerhalb der 5 Tage nur wenig

andern und damit kaum Unterschiede zwischen der kinematischen und der dynamischen Bestim-
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Tab. 5.6.: Horizontaler Abstand dy g [km] fiir den Vorwérts-/Riickwérts-Test (1,25°x1,25°, 1.25,
isentrop)

Transport- — Mittel-  Mini-  25%-  50%-  75%-  90%- 95%-  99%- Maxi-

zeit (Tage)  wert)  mum Perzentil mum
Trajektorienstart bei O4—g < 380K, n? =461
1 32 (2%) 0 11 20 41 70 93 182 508
2 66 (2%) 0 19 38 79 133 197 492 1206
3 145 (3%) 2 34 66 148 319 430 1096 4839
4 265 (5%) 1 48 102 261 631 1072 2611 5070
5 457 (6%) 2 70 144 369 1193 2665 4008 5619
Trajektorienstart bei ©—o > 380K, n?) =198
1 25 (3%) 0 9 18 32 56 7 127 184
2 48 (3%) 0 16 30 60 110 163 264 379
3 79 (3%) 1 25 46 90 191 280 419 740
4 113 (3%) 1 33 66 134 270 425 628 1524
5 167 (3%) 0 41 85 172 386 692 1237 2630

1) In Klammern ist der relative mittlere Fehler entsprechend Gleichung 4.9 (S. 61) angegeben.
2) n = Anzahl der zugrundeliegenden Vorwirts-/Riickwirts-Trajektorienpaare, weiteres s. Tab. 5.1 und Text auf S. 84.

mung der Trajektorienposition auftreten. Dies trifft bei den oberhalb von 380K initialisierten
Trajektorien fiir die subtropischen und tropischen Fille sowie fiir die in hohen Breiten im Sommer

gestarteten Trajektorien zu (siehe auch Tab. B.1).

In Tabelle 5.6 sind verschiedene Perzentilwerte, der Mittelwert sowie die Maxima und Mini-
ma der horizontalen Abweichung in einem Abstand von je einem Tag aufgelistet — wiederum un-
terteilt nach der potentiellen Temperatur zum Initialisierungszeitpunkt. Nach einem Tag betragt
der maximale Abstand zwischen der Vorwértstrajektorie und der an ihrem Endpunkt gestarteten
Riickwértstrajektorie fiir die untersuchten Fille ca. 400 Kilometer, der mittlere Abstand betréigt
ca. 30 km. Dieser Mittelwert ist erwartungsgeméfs groker als die von anderen Autoren fiir den
Vorwirts- /Riickwérts-Test gefundenen horizontalen Abweichungen fiir nicht-hybride, kinemati-
sche Trajektorienmodelle (siehe Abschnitt 4.2.3). So stellten Schoeberl und Sparling [1995] je
nach verwendetem Integrationverfahren bei einem Zeitschritt von ca. 7 bis 30 Minuten (Zeit-
schritt beim Trajektorienmodell der FU Berlin: 10 Minuten) nach einem Tag eine horizontale
Abweichung von 107% bis 1072 Grad (1 Grad ~ 110 km) fest. Sutton et al. [1994] fiihrten einen
Vorwiérts- /Riickwérts-Test iiber 5 Tage mit stratosphérischen Trajektorien durch. 95% der von
ihnen untersuchten Vorwérts-/Riickwérts-Trajektorien wiesen nach 5 Tagen einen Abstand von
weniger als 400 km auf, bei 78% war der Abstand kleiner als 100 km. Auch im Vergleich mit dieser
Studie fiir ein nicht-hybrides Trajektorienmodell sind die hier gefundenen Absténde grofer: bei
95% der untersuchten Vorwérts-/Riickwarts-Paare mit einer Initialisierung oberhalb von 380 K
war der horizontale Abstand kleiner als 670 km und bei 75% kleiner als ca. 170 km. Wie bereits
in Abschnitt 4.2.3 erklért, erfasst der Vorwérts-/Riickwértstest fiir das hybride Trajektorien-
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modell der FU Berlin nicht nur numerische Instabilitdten wie bei einem nicht-hybriden Modell,
sondern auch methodische Unsicherheiten bei der Berechnung der Trajektorien. Daher sind die
hier berechneten groferen horizontalen Abstédnde plausibel. Die numerische Giite des Trajek-
torienmodelles der FU Berlin kénnte durch eine getrennte Betrachtung des kinematischen und
des dynamischen Ansatzes zur Beschreibung des horizontalen Luftmassenweges untersucht wer-
den. Dafiir miisste der Vorwérts-/Riickwértstest fiir verschiedene Zeitschritte separat fiir beide
Berechnungsverfahren unter Ausschluss der jeweils anderen Methode durchgefithrt werden. Die
gefundenen Ergebnisse lassen jedoch darauf schliefsen, dass die numerische Stabilitdt und der
gewdhlte Zeitschritt (10 Minuten) des FUB-Modelles ausreichend gut ist, weil anderenfalls die
Absténde zwischen den Vorwirts- und Riickwértstrajektorien grofer wiren als die hier ermittel-

ten Unterschiede.

Das im Trajektorienmodell der FU Berlin benutzte hybride Verfahren erlaubt es {iber den
Vorwirts-/Riickwértstest, Trajektorien von den weiteren Untersuchungen auszuschlieken, die den
Genauigkeits-Anforderungen bei der gewilinschten Anwendung nicht geniigen. Fiir stratosphéri-
sche Anwendungen von bis zu 2 Tagen kann auf den Test verzichtet werden, da die iiber den
Vorwiérts- /Riickwértstest ermittelten Unsicherheiten nicht sehr grof sind. Bei der iiberwiegen-
den Anzahl (knapp 90 Prozent) der Trajektorien, die oberhalb von 380 K initialisiert wurden,
betragt die Unsicherheit in der Positionsbestimmung nach 2 Tagen nur bis zu ca. 100 Kilome-
ter. Fiir wenige Extremfille ergibt sich bei diesen Trajektorien ein horizontaler Abstand fiir den
Vorwérts-/Riickwértstest von bis zu 500 Kilometern (siche Tab. 5.6). Die Abweichungen liegen
damit in einem Bereich, der die prinzipiellen Unsicherheiten bei der Berechnung von Trajektorien
widerspiegelt, wie sie beispielsweise aus der Beriicksichtigung unterschiedlicher meteorologischer
Eingangsdaten erwachsen. Auch die von verschiedenen Autoren iiber Vergleiche mit stratosphé-
rischen Ballonen (siche auch Abschnitt 4.2.2) ermittelten Fehler liegen bei neueren Untersuchun-
gen in einer dhnlichen Grokenordnung. Basierend auf ECMWF-Daten (T511, 60 Fliachen) stellten
Hertzog et al. [2004] nach zwei Tagen eine mittlere Abweichung zwischen der Ballonposition und
der Trajektorienposition von ca. 130 Kilometern und Knudsen et al. [2006] eine mittleren Ab-
stand von 200 bis 250 Kilometern fest. In beiden Studien war der Trajektorienfehler basierend
auf NCEP/NCAR-Daten groker und betrug im Mittel nach 2 Tagen 500 bzw. 800 Kilometer.
Bei der Anwendung des Trajektorienmodelles der FU Berlin — oder eines anderen hybriden Model-
les — iiber einen langeren Zeitraum als 2-3 Tage oder in der Troposphére sollte fiir jede Trajekto-
rie ein Vorwérts-/Riickwartstest (bzw. Riickwirts- /Vorwértstest) durchgefithrt werden. In diesen
Fillen kann der Trajektorienfehler mehr als 1000 Kilometer betragen. Der maximal zuléssige Ab-
stand zwischen Vorwirts- und Riickwértstrajektorien ist in Abhéngigkeit von der untersuchten

Fragestellung festzulegen.

5.3.2. Anderung der PV entlang der Trajektorien

In Abbildung 5.12a wird die potentielle Vorticity, die vom Trajektorienprogramm fiir den Initia-
lisierungspunkt der jeweiligen Trajektorie ermittelt wurde, in Abhéngigkeit von der potentiellen
Temperatur gezeigt. Ihr gegeniibergestellt ist in Abbildung 5.12b die modifizierte potentielle Vor-
ticity (siehe Abschnitt 2.2.5). Im Anhang in Abbildung B.1 sind beide Grofen mit der Hohe als
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Vertikalachse dargestellt. Der exponentielle Anstieg der PV mit der Hohe ist deutlich zu erkennen.
Die MPV zeigt aufgrund der Skalierung (siehe Gl. 2.28, S.15) iiber den gesamten Hohenbereich
Werte in einer einheitlichen Grofenordnung — auch hier sind aber i. Allg. in der Stratosphire
hohere Werte als in der Troposphére anzutreffen. Fiir die tropischen Fille unterscheiden sich
die Werte sowohl der PV als auch der MPV in allen H6hen kaum von Null (vgl. auch Abb.
2.6). Da der Coriolisparameter zum Aquator hin gegen Null konvergiert, induzieren hier kleine
Anderungen der geografischen Breite relativ groe Anderungen der PV, die keine Riickschliisse
auf die Giite der Trajektorien erlauben. Die tropischen Fille werden daher von den folgenden

Betrachtungen ausgenominen.

Abbildung 5.13a zeigt beispielhaft die zeitliche Entwicklung der PV innerhalb von 5 Tagen
fiir Vorwértstrajektorien, die innerhalb des Polarwirbels in verschiedenen Héhen initialisiert wur-
den. Die PV verlduft in allen Hohen relativ gleichméssig. Sprunghafte PV-Anderungen wie bei
Knudsen [1993] sind nicht feststellbar. Dies deutet darauf hin, dass Inkonsistenzen und Fehler in
den meteorologischen Eingangsdaten durch Verbesserungen in der Datenassimilation reduziert
wurden [siehe auch Morris et al., 2005]. Die PV-Anderungen APVj, die relativ zum PV-Wert
PVy, zum Inititalisierungszeitpunkt der Trajektorien bestimmt wurden, schwanken fiir die hier
gezeigten Trajektorien um ca. £10% (Abbildung 5.13b). In Abbildung 5.13c ist die maximale
PV-Anderung APV dargestellt, die auch bei der Bestimmung des Ozonabbaus mit Hilfe des
Matchverfahrens als Kriterium fiir die Giite der Matches angewendet wird [z.B. Rex et al., 1998].
Morris et al. [2005] untersuchen den Einfluss der PV auf die Ergebnisse des Ozonsondenmat-
ches anhand der entsprechenden MPV-Anderung. APV [%] wird als maximale Anderung der
PV innerhalb des betrachteten Zeitraumes aus der auf den Mittelwert PV bezogenen Differenz

zwischen dem Maximalwert PV, und dem Minimalwert PV, berechnet:

PVitaz(to...tn) — PVin(to...tn)

APV (t, = 2l

(5.1)

tO---tmam)

Beim Ozonsondenmatch wird die PV-Anderung anhand eines laufenden 5- bzw. 24-Stunden-
Mittelwertes der PV bestimmt [z.B. Rex et al., 1998, 1999|. Da die PV-Werte der untersuchten
Trajektorien keine sprunghaften Anderungen aufweisen, wurde auf die Bildung eines laufenden
Mittelwertes verzichtet. Die maximale PV-Anderung nimmt innerhalb der ersten 24 Stunden in
allen Hohenbereichen relativ gleichméssig zu und wachst im Anschluss nur noch sporadisch (Abb.

5.13c). Nach 5 Tagen liegt sie fiir die im Beispiel gezeigten Trajektorien zwischen 9 und 19 %.

Die anhand von Gleichung 5.1 ermittelten PV-Anderungen innerhalb eines Zeitraumes
von 5 Tagen sind in Abbildung 5.14 getrennt fiir die Vorwérts- und Riickwértstrajektorien
(1,25°x1,25, L.25, isentrop) dargestellt. Die entsprechenden MPV-Anderungen ergeben ein identi-
sches Bild — die Differenzen zwischen der PV- und der MPV-Anderung betragen maximal 0,2 %.
Auch fiir die PV-Anderung entlang der Trajektorien zeigt sich wieder ein deutlicher Unterschied
zwischen den in der Troposphére und den in der Stratosphéire berechneten Trajektorien. In der
Troposphiire ist die relative Anderung der PV entlang der Trajektorien sehr viel gréfer als in
der Stratosphére. Hier sind die Bedingungen fiir die PV-Erhaltung haufig nicht erfiillt. Beispiels-
weise konnen im Trajektorienverlauf Wasser-Phaseniiberginge auftreten, die zu einem Wirme-

austausch mit der Umgebung fiithren. Dariiberhinaus bedingen die insgesamt kleinen PV-Werte
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zum Initialisierungzeitpunkt und (c) der maximalen PV-Anderung APV relativ zum
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in der Troposphire grofere relative Anderungen als in der Stratosphire — die absoluten PV-
Anderungen sind in der Troposphire kleiner als in der Stratosphire. Oberhalb von 380 K treten
innerhalb der betrachteten 5 Tage nur in wenigen Fillen PV-Anderungen von mehr als 40 % auf.
Die relativ groken PV-Anderungen fiir die subtropischen Fille in Hohen bis zu ca. 420 K sind
darauf zuriickzufiihren, dass die Trajektorien hier noch in der Troposphére liegen. Aufserdem las-
sen sich entlang der Vorwirtstrajektorien fiir den 23.03.2003 um ca. 700 K PV-Anderungen von
bis zu fast 70 % feststellen, die auf das Brechen einer planetaren Welle zuriickzufithren sind. Die
kleinsten PV-Anderungen treten in hohen Breiten im Sommer bei vorherrschenden Ostwinden
auf. Im Mittel betragen die PV-Anderungen oberhalb von 380K hier 5-6 %. Fiir alle anderen
untersuchten Situationen liegen die mittleren PV-Anderungen oberhalb von 380K zwischen 12
und 22 %. Diese PV-Anderungen sind wahrscheinlich teilweise durch Inkonsistenzen in den zu-
grundeliegenden meteorologischen Feldern begriindet. So zeigen Stohl et al. [2004] fiir die obere
Troposphére (150 hPa), dass die PV-Erhaltung entlang von Trajektorien, die basierend auf Ana-
lysedaten berechnet wurden, schlechter ist als bei der Verwendung von — dynamisch konsistenten
— Vorhersagedaten als Basis fiir die Trajektorienrechnung. Da auch in der Stratosphére die Be-
dingungen zur PV-Erhaltung nur ndherungsweise erfiillt sind (siche Abschnitt 4.1.3), sind die

ermittelten PV-Anderungen zum Teil aber auch reale Anderungen.

Fiir die anhand anderer rdumlicher Auflésungen berechnete PV bzw. MPV zum Initiali-
sierungszeitpunkt der Trajektorien ergeben sich z.T. etwas andere Werte als in Abbildung 5.12.
Die MPV-Differenzen zwischen den beiden horizontalen Auflésungen (1.25°x1,25° vs. 2,5°x2,5°)
betragen oberhalb von 380K i. Allg. = 1PVU. Lediglich fiir die in hohen Breiten im Win-
ter /Frithjahr berechneten Trajektorien treten MPV-Unterschiede von bis zu = 2PVU auf. Ein
Vergleich zwischen den vertikalen Auflosungen (L59 vs. 1.25) zeigt fiir den Initialisierungszeit-
punkt der Trajektorien stark hohenabhingige Differenzen mit oszillierenden Strukturen, die fiir
die MPV oberhalb von 380 K bis zu £ 5 PVU betragen. Diese oszillierenden Strukturen sind durch
die jeweils im Trajektorienprogramm festgelegten ©-Flichen bedingt und zeigen die starke Ab-
hingigkeit der berechneten PV von der vertikalen Auflésung [vgl. auch Ziv und Alpert, 1994]. Die
PV-Anderung entlang der Trajektorien innerhalb von 5 Tagen stimmt fiir alle riumlichen Auflo-
sungen qualitativ mit den in Abbildung 5.14 gezeigten Anderungen iiberein. In Einzelfillen dif-
ferieren die anhand der unterschiedlichen riumlichen Auflésungen berechneten PV-Anderungen
um bis zu ca. £ 10 %, was vor allem auf Unterschiede im Trajektorienverlauf zuriickzufiithren
ist. Beim Vergleich zwischen verschiedenen Trajektorienrechnungen wird im Folgenden die PV-
Anderung jeweils anhand der héher aufgeldsten Modellversion bestimmt. Auch unterschiedliche
Annahmen zum Vertikaltransport fithren zu Ergebnissen, die qualitativ mit den in Abbildung 5.14
fiir isentrope Trajektorien dargestellten PV-Anderungen iibereinstimmen. Entlang der anhand
aktueller Erwirmungsraten bestimmten Trajektorien ist die mittlere PV-Anderung oberhalb von

380 K um 1-3 % groker als entlang der entsprechenden isentropen Trajektorien.

Abbildung 5.15 zeigt beispielhaft den nach der PV-Anderung innerhalb von 5 Tagen klas-
sifizierten horizontalen Abstand zwischen Trajektorien, die mit einer unterschiedlichen horizon-
talen Auflosung (1,25°x1,25° vs. 2,5°x2,5°, 1.25, isentrop) berechnet wurden. Die Klassen fiir
die PV-Anderung wurden entsprechend der in Abbildung 5.14 gezeigten Ergebnisse getrennt
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Abb. 5.14.: PV-Anderung [%] entlang der Trajektorien (1,25°x1,25, 1.25, isentrop) innerhalb eines
Zeitraumes von 5 Tagen
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Abb. 5.15.: Mittlerer horizontaler Abstand fiir Trajektorienrechnungen mit verschiedener hori-
zontaler Auflosung (1,25°x1,25° vs. 2,5°x2,5°, L25, isentrop) klassifiziert nach der
PV-Anderung innerhalb von 5 Tagen (ohne tropische Fille) (a) fiir Trajektorien mit
O, < 380K, (b) fiir Trajektorien mit ©;—¢ > 380 K [unterschiedliche y-Skalen!|

fiir die unterhalb (Abb. 5.15a) bzw. oberhalb von 380K (Abb. 5.15b) initialisierten Trajekto-
rien festgelegt. In beiden Hohenbereichen ist der mittlere horizontale Abstand zwischen den
mit einer unterschiedlichen horizontalen Auflésung berechneten Trajektorien fiir die Klassen mit
der geringsten PV-Anderung entlang der Trajektorien am kleinsten. Oberhalb von 380 K steigt
der mittlere horizontale Abstand nach 5 Tagen von ca. 50km fiir Trajektorien mit einer PV-
Anderung von bis zu 6 % annihernd kontinuierlich auf Werte groker als 350 km fiir Trajektorien
mit einer PV-Anderung von mehr als 25%. Fiir die weiteren Trajektorienvergleiche bzw. den
Vorwirts- /Riickwiértstest ergibt sich — wie in Abbildung B.8 im Anhang gezeigt — eine &hnliche
Abhingigkeit des horizontalen Abstandes von der PV-Anderung.
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Abb. 5.16.: Verteilung der PV-Anderung innerhalb verschiedener Klassen des horizontalen Ab-
standes zwischen Trajektorien mit ©;—¢ > 380 K, die mit verschiedener horizontaler
Auflosung (1,25°x1,25° vs. 2,5°x2,5°, L25, isentrop) berechnet wurden (ohne tropi-
sche Félle)

Obwohl im Mittel der horizontale Abstand zwischen den basierend auf unterschiedlichen
Modellversionen berechneten Trajektorien mit zunehmender PV-Anderung ansteigt, fithren grofe
PV-Anderungen nicht immer zu einem grofen horizontalen Abstand. Dies wird in Abbildung 5.16
deutlich. Horizontale Absténde zwischen den anhand verschiedener horizontaler Auflésungen
berechneten Trajektorien von weniger als 100km treten auch bei einer PV-Anderung von iiber
40 % auf. Ab einer PV-Anderung von 10 % lassen sich horizontale Abstinde von mehr als 1000 km
feststellen. Bei PV-Anderungen von bis zu 6 % betriigt der horizontale Abstand maximal 500 km.

Die Festlegung eines konkreten Grenzwertes fiir die PV-Anderung, ab dem Trajektorien
von weiteren Untersuchungen ausgeschlossen werden sollten, ist anhand der hier gefundenen Er-
gebnisse relativ schwierig. Sie hingt von der untersuchten Fragestellung und der Anzahl der
zur Verfiigung stehenden Trajektorien ab. Beim Ozonsondenmatch wird der Grenzwert fiir die
PV-Anderung anhand der Streuung des berechneten Ozonabbaus bestimmt. Fiir die mit Hilfe
des hier verwendeten Trajektorienprogrammes koordinierten arktischen Ozonsondenkampagnen
wurde dieser Grenzwert auf 25 % festgelegt [2.B. Rex, 1997]. Die Anwendung dieses Grenzwertes
auf den Vergleich zwischen den Trajektorienrechnungen mit verschiedener Auflésung reduziert
die Anzahl der Fille mit einem horizontalen Abstand von mehr als 1000 km um iiber 50 % (Abb.
5.16). Dabei werden nur relativ wenig Félle (<10 %) ausgeschlossen, die einen horizontalen Ab-
stand von weniger als 500 km aufweisen. Mit dem von Morris et al. [2005] fiir den Ozonson-
denmatch ermittelten Grenzwert von 40 % werden bei dem gezeigten Trajektorienvergleich nur
sehr wenige Trajektorien ausgeschlossen (< 0,1 % der Gesamtzahl). Ein Grenzwert fiir die PV-

Anderung von 25 % fiir Trajektorienrechnungen iiber 5 Tage scheint daher realistisch.
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5.4. Vergleich mit anderen Trajektorienmodellen

Die Ergebnisse der Trajektorienrechnungen mit dem Modell der FU Berlin wurden, wie in Kapitel
5.1 (siehe S. 891ff) erldutert, mit den Ergebnissen zweier anderer Modelle verglichen. Beide Modelle
— AWI (2,5°x2,5°) und CLaMS$ (1,125°x1,125°) — wurden fiir die hier durchgefiihrten Vergleiche
wie das FUB-Modell mit den operationellen ECMWF-Daten als Eingangsdaten betrieben (siehe
auch Tab. 5.2). Fiir die Vergleiche wurden die FUB-Trajektorien mit verschiedenen horizontalen
bzw. vertikalen Auflsungen (1,25°x1,25°, 2,5°x2,5°, L.25, L59) berechnet. Alle Berechnungen mit
dem FUB-Modell erfolgten auf der Basis aktueller Erwdrmungsraten. Die Initialisierungspunkte
der Trajektorien sind in Kapitel 5.1 (sieche Tab. 5.1 und Tab. 5.3) beschrieben. ITm Folgenden
werden die Vergleiche anhand der FUB-Ergebnisse mit der héchsten Auflésung (1,25°x1,25°,
L59) diskutiert. In Anhang B.2 sind die Ergebnisse der Vergleiche fir die niedrigste Auflésung
des FUB-Modelles (2,5°x2,5°, L25) dargestellt.

Abbildung 5.17 zeigt die mittleren horizontalen Abstinde zwischen den FUB-Trajektorien
und den mit dem AWI-Modell bzw. mit CLaMS berechneten Trajektorien im zeitlichen Verlauf.
Die mittleren horizontalen Absténde sind dabei nach der potentiellen Temperatur zum Initiali-
sierungszeitpunkt ©;—¢ klassifiziert (links) bzw. fiir Trajektorien gezeigt, die oberhalb von 380 K
gestartet wurden (rechts). In Tabelle 5.7 sind statistische Grofen nach einer Transportzeit von

2 bzw. 4 Tagen aufgefiihrt.

Der Vergleich zwischen den FUB- und den AWI-Trajektorien weist — wie schon die Sensitivi-
tatstudien zur horizontalen und vertikalen Auflésung (vgl. auch Abb. B.5) — die groften mittleren
Absténde unterhalb von 340 K im Bereich der durch kleinskalige Prozesse gekennzeichneten Tro-
posphére auf. Nach 5 Tagen betrdgt der mittlere horizontale Abstand zwischen den mit den
beiden Modellen berechneten Trajektorien in dieser Region ca. 1000 bzw. 1300 Kilometer. Fiir
die FUB-Trajektorien, die mit den geringer aufgelésten Modellversionen unterhalb von 320 K be-
rechnet wurden, sind die mittleren Abweichungen zu den AWI-Trajektorien sehr viel grofer als die
hier gezeigten Absténde fiir die am hochsten aufgeloste FUB-Modellversion (fiir FUB 2,5°/1.25
vs. AWT vgl. auch Abb. B.5g). Sie betragen nach 5 Tagen ca. 2000 Kilometer. Offensichtlich wirkt
sich hier sowohl die andere Beschreibung des horizontalen Transportes (FUB: hybrid; AWT: kine-
matisch) als auch die unterschiedliche Vertikalkoordinate (FUB: explizite ©-Flachen; AWI: direk-
te Interpolation zur aktuellen Trajektorienposition aus den Druckflichen) aus. Auch in anderen
Hohenbereichen (320-380 K sowie > 920 K) zeigen die auf den geringer aufgelosten FUB-Modellen
basierenden Trajektorien z.T. gréfere Abstdnde zu den AWI-Trajektorien als die mit dem am
hoéchsten aufgelosten FUB-Modell berechneten Trajektorien. Zwischen 380 und 920 K betragen
die mittleren horizontalen Absténde zu den AWI-Trajektorien fiir alle FUB-Versionen weniger
als 500 Kilometer. Fiir die nach den Starttagen zusammengefassten Trajektorien mit einer Initia-
lisierung oberhalb von 380 K betrigt der mittlere horizontale Abstand zwischen der am héchsten
aufgelosten FUB-Modellversion und dem AWI-Modell nach 5 Tagen weniger als 400 Kilometer
(siehe Abb. 5.17b). Fiir Trajektorien, die mit den geringer aufgelésten FUB-Modellversionen be-
rechnet wurden, ist die mittlere horizontale Abweichung um bis zu 150 Kilometer grofer (siehe
Abb. B.7g).
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Abb. 5.17.: Mittlerer horizontaler Abstand zwischen verschiedenen Trajektorienmodellen
oben: FUB (159, 1,25°x1,25°) vs. AWI, unten: FUB (L.59, 1,25°x1,25°) vs. CLaMS,
links: klassifiziert nach ©;—g, rechts: fiir Trajektorien mit O;—o > 380 K [unterschied-
liche y-Skalen!|

Beim Vergleich zwischen den FUB- und den CLaMS-Trajektorien (siehe Abb. 5.17 unten) ist
der mittlere Abstand im Bereich zwischen 360 und 380 K am groften. Er betragt fiir die verschie-
denen Auflésungen des FUB-Modelles nach 4,5 Tagen zwischen ca. 800 und 1100 Kilometern. In
der darunterliegenden Region zwischen 350° und 360K ist die mittlere horizontale Abweichung
zwischen den FUB- und den CLaMS-Trajektorien fiir alle Versionen des FUB-Modelles nur ca.
halb so grofs wie im Bereich zwischen 360 und 380 K. Hauptséichliche Ursache dafiir ist die geringe
vertikale Auflosung des CLaMS-Modelles in der oberen Troposphére bzw. unteren Stratosphére.
In diesem Bereich werden im CLaMS-Modell nur die isentropen Flachen mit 300 K, 350 K und
400K verwendet (im FUB-Modell, 125 A® in diesem Bereich 10 bzw. 30 K; weitere Flidchen
bei CLaMS: 400-600 K: A©=25K; 600-800 K: A©=100K; 8002000 K: A©=1000K). Fiir die
zwischen 360 und 380 K berechneten Trajektorien muss im CLaMS-Modell iiber einen Héhen-
bereich interpoliert werden, in dem relativ grofke vertikale Gradienten auftreten. In der Region
zwischen 350 und 360 K sind die horizontalen Absténde zu den FUB-Trajektorien kleiner als

% Es wurden keine CLaMS-Trajektorien unterhalb von 350 K berechnet (siehe Tab. 5.3).
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Tab. 5.7.: Horizontaler Abstand [km| zwischen Trajektorienrechnungen verschiedener Modelle:
FUB (1,25°x1,25°, L59, aktuell) vs. AWI und vs. CLaMS

Transport-  Mittel-  Mini-  25%-  50%-  75%-  90%- 95%- 99%- Maxi-

zeit (Tage)  wert! mum Perzentil mum
FUB vs. AWI, ©,—¢ < 380K, n® =328
2 153 (4%) 4 48 93 187 322 420 1038 3009
4 494 (8%) 9 106 286 521 1166 1817 3646 5743
FUB vs. AWI, ©,—q > 380K, n® =1042
2 76 (7%) 1 30 53 93 152 219 442 502
4 173 (8%) 2 58 117 205 374 540 1007 1146
FUB vs. CLaMS, ©,—g < 380K, n? =511
2 284 (6%) 9 81 143 251 780 1065 2027 2220
4 647 (9%) 10 124 253 626 1226 3659 5685 6305
FUB vs. CLaMS, ©,—¢ > 380K, n? =5987
2 53 (1%) 0 19 35 67 118 158 246 727
4 146 (3%) 0 41 75 159 293 564 1197 3710

D In Klammern ist der relative mittlere Fehler entsprechend Gleichung 4.9 (S. 61) angegeben.
2) n = Anzahl der zugrundeliegenden Trajektorienvergleiche, weiteres siehe Tab. 5.1, Tab. 5.3 und Text auf S. 84f.

im Bereich zwischen 360 und 380 K. Sie liegen in derselben Grofenordnung wie beim Vergleich
zwischen dem FUB- und dem AWI-Modell, da hier auf der Basis der meteorologischen Daten,
die auf der 350 K-Flache vorliegen, interpoliert werden kann. Oberhalb von 380K betrigt der
mittlere Abstand fiir die nach ©,—¢g klassifizierten Trajektorien fiir alle rdumlichen Auflésungen
des FUB-Modelles im Vergleich zum CLaMS-Modell nach 4,5 Tagen maximal 500 Kilometer. Mit
den horizontal geringer aufgelésten FUB-Modellversionen sind die horizontalen Absténde zu den
CLaMS-Trajektorien um bis zu ca. 100 Kilometer grofer als in Abbildung 5.17c. Bei den nach
den Starttagen zusammengefassten Trajektorien mit einer Initialisierung oberhalb von 380 K 14sst
sich zwischen der am hochsten aufgeldsten FUB-Modellversion und dem CLaMS-Modell nach 4,5
Tagen ein maximaler mittlerer Abstand von 300 Kilometern feststellen (siehe Abb. 5.17d). Die
mit den horizontal geringer aufgelosten FUB-Modellversionen (2,5°x2,5°) berechneten Trajekto-
rien zeigen insgesamt hohere mittlere Absténde zu den CLaMS-Trajektorien als die basierend
auf einer horizontalen Auflésung von 1,25°x1,25° ermittelten FUB-Trajektorien, der maximale
mittlere Abstand zu den CLaMS-Trajektorien betrigt nach 4,5 Tagen ca. 650 Kilometer (siehe
Abb. B.7h). Die geringere horizontale Auflosung des FUB-Modelles fiihrt also in einigen Fillen
im Vergleich zu den horizontal héher aufgeldsten FUB-Versionen zu einem im Mittel bis zu mehr

als doppelt so groken Abstand zu den CLaMS-Trajektorien.

In Tabelle 5.7 ist zu erkennen, dass fiir die unterhalb von 380 K mit der am hochsten aufgelos-
ten FUB-Version berechneten Trajektorien die horizontalen Abstinde zu den AWI-Trajektorien
kleiner sind als zu den CLaMS-Trajektorien. Dies ist — wie bereits erldutert — auf die geringere
vertikale Auflésung des CLaMS-Modelles in diesem Bereich zuriickzufiithren. Oberhalb von 380 K
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zeigt der Vergleich mit den CLaMS-Trajektorien im Mittel etwas geringere Absténde als der
Vergleich mit den AWI-Trajektorien. Fine Ursache dafiir ist die anndhernd gleiche horizontale
Auflésung des FUB- und des CLaMS-Modelles (1,25°x1,25° bzw. 1,125°x1,125°) im Verhéltnis
zum geringer aufgelosten AWI-Modell (2,5°%2,5°, sieche Tab. 5.2). Die Unterschiede sind aber
moglicherweise auch darauf zuriickzufiithren, dass den Vergleichen unterschiedliche Startorte und
-termine mit entsprechend anderen meteorologischen Bedingungen zugrundeliegen (vgl. Tab. 5.1
und Tab. 5.3). Dariiberhinaus wurden die Trajektorien fiir den Vergleich mit CLaMS$ {iberwie-
gend unterhalb von ca. 500 K (ca. 20 km) initialisiert. Im dariiberliegenden Bereich standen nur
sehr wenige CLaMS-Trajektorien fiir die Vergleiche zur Verfiigung. Im Gegensatz dazu decken
die fiir den Vergleich mit dem AWI-Modell verwendeten Trajektorien den Héhenbereich zwischen
ca. 300 und 900 K (ca. 5 bis 32km) anndhernd gleichméfig ab.

Die etwas groferen horizontalen Abweichungen zwischen den FUB- und den AWI-Trajek-
torien kénnen z.T. auch in den unterschiedlichen Erwidrmungsraten begriindet sein, die auf ver-
schiedenen Strahlungstransport-Modellen (siehe Tab. 5.2) beruhen. Bei einem Vergleich zwischen
den FUB-Trajektorien und den CLaMS-Trajektorien lassen sich keine systematischen Unterschie-
de in der Vertikalbewegung feststellen. Die Unterschiede in der potentiellen Temperatur betragen
hier nach 4,5 Tagen im Mittel ca. & 2K (siehe Abb. B.9 und Abb. B.10). Im Gegensatz dazu zei-
gen die AWI-Trajektorien im Vergleich zu den FUB-Trajektorien in fast allen Hohenbereichen ein
stirkeres Absinken, das im Mittel nach 5 Tagen 2K bis 5K betriigt!'?. Tegtmeier [2006] verglich
das mit dem AWI-Modell berechnete Absinken im arktischen Winter mit den aus Spurengas-
messungen gewonnen Absinkraten |Greenblatt et al., 2002]. Auch sie stellte dabei im Vergleich
zu den von Greenblatt et al. [2002] ermittelten Daten ein groferes diabatisches Absinken fiir die
mit dem AWI-Modell berechneten Trajektorien fest.

Wie in Kapitel 5.2.3 gezeigt wurde, sind die aus solchen Unterschieden im Vertikaltransport
resultierenden horizontalen Abweichungen relativ klein. Sie betrugen im Mittel nach 5 Tagen fiir
die nicht-tropischen Fille bei mittleren Differenzen in der potentiellen Temperatur von 2 K bis
10K ca. 25 bis 120 Kilometer (fiir den Vergleich aktuell vs. isentrop). Ein Teil der horizontalen
Absténde zwischen den FUB-Trajektorien und den mit den anderen beiden Modellen berechne-
ten Trajektorien lésst sich also durch den unterschiedlich starken Vertikaltransport erklaren. Fiir
die Anwendung der Trajektorienmodelle sind die aus den verschiedenen Erwirmungsraten resul-
tierenden Unterschiede in der horizontalen Position vernachléssigbar. Die sich daraus ergebenden
Differenzen bei der Bestimmung der vertikalen Position kénnen — wie schon in Kapitel 5.2.2 und
5.2.3 diskutiert — aber die Ergebnisse z.B. bei der Validierung von Satellitendaten beeinflussen.
Die weiteren Unterschiede zwischen den drei Modellen beispielsweise bei der Integrationsmetho-
de und dem Zeitschritt (siehe Tab. 5.2) scheinen in Anbetracht der — zumindest fiir die oberhalb
von 380 K initialisierten Trajektorien — insgesamt relativ geringen horizontalen Absténde nur

eine untergeordnete Rolle zu spielen.

10 Die fiir den Vergleich mit den AWT-Trajektorien untersuchten Fille liegen alle in hohen und mittleren Brei-
ten. Die Vorwértstrajektorien zeigen dementsprechend im Verlauf der 5 Tage eine anndhernd gleichbleibende
bzw. abnehmende potentielle Temperatur. Die Differenzen der potentiellen Temperatur zwischen den FUB-
Trajektorien und den AWI-Trajektorien sind im Mittel positiv (siehe Abb. B.9g und Abb. B.10g). D.h. die mit
dem AWI-Modell berechneten Vorwértstrajektorien erreichen im Verlauf der 5 Tage eine kleinere potentielle
Temperatur als die FUB-Trajektorien, sie sinken also schneller ab.
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Die hier gefundenen Unterschiede zwischen den drei Modellen liegen in einem &hnlichen
Bereich wie die von Stohl et al. [2001] bei einem Modellvergleich ermittelten horizontalen Ab-
stdnde. Stohl et al. [2001] verglichen u.a. Trajektorien, die in der oberen Troposphéire und der
unteren Stratosphire entlang des Flugpfades kommerzieller Flugzeuge gestartet wurden. Nach
2 Tagen betrugen die mittleren horizontalen Absténde zwischen den mit verschiedenen Model-
len berechneten Trajektorien zwischen ca. 80 und 140 Kilometern (relativer Fehler: 3-4%). In
einigen wenigen Fillen betrug der Abstand nach 2 Tagen fast 10000 Kilometer. Im von Stohl
et al. [2001] untersuchten Hohenbereich unterhalb von 380K ist der mittlere horizontale Ab-
stand zwischen dem FUB- und dem AWI-Modell mit ca. 150 Kilometer (4%) nur wenig groker
als die von Stohl et al. [2001] ermittelten Unterschiede. Die im Vergleich zum CLaMS-Modell
gefundenen Differenzen sind, wie bereits erldutert, aufgrund der geringeren vertikalen Auflésung
des CLaMS-Modelles mit im Mittel ca. 300 Kilometer (6%) ca. doppelt so grofs. Eine weitere
Ursache fiir die hier gefundenen insgesamt etwas héheren horizontalen Absténde ist die bessere

horizontale Auflésung (1°x1°) bei den von Stohl et al. [2001] untersuchten Trajektorienmodellen.

5.5. Diskussion und Zusammenfassung

Die Ergebnisse der einzelnen Vergleichsstudien werden im Folgenden zusammenfassend darge-
stellt und diskutiert. In Ergdnzung zu den in den vorangegangenen Abschnitten bereits im Detail

erlauterten Vergleichen, werden hier auch die Ergebnisse der Vergleiche

e ciner Kombination aller fiir das FUB-Modell untersuchten Parameter (1,25°x1,25°, L59,
aktuelle Erwirmungsraten, UNIX vs. 2,5°x2.5° 125, klimatologische Erwirmungsraten,
VAX),

e ciner Kombination der rdumlichen Auflosung des FUB-Modelles (1,25°x1,25°, L59 vs.
2,5°x2,5°, L.25; klimatologische Erwérmungsraten, Rechner: UNIX) und

e der beiden Rechnersysteme (UNIX vs. VAX fir 2.5°x2,5°, 125, klimatologische Erwér-

mungsraten)

vorgestellt. In den meisten bisher diskutierten Untersuchungen wurden extreme Unterschiede
zwischen den unterhalb von 340 K und den in groferen Hohen initialisierten Trajektorien ermittelt
(siehe auch Abb. B.5). Daher werden die Ergebnisse hier auch separat fiir die unterhalb von 340 K

gestarteten Trajektorien dargestellt.

5.5.1. Horizontaler Abstand

Abbildung 5.18 zeigt die mittleren horizontalen Abweichungen zwischen verschiedenen Trajekto-
rienrechnungen im zeitlichen Verlauf fiir unterschiedliche Héhenbereiche. In Abbildung 5.19 ist
die Fehlerwahrscheinlichkeit fiir den horizontalen Abstand nach einer Transportzeit von 4,5 Tagen
dargestellt. Wie bei Kahl und Samson [1986] wurde diese aus der kumulierten Haufigkeitsvertei-
lung, also aus den berechneten Perzentilwerten (siehe S. 90), abgeleitet. So entspricht z.B. der
90%-Perzentilwert dem Fehler, der mit einer Wahrscheinlichkeit von 10% eintritt. Aus Abbildung
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Abb. 5.18.: Mittlerer horizontaler Abstand [km| zwischen verschiedenen Trajektorienrechnungen
in unterschiedlichen Hohenbereichen [unterschiedliche y-Skalen!|

5.19c¢ lasst sich dementsprechend ablesen, dass fiir die oberhalb von 380 K initialisierten Trajek-
torien nach einer Transportzeit von 4,5 Tagen die Eintrittswahrscheinlichkeit fiir einen Fehler
von 800 Kilometern bei maximal 10 Prozent (fiir den Vergleich FUB, 2,5°x2,5°, .25 vs. CLaMS)
liegt.

In beiden Abbildungen werden grofse Unterschiede fiir die verschiedenen Héhenbereiche
deutlich. Wihrend der mittlere horizontale Abstand fiir die unterhalb von 340 K initialisierten
Trajektorien nach 5 Tagen bis zu 1700 Kilometer betrdgt (Abb. 5.18a), liegt er fiir die oberhalb
von 380 K berechneten Trajektorien bei maximal ca. 400 Kilometern (Abb. 5.18c). Ein horizon-
taler Abstand von 1000 Kilometern oder mehr tritt fiir die unterhalb von 340K initialisierten
Trajektorien nach einer Transportzeit von 4,5 Tagen mit einer Wahrscheinlichkeit von bis zu 45%
auf (Abb. 5.19b). Mit einer Wahrscheinlichkeit von 10% betrégt der horizontale Abstand bis zu
4500 Kilometer. Oberhalb von 380 K treten nur in Einzelfillen beim Vergleich der geringaufge-
16sten FUB-Version mit dem CLaMS-Modell horizontale Unterschiede in dieser Gréfsenordnung
auf (siehe auch Fehlerwahrscheinlichkeit nach 2 bzw. 4,5 Tagen in Abb. B.11 und Abb. B.12
fiir unterschiedliche geografische Breiten). Wie bereits mehrfach erlédutert, sind die grofsen Un-
terschiede im Bereich unterhalb von 340 K auf die kleinskaligen Prozesse in der Troposphéire
zuriickzufiihren. Nach einem Tag ist die Fehlerwahrscheinlichkeit fiir horizontale Abstinde von

1000 Kilometern oder mehr mit 2% noch relativ gering (Abb. 5.19a), so dass Berechnungen un-
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n = Anzahl der zugrundeliegenden Trajektorienvergleiche, weiteres siehe Tab. 5.1, Tab. 5.3 und Text auf S. 84f

Abb. 5.19.: Fehlerwahrscheinlichkeit fiir den horizontalen Abstand nach einer Transportzeit von
(a) einem Tag und (b) 4,5 Tagen fiir
links: ©;—9 < 340K, Mitte: 340K < ©;—¢ < 380K, rechts: O4—¢ > 380K

terhalb von 340 K fiir bis zu ein bis zwei Tage eine anndhernd realistische Beschreibung des realen

Luftmassenweges liefern kdnnen.

Abbildung 5.18 zeigt, dass eine Anderung der horizontalen Auflssung (1,25°x1,25° vs.
2,5°%2,5°, blaue Linie) im Mittel zu etwas groferen (fiir ©;—¢p <340K und ©:— > 380 K) bzw.
anniéhernd gleichgroffen (340 K < ©;—¢ <380K) horizontalen Differenzen fiihrt, wie eine Ande-
rung der vertikalen Auflosung des FUB-Modelles (159 vs. 1.25, blau gestrichelte Linie). Unter-
schiedliche Annahmen zum Vertikaltransport (Erwidrmungsraten, blaue Strich-Punkt-Linie) be-
einflussen die berechneten horizontalen Trajektorienpositionen sehr wenig, so dass sich hier nur
geringe horizontale Abstidnde ergeben. Sie sind nach 5 Tagen im Mittel kleiner als ca. 150 Ki-
lometer. Dementsprechend ist auch der Unterschied zwischen einer Anderung aller Parameter
des FUB-Modelles (Kombination alle, rote Linie) und der Anderung der riumlichen Auflssung
bei Beibehaltung der Annahme zum Vertikaltransport (Kombination réaumlich, rot gestrichelte

Linie) sehr gering.

Die Unterschiede zwischen dem FUB-Modell und den anderen beiden Trajektorienmodellen

sind vergleichbar mit den mittleren horizontalen Abweichungen, die sich aus der Variation aller
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n = Anzahl der zugrundeliegenden Trajektorienvergleiche, weiteres sieche Tab. 5.1, Tab. 5.3 und Text auf S. 84f

Abb. 5.20.: Mittlerer horizontaler Abstand [km| zwischen verschiedenen Trajektorienrechnungen
mit ©;—¢ > 380 K fiir unterschiedliche geografische Breiten

Parameter des FUB-Modelles ergeben. Beim Vergleich zwischen den verschiedenen Trajektorien-
modellen sind die horizontalen Unterschiede i. Allg. fiir die rdumlich am besten aufgeldste FUB-
Version (1,25°x1,25°, L59) am kleinsten. Eine Ausnahme stellt der Vergleich zum CLaMS-Modell
im Bereich zwischen 340 und 380K dar. Hier zeigt das FUB-Modell mit der geringeren verti-
kalen Auflosung (125, 1,25°x1,25°) die geringsten horizontalen Absténde zum CLaMS-Modell.
Ursache dafiir ist die geringe vertikale Auflésung des CLaMS-Modelles in diesem Hohenbereich.
Fiir die oberhalb von 380 K initialisierten Trajektorien und den Vergleich mit dem AWI-Modell
im Bereich zwischen 340 und 380K zeigen die FUB-Versionen mit einer horizontalen Auflsung
von 1,25°x1,25° und unterschiedlichen vertikalen Auflésungen (L59 bzw. 1.25) anndhernd gleiche
horizontale Absténde zu den anderen beiden Modellen. Fiir die horizontal geringer aufgelés-
te FUB-Version ergeben sich z.T. erheblich grofsere mittlere Abweichungen zum CLaMS- bzw.
AWI-Modell. Beim Vergleich zwischen den verschiedenen Trajektorienmodellen ist der Einfluss
der horizontalen Auflésung fiir die hier untersuchten Fille offensichtlich grofer als der Einfluss

der vertikalen Auflésung.

In Abbildung 5.20 ist der zeitliche Verlauf der mittleren horizontalen Abstdnde zwischen
den verschiedenen Trajektorienrechnungen oberhalb von 380K getrennt fiir die verschiedenen
geografischen Breiten dargestellt. Hier wird deutlich, dass die meteorologische Situation bzw. die
Art der untersuchten Fille die Ergebnisse der Vergleichsstudien wesentlich mitbestimmt (vgl.
auch Abb. 5.1 und Abb. B.2). Wéhrend in den Subtropen (Bauru, 22°S) und in hohen Breiten
(Kiruna, 68°N) im Sommer der mittlere horizontale Abstand fiir die Sensitivitdtsstudien zum
FUB-Modell oberhalb von 380K nach 5 Tagen maximal ca. 100 Kilometer betrigt, sind fiir

die Untersuchungen in hohen Breiten im Winter/Frithjahr und in mittleren Breiten (Aire sur
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I’Adour, 48°N) im Mittel etwa dreimal so grofe horizontale Abweichungen feststellbar. In hohen
und mittleren Breiten dominiert fiir die hier untersuchten Félle der Einfluss der horizontalen
Auflésung die fiir eine Kombination der verschiedenen Parameter des FUB-Modelles ermittel-
ten Unterschiede in der horizontalen Position der Trajektorien. Demgegeniiber ist die vertikale
Auflésung in den Tropen (Teresina, 5°S) die dominierende Komponente fiir die berechneten ho-
rizontalen Abweichungen. Das Windregime in der tropischen Stratosphire wird von der QBO
bestimmt, die zu einem horizontal gleichméfigem, sich zeitlich nur wenig dnderendem Windfeld
fithrt. Daher hat die horizontale Aufldsung des verwendeten Trajektorienmodelles kaum einen
Einfluss auf die Giite der berechneten Trajektorien. Vertikal treten aufgrund der QBO starke,
sich &ndernde Windgradienten auf, so dass die vertikale Auflésung entscheidend fiir die rich-
tige Wiedergabe des realen Luftmassenweges in der tropischen Stratosphire ist. Ein Vergleich
zwischen verschiedenen Trajektorienmodellen in dieser Region wiirde dementsprechend nur eine
geringe Sensitivitdt beziiglich der horizontalen Auflésung und einen grofsen Einfluss der verti-
kalen Auflésung zeigen. In hohen und mittleren Breiten treten i. Allg. vertikal gleichméfigere
Windgradienten als in den Tropen auf (siehe auch Abb. 5.1). Die horizontalen Gradienten sind
grofer als in den Tropen und kénnen sich — beispielsweise bei einer Verlagerung des Polarwirbel
im arktischen Winter — innerhalb relativ kurzer Zeit d&ndern (siehe auch Abb. B.2). Damit spielt
hier bei der Bestimmung der Trajektorienposition die horizontale Auflésung eine wichtigere Rol-
le als die vertikale Auflésung. In den anderen Hohenbereichen unterhalb von 380 K lassen sich
qualitativ dhnliche Unterschiede zwischen den in verschiedenen Breiten berechneten Trajektorien

feststellen (nicht gezeigt).

5.5.2. Vertikaler Abstand

Unterschiede bei der Bestimmung der vertikalen Position der Trajektorien kénnen sich

1. aus unterschiedlichen Annahmen zum Vertikaltransport (— Unterschiede in der potentiel-
len Temperatur, die zu Differenzen in Druck und Hohe fiihren),

2. aus einem geénderten Vertikaltransport aufgrund einer anderen horizontalen Position, (—
Unterschiede in der potentiellen Temperatur, die zu Differenzen in Druck und Hohe fiihren),

3. aus einer anderen Lage der isentropen Fliche aufgrund einer anderer horizontalen Position
(— Unterschiede in Druck und Hohe bei gleicher potentieller Temperatur, siche Abschnitt
2.2.3) und

4. aufgrund einer anderen Zuordnung derselben potentiellen Temperatur zu Hohe/Druck
(— Unterschiede in Druck und Hohe bei gleicher potentieller Temperatur)

ergeben.

Die Differenzen in der potentiellen Temperatur zwischen den verschiedenen Trajektorienrech-
nungen werden durch die unterschiedlichen Annahmen zum Vertikaltransport dominiert (siehe
Punkt 1. der Aufzdhlung und Abb. 5.21). Unterschiede in der horizontalen Position haben kaum
einen Einfluss auf den ermittelten Vertikaltransport (siehe Punkt 2. und z.B. Abb. B.9a).

In den unteren Hohenbereichen (0;—9 <380K) liegen fiir das FUB-Modell keine aktuellen Er-

wirmungsraten vor. Mit dem FUB-Modell werden hier auf klimatologischen Erwirmungsraten
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Abb. 5.21.: Fehlerwahrscheinlichkeit fir die potentielle Temperatur [K] nach einer Transport-
zeit von 4,5 Tagen fiir links: ©,—¢ < 340K, Mitte: 340K < 0,9 < 380K, rechts:
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n = Anzahl der zugrundeliegenden Trajektorienvergleiche, weiteres sieche Tab. 5.1, Tab. 5.3 und Text auf S. 84f

Abb. 5.22.: Fehlerwahrscheinlichkeit fiir die Hohe [m] nach einer Transportzeit von 4,5 Tagen
fiir links: ©;—¢ < 340 K, Mitte: 340 K < ©;—¢ < 380K, rechts: ©;—¢ > 380K

basierende Trajektorien berechnet, die im Vergleich zu den isentropen Trajektorien nur geringe
Unterschiede aufweisen. Nach einer Transportzeit von 4,5 Tagen betragen die Unterschiede in
der potentiellen Temperatur fiir die Sensitivitdtsstudien zum FUB-Modell und fiir den Vergleich
zwischen dem FUB- und dem CLaMS-Modell maximal 4 K (siehe Abb. 5.21 links und Mitte).
Lediglich im Vergleich zwischen dem FUB- und dem AWI-Modell kénnen aufgrund der unter-
schiedlichen Erwirmungsraten Differenzen von bis zu ca. 13 K auftreten.

Im Bereich oberhalb von 380 K sind fiir die FUB-internen Vergleiche grofsere Unterschiede von
in Einzelféllen bis zu ca. 35 K feststellbar (siehe Abb. 5.21 rechts). Mit den aktuellen, anndhernd
realistischen, Erwirmungsraten werden v.a. in den Tropen und wihrend der Stratosphérenerwir-

mung im Mérz 2003 (siehe Abschnitt 5.2.3) sehr viel stérkere Vertikalbewegungen beschrieben als
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mit den klimatologischen Erwdrmungsraten oder unter der Annahme einer ausschliefslich isentro-
pen Bewegung. In Abbildung 5.21 (rechts) ist aukerdem zu erkennen, dass die klimatologischen
Erwarmungsraten (rote Linie: Kombination) nur zu einer geringfiigig besseren Beschreibung der
Vertikalbewegungen fiihren als die isentrope Annahme (blaue Strich-Punkt-Linie). Im Vergleich
zu den anderen beiden Trajektorienmodellen zeigt sich, dass mit dem vom CLaMs-Modell ver-
wendeten Strahlungsschema anndhernd identische Vertikalbewegungen ermittelt werden wie mit
SLIMCAT (maximale Abweichung nach 4,5 Tagen ca. 4K). Zum AWI-Modell ergeben sich auch
im Ho6henbereich oberhalb von 380 K gréfsere Unterschiede von bis zu 13 K.

Fiir den Hohen-Abstand zwischen den verschiedenen Trajektorienrechnungen ergibt sich
ein anderes Bild als fiir die Differenzen in der potentiellen Temperatur (sieche Abb. 5.22). Die
grofsten Unterschiede sind fiir die unterhalb von 340 K berechneten Trajektorien feststellbar.
Sie werden in diesem Hohenbereich zu etwa gleichen Teilen von der horizontalen Auflésung
(sieche Punkt 3.) und von der vertikalen Auflosung (siehe Punkt 4.) bestimmt. Unterschiedliche
Annahmen zum Vertikaltransport spielen demgegeniiber eine untergeordnete Rolle. Der vertikale
Abstand zwischen den verschiedenen Trajektorienrechnungen kann nach 4,5 Tagen bis zu ca. 3000
Meter betragen. Im Bereich zwischen 340 und 380 K sind die Differenzen in der ermittelten Héhe
insgesamt kleiner (Abb. 5.22 Mitte). Sie werden sowohl durch Unterschiede in der rdumlichen
Auflésung als auch durch unterschiedliche Annahmen zum Vertikaltransport verursacht. Fiir die
oberhalb von 380 K berechneten Trajektorien dominiert die Annahme zum Vertikaltransport den
ermittelten Fehler, der nach 4,5 Tagen maximal ca. 1200 Meter betrégt. Unterschiede in der
rdumlichen Auflésung fithren zu kleineren vertikalen Absténden von maximal ca. 400 Metern

nach 4,5 Tagen.

5.5.3. Temperaturdifferenzen

Bei der Validierung von Satellitendaten muss fiir reaktive Spurengase (z.B. NOg, siehe auch
Abschnitt 6.3.1) bei Vergleichsmessungen, die nicht zur selben Zeit wie die Satellitenmessun-
gen stattfanden, eine photochemische Modellierung erfolgen, um der zeitlichen Entwicklung der
Spurengaskonzentration Rechnung zu tragen [z.B. Pierce et al., 1997|. Die modellierte Spuren-
gaskonzentration wird wesentlich vom Sonnenzenitwinkel, der durch die jeweilige Trajektorienpo-
sition gegeben ist, und von der Temperatur, die die Reaktionskinetik bestimmt, beeinflusst. Der
Temperaturverlauf entlang von Trajektorien wird auch untersucht, um das Bildungspotential fiir
polare stratosphérische Wolken (PSC) zu bestimmen [z.B. Rizi et al., 1999; Manney et al., 2003]
oder den Eintrag von Wasserdampf in die tropische Stratosphére und damit den Troposphéren-
Stratosphéren-Austausch zu quantifizieren [z.B. Fueglistaler et al., 2004; Bonazzola und Haynes,
2004]. Die bisher beschriebenen Unterschiede in der von verschiedenen Modellen bzw. Modellver-
sionen berechneten Trajektorienposition fiihren natiirlich auch zu Differenzen in der Temperatur,

die im Folgenden kurz beschrieben werden sollen.

Entsprechend der festgestellten Unterschiede in der rdumlichen Position der Trajektorien
(sowohl horizontal als auch vertikal) sind die Diskrepanzen zwischen der von den verschiedenen

Trajektorienmodellen ermittelten Temperatur im Héhenbereich unterhalb von 340 K am groften.
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Abb. 5.23.: Fehlerwahrscheinlichkeit fiir die Temperatur [K]| nach einer Transportzeit von 4,5 Ta-
gen fiir links: ©;—9 < 340K, Mitte: 340 K < ©,—¢ < 380K, rechts: ©;—g > 380K

Die mittleren Differenzen zwischen verschiedenen Trajektorienrechnungen betragen im Verlauf
von 5 Tagen zwischen +3K und -4K, nach 4,5 Tagen lassen sich in Einzelfillen Unterschie-
de von iiber 35K feststellen (sieche Abb. 5.23 links). In den dariiberliegenden Hohen sind die
Temperaturdifferenzen wesentlich geringer. Sie liegen im Mittel nach 5 Tagen im Bereich von
+1,5K. In Extremfillen sind Unterschiede von bis zu ca. 20K (340 K < ©;—¢ <380K) bzw. ca.
15K (©i=0 > 380K) zu verzeichnen (siehe Abb. 5.23 Mitte und rechts). Die mittleren Tem-
peraturdifferenzen zwischen den verschiedenen Trajektorienrechnungen sind im Verlauf der 5
Tage i. Allg. anndhernd konstant. Das heifst, dass bereits zum Initialisierungszeitpunkt der Tra-
jektorien an einer identischen Trajektorienposition aufgrund einer unterschiedlichen vertikalen
Auflésung der Modelle und unterschiedlicher Interpolationsverfahren abweichende Temperaturen
ermittelt werden. Die Extremwerte der Differenzen bzw. die Standardabweichungen wachsen mit
der Transportzeit; sie sind durch abweichende Trajektorienpositionen begriindet. Die mittleren
Temperaturdifferenzen zwischen dem hochaufgelosten FUB-Modell (1,25°x1,25°, L59) und dem
AWI- bzw. CLaMS-Modell betragen nach 4,5 Tagen fiir die oberhalb von 380 K berechneten
Trajektorien +0,7£0,9K bzw. -0,4+1,4 K.

Die entlang von Trajektorien ermittelte Temperatur wird nicht nur von den meteorolo-
gischen Eingangsdaten, die ja bei allen hier verwendeten Modellen identisch sind (operatio-
nelle ECMWF-Daten auf Standardruckflichen), sondern auch von der Art des verwendeten
Trajektorien-Modelles bestimmt. Die festgestellten Temperaturunterschiede sind etwas kleiner
als die von verschiedenen Autoren ermittelten Differenzen zwischen unterschiedlichen meteoro-
logischen Eingangsdaten (siehe Abschnitt 4.1.2). Fiir die Ergebnisse der Untersuchungen zum
Wasserdampfeintrag in die tropische Stratosphére sind bei Anwendung unterschiedlicher Trajek-
torienmodelle keine qualitativen Differenzen zu erwarten. Der Einfluss einzelner Trajektorien, die
divergierende Wege nehmen, auf das Ergebnis solcher Untersuchungen ist vernachléssigbar, da
eine Vielzahl von Trajektorien statistisch ausgewertet werden. Moglicherweise dndert sich aber

der Betrag des Wasserdampfmischungsverhéltnisses, der aus der Minimumtemperatur entlang
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der Trajektorie abgeleitet wird. Bei Untersuchungen zum PSC-Bildungspotential und bei der
photochemischen Modellierung entlang von Trajektorien kénnen sich die Ergebnisse bei der An-
wendung unterschiedlicher Trajektorienmodelle auch qualitativ &ndern. So kann z.B. eine kleine
negative Temperaturabweichung dazu fithren, dass der Temperaturschwellenwert zur Bildung po-
larer stratosphérischer Wolken erreicht wird. Damit wiirde ein chemischer Ozonabbau modelliert,
der bei hoéheren Temperaturen nicht auftritt. Auf die Temperatursensitivitdt photochemischer

Modelle wird in Kapitel 6.3 im Rahmen der Validierung von NOg-Messungen eingegangen.

5.56.4. Zusammenfassung

Da es keine “wahre* Referenztrajektorie gibt (sieche Kap. 4.2.4), ist mit den im Rahmen die-
ser Arbeit durchgefiihrten Studien keine Aussage dariiber mdoglich, welches der untersuchten
Trajektorienmodelle den tatsédchlichen Luftmassenweg am besten wiedergibt. Es kénnen nur Un-
sicherheiten und mogliche Fehlerquellen aufgezeigt werden. Diese lassen sich abschliefsend wie

folgt zusammenfassen:

e Die Unterschiede zwischen verschiedenen Modellen bzw. Modellversionen bei der Bestim-
mung der horizontalen Position sind abhingig vom betrachteten Héhenbereich.

— Unterhalb von 340K — in der Troposphére — treten aufgrund kleinskaliger Prozesse
grofe Differenzen bei der berechneten Trajektorienposition auf. Die rdumlichen Auf-
16sungen der hier untersuchten Modelle und der meteorologischen Eingangsdaten sind
i. Allg. zu gering, um den Luftmassenweg iiber einen langeren Zeitraum (grofer als 1
bis 2 Tage) ausreichend genau zu beschreiben.

— Zwischen 340 und 380 K ist die rdumliche Aufldsung des Modelles entscheidend fiir
die realistische Wiedergabe des Luftmassenweges. Bei Betrachtungen {iber einen lan-
geren Zeitraum (grofer als 1 bis 2 Tage) sollten daher entsprechend hochaufgeloste
Trajektorienmodelle verwendet werden (FUB-Modell: 1,25°x1,25°, L59).

— Im Bereich oberhalb von 380 K sind die Unsicherheiten bei der Bestimmung der Tra-
jektorienposition i. Allg. klein. In den meisten Féllen kann der Luftmassenweg auch
mit den geringer aufgelosten Modellversionen (2,5°x2,5°, 1.25) richtig beschrieben wer-

den.

e Die ermittelten Unterschiede werden wesentlich von der meteorologischen Situation — v.a.
von den zeitlichen und rdumlichen Gradienten des Windfeldes — beeinflusst. Von der me-
teorologischen Situation hingt auch ab, ob die horizontale oder die vertikale Auflésung den

Fehler der Trajektorienposition bestimmt.

e Bei sich stark dandernden vertikalen Windgradienten in der mittleren Stratosphére (20—
10 hPa), die aufgrund der QBO fast immer in den Tropen auftreten, muss die vertikale
Auflosung sowohl der meteorologischen Eingangsdaten als auch des verwendeten Trajek-
torienmodelles addquat sein, um diese Gradienten erfassen zu kénnen. Die operationellen
ECMWEF-Daten auf Standard-Druckflachen sind bei solchen Situationen nicht geeignet,
um den Luftmassenweg iiber einen ldngeren Zeitraum (grofer als % bis 1 Tag) richtig zu

erfassen.
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e Unterschiedliche Annahmen zum Vertikaltransport
— fithren i. Allg. nur zu kleinen Fehlern bei der Bestimmung der horizontalen Position
der Trajektorien (vgl. auch Abschnitt 4.1.3).
— Sie kénnen aber zu wesentlichen Differenzen bei der vertikalen Position der Trajekto-
rien fiihren.
— Die im FUB-Modell verwendeten klimatologischen Erwirmungsraten verbessern die
Beschreibung der Vertikalbewegung im Vergleich zur isentropen Annahme in den meis-
ten Fillen zwar qualitativ, im Vergleich zu den aus SLIMCAT abgeleiteten, aktuellen

Erwirmungsraten bestehen aber z.T. erhebliche Differenzen.

e Die aus der potentiellen Temperatur abgeleitete vertikale Position als Hohe oder Druck
wird auch durch die rdumliche Auflésung — in der Stratosphére v.a. durch die vertikale

Auflésung — beeinflusst.

e Die Differenzen zwischen den mit verschiedenen Modellen berechneten Trajektorien
— liegen in der gleichen Grokenordnung wie die aus der Kombination verschiedener Mo-
dellparameter (rdumliche Aufldsung und Annahme zum Vertikaltransport) ermittelten
Unterschiede.
— Die Diskrepanzen werden hauptsichlich durch Unterschiede in der rdumlichen Auf-
16sung der Modelle und unterschiedliche Erwarmungsraten (Vertikaltransport) be-
stimmt. Variationen weiterer Modellparameter (z.B. Interpolationsverfahren, Zeit-

schritt) scheinen demgegeniiber nur eine untergeordnete Rolle zu spielen.

e Der Temperaturverlauf entlang von Trajektorien wird nicht nur — wie in verschiedenen
Studien gezeigt (siehe Abschnitt 4.1.2) — von der Art der meteorologischen Eingangsda-
ten sondern auch vom verwendeten Trajektorienmodell und seiner rdumlichen Auflésung

bestimmdt.

e Bei hybriden Modellen ist der Vorwérts-/Riickwértstest (bzw. Riickwérts-/Vorwértstest)
geeignet, um die Qualitéit der Trajektorien zu iiberpriifen. Er ermdglicht hier den Ausschluss
von Trajektorien, bei denen der Luftmassenweg nicht eindeutig bestimmbar ist. Auch die
Untersuchung der PV-Anderung entlang der Trajektorien lisst Riickschliisse auf die Giite
der berechneten Trajektorien zu. Allerdings treten innerhalb von 5 Tagen PV-Anderungen
von ca. 5 % schon unter dynamisch ungestorten Bedingungen (hohe Breiten, Sommer) auf.
Damit sind nur relativ groke PV-Anderungen ein Hinweis auf fehlerhafte Trajektorien [vgl.
auch Knudsen, 1993].

Die Sensitivitidtsstudien zum FUB-Modell wurden fiir die verschiedensten meteorologischen Si-
tuationen in unterschiedlichen geografischen Breiten durchgefiihrt. Fiir die Vergleiche mit den
anderen Modellen (AWI, CLaMS) standen nur in hohen und mittleren Breiten berechnete Trajek-
torien zur Verfiigung. Hier ist eine Erweiterung der Untersuchungen auf andere Fille wiinschens-
wert. Auch die Einbeziehung weiterer Trajektorienmodelle kann dazu beitragen, die gefundenen
Ergebnisse zu verifizieren. Als meteorologische Eingangsdaten wurden fiir alle Untersuchungen
die operationellen ECMWF-Daten verwendet. Es ist zu erwarten, dass ein Vergleich mit anderen
meteorologischen Eingangsdaten (z.B. UKMO, NCEP) z.T. zu groferen Unsicherheiten in den

berechneten Trajektorien fithrt [z.B. Harris et al., 2005]. Eine héhere zeitliche Datenauflésung,
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die jedoch als Analyse nicht zur Verfiigung steht, sollte insbesondere unterhalb von 380 K zu
einer besseren Beschreibung des Luftmassenweges fithren [vgl. z.B. Stohl et al., 1995|. Zur Ver-
besserung der klimatologischen Erwérmungsraten sollten die globale Referenztemperatur Tgr.y
sowie die mittleren Erwarmungsraten Qg sotar,global UNd Q1. Solar,57A=0c (siche Abschnitt 4.3.2)

anhand aktualisierter Spurengaskonzentrationen neu berechnet werden.

Im Hinblick auf die Anwendung von Trajektorien zur Validierung von Satellitendaten und
beim Ozonsonden-Match zur Bestimmung des chemischen Ozonabbaus im polaren Winter lassen

sich folgende Schlussfolgerungen und weitere Untersuchungen ableiten:

e Unterhalb von 340 K berechnete Trajektorien werden nur beriicksichtigt, wenn individuelle
Satellitenprofile validiert werden sollen (siche Kap. 6.3) oder Trajektorien-Berechnungen
bis maximal 2 Tage erfolgen. Fiir die statistische Auswertung vieler Matches in unter-
schiedlichen Hohenbereichen (siehe Kap. 6.4) sollten Matches unterhalb von 340 K nicht

ausgewertet werden.

e Die Trajektorienrechnungen fiir den Ozonsonden-Match erfolgen bisher mit der vertikal ge-
ringer aufgelosten FUB-Modellversion (L25). Dabei werden Trajektorien im Héhenbereich
zwischen 340-660 K berechnet [z.B. Rex et al., 1999; Streibel, 2005]. Es sollte — &hnlich wie
bei Streibel [2005] fiir die horizontale Auflésung — untersucht werden, ob eine Erhéhung

der vertikalen Auflésung die Ergebnisse zum chemischen Ozonabbau beeinflusst.

e Die Unterschiede zu anderen Modellen (AWI, CLaMS) liegen in derselben Grofenordnung
wie die Differenzen, die sich aus der Variation aller internen Modellparameter ergeben. Fiir
die in Kapitel 6 fiir die Validierung von ENVISAT-Messungen untersuchten Ballonfliige
liegen nur sehr wenige mit dem AWI-Modell oder mit CLaMS berechnete Trajektorien vor.
Die Variation aller Modellparameter (“Kombination alle“) wird daher in Kapitel 6 benutzt,
um die Sensitivitdt der Validierungsergebnisse beziiglich des verwendeten Trajektorienmo-

delles abzuschéatzen.

e Fiir Trajektorien, die iiber eine Transportzeit von mehr als 2 Tagen ausgewertet werden,
wird ein Vorwérts-/Riickwirtstest bzw. Riickwérts- /Vorwértstest durchgefiihrt (siehe auch
Ergebnisse in Tab. 5.6).

e Eine Trajektorie wird bei der Satellitenvalidierung (Kapitel 6) nur beriicksichtigt, wenn
die PV-Anderung entlang der Trajektorie weniger als 25% betriigt. Die PV-Anderung
innerhalb eines Tages fiir die hier untersuchten Félle ist immer kleiner als dieser Grenzwert.
Daher ist auch dieser Grenzwert erst bei Betrachtungen iiber einen lingeren Zeitraum (Kap.
6.4) relevant.

e Da einzelne Trajektorien grofse Unsicherheiten aufweisen kdnnen, werden Matches nur aus-
gewertet, wenn sie iiber einen bestimmten Héhenbereich mit mehreren Trajektorien giiltig
sind [vgl. auch Merrill et al., 1985; Rex et al., 1999].

e Die Sensitivitdt photochemischer Modelle beziiglich der beschriebenen Differenzen bei der
Positionsbestimmung und der Temperatur wird in Kapitel 6.3 anhand eines Validierungs-

beispiels diskutiert.
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6. Fallstudien zur ENVISAT-Validierung mit

Hilfe von Ballonmessungen

Fiir die Validierung der Instrumente an Bord des europédischen Umweltsatelliten ENVISAT zur
Erfassung atmosphérischer Spurengase (GOMOS, MIPAS-E, SCTAMACHY) stehen Messgeriite
auf verschiedenen Plattformen zur Verfiigung (siehe Kap. 3.2 und 3.4). Neben bodengebunde-
nen Instrumenten und Messgerdten auf Schiffen und Flugzeugen werden auch stratosphérische
Ballonmessgerite zur ENVISAT-Validierung eingesetzt (siehe Kap. 3.3 und z.B. Piters et al.,
2006). Der Vergleich einer Satellitenmessung mit einer Referenzmessung ist nur sinnvoll, wenn in
beiden Féllen dieselben Luftmassen erfasst wurden. Dies lisst sich fiir Ballonmessungen nur in
wenigen Féllen direkt realisieren, da die Startzeit der Ballone nicht frei wahlbar ist und z.B. von
den meteorologischen Bedingungen und der jeweiligen Messgeometrie des Ballongerdtes abhéngt.
Mit Hilfe von Trajektorien konnen aber Luftmassen identifiziert werden, die sowohl vom Ballon-
messgerat als auch vom Satelliteninstrument gemessen wurden [Danilin et al., 2002a,b; Lumpe
et al., 2002|. Solche Messungen, bei denen dieselbe Luftmasse zweimal beprobt wird, werden als
Maiches und das Verfahren wird auch als Trajectory Hunting Technique (THT) bezeichnet (sie-
he Kap. 3.4). Im Rahmen der vorliegenden Arbeit wurde erstmals eine Methode entwickelt, die
es bereits wihrend der Flugplanung erlaubt, anhand von Luftmassen-Trajektorien die mogliche
Koinzidenz der Satellitenmessungen mit den durchzufithrenden Ballonmessugen zu iiberpriifen

und die so erhaltenen Matches in die Ballon-Flugplanung einfliefen zu lassen.

Im folgenden Kapitel werden zunéchst diese Methode und die weiteren bei der Flugplanung
zu beriicksichtigenden Kriterien vorgestellt und diskutiert (Kap. 6.1). Es wird ein Uberblick iiber
die im Rahmen dieser Arbeit betreuten ESABC-Messungen (ENVISAT Stratospheric Aircraft
and Balloon Campaign) gegeben, bei denen sowohl fiir SCTAMACHY als auch fiir MIPAS-E Mat-
ches mit den Ballonmessungen berechnet wurden (Kap. 6.2). Beispielhaft werden im Anschluss
fiir ausgewéhlte Ballonfliige Ergebnisse der SCIAMACHY-Validierung fiir Ozon bzw. NO2 und
Ergebnisse der MIPAS-E-Validierung fiir die langlebigen Spurengase CH4 und N2O vorgestellt
(siehe auch Kap. 2.4). Die Validierung erfolgt dabei entweder anhand einzelner Messprofile (Kap.
6.3) oder — fiir die langlebigen Spurengase — basierend auf einer statistischen Auswertung meh-
rerer Matches in einzelnen Hohenbereichen (Kap. 6.4). Wahrend sich die Validierung einzelner

Messprofile auf zeitlich nah beieinander liegende Ballon- und Satellitenmessungen beschrinkt!,

! Bedingt durch die Methode ist der zeitliche Abstand zwischen der Ballon- und der zu validierenden Satelli-
tenmessung i. Allg. kleiner als ein Tag.
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werden fiir die statistische Auswertung Matches beriicksichtigt, bei denen die zu vergleichenden
Messungen um bis zu 5 Tage auseinander liegen. Entsprechend der in Kapitel 5.3 gefundenen
Ergebnisse wird fiir diese Matches ein Vorwérts- /Riickwértstest bzw. Riickwérts- /Vorwértstest
durchgefiihrt und die PV-Erhaltung entlang der Trajektorien iiberpriift. Damit konnen Fehler,
die sich méglicherweise aus der angewendeten Methode ergeben, reduziert werden. Auferdem
wird im Rahmen der Validierungsuntersuchungen der Einfluss der zugrundeliegenden Trajek-
torien auf die Validierungsergebnisse diskutiert. Dabei wird auf die Ergebnisse der in Kapitel
5 dargestellten Sensitivitdtsstudien (siehe Kap. 5.2) und der Vergleiche zwischen verschiedenen
Trajektorienmodellen (siehe Kap. 5.4) zurlickgegriffen. Wesentliches Ziel der Fallstudien ist es,
die aus der Anwendung der trajektorienbasierten Methode zur Matchermittlung resultierenden

Unsicherheiten der Validierungsergebnisse zu quantifizieren.

6.1. Planung stratosphdarischer Ballonfliige mit Hilfe von

Luftmassen-Trajektorien

6.1.1. Kriterien fiir die Ballonflugplanung

Stratosphérische Ballonfliige unterliegen den verschiedensten Einschrinkungen. Sie sind weltweit
nur von einigen wenigen Startplitzen aus realisierbar. Die meteorologischen Bedingungen sowohl
in der Troposphire als auch in der Stratosphire bestimmen entscheidend, ob ein Ballonstart
iiberhaupt stattfinden kann. Die Ballongerite sind zusammen mit der Gondel, auf der sie fiir den
Flug befestigt werden, bis zu ca. 600 Kilogramm schwer. Sie erreichen je nach meteorologischen
Bedingungen eine Hohe von ca. 30 bis 39 Kilometern. Der eigentliche Ballon, der die Gondel
tragt, wird mit Helium gefiillt und fasst unter stratosphérischen Druckbedingungen am hochsten
Punkt des Ballonfluges 100 000 bis 400 000 Kubikmeter?. Vor dem Start wird die Ballongondel
von ein oder zwei kleinen Hilfsballonen, die ebenfalls mit Helium gefiillt sind, so angehoben, dass
die Gondel ca. 1 bis 2 Meter iiber dem Erdboden schwebt (sieche Abb. 6.1). Damit soll verhin-
dert werden, dass die Gondel wiahrend des Ballonstarts beschédigt wird. Der Bodenwind darf
vor und wihrend des Starts nur wenige Meter pro Sekunde betragen. Ansonsten ist einerseits
das Befiillen des Hauptballons nicht moglich und andererseits kann ein sicherer Start nicht ge-
wahrleistet werden. Um eine Beschidigung der Messgerite bzw. ein Verfilschen der Messwerte
zu vermeiden, sind bei den meisten Ballonstarts auferdem niederschlagsfreie Bedingungen notig.
Die stratosphérischen Winde bestimmen, wie weit und in welche Richtung der Ballon w#hrend
des Fluges abgetrieben wird und damit auch die mégliche Dauer des Ballonfluges. Die Messgerite
werden nach dem Flug per LKW oder Hubschrauber geborgen, damit sie fiir weitere Messfliige
zur Verfiigung stehen. Daher spielt bei der Flugplanung auch die Lage und die Erreichbarkeit
des Landeplatzes eine Rolle. Teilweise kommen grofiere Gebiete in der Ndhe des Kampagnenor-

tes als Landeplatz nicht in Frage (z.B. um Kiruna in Nordschweden grofe Seen, unzugingliche

2 Die Angaben beziehen sich auf die wihrend der ESABC-Messungen eingesetzen Gerite. Die grofiten bisher
gebauten Ballone fassen 1,2 Millionen Kubikmeter und kénnen ein Gewicht von bis zu 3 Tonnen tragen [CNES,
2008].
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Abb. 6.1.: Ballonstart in Teresina/Brasilien am 25.06.2005, (© Bertrand Gaubicher

Fjorde; um Teresina in Brasilien Reservate fiir die Ureinwohner). Die Landung der Gondel, die
ferngesteuert vom Ballon getrennt wird und dann an einem Fallschirm absinkt, soll méglichst
ruhig erfolgen, um Schiden an den Geréten zu verhindern. Daher miissen auch im Landegebiet

relativ ruhige meteorologische Bedingungen herrschen.

Weitere Einschrinkungen fiir einen Ballonstart kénnen sich aus dem Messprinzip des Bal-
longerdtes und den Zielsetzungen der Messkampagne ergeben. Wahrend die Startzeit fiir in-situ-
Messgerite (siehe Kap. 3.1 und Abschnitt 3.3.2) und MIPAS-B2 (vgl. Tab. 3.1) unter Bertick-
sichtigung der oben genannten Bedingungen zur Realisierung des Ballonfluges frei wahlbar ist,
muss der Ballonstart z.B. bei LPMA /DOAS (siehe Tab. 3.1 und Abschnitt 3.3.1) aufgrund der
Messgeometrie so erfolgen, dass eine Sonnenauf- oder -untergangsmessung realisiert werden kann.
Dadurch wird die mégliche Startzeit fiir den Ballonflug erheblich eingeschrankt. Mit einigen Va-
lidierungsfliigen sollen Spurengase gemessen werden, die nur unter bestimmten meteorologischen
Bedingungen existieren. So treten einige ozonabbauende Spurengase nur innerhalb des Polarwir-
bels beim Vorhandensein von polaren stratosphérischen Wolken auf, die sich erst bei sehr tiefen
Temperaturen bilden (siche Abschnitt 2.4.1). Auch dies kann die Ballonflugplanung wesentlich be-
einflussen und im Extremfall zur Absage des Ballonfluges fithren, wenn die entsprechenden meteo-
rologischen Bedingungen nicht vorliegen. Im Rahmen der ENVISAT-Validierung sind auferdem
die geplanten Messpunkte des zu validierenden Satelliteninstrumentes fiir die Ballonflugplanung
zu beriicksichtigen. Aufgrund des polarnahen, sonnensynchronen Orbits iiberfliegt ENVISAT
zweimal pro Tag jeweils um ca. 10 Uhr bzw. 22 Uhr lokaler Zeit den Kampagnenort in einem
relativ geringen Abstand (siche Kap. 3.2). Bedingt durch das Messprinzip, das auf der Absorp-
tion von Sonnenlicht beruht, kénnen in der Nacht keine SCTAMACHY-Messungen durchgefiihrt
werden. Daher gibt es fiir SCTAMACHY keine Messungen wéhrend der Polarnacht und abhéngig

von Jahreszeit und vom Messort z.T. nur eine Messung am Vormittag. Die MIPAS-Messungen
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Abb. 6.2.: Messpunkte fiir die ENVISAT-Gerdte SCTAMACHY und MIPAS-E, Messzeit in UT:
(a)—(c) um Teresina/Brasilien, (d)—(f) um Kiruna/Schweden

unterliegen nicht dieser Einschrinkung, so dass auch wihrend eines ENVISAT-Uberfluges in der
Nacht MIPAS-E-Messungen ausgefiihrt werden kénnen. In den Tropen gibt es ca. alle 3 Tage
einen direkten Uberflug, d.h. der Kampagnenort liegt dann mehr oder weniger direkt unter der
ENVISAT-Flugbahn. An Tagen ohne direkten Uberflug kann der maximale horizontale Abstand
der ENVISAT-Messungen zum Kampagnenort bis zu 1000 Kilometer betragen. Aufgrund der
néher zusammenliegenden Umlaufbahnen des Satelliten ist in hohen Breiten der maximale Ab-
stand des Uberfluges auf einige 100 km begrenzt. Abbildung 6.2 zeigt die SCTAMACHY- und
MIPAS-E-Messpunkte fiir jeweils drei Tage um einen tropischen Ort (Teresina) und einen Ort in
den hohen Breiten (Kiruna). Die bessere Verfiigbarkeit von ENVISAT-Messungen in den hohen

Breiten ist deutlich zu erkennen.

Durch die bisher genannten Einschrénkungen ist ein Ballonstart nicht immer realisierbar,
wenn die Satellitenmessung in unmittelbarer Ndhe des Kampagnenortes erfolgt. Die Berechnung

von Luftmassen-Trajektorien unter Beriicksichtigung von ECMWF-Vorhersagedaten erméglicht
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bereits wéhrend der Flugplanung das Auffinden von Luftmassen, die sowohl vom Satellitenin-
strument als auch vom Ballonmessgerét beprobt werden kénnen (Matches). Somit kann der Bal-
lonflug mit Hilfe der Trajektorienrechnung im Hinblick auf mogliche Matches fiir die Validierung
der ENVISAT-Geriéte optimiert werden. Im folgenden Abschnitt wird der Ablauf zum Berech-
nen der Matches vorgestellt, der im Rahmen dieser Arbeit entwickelt und erfolgreich angewendet

wurde.

6.1.2. Methode zur Ermittlung der Matches

Wihrend der Ballonmesskampagnen werden Vorwérts- und Riickwértstrajektorien mit dem in
Kapitel 4.3 beschriebenen Modell in der 2,5°x2,5°-Version bei einer vertikalen Auflésung von
25 Theta-Flachen mit klimatologischen Erwdrmungsraten berechnet. Wie bereits dargestellt,
stehen sowohl ECMWF-Analysen als auch Vorhersagen basierend auf der 12-Uhr-Analyse des
Vortages als meteorologische Eingangsdaten zur Verfiigung. Im 6-Stunden-Abstand sind die Vor-
hersagedaten bis zur 96-Stunden-Vorhersage des Vortages verfiigbar. Mogliche Matches konnen

also fiir bis zu 3 Tage im Voraus berechnet werden.

Die Luftmassen-Trajektorien werden an den voraussichtlichen Messpunkten des Ballonge-
réites gestartet. Fiir in-situ-Messgeréte stimmt der Messort mit dem Aufenthaltsort des Ballones
iiberein, so dass sich die Messpunkte direkt aus dem vorhergesagten Weg des Ballones ergeben.
Diese Ballonflugbahn wird wihrend der Kampagne téglich basierend auf aktuellen Radioson-
dendaten vom Meteorologen der CNES (Centre national d’études spatiales) unter Berticksichti-
gung des gewiinschten Flugprofils® vorhergesagt und als Datei zur Verfiigung gestellt. Fiir die
Fernerkundungs-Messgerite werden die voraussichtlichen Messpunkte von der jeweiligen Ballon-
gruppe bereitgestellt. Je nach Ballonmessgerit stehen damit die Messorte und -zeiten fiir ein
bis vier Profilsondierungen zur Verfiigung, fiir die jeweils separat Trajektorien berechnet und
mogliche Matches mit den ENVISAT-Gerédten bestimmt werden.

Die geplanten Messorte der ENVISAT-Gerédte werden von der Européischen Raumfahrt-
agentur (ESA) per E-Mail bzw. via ftp-Server bereitgestellt. Fiir MIPAS-E ist eine EXCEL-Datei
verfiighar, aus der sich mit Hilfe eines mitgelieferten Makros die Messorte global extrahieren
lassen. Fiir SCTAMACHY stellt die ESA lediglich Text-Dateien zur Verfiigung, die die Mess-
orte in einem Umkreis von 1000 Kilometern um ausgewdhlte Kampagnenorte enthalten. Eine
Unterscheidung zwischen den verschiedenen Messmodi von SCIAMACHY (Limb, Nadir, siehe
Kap. 3.2) ist anhand dieser Dateien nicht méglich. Daher wird fiir SCTAMACHY auf die Daten
von SOST (SCTAMACHY Operational Support Team) zuriickgegriffen, die iber eine Web-Seite
[SOST, 2006] abgerufen werden konnen. Aus den dort verfiigbaren Daten sind fiir jeden ein-
zelnen ENVISAT-Orbit getrennt nach Nadir- und Limb-Messungen die Messorte und -zeiten,
sowie detaillierte Informationen zur geplanten Durchfiihrung der Messung (Messdauer, Breite
des Scans usw.) ablesbar. Dabei werden auch Messungen aufgefiihrt, die unter sich &ndernden

Lichtbedingungen stattfinden. Aus solchen Messungen lassen sich Spurengas-Profile nicht oder

% Das Flugprofil beschreibt den Hohenverlauf des Ballonfluges. Es ist durch Offnen eines Ventils zum Ablassen
von Gas aus der Ballonhiille und durch Abwerfen von Ballast beeinflussbar.
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nur sehr schwer ableiten. Sie sind deswegen fiir die Validierung ungeeignet und werden von den
weiteren Berechnungen (Suche nach moglichen Matches) ausgeschlossen. Fiir MIPAS-E sind in
den ESA-Daten samtliche Mess- und Kalibrierungsoperationen enthalten, so dass auch hier fiir
die Validierung ungeeignete Messungen bzw. Kalibirierungen von der Suche nach moglichen Ko-
inzidenzen zwischen den Satelliten- und Ballonmessungen ausgeschlossen werden. Beispiele zu
den verfiigharen Dateien und Angaben zu den ausgeschlossenen Messungen bzw. Operationen
finden sich in Anhang C.1. Die in Abbildung 6.2 gezeigten Messpunkte basieren auf den eben

vorgestellten Daten; es sind nur Messungen abgebildet, die fiir die Validierung geeignet sind.

Zum Auffinden méglicher Matches wird entlang jeder einzelnen Luftmassen-Trajektorie® ge-
priift, ob es ENVISAT-Messungen gibt, die bestimmte rdumliche und zeitliche Kriterien (Match-
bzw. Koinzidenz-Kriterien) erfiillen. Basierend auf den in der Literatur angewendeten Koinzidenz-
Kriterien (siehe Kap. 3.4) und den Untersuchungen zur Trajektoriengiite (siehe Kap. 5) wer-
den diese Kriterien wie folgt festgelegt. Eine ENVISAT-Messung darf von einer Luftmassen-
Trajektorie, die am voraussichtlichen Ballonmesspunkt initialisiert wurde,

(a) zeitlich maximal eine Stunde und

(b) rdumlich maximal 500 Kilometer

entfernt sein. Der rdumliche Abstand wird dabei jeweils in Bezug auf den Mittelpunkt der
SCTAMACHY- bzw. MIPAS-E-Messung berechnet (vgl. Anhang C.1). Sind beide Bedinungen fiir
eine Luftmassen-Trajektorie erfiillt, so liegt fiir die entsprechende TrajektorienhShe ein Match
vor. Die Matchbedingungen werden iiber den gesamten Hohenbereich des Ballonprofiles fiir jede
einzelne Trajektorie {iberpriift. Die gefundenen Matches werden in einer Textdatei abgespeichert
(siehe Beispiel in Anhang C.3) und grafisch dargestellt. In der grafischen Abbildung werden
Matches hervorgehoben, die fiir mehr als 50 Prozent der berechneten Trajektorien giiltig sind,
so dass Koinzidenzen iiber einen groferen Hohenbereich leichter erkennbar sind. Abbildung 6.3
zeigt als Beispiel die wihrend der Flugplanung am 24.03.2004 fir eine LPMA /DOAS-Messung
wahrend des Sonnenunterganges berechneten Vorwirts- und Riickwértstrajektorien und die ge-
fundenen Matches mit SCTAMACHY-Limb-Messungen fiir zwei aufeinanderfolgende Tage. In rot
ist erginzend jeweils der Hohenbereich angegeben, fiir den der Match mit der SCIAMACHY-
Limb-Messung giiltig ist. Fiir einen Ballonflug am 24.03.2004 ergibt sich ein Riickwérts-Match mit
der SCTAMACHY-Limb-Messung um 10:35 UT (siehe blaues Viereck in Abb. 6.3a), der fast den
gesamten Hohenbereich der Ballonmessung abdeckt. Lediglich fiir Hohen oberhalb von 32 Kilome-
tern kann laut der Vorhersage vom 24.03.2004 kein Match zwischen der LPMA /DOAS-Messung
und der SCIAMACHY-Limb-Messung um 10:35 UT gefunden werden. Am darauffolgenden Tag
(25.03.2004) erfolgte die SCTAMACHY-Limb-Messung in unmittelbarer Nihe zu Kiruna (siehe
Abb. 6.2f). Trotzdem hétte eine Ballonmessung am 25.03.2004 fiir die Riickwértstrajektorien
lediglich zu Matches gefiihrt, die nur einen Ausschnitt des Hohenbereiches erfassen. Auch fiir die
Vorwértstrajektorien erstrecken sich die gefundenen Matches fiir einen Ballonflug am 24.03.2004
iiber einen groferen Hohenbereich als fiir den 25.03.2004. Allerdings sind die Matches fiir bei-
de Tage auf Hohen unterhalb von ca. 24 Kilometern begrenzt. Ein LPMA/DOAS-Profil sollte

* Die Ermittlung méglicher Matches erfolgt fiir jeden abgespeicherten Trajektorienpunkt (vgl. Anhang A, Abb.
A.4).
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6.1 Planung stratosphérischer Ballonfliige mit Luftmassen-Trajektorien

LPMA/DOAS sunset, flight on 24.03.04
Predicted trojectories 1—day backward
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(c) Riickwérts-Matches fiir 25.03.2004
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(b) Vorwirts-Matches fiir 24.03.2004

LPMA/DOAS sunset, flight on 25.03.04
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file: LRMB0325._1F, matches with SCIAL: 1 h, 500 km
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(d) Vorwiarts-Matches fiir 25.03.2004

Abb. 6.3.: Vorhersage vom 24.03.2004 fiir Matches der Sonnenuntergangs-Messung von LPMA/
DOAS mit SCTAMACHY-Limb-Messungen: (a)—(b) fiir einen Ballonstart am 24.03.,
(c)—(d) fiir einen Ballonstart am 25.03. (Zeit in UT, rot: Hohenbereich fiir den der
Match giiltig ist, weiteres siehe Text)
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auerdem wéhrend des Ballonaufstieges gemessen werden. Fiir diese Messung zeigten die Vorher-
sagen fiir beide mogliche Flugtage Matches mit den SCTAMACHY-Limb-Messungen in dhnlichen
Hohenbereichen. Die meteorologischen Bedingungen liefen einen Ballonflug an beiden Tagen zu.
Der LPMA /DOAS-Flug wurde wegen der besseren Koinzidenzen mit den SCIAMACHY-Limb-
Messungen, die basierend auf den Riickwértstrajektorien ermittelt wurden, am 24.03.2004 durch-
gefiihrt. Die ausgehend von den tatsichlichen Ballonmesspunkten gefundenen Matches und die
Ergebnisse des Vergleiches fiir Ozon und NOg sind in Kapitel 6.3 dargestellt. Insbesondere fiir die
LPMA /DOAS-Messungen sind die hier vorgestellten Trajektorienrechnungen ein wichtiges Hilfs-
mittel fiir die Flugplanung. Diese Messungen sind an die Zeiten des Sonnenauf- bzw. -unterganges
gebunden (siehe Abschnitt 3.3.1). Damit ist eine Messung, die zeitgleich zum ENVISAT-Uberflug
gegen 10 bzw. 22 Uhr lokaler Zeit stattfindet, ausgeschlossen. Eine Vorhersage giinstiger Matches
allein aus der Kenntnis der Satelliten-Messpunkte ist daher nicht moglich (zum Vergleich fiir das
vorgestellte Beispiel siche Abb. 6.2 (d)—(f)).

6.2. Anwendung der Methode zur Match-Ermittlung bei
Ballon-Messkampagnen

Fiir die Validierung der Messgerite zur Erfassung atmosphérischer Spurengase auf ENVISAT
wurden verschiedene Messkampagnen durchgefithrt. Wahrend dieser Messkampagnen fand vor
einem geplanten Ballonstart tdglich eine Wetterbesprechung statt. Vom Meteorologen der CNES
(Pierre Dedieu) wurden dabei folgende Daten présentiert (vgl. Abschnitt 6.1.1):

e Analyse und Vorhersage des Bodenwetters,

e Vorhersage des Bodenwindes beim Ballonstart,

e geplantes Flugprofil und voraussichtliche Ballonflugbahn,

e Drift des Ballones beim Abstieg und voraussichtliches Landegebiet, sowie

e meteorologische Bedingungen beim Landen.

Von der FU Berlin (Katja Grunow, Barbara Naujokat) wurden im Rahmen dieser téglichen

Wetterbesprechung Informationen bereitgestellt zu (vgl. Kap. 6.1):
e den stratosphérischen Bedingungen (basierend auf ECMWF-Vorhersagen und -Analysen),
o den Messpunkten der ENVISAT-Gerite (siehe Abb. 6.2) und

e den voraussichtlichen Matches mit den ENVISAT-Gerdten anhand von Luftmassen-Trajek-
torien (siehe Abb. 6.3).

Teilweise konnte die Kampagnenberatung durch die FU Berlin nicht direkt vor Ort erfolgen. Die
entsprechenden Daten wurden dann via ftp-Server bzw. per E-Mail zur Verfiigung gestellt. Tabel-
le 6.1 gibt einen Uberblick iiber die im Rahmen von ESABC betreuten Ballonfliige sowie die nach
den Fliigen durchgefiihrten Validierungsvergleiche. Fiir weitere — in Tabelle 6.1 nicht aufgefiihrte
— SAOZ-Messungen wurden lediglich nach den Fliigen Koinzidenzen mit SCIAMACHY-Limb-
Messungen anhand von Trajektorien bestimmt [siehe Dorf et al., 2006]. Wie aus Tabelle 6.1
ersichtlich ist, erfolgten die Validierungsfliige zu verschiedenen Jahreszeiten in unterschiedlichen
Breiten. Damit stehen fiir die Validierung der ENVISAT-Geréte Datensétze zur Verfiigung, die
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6.2 Anwendung der Methode zur Match-Ermittlung bei Ballon-Messkampagnen

Tab. 6.1.: Im Rahmen der ESABC-Kampagnen betreute Ballonfliige

Flugdatum Geriit/Gondell) Ort? Beratung | Matches Spurengasmessungen, die basierend
(interne Flugnr.) fiir®) auf Trajektorien validiert wurden®
24.09.2002 TRIPLE Aire sur ’Adour | per ftp SCIAL BrO
(B39) MIPAS-E | CHy, N2O, FCKW
24.09.2002 MIPAS-B2 Aire sur PAdour | per ftp SCIAL O3, NO2
(Flug 11) MIPAS-E H20, O3, HNO3, CH4, N2O, NO2
04.03.2003 LPMA/DOAS Kiruna vor Ort SCIAL 03, NO2
(LPMA 19) MIPAS-E | CHa, N2O
06.03.2003 TRIPLE Kiruna vor Ort SCIAL BrO
(B40) MIPAS-E | CHy4, N2O, FCKW
16.03.2003 SAOZ Kiruna vor Ort SCIAL BrO
20./21.03.2003 | MIPAS-B2 Kiruna vor Ort SCIAL O3, NO2
(Flug 13) MIPAS-E | H20, O3, HNO3, CH4, N2O, NO2
23.03.2003 LPMA/DOAS Kiruna vor Ort SCIAL BrO, Oz, NO2
(LPMA 20) MIPAS-E | CHy, N2O
09.06.2003 TRIPLE Kiruna per ftp SCIAL BrO
(B41) MIPAS-E | CHy, N2O, FCKW
02./03.07.2003 | MIPAS-B2 Kiruna per ftp SCIAL 03, NO2
(Flug 14) MIPAS-E | Hp0, Os, HNOs, CHy, N2O, NO
09.10.2003 LPMA/DOAS Aire sur ’Adour | vor Ort SCIAL BrO, O3, NO2
(LPMA 21) MIPAS-E | CHa, N2O
24.03.2004 LPMA/DOAS Kiruna per ftp SCIAL BrO, O3, NO2
(LPMA 22) MIPAS-E | CHy4, N2O
Nov. 2004 -5) Teresina, vor Ort - -
08.06.2005 TWIN Teresina vor Ort SCIAL in Vorbereitung
(B42) MIPAS-E | in Vorbereitung®
13./14.06.2005 | MIPAS-B2 Teresina vor Ort SCIAL in Vorbereitung
(Flug 15) MIPAS-E | in Vorbereitung®
17.06.2005 LPMA/DOAS Teresina, vor Ort SCIAL NOg, in Vorbereitung: Oz, BrO
(LPMA 23) MIPAS-E | in Vorbereitung®
22.06.2005 SPIRALE Teresina, vor Ort MIPAS-E | nur Flugplanung6)7)
25.06.2005 TRIPLE Teresina vor Ort SCIAL in Vorbereitung
(B43) MIPAS-E | in Vorbereitung®
30.06.2005 LPMA-TASI Teresina per ftp SCIAL in Vorbereitung
(IASI 3) MIPAS-E | in Vorbereitung®
Okt. 2005 -8) Aire sur ’Adour | per ftp - -
01.03.2006 LPMA-TASI Kiruna per ftp SCIAL in Vorbereitung
(TASI 4) MIPAS-E | in Vorbereitung®

1) Siche auch Tabelle 3.1 auf S. 43

2) Geografische Lage der Messorte: Aire sur I’Adour/Frankreich: 43,7°N; 0,3°W; Kiruna/Schweden: 67,9°N; 21,1°E;

Teresina/Brasilien: 5,1°S; 42,9°W

3) SCIAL = SCIAMACHY-Limb-Messungen, MIPAS-E = Messungen von MIPAS-ENVISAT

4)

Die Auswertung der Spurengase und der Vergleich mit den ENVISAT-Gerédten wurde i. Allg. von den einzelnen

Ballongruppen durchgefiihrt. Auf der Grundlage der anhand der Trajektorien berechneten Matches wurden folgende
Untersuchungen durchgefiihrt:
— Validierung der SCTAMACHY-Limb-Messungen fiir
BrO: Dorf [2005] bzw. Dorf et al. [2006],
03, NO2: Olinger [2005] und Zhang [2006] fiir die MIPAS-B2-Fliige,
O3, NO2: Butz [2006] bzw. Butz et al. [2006] und siehe Kapitel 6.3 fiir die LPMA/DOAS-Fliige,
— Validierung der MIPAS-E-Messungen fiir
langlebige Spurengase (CHy, N2O, FCKW): Baehr et al. [2004] und siehe Kapitel 6.4 fiir die TRIPLE-Fliige,
langlebige Spurengase (CHy4, N2O): Payan et al. [2007] fiir die LPMA-Messungen sowie fiir
H20, O3, HNO3, CHy, N2O, NO2: Zhang [2006] bzw. Wetzel et al. [2007] flir die MIPAS-B2-Fliige.
LPMA/DOAS-Messungen wurden aufierdem zur Level-1-Validierung von SCIAMACHY verwendet [Gurlit et al.,
2005]. Weitere Spurengasmessungen (z.B. Oz, NO2) wurden mit dem Mini-DOAS durchgefiihrt, das bei verschiedenen

Ballonfliigen eingesetzt wurde [Kritten et al., 2007].
Wihrend der Kampagne konnten zunichst aus organisatorischen Griinden und spéter aufgrund zu starker Boden-

5)

winde keine Fliige durchgefiihrt werden.

6)

Offizielle MIPAS-E-Daten zu den Messungen ab Juni 2005 liegen bisher nicht vor, so dass die Validierungsuntersu-

chungen fiir MIPAS-E anhand dieser Fliige noch nicht begonnen werden konnten.

7) Im Rahmen dieser Arbeit wurden fiir die SPTRALE-Messung mdgliche Koinzidenzen mit MIPAS-E wihrend der
Flugplanung ermittelt. Die MIPAS-E-Validierung erfolgt unabhingig von dem hier verwendeten Modell mit Trajek-
torien, die basierend auf MIMOSA (Modélisation Isentrope du transport Méso-échelle de 1’Ozone Stratospherique
par Advection) [Hauchecorne et al., 2002] berechnet werden [siehe auch Payan et al., 2007].

8)

Der geplante MIPAS-B2-Flug konnte wegen ungiinstiger Bodenbedingungen nicht stattfinden.
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unter varilerenden atmosphérischen Bedingungen aufgenommen wurden. Im Rahmen des EU-
Projektes SCOUT-03 (Stratospheric-Climate Links with Emphasis on the Upper Troposphere
and Lower Stratosphere) fand im Mai/Juni 2008 eine weitere tropische Ballonmesskampagne
statt, bei der insgesamt 7 Ballonfliige durchgefithrt wurden. Auch bei dieser Kampagne wur-
de die Flugplanung durch die trajektorienbasierte Ermittlung von Koinzidenzen zwischen den

Ballonmessgerdten und den Instrumenten auf ENVISAT optimiert.

Fiir die MIPAS-B2-Fliige wurden wihrend der Flugplanung neben den schon beschriebenen
Matches z.T. auch Trajektorien berechnet, die an den MIPAS-ENVISAT-Messpunkten gestartet
wurden. Durch die flexible Messgeometrie von MIPAS-B2 (siehe Kap. 3.3) ist es moglich, wihrend
eines Ballonfluges mehrere Messprofile an verschiedenen Orten aufzunehmen. In den meisten
Fallen liefs sich so eine anndhernd zeit- und ortsgleiche Ballonmessung zu einer MIPAS-E-Messung
im direkten Umfeld des Kampagnenortes realisieren. Anhand der an den Satelliten-Messpunkten
gestarteten Luftmassen-Trajektorien konnten fiir weiter entfernte MIPAS-E-Messungen Zeit und
Ort der MIPAS-B2-Messung optimiert werden.

Im Anschluss an die durchgefiihrten Ballonmessungen wurden die Luftmassen-Trajektorien
und die Matches mit den ENVISAT-Gerédten neu berechnet (siehe Tab. 6.1). Das prinzipielle
Vorgehen entspricht der in Abschnitt 6.1.2 beschriebenen Methode zur Vorhersage der Mat-
ches. Als Startpunkte fiir die Luftmassen-Trajektorien dienten die reale Ballontrajektorie (bei
in-situ-Messgeriten) bzw. die Messpunkte, die von den jeweiligen Ballongruppen bereitgestellt
wurden. Die Trajektorien wurden vorwarts- bzw. riickwérts fiir maximal 10 Tage berechnet. In
einigen Fallen gab es wiahrend der Messkampagnen Ausfille bei den ENVISAT-Gerfiten. Diese
Ausfallzeiten werden von der ESA bekanntgegeben [ESA, 2006] und bei der Neu-Berechnung der
Matches entsprechend beriicksichtigt. Eine Ubersicht iiber solche Zeiten ohne verfiighare Mes-
sungen von SCIAMACHY bzw. MIPAS-E findet sich in Anhang C.2. Mégliche Matches wurden
entweder innerhalb eines Zeitraumes von 2 Tagen vor bzw. nach der Ballonmessung gesucht, oder
— bei der Validierung von langlebigen Spurengasen — innerhalb von 5 Tagen. Die Matchkriterien
wurden i. Allg. wie fiir die Vorhersage beschrieben angewendet (siehe Kap. 6.1.2: zeitlich eine
Stunde, rdumlich 500 Kilometer). Informationen zu den gefundenen ENVISAT-Messungen, die
die Matchkriterien erfiillen, wurden als Text-Dateien gespeichert (siehe Beispiel in Abb. C.3) und
an die jeweilige Ballongruppe weitergeleitet.

Der Vergleich zwischen dem Ballonprofil und den aus den ENVISAT-Messungen abgeleiteten
Profilen wurde i. Allg. von der entsprechenden Ballongruppe durchgefiihrt. Fiir einige Spurengase
(z.B. NOg, BrO) ist aufgrund des stark ausgeprigten Tagesganges eine photochemische Korrek-
tur entlang der Luftmassen-Trajektorie notwendig, die von den Ballongruppen realisiert wurde.
Auf die photochemische Modellierung und den Einfluss der zugrundeliegenden Trajektorien auf
die entsprechende Korrektur wird in Kapitel 6.3 anhand der NOs-Validierung fiir SCTAMACHY-
Limb-Messungen eingegangen. Die MIPAS-E-Validierung fiir die langlebigen Spurengase NoO
und CHy erfolgte abweichend von den anderen Validierungsvergleichen im Rahmen dieser Arbeit

(vgl. Tab. 6.1). Die Ergebnisse werden im Kapitel 6.4 vorgestellt. Dariiberhinaus wird im Fol-
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genden der Einfluss der rdumlichen Auflésung des Trajektorienmodelles und der Annahmen zum

Vertikaltransport auf die Validierungsergebnisse diskutiert.

Die berechneten Trajektorien wurden nicht nur als Grundlage fiir die hier vorgestellte
ENVISAT-Validierung genutzt. Sie dienten auch zur Untersuchung der Luftmassenherkunft [Lau-
be et al., 2008] und als Ausgangspunkt fiir ein photochemisches Boxmodell, mit dem r&umliche
und zeitliche Variationen der NO,-Spurengasfamilie analysiert wurden [Wiegele et al., 2008; vgl.
auch Abschnitt 2.4.2].

6.3. SCIAMACHY-Validierung fiir Ozon und NO> anhand von
LPMA/DOAS-Messungen

In diesem Kapitel wird beispielhaft die Validierung der ENVISAT-Messungen anhand einzelner
Profile vorgestellt. Mit Hilfe der Luftmassen-Trajektorien werden dazu Koinzidenzen zwischen
den Ballon- und den Satellitenmessungen gesucht, die sich iiber einen moglichst grofsen Hohen-
bereich — im Idealfall das gesamte Profil — erstrecken. Die anhand der Luftmassen-Trajektorien
im Rahmen dieser Arbeit ermittelten Matches bilden die Grundlage fiir die SCIAMACHY-
Validierung fiir Ozon und NOz mit Hilfe von LPMA /DOAS-Messungen. Die Methode und die
Ergebnisse dieser Validierung sind in Butz et al. [2006] bzw. Butz [2006] ausfiihrlich beschrie-
ben. Sie werden hier zusammenfassend wiedergegeben. Die gleiche Methode — ebenfalls basie-
rend auf im Rahmen dieser Arbeit ermittelten Matches — wurde von Dorf et al. [2006] fiir die
SCIAMACHY-Validierung fiir Bromoxid (BrO) anhand von Ballon-Messungen angewendet (vgl.
auch Tab. 6.1).

Den genannten Untersuchungen liegen Matches zugrunde, die basierend auf der rdumlich
geringer aufgelosten Version des Trajektorienmodelles der FU Berlin (2,5°x2,5°, L25) und an-
hand klimatologischer Erwarmungsraten ermittelt wurden (siche Kap. 5). Zum Zeitpunkt der
Untersuchungen lagen die aktuellen Erwirmungsraten aus SLIMCAT noch nicht vor und die
raumlich hoher aufgeloste Version des Trajektorienmodelles (1,25°x1,25°, L59) befand sich noch
in der Testphase. Zum Abschluss des Kapitels wird die Sensitivitdt der Validierungsergebnisse

beziiglich der zugrundeliegenden Trajektorien untersucht.

6.3.1. Datenbasis und Methode
Spurengasprofile aus SCIAMACHY-Limb- und LPMA/DOAS-Spektren

Zur Ableitung von Spurengasprofilen aus den SCTAMACHY-Limb-Spektren werden unterschied-
liche Algorithmen verwendet, die von verschiedenen Forschungsgruppen entwickelt und betrieben
werden. Fiir die Ozon- und NOg-Validierung standen Daten des IUP Bremen (Christian von Sa-
vigny, Alexei Rozanov; Oz, NO2), des Harvard-Smithsonian Center for Astrophysics (Christopher
Sioris; NO2) und des TUP Heidelberg (Sven Kiihl, Janis Pukite; NO2) zur Verfiigung. Details zu

den verwendeten Algorithmen sind in Butz et al. [2006] und in den dort genannten Referenzen zu
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finden (siehe auch Abschnitt 3.2.1). Auch die Ableitung der Profile aus den LPMA- und DOAS-
Ballonmessungen ist in Butz et al. [2006] bzw. den dort genannten Referenzen beschrieben (siehe
auch Abschnitt 3.3.1 und Tab. 3.1). Die vertikale Auflésung von Satellitendaten ist abhingig
vom zu ermittelnden Spurengas und i. Allg. geringer als die vertikale Auflésung von Ballonmes-
sungen (vgl. Tab. 3.2). Um die Vergleichbarkeit der Messungen zu gewihrleisten, wurden die
DOAS-Profile entsprechend der vertikalen Auflésung von SCIAMACHY abgeleitet und geglittet
[Details siehe Butz, 2006; Butz et al., 2006].

Ausgewertete LPMA /DOAS-Fliige und ermittelte SCIAMACHY-Limb-Koinzidenzen

Fiir die hier vorgestellte Validierungsstudie wurden die Daten von fiinf LPMA /DOAS-Fliigen
ausgewertet (siehe Tab. 6.2). Die der Validierung zugrundeliegenden Matches wurden mit der
in Abschnitt 6.1.2 beschriebenen Methode anhand von Luftmassen-Trajektorien ermittelt. Die
LPMA /DOAS-Fliige wurden so durchgefiihrt, dass nach der Ballonaufstiegsmessung eine Son-
nenuntergangsmessung erfolgen konnte. Somit konnte je ein Match mit einer SCTAMACHY-
Messung am Morgen vor dem Flug (anhand der Riickwértstrajektorien) und ein Match mit
einer SCIAMACHY-Messung am Morgen des folgenden Tages (anhand der Vorwértstrajekto-
rien) identifiziert werden. Diese Matches werden im Folgenden als Riickwérts- bzw. Vorwérts-
Matches bezeichnet (in den Abbildungen englisch: backward /forward). Zum Teil erfiillen mehrere
SCIAMACHY-Limb-Messungen die gewéhlten Matchkriterien (1h, 500 km) in unterschiedlichen
Hohenbereichen. In diesen Féllen wurde die SCIAMACHY-Messung fiir die Validierungsstudie
ausgewdhlt, die im Hohenbereich zwischen 20 und 30km die Matchkriterien am besten erfiillt
und die der Ballonmessung zeitlich am néchsten ist. Konnte mit den angegebenen Matchkrite-
rien keine fiir die Validierung geeignete SCTAMACHY-Messung identifiziert werden, dann wur-
de das rdumliche Matchkriterium auf 1000 Kilometer erweitert (fiir den Flug am 09.10.2003
und die Sonnenuntergangsmessung am 17.06.2005). In Anhang C.4 sind die fiir die einzelnen
LPMA /DOAS-Profile berechneten SCIAMACHY-Limb-Matches grafisch dargestellt.

Tabelle 6.2 gibt einen Uberblick iiber die fiir die ENVISAT-Validierung durchgefiihrten
LPMA/DOAS-Flige und die im Rahmen dieser Arbeit ermittelten Koinzidenzen zwischen den
Ballon- und den SCTAMACHY-Limb-Messungen. Sie zeigt fiir jeden Ballonflug Ort und Zeit der
Messungen, die geophysikalischen Bedingungen (vgl. auch Tab. 5.1), den Bereich des Sonnenzenit-
winkels und die verfligbaren Datensétze fiir die Ballonmessungen. Fiir die SCIAMACHY-Limb-
Messungen sind die Orbitnummer sowie Datum und Zeit der Messung aufgefiihrt. Aukerdem ist
der maximale zeitliche Abstand zwischen der Ballonmessung und der Satellitenmessung ange-
geben. Schlieflich sind fiir zwei rdumliche Matchkriterien (500 und 1000km) der Héhenbereich,
in dem die Matchkriterien erfiillt sind, und der horizontale Abstand zwischen der Satellitenmes-
sung und den Luftmassen-Trajektorien zum Zeitpunkt des Matches aufgefiihrt. Die ermittelten
Koinzidenzen zwischen den Ballon- und den Satellitenmessungen erstrecken sich — auch unter Be-
riicksichtigung des rdumlich erweiterten Kriteriums — nicht in jedem Fall iiber den Kernbereich
der Validierung zwischen 20 und 30 km Héohe. Beispielsweise sind die Vorwértsmatches fiir den
24.03.2004 auf Héhen von maximal 24 km beschrénkt. Dies liegt zum einen an den im Abschnitt

6.1.1 erlduterten Restriktionen, denen die Durchfiihrung eines Ballonfluges unterliegt. Zum ande-
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ren ist es schwierig, alle vier moglichen Koinzidenzen (jeweils fiir Ballonaufstiegs- und Sonnenun-
tergangsmessung Vorwérts- und Riickwértsmatch) zu optimieren. Wie aus Tabelle 6.2 ersichtlich
ist, wurden die LPMA /DOAS-Ballonfliige unter unterschiedlichen Bedingungen zu verschiede-
nen Jahreszeiten durchgefiihrt. Die Validierung umfasst damit einen grofen Bereich variierender
meteorologischer Bedingungen, die einen Einfluss auf die Ableitung der Spurengasprofile aus den

vom Satelliteninstrument gemessenen Spektren haben (vgl. auch Kap. 3.4).

Photochemische Modellierung

Fiir reaktive Spurengase, wie z.B. NOg (siche Abschnitt 2.4.2), muss bei nicht zeitgleichen Mes-
sungen der Tagesgang des Gases bei der Validierung beriicksichtigt werden. Auf die dafiir notwen-
dige photochemische Modellierung, die basierend auf den im Rahmen dieser Arbeit berechneten
Trajektorien erfolgt, wird im Folgenden eingegangen. Die Sensitivitdt der photochemischen Mo-

dellierung beziiglich der zugrundeliegenden Trajektorien wird in Abschnitt 6.3.4 diskutiert.

Bedingt durch die Sichtgeometrie der LPMA /DOAS-Messungen ist es nicht moglich, eine
zum ENVISAT-Uberflug zeitgleiche Messung zu realisieren. Damit erfolgen die Ballonmessungen
in jedem Fall unter einer anderen Sonneneinstrahlung als die SCIAMACHY-Messungen, so dass
zwischen der Ballonmessung und der Satellitenmessung photochemische Reaktionen auftreten
konnen. Bei Spurengasen mit Tagesgang wie NOg oder BrO ergeben sich daraus signifikante
Anderungen der Konzentration, die bei der Valdierung beriicksichtigt werden miissen. Fiir Spu-
rengase, die auf der hier betrachteten Zeitskala von einem Tag inert sind, konnen photochemische
Reaktionen vernachlissigt werden. Dies ist z.B. fiir Ozon der Fall, das im untersuchten Héhen-
bereich im Tagesverlauf kaum Variationen unterliegt. In Abbildung 6.4a ist die Ozonkonzen-
tration in Abhéngigkeit von der Héhe und vom Sonnenzenitwinkel wihrend der LPMA /DOAS-
Sonnenuntergangsmessung am 23.03.2003 in Kiruna (hohe Breiten) dargestellt. Fiir die Ozon-
konzentration im Verlauf des Tages ergibt sich ein dquivalentes Bild [siehe Butz, 2006]. Die
Abbildung zeigt aukerdem die Sichtlinien (schwarz bzw. rot gestrichelt, englisch: line-of-sight,
LOS) der LPMA /DOAS-Messung. Eine Sichtlinie ist in Abbildung 6.4b schematisch dargestellt,
um die variierenden Bedingungen entlang der Sichtlinie zu verdeutlichen (vgl. auch Abb. 3.6).
Jeder Punkt entlang der Sichtlinie entspricht einem spezifischen lokalen Sonnenstand und damit
anderen photochemischen Bedingungen. Das vom Balloninstrument aufgenommene Spektrum
setzt sich daher aus Spurengasdichten zusammen, die unter unterschiedlichen photochemischen
Bedingungen entstehen. Am Tangentenpunkt (im Beispiel fiir die rot gestrichelte Sichtlinie in
ca. 20km Hohe), an dem der Abstand zwischen der Sichtlinie und der Erdoberfliche minimal
ist, betrdgt der lokale Sonnenzenitwinkel bei Okkultationsmessungen definitionsgeméf 90°. An
Sichtlinienpunkten, die im Vergleich zum Tangentenpunkt ndher am Ballongerdt liegen, ist der
lokale Sonnenzenitwinkel grofser als 90°; an Sichtlinienpunkten, die ndher zur Sonne liegen, ist
er entsprechend kleiner als 90° (siehe Abb. 6.4). Luftschichten unterhalb der Ballonflughdhe
werden dementsprechend von der Sichtlinie zweimal unter differierenden Sonnenzenitwinkeln er-

fasst. Die Ballonflughthe ist wiahrend der Sonnenuntergangsmessung anndhernd konstant. Die
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Abb. 6.4.: (a) Ozonkonzentration (modelliert mit SLIMCAT) und Sichtlinien wéhrend der
LPMA /DOAS-Sonnenuntergangsmessung am 23.03.2003 als Funktion des Sonnen-
zenitwinkels (SZA) [modifiziert nach Butz, 2006] und (b) schematische Darstellung
des Sonnenzenitwinkels entlang einer Sichtlinie
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Abb. 6.5.: NO2-Konzentration (modelliert mit SLIMCAT) wahrend der LPMA /DOAS-Sonnen-
untergangsmessung am 23.03.2003 [Butz, 2006]: (a) als Funktion des Sonnenzenitwin-
kels (SZA) inklusive der LPMA /DOAS-Sichtlinien und (b) als Funktion der Zeit

Ballonposition erscheint in Abbildung 6.4a auf einer Gerade liegend, die den aufgrund des Son-

nenunterganges zunehmenden Sonnenzenitwinkel am Ballonmessgerit beschreibt.

Die unterschiedlichen Sonnenzenitwinkel entlang einer Sichtlinie haben fiir auf der betrach-
teten Zeitskala inerte Spurengase wie Ozon keine Auswirkungen bei der Ableitung der Spu-
rengasprofile, da die Konzentrationen in den einzelnen Hohenschichten unabhéngig vom lokalen

Sonnenzenitwinkel sind. Fiir reaktive Spurengase wie NO2 wird die korrekte Ableitung der Profil-
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information aus den gemessenen Spektren erschwert, da sich in diesem Fall das Spurengasprofil
im Verlauf der Ballonmessung und in Abhéngigkeit vom lokalen Sonnenzenitwinkel verdndert.
Dies ist in Abbildung 6.5a fiir NO2 wiederum fiir den 23.03.2003 dargestellt. Abbildung 6.5b zeigt
die mit SLIMCAT modellierte NOg-Konzentration im Hohenbereich zwischen 10 und 50 km im
Verlauf desselben Tages.

Um der Variabilitdt von NO2 Rechnung zu tragen, wird ein eindimensionales Chemie-Modell
verwendet, das mit den Ergebnissen eines Modelllaufes des dreidimensionalen Chemie-Transport-
Modelles SLIMCAT initialisiert wird. Das Chemie-Modell LABMOS ist z.B. in Dorf [2005] be-
schrieben. Informationen zum verwendeten SLIMCAT-Lauf und zu den Spezifikationen fiir die
NO2-Modellierung finden sich bei Butz [2006] bzw. Butz et al. [2006]. Das 1D-Modell wird fiir
einzelne O-Flichen mit festen Druck- und Temperaturwerten betrieben. Die zeitliche Entwick-
lung des Sonnenzenitwinkels wird aus einer fiir den Hohenbereich des Matches représentativen
Luftmassen-Trajektorie vorgegeben. Die im Rahmen dieser Arbeit ermittelten Trajektorien beein-
flussen somit die vom 1D-Modell berechneten Spurengaskonzentrationen (siehe Abschnitt 6.3.3).
Die so modellierten Spurengaskonzentrationen dienen dazu, die Ballonmessungen auf die wahrend
der SCTAMACHY-Messungen herrschenden photochemischen Bedingungen umzurechnen. Dabei
werden jeweils fiir eine bestimmte Hohe und unterschiedliche Sonnenzenitwinkel Wichtungsfak-
toren ermittelt, die die fiir die Ballon- und Satellitenmessung differierenden Sonnenzenitwin-
kel berticksichtigen. Die SCTAMACHY-Limb-Messungen dauern nur wenige Minuten und finden
nicht wéhrend eines Sonnenauf- oder -unterganges statt, so dass fiir die SCTAMACHY-Profile
ein konstanter Sonnenzenitwinkel angenommen werden kann. Die anhand des photochemischen
Modelles berechneten Wichtungsfaktoren fliefen in die Ableitung der Spurengasprofile aus den
Ballonspektren ein. Ndheres dazu ist z.B. in Butz [2006] beschrieben.

Die Sensitivitit der photochemischen NOg-Modellierung beziiglich verschiedener Parameter
wurde von Butz et al. [2006] bzw. Butz [2006] fiir den Flug am 24.03.2004 (Kiruna) untersucht.
Dabei wurde u.a. das Ozonprofil (-33%, +50%), das Ozon oberhalb der betrachteten Hohe
(£74 %), die Temperatur fiir jede einzelne ©-Flache (7 K) sowie die Geschwindigkeitskonstan-
ten (£20%) der Reaktionen R 2.21 und R 2.23, die das Verhéltnis zwischen NO und NOg be-
stimmen, in verschiedenen Modellldufen variiert. Der aus diesen Sensitivitdtsstudien abgeleitete
Gesamtfehler des ermittelten NOg-Profiles steigt von weniger als 10 % in der Ballonflughthe auf
ca. 20 % in 20 km Hohe an. In diesem Bereich wird der Fehler durch Faktoren bestimmt, die die
Photolysereaktion von NOgy (R 2.23) beeinflussen. Der Fehler steigt mit sinkender Hohe weiter
an. Er betragt in 15km Hohe bis zu 30 % und unterhalb von 15km bis zu 50 % und wird hier
durch die Sensitivitdt der NO,-Chemie zum vorgegebenen Ozonprofil dominiert. Ein moglicher
Einfluss der zugrundeliegenenden Trajektorien wurde im Rahmen der Sensitivitdtsstudien nur
indirekt iiber die Anderung der Temperatur abgeschitzt. In Abschnitt 6.3.3 wird anhand eines
Beispieles der direkte Einfluss der Trajektorien auf die photochemische Modellierung untersucht.
Aufkerdem werden die Annahmen zur Temperaturidnderung hinsichtlich der zugrundeliegenden

Trajektorien anhand der Ergebnisse aus Kapitel 5 tiberpriift.
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6.3.2. Validierungsergebnisse fiir O3 und NO,

Im folgenden Abschnitt werden einzelne Beispiele sowie zusammenfassende Abbildungen fiir die
O3- und NOs-Validierung gezeigt, die auf den im Rahmen dieser Arbeit ermittelten Matches
beruhen. Butz [2006] bzw. Butz et al. [2006] fithren die vollstdndigen Vergleiche zwischen den
LPMA /DOAS-Profilen und den SCIAMACHY-Limb-Messungen fiir die genannten Spurengase
auf. In den Abbildungen fiir die Ozon-Validierung sind fiir die Ballonmessungen Profile in der
vollen vertikalen Auflésung (in den folgenden Abbildungen englisch: unsmoothed) und Profile,
die durch Glattung an die vertikale Auflosung der SCIAMACHY-Messungen angepasst wurden
(englisch: smoothed), dargestellt. Soweit vorhanden, sind auferdem die Messwerte einer elektro-
chemischen Ozonsonde, die sich wéihrend des Ballonfluges auf der LPMA /DOAS-Gondel befand
(englisch: Os sonde onboard) bzw. die wihrend des Ballonfluges am Kampagnenort gestartet
wurde (englisch: O3 sonde stand-alone), aufgefiithrt. Entsprechend werden fiir NOy ungeglittete,
unkorrigierte (englisch: uncorrected) sowie anhand der photochemischen Modellierung korrigierte
(englisch: corrected) Ballonprofile gezeigt. Die Fehlerbalken geben die aus der Fehlerfortpflanzung
nach Gauss ermittelten Gesamtfehler an. Die Fehler fiir die einzelnen Messungen setzen sich aus
den Messfehlern, Fehlern im Algorithmus zur Profilableitung und gegebenenfalls Fehlern aus
der photochemischen Modellierung zusammen und umfassen somit sowohl zuféllige als auch
systematische Fehler. Entsprechend beschreibt der kombinierte Fehler oo, den aus den Fehlern

der zu vergleichenden Messgerite bestimmten Gesamtfehler:

— 2 2
Okomb = \/UValidierung + UReferenz’ (61)

wobei oV alidierung filr das zu validierende Messinstrument — hier SCIAMACHY — und o geferen
fiir das Referenzmessgerit — hier DOAS — steht. Der kombinierte Fehler kann als absoluter oder
relativer Fehler angegeben werden. Differenzen zwischen den beiden Messgeriten, die grober als
der kombinierte Fehler sind, implizieren eine systematische Messabweichung des zu validierenden
Messgerites. In den Abbildungen, die den Vergleich einzelner Profile zeigen, ist zusitzlich jeweils
der Hohenbereich dargestellt, in dem die Matchkriterien erfiillt sind. Dabei wird i. Allg. der
Hohenbereich fiir das rdumliche Kriterium von 500km gezeigt. In den Féllen, die erst mit dem
rdumlichen Kriterium von 1000km eine Koinzidenz ergeben, ist der Hohenbereich fiir dieses
Kriterium dargestellt (vgl. Tab. 6.2).

Os-Validierung

Die interne Ubereinstimmung zwischen den LPMA- und den DOAS-Messungen betrigt fiir Ozon
+10% [Butz et al., 2006]. Zwischen 20 und 30 km Hohe liegen die Abweichungen der vom TUP
Bremen ermittelten SCTAMACHY-Profile von den Ballonprofilen in den meisten Féllen im Be-
reich von £20 %. Wie in Abbildung 6.6 zu erkennen ist, treten sowohl Félle mit einer anndhernd
perfekten Ubereinstimmung als auch Fille mit groken Abweichungen von bis zu 30% auf. Wih-
rend die SCTAMACHY-Profile fiir den 23.03.2003 zwischen ca. 23 und 28 km sowohl fiir den

Riickwérts- als auch fiir den Vorwértsmatch sehr gut mit den Ballonmessungen iibereinstim-
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””” Hohenbereich, in dem die Matchkriterien erfiillt sind (siehe Tab. 6.2 und Text S.147)

Abb. 6.6.: Beispiele fiir den Vergleich der Ozonprofile aus LPMA /DOAS- und SCIAMACHY-
Limb-Messungen [Butz, 2006]
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Abb. 6.7.: Relative Abweichungen zwischen LPMA /DOAS- und SCIAMACHY-Limb-Messungen
fiir Ozon [Butz, 2006]

men (Abb. 6.6a), zeigen sich fir den 09.10.2003 (Abb. 6.6b) schon im Profilverlauf deutliche
Unterschiede.

In Abbildung 6.7 sind die relativen Abweichungen zwischen den LPMA /DOAS- und den
SCIAMACHY-Limb-Messungen fiir Ozon dargestellt. Hier ist erkennbar, dass die Satellitenwerte
zwischen 24 und 28 km systematisch kleiner sind als die Ballondaten. Oberhalb und unterhalb des
genannten Hohenbereiches nehmen die Differenzen ab; z.T. lassen sich hier negative relative Ab-
weichungen feststellen, die eine Uberschiitzung der Ozonkonzentration durch die SCIAMACHY-
Profile im Vergleich zu den Ballonmessungen bedeuten. Solche oszillierenden Abweichungen der
vom [UP Bremen abgeleiteten Ozonprofile von Referenzdatensétzen wurden auch in anderen Vali-

dierungsvergleichen festgestellt [Brinksma et al., 2006]. Der kombinierte Fehler aus den Satelliten-
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und Ballonmessungen (Fehlerbalken in Abb. 6.7) liegt zwischen 20 und 30 km im Bereich der ein-
fachen Standardabweichung. Einige Datenpunkte, bei denen die Differenzen grofer sind als der
kombinierte Fehler, deuten jedoch auf eine systematische Abweichung der Satellitendaten von

den Ballondaten hin.

Unterhalb von 20 km sind die SCTAMACHY-Profile fast immer systematisch kleiner als die
Ballon-Profile. In einigen Féllen lassen sich erhebliche Abweichungen feststellen (bei den Messun-
gen am 23.03.2003 und am 24.03.2004, siche Abb. 6.7). Zum Teil sind die grofen relativen Ab-
weichungen durch die geringen absoluten Ozonkonzentrationen in diesem Hoéhenbereich begriin-
det. Dariiberhinaus wird die Ableitung der Konzentration unterhalb des Spurengasmaximums
prinzipiell erschwert, da das vom Sensor empfangene Signal aus den unteren Hohen durch das
vom Spurengasmaximum induzierte Signal iiberlagert wird. Daher steigen die Fehler unterhalb
des Ozonmaximums an. Wahrscheinlich sind fiir die Differenzen zwischen den Ballon- und den
SCTAMACHY-Profilen unterhalb von 20 km aber auch Inhomogenitéiten oder kleinskalige Struk-
turen im Ozonfeld verantwortlich. Die Ballonfliige am 23.03.2003 und am 24.03.2004 fanden nah
am Rand des Polarwirbels statt, wo groke Gradienten in der Ozonkonzentration auftreten. Da-
bei kann die Ozonkonzentration auch innerhalb der festgelegten rdumlichen Matchkriterien von
500 bzw. 1000 km variieren und zu Unterschieden zwischen den Ballon- und den SCTAMACHY-
Profilen fithren. Kleinskalige Strukturen kénnen auferdem von SCTAMACHY nicht erfasst wer-
den, da die SCTAMACHY-Messungen einen Mittelwert iiber einen relativ groften horizontalen
Bereich (ca. 960 x 400 km, siehe Tab. 3.2) darstellen. Rdumliche Inhomogenitédten der Spurengas-
verteilung entlang der Sichtlinie bilden dariiberhinaus eine Fehlerquelle bei der Ableitung von

Saulendichten bzw. von Spurengasprofilen [vgl. Swartz et al., 2006].

NO,-Validierung

Die Differenzen zwischen den LPMA- und den DOAS-Messungen fiir NOg liegen in einem Be-
reich von £20% [Butz et al., 2006]. Die interne Ubereinstimmung zwischen den verschiedenen
SCIAMACHY-Profilen ist variabel (sieche Abb. 6.8). Die vom IUP Bremen und vom IUP Hei-
delberg abgeleiteten SCIAMACHY-Werte zeigen i. Allg. eine gute Ubereinstimmung. Grofere
Abweichungen zwischen beiden treten bei der Messung am 09.10.2003 um 30km (siehe Abb.
6.8a) und am 24.03.2004 unterhalb von 20km auf (siehe Abb. 6.8b). Das Harvard-Profil weist
um das NOo-Maximum héufig kleinere Werte auf als die vom IUP Bremen ermittelten Daten
(siehe Abb. 6.8a,c-d). Bei den Riickwértsmatches fiir den 24.03.2004 ist das Harvard-Profil im
Vergleich zu den beiden anderen Satelliten-Profilen um ca. +2 bis +3 km verschoben (siehe Abb.

6.8b fiir die Sonnenuntergangsmessung).

Die Unterschiede zwischen den Ballon- und den Satellitendaten werden im Folgenden an-
hand der vom IUP Bremen abgeleiteten Profile diskutiert. Die Ergebnisse fiir die [IUP-Heidelberg-
und die Harvard-Profile kénnen analog abgeleitet werden. In hohen und mittleren Breiten zwi-
schen 20 und 30km liegt die Ubereinstimmung von Ballon- und Satellitenwerten bei +20 % und
damit im Bereich des kombinierten Fehlers (siehe Abb. 6.9). Fiir die Messungen in den Tropen
am 17.06.2005 sind die SCTAMACHY-Werte — abgesehen von einem kleinen Bereich um 20 km
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6.3 SCTAMACHY-Validierung fiir Ozon und NO3

bei der Sonnenuntergangsmessung (Abb. 6.8d) — systematisch kleiner als die Ballonwerte. Die
Differenzen fiir die tropische Validierung zwischen 20 und 30 km iibertreffen die fiir die anderen
Validierungsfille festgestellten Abweichungen z.T. erheblich. Dies wird besonders in Abbildung
6.9 deutlich.

Butz [2006] diskutiert mogliche Ursachen fiir diese im Vergleich zu den anderen Validierungs-
fallen ungewdhnlich hohen Differenzen und mdogliche Fehler in den DOAS-Profilen. Er vergleicht
die aus den Ballonaufstiegen und den Sonnenuntergangsmessungen abgeleiteten DOAS-Profile
fiir die Falle, in denen fiir beide Messungen die gleiche SCIAMACHY-Limb-Messung als Koinzi-
denz zur Ballonmessung ermittelt wurde (23.03.2003 und 24.03.2004, Kiruna sowie 17.06.2005,
Teresina). Die berechneten Trajektorien implizieren hier also, dass wihrend des Ballonaufstieges
und des Sonnenunterganges vom Ballongerdt identische Luftmassen beprobt wurden und die-
selben Luftmassen am Morgen vor dem Flug (fiir die Riickwértsmatches) bzw. am Morgen des
nichsten Tages (fiir die Vorwértsmatches) auch von einer SCTAMACHY-Limb-Messung erfasst
wurden. Die beiden DOAS-Messungen zum Ballonaufstieg und zum Sonnenuntergang miissten
also — bei NOg nach der Anwendung der photochemischen Korrektur — iibereinstimmen. Gibt es
Abweichungen zwischen beiden Ballonprofilen, dann deutet dies auf horizontale Inhomogenité-
ten, Fehler bei der photochemischen Korrektur oder Fehler bei der Messung und Ableitung der
Spurengaskonzentrationen hin.

Die Ozonprofile stimmen in allen drei Féllen oberhalb von 20 km sehr gut iiberein. Damit kon-
nen horizontale Inhomogenititen — beim Transport bzw. in den Spurengasfeldern — als Feh-
lerquelle mit hoher Wahrscheinlichkeit ausgeschlossen werden. In hohen Breiten zeigen auch
die photochemisch korrigierten NOo-Profile oberhalb von 20 km kaum Differenzen zwischen der
Ballonaufstiegs- und der Sonnenuntergangsmessung. Fiir die Untersuchung in den Tropen sind
die aus dem Sonnenuntergang ermittelten, photochemisch korrigierten Profile zwischen ca. 18
und 31 km erheblich kleiner als die entsprechenden Ballonaufstiegswerte. Die Ursache fiir diese
Diskrepanzen ist unklar. Auch die weiteren von Butz [2006] diskutierten méglichen Fehlerquellen
(groferer Messfehler aufgrund der geringen optischen Dicke in den Tropen, Unsicherheiten bei
der Bestimmung des Sonnenspektrums sowie fehlerhafte Einstellung des Chemie-Modelles) kon-
nen entweder die Unterschiede nicht erkliren oder sie konnten nach Uberpriifung (Einstellung
des Chemie-Modelles auf tropische Breiten) ausgeschlossen werden.

Die SCIAMACHY-Profile sind in den Tropen oberhalb von ca. 22km fiir alle Vergleiche (fiir
die Ballonaufstiegs- und Sonnenuntergangsmessung sowohl fiir die Vorwérts- als auch fiir die
Riickwirtsmatches) kleiner als die Ballonprofile. Trotz der beschriebenen Unsicherheiten der er-
mittelten NO2-DOAS-Profile deutet dies auf eine systematische Unterschitzung der tatsdchlichen
Werte durch die aus den SCIAMACHY-Limb-Messungen abgeleiteten NOs-Konzentrationen hin.

Unter 20 km Hohe steigt der kombinierte relative Fehler (Fehlerbalken in Abb. 6.9) schnell
mit abnehmender Hohe an, da hier die absoluten NOy-Konzentrationen sehr klein sind (vgl.
Abb. 6.8). Wie schon bei Ozon sind die Differenzen zwischen den SCIAMACHY- und den
LPMA /DOAS-Profilen fiir die Messungen in hohen Breiten im Mérz wahrscheinlich z.T. auf ho-
rizontale Inhomogenitéten zuriickzufithren. So zeigen Pukite et al. [2008], dass sich insbesondere
bei Messungen in der Nihe des Polarwirbelrandes realistischere SCIAMACHY-Profile ergeben,
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wenn mogliche horizontale Gradienten bei der Ableitung der Limb-Profile anhand eines neuen
2-dimensionalen Algorithmus beriicksichtigt werden. Im Vergleich zum iiblicherweise angewende-
ten eindimensionalen Algorithmus stellen sie bei horizontal inhomogenen NOg-Konzentrationen
typische Unterschiede von 20 % im Bereich des NOo-Maximums fest, die mit abnehmender Hohe
ansteigen. Die relativen Abweichungen der SCIAMACHY-Werte von den Ballonwerten betra-
gen unterhalb von 15km haufig mehr als 50 %. Obwohl der kombinierte Fehler oft in derselben
Grofsenordnung wie die ermittelten Differenzen liegt, ist eine systematische Unterschatzung der
Ballonmessungen durch die SCTAMACHY-Daten offensichtlich (siehe Abb. 6.9).

6.3.3. Sensitivitdit der SCIAMACHY-Limb-Koinzidenzen beziiglich der
zugrundeliegenden Trajektorien

Um den Einfluss der verwendeten Trajektorien auf die Validierungsergebnisse zu untersuchen,
wurden alle Trajektorien mit der rdumlich hoher aufgelosten Version des FUB-Modelles erneut
berechnet. Diese Version des Trajektorienmodelles verwendet operationelle ECMWF-Daten mit
einer horizontalen Auflésung von 1,25°x1,25° als meteorologische Eingangswerte und verfiigt iiber
59 vertikale Flichen (L59, siehe Abb. 5.3). Soweit vorhanden wurden die aktuellen Erwirmungs-
raten aus SLIMCAT zur Beschreibung des Vertikaltransportes verwendet (siehe Tab. 5.1 auf
S.85). Andernfalls wurden klimatologische Erwérmungsraten benutzt. Mit den neu berechneten
Trajektorien wurden die Koinzidenzen der SCTAMACHY-Limb-Messungen mit den Ballonmes-
sungen fiir alle hier vorgestellten Fille berechnet. Die horizontalen Unterschiede in der Trajek-
torienposition, die sich aus dem Vergleich der rdumlich héher aufgelosten FUB-Modellversion
(1,25°x1,25°, 1.59) mit der geringer aufgelosten FUB-Modellversion (2,5°x2,5°, 1.25) ergeben,
liegen in derselben Grofenordnung wie die Differenzen zwischen dem FUB-Modell und den an-
deren Trajektorienmodellen (AWI, CLaMS, siehe Abschnitt 5.5.1). Damit ist hier auch eine
Einschétzung moglich, inwieweit sich die ermittelten Matches bei der Verwendung anderer Tra-

jektorienmodelle von den hier berechneten Koinzidenzen unterscheiden kénnen.

Auf der Basis der neu berechneten Trajektorien (1,25°x1,25°, L59) wurden in allen Féllen
dieselben SCIAMACHY-Limb-Messungen als Matches ermittelt wie mit den geringer aufgelosten
Trajektorien (2,5°x2,5°, 1.25). Nur in Ausnahmeféllen verandert sich der Hohenbereich, in dem
die Matchkriterien erfiillt sind (fiir den Ballonaufstieg am 24.03.2004 von 12-33 km auf 16-33 km,
bei weiteren 5 Matches um 1km). Aufgrund der Sensitivitédtsstudien zum Trajektorienmodell der
FU Berlin (siehe Kap. 5.2 und Kap. 5.5) konnte dieses Ergebnis erwartet werden. Der maximale
zeitliche Abstand zwischen den Ballon- und den Satellitenmessungen ist kleiner als 1 Tag (siehe
Tab. 6.2). Oberhalb von 380K (je nach geografischer Breite und meteorologischen Bedingun-
gen zwischen 12,5 und 17km, vgl. Abb. 5.1) betrégt der maximale mittlere Abstand zwischen
den in Kapitel 5 untersuchten Trajektorien nach einem Tag weniger als 100 km (siehe Abb. 5.20).
Die maximale Fehlerwahrscheinlichkeit fiir Abweichungen zwischen diesen Trajektorien, die mehr
als 250 km betragen, ist oberhalb von 380K kleiner als 1% (siche Abb. 5.19). Fiir die Validie-
rungsstudien wurden Satelliten-Messungen ausgewahlt, die die Matchkriterien {iber einen relativ

grofsen Hohenbereich erfiillen. Hauptaugenmerk lag dabei auf einer Koinzidenz zwischen 20 und
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30km Hohe (vgl. Tab. 6.2), so dass in erster Linie mdogliche horizontale Differenzen zwischen den
oberhalb von 380 K berechneten Trajektorien einen Einfluss auf die ermittelten Matches haben.
Dementsprechend werden basierend auf den unterschiedlichen Trajektorien dieselben Matches
ermittelt und die Differenzen im Hohenbereich, in dem die Matchkriterien erfiillt werden, sind i.
Allg. gering. Den Untersuchungen zur Trajektoriengiite im Kapitel 5 liegen jeweils operationelle
ECMWF-Daten auf Standard-Druckflichen zugrunde. Auch die Art der meteorologischen Ein-
gangsdaten hat einen Einfluss auf die berechneten Trajektorien (siehe z.B. Abschnitt 4.2.2). Es
ist zu erwarten, dass daraus resultierende Unterschiede aufgrund der kurzen Zeitskala (kleiner

ein Tag) i. Allg. ebenfalls gering sind.

FEine Ausnahme stellen die in den Tropen berechneten Trajektorien um 30 km Hohe dar.
Zwischen ca. 27 und 31km zeigt ein Vergleich zwischen den auf Druckflichen vorliegenden
ECMWEF-Daten und den auf Modellflichen — in einer hoheren vertikalen Auflosung — bereit-
gestellten ECMWF-Daten Unterschiede in der zonalen Windgeschwindigkeit von bis zu 10m/s
(vgl. Abb. 5.7). Im Extremfall kénnen daraus innerhalb des hier maximal betrachteten Zeitrau-
mes von knapp 20 Stunden Differenzen in der Trajektorienposition von ca. 700 km resultieren.
Die in den Tropen im Hohenbereich um 30 km ermittelten Matches (vgl. Tab. 6.2) konnten daher
ihre Giiltigkeit verlieren, wenn sie anhand von Trajektorien bestimmt werden, die ausgehend
von den ECMWF-Daten auf Modellflichen — oder einem anderen Datensatz mit hoher vertikaler
Auflosung — berechnet werden. Unterschiede zwischen den DOAS- und den SCIAMACHY-NO»-
Profilen im Hohenbereich um 30 km fiir die Messung in den Tropen kénnten daher teilweise auf
eine unzureichende Koinzidenz zwischen beiden Messungen zuriickzufiithren sein. Allerdings ist
in den Tropen kaum mit zonalen Gradienten der Spurengaskonzentrationen zu rechnen, wenn
den unterschiedlichen Sonnenstdnden — wie hier {iber die photochemische Korrektur — Rechnung
getragen wird. Dariiberhinaus ist die prinzipielle Unterschatzung der Ballonmessungen durch die
SCIAMACHY-Limb-Daten iiber anndhernd den gesamten Hoéhenbereich zwischen 18 und 31 km
aus den Unsicherheiten der Matches um 30km nicht erkléarbar (vgl. voriger Abschnitt).

6.3.4. Sensitivitdt der photochemischen Modellierung hinsichtlich der
zugrundeliegenden Trajektorien

Wie eben diskutiert, haben die Luftmassen-Trajektorien nur einen geringen Einfluss auf die zur
Validierung ausgewéahlten Satellitenmessungen. Bei reaktiven Spurengasen wie NOg kénnen die
Trajektorien aber auch die photochemische Modellierung und damit die Validierungsergebnisse
modifizieren. Uber den anhand der Trajektorien vorgegeben Sonnenzenitwinkel werden die Ergeb-
nisse des 1D-Chemie-Modelles direkt beeinflusst. Auch Temperaturinderungen, wie sie entlang
der Trajektorien und der realen Luftmassen auftreten, konnen zu Variationen der Spurengaskon-
zentration filhren. Ihr Finfluss auf die photochemische Modellierung kann indirekt iiber Sensiti-
vitdtsstudien abgeschitzt werden (siehe Abschnitt 6.3.1). Beide Faktoren — der direkte Einfluss
iiber den Sonnenzenitwinkel und der indirekte Einfluss iiber Temperaturdnderungen — werden

im Folgenden diskutiert.
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22271 Hohenbereich, in dem die Matchkriterien erfiillt sind (siehe Tab. 6.2 und Text S.147)

Abb. 6.10.: Einfluss der photochemischen Korrektur anhand unterschiedlicher Trajektorien auf
die DOAS-NOg-Profile fiir die Messungen am 23.03.2003 [Butz, 2006, personliche
Mitteilung|

Direkter Einfluss der Trajektorien

Der direkte Einfluss der Trajektorien auf die photochemische Modellierung wurde anhand eines
Fallbeispieles untersucht. Dem 1D-Chemie-Modell wird der Sonnenzenitwinkel entlang einer —
fiir den Hohenbereich des Matches reprisentativen — Trajektorie vorgegeben. Entscheidende An-
derungen der modellierten NO2-Konzentration sind fiir Sonnenzenitwinkel um 90°, also wiahrend
des Sonnenauf- oder unterganges zu erwarten (vgl. Abb. 2.12). Fiir die Fallstudie wurde eine Mes-
sung in hohen Breiten im Friihjahr ausgewdhlt, weil hier der Sonnenstand besonders stark von der
genauen Position der Trajektorie abhingt. Die Wichtungsfaktoren fiir die photochemische Kor-
rektur (siehe Abschnitt 6.3.1) wurden von André Butz fiir die DOAS-Messungen am 23.03.2003
basierend auf den neu berechneten Trajektorien (1,25°x1,25°, 159, aktuelle Erwdrmungsraten)
erneut bestimmt. In Abbildung 6.10 sind die ausgehend von den unterschiedlichen Trajektorien
ermittelten DOAS-NOs-Profile gegeniibergestellt. Zur besseren Ubersichtlichkeit werden aufer-
dem lediglich die vom ITUP Heidelberg ermittelten SCIAMACHY-Limb-Profile gezeigt.

Die neu bestimmten Wichtungsfaktoren fiir die photochemische Korrektur unterscheiden
sich nur wenig von den basierend auf den geringer aufgelosten Trajektorien (2,5°x2,5°, L25,
klimatologische Erwarmungsraten) ermittelten Wichtungsfaktoren. Entsprechend sind die Dif-
ferenzen zwischen den DOAS-Profilen relativ gering (kleiner als 5-107 Molekiile pro cm?). Die
grokten relativen Abweichungen von maximal 11 % (beim Riickwértsmatch) zwischen den aus-
gehend von den unterschiedlichen Trajektorien korrigierten DOAS-Profilen ergeben sich fiir die
Sonnenuntergangsmessung um 15km (siehe Abb. 6.11b) bei insgesamt geringen absoluten NOo-
Konzentrationen (sieche Abb. 6.10b). Fiir die Messung wihrend des Ballonaufstieges liegen die
Unterschiede oberhalb von 17km immer im Bereich von 2% (oft £1 %, siehe Abb. 6.11a). Die
maximale Abweichung fiir die Ballonaufstiegsmessung tritt mit -3 % um 13 km auf. Die Differen-
zen zwischen den basierend auf den unterschiedlichen Trajektorien korrigierten DOAS-Profilen

sind fiir die Sonnenuntergangsmessung etwas grofer als fiir die Ballonaufstiegsmessung, da die
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(a) Kiruna, 23.03.2003, Ballonaufstieg (b) Kiruna, 23.03.2003, Sonnenuntergang

Abb. 6.11.: Relative Abweichungen zwischen den basierend auf verschiedenen Trajektorien er-
mittelten DOAS-NOo-Profilen

Sensitivitit der NOg-Konzentrationen im Hinblick auf Anderungen des Sonnenzenitwinkels wih-
rend des Sonnenunterganges besonders hoch ist [z.B. Roscoe und Pyle, 1987]|. Oberhalb von 20 km
sind hier relative Abweichungen von bis zu £4 % um 21 km fiir den Riickwértsmatch sowie um
24km und oberhalb von ca. 28 km fiir den Vorwértsmatch feststellbar. In den anderen Héhen
oberhalb von 20 km betragen die Abweichungen weniger als +2 %. Die hier gefundenen Fehler
hinsichtlich der photochemischen Korrektur sind in allen Hohenbereichen wesentlich kleiner als
der bisher fiir die DOAS-Messung bestimmte Gesamtfehler (siehe Fehlerbalken in Abb. 6.10)
bzw. als der kombinierte Fehler aus Ballon- und Satellitenmessung (siehe Fehlerbalken in Abb.
6.9) im entsprechenden Hohenbereich. Die in Abschnitt 6.3.2 getroffenen Aussagen zur Giite der
SCIAMACHY-Limb-Profile fiir NO2 bleiben unveréndert. In zukiinftigen Untersuchungen sollte
jedoch der Gesamtfehler fiir die NOg-Profile auch die hier gezeigte Sensitivitét hinsichtlich der
zugrundeliegenden Trajektorien beinhalten. Fiir BrO [vgl. Dorf et al., 2006] sind Abweichun-
gen in dhnlicher Grofenordnung zu erwarten. Zur Verifizierung dieser Aussage ist jedoch die

Wiederholung der Sensitivitdtsstudie empfehlenswert.

Die Abweichungen zwischen den Trajektorien, die mit den verschiedenen Versionen des
FUB-Modelles berechnet wurden, liegen in der gleichen Grofenordnung, wie die Unterschiede
die sich aus der Anwendung eines anderen Trajektorienmodelles bei gleichen meteorologischen
Eingangsdaten ergeben (siehe Kap. 5.4 und Kap. 5.5). Die hier durchgefiihrten Vergleiche las-
sen sich damit auf die Sensitivitit der photochemischen Korrektur hinsichtlich des verwendeten
Trajektorienmodelles iibertragen. Auch eine photochemische Korrektur entlang von Trajektorien,
die basierend auf anderen meteorologischen Daten berechnet wurden, diirfte diese Ergebnisse nur
geringfiigig d&ndern, solange anhand dieser Trajektorien identische Matches gefunden werden. Da
die Trajektorien an den Ballonmesspunkten initialisiert werden, ist hier der Sonnenzenitwinkel
unabhéngig von den berechneten Trajektoren identisch. Am Satellitenmesspunkt kénnen Trajek-
torien héchstens innerhalb des rdumlichen Matchkriteriums voneinander abweichen, um dieselbe
Satellitenmessung als Match zu identifizieren. Demzufolge sind auch die maximal moglichen Un-

terschiede zwischen dem anhand unterschiedlicher Trajektorien bestimmten Sonnenzenitwinkel
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am Satellitenmesspunkt begrenzt. Es ist daher zu erwarten, dass die Sensitivitit der photoche-
mischen Korrektur hinsichtlich der fiir die Trajektorienrechnung verwendeten meteorologischen

Eingangsdaten in derselben Gréfsenordnung liegt, wie die hier vorgestellten Ergebnisse.

Mit der hier durchgefiihrten Sensitivitatsstudie konnten Unterschiede quantifiziert werden,
die sich aus dem Verlauf der fiir den Hohenbereich des Matches reprisentativen Trajektorie er-
geben. Dabei blieben mégliche Differenzen zwischen den Sonnenzenitwinkeln entlang des Trajek-
torienweges in unterschiedlichen Hoéhenbereichen unberiicksichtigt. Die in verschiedenen Héhen
berechneten Trajektorien kénnen aber je nach meteorologischer Situation stark voneinander ab-
weichende Wege zuriicklegen und daher in ihrem Verlauf unterschiedlicher Sonneneinstrahlung
unterliegen. Dies kann beispielsweise in hohen Breiten im Winter/Friithjahr bei einem gestortem
Polarwirbel der Fall sein, wenn sich die Polarwirbelachse stark mit der Hohe neigt, oder in den
Tropen, wenn die QBO-Phase zu unterschiedlichen zonalen Stromungsrichtungen im betrachte-
ten Hohenbereich fiithrt. Daher sollte in einem weiteren Schritt untersucht werden, inwieweit sich
die modellierten Wichtungsfaktoren dndern, wenn fiir die einzelnen Héhen die basierend auf den
berechneten Trajektorien differierenden Sonnenzenitwinkel vorgegeben werden. Wie bereits dis-
kutiert, sind die moéglichen Unterschiede in der Trajektorienposition bzw. im Sonnenzenitwinkel
in zeitlicher Ndhe zum ermittelten Match begrenzt. Die NOg-Konzentration héingt in erster Linie
vom aktuellen Sonnenstand ab und wird kaum vom Sonnenzenitwinkel beeinflusst, dem die Luft-
massen vor dem betrachteten Zeitschritt ausgesetzt waren. Demzufolge ist fiir NOg mit einer nur
geringen Sensitivitdt der ermittelten Wichtungsfaktoren und Profile zu rechnen, die maximal in
derselben Grofenordnung liegen diirfte, wie bei der hier durchgefiihrten Sensitivitétsstudie. Die
Konzentration anderer Spurengase — wie beispielsweise OCIO — ist z.T. stark von der Luftmas-
senhistorie abhéngig. So zeigen Canty et al. [2005], dass die OCIO-Konzentration erheblich vom
Minimum des Sonnenzenitwinkels innerhalb der letzten 12 Stunden vor dem betrachteten Zeit-
punkt abhingt. Fiir solche Spurengase muss die photochemische Korrektur anhand der basierend

auf den Trajektorien fiir die einzelnen Hohen ermittelten Sonnenzenitwinkel erfolgen.

Einfluss der Temperatur

Bei der photochemischen Modellierung werden fiir die einzelnen Héhen konstante Temperatur-
werte vorgegeben, die aus den berechneten Trajektorien abgeleitet werden. Damit bleiben ver-

schiedene Faktoren unberiicksichtigt:

e Die Temperatur entlang der Trajektorien bzw. entlang der realen Luftmassen ist nicht

konstant, sondern variiert in Abhéngigkeit von den meteorologischen Bedingungen.

e Die anhand verschiedener Trajektorienmodelle basierend auf den gleichen meteorologischen
Eingangsdaten ermittelten Temperaturen kénnen voneinander abweichen (siehe Abschnitt
5.5.3). Ursache dafiir sind sowohl unterschiedliche Trajektorienpositionen als auch diffe-
rierende rdumliche Auflésungen und Methoden bei der Interpolation der meteorologischen

Variablen auf die aktuelle Trajektorienposition.

e Die meteorologischen Daten, die von den Trajektorienmodellen als Eingangsdaten benutzt
werden, konnen sich in Abhéngigkeit vom numerischen Modell (z.B. ECMWEF, NCEP,
UKMO) unterscheiden (siehe Abschnitt 4.1.2).
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Abb. 6.12.: Temperaturverlauf entlang von 1-Tages-Riickwértstrajektorien fiir (a) Kiruna,
23.03.2003 und (b) Teresina, 17.06.2005

(a) Kiruna, 23.03.2003 (b) Teresina, 17.06.2005
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Trajektorien-Legende siehe Abbildung 6.12

Abb. 6.13.: 1-Tages-Riickwirtstrajektorien und Temperatur in 20 hPa um 12 UT fiir (a) Kiruna,
23.03.2003 und (b) Teresina, 17.06.2005

Im Folgenden wird die von Butz [2006] durchgefiihrte Sensitivitdtsstudie (Temperaturinderung
von 7K, vgl. Abschnitt 6.3.1) im Hinblick auf die genannten Faktoren diskutiert.

Der Temperaturverlauf entlang der Trajektorien hingt von den meteorologischen Bedingun-
gen im untersuchten Fall ab, was in Abbildung 6.12 anhand der 1-Tages-Riickwirtstrajektorien
fiir die Ballonaufstiegsmessungen am 23.03.2003 in Kiruna/Schweden und am 17.06.2005 in Tere-
sina/Brasilien verdeutlicht ist. Abbildung 6.13 zeigt den Trajektorienverlauf und die Temperatur
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(a) 50 hPa, 23.03.2003, 12 UT (b) 10 hPa, 23.03.2003, 12 UT

Abb. 6.14.: Geopotentielle Hohe |gdam| (Linien) und Temperatur [°C| (Schattierungen) am
23.03.2003, 12 UT (a) in 50hPa und (b) in 10 hPa [Daten: ECMWF|

in 20 hPa fiir die genannten Beispiele. In den Tropen betrigt die Temperaturdnderung entlang
einer Trajektorie im betrachteten Hohenbereich innerhalb eines Tages maximal 3K (vgl. Abb.
6.12b und 6.13b). Ahnliche Anderungen der Temperatur in der Stratosphire lassen sich auch in
den Suptropen und in hohen Breiten im Sommer feststellen. In der winterlichen Stratosphére
in hohen Breiten kénnen erheblich grofere Temperaturschwankungen entlang einer Luftmasse
auftreten. Dabei ist entscheidend, inwieweit die stratosphérischen Bedingungen durch planetare
Wellen gestort sind (siehe Kap. 2.3). Unter ungestorten Bedingungen liegt das Kéltegebiet direkt
im Zentrum des Polarwirbels, so dass die Luftmassen das Wirbelzentrum annéhernd parallel zu
den Isolinien der Temperatur umkreisen und die Temperatur entlang einer Trajektorie maximal
um wenige K variiert. Liegen Polarwirbel und Kéltegebiet zueinander verschoben oder treten
sogar Stratosphdhrenerwérmungen auf, dann kann sich die Temperatur innerhalb einer Trans-
portzeit von einem Tag sehr stark — um 10 K und mehr — &ndern (vgl. auch Abschnitt 2.3.2). Am
23.03.2003 liegt das Zentrum des Kéltegebietes in der mittleren Stratosphére um 20 hPa iiber
Skandinavien (siehe Abb. 6.13a). In der unteren Stratosphére ist es in Richtung Osten und in
der mittleren Stratosphére um 10hPa nach Westen in Richtung Island verschoben (siehe Abb.
6.14). Der Polarwirbel ist infolge einer Erwarmung in allen stratosphérischen Schichten von sei-
ner klimatologischen Position iiber der européischen Arktis nach Osten verschoben und stark
elongiert (siehe Abb. 6.14). Die Luftmassen, die am 23.03.2003 vom LPMA /DOAS-Gerit erfasst
werden, stromen entsprechend in der unteren Stratosphire aus Westen bzw. Nordwesten und in
der mittleren Stratosphére aus Norden ein. Dabei verlduft die Luftmassenstrémung {iber einen
groken Hohenbereich annihernd senkrecht zu den Temperaturgradienten, so dass die Tempera-
tur entlang der Trajektorien innerhalb der letzten 24 Stunden vor der Messung in Héhen um
20hPa um ca. 12K und in den anderen Hohen unterhalb von 10 hPa um ca. 5-7 K abnimmt.
Lediglich oberhalb von 10 hPa strémen die Luftmassen anndhernd parallel zu den Isolinien der
Temperatur und die Temperatur entlang der Trajektorien variiert in diesem Hohenbereich nur
um wenige K (siehe Abb. 6.12a). Die von Butz [2006] zur Untersuchung der Sensitivitdt der pho-
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tochemischen Modellierung festgelegte Temperaturdnderung von +7 K ist fiir den betrachteten
Fall vom 23.03.2003 im Hohenbereich zwischen 20 und 30 km hinsichtlich der Temperaturin-
derungen entlang der Trajektorien eine realistische Annahme. Unter anderen meteorologischen
Bedingungen sind in hohen Breiten im Winter/Frithjahr grofere Temperaturdnderungen als am

23.03.2003 moglich, die dann entsprechend berticksichtigt werden miissen.

Wie in Abschnitt 5.5.3 gezeigt wurde, kénnen sich die Temperaturen unterscheiden, die
basierend auf unterschiedlichen Trajektorienmodellen anhand derselben meteorologischen Ein-
gangsdaten entlang der Trajektorien ermittelt werden. Wie groff diese Unterschiede sind, hingt
vom betrachteten Hohenbereich ab. Innerhalb eines Tages sind die mittleren Differenzen der
Temperatur oberhalb von 380 K (fiir hohe Breiten ca. oberhalb von 12 bis 15km je nach meteo-
rologischen Bedingungen), die sich auf der Grundlage verschiedener Trajektorienmodelle ergeben,
kleiner als 1 K. Temperaturunterschiede von mehr als 2 K treten innerhalb dieses Zeitraumes mit
einer maximalen Wahrscheinlichkeit von 15% auf (vgl. Abb. B.13 und Abschnitt 5.5.3). Un-
terhalb von 380K sind die Temperaturunterschiede, die sich aus der Trajektorienberechnung
anhand unterschiedlicher Modelle ergeben, grofer als im Héhenbereich oberhalb von 380 K (vgl.
Abb. B.13). Im Bereich unterhalb von 340 K (unterhalb von 10 bis 12km), der allerdings fiir
die Validierungsuntersuchungen nur eine untergeordnete Rolle spielt, konnen sich in Einzelféllen
nach einem Tag Transportzeit Temperaturdifferenzen von {iber 10 K ergeben. Temperaturunter-
schiede zwischen den basierend auf verschiedenen Modellen berechneten Trajektorien von mehr
als 5K treten hier mit einer Wahrscheinlichkeit von knapp 30 % auf (vgl. Abb. B.13). Bei der
Verwendung unterschiedlicher meteorologischer Eingangsdaten als Grundlage fiir die Trajektori-
enberechnung ist mit weiteren Unsicherheiten bei der Temperaturbestimmung zu rechnen. Wie
in Abschnitt 4.1.2 erldutert wurde, konnen die von den verschiedenen numerischen Modellen be-
rechneten Temperaturwerte um mehrere K differieren. Die daraus resultierenden Unsicherheiten
der Temperatur sollten zusétzlich zu den entlang der Trajektorien auftretenden Temperaturva-

riationen bei Studien zur Sensitivitit der photochemischen Modellierung beriicksichtigt werden.

Vor allem fiir die unteren Hohenbereiche (< 380K) erscheint daher die Festlegung von
Butz [2006] auf £7 K als Untersuchungsbasis fiir Temperatursensitivitat der photochemischen
Modellierung im Sinne einer konservativen Abschitzung zu gering. Die Studien zur Temperatur-
sensitivitdt der photochemischen Modellierung sollten in Zukunft fiir den oberen Héhenbereich
wie bei Bracher et al. [2005b] mit £10 K und fiir den unteren Hohenbereich mit £15 K gerech-
net werden. Die von Butz [2006] ermittelten Modellfehler (vgl. auch Abschnitt 6.3.1) wiirden
sich dadurch wahrscheinlich um einige Prozente erhéhen. Da die Temperatursensitivitét in allen
Hohenbereichen maximal zu einem Drittel zum Gesamtfehler der photochemischen Modellierung
beitrigt und in keinem Bereich die dominierende Fehlerquelle darstellt, ist eine Anderung der
prinzipiellen Aussagen von Butz [2006] nicht zu erwarten. Fiir Untersuchungen auRerhalb der ho-
hen Breiten im Winter/Friihjahr fiir Hohen oberhalb von 380 K ist aufgrund der dann geringeren
Temperaturvariabilitidt entlang der Trajektorien die Beriicksichtigung der Temperatursensitivitit

anhand von £7 K ausreichend.
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6.3.5. Zusammenfassung der Sensitivitdtsstudien

Bei der hier vorgestellten Methode zur Satellitenvalidierung — dem Vergleich von Ballonmessun-
gen mit einzelnen moglichst zeitnahen Satellitenprofilen fiir die sich eine Koinzidenz iiber einen
moglichst grofsen Hohenbereich ergibt — haben die zugrundeliegenden Trajektorien i. Allg. keinen
Einfluss auf die ermittelten Matches. In Abhéngigkeit von den Trajektorien variiert in einzelnen
Fillen lediglich der Hohenbereich, in dem die Matchkriterien erfiillt sind. Fiir kurzlebige Spu-
rengase beeinflussen die Trajektorien direkt die fiir die Validierung notwendige photochemische
Korrektur. Die daraus resultierenden Fehler sind in allen Hohenbereichen wesentlich kleiner als
die bisher ermittelten Gesamtfehler fiir die Methode, so dass sie die prinzipiellen Ergebnisse der
Validierung nicht verdndern. Die Sensitivitdt hinsichtlich der zugrundeliegenden Trajektorien
sollte — unter Beriicksichtigung méglicher Unterschiede in den einzelnen Héhen — aber in zukiinf-
tigen Validierungsstudien bei der Ermittlung des Gesamtfehlers einbezogen werden. Im Sinne
einer konservativen Abschétzung sollte die Temperatursensitivitédt der photochemischen Model-
lierung fiir Untersuchungen in hohen Breiten im Winter/Frithjahr oberhalb von 380 K anhand
von £10K und unterhalb von 380 K anhand von £15K ermittelt werden.

Die hier vorgestellten Ergebnisse zur Sensitivitdt der Validierungsergebnisse sind nicht ohne
weiteres auf Untersuchungen iibertragbar, die mdogliche Koinzidenzen auch in einem zeitlichen
Abstand von mehr als einem Tag beriicksichtigen. Die auf Luftmassen-Trajektorien beruhende
Validierung kurzlebiger Spurengase wird i. Allg. auf solche Satelliten-Messungen beschrénkt, die
innerhalb von 2 Tagen vor bzw. nach der Ballonmessung erfolgten [vgl. Olinger, 2005; Zhang,
2006]. Fur diese Untersuchungen muss v.a. die Temperatursensitivitét der photochemischen Mo-
dellierung anhand etwas hoherer Werte als den eben genannten (vgl. Abb. B.14) ermittelt und in
den Validierungsvergleichen beriicksichtigt werden. Fiir langlebige Spurengase wird der Einfluss

der Trajektorien auf die Validierung von Satellitenmessungen im folgenden Kapitel 6.4 diskutiert.

6.4. MIPAS-E-Validierung fiir langlebige Spurengase anhand von
BONBON-Messungen

Eine Aussage zu systematischen Abweichungen der Satellitenmessungen von den Ballonmessun-
gen ist mit dem Vergleich einzelner Spurengasprofile nur bedingt mdoglich. Differenzen zwischen
beiden Messungen werden auch durch zuféllige Fehler hervorgerufen, die je nach Art und Grofe
der Fehler systematische Differenzen zwischen den beiden Messgeriten iiberdecken kénnen. Durch
die statistische Auswertung vieler Messungen lassen sich systematische Fehler besser identifizie-
ren. Einerseits muss dabei die angewendete Methode eine ausreichende Anzahl von Koinzidenzen
zwischen den zu vergleichenden Messungen ergeben, um statistisch signifikante Ergebnisse zu er-
halten. Andererseits muss die Methode so gewéhlt sein, dass sie die Ergebnisse der Validierung
nicht durch zusidtzliche Fehler verfilscht. Die Anzahl der Koinzidenzen zwischen Ballon- und
Satellitenmessungen lésst sich sowohl durch die Anwendung von weniger strikten Matchkriterien

als auch mit Hilfe von Luftmassen-Trajektorien erh6hen. Die rdumliche und zeitliche Variati-
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on der Spurengase bestimmt die methodischen Fehler, die durch unterschiedliche Matchkrite-
rien hervorgerufen werden bzw. die maximal anwendbaren Matchkriterien. Bei der Anwendung
von Trajektorien zur Bestimmung der Koinzidenzen zwischen den Ballon- und den Satelliten-
messungen wird die Giite der Validierung durch die meteorologischen Eingangsdaten und das

Trajektorienmodell beeinflusst.

Die Validierung von Satellitendaten fiir die langlebigen Spurengase CH4 und NoO mit Hilfe
von Ballonmessungen erfolgte in bisherigen Untersuchungen héufig anhand einzelner Satelliten-
profile [z.B. Kanzawa et al., 2003; Wetzel et al., 2006; Strong et al., 2008|. Dabei wurde meist ein
direkter Match zwischen der Ballonmessung und der zeitlich und raumlich am nahesten liegenden
Satellitenmessung betrachtet. Die auf diese Weise ermittelten Koinzidenzen reichen von nahezu
perfekten Matches mit einem zeitlichen Abstand von kleiner als 2h und einem ridumlichen Ab-
stand kleiner als 350 km [Kanzawa et al., 2003] bis zu einem zeitlichen Abstand von maximal 26 h
[Strong et al., 2008] bzw. einem rdumlichen Abstand von maximal 900 km [Kanzawa et al., 2003].
Ejiri et al. [2006] greifen fiir eine Ballonmessung auf 1-Tages-Vorwértstrajektorien zuriick, um ei-
ne fiir die Validierung geeignete Satellitenmessung zu identifizieren (vgl. Methode im vorherigem
Kapitel 6.3). Einige Autoren [Kanzawa et al., 2003; Ejiri et al., 2006] betrachten auferdem die
anhand meteorologischer Daten berechneten PV-Differenzen zwischen der Ballon- und der Satel-
litenmessung, um die Giite der ermittelten Matches einzuschitzen. In anderen Studien [Strong
et al., 2008; De Maziére et al., 2008] wird dafiir die mit dem Kontour-Advektion-Modell MIMOSA
[Hauchecorne et al., 2002| ermittelte PV-Anderung verwendet. Urban et al. [2005] legen die Kri-
terien zum Auffinden direkter Matches fiir die NoO-Validierung mit Hilfe von Ballonmessungen
auf 24 h, 15° geografische Linge und 7,5° geografische Breite fest und konnten damit je nach Bal-
lonmessung 3-10 Satelliten-Messungen zur Validierung bestimmen. Payan et al. [2007] verwenden
zur Validierung von CHy und NoO sowohl direkte als auch anhand von Trajektorien ermittelte
Koinzidenzen zwischen MIPAS-FE und verschiedenen Balloninstrumenten. Der Vergleich zwischen
den BONBON-Messungen und den anhand eines operationellen ESA-Algorithmus abgeleiteten
MIPAS-E-Profilen in Payan et al. [2007| basiert auf den im Rahmen dieser Arbeit berechne-
ten geringer aufgeldsten Trajektorien (2,5°x2,5°, L25, klimatologische Erwérmungsraten). Auch
Zhang [2006] verwendet die basierend auf diesen Trajektorien berechneten Koinzidenzen fiir die
Validierung von MIPAS-E anhand von MIPAS-B2-Daten.

Im Folgenden werden verschiedene Parameter diskutiert, die sich bei der Bestimmung von
Koinzidenzen zwischen Ballon- und Satellitenmessungen anhand von Trajektorien auf die Gii-
te der Validierungsergebnisse auswirken kénnen. Anhand von Fallstudien wird der Einfluss des
zugrundeliegenden Trajektorienmodelles auf die Validierungsergebnisse untersucht. Auferdem
werden die anhand von Trajektorien ermittelten Ergebnisse mit den basierend auf direkten Mat-

ches berechneten Differenzen zwischen Ballon- und Satellitenmessungen verglichen.
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6.4.1. Datenbasis und Methode
MIPAS-E- und BONBON-Daten

Fiir die folgenden Untersuchungen werden MIPAS-E-Daten verwendet (siehe auch Abschnitt
3.2.2), die vom Institut fiir Meteorologie und Klimaforschung Karlsruhe (IMK) berechnet wur-
den®. Das Vorgehen zur Profilableitung und wesentliche Kenngrofen sind in Glatthor et al. [2005]
und den dort genannten Referenzen beschrieben. Die ermittelten Spurengasprofile liegen im hier
relevanten Hohenbereich mit einer vertikalen Auflésung von 1km vor. In Abhéngigkeit von der
Verfiigbarkeit der Daten werden im Folgenden Profile verwendet, die mit der Version V30 _8
bzw. V30 _9 des IMK-Algorithmus bestimmt wurden (siche Tab. 6.3). IMK-Daten, die auf-
grund bestimmter Diagnosewerte als unsicher gelten, werden nicht beriicksichtigt (sieche Anhang
C.1.2). Zur Validierung der MIPAS-E-IMK-Daten werden BONBON-Messungen verwendet, auf
die bereits in Abschnitt 3.3.2 eingegangen wurde. Die Messwerte wurden von Andreas Engel
(Universitat Frankfurt) zur Verfligung gestellt. Die Daten liegen mit einem unregelméssigen ver-
tikalen Abstand von ca. 1km vor. Zur Bestimmung der Differenzen zwischen den BONBON-
und den MIPAS-E-Werten werden die in-situ-Messwerte auf ein gleichmissiges vertikales Git-
ter mit einem regelméissigen Abstand von 1km interpoliert und vertikal mit einem laufenden
3- km-Mittel gegléttet.

Tabelle 6.3 zeigt die im Rahmen der ENVISAT-Validierung durchgefithrten TRIPLE- bzw.
TWIN-Flige, bei denen mit dem BONBON-Gerat Luftproben gesammelt wurden, und die den
Validierungsvergleichen zugrunde liegen. Neben den drei aufgefiihrten Fliigen in mittleren und
hohen Breiten, fanden weitere Messungen im Juni 2005 (vgl. Tab. 6.1) und im Juni 2008 in den
Tropen statt, fiir die noch keine MIPAS-E-Profile verfiighar sind.

Ermittlung der Koinzidenzen

Die Koinzidenzen zwischen den Ballon- und den MIPAS-E-Messungen wurden sowohl als direk-
te Matches als auch anhand der in Abschnitt 6.1.2 beschriebenen Methode auf der Grundlage
von Trajektorien bestimmt. Tabelle 6.3 fiihrt den rdumlichen und zeitlichen Abstand fiir die
der jeweiligen BONBON-Messung am nahesten liegenden MIPAS-E-Messungen auf, die anhand
der ESA-Planung ermittelt wurden. Dariiberhinaus ist die Anzahl der direkten Matches ange-
geben, die basierend auf den von Urban et al. [2005] verwendeten Koinzidenzkriterien (1 Tag,
7,5° geografische Breite, 15° geografische Linge) anhand der IMK-Daten bestimmt wurden. Die
IMK-Daten liegen nicht fiir alle durchgefithrten MIPAS-E-Messungen vor (siehe auch Anhang
C.1.2), so dass nur fiir die Messung am 24.09.2002 die der BONBON-Messung am nahesten lie-
genden MIPAS-E-Profile verfiigbar sind. Fiir die Messung im Mérz 2003 ist auch mit den sehr
weit gefassten Koinzidenzkriterien von Urban et al. [2005] kein direkter Match verfiighar, so dass
Validierungsvergleiche nur mittels einer anderen Methode durchfiihrbar sind. Die anhand von

Trajektorien identifizierten Koinzidenzen zwischen MIPAS-E und der in-situ-Messung sind in

5 nach Anmeldung verfiighar via http://www.fzk.de/imk/asf/ame/envisat-data/
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6.4 MIPAS-E-Validierung fiir langlebige Spurengase

Tab. 6.3.: BONBON-Messungen und Koinzidenzen mit MIPAS-E-Messungen

Flugdatum  Ort, geophysikali- Hohen- direkt" IMK- direkt? 5-Tages-
Zeit [UT] sche Bedingungen  bereich basierend auf Version  1Tag,7,5°,15° Trajektorien®
[km] ESA-Planung 500km, 1h
n: MIPAS-E / Gesamt®
(einzelne Hohen)?
24.09.2002  Air sur PAdour  12,2-324 | 2 Scans® V30 9 15 /237 49 / 147
07:40-11:19  43,7°N; 0,3°W 250-350 km (6-12) (1-12)
MB, Herbst 12-13 h
06.03.2003 Kiruna 11,2-30,4 | 2 Scans v3o_8 - 48 / 113
06:36-10:20  67,9°N; 21,1°E < 400 km (1-17)
HB, Friihjahr <1h
09.06.2003 Kiruna 13,3-32,4 2 Scans V30_38 7/ 140 46 / 151
07:30-09:36  67,9°N; 21,1°F < 450 km (3-7) (2-11)
HB, Sommer < 2h

D Angegeben ist jeweils die Anzahl der zur BONBON-Messung am nichsten liegenden MIPAS-E-Scans sowie
ihr raumlicher und zeitlicher Abstand zur BONBON-Messung. Die MIPAS-E-Messungen wurden basierend
auf den ESA-Planungsdaten ermittelt. IMK-Profile sind nicht fiir alle durchgefiithrten MIPAS-E-Messungen
verfiigbar (siche Anhang C).

%) Die direkten Matches wurden fiir die IMK-CH4-Daten basierend auf den von Urban et al. [2005] ver-

wendeten Koinzidenzkriterien innerhalb eines Tages mit einem rdumlichen Abstand von kleiner als 7,5°

geografischer Breite sowie 15° geografischer Liange ermittelt. Fiir die IMK-N2O-Daten ergeben sich identi-
sche Werte.

Den Matches liegen Trajektorienrechnungen mit der hoher aufgelosten FUB-Modellversion (1,25°x1,25°,

L59) und klimatologischen Erwdrmungsraten zugrunde. Sie wurden basierend auf Koinzidenzkriterien von

500km und 1h entlang von 5-Tages-Trajektorien ermittelt, die die festgelegten Kriterien fiir die PV-

Erhaltung und den Vorwiérts-/Riickwérts-Test erfiillen (siehe Abschnitt 6.4.2). Die Anzahl der Matches ist

hier fiir die IMK-CH4-Daten angegeben. Fiir die IMK-N2O-Daten ergeben sich dieselben, bei der Verwen-

dung anderer Trajektorien (2,5°x2,5°, L25) geringfiigig abweichende Werte.

3)

4 Angegeben sind die Anzahl der MIPAS-E-Messungen, fiir die die Koinzidenzkriterien in einzelnen Hohen

erfiillt sind, die Gesamtzahl der Koinzidenzen sowie — in Klammern — die Anzahl der Koinzidenzen in den
einzelnen Hohen.

%) Weitere 2 MIPAS-E-Messungen, die annihernd zeitgleich (£2h) zur in-situ-Messung erfolgten, weisen einen
rdumlichen Abstand von 650-850 km zur BONBON-Messung auf.

Tabelle 6.3 beispielhaft fiir 5-Tages-Trajektorien (1,25°x1,25°, 1.59, klimatologisch) angegeben.
Wie in Kapitel 6.1 wurden die Koinzidenzkriterien auf eine Stunde und 500 km festgelegt. Dabei
wurden Matches fiir einzelne Hohenbereiche bestimmt und nicht wie bei der direkten Methode
fiir den gesamten von beiden Mess-Systemen erfassten Hohenbereich. Die Trajektorien wurden
ausgehend von Analyse-Daten des ECMWF jeweils mit der raumlich geringer (2,5°x2,5°, 1.25)
und der raumlich hoher (1,25°x1,25°, L59) aufgelosten Version des FUB-Modelles berechnet. In
Anhang C.5 sind die ermittelten Koinzidenzen fiir die drei Ballonmessungen grafisch dargestellt.
Aus moglichen Differenzen zwischen den basierend auf den unterschiedlichen Trajektorienver-
sionen des FUB-Modelles abgeleiteten Matches kann die Senisitivitit der Validierungsergebnisse
beziiglich des verwendeten Trajektorienmodelles abgeschétzt werden (vgl. Kap. 5.5). Bei der
Ermittlung der Koinzidenzen bestimmen verschiedene Parameter sowohl die Giite als auch die

Anzahl der Koinzidenzen. Darauf wird im folgenden Abschnitt 6.4.2 eingegangen.
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6 Fallstudien zur ENVISAT-Validierung mit Hilfe von Ballonmessungen

Fehler der Messinstrumente und kombinierter Fehler

Fiir die MIPAS-E-IMK-Daten liegen vollstindige Fehlerangaben nur fiir ausgewihlte NoO- bzw.
CH4-Messungen im September /Oktober 2002 vor. Daher werden im Folgenden als Gesamtfehler
fiir die MIPAS-E-Messungen die Fehler von Messungen angegeben, die vergleichbare Spurengas-
konzentrationen wie die hier zu validierenden Messungen ergaben. Die bei der Fehlerrechnung
beriicksichtigten Parameter sind in Glatthor et al. [2005] aufgefithrt. Fiir die Messungen in Aire
sur ’Adour im Herbst 2002 und in Kiruna im Sommer 2003 wird der Gesamtfehler einer Messung
in mittleren Breiten (41°N) vom 26.09.2002 verwendet, fiir die Messung in Kiruna im Mérz 2003
der Gesamtfehler einer Messung vom 20.09.2002 in hohen siidlichen Breiten (72°S). Der MIPAS-
E-Gesamtfehler ist stark héhenabhingig. Fiir NoO sinkt er von Werten um 50 bis 60 ppb in
10 km Hohe auf Werte um 10 ppb (mittlere Breiten) bzw. kleiner 1 ppb (hohe Breiten) in 30 km.
Auch fiir CHy zeigt sich fiir die Messung in hohen Breiten ein starker Abfall des Gesamtfehlers
von ca. 350 ppb in 10km auf ca. 50 ppb in 30 km. Der Gesamtfehler der Messung in mittleren
Breiten schwankt im genannten Hohenbereich zwischen ca. 150 und 230 ppb und fallt erst um
40 km auf Werte unter 100 ppb.

Fiir die BONBON-Messungen ist der Gesamtfehler héhenunabhéngig. Er betragt fiir CHy
2 ppb und fiir NoO 5 ppb® (vgl. auch Abschnitt 3.3.2). Der Fehler fiir CHy liegt im Promille-
Bereich der gemessenen Werte, so dass in den folgenden Abbildungen keine Fehlerbalken fiir die
CH4-BONBON-Messungen darstellbar sind.

Der kombinierte CHs-Gesamtfehler (vgl. Gl. 6.1) entspricht in allen Héhen dem MIPAS-
E-Gesamtfehler. Auch fiir NoO wird der kombinierte Fehler {iber einen grofen Hohenbereich
vom Fehler des Satelliteninstrumentes bestimmt. Lediglich fiir die Messung in hohen Breiten hat
der Fehler der BONBON-Messung ab ca. 22km und dariiber einen relevanten Einfluss auf den
kombinierten Fehler, ab ca. 27km ist der BONBON-Fehler hier sogar die dominierende Groéfe

bei der Bestimmung des kombinierten Fehlers.

6.4.2. Parameter fiir die Bestimmung der Koinzidenzen anhand von
Trajektorien

Wie bereits erwéahnt, muss die Methode zur Bestimmung der Koinzidenzen so gewdhlt sein,
dass sie die Ergebnisse der Validierung nicht wesentlich verédndert. Im Folgenden werden die
Parameter, die zur Bestimmung der Matches Anwendung finden, festgelegt und gegebenenfalls

hinsichtlich ihres Finflusses auf die Validierungsergebnisse diskutiert.

Betrachteter Héhenbereich

Gemik den Schlussfolgerungen in Kapitel 5.5 werden unterhalb von 340 K (je nach geografischer
Breite und meteorologischen Bedingungen zwischen 9 und 12km, vgl. Abb. 5.1 auf S. 87) keine

 Engel et al. [2002] geben den Fehler fiir N2O mit ca. 1% des aktuellen troposphirischen Wertes an. Als N»O-
Gesamtfehler fiir die BONBON-Messungen werden dementsprechend 1,5% des aktuellen troposphérischen
N2O-Wertes (319 ppb, siehe Kap. 2.4.3) beriicksichtigt.
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Tab. 6.4.: Anzahl der ermittelten Koinzidenzen entlang von 5-Tages-Trajektorien (1,25%°x1,25°,
L59, klimatologisch) fiir die Matchkriterien 1h, 500 km bei Anwendung unterschiedli-
cher Qualitatskriterien

Datum Gesamt dypr < 500km APV < 25% dyr < 500km APV < 20% dygr < 500km
APV < 25% APV < 20%
24.09.2002 160 152 153 147 133 131
06.03.2003 131 131 113 113 100 100
09.06.2003 151 151 151 151 151 151

moglichen Matches bestimmt. Ziel der Untersuchungen ist die Validierung der stratosphérischen

Messwerte des Satelliteninstrumentes, so dass dies keine wesentliche Einschrankung bedeutet.

Vorwdrts-/Riickwarts-Test und PV-Erhaltung

Fiir die berechneten Trajektorien wird ein Vorwérts-/Riickwérts-Test (bzw. Riickwérts- / Vorwérts-
Test fiir die Riickwartstrajektorien) durchgefiihrt (siehe Abschnitt 5.3.1). Trajektorien werden
im weiteren Verlauf der Untersuchungen nicht beriicksichtigt, wenn der aus dem Test abgeleitete
Abstand dyp grofer als das gewéhlte rdumliche Koinzidenzkriterium von 500 km ist. Ein dqui-
valentes Qualitétskriterium wenden erstmals Terao et al. [2002] an, um anhand der Messungen
des Satelliteninstrumentes Improved Limb Atmospheric Spectrometer (ILAS) den Ozonabbau im
arktischen Winter 1996/97 mit Hilfe der Match-Technik zu bestimmen. Auferdem werden nur
Trajektorien beriicksichtigt, bei denen die PV-Anderung entlang der Trajektorie (die Differenz
zwischen Maximum und Minimum der PV entlang der Trajektorie bezogen auf den mittleren
PV-Wert; siehe Abschnitt 5.3.2) kleiner als 25 % ist.

Tabelle 6.4 zeigt die Gesamtzahl der Koinzidenzen iiber alle Hohen ohne die Beriicksichti-
gung der beiden Parameter und die Anzahl der ermittelten Matches, die sich bei der Anwendung
der beiden Kriterien einzeln sowie bei der Kombination der Kriterien ergibt. Zum Vergleich
enthélt die Tabelle auch dieselben Angaben fiir einen PV-Grenzwert von 20 %. Aufgrund der
insgesamt geringen Anzahl der Koinzidenzen in den einzelnen Hohen ist eine detaillierte Unter-
suchung des Einflusses verschiedener PV-Grenzwerte auf die Validierungsergebnisse anhand der
Streuung, wie sie z.B. von Rex [1997] fiir den Ozonabbau durchgefiihrt wurde (siehe Abschnitt
5.3.2), nicht moglich. Daher wird im Folgenden der PV-Grenzwert von 25 % verwendet.

Hdhenbereich fiir einzelne Koinzidenzen

Die Trajektorien zur Bestimmung der Koinzidenzen wurden jeweils an der durch die Ballonflug-
bahn gegebenen Position (siehe auch Kap. 6.2) mit einem vertikalen Abstand von 200 bis 400
Metern? initialisiert. Fiir jede einzelne durch die MIPAS-E-Daten gegebene Héhe wurde ent-

lang der um diese Hohe berechneten Trajektorien nach méglichen Koinzidenzen zwischen den

7 Je nach Hohe und meteorologischen Bedingungen entspricht dies einer Anderung der potentiellen Temperatur
AO von ca. 2 bis 20 K.
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Abb. 6.15.: Einfluss der Trajektorienlinge auf die Validierungsergebnisse am Beispiel der CHy-
Messung vom 24.09.2002

BONBON- und den MIPAS-E-Daten gesucht. Dabei wurden nur solche Matches in die Vali-
dierungsstudien einbezogen, die fiir mindestens 3 Trajektorien in einem zusammenhéngenden

Hoéhenbereich von mindestens 0,5km die Matchkriterien erfiillen (vgl. Kap. 5.5).

Koinzidenzkriterien

Die Koinzidenzkriterien wurden auf 500 km und 1 Stunde festgelegt. Voruntersuchungen ergaben,
dass bei einer Verringerung der Kriterien fiir die hier untersuchten Félle zum Teil keine bzw. nur
sehr wenige Satelliten-Koinzidenzen identifiziert werden kénnen. Damit wére eine Validierung
nicht moglich. Auf eine Erh6hung des zeitlichen bzw. rdumlichen Kriteriums wurde verzichtet,
um eventuelle Fehler, die sich aus der zeitlichen oder rdumlichen Variabilitdt der Spurengase

ergeben kénnen, minimal zu halten.

Lange der Trajektorien

Koinzidenzen zwischen den Ballon- und den Satellitenmessungen wurden entlang der Trajekto-
rien fiir einen Zeitraum von bis zu 5 Tagen bestimmt. Abbildung 6.15 zeigt beispielhaft fiir Me-
than die BONBON-Messungen am 24.09.2002 im Vergleich zu den mittleren MIPAS-E-Profilen,
die anhand von 2- bzw. 5-Tages-Trajektorien berechnet wurden. Aukerdem sind die Differen-
zen zwischen den BONBON- und den MIPAS-E-Daten fiir Trajektorien unterschiedlicher Linge
dargestellt.

Wesentliche Unterschiede zwischen den Satelliten- und den Ballonmessungen werden unab-
héngig von der betrachteten Trajektorienlinge erfasst. So zeigen alle Differenzen eine systemati-
sche Uberschitzung der CHy-Daten durch MIPAS-E in Héhen um 14 km und um 20 km. In eini-
gen Hohen gibt es aber z.T. erhebliche Abweichungen zwischen den anhand der unterschiedlichen

Trajektorienldnge ermittelten Differenzen zwischen beiden Messgeréten, die allerdings innerhalb
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des kombinierten Gesamtfehlers liegen. Wahrscheinlich sind diese Abweichungen hauptséchlich
durch statistische Unsicherheiten aufgrund der geringen Fallzahl, die fiir die 2-Tages-Trajektorien

in vielen Hohen maximal 3 betrégt, begriindet.

In den folgenden Validierungsvergleichen werden jeweils die anhand von 2-Tages- und die

anhand von 5-Tages-Trajektorien ermittelten Ergebnisse dargestellt.

Trajektorienmodell und Annahmen zum Vertikaltransport

Auch der Einfluss des verwendeten Trajektorienmodelles und der Annahmen zum Vertikaltrans-
port wird in den nachfolgenden Validierungsstudien gezeigt. Dazu werden alle Parameter des
Trajektorienmodelles (horizontale Auflésung, vertikale Auflosung und Erwirmungsraten) vari-
iert. Die Ergebnisse fiir die 2-Tages-Trajektorien, die mit der geringer aufgelésten Modellversion
anhand von klimatologischen Erwdrmungsraten berechnet wurden, werden den Ergebnissen ge-
geniibergestellt, die basierend auf der hoher aufgelosten Modellversion anhand von aktuellen

Erwirmungsraten iiber einen Zeitraum von 5 Tagen ermittelt wurden®.

Mégliche Unterschiede in den basierend auf den unterschiedlichen Modellversionen ermit-
telten Koinzidenzen sind durch die in Kapitel 5.5 fiir die “Kombination alle® quantifizierten
horizontalen (siehe z.B. Abb. 5.19) bzw. vertikalen Absténde (siehe Abb. 5.22) begriindet. Aus-
gehend von diesen Ergebnissen kann erwartet werden, dass die Art des Trajektorienmodelles
oberhalb von 380 K nur einen relativ geringen Einfluss auf die abgeleiteten Validierungsergeb-
nisse hat. Fiir Untersuchungen in hohen Breiten im Sommer kann ein solcher Einfluss sogar
nahezu ausgeschlossen werden. Hier treten nur selten (< 2%) horizontale Absténde von mehr
als 500 km zwischen den basierend auf unterschiedlichen Modellen berechneten Trajektorien auf
(siche Abb. B.12). Aufkerdem sind unter sommerlichen Bedingungen horizontale Gradienten der
langlebigen Spurengase kaum ausgeprégt. Beispielsweise dndert sich im Juni in hohen Breiten
die zonal gemittelte Methankonzentration innerhalb von 5° geografischer Breite in der unteren
und mittleren Stratosphéire um maximal 35 ppb. Die Standardabweichung liegt zwischen 50 und
80 ppb bzw. 4 und 9% |[siehe Ergénzung zu Groof und Russell, 2005 und damit im unteren
Bereich des MIPAS-E-Fehlers. In hohen Breiten im Winter/Friithjahr und in mittleren Breiten
sind eher Anderungen der Validierungsergebnisse mdoglich. Zwischen 20 und knapp 30% der
anhand unterschiedlicher Modellversionen berechneten Trajektorien weisen einen horizontalen
Abstand von mehr als 500 km auf (sieche Abb. B.12), so dass basierend auf den unterschiedlichen
Trajektorien nicht immer identische Koinzidenzen zu erwarten sind. Inwieweit sich dies auf die
Validierungsergebnisse auswirkt, hingt von den horizontalen Gradienten des zu validierenden
Spurengases ab. Diese sind stark von der jeweiligen meteorologischen Situation abhingig. Die
grobten Spurengasgradienten sind dabei in hohen Breiten im Winter zu erwarten. Das zeigt sich
beispielsweise in einer hohen Standardabweichung der Methankonzentration, die in 67,5°N im
Februar/Mérz bis zu ca. 300 ppb bzw. 40 % betragt |Ergédnzung zu Groo® und Russell, 2005].

8 Fiir den Juni 2003 sind keine aktuellen Erwirmungsraten verfiigbar, so dass fiir die Messung am 09.06.2003
lediglich die Ergebnisse fiir die klimatologischen Erwérmungsraten angegeben werden konnen.
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6.4.3.

N2O-Validierung

Validierungsergebnisse fiir NoO und CH,

In Abbildung 6.16 sind die Ergebnisse der Validierungsstudien fiir NoO gezeigt. Beispielhaft
sind die anhand der direkten Methode (1 Tag, 7,5° Breite, 15° Lange) ermittelten MIPAS-E-
Koinzidenzen (links) bzw. die basierend auf 5-Tages-Trajektorien (1,25°, L59, aktuell bzw. kli-
matologisch, Matchkriterien: 500 km, 1h) bestimmten MIPAS-E-Matches (Mitte) den jeweiligen
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Abb. 6.16.: Vergleich zwischen MIPAS-E- und BONBON-Messungen fiir NoO
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6.4 MIPAS-E-Validierung fiir langlebige Spurengase

Tab. 6.5.: Mittlere absolute und relative NgO—Differenzenl) zwischen den MIPAS-E- und den
BONBON-Messungen fiir Héhen > 20 km

Datum direkt direkt 2-Tages-Trajekt. 5-Tages-Trajekt.
[Urban et al., 2005] (nah) (2,5°, 125, klimat.)  (1,25°, L59, aktuell)
1 Tag, 7,5°, 15° 350km, 13h 500km, 1h 500km, 1h
24.09.2002 20 £ 4 ppb 3+ 9ppb 2 4+ 6 ppb 7 + 4 ppb
9+ 3% (142) -3+ 6 % (26) -3 +4 % (43) 0+3% (91
06.03.2003 - - 2 + 2 ppb 3+ 1ppb
- - 7T+7% (57) 9+6 % (73)
09.06.2003 20 £ 2 ppb 27 £ 2 ppb 21 + 1 ppb 21 £ 1 ppb
22 +2 % (91) 30 +£5 % (26) 22 + 2 % (37) 22 +1 % (86)

Y Zur Bestimmung der absoluten Differenzen wurde der BONBON-Wert vom MIPAS-E-Wert abgezogen.
Der relative Fehler wurde im Verhéaltnis zur Referenzmessung (BONBON) bestimmt. Zu den mittleren
Differenzen ist der Standardfehler angegeben, der sich aus der Standardabweichung ¢ und der Anzahl der
Wertepaare n berechnet zu: o/y/n. Die Anzahl der zugrundeliegenden Fille n ist in Klammern angegeben.

BONBON-Messungen gegeniibergestellt. Auferdem werden die berechneten mittleren Differen-
zen zwischen den Satelliten- und den Ballonmessungen dargestellt, die sich bei der Anwendung
verschiedener Methoden zur Ermittlung der Koinzidenzen ergeben (Abb. 6.16 rechts). Fiir diese
Methoden sind in Tabelle 6.5 die mittleren absoluten und relativen Differenzen fiir den Hohen-
bereich ab 20 km aufgefiihrt.

Die Differenzen zwischen den mittleren MIPAS-E- und den BONBON-Profilen verlaufen
mit ansteigender Hohe i. Allg. unabhéngig von der Methode zur Ermittlung der Koinzidenzen
anndhernd identisch. Die groften Abweichungen zwischen den mittleren Differenzen lassen sich
fiir die Messung am 24.09.2002 um 24 km feststellen. Hier sind die anhand der direkten Methode
(1 Tag, 7,5° Breite, 15° Lénge) bestimmten Differenzen um bis zu 38 ppb grofer als die basierend
auf den der in-situ-Messung am nahesten liegenden MIPAS-E-Messungen berechneten Differen-
zen. Die im Vergleich zu den anderen Methoden systematisch hoheren Differenzen der direkten
Methode zwischen 22 und 28 km sind auf die MIPAS-E-Messungen bei 36 und 37°N zurtickzufiih-
ren (siehe Abb. 6.16a links: schwarz-rote Symbole). Diese Messungen ergeben héhere NoO-Werte
als die Messungen weiter nordlich und werden mit den anderen Koinzidenzkriterien ausgeschlos-
sen werden. Mit den sehr weit gefassten Koinzidenzkriterien der direkten Methode werden hier
riumlich zu weit entfernte MIPAS-E-Messungen erfasst, die zu einer Uberschitzung der Diffe-
renzen zwischen den MIPAS-E- und den BONBON-Daten fiihren. Relativ hohe Abweichungen
von bis zu 25 ppb zwischen den anhand der verschiedenen Methoden bestimmten Differenzen
zwischen den Satelliten- und den Ballonmessungen treten auch am 09.06.2003 ab 28 km und dar-
iiber auf. Diese sind wahrscheinlich in erster Linie auf die geringe Anzahl der Koinzidenzen in
den einzelnen Hoéhen und die daraus erwachsenden Unsicherheiten bei der Bestimmung der Dif-
ferenzen zuriickzufiihren. Die Unterschiede zwischen den anhand der verschiedenen Trajektorien
(2-Tages-Trajektorien, 2,5°) 125, klimatologisch vs. 5-Tages-Trajektorien, 1,25° L59, aktuell)

berechneten Differenzen sind fast immer kleiner als 5 ppb (siehe Abb. 6.16), so dass die mittleren
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6 Fallstudien zur ENVISAT-Validierung mit Hilfe von Ballonmessungen

Differenzen fiir Héhen ab 20km sehr gut tibereinstimmen (siehe Tab. 6.5). Nur in Einzelféllen
(z.B. am 24.09.2002 um 15 km und am 06.03.2003 um 17 km) treten hier Unterschiede von bis
zu 20 ppb auf. Auch mit den anhand der nahesten MIPAS-E-Messungen berechneten Differenzen
stimmen die basierend auf den Trajektorien ermittelten Differenzen i. Allg. gut iiberein. Insge-
samt zeigen die basierend auf den verschiedenen Methoden ermittelten Differenzen zwischen den
MIPAS-E- und den BONBON-Daten ein konsistentes Bild. Insbesondere werden Héhenberei-
che mit Differenzen, die grofer als der kombinierte Fehler sind, fast immer von allen Methoden
gleichermafen identifiziert. Die mittleren relativen Differenzen zwischen den Satelliten- und den
Ballonmesswerten im Hohenbereich ab 20 km weisen fiir die basierend auf den Trajektorien ermit-
telten Koinzidenzen Unterschiede von 0 bis 8 % im Vergleich zu den Differenzen auf, die auf der
Grundlage der zur Ballonmessung am nahesten liegenden MIPAS-E-Messungen ermittelt wurden
(vgl. Tab. 6.5).

Die vom in-situ-Messgerdt bestimmten NoO-Profile zeigen im Wesentlichen den fiir die je-
weilige meteorologische Situation typischen Verlauf mit der Hohe [vgl. Engel et al., 2002]. Am
24.09.2002 (mittlere Breiten wahrend der Windumstellung) und am 09.06.2003 (hohe Breiten,
Sommerzirkulation) nimmt die NoO-Konzentration anndhrend kontinuierlich mit der Héhe ab.
Auffillig sind in beiden Profilen Regionen, in denen der Abfall der Konzentration mit der Héhe
nicht streng monoton erfolgt (24.09.2002 oberhalb von ca. 19km) oder sogar geringere Konzen-
trationen als in dartiberliegenden Hohen feststellbar sind (09.06.2003 um 19 km und um 25km).
Diese zum Teil sprunghaften Anderungen der Spurengas-Konzentration werden durch Luftmas-
sen unterschiedlichen Ursprungs hervorgerufen [z.B. Michelsen et al., 1998a]. Die am 06.03.2003
in hohen Breiten gemessene NoO-Konzentrationen erreichen in zwischen 22km und 23 km ihr
Minimum mit Werten um 5 ppb und steigen dann wieder leicht an. Der stark ausgeprigte Gradi-
ent in den unteren Hohen und die geringen Werte ab ca. 22 km sind auf das Absinken NoO-armer
Luftmassen aus hoheren Schichten innerhalb des Polarwirbels zuriickzufiihren [z.B. Engel et al.,
2002, vgl. auch Abschnitt 2.3.4 und 2.4]. Ungew6hnlich ist das Minimum um ca. 23 km, das auf
einen hohen Anteil vom mesosphérischen Luftmassen hinweist. Darauf wird in Kapitel 7 néher

eingegangen.

Der prinzipielle Verlauf der NoO-Ballonprofile wird von den mittleren MIPAS-E-Daten gut
wiedergegeben. Auch das Minimum am 06.03.2003 und die Anderungen des vertikalen Gradien-
ten fiir die anderen beiden Messungen werden — unter Beriicksichtigung der vertikalen Auflésung
von MIPAS-E - i. Allg. gut erfasst. Allerdings ergeben die MIPAS-E-Messungen insbesondere
im unteren Hohenbereich hohere NoO-Konzentrationen als die BONBON-Messungen (24.09.2002
unterhalb von 23 km, 06.03.2003 unter 20 km, 09.06.2003 gesamter Hohenbereich). Die mittleren
absoluten Differenzen im Hohenbereich ab 20km sind immer positiv (siehe Tab. 6.5). Abwei-
chend zu den i. Allg. positiven Messabweichungen von MIPAS-E treten am 24.09.2002 um 30 km
negative Differenzen zwischen den MIPAS-E- und den in-situ-Daten auf, die den kombinierten
Fehler iiberschreiten. Da die absoluten NoO-Konzentrationen in diesem Hohenbereich relativ
gering sind, ergeben sich zum Teil negative mittlere relative Differenzen (siehe Tab. 6.5). Fiir
den 06.03.2003 stimmen die von beiden Messgerdten ermittelten NoO-Konzentrationen im H6-

henbereich ab 20km gut iiberein. Die mittlere Differenz zwischen den Satellitendaten und den
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6.4 MIPAS-E-Validierung fiir langlebige Spurengase

Ballonmessungen betrigt hier maximal 3 £ 1 ppb (siche Tab. 6.5). Um das NoO-Minimum in
ca. 23km zeigen die MIPAS-E-IMK-Daten z.T. negative Werte.

Fiir jeden der hier untersuchten Félle gibt es Hohenbereiche, in denen die positive Ab-
weichung von MIPAS-E gegeniiber BONBON den kombinierten Fehler beider Messgerite iiber-
schreitet. Zum Teil werden von MIPAS-E in den untersten Hohenbereichen NoO-Werte von bis
zu 400 ppb gemessen (24.09.2002). Auch unter Beriicksichtigung des relativ grofen Gesamtfeh-
lers in diesem Hoéhenbereich liegen die Messwerte damit ber den aktuellen troposphérischen
Werten von ca. 320 ppb, die eine obere Grenze fiir die zu erwartenden Messwerte darstellen.
Die positiven Abweichungen der MIPAS-E-Daten von den BONBON-Messungen kénnte grund-
sétzlich auch durch eine falsche Hohenzuordnung der MIPAS-E-Daten zustandekommen. Eine
Verschiebung der MIPAS-E-Profile um ca. 1-2km nach unten, wiirde die positiven Abweichun-
gen in vielen Hohenbereichen erheblich reduzieren und nur in wenigen Hohen zu (stérkeren)
negativen Abweichungen fithren. Allerdings deuten die erheblich zu hohen Werte in den unteren
Hohenbereichen darauf hin, dass mogliche Probleme bei der H6henzuordnung nicht die entschei-
dende Ursache fiir die positiven MIPAS-E-Abweichungen sind. Eine prinzipielle Uberschitzung
der NoO-Konzentrationen durch die MIPAS-E-IMK-Daten wird z.B. auch von Glatthor et al.
[2005] festgestellt. Zu hohe Werte treten sowohl bei den operationellen ESA-Daten als auch bei
den IMK-Daten auf. Glatthor et al. [2005] geben als wahrscheinliche Ursache dafiir Probleme bei
der Kalibrierung von MIPAS-E an.

Fiir alle drei untersuchten Félle sind — mit unterschiedlicher Ausprigung — hthenabhingige
Oszillationen in den ermittelten Differenzen feststellbar, die im Zusammenhang mit der CHy-

Validierung noch diskutiert werden.

CH4-Validierung

Fiir die CH4-Vergleiche ergibt sich sowohl fiir die Unterschiede zwischen den Methoden zur
Koinzidenzermittlung als auch fiir die Validierung selbst qualitativ dasselbe Bild wie fiir die
N2O-Validierung. Die Ergebnisse fiir CHy sind wieder beispielhaft in Abbildung 6.17 dargestellt.
Die mittleren absoluten und relativen Differenzen zwischen den MIPAS-E-IMK-Daten und den
BONBON-Messungen, die basierend auf unterschiedlichen Methoden zur Koinzidenzermittlung

bestimmt wurden, sind in Tabelle 6.6 aufgefiihrt.

Die anhand der unterschiedlichen Methoden bestimmten Differenzen zwischen den MIPAS-
E- und den Ballonprofilen zeigen iiberwiegend einen identischen Verlauf. Sehr grofte Abweichun-
gen im Vergleich zu den anderen Methoden zeigt die direkte Methode (1 Tag, 7,5° Breite, 15°
Lénge) fiir den 24.09.2002. Die mittleren Differenzen ab 20km Hoéhe sind fiir die direkte Me-
thode ca. 50 ppb (4 %) hoher, als das Maximum der mittleren Differenzen, die von den anderen
Methoden bestimmt werden (siehe Tab. 6.6). Wie bereits erldutert, sind diese Abweichungen auf
ein zu weit gefasstes rdumliches Koinzidenzkriterium zuriickzufiithren. Auch fiir den 09.06.2003
zeigen sich erhebliche Unterschiede in den fiir den Héhenbereich ab 20 km bestimmten mittleren
Differenzen. Hier sind die aus den am nahesten zur BONBON-Messung liegenden MIPAS-E-
Messungen bestimmten mittleren Differenzen um ca. 60 ppb (6 %) hoher (siehe Tab. 6.6), als
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6 Fallstudien zur ENVISAT-Validierung mit Hilfe von Ballonmessungen
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Abb. 6.17.: Vergleich zwischen MIPAS-E- und BONBON-Messungen fiir CHy

die anhand der anderen Methoden ermittelten Differenzen. Ursache dafiir sind die erheblichen
Unterschiede ab ca. 30km und dariiber. Zwischen 20 und 30km stimmen die anhand der un-
terschiedlichem Methoden ermittelten Differenzen sehr gut iiberein. Die mittleren relativen Dif-
ferenzen zwischen den Satelliten- und den Ballonmesswerten im Héhenbereich ab 20 km weisen
fiir die basierend auf den Trajektorien ermittelten Koinzidenzen Unterschiede von 0 bis 6 % im
Vergleich zu den Differenzen auf, die auf der Grundlage der zur Ballonmessung am nahesten
liegenden MIPAS-E-Messungen ermittelt wurden (vgl. Tab. 6.6).
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6.4 MIPAS-E-Validierung fiir langlebige Spurengase

Tab. 6.6.: Mittlere absolute und relative CH4—Differenzen1) zwischen den MIPAS-E- und den
BONBON-Messungen fiir Héhen > 20 km

Datum direkt direkt 2-Tages-Trajekt. 5-Tages-Trajekt.
[Urban et al., 2005] (nah) (2,5°, 125, klimat.)  (1,25°, L59, aktuell)
1 Tag, 7,5°, 15° 350km, 13h 500km, 1h 500km, 1h
24.09.2002 | 124 £ 17 ppb 50 £+ 39 ppb 35 £ 25 ppb 74 + 17 ppb
10 + 2 % (142) 4+ 4% (26) 24+ 2% (43) 6+2% (94)
06.03.2003 - - 20 £+ 13 ppb 31 £ 10 ppb
- - 5+ 3% (57) 7T+2% (73)
09.06.2003 | 157 £+ 12 ppb 218 = 19 ppb 165 £ 15 ppb 158 £+ 10 ppb
174+ 1% (91) 24 + 3 % (26) 18 £ 2 % (37) 17+ 1 % (86)

Y Zur Bestimmung der absoluten Differenzen wurde der BONBON-Wert vom MIPAS-E-Wert abgezogen.
Der relative Fehler wurde im Verhéaltnis zur Referenzmessung (BONBON) bestimmt. Zu den mittleren
Differenzen ist der Standardfehler angegeben, der sich aus der Standardabweichung ¢ und der Anzahl der
Wertepaare n berechnet zu: o/y/n. Die Anzahl der zugrundeliegenden Fille n ist in Klammern angegeben.

Der Verlauf der CHy-Profile, die vom in-situ-Gerit gemessen wurden, entspricht qualitativ
den bereits diskutierten NoO-Profilen. Die CH4-Konzentrationen nehmen fiir den 24.09.2002 und
fiir den 09.06.2003 mit der Hohe anndhernd kontinuierlich ab. Abweichend davon gibt es am
24.09.2002 Hohenbereiche mit fast konstanten CHy-Konzentrationen und am 09.06.2003 treten
um 19 und um 25 km CHy-Werte auf, die niedriger sind als in den dariiberliegenden Hohen. Fiir

den 06.03.2003 ist das CH4-Minimum etwas stérker ausgeprégt als fiir N2O.

Die MIPAS-E-Messungen geben den Verlauf der CH4~-BONBON-Profile gut wieder. Aber
auch fiir CHy iiberschitzen die MIPAS-E-Daten in vielen Héhen die vom BONBON-Messgerit
ermittelten Werte. Die berechneten mittleren Differenzen zwischen den MIPAS-E-IMK- und den
BONBON-Werten fiir den Hohenbereich ab 20 km sind fiir alle untersuchten Fille unabhéngig von
der Methode zur Koinzidenzbestimmung positiv (siehe Tab. 6.6). In den unteren Héhenbereichen
ergeben sich zum Teil unrealistisch hohe Werte von mehr als 2000 ppb, die {iber den aktuellen
Werten in der Troposphére (ca. 1800 ppb) liegen. Ursache fiir die prinzipiell zu hohen CHy-
MIPAS-E-Werte, die sich auch fiir die ESA-Daten feststellen lassen, sind wie bei NoO Probleme
bei der Kalibirierung des Satelliteninstrumentes [Glatthor et al., 2005]. Negative Abweichungen
zwischen den MIPAS-E- und den BONBON-Profilen, die i. Allg. innerhalb des kombinierten
Fehlers liegen, treten lediglich am 24.09.2002 in einem kleinen Hohenbereich um 30 km und am
06.03.2003 in Hohen oberhalb von 20 km auf.

Die bereits fiir NoO festgestellten Oszillationen in den mittleren Differenzen lassen sich
ebenso fiir CHy identifizieren. Aufgrund der héheren absoluten CHy-Konzentrationen sind diese
Oszillationen deutlicher ausgeprégt als fiir NoO (v.a. am 06.03.2003 im Hohenbereich ab 20 km).
CHy4- und N2O-Oszillationen zeigen sich auch fiir die anhand des ESA-Algorithmus abgeleiteten
Werte [Payan et al., 2007]. Ridolfi und Sgheri [2008] untersuchen die Ursachen dieser Oszilla-
tionen anhand des operationellen ESA-Algorithmus. Zur Glattung der Spurengas-Profile fithren
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6 Fallstudien zur ENVISAT-Validierung mit Hilfe von Ballonmessungen

sie fiir den ESA-Algorithmus eine Tikhonov-Regularisierung ein. Uber die Stirke der Regula-
risierung kann bestimmt werden, inwieweit die Profile geglittet werden. Damit wird letzlich
die vertikale Auflésung der abgeleiteten Profile festgelegt. Ridolfi und Sgheri [2008]| verwenden
dazu eine automatisierte hohenabhingige Methode, die so angelegt ist, dass kiinstliche Oszilla-
tionen soweit wie moglich unterdriickt werden ohne tatsichlich vorhandene kleinskalige vertikale
Strukturen zu zerstoren. Sie konnen durch die Methode eine Reduzierung der Oszillationen in
den ESA-Profilen erreichen. Im IMK-Algorithmus wird bereits eine Tikhonov-Regularisierung
angewendet [Glatthor et al., 2005]. Moglicherweise lassen sich die hier gefunden Oszillationen
in den IMK-Daten aber durch gednderte Regularisierungs-Parameter vermindern. Auch Payan
et al. [2007] diskutieren die méoglichen Ursachen der Oszillationen in den ESA-Profilen. Nach
ihren Angaben haben die Temperatur- und Wasserdampfprofile, die in die Profilableitung fiir
CH,4 und N3O eingehen, keine Auswirkungen auf die Oszillationen. Sie stellen aber fest, dass die
Oszillationen vermindert werden konnen, wenn die Anzahl der vom Algorithmus verwendeten

Wellenlangenbereiche (microwindows) erhoht wird.

CH4-NyO-Korrelationen

In Abbildung 6.18 sind CH4-N2O-Korrelationen fiir die drei in-situ-Messungen und die anhand
der 5-Tages-Trajektorien (1,25°, 159, klimatologisch) ermittelten MIPAS-E-Koinzidenzen darge-
stellt. Die anhand der anderen Methoden ermittelten MIPAS-E-Messungen ergeben jeweils ein
vergleichbares Bild. Die vom BONBON-Instrument gemessenen Spurengaskonzentrationen zei-
gen die fiir die jeweilige meteorologische Situation zu erwartenden CH4-NoO-Korrelationen [vgl.
Michelsen et al., 1998al. Die fiir die Messung in hohen Breiten im Winter/Frithjahr ermittelte
Korrelation ist dabei prinzipiell zu niedrigeren Werten hin verschoben, da durch das Absinken
innerhalb des Polarwirbels CHy- und N2O-arme Luft in niedrige Hohen transportiert wird (vgl.
auch Abschnitte 2.3.4 und 2.4.3).

Fiir alle drei Félle zeigen die MIPAS-E-Daten im Wesentlichen denselben Verlauf wie die

in-situ-Messungen und einen relativ kompakten Zusammenhang mit nur geringer Streuung. Im
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Abb. 6.18.: CH4-NoO-Korrelationen fiir MIPAS-E und BONBON
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6.5 Zusammenfassung

Vergleich zu den BONBON-Messungen ist aber insbesondere bei der Messung am 06.03.2003 eine
leichte Uberschitzung der CHy-Daten durch MIPAS-E offensichtlich — der iiberwiegende Teil der
MIPAS-E-Datenpunkte liegt bei gleichen NoO-Werten oberhalb der BONBON-Punkte. Eine sol-
che Verschiebung der CH4-NoO-Korrelationen im Vergleich zu anderen Datensdtzen wird fiir die
MIPAS-E-IMK-Daten auch von Glatthor et al. [2005] festgestellt. Dariiberhinaus lassen sich auch
hier die zu hohen MIPAS-E-Werte identifizieren, die in den unteren Héhenbereichen gemessen
wurden. Wie bereits beschrieben, sind CHy-Konzentrationen von mehr als 1800 ppb bzw. NoO-
Konzentrationen von mehr als 320 ppb aufgrund der aktuellen troposphérischen Konzentrationen

nicht zu erwarten.

6.5. Zusammenfassung

Die im Rahmen dieser Arbeit entwickelte Methode zur Identifizierung von Koinzidenzen zwi-
schen Satelliten- und Ballonmessungen anhand von Luftmassen-Trajektorien ist ein wichtiges

Hilfsmittel zur Satellitenvalidierung. Sie erlaubt:

e cine hinsichtlich moglicher Koinzidenzen mit dem zu validierenden Satellitenmessgerét op-

timierte Planung der Ballonfliige (siehe Kap. 6.1),

e das Ermitteln einzelner fiir die Satellitenvalidierung am besten geeigneter Matches sowie
des relevanten Hohenbereiches (siehe Kap. 6.2 und Kap. 6.3 sowie Butz et al. [2006]; Dorf
et al. [2006]),

e die Bestimmung vieler Matches in unterschiedlichen Hohenbereichen, um eine statistische
Auswertung zu ermoglichen (siehe Kap. 6.2 und Kap. 6.4 sowie Payan et al. [2007]; Wetzel
et al. [2007]; Olinger [2005]; Zhang [2006]),

e eine photochemische Modellierung entlang der Trajektorien bei Spurengasen mit Tagesgang
(z.B. NOg und BrO, siehe Kap. 6.3 und Butz et al. [2006]; Dorf et al. [2006]; Wetzel et al.
[2007]; Olinger [2005]; Zhang [2006]) sowie

o die Bestimmung von Koinzidenzen fiir ein zweites Satelliteninstrument, das wéhrend der

Flugplanung nur bedingt beriicksichtigt werden konnte [Olinger, 2005; Zhang, 2006].

So wurden die MIPAS-B2-Fliige hinsichtlich der MIPAS-E-Validierung optimiert und i. Allg.
nachts durchgefiithrt. Eine SCIAMACHY-Validierung anhand der MIPAS-B2-Messungen war
dementsprechend nur basierend auf Trajektorienrechnungen moglich [vgl. Olinger, 2005; Zhang,
2006]. Die trajektorienbasierte Methode erlaubt es auch, fiir die Validierung geeignete Koinzi-
denzen zu bestimmen, wenn fiir die in unmittelbarer Ndhe zur Ballonmessung durchgefiihrten
Satellitenmessungen keine ausgewerteten Spurengasprofile zur Verfiigung stehen (siehe Kap. 6.4).
Wihrend der Ballonflugplanung ist die Methode v.a. fiir Balloninstrumente mit stark einge-
schriankter Startzeit wie dem LPMA /DOAS-Gerit eine entscheidende Planungshilfe.

Bei der Anwendung der Methode miissen verschiedene Parameter (Vorwérts-/Riickwértstest,
PV-Erhaltung, Koinzidenzen anhand mehrerer Trajektorien iiber einen bestimmten Hohenbe-

reich) iiberpriift werden, um moglicherweise aus der Methode resultierende Fehler zu minimieren.
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6 Fallstudien zur ENVISAT-Validierung mit Hilfe von Ballonmessungen

Beim Vergleich von Ballonmessungen mit einzelnen zeitnahen Satellitenprofilen hat die Art
des zugrundeliegenden Trajektorienmodelles i. Allg. keinen Einfluss auf die ermittelten Satelliten-
Koinzidenzen. Auch die photochemische Modellierung, die bei der Validierung kurzlebiger Spu-
rengase notwendig ist, wird von den zugrundeliegenden Trajektorien nur wenig beeinflusst. An-
hand einer Sensitivitdtsstudie fiir NO2 (siehe Kap. 6.3) konnte gezeigt werden, dass sich die
Validierungsergebnisse im Hohenbereich ab 20 km um maximal 4 % andern.

Fiir langlebige Spurengase konnte mit den hier durchgefiihrten Fallstudien (siehe Kap. 6.4) ge-
zeigt werden, dass die Methode fiir Trajektorien, die iiber einen Zeitraum von 5 Tagen berechnet
wurden, anwendbar ist. Die aus der Methode resultierenden mittleren Fehler liegen fiir den Ho-
henbereich ab 20 km maximal bei 8 %. Der von Danilin et al. [2002b] anhand von trajektorien-
basierten Koinzidenzen eines Satelliteninstrumentes mit sich selbst und anhand von Vergleichen
zwischen verschiedenen Satelliteninstrumenten abgeschétzte Fehler von 3—5 % erscheint daher als
zu gering. Der hier ermittelte Fehler fiir die Methode liegt fiir die untersuchten Félle i. Allg. deut-
lich unterhalb des kombinierten Fehlers aus den beiden Messinstrumenten, so dass der Einfluss

der Methode auf die Validierungsergebnisse als insgesamt gering eingeschétzt werden kann.

Aus den durchgefithrten Fallstudien kann lediglich der Einfluss des zugrundeliegenden Tra-
jektorienmodelles bestimmt werden. Zusétzliche Unsicherheiten erwachsen aus den im Abschnitt
4.1.2 beschriebenen Unterschieden zwischen verschiedenen meteorologischen Eingangsdaten. Fiir
die im Rahmen dieser Arbeit verwendeten operationellen Daten des ECMWEF zeigen verschie-
dene Studien im Vergleich zu anderen meteorologischen Datensétzen eine gleiche bzw. bessere
Qualitat der Daten (siehe Abschnitt 4.2.2). Daher kann von einer relativ hohen Qualitdt der
ECMWPF-Daten ausgegangen werden.

Die hier gefundenen Ergebnisse sind nicht ohne weiteres auf andere Anwendungen tiber-
tragbar. So ist zu erwarten, dass die photochemische NOo-Korrektur bei Koinzidenzen, die mehr
als einen Tag von der Ballonmessung entfernt stattfanden, eine héhere Sensitivitit zu den Tra-
jektorien aufweist, als bei den in Kapitel 6.3 untersuchten Matches innerhalb eines Tages. Auch
fiir andere kurzlebige Spurengase kann sich eine hohere Sensitivitat hinsichtlich der zugrundelie-
genden Trajektorien ergeben als fiir NO2. Die in Kapitel 6.4 fiir die langlebigen Spurengase NoO
und CHy gezeigte geringe Sensitivitdt der Validierungsergebnisse beziiglich der zugrundeliegen-

den Trajektorien ist ebenfalls nur bedingt auf andere Spurengase ibertragbar.
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7. Der Eintrag mesospharischer Luft in die
Stratosphare im Winter 2002/03

Die in Kapitel 6.4 zur MIPAS-E-Validierung verwendeten BONBON-Messungen weisen jeweils
Hohenbereiche auf, in denen die Spurengaskonzentrationen auf eine unterschiedliche Herkunft der
Luftmassen schliefsen lassen. Bestimmte Spurengase lassen zwar Riickschliisse auf die Herkunft
der Luftmassen zu (siche Abschnitte 2.4.3 und 2.4.4), allein auf der Grundlage der gemesse-
nen Spurengaskonzentrationen ist eine Analyse der zugrundeliegenden Transportprozesse aber
nur bedingt moglich. Anlass fiir die folgenden Untersuchungen waren Ballonmessungen in hohen
Breiten im Januar und Mérz 2003. Diese Messungen zeigen in der unteren bzw. mittleren Stra-
tosphére jeweils eine Schicht mit Spurengaskonzentrationen, wie sie nur durch den Eintrag von
Luftmassen aus Schichten oberhalb der Stratosphére — der Mesosphiére (vgl. Kap. 2.1) — zu erkla-
ren ist. Anhand von Trajektorienrechnungen wird im Folgenden der Zeitpunkt des Luftmassen-
Eintrages in die Stratosphire bestimmt und im Hinblick auf die meteorologische Situation im
Winter 2002/03 analysiert. Die Ergebnisse der Trajektorienrechnungen sind z.T. bereits in Engel

et al. [2006] vertffentlicht, sie werden hier durch umfassendere Analysen erweitert.

Ein hoher Anteil mesosphérischer Luft in der Stratosphére konnte fiir einzelne Episoden bzw.
Winter bereits in der Vergangenheit gemessen bzw. modelliert werden [z.B. Fisher, 1993; Kouker
et al., 1995; Plumb et al., 2002; Ray et al., 2002]. Rosenfield und Schoeberl [2001] zeigen anhand
von Trajektorien, dass der Eintrag mesosphérischer Luftmassen sowohl in der Antarktis als auch
in der Arktis einer hohen zwischenjihrlichen Variabilitit unterliegt und regelméssig stattfindet.
Weitere auf Trajektorien basierende Studien [2.B. Sutton, 1994; Manney et al., 1994, 1999| zei-
gen im polaren Winter einen Eintrag mesosphérischer Luftmassen in die Stratosphire und ein
starkes Absinken von Luftmassen in der oberen Stratosphire. Aktuelle Satelliten-Beobachtungen
lassen ebenfalls auf einen regelméssigen Eintrag mesosphérischer Luftmassen in die Stratosphére
schliefen [Stiller et al., 2008; Manney et al., 2008a]. Eine detaillierte Analyse von vertikal hoch-
aufgelosten Ballonmessungen in hohen Breiten im Winter basierend auf Trajektorienrechungen

— wie sie hier durchgefiihrt wird — erfolgte in anderen Untersuchungen nicht.

Im folgenden Kapitel werden zunéchst die Spurengasmessungen vom Januar und Mérz 2003
vorgestellt, die einen hohen Anteil mesosphérischer Luftmassen implizieren (Kapitel 7.1). Die
Entwicklung des Winters 2002/03 in der Stratosphére wird beschrieben (Kapitel 7.2). Basie-
rend auf mit dem FUB-Modell berechneten Trajektorien wird die Luftmassenherkunft analysiert
(Kapitel 7.3). Die Ergebnisse dieser Analysen werden mit den Beobachtungen und anderen Mo-
dellstudien verglichen (Kapitel 7.4) und abschliefend zusammengefasst (Kapitel 7.5).
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7 Der Eintrag mesosphérischer Luft in die Stratosphére im Winter 2002/03

7.1. Ballon-Messungen in Kiruna im Winter 2002/03

Im Rahmen der ENVISAT-Validierung fanden im Januar und Mérz 2003 in Kiruna (68°N, 21°E)
eine Reihe von Ballonfliigen statt (vgl. Tab. 6.1), bei denen eine Vielzahl von Spurengasen gemes-
sen werden konnte. Einige Messungen zeigten Hohenbereiche mit ungewohnlichen Spurengaskon-
zentrationen, die auf eine mesosphérische Herkunft der Luftmassen hinweisen (siehe Abschnitt
2.4.4). Die Konzentrationen der einzelnen Spurengase werden durch unterschiedliche chemische
und physikalische Prozesse bestimmt [Engel et al., 2006]. Daher lassen sich nicht fiir jedes Spuren-
gas identische Hohen mit von den umliegenden Schichten abweichenden Konzentrationen identi-
fizieren. Im Folgenden wird auf die BONBON-Messungen Anfang Mérz 2003 niher eingegangen.
Die Daten wurden von Andreas Engel (Universitdt Frankfurt) zur Verfiigung gestellt und z.T.

bereits in Kapitel 6.4 im Zusammenhang mit der MIPAS-E-Validierung diskutiert.

Abbildung 7.1 stellt die Vertikalprofile verschiedener Spurengase fiir die BONBON-Messung
am 06.03.2003 dar. Die Messung fand innerhalb des Polarwirbels statt [Engel et al., 2006, siehe
auch Abb. 7.6 in Kap. 7.3]. Entsprechend weisen CH4 und N2O (Abb. 7.1a) unterhalb von ca.
22 km einen stark ausgeprégten vertikalen Gradienten auf (vgl. Abschnitt 2.3.4). Oberhalb dieser
Hohe zeigen beide Spurengase ein Minimum mit dariiber wieder ansteigenden Mischungsverhalt-
nissen. Die Minima um ca. 22,5km fiir NoO bzw. um 24 km fiir CHy deuten auf mesosphérische
Luftmassen hin. Auch das CO2-Minimum (Abb. 7.1a) liegt in etwa 22km Hohe. Allerdings ist
der vertikale COo-Gradient sehr gering — die Anderung der COg2-Konzentration ist fiir den ge-
samten Hohenbereich kleiner als 6 % (vgl. Skala fiir COg in Abb. 7.1a). Dariiberhinaus liegen die
Unterschiede zwischen den in den verschiedenen Hohen ermittelten COs-Konzentrationen zum
Teil im Bereich der Genauigkeit der BONBON-Messungen von 0,2 ppm [Strunk et al., 2000].
In Abbildung 7.1b ist fiir CO und Hz in ca. 25km ein ausgeprigtes Maximum zu erkennen.
SF¢ zeigt ebenfalls in etwa 25km eine Schicht mit sehr niedrigen Konzentrationen. Das aus den
SF¢-Messungen abgeleitete Alter der Luft erreicht in der Schicht um 25km einen Wert von fast
12 Jahren und unterscheidet sich damit stark von dem aus den COgz-Messungen fiir diese Schicht
berechneten Alter von knapp 6 Jahren [Engel et al., 2006]. Das SFg-Alter wird aufgrund der
mesosphérischen Senke iiberschitzt (siche Abschnitt 2.4.4). Engel et al. [2006] bezeichnen es
daher als scheinbares Alter der Luft. Sie schitzen den Anteil mesosphérischer Luftmassen iiber
verschiedene Annahmen zur Differenz zwischen diesem scheinbaren Alter und dem tatséchlichen
Alter der Luft ab. Fiir die Schicht um 25km ermitteln sie einen mesosphérischen Anteil zwi-
schen 36 % (bei einer Altersdifferenz von 15 Jahren), 54 % (10 Jahre) und 108 % (5 Jahre). Die
Differenz zwischen dem scheinbaren Alter und dem tatsichlichen Alter ist offensichtlich gréfer
als 5 Jahre. Die obere Grenze fiir den mesosphérischen Anteil kann unter Beriicksichtigung der

Unsicherheiten in den Annahmen als reine mesosphérische Luft interpretiert werden.

Hinweise auf einen hohen Anteil mesosphirischer Luftmassen ergaben sich auch anhand der
SPIRALE-Messung vom 21.01.2003 und anhand der MIPAS-B2-Messungen vom 21./22.03.2003
(Details und Referenzen zu den Messgerdten siehe Kap. 3.3). Die SPIRALE-Messung im Ja-
nuar 2003 fand kurz nach einem Major Warming in einer gestérten meteorologischen Situation

statt (siehe Kap. 7.2). Im unteren Hohenbereich bis ca. 21 km wurden daher durch die Messung
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7.2 Synoptische Entwicklung des Winters 2002/03
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Abb. 7.1.: BONBON-Messungen am 06.03.2003 in Kiruna (68°N, 21°E)
[Daten: A. Engel, Universitiat Frankfurt; COs: 1. Levin, Universitat Heidelberg]

Luftmassen auferhalb des Polarwirbels bzw. im Polarwirbelrand erfasst. Ab ca. 23km (~ 550 K)
wurde die Messung innerhalb des Polarwirbels durchgefithrt [Huret et al., 2006]. Im Hohen-
bereich zwischen 29 und 31km weist die SPIRALE-Messung sehr hohe CO-Werte auf, wie sie
typischerweise in Hohen zwischen 60 und 70 km in mittleren Breiten auftreten [Huret et al., 2006].
Bei dem MIPAS-B2-Flug wurden ab ca. 18 km und dariiber Luftmassen innerhalb des Polarwir-
bels gemessen |[Wetzel et al., 2006]. Zwischen ca. 21 und 23 km lasst sich fiir diese Messungen
ein Bereich mit einer relativ hohen NO,-Konzentration (als Summe von HNO3, CIONO2, NO
und NOy) feststellen. Die gemessene NO,-Konzentration weicht nach Engel et al. [2006] erheb-
lich von der NOj-Konzentration ab, die sich fiir ungestorte polare Winterbedingungen aus der
gemessenen NoO-Konzentration ableiten ldsst. Miiller et al. [2007] zeigen jedoch, dass die NO,-
NsO-Korrelation bereits im Frithwinter durch chemische Prozesse verdndert wurde. Sie schlielien
daraus, dass die Schicht zwischen 21 und 23 km nicht wesentlich durch mesosphérische Luftmas-
sen beeinflusst wurde. Anhand von neu ausgewerteten CO-Spektren der MIPAS-B2-Messungen
kénnen Miiller et al. [2007] aber zwischen 24 und 27 km einen Hohenbereich mit erhdhten CO-

Werten identifizieren, der auf einen mesosphéirischen Einfluss schlieften l&sst.

7.2. Synoptische Entwicklung des Winters 2002 /03

Im Folgenden wird kurz die synoptische Entwicklung des Winters 2002/03 vorgestellt, wobei der
Schwerpunkt auf der Situation in der oberen Stratosphére liegt. Eine ausfiihrliche Beschreibung
des Winters — v.a. fiir die mittlere und untere Stratosphére — findet sich z.B. in Naujokat und
Grunow [2003|. Der arktische Winter 2002/03 war in mehrfacher Hinsicht aufergewthnlich. Er
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7 Der Eintrag mesosphérischer Luft in die Stratosphére im Winter 2002/03

begann sehr kalt und wurde ab Ende Dezember durch mehrere Stratosphirenerwarmungen (sie-
he Abschnitt 2.3.2) geprigt. Einen Uberblick zum Winterverlauf gibt Abbildung 7.2. Sie zeigt
den zonalen Wind in 60°N sowie die Temperaturdifferenz zwischen dem Nordpol und mittleren
Breiten (60°N) im Zeitverlauf fiir einen Hohenbereich von 100 hPa bis 0,3hPa (~ 57km). In
Abbildung 7.3 ist das Geopotential und die Temperaturverteilung in 1 hPa fiir einzelne Tage im
Winter 2002/03 dargestellt.

Sowohl im Oktober als auch im November lag die Monatsmittel- Temperatur iber dem Nord-
pol in 10 hPa um mindestens 5K unterhalb des langjahrigen Mittels (Abb. 7.4). Vergleichbare
Abweichungen zum langjahrigen Mittel lassen sich auch in 30 hPa feststellen [vgl. Labitzke und
Naujokat, 2000]'. Entsprechend hatte sich bereits zu Beginn des Winters iiber dem Polargebiet
ein kalter, stabiler Wirbel etabliert (Abb. 7.3 oben links). Ab Mitte November fiihrten kleine
Wirmeimpulse in der oberen Stratosphire zu einer Verschiebung des Kiltegebietes nach Siiden
(Abb. 7.3 oben rechts). Der Temperaturgradient in der obersten Stratosphére war aufgrund die-
ser Verlagerung des Kailtegebietes iiber den gesamten Dezember positiv, die Zirkulation blieb
davon aber weitgehend unbeeinflusst (Abb. 7.2).

Wihrend des starken Minor Warmings Fnde Dezember entwickelte sich in der oberen Strato-
sphére ein kriftiges Warmegebiet, das ein entsprechend starkes Hoch nach sich zog (Abb. 7.3
unten links). Die Erwérmung fithrte zu einem positiven Temperaturgradienten zwischen dem Pol
und mittleren Breiten bis 20 hPa. Der zonale Wind in 60°N kehrte nur in den obersten Schichten
auf Ostwind um (Abb. 7.2).

Mitte Januar trat eine neue Erwérmung auf. Sie war in der oberen Stratosphére nicht so stark wie
das Minor Warming im Dezember (Abb. 7.3 unten), setzte sich aber bis in die unteren stratosphé-
rischen Schichten durch. In der mittleren und unteren Stratosphére teilte sich der Polarwirbel in
zwei Zentren. In der Folge waren am 18.01.2003 die Bedingungen fiir ein Major Warming erfiillt:
in 10 hPa und dariiber war der Temperaturgradient zwischen dem Pol und 60°N positiv und in
60°N herrschte im zonalen Mittel Ostwind (Abb. 7.2).

Im Februar und Mérz wechselten sich kalte Perioden mit zwei weiteren Minor Warmings ab. Das
Minor Warming Mitte Februar fiihrte in der unteren und mittleren Stratosphédre zwischen 14.
und 23. Februar zu einer erneuten Teilung des Wirbels in zwei Zentren. In der oberen Strato-
sphéiire verschob sich der Polarwirbel nach Siiden, so dass im zonalen Mittel in 60°N bis etwa
5hPa und dariiber Ostwind herrschte (Abb. 7.2). Nach dem Minor Warming bildete sich Anfang
Mairz wieder ein relativ kraftiger, kalter Polarwirbel, der in Folge des Minor Warmings Mitte
Mérz abgeschwicht wurde.

Das Final Warming begann Ende Mérz mit einem erneuten Wéarmevorstof, der Mitte April zur

Umstellung auf die sommerlichen Temperatur- und Zirkulationsverhéltnisse fithrte (Abb. 7.2).

In Abbildung 7.5 ist die Temperaturentwicklung tiber Kiruna im Winter 2002/03 dargestellt.
Auch hier sind die verschiedenen Phasen des Winters erkennbar. Wahrend des kalten Winter-
beginns bildete sich das Temperaturminimum zwischen ca. 20hPa und 10hPa aus. Ab Mitte
November sind hier Temperaturen von unter -80°C erkennbar. Dieses Temperaturminimum sank

im Laufe des Winters weiter nach unten ab. Die Stratopause lag — abgesehen von einigen Tagen

! Aktuelle Daten fiir die Monatsmittel der Nordpol-Temperatur in 30 hPa sind via
http://www.geo.fu-berlin.de/en/met/ag/strat /products/northpole/index.html abrufbar.
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7.2 Synoptische Entwicklung des Winters 2002/03
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(a) Zonaler Wind in 60°N (b) T-Differenz zwischen Pol und 60°N
mW = Minor Warming, MW = Major Warming; FW = Final Warming
gepunktete Linien = Tag der angegebenen Ballonmessung (siehe Kap. 7.1)

Abb. 7.2.: Zeit-Hohen-Schnitte vom 01.11.2002 bis 30.04.2003 a) des zonalen Windes in 60°N
und b) der Temperaturdifferenz zwischen dem Nordpol und 60°N [Daten: UKMO)]
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Abb. 7.3.: Geopotentielle Hohe [gdam| (Linien) und Temperatur [°C| (Schattierungen) an aus-
gewihlten Tagen im Winter 2002/03 in 1 hPa [Daten: ECMWF]
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Abb. 7.5.: Zeit-Hohen-Schnitt der Temperatur iiber Kiruna (Gitterpunkt 70°N, 20°E) vom
01.11.2002 bis 30.03.2003 [Daten: UKMO]

in der zweiten Novemberhilfte — mit Temperaturen knapp unter 0°C zunéchst um 0,5 hPa. Wah-
rend des Minor Warmings Ende Dezember erhéhte sich die Temperatur im Stratopausenniveau
innerhalb weniger Tage um mehr als 40 K. Gleichzeitig sank die Stratopause auf ca. 5hPa ab.
Eine solche Entwicklung ist typisch fiir starke, plotzliche Stratosphirenerwarmungen [Labitzke,
1972; Manney et al., 2008b|. Auch das Major Warming Mitte Januar fiithrte zu einer Tempera-
turerhohung und einer Absenkung der Stratopause. Dieser neue Wiarmeimpuls konnte sich bis
in die untere Stratosphére durchsetzen. In Folge des Major Warmings kiihlten sich die obere
Stratosphére und die untere Mesosphére ab, so dass eine anndhernd isotherme Atmosphére ohne
definierte Stratopause entstand [vgl. Labitzke, 1972; Manney et al., 2008b|. Die Stratopause bil-
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dete sich vermutlich Anfang Februar in Héhen oberhalb von 0,3 hPa neu aus [vgl. Manney et al.,
2008b]. Ab Mitte Februar befand sich die Stratopause wieder in Hohen um 0,5hPa und auch
die Temperaturverteilung in der mittleren und unteren Stratosphére zeigte wieder ein annéhrend
ungestortes Bild. Die folgenden Minor Warmings Mitte Februar und Mitte Marz 2003 fiihrten
erneut zu einer Temperaturerh6hung. Die fiir den Spéatwinter typische Temperaturverteilung mit
dem Temperaturminimum in der unteren Stratosphire blieb aber i. Allg. erhalten und wurde

erst im Zusammenhang mit dem Final Warming ab Ende Mérz zerstort.

7.3. Untersuchung der Luftmassenherkunft anhand von

Trajektorien

Um den Ursprung der Anfang Mirz iiber Kiruna gemessenen Luftmassen (siehe Kap. 7.1) né-
her zu analysieren und den Zeitpunkt des mesosphéirischen Eintrages zu bestimmen, wird im
Folgenden die Herkunft der Luftmassen anhand von Langzeittrajektorien untersucht. Trajekto-
rienrechnungen iiber lange Zeitrdume erlauben qualitative Aussagen zu den wesentlichen Trans-
portprozessen und der zeitlichen Entwicklung der Luftmassenzusammensetzung. Fine quantita-
tive Ubereinstimmung mit der anhand der Spurengasmessungen abgeleiteten Herkunft ist dabei
nur bedingt zu erwarten. So konnen beispielsweise kleinskalige Mischungsprozesse, die im Verlauf
des Luftmassentransportes auftreten, mit der hier durchgefiihrten Trajektorienrechnung nicht er-
fasst werden. Auch die konkrete Position der einzelnen Trajektorie ist mit wachsender Entfernung
vom Initialisierungszeitpunkt immer groferen Unsicherheiten unterworfen (vgl. Kap. 5). Trotz-
dem erlaubt die statistische Auswertung von Langzeittrajektorien eine Analyse der wesentlichen
Luftmassenbewegungen. Mit ihrer Hilfe konnen z.B. das Absinken innerhalb des Polarwirbels in
hohen Breiten im Winter sowie Mischungsprozesse iiber den Polarwirbelrand untersucht werden

[z.B. Manney et al., 1999; Rosenfield und Schoeberl, 2001 und dort jeweils genannte Referenzen|.

Die Trajektorienrechnungen wurden mit der FUB-Modellversion mit einer horizontalen Auf-
16sung von 1,25°x1,25° und 25 vertikalen Theta-Flachen unter Verwendung der aktuellen Erwér-
mungsraten von SLIMCAT (vgl. Abschnitt 4.3.2) durchgefiihrt. Als meteorologische Eingangs-
daten dienten operationelle ECMWF-Daten?. (1000-1hPa) mit einer zeitlichen Auflésung von
6 Stunden Die Trajektorien wurden am 06.03.2003 12 UT — dem Tag an dem die BONBON-
Messung stattfand — in einem L#ngen-Breiten-Gitter um Kiruna (66,25°N—68,75°N, Abstand
0,25°%; 20,0°E-22,5°E, Abstand 0,5°) in verschiedenen Héhen zwischen 475 K und 840 K (ca. 20—
30km) initialisiert. Die Initialisierungspunkte der jeweils 66 Trajektorien sind in Abbildung 7.6
zusammen mit der PV in zwei ausgewihlten Hohen dargestellt. Wie die Abbildung zeigt, erfolg-
te die Initialisierung iiber den gesamten Hohenbereich innerhalb des Polarwirbels. Tabelle 7.1

gibt einen Uberblick iiber die zur Initialisierung gewithlten Werte fiir die potentielle Temperatur

2 Die Verwendung der UKMO-Daten wiirde eine Berechnung der Trajektorien bis in die Mesosphére erlauben.
Die UKMO-Daten liegen allerdings nur mit einer zeitlichen Auflésung von 24 Stunden vor und die rdumliche
Auflssung der Daten ist geringer als beim ECMWF. Vor der Verwendung des UKMO-Datensatzes als meteo-
rologische Eingangsdaten miisste daher zunichst eine Uberpriifung der Giite der Trajektorien dhnlich wie in
Kapitel 5 erfolgen. Dies war im Rahmen dieser Arbeit nicht realisierbar.
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7 Der Eintrag mesosphérischer Luft in die Stratosphére im Winter 2002/03

Tab. 7.1.: Initialisierung der Trajektorien am 06.03.2003 12 UT

Potentielle ~Hohe ~Druck Potentielle ~Hohe ~Druck
Temperatur [K] [km] [hPa] Temperatur [K] [km] [hPa]
475 20,0 46 650 25,5 18
500 21,0 38 665 25,8 17
525 22,0 32 680 26,2 16
550 22,8 28 695 26,5 15
590 23,9 23 710 26,9 14
605 24,3 22 740 27,9 12
620 24,7 20 790 28,9 10
635 25,1 19 840 29,9 9

und die daraus resultierende Hohe bzw. den dementsprechenden Druck. Zur Initialisierung der
Trajektorien wurde der Abstand zwischen den Theta-Flichen so gew#hlt, dass sich in etwa ein Ho-
henabstand von 1 km ergibt (A©O: 25-50 K). In dem Bereich, in dem die BONBON-Messungen un-
gewoOhnliche Spurengaskonzentrationen zeigen, wurde der Abstand zwischen den Theta-Fliachen
auf 15K (0,3-0,4 km, siehe Tab. 7.1) verringert. Trajektorien wurden ausgehend vom 06.03.2003
riickwérts bis zum 01.11.2002 und vorwérts bis zum 30.03.2003 berechnet. Der obere Rand des
Trajektorienmodelles liegt bei 1600 K, was in etwa der Stratopausenhdhe entspricht (vgl. Abb.
4.5 und Abb. 2.1). Die Luftmassen lassen sich anhand der Riickwértstrajektorien damit bis zu

ihrem Eintritt in die Stratosphére zuriickverfolgen.

Abbildung 7.7 stellt die zeitliche Entwicklung der potentiellen Temperatur (Mittelwert und
Standardabweichung) fiir ausgewéhlte Hohen dar. Die drei in Kapitel 7.1 beschriebenen Ballon-
messungen sind als schwarze Balken dargestellt und der jeweilige Hohenbereich mit Messungen,
die auf einen mesosphérischen Ursprung der Luftmassen hinweisen, ist rot gekennzeichnet. Tra-
jektorien, die am 06.03.2003 unterhalb von 640 K (gelbe Linie und darunter in Abb. 7.7) initia-
lisiert wurden, verbleiben {iber den gesamten Winter in der Stratosphére. Luftmassen, die sich
am 06.03.2003 in 665K (~25,8km, rot in Abb. 7.7) befinden, haben im Mittel Ende November
die obere Stratosphére erreicht. In den dariiberliegenden Schichten ist die Standardabweichung
sehr hoch, was auf eine hohe Variabilitit in der Herkunft und in den von den Luftmassen zu-
riickgelegten Transportwegen schliefen ldsst. Fiir die Luftmassen um 695 K (~26,5 km, braun in
Abb. 7.7) lasst sich aufgrund der hohen Variabilitdt der Zeitpunkt fiir einen moglichen Eintrag
aus der Mesosphére nur unzureichend bestimmen. Die Trajektorien in den Héhen oberhalb von
700 K (dunkelblau bzw. violett in Abb. 7.7) sind iiberwiegend zwischen Dezember und Anfang

Januar aus der Mesosphére in die Stratosphére eingetreten.

Fiir ausgewéhlte Tage ist in Abbildung 7.8 die Position der einzelnen Trajektorien als Héhe
(angegeben als potentielle Temperatur) tiber der geografischen Breite dargestellt. Die schwarzen
Symbole geben jeweils die Position am 06.03.2003 - dem Zeitpunkt der Initialisierung der Riick-
wirtstrajektorien — an. Anfang November (Abb. 7.8a) befindet sich die {iberwiegende Anzahl
der am 06.03.2003 unterhalb von 640 K initialisierten Trajektorien innerhalb der Stratosphire

zwischen 50°N und dem Pol. Nur einige wenige dieser Trajektorien liegen siidlich von 50°N bzw.
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Abb. 7.7.: Zeitliche Entwicklung der potentiellen Temperatur (Mittelwert und Standardabwei-
chung) fiir ausgewéhlte Initialisierungshohen

treten gerade ins Modellgebiet ein (z.B. gelbe Symbole um 1600 K in ca. 80°N). Die oberhalb
von 640 K initialisierten Trajektorien befinden sich zum Grofteil auferhalb des Modellgebietes —
d.h. auferhalb der nordhemisphérischen Stratosphéire. Die meisten dieser Trajektorien werden in
den folgenden Wochen von Hohen oberhalb von 1600 K die obere Stratosphére erreichen; einige
Trajektorien kommen dann aus Gebieten siidlich des Aquators. Am 01.12.2002 (Abb. 7.8b) ist
in der oberen Stratosphire in mittleren und hohen Breiten eine Hiufung von Trajektorien er-
kennbar, die am 06.03.2003 in 665 K bzw. 680 K initialisiert wurden (rote Kreise bzw. Dreiecke).
Die meisten dieser Trajektorien haben die Stratosphéire Ende November aus der Mesosphére

kommend erreicht. Weitere Trajektorien dieser Hohenschicht folgen in den néchsten Tagen An-

185



7 Der Eintrag mesosphérischer Luft in die Stratosphére im Winter 2002/03

....... A e Bt s Sata

1600 Y S T i
r ., v f ‘o ® ox

1400 - KIS Fme T % X -

L + 5 ‘e, ++*A e

< + * XK +

< 1200F R ]
L +4

5 L Yo+ ox * s

2
L .

S 1000 L P . S

a L

€ L . —

& 800 po ]
C oo?

[ L

Y S i IS

o L . 475K (~20.0km 650K (~25.5km gy

o L . 500K (~21.0km] « 665K (~25.Bkm T —

Q 400+ 525K (~22.0km] « 680K (~26.2km - 4
b« 550K (~22.8km] + 695K (~26.5km Initialisierung —
- 590K (~23.9km] x 710K (~26.9km
[+ 605K (~24.3km 750K {~27.9km ]

200 . 620K (~24.7km) + 790K (~28.9km

3 35K km 01. 11 02 ]

(a) 01.11.2002

1600

: 0' ] * * ;.0 .
1400 - Fawy Wy Ay ;" M b

L vyom Y v ]
= , 8 = L IR EACIAE
= 1200 AR K, o7 e VY B
< - ¥ % A 1
2 r WD ]
o L + +]
© 1000} fgh'fo
e C ]
2 800 o SO o*r.* foe
[ - 4
E 600 [ \mt\ohswerun% " ﬁ#
= r . in o et A o]
k] L o 475K (~20.0km 650K (~25.5km w
5] L . 500K (~21.0km) o 665K (~25.8km T
Q  400|+ 525K (~22.0km) . BBOK (~26.2km nitioli

b« 550K (~22.8km) + 695K (~26.5km nitialisierung

b - 530K (~23.9km) x 710K (~26.9km

[ . 805K (~22.3km) v 750K (~27.9km

200 [« 620K (~24.7km) + 790K (~28.9km
[ - 635K (~25.1km) = BAOK (~29.Gkm ) ) of1. OW 03 :
Q 10 20 30 40 50 60 70 80 90

(¢) 01.01.2003

Abb. 7.8.: Trajektorienpositionen fiir die am 06.03.2003 initialisierten Riickwértstrajektorien an
ausgewéhlten Tagen (Details siche Text)

fang Dezember auf demselben Weg. Wie schon anhand von Abbildung 7.7 festgestellt, zeigen
die in 695K initialisierten Trajektorien (braune Kreuze) demgegeniiber sehr unterschiedliche
Positionen und Transportwege. Sie verteilen sich am 01.12.2002 annihernd {iber die gesamte
obere Stratosphére, wobei nur relativ wenige dieser Trajektorien in hohen nordlichen Breiten
anzutreffen sind. Anfang Januar (Abb. 7.8c) hat auch der iiberwiegende Teil der oberhalb von
700 K initialisierten Trajektorien (blaue Symbole) die obere Stratosphére erreicht. Dabei sind die
meisten dieser Trajektorien in mittleren und hohen Breiten aus der Mesosphére in die Strato-
sphiire eingetreten. Allerdings ist auch ein relativ hoher Anteil dieser Trajektorien innerhalb der
Stratosphéire aus niedrigen Breiten antransportiert worden (vgl. Abb. 7.8a und b). Abbildung
7.8d zeigt die Trajektorienpositionen Anfang Februar. Im Gegensatz zu Abbildung 7.8c liegen
hier auch die Trajektorien, die oberhalb von 665K initialisiert wurden, in einem jeweils relativ
kleinen Hohenbereich, der sich gut von den Positionen der in benachbarten H6hen initialisier-
ten Trajektorien abgrenzen ldsst. Die Schichtung der Trajektorien in den oberen Héhen (braune
Kreuze und dariiber) entsprechend ihrer Initialisierungshéhe geht hauptséchlich Mitte Januar —

im Zusammenhang mit dem Major Warming und der damit verbundenen starken Vermischung

geogr. Breite [°N]

der Luftmassen — verloren (nicht gezeigt).
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Abb. 7.9.: Zeitliche Entwicklung des Anteils (a) mesosphérischer Luftmassen (0 > 1550K), (b)
von Luftmassen auferhalb des Polarwirbels (MPV < 28 PVU) und (c) tropischer
Luftmassen (¢ < 30°N)

Abbildung 7.9 zeigt die zeitliche Entwicklung des Anteils von Luftmassen verschiedener
Herkunft. Als mesosphérische Luft (Abb. 7.9a) werden dabei solche Trajektorien identifiziert,
die eine potentielle Temperatur von 1550 K und mehr aufweisen. Tropische Luftmassen (Abb.
7.9c) werden anhand der geografischen Lage der Trajektorien bei Positionen siidlich von 30°N de-
finiert. Zur Bestimmung der Luftmassen, die aufserhalb des Polarwirbels liegen (Abb. 7.9b), wird
die modifizierte potentielle Vorticity nach Miiller und Giinther [2003| herangezogen (MPV yrcos,
siehe Abschnitt 2.2.5, Gl. 2.29). Im Folgenden wird sie ohne Index als MPV bezeichnet. Streibel
et al. [2006] bestimmen den PV-Wert des Polarwirbelrandes in 475 K fiir Ende November 2002
auf 28 PVU? und stellen eine Zunahme des Wertes bis Anfang Januar 2003 auf 36 PVU fest. Ent-
sprechend werden Trajektorien als auferhalb des Polarwirbels liegend klassifiziert, wenn die MPV
kleiner als 28 PVU ist*. Riickwirtstrajektorien, die das Modellgebiet verlassen (i. Allg. iiber den
oberen Modellrand von 1600 K, in einigen wenigen Fillen durch Positionen siidlich vom Aquator;
zum Langen-Breiten-Gitter des Trajektorienmodelles vgl. Abb. 4.2), behalten ihre Eigenschaften

vom letzten Zeitschritt, an dem sie sich im Modellgebiet befinden. Erreicht eine Riickwértstra-

3 Streibel et al. [2006] verwenden die skalierte PV nach Dunkerton und Delisi [1986], deren Zahlenwert in 475 K
mit dem Wert der isentropen PV {ibereinstimmt [siehe Rex et al., 1999]. Die MPV wird hier mit der potentiellen
Temperatur 475 K als Referenzwert gebildet (siehe Gl. 2.29), so dass ihr Zahlenwert mit der skalierten PV,
wie sie Streibel et al. [2006] verwenden, iibereinstimmt.

Als Polarwirbelgrenze ergeben sich entlang der hier untersuchten Trajektorien bei einem MPV-Wert von
28 PVU beispielsweise folgende PV-Werte: in 550 K 50 PV U, in 750K 175 PVU, in 1000 K 550 PVU sowie in
1500 K 2770 PVU |[vgl. auch Werte fiir einen siidhemisphérischen Winter in Miiller und Giinther, 2003].
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jektorie beispielsweise am 23.12.2002 in 80°N eine potentielle Temperatur von 1600 K, dann ist
ihre Position fiir davorliegende Zeitschritte nicht mehr bestimmbar. Diese Trajektorie wird bei
Bestimmung der Anteile zur Luftmassenherkunft fiir den Zeitraum vom 01.11.-22.12.2002 als
Luftmasse mit mesosphérischer Herkunft gezéhlt. Entsprechendes gilt fiir die Ermittlung der

Luftmassen aufserhalb des Polarwirbels und fiir Luftmassen tropischer Herkunft.

Auch in Abbildung 7.9 wird die unterschiedliche Herkunft der Luftmassen, die am 06.03.2003
im Gebiet um Kiruna ankommen, deutlich. Die meisten Trajektorien, die oberhalb von ca. 700 K
(~26,7km, blaue Farbtone) initialisiert wurden, sind aus der Mesosphére abgesunken. In Ab-
bildung 7.9a ist zu erkennen, dass ca. 40 bis 70 % dieser Luftmassen innerhalb weniger Tage
zwischen Ende Dezember und Anfang Januar aus der Mesosphére in die Stratosphire eingetra-
gen wurden. Mit der Hohe steigt dabei der mesosphérische Anteil i. Allg. an und der Zeitpunkt
des Eintrages verschiebt sich nach hinten. Wie Abbildung 7.9c zeigt, stammen gleichzeitig ca.
40 % der Trajektorien in den oberen Hohen aus den Tropen, wobei diese Luftmassen in erster
Linie wdhrend des Minor Warmings Ende Dezember bzw. wihrend des Major Warmings Mitte
Januar in hohe Breiten transportiert wurden. Die Einmischung von Luftmassen aus niedrigen
und mittleren Breiten in den Polarwirbel erfolgte vor allem wéahrend des Major Warmings Mitte
Januar und teilweise wihrend des Minor Warmings Anfang Februar (Abb. 7.9b). In der Schicht
um 26,5km Hohe (695 K, braune gestrichelte Linien in Abb. 7.9) stammen knapp 80 % der Tra-
jektorien urspriinglich aus den Tropen und der Anteil mesosphérischer Luft ist im Vergleich zu
den umliegenden Hohen mit ca. 20 % relativ gering. Die Luftmassen, die sich am 06.03.2003
in etwa 26 km Hohe befinden (665-680 K, rote durchgezogene bzw. gepunktete Linien in Abb.
7.9), weisen demgegeniiber maximal einen Anteil von 15 % auf, der aus Regionen auferhalb des
Polarwirbels kommt. Entsprechend gering ist der Anteil von Luftmassen tropischer Herkunft,
der hier weniger als 10 % betragt. Der Anteil mesosphérischer Luftmassen, die zwischen Ende
November und Anfang Dezember die Stratosphire erreichen, betrigt fiir diesen Héhenbereich
mehr als 90 %. Auch um 650 K (~25,5km) lisst sich mit 70 % ein hoher Anteil von Luftmassen
aus der Mesosphire und ein sehr geringer Anteil von Luftmassen tropischen Ursprunges fest-
stellen. Die darunterliegenden Luftmassen stammen, wie bereits in Abbildung 7.7 gezeigt, fast
ausschlieflich aus mittleren und hohen Breiten in der Stratosphire. Mit Ausnahme der in 475 K
initialisierten Trajektorien ist auch hier der Anteil von Luftmassen, die von aufserhalb des Po-
larwirbels stammen, sehr gering. Diese prinzipielle Einschitzung dndert sich auch nicht, wenn
der MPV-Grenzwert zur Bestimmung von Luftmassen aufserhalb des Polarwirbels auf den von
Streibel et al. [2006] ab Anfang Januar 2003 als Polarwirbelgrenze ermittelten Werte von 36 PVU
festgelegt wird. Lediglich die in 475 K initialisierten Trajektorien weisen dann einen um bis zu
ca. 25 % hoheren Anteil von Luftmassen auferhalb des Polarwirbels auf (vgl. auch Abb. 7.6),
der kurz nach dem Major Warming Mitte Januar in den Polarwirbel eingemischt wird. In allen
anderen Hohen ergeben sich bis ca. 25.03.2003 im Vergleich zum in Abbildung 7.9b angewende-
ten Grenzwert von 28 PVU nur geringe Anderungen beim Anteil von Luftmassen auferhalb des
Polarwirbels (i. Allg. unterhalb von 665K < 1% und dariiber <5% bzw. Verschiebungen des
Eintrages um wenige Tage). Ende Mérz steigt der Anteil von Luftmassen auferhalb des Polar-
wirbels beim Zugrundelegen eines MPV-Grenzwertes von 36 PVU im Zusammenhang mit dem

Beginn des Final Warmings zum Teil sprunghaft an.
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7.3 Untersuchung der Luftmassenherkunft anhand von Trajektorien
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Abb. 7.10.: Amplituden der Hohenwelle 1 und 2 in 60°N im Winter 2002/03 [Daten: UKMO)]
und Hohenverlauf der Trajektorien fiir ausgewéhlte Initialisierungshthen (Isolinien-
abstand 250 bzw. 150 gpm)

Die Trajektorienrechnungen zeigen, dass die Schicht mit dem hohen mesosphérischen An-
teil zu Beginn des Winters in die Stratosphire eingetragen wurde und dann iiber den gesamten
Winter relativ kompakt erhalten blieb. Die verschiedenen Stérungen im Winter 2002/03 haben
offensichtlich nicht zu einem wesentlichen Eintrag von Luftmassen aus niedrigen Breiten gefiihrt,
was zunichst ungewohnlich erscheint. Um dieses Phénomen weiter zu untersuchen, werden im
Folgenden die Hohenwellen 1 und 2 in 60°N (siehe z.B. Abschnitt 2.3.2) sowie die mittlere meri-
dionale Restzirkulation® im Winter 2002/03 im Zusammenhang mit dem mittleren Héhenverlauf

der Trajektorien analysiert.

Die Amplitude der Hohenwelle 1 (Abb. 7.10a), die eine Verschiebung des Polarwirbelzen-
trums weg vom Pol anzeigt, ist in der oberen Stratosphére iiber den gesamten Dezember relativ
grofs (vgl. auch Abb. 7.8b). Wihrend des Minor Warmings Ende Dezember verstérken sich die
Amplituden beider Hohenwellen in der oberen Stratosphére. Die Phasen, in denen der Polar-
wirbel in zwei Zentren geteilt war, sind anhand der starken Welle 2 (Abb. 7.10b) Mitte Januar
in der gesamten Stratosphire und Mitte Februar in der mittleren und unteren Stratosphére er-
kennbar. Die Hohenschicht, die am 06.03.2003 einen sehr hohen mesosphérischen Anteil aufwies
(rote Punkte in Abb. 7.10), liegt nur wihrend dieser beiden Erwirmungen in Héhen mit einer
verstirkten Welle-2-Amplitude. Die oberhalb dieser Schicht initialisierten Trajektorien befinden
sich zwischen Mitte Dezember und Anfang Februar fast durchgehend in Hohenbereichen mit
einer starken Welle 2. In diesen Hohenbereichen ist der Polarwirbelrand schwicher ausgeprigt
als unter ungestérten Verhéltnissen. Daher tritt hier ein stirkerer horizontaler Austausch von

Luftmassen iiber die Polarwirbelgrenze auf.

5 Die mittlere meridionale Restzirkulation ist ein Formalismus zur Beschreibung der Brewer-Dobson-Zirkulation
(siehe Kap. 2.3.4), der z.B. in Brasseur und Solomon [2005] ausfiihrlich hergeleitet wird. Die mittlere meridio-
nale Restzirkulation beschreibt den Netto-Massentransport in der Atmosphire.
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Abb. 7.11.: Meridionale und vertikale Komponente der mittleren meridionalen Restzirkulation
in 61,25°N im Winter 2002/03 |Daten: UKMO| und Héhenverlauf der Trajektorien
fiir ausgewéhlte Initialisierungshéhen

Vergleichbare Schlussfolgerungen lassen sich auch aus der Betrachtung der mittleren meri-
dionalen Restzirkulation ziehen, deren Komponenten v* und w* in 61,25°N in Abbildung 7.11
dargestellt sind. Die Héhen, die am 06.03.2003 durch Luftmassen mesosphérischen Ursprunges
geprégt sind (rote Punkte), werden lediglich wihrend des Major Warmings im Januar und an
einzelnen Tagen im Februar und Mérz durch einen grofrdumigen polwértigen Transport (meri-
dionale Komponente v* positiv) von Luftmassen aus niedrigen Breiten beeinflusst (Abb. 7.11a).
In den dariiberliegenden Schichten kommt es v.a. wahrend des Minor Warmings Ende Dezember
zu einem verstirkten Transport in Richtung Pol. Diese Entwicklung wird qualitativ auch von
den Trajektorien wiedergegeben (siehe Abb. 7.9¢). Die vertikale Komponente der meridionalen
Restzirkulation ist aufgrund der adiabatischen Kompression infolge des Transportes Richtung
Pol (siehe Kap. 2.3) ebenfalls wihrend des Minor Warmings Ende Dezember stark negativ (Ab-
sinken der Luftmassen). Diese starke Abwirtsbewegung ist verbunden mit der Absenkung der
Stratopause (vgl. Abb. 7.5) und dem Eintrag der in den oberen Hohen initialisierten Trajektorien
von der Mesosphére in die Stratosphére ( Abb. 7.9a). Auch von diesem welleninduzierten Ab-
wirtstransport wird die Hohenschicht mit hauptsichlich mesosphérischer Herkunft im Verhéltnis

zu den dariiberliegenden Schichten nur wenig erfasst (Abb. 7.11b).

7.4. Diskussion

Vergleich mit den Ballonmessungen

Die anhand der Trajektorien identifizierte Schicht mit einem hohen Anteil mesosphérischer Luft-
magssen stimmt sehr gut mit den Messungen von SPTIRALE am 21.01.2003 und von BONBON am
06.03.2003 {iberein. Ende Mirz liegt die basierend auf den Trajektorien ermittelte Schicht mit
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mesosphérischer Luft in ca. 25 km Hohe. Dies entspricht dem von Miiller et al. [2007] anhand der
MIPAS-B2-Messungen ermittelten Hohenbereich mit einem hohen mesosphérischen Anteil (vgl.
Kap. 7.1 bzw. Abb. 7.7). Kleinskalige Mischungsprozesse werden bei der Trajektorienrechnung
nicht berticksichtigt, so dass der mesosphérische Anteil in der stark mesosphérisch beeinflussten
Schicht wahrscheinlich iiberschétzt und in den Héhen dariiber und darunter vermutlich etwas un-
terschétzt wird. Engel et al. [2006] bestimmen den Anteil mesosphérischer Luft ausgehend vom
Alter der Luft, das aus den SFg- und COz-Messungen berechnet wurde, in der am 06.03.2003
beobachteten Schicht auf mehr als 36 % und maximal 100 %. Aus den Trajektorienrechnungen

lasst sich ein maximaler Anteil von 90 % ableiten.

Vergleich mit anderen Untersuchungen zum Winter 2002/03

Untersuchungen mit dem Karlsruher Simulationsmodell der mittleren Atmosphére (Karlsruhe
Simulation Model of the Middle Atmosphere, KASIMA |Reddmann et al., 2001 und dort ge-
nannte Referenzen|) ergeben prinzipiell das gleiche Bild wie die Trajektorienrechnungen. Fiir
den Winter 2002/03 zeigen die KASIMA-Simulationen in hohen nérdlichen Breiten mesosphé-
rische Luftmassen, die zu Beginn des Winters aus etwa 50km (Ende Oktober) relativ schnell
auf Hohen um 42km (Mitte November) bzw. 35km (Anfang Dezember) absinken |Engel et al.,
2006]. Ende Dezember wird der Zufluss mesosphérischer Luftmassen in der oberen Stratosphére
offensichtlich durch einen Transport stratosphérischer Luft in Richtung Pol unterbrochen. Da-
mit entsteht um 32km eine isolierte Schicht mit hohem mesosphérischen Anteil, die im Laufe
des Winters weiter nach unten sinkt [Engel et al., 2006]. Die Trajektorienrechnungen implizie-
ren eine identische Entwicklung. Uber den mesosphirischen Luftmassen, die Ende Dezember im
Mittel in etwa 1050 K (~32,5 km, siche Abb. 7.7) liegen, zeigen sie einen Hohenbereich, der Ende
Dezember sehr stark von tropischen Luftmassen beeinflusst wird (siehe Abb. 7.9¢). Auch die
KASIMA-Simulationen geben den Hohenbereich der stark mesosphérisch beeinflussten Schicht
im Vergleich zu den Messungen im Januar und Mérz gut wieder [Engel et al., 2006 bzw. Miiller
et al., 2007].

Die anhand der hier durchgefiihrten Trajektorienuntersuchungen identifizierte Schicht, die
fast ausschlieflich durch mesosphérische Luftmassen dominiert wird (am 06.03.2003 zwischen
665 und 680 K), ist relativ schmal. Daher ist nur mit einem geringen Einfluf auf das Spurengas-
budget der Stratosphére — beispielsweise durch das Absinken NO,-reicher Luftmassen aus der
Mesosphére — zu rechnen. Konopka et al. [2007| untersuchen anhand von CLaMS-Simulationen
in einem Hohenbereich der potentiellen Temperatur zwischen 350 und 1400 K (ca. 15-45km)
fiir den Winter 2002/03 den Anteil des NOg-induzierten Ozonabbaus. NOg-reiche Luftmassen
wurden demnach v.a. wihrend des Major Warmings Mitte Januar durch die Einmischung sub-
tropischer Luftmassen in polare Breiten transportiert. Zu einem geringeren Teil ist die erhdh-
te NO,-Konzentration auf das Absinken mesosphérischer Luftmassen zuriickzufiihren [Konopka
et al., 2007]. Die CLaMS-Simulationen starten erst Mitte November 2002 und der obere Modell-
rand liegt bei den Untersuchungen in 1400 K. Die Ausbildung der mesosphérischen Schicht kann

anhand der CLaMS-Simualtionen daher nicht weiter untersucht werden.
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7 Der Eintrag mesosphérischer Luft in die Stratosphére im Winter 2002/03

Vergleich mit anderen Untersuchungen zum mesosphdrischen Eintrag

Rosenfield und Schoeberl [2001] stellen anhand von Trajektorienrechnungen fiir verschiedene
arktische und antarktische Winter in den 1990er Jahren eine starke zwischenjahrliche Variabilitét
fiir den Eintrag mesosphérischer Luftmassen in die Stratosphére fest. Die von Rosenfield und
Schoeberl [2001] betrachtete Hohe entspricht in etwa den am 06.03.2003 in 665K initialisierten
Trajektorien, die einen mesosphirischen Anteil von iiber 90 % aufweisen. Ahnlich hohe Werte®
bestimmen Rosenfield und Schoeberl [2001] fiir zwei arktische Winter (1993/94 und 1997/98).
Andere Winter weisen im Gegensatz dazu einen mesosphérischen Anteil von weniger als 20 % auf.
Rosenfield und Schoeberl [2001] fithren dies v.a. auf Unterschiede bei der Bildung des Polarwirbels
im Herbst /Frithwinter zuriick. In Wintern mit einem geringen mesosphérischen Anteil hat sich der
Polarwirbel i. Allg. vergleichsweise spéit gebildet. Damit tragen wesentlich mehr Luftmassen aus
niedrigen und mittleren Breiten zur Bildung des Polarwirbels bei, als in Wintern mit einem hohen
mesosphérischen Anteil [Rosenfield und Schoeberl, 2001]. Die Ausbildung der mesosphérischen
Schicht im Winter 2002/03 kann auf den kalten Beginn des Winter (sieche Abb. 7.4), der mit der

frihen Etablierung eines ungestorten Polarwirbels verbunden war, zuriickgefiithrt werden.

Die mesosphérische Schicht sank im Winter 2002/03 aufgrund der starken Wellenaktivi-
tat relativ weit bis in die untere Stratosphére ab. Manney et al. [2008a] zeigen anhand von
Spurengasmessungen fiir den kalten, ungestérten Winter 2004/05 ein Absinken mesosphérischer
Luftmassen von Anfang Dezember bis zum Beginn des Final Warmings Anfang Méarz bis in die
mittlere Stratosphire in Hohen knapp unterhalb von 10hPa (~ 30km). Die mesosphérischen

Luftmassen lagen damit Anfang Marz etwa 5km hoher als im hier untersuchten Winter 2002/03.

Oberhalb der hier identifizierten Schicht mit einem hohen mesosphérischen Anteil, wird die
mesosphérische Signatur im Zusammenhang mit den Erwidrmungen Ende Dezember und An-
fang Januar zerstort. Ahnliches konnen Rosenfield und Schoeberl [2001] fiir den Winter 1998/99,
der im Herbst und Friihwinter ebenfalls relativ kalt war, zeigen. Dieser Winter war durch zwei
Major Warmings und einen entsprechend schwachen Polarwirbel gekennzeichnet”, so dass die
Polarwirbelluft in 650 K zum Ende des Winters von Luft aus der unteren und mittleren Stra-
tosphéire dominiert wird und in dieser Schicht nur ein geringer mesosphérischer Einfluss festge-
stellt werden kann. Die vergleichbaren Luftmassen lagen im Winter 2002/03 héher als 1998/99,
was wahrscheinlich auf ein langsameres Absinken im Winter 2002/03 im Vergleich zum Winter
1998/99 zuriickzufiihren ist. Auferdem war der Polarwirbel in der unteren Stratosphére im Win-
ter 2002/03 — abgesehen von den Phasen Mitte Januar und Mitte Februar, in denen er geteilt
war — relativ stabil und isoliert von Luftmassen aus mittleren Breiten |Giinther et al., 2008, siehe
auch Abb. 7.10]. Bei der Neubildung des Polarwirbels nach dem Major Warming im Januar und

dem Minor Warming im Februar 2003 wurden Luftmassen aus niedrigen und mittleren Breiten

% Die konkreten Zahlenwerte sind nur bedingt vergleichbar. Einerseits haben Rosenfield und Schoeberl [2001]
einen langeren Zeitraum betrachtet, wodurch sich der mesosphérische Anteil im Vergleich zu der hier durch-
gefithrten Methode erhoht. Andererseits wurde der mesosphérische Ursprung an einer Herkunft aus Regionen
oberhalb von 1700 K festgemacht. Damit verringert sich der Anteil mesosphérischer Luft im Vergleich zu den
hier ermittelten Ergebnissen.

" Weitere Major Warmings traten in dem von Rosenfield und Schoeberl [2001] untersuchten Zeitraum zwischen
1992/93 und 1999/2000 nicht auf [vgl. Pawson und Naujokat, 1999].
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hauptséchlich in Form von diinnen Filamenten vom sich neu bildenden Polarwirbel eingeschlos-
sen und innerhalb weniger Tage mit den Luftmassen aus dem Polarwirbel vermischt [Giinther
et al., 2008]. Die im Mérz iiber Kiruna gemessene Schicht mesosphérischen Ursprunges muss von
den eingemischten Filamenten relativ unbeeinflusst geblieben sein. Anderenfalls wéiren die fiir
mesosphérische Luftmassen charakteristischen Spurengaskonzentrationen verlorengegangen. Die
hier durchgefiihrten Trajektorienrechnungen wurden in einem begrenzten Gebiet innerhalb des
Polarwirbels in der unmittelbaren Umgebung von Kiruna initialisiert. Geringe Einmischungen,
die in anderen Gebieten des Polarwirbels stattfanden, kénnen damit nicht erfasst werden. Der
aus den Trajektorien bestimmte mesosphérische Anteil ist daher wahrscheinlich héher als in der
Realitat.

Rosenfield und Schoeber]l [2001] begrenzen ihre Untersuchungen auf eine Hohe (fiir die
Nordhemisphére: 650 K). Damit ergibt sich nur ein unvollstindiges Bild des mesosphérischen
Eintrages. Fiir den Winter 1999/2000 ermitteln Rosenfield und Schoeberl [2001] einen relativ
geringen Anteil von ca. einem Drittel mesosphérischer Luftmassen. Messungen und Modellstudien
fiir diesen Winter [Ray et al., 2002; Plumb et al., 2002]| zeigen aber einen hohen mesosphérischen
Einfluss, der in abgeschwéchter Form bis in die untere Stratosphére erkennbar war. Beispielsweise
wurden bei einer Messung Mitte Méarz 2000 in Kiruna um ca. 750 K (~ 28 km) stark erhéhte CO-
Konzentrationen festgestellt [Plumb et al., 2002|. Diese Schicht mit einem hohen mesosphérischen
Anteil liegt hoher als die von Rosenfield und Schoeberl [2001] untersuchte isentrope Fliche. Auch
der sehr kalte Beginn des Winters (vgl. Abb. 7.4) lésst einen relativ hohen mesosphérischen Anteil
vermuten. Der Winter 1999/2000 war — trotz eines relativ starken Minor Warmings Mitte Januar
— auch im spéteren Verlauf sehr kalt [vgl. Labitzke und Naujokat, 2000; Greenblatt et al., 2002].
Damit ist das Absinken im Laufe des Winters geringer als bei einem stark gestorten Winter wie
dem Winter 2002/03 [vgl. Tegtmeier et al., 2008|.

Der Eintrag von Luftmassen aus der Mesosphire in die Stratosphére findet in jedem Winter
statt [z.B. Sutton, 1994; Rosenfield und Schoeberl, 2001; Plumb et al., 2002]. In ungestorten
Wintern kann dabei aufgrund des stirker ausgepréigten Polarwirbelrandes, der die Einmischung
von Luftmassen aus niedrigeren Breiten verhindert, ein prinzipell héherer Anteil mesosphérischer
Luftmassen erwartet werden. Da das Absinken innerhalb des Polarwirbels in ungestérten Win-
tern schwiécher ist als in gestorten Wintern [Tegtmeier et al., 2008], kénnen die mesosphérischen
Luftmassen wahrscheinlich jedoch nur maximal die mittlere Stratosphére erreichen. Inwieweit
mesosphérisch geprigte Luftmassen in gestérten Wintern bei ihrem Abwirtstransport im Lau-
fe des Winters erhalten bleiben, hingt wesentlich davon ab, ob die betreffende Schicht durch
Einmischungen aus mittleren und niedrigen Breiten beeinflusst wird. Insbesondere bei kriftigen
Stratosphdrenerwirmungen treten starke horizontale Mischungsprozesse auf. Die Erhaltung einer
stark mesosphérischen Schicht beim Auftreten solcher Erwdrmungen, wie sie hier fiir den Winter

2002/03 gezeigt werden konnte, diirfte daher relativ selten auftreten.
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7.5. Zusammenfassung

Die am 06.03.2003 iiber Kiruna gemessenen Spurengaskonzentrationen lassen sich aufgrund der
hier durchgefiihrten Trajektorienrechnungen auf eine komplexe vertikale Struktur des Luftmas-
senurprunges zuriickfiihren (Abb. 7.9). Die Héhenschicht um 25 km (Initialisierung am 06.03.2003
in 650 K-680K), die einen sehr hohen mesosphérischen Anteil aufweist, bildete sich zu Beginn
des Winters. Der kalte Winterbeginn war mit der Ausbildung eines von Luftmassen aus mittle-
ren Breiten unbeeinflussten Polarwirbels verbunden, was zu einem hohen Anteil mesosphérischer
Luftmassen in dieser Schicht fithrte. Im Laufe des Winters sanken diese Luftmassen innerhalb der
Stratosphire ab. Die verschiedenen Erwérmungen im Winter 2002/03 implizieren ein insgesamt
stiarkeres Absinken in der Stratosphire als in ungestérten Wintern, so dass die mesosphérische
Schicht bis Ende Mérz relativ weit bis in ca. 24-25km (~22hPa) vordringen konnte. Wahrend
ihres Absinkens blieb die Schicht mit einem hohen mesosphérischen Anteil im Wesentlichen er-
halten, da sie nur an wenigen Tagen unmittelbar von den dynamischen Prozessen beeinflusst
wurde (Abb. 7.10 und 7.11). In Folge dieser Stérungen wurden Luftmassen aus niedrigen und
mittleren Breiten v.a. als diinne Filamente in den Polarwirbel eingemischt. Diese Einmischun-
gen sind aber offensichtlich insgesamt zu gering, um die mesosphérische Signatur wesentlich zu
beeinflussen. Der mesosphérische Anteil 14sst sich basierend auf den Trajektorienrechnungen auf

maximal 90 % festlegen.

Mesosphérische Luftmassen wurden auch wdhrend des Minor Warmings Ende Dezember
(am 06.03.2003 in 695 K-750 K) und wéhrend des Major Warmings Mitte Januar (790 K-840 K)
in die Stratosphére eingetragen. Dabei kam es jeweils innerhalb weniger Tage zu einem Absinken
der Stratopause und einem schnellen Abwértstransport mesosphérischer Luftmassen. Die me-
sosphérische Charakteristik in diesen Hohenbereichen wurde jedoch durch eine unterschiedlich
starke Einmischung von Luftmassen aus niedrigen Breiten iiberdeckt. Mesosphérische Luftmas-
sen, die ab Ende Januar in die Stratosphére transportiert wurden, konnen bis Ende Mérz maximal
die mittlere Stratosphére in Hohen um ca. 30 km erreicht haben (vgl. Abb. 7.7). Ein erhéhter
Eintrag mesosphérischer Luftmassen ab Ende Januar sollte daher keine Auswirkungen auf den

Ozonabbau in der unteren Stratosphéire zum Ende des Winters haben.

Die Komplexitit der Luftmassenherkunft fiir die verschiedenen Héhenbereiche liefs sich nur
aufgrund der sehr hohen vertikalen Auflésung bei der Initialisierung der Trajektorien analysie-
ren. Stark ausgepridgte Unterschiede im Luftmassenursprung zeigen sich z.B. zwischen den in
680 K (hoher mesosphérischer Anteil) und den in 695K (hoher tropischer Anteil) initialisierten
Trajektorien — also in einem vertikalen Abstand zwischen den isentropen Flichen von nur 15K
(~0,3km). Die Untersuchung nur eines Hohenbereiches wie bei Rosenfield und Schoeberl [2001]
reicht nicht aus, um den mesosphérischen Eintrag in die Stratosphire innerhalb eines Winters

annadhernd realisitisch zu beschreiben.
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8. Zusammenfassung

Im Rahmen dieser Arbeit wurden verschiedene Untersuchungen mit der stratosphérischen Ver-
sion des Trajektorienmodelles der FU Berlin durchgefiihrt. Das Modell verwendet operationelle
ECMWEF-Daten als meteorologische Eingangsdaten und wird mit der potentiellen Temperatur
als Vertikalkoordinate betrieben. Vertikalbewegungen kénnen iiber verschiedene Annahmen zum
quasi-isentropen Transport berechnet werden (u.a. iiber aktuelle Erwdrmungsraten von SLIM-
CAT). Das Modell ist ein hybrides Modell, bei dem die Trajektorienposition aus einer kinema-
tischen Losung, die aus den horizontalen Windfeldern abgeleitet wird, und einer dynamischen
Lésung, die auf der Analyse des Montgomery-Potentials beruht, bestimmt wird. Das Vorgehen
zur Berechnung dieser beiden Losungen und zur Ermittlung der Trajektorienposition wurde hier
fiir die aktuelle Version des Modelles erstmals vollsténdig beschrieben, was zukiinftige Verbesse-

rungen im Modellcode erheblich vereinfachen wird.

Anhand von Sensitivititsstudien wurde die Giite des Trajektorienmodelles untersucht. Da-
fiir wurde u.a. eine Modellversion mit einer verbesserten vertikalen Auflosung (L59 anstelle von
L25) implementiert. Trajektorien wurden an 4 verschiedenen geografischen Orten (Kiruna, 68°N;
Aire sur I’Adour, 44°N; Teresina, 5°S und Bauru, 22°S) unter unterschiedlichen meteorologischen
Bedingungen in einem Hohenbereich ab ca. 5km (~ 500 hPa) bis maximal ca. 34 km (~ 6 hPa)
initialisiert. Sie wurden sowohl vorwérts als auch riickwérts flir einen Zeitraum von 5 Tagen
berechnet. Es konnte gezeigt werden, dass Unterschiede zwischen den basierend auf den verschie-
denen FUB-Modellversionen berechneten Trajektorien stark vom betrachteten Héhenbereich und
von der meteorologischen Situation abhingen. Fiir die in der Stratosphére oberhalb von 380 K
(je nach meteorologischen Bedingungen ca. 12 bis 17 km) berechneten Trajektorien lassen sich

die Ergebnisse wie folgt zusammenfassen:

e Der mittlere Abstand, der sich aufgrund der Kombination aller untersuchten Modellpara-
meter (horizontale und vertikale Auflésung sowie Vertikaltransport) ergibt, betréigt nach
5 Tagen maximal ca. 400 km. Nur in Ausnahmeféllen ergeben sich relativ grofse horizontale
Differenzen von mehr als 2000 km (nach 4,5 Tagen in 2% der Fille). Diese Absténde liegen
innerhalb des Grofenbereiches, der sich in der Stratosphére beim Vergleich zwischen Tra-
jektorien und den von Ballonen zuriickgelegten Wegen ermitteln lasst [z.B. Knudsen et al.,
2001, 2006].

e Im Allgemeinen ist die horizontal geringer aufgeloste FUB-Modellversion (2,5°x2,5°) aus-
reichend, um den Luftmassenweg in der Stratosphire realistisch darzustellen. Die Sensitivi-

tatsstudien zeigen, dass mit den operationellen ECMWF-Daten auf Standard-Druckflichen

195



8 Zusammenfassung

sich stark dndernde vertikale Windgradienten in der mittleren Stratosphére nicht erfasst
werden konnen. Aufgrund der QBO treten solche Gradienten regelmissig in den Tropen
auf. Hier kann daher nur fiir einen Zeitraum von 0,5 bis einem Tag von einer annidhernd
realistischen Wiedergabe der horizontalen Trajektorienposition ausgegangen werden.

e Die vertikale Position der Trajektorien wird in der Stratosphére v.a. durch Annahmen
zum Vertikaltransport bestimmt. In Einzelféllen lassen sich nach 4,5 Tagen Differenzen der
potentiellen Temperatur von bis zu 35K (bzw. 1200 m) feststellen. In geringerem Mafke
wird die vertikale Trajektorienposition auch durch die vertikale Auflésung bestimmt.

e Der Temperaturverlauf entlang von Trajektorien wird nicht nur von der Art der meteoro-
logischen Eingangsdaten sondern — wie hier erstmals untersucht — auch vom verwendeten
Trajektorienmodell und seiner rdumlichen Auflosung beeinflusst. Die Wahrscheinlichkeit
fiir Temperaturdifferenzen von mehr als 2 K betrigt nach einer Transportzeit von 4,5 Ta-
gen 18 %. In Einzelféllen sind erheblich héhere Temperaturunterschiede von bis zu ca. 15 K
feststellbar.

e Mit dem Vorwérts- /Riickwirts-Test lassen sich bei hybriden Modellen — wie dem Trajekto-
rienmodell der FU Berlin — einzelne Trajektorien identifizieren, fiir die der Luftmassenweg
nicht eindeutig bestimmbar ist. Mit Einschrinkungen ist dafiir auch die Uberpriifung der

PV-Erhaltung entlang der Trajektorien anwendbar.

Die Unterschiede in der Trajektorienposition, die sich im Vergleich zu anderen Trajektorienmodel-
len (CLaMS [McKenna et al., 2002] und AWI [Tegtmeier, 2006; Tegtmeier et al., 2008]) ergeben,
liegen in derselben Grofenordnung wie die Differenzen, die sich bei einer Kombination aller hier
untersuchten Parameter des FUB-Modelles ermitteln lassen. Die Kombination aller Modellpara-
meter wurde daher in folgenden Untersuchungen benutzt, um den Einfluss des zugrundeliegenden

Trajektorienmodelles auf die Ergebnisse der ENVISAT-Validierung zu analysieren.

Im Rahmen dieser Arbeit konnte die Methode zur trajektorienbasierten Ermittlung von
Koinzidenzen zwischen Satelliten- und Ballonmessungen erstmals bereits wahrend der Ballon-
flugplanung eingesetzt werden. Dadurch wurde fiir mehr als 20 Ballonfliige sichergestellt, dass
die Ballon-Instrumente Spurengasprofile messen, die durch ihre rdumliche und zeitliche Lage fiir
die ENVISAT-Validierung geeignet sind. Die Ballonmesskampagnen fanden zwischen September
2002 und Juni 2008 in verschiedenen Breiten und zu unterschiedlichen meteorologischen Be-
dingungen statt. Fiir die Validierung der ENVISAT-Instrumente steht damit eine Vielzahl von
Spurengasmessungen zur Verfiigung, die die unterschiedlichsten atmosphérischen Zustdnde be-
schreiben. Die Bereitstellung der ENVISAT-Daten fiir die Ballonfliige ab 2005 hat sich zum Teil
verzdgert, so dass umfangreiche Validierungsergebnisse bisher nur basierend auf den Messungen

zwischen 2002 und 2004 vorliegen.

Anhand von Fallstudien zur ENVISAT-Validierung konnte gezeigt werden, dass die trajek-
torienbasierte Methode zur Ermittlung der Matches die Validierungsergebnisse nicht wesentlich
beeinflusst. Die Sensitivitdt der Validierungsergebnisse beziiglich der zugrundeliegenden Trajek-
torien wurde fiir einzelne SCIAMACHY-Limb-Koinzidenzen mit LPMA/DOAS-Messungen fiir
O3 und NOg untersucht. Es konnte festgestellt werden, dass die Art des verwendeten Trajekto-
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rienmodelles i. Allg. keinen Einfluss auf die ermittelten Satelliten-Matches hat. Dariiberhinaus
ist im betrachteten zeitlichen Abstand zwischen Ballon- und Satellitenmessung von maximal ei-
nem Tag auch die photochemische Modellierung fiir NOg robust gegeniiber Anderungen in den
zugrundeliegenden Trajektorien. Die Validierungsergebnisse im Héhenbereich ab 20 km variieren
aufgrund der von den Trajektorien abhéngigen photochemischen Korrektur um maximal 4 %.
MIPAS-E-Profile der langlebigen Spurengase CH4 und NoO (IMK V30 8 bzw. V30 _9) wur-
den anhand von BONBON-Messungen validiert. In Ubereinstimmung mit anderen Studien [z.B.
Glatthor et al., 2005] wurde dabei eine prinzipielle Uberschiitzung der tatsichlichen Spurengas-
konzentrationen durch MIPAS-E sowie Oszillationen in den Differenzen zu den Referenzmes-
sungen festgestellt. Die Koinzidenzen zwischen den MIPAS-E- und den BONBON-Messungen
wurden basierend auf bis zu 5-Tages-Trajektorien ermittelt, die anhand unterschiedlicher Versio-
nen des FUB-Modelles berechnet wurden. Der daraus resultierende mittlere Fehler liegt fiir den
Hohenbereich ab 20 km bei maximal 8 %. Der von Danilin et al. [2002b] anhand von trajektorien-
basierten Koinzidenzen eines Satelliteninstrumentes mit sich selbst und anhand von Vergleichen
zwischen verschiedenen Satelliteninstrumenten abgeschiitzte Fehler von 3—5 % erscheint daher als
Zu gering.

Fiir die hier untersuchten Félle liegt der methodisch bedingte Fehler i. Allg. deutlich unterhalb
des kombinierten Fehlers aus den beiden Messgeriten. Trajektorienbasierte Koinzidenzen zwi-
schen den Ballon- und den Satellitenmessungen sind damit ein wichtiges Hilfsmittel, um eine

Satellitenvalidierung anhand der sehr genauen Ballonmessungen zu ermdoglichen.

Zum Abschluss wurden Trajektorienrechnungen dazu verwendet, die Luftmassenherkunft
im Winter 2002/03 zu bestimmen. Eine hohe vertikale Auflssung bei der Initialisierung der
Trajektorien ermdglichte es, die komplexe vertikale Struktur des Luftmassenursprunges fiir die
u.a. am 06.03.2003 iiber Kiruna gemessenen Spurengaskonzentrationen abzubilden. Ursédchlich
fiir die Anfang Mérz 2003 um 25 km festgestellte Hohenschicht mit einem hohen mesosphérischen
Anteil war die frithe Ausbildung eines kalten, kréiftigen Polarwirbels, der nicht von Luftmassen
aus mittleren Breiten beeinflusst wurde. Das Absinken dieser Luftmassen im Laufe des Winters
wurde v.a. durch zwei starke Stratosphérenerwarmungen im Dezember und Januar verstirkt, was
im Vergleich zu anderen, ungestérten Wintern intensivere Abwirtsbewegungen zur Folge hatte.
Die Schicht mit einem hohen mesosphérischen Anteil war nur an wenigen Tagen unmittelbar von
den dynamischen Prozessen betroffen, die zu den plétzlichen Stratosphirenerwiarmungen fiithrten.
Damit konnten diese Luftmassen ohne wesentliche Einmischungen von Luft aus mittleren Breiten
bis zum Ende des Winters relativ weit bis in Héhen um 24-25km vordringen. Luftmassen, die
direkt im Zusammenhang mit dem Minor Warming Ende Dezember und dem Major Warming
im Januar aus der Mesosphére in die Stratosphére eingetragen wurden und Ende Méarz 2003 in
etwa 27 km Hohe und dariiber lagen, verloren ihre mesosphirische Struktur durch den Eintrag

von Luftmassen aus niedrigeren Breiten.
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8 Zusammenfassung

Ausblick

Das FUB-Modell sollte so erweitert werden, dass eine flexible Verwendung unterschiedlicher me-
teorologischer Eingangsdaten in unterschiedlicher zeitlicher Auflésung méglich ist. Dann kénnten
Sensitivitdtstudien auch fiir die Art der meteorologischen Eingangsdaten und ihre zeitliche Auf-
16sung durchgefiithrt werden. Auferdem kénnte das Modell dann Hhenbereiche in der unteren
Mesosphére umfassen, so dass die Luftmassenherkunft direkt bis in diese Schichten zuriickverfolgt
werden kénnte. Dariiberhinaus ist es denkbar, die von Klimamodellen berechneten meteorolo-
gischen Felder als Fingangsdaten fiir das Trajektorienmodell verfiighar zu machen. Dies ermog-
licht einerseits eine Validierung dieser Modelle anhand von Beobachtungsdaten und andererseits
konnten beispielsweise zukiinftige Verdnderungen der Luftmassenherkunft fiir polare Breiten im

Winter untersucht werden.

Der Einfluss der zugrundeliegenden Trajektorien auf die Ergebmnisse der Satellitenvalidie-
rung wurde im Rahmen dieser Arbeit fiir ausgewidhlte Fille und Spurengase untersucht. Die
dabei festgestellte geringe Sensitivitit ist aufgrund unterschiedlicher Lebenszeiten der Spurenga-
se nicht ohne weiteres auf andere Anwendungen iibertragbar. Die Untersuchungen sollten daher
mit anderen Spurengasen und — fiir die photochemische Korrektur — fiir zeitlich weiter auseinan-
derliegende Messungen wiederholt werden.

Die Match-Methode wurde bereits erfolgreich dazu eingesetzt, den Ozonabbau im Winter an-
hand von Satellitenmessungen zu bestimmen [Terao et al., 2002; Streibel, 2005]. Diese Methode
kann prinzipiell auf die beiden ENVISAT-Instrumente SCTAMACHY- und MIPAS-E iibertragen
werden. Fiir passive Spurengase ergibt sich daraus auflerdem die Moglichkeit, die Konsistenz der

Messungen der einzelnen ENVISAT-Gerite zu iiberpriifen.

Die Untersuchungen zum mesosphirischen Eintrag sollten fiir weitere arktische Winter
durchgefiihrt werden. Damit liefse sich z.B. feststellen, wie hdufig ein ungestorter Transport von
Luftmassen aus der Mesosphére bis in die untere Stratosphére auftritt. Voraussetzung dafiir ist
die Verfiigbarkeit aktueller Erwarmungsraten, die bisher aus SLIMCAT-Rechnungen nur fiir ein-
zelne Winter vorliegen. Fiir die letzten Winter stehen Spurengasmessungen mehrerer in jiingster
Zeit gestarteter Satelliten zur Verfiigung [vgl. z.B. Manney et al., 2008a|. Diese Daten kénnen —
bei erfolgreicher Validierung — u.a. ebenfalls zur Untersuchung des mesosphérischen Eintrages in

die Stratosphire verwendet werden.
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Variablenverzeichnis

€inn,kin,pot

Einn,k’in,pot

TN & W

\.N
<

PV

Arbeit [J = k22

s

nach dem Planckschen Strahlungsgesetz abgestrahlte Strahlungsintensitét
[, ] (siehe Gl. 3.7, S. 36)

Lichtgeschwindigkeit [Z] = 3-10%2

spezifische Wiarmekapazitét trockener Luft bei konstantem Druck [ﬁ]

= 1005 2%

aus dem Vorwérts-/Riickwirts-Test (bzw. Riickwérts-/Vorwarts-Test fiir Riick-
wirtstrajektorien) ermittelter horizontaler Abstand [km] (siche Abschnitt 5.3)

spezifische Energie (inn =innere, kin = kinetische, pot = potentielle),
2

d.h. Energie pro Masseneinheit [% = o]
Energie (inn = innere, kin = kinetische, pot = potentielle) [J = ]WTQ”Z]

Erdbeschleunigung | %7]

geopotentielle Hohe [gpdam]| (siehe Gl. 2.7, S. 8)

spezifische Enthalpie [Z‘—;] (siehe S. 9)

Plancksches Wirkumsquantuum [J - s] = 6,62-1073* J - s

]

horizontale Einheitsvektoren [-]; Vektoren der Lénge 1 in x- bzw. y-Richtung:

— 1 - 0
iZ(o)bzw.j:(1)
0 0

Boltzmann-Konstante [£] = 1,38 - 10723

Absorptions-, Emissions- bzw. Streuungskoeffizient [m~!] bzw. [em™}]

Strahlungsintensitét |

vertikaler Einheitsvektor [-]; Vektor der Lange 1 in z-Richtung: k= ( 0 )

1

Masse |kg]

Montgomery-Potential [T—;] (siehe Gl. 2.17, S. 11)

modifizierte potentielle Vorticity [IiT"f] bzw. [PVU = 10*6%] (siehe GI. 2.28,
S. 15)

Anzahl der den Sensitivititstests zugrundeliegenden Trajektorienpaare
Teilchenzahldichte (Anzahl der Molekiile pro Volumeneinheit) [m 3] bzw. [em ™3]
(siehe GI. 3.3, S. 33)

Druck [Pa = 7:;-{]92] bzw. [hPa]

Phasenfunktion [-| (siehe Gl. 3.4, S. 33)

potentielle Vorticity [Kkg—"f] bzw. [PVU = 10_6%] (siehe Abschnitt 2.2.5)
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ST N T
h

ch ~
S

<y g

NI
s
N

A9 =26 B > > 0
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Gaskonstante fiir trockene Luft [ﬁ] = 287 k%K

Mafsstabsfaktor fiir stereografische Projektion (siehe Gl. 4.10, S. 69)
Weglange in einer Schicht [cm| bzw. [m]

Zeit [s]

Temperatur [K| bzw. [°C]

zonale Windkomponente (Ost-/Westrichtung) [*|

meridionale Windkomponente (Nord-/Siidrichtung) [*]

spezifisches Volumen [%;]

Geschwindigkeitsvektor [

geostrophischer Wind [*] (sieche Abschnitte 2.2.2 und 2.2.4)
vertikale Windkomponente []

Positionsvektor

Ortskoordinaten [m]

Hohe [m| bzw. [km)|

Newtonian Cooling Koeffizient [%] (siehe GIl. 4.17, S. 75)

relative Vorticity [1] (siche Gl 2.23, S. 12)

absolute Vorticity [1] (siehe Gl. 2.24, S. 12)

Wellenldnge [m| bzw. [nm]

geografische Linge [°]

Geopotential [’;‘—22] (siehe GI. 2.6, S. 8)

geografische Breite [°]

Exnerfunktion [-] (siehe Gl. 2.15, S. 9)

Standardabweichung

vertikale Koordinate in Modellen (Die durch o beschriebenen Modellflichen fol-
gen in den bondennahen Schichten dem Verlauf der Topographie und n&hern sich,
je hoher sie liegen, den Druckflichen an.)

Wirkungsquerschnitt fiir Absorption bzw. Streuung [cm?] (siehe Gl. 3.3, S. 33)
Relaxationszeit, Lebenszeit |s]

potentielle Temperatur [K]| (siehe Gl. 2.14, S. 9)

potentielle Temperatur [K] zum Initialisierungszeitpunkt der Trajektorien
Nabla-Operator: V = ;% + ;(% + E%

horizontaler Nabla-Operator: Vj, = ;E% + j% (auf Flachen konstanten Druckes
p, konstanter Hohe z oder konstanter potentieller Temperatur ©)

Raumwinkel [s7]



Abkiirzungsverzeichnis

ACVT Atmospheric Chemistry and Validation Team (Validierungsgruppe fiir
ENVISAT-Gerite)

AHTD Absolute Horizontal Transport Deviation (absolute horizontale
Abweichung, siehe GI. 4.8 auf S. 61)

ARL Air Resources Laboratory (Silver Spring, Maryland), NOAA

AWI Alfred-Wegener-Institut fiir Polar- und Meeresforschung

CHAMP CHAllenging Minisatellite Payload (Satelliteninstrument)

BONBON Ballonmessgerét fiir in-situ-Messungen (siehe Abschnitt 3.3.2)

CLaMS$s Chemical Lagrangian Model of the Stratosphere

CMDL Climate Monitoring and Diagnostics Laboratory (Boulder, Colorado),
NOAA

CNES Centre national d’études spatiales

DAO Data Assimilation System, NASA GSFC

DOAS Differentielle Optische Absorption-Spektroskopie (englisch: Differential
Optical Absorption Spectroscopy; Messprinzip, Ballonmessgeriit)

DU Dobson Unit (Einheit fiir die Ozonsdulendichte, siehe Anmerkung auf S. 24)

EASOE European Arctic Stratospheric Ozone Experiment (Messkampagne)

ECMWF European Centre for Medium-Range Weather Forecasts (FEuropéisches
Zentrum fiir mittelfristige Wettervorhersage)

ERA-40 ECMWF ReAnalysis: reanalysierter, globaler Datensatz des ECMWF fiir
September 1957 bis August 2002

ERS FEuropean Remote Sensing Satellite

ESA European Space Agency (Europdische Raumfahrtagentur)

ESABC ENVISAT Stratospheric Aircraft and Balloon Campaign (Messkampagne)

ENVISAT ENVIronmental SATellite (siehe Kap. 3.2)

FCKW Fluor-Chlor-Kohlenwasserstoffe

FTIR Fourier-Transformations-Infrarot(-Spektroskopie)

FUB Freie Universitdt Berlin

FzJ Forschungszentrum Jiilich

FZK Forschungszentrum Karlsruhe

GSFC Goddard Space Flight Center, NASA
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Abkiirzungsverzeichnis

GOME

GOMOS

gpm, gpdam
GRIB

HALOE
HB
HIRS
TASI
ILAS
IMK

in-situ

IR

IUP

JJA
KASIMA
KNMI

LOS

L25 bzw. L59
LPMA
LPMA-IASI

MAM
MB
MIDRAD
MIMOSA

MIPAS

MIPAS-B2
NASA

NCAR
NCEP
NIVR
NOAA
NWP

ppb
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Global Ozone Monitoring Experiment (Satelliteninstrument, Vorgénger von
SCIAMACHY)

Global Ozone Monitoring by Occultation of the Stars (Messinstrument auf
ENVISAT)

geopotentielle Meter bzw. Dekameter (Einheit der geopotentiellen Hohe h)
GRid In Binary (Dateiformat)

Halogen Occultation Experiment (Satelliteninstrument)

Hohe Breiten

High resolution Infrared Radiation Sounder (Satelliteninstrument)

Infrared Atmospheric Sounding Spectrometer (Satelliteninstrument)
Improved Limb Atmospheric Spectrometer (Satelliteninstrument)

Institut fiir Meteorologie und Klimaforschung Karlsruhe (Forschungszentrum
Karlsruhe und Universitéit Karlsruhe)

Analyse bzw. Probenahme vor Ort (Messverfahren)

infrarot

Institut fiir Umweltphysik (Heidelberg bzw. Bremen)

Juni, Juli, August

Karlsruhe Simulation Model of the Middle Atmosphere

Koninklijk Nederlands Meteorologisch Instituut

Line-of-Sight (Sichtlinie bei Fernerkundungsgeréten)

Version des Trajektorienmodelles der FU Berlin mit 25 bzw. 59 ©-Flichen
Limb Profile Monitor of the Atmosphere (Ballonmessgerét)

Laboratoire de Physique Moléculaire et Applications — Infrared Atmospheric
Sounding Interferometer (Ballonmessgerét)

Mérz, April, Mai

Mittlere Breiten

von SLIMCAT verwendetes Strahlungsschema (siehe S. 76)

Modélisation Isentrope du transport Méso-échelle de I’Ozone Stratospherique
par Advection

Michelson Interferometer for Passive Atmospheric Sounding (Messinstru-
ment auf ENVISAT, siehe Kap. 3.2)

MIPAS-Ballonversion 2 (Ballonmessgerét)

National Aeronautics and Space Administration (Luft- und Raumfahrtbe-
horde der USA)

National Center for Atmospheric Research

National Centers for Environmental Prediction

Nederlands Instituut vor Vliegtuigontwikkeling en Ruimtevaart

National Oceanic and Atmospheric Administration

Numerical Weather Prediction (numerische Wettervorhersage)

parts per billion, Volumenmischungsverhéaltnis: 1 Teilchen pro 10° Luftteil-

chen



Abkiirzungsverzeichnis

POVORBEX
ppt

pPSC
PVU

QBO

RGC
RHTD

SAGE
SAO

SAOZ
SBUV
SCIAMACHY

SCIAVALIG
SCOUT-03

SLIMCAT
SOLVE
SOST
SPIRALE

SUN

SZA

TDL

THESEO
TOMS
TRIPLE/TWIN
Tzzz, z.B. T106

UARS
iNN

Polar Vortex Ballon Experiment (Messkampagne)

parts per trillion, Volumenmischungsverhéltnis: 1 Teilchen pro 102 Luftteil-
chen

Polar Stratospheric Clouds (polare stratosphérische Wolken )

Potential Vorticity Unit: Einheit der potentiellen Vorticity

1 PVU =106 5m°

Quasi-Biennial Oscillation: anndhernd zweijahrige Schwingung des zonalen

Windes in der unteren und mittleren Stratosphére der Tropen (siehe Ab-
schnitt 2.3.3)

Radiometric Gain Calibration

Relative Horizontal Transport Deviation (relative horizontale Abweichung,
siehe Gl. 4.9 auf S. 61)

Stratospheric Aerosol and Gas Experiment (Satelliteninstrument)
Semi-Annual Oscillation: halbjdhrliche Schwingung des zonalen Windes in
der oberen Stratosphére und in der Mesosphéire in den Tropen (siche Ab-
schnitt 2.3.3)

Systeme d’Analyse par Observation Zenithale (Ballonmessgerit)

Solar Backscatter Ultra-Violet radiometer (Satelliteninstrument)

Scanning Imaging Absorption SpectroMeter for Atmospheric
ChartographY (Messinstrument auf ENVISAT, siehe Kap. 3.2)
SCIAMACHY Validation and Interpretation Group

Stratospheric-Climate Links with Emphasis on the Upper Troposphere and
Lower Stratosphere (EU-Projekt)

isentropes 3-dimensionales Chemie-Transport-Modell (siehe S. 76)

SAGE IIT Ozone Loss and Validation Experiment (Messkampagne)
SCIAMACHY Operational Support Team

Spectrometre Infra Rouge pour I’étude de I’Atmosphere par diodes Laser
Embarquées (Ballonmessgerit)

Rechnersystem des Computerherstellers Sun Microsystems

Solar Zenith Angle, Sonnenzenitwinkel

Tunable Diode Laser (regelbare Laserdioden)

Third European Stratospheric Experiment on Ozone (Messkampage)

Total Ozone Mapping Spectrometer

Ballongondel mit mehreren Messgeriten

T fiir englisch: triangular truncation [siehe z.B. Simmons und Bengtsson,
1984], bei spektralen Modellen Angabe, wieviele Wellenzahlen in zonaler
Richtung berechnet werden. Die kleineren Wellen werden “abgeschnitten”.
Eine spektrale Auflésung von T106 entspricht am Aquator einem Gitter-
punktsabstand von ca. 120 km.

Upper Atmosphere Research Satellite

iiber Normal Null, Héhe iber dem Meeresspiegel
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Abkiirzungsverzeichnis

UKMO U.K. Meteorological Office

UNIX Betriebssystem auf SUN

uT Universal Time

uv ultraviolett

VAX Virtual Address eXtension (Rechnersystem des Computerherstellers Digital
Equipment Corporation)

VIS sichtbar (Abkiirzung von englisch: visible)

VMS Virtual Memory System (Betriebssystem auf VAX)

WCC Wear Control Cycle
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A. Das Trajektorienmodell der FU Berlin

Das Trajektorienmodell der FU Berlin ist auf zwei verschiedenen Rechnersystemen mit unter-
schiedlichen Betriebssystemen implementiert (VAX/VMS und SUN/UNIX). Der prinzipielle Pro-

grammablauf ist auf beiden Systemen identisch und soll hier kurz vorgestellt werden.

Das Programmpaket zur Berechnung von Trajektorien besteht aus mehreren FORTRAN-
Programmen, die iiber eine Steuerungsdatei (unter VMS separate Dateien fiir Vorwérts-/Riick-
wirtsrechnungen und Nord- bzw. Siidhemisphére: pz3  awix.com; unter UNIX: caltra) nachein-
ander abgearbeitet werden. Im ersten Schritt werden die meteorologischen Eingangsdaten von
Druck- auf ©-Flichen umgerechnet. Dies ist schematisch in Abbildung A.1 dargestellt. Die auf
©-Fliachen vorliegenden Daten werden dann in ein Feld (T77.DAT bzw. meteo.dat) eingelesen
(via PS_ THETA?.com bzw. mx_ibftox.f), in dem die einzelnen Termine im 6-Stunden-Abstand

@ GBD |(Gitter:) spektral T106
ECMWE Héhenkoordinate: Druck [hPa] (21 Flachen: 1000, 925, 850, 700,

. 500, 400, 300, 250, 200, 150, 100, 70, 50, 30, 20, 10,7, 5, 3, 2, 1)
operationell - V2 ”
GRIB-Daten | Variablen: ® [m?/s?], u [m/s], v [m/s], T [K], R [%]

(GRid In Binary) | Namenskonvention: GBDMMDDHHO00MM,DD ,HH ,001.

UNIX-Programm (2.5°-Version): trans2gg
(Aufruf via putezmw als dwd) Variablen:

gg;xr;mm GBD | (Gitter:) spektral T106 ® - Geopotential

(125 ur 250 | Hohenkoordinate: Druck [hPa] (Fichen siehe ®) T - Temperatur

Xae:rvsslg:yz; GRIB- Variablen: ® [m2/s2], u [m/s], v [m/s], T [K] u —zonaler Wind

(via putezmw Daten binar | Namenskonvention: v —meridionaler Wind

als dwd) GBDMMDDHHOOMM,DD ,HH,001. R - relative Feuchte

v VAX-Programm (2.5°-Version): ecmwgribact M - Montgomery Potential
@ EC Gitter: Langen-/Breitengitter (1,25°x1.25° bzw. 2.5°x2.5°) I1 - Exnerfunktion
2 5°=ASCl| Hdéhenkoordinate: Druck [hPa] (Fléchen siehe @) Namenskonvention:

1.25°=pinar | Yariablen: ® [m?/s2], u [m/s], v [m/s], T [K]
Namenskonvention: ECYYMMDDHH.FFF

YY - Jahr der Analyse
MMDDHH, MM,DD,HH,

Programm: m_ecmwgridact*.f

y — Monat, Tag, Stunde
@ TH Gitter: polar-stereografische Projektion (siehe Abb. 4.2) der Analyse bzw.
bindr H('jherlkoordina.te: 'l?otentiel_le Temperatur [K] Vorhersa?e
Flachen frei wahlbar (siehe Abb. 4.5 und Abb. 5.3) FFF— Stunden fir
Variablen: u [m/s], v [m/s], M [m2/s2], 1 [-] Vorhersage

Namenskonvention: THYYMMDDHH.FFF

Abb. A.1.: Programmablauf zur Umrechnung der Eingangsdaten auf ©-Flichen
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A Das Trajektorienmodell der FU Berlin

Tag 0 1 2 3.7 8 9 10 11 12 13
Met. Eingangsdaten
Nr. der Zeitsequenz - 1-2 3-6 7-26 27-30 31-34 35-38 39-42 43-46 47-49
Uhrzeit [UT] 12/18 0/6/12/18 0/6/12/18 0/6/12/18 0/6/12/18 0/6/12/18 0/6/12/18 0/6/12/18 0/6/12
Zeitstrahl \ J ,,hthe“ ,,mor‘gen“ \ ‘
}—‘; T T T T T 1
12 UT= Analyse Analyse Analyse Analyse Analyse f24h f48h f72h fo6h
Name der Startdatei (VAX) X
Referenzzeit (12 UT)
Vorwértsrechnung X
Ruckwartsrechnung X
Datumsvariablen gg::; date2 date3 date4 date6 dateb date8

fnnh: nn-Stunden-Vorhersage
Datumsvariablen (VAX) in px3_awi*4days.com im operationellen Betrieb:

date1 YYMMDD Datum der zu lIéschenden Analyse-Dateien date6 YYMMDD12 Datum fiir den Start der nachsten

date2 YYMMDD12 Beginn des einzulesenden Zeitraumes Rechnung

date3 YYMMDD18 Beginn der neuen Analysen date7 YYMMDD12 Datum der zu I6schenden

date4 YYMMDD12 letzter Termin mit Analysedaten Vorhersage-Dateien

date5 YYMMDD12 in aktueller Version irrelevant (alt: Ende des ~ date8 YYMMDD12 Ende des einzulesenden
Zeitraumes) Zeitraumes

Abb. A.2.: Referenzzeit fiir den Trajektorienstart und einzulesende Analyse- und Vorhersage-
daten im operationellen Betrieb

abgelegt werden. Fiir die VAX-Version des Programmes ist die Groéfse des Feldes bzw. des in einem
Programmlauf berechenbaren Zeitraumes auf 12 Tage festgesetzt. In der UNIX-Version ist dieser
Zeitraum flexibel einstellbar. Nach dem Einlesen der Trajektorienstartpunkte erfolgt die Berech-
nung der Trajektorien mit einem Zeitschritt von 10 Minuten durch Interpolation innerhalb des
eingelesenen Feldes (m_ traawirad«.f). Der Zeitpunkt zur Initialisierung einer Trajektorie wird
relativ zum eingelesenen Zeitraum angegeben. Dabei ist die Referenzzeit fiir Vorwartsrechnungen
der Beginn und fiir Riickwértstrajektorien das Ende des eingelesenen Zeitraumes. Das Schema
in Abbildung A.2 zeigt die Daten, die fiir den 12-Tages-Zeitraum eingelesen werden, sowie die
Referenzzeiten beim operationellen Betrieb des Trajektorienprogrammes (VAX-Version im Vor-

hersagemodus).

Die gewiinschten Initialisierungspunkte der Trajektorien werden als Textdateien fiir das
Programm bereitgestellt (Startdatei). Die Ausgabe der berechneten Trajektorien erfolgt eben-
falls als Textdateien, wobei eine Datei mehrere Trajektorien enthalten kann (Trajektoriendatei).

Eine Startdatei kann die Startinformationen fiir mehrere Trajektoriendateien (Pakete) enthalten.
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Abbildung A.3 zeigt beispielhaft einen Ausschnitt aus einer solchen Datei mit den Initialisie-

rungspunkten fiir zwei Trajektorienpakete. Die Startdateien sind wie folgt aufgebaut:

1. Zeile: Information iiber Anzahl der Pakete und Art des Héhenparameters = Leerzeichen
*%xJJMMTT _nnnn_pp
**JJMMTT VAX-Version: fiir Programm nicht relevant, bei UNIX-Version: Referenzdatum
nnnn Anzahl der nachfolgenden Trajektorien-

pp030307.inb

pakete (= Anzahl der vom Programm

. 1 20030307 2 3

erzeugten Ausgabedateien) 2 ClBAO304. 2B
PP Parameter fiir die Hdhenangabe (nur 3 24.13 67.01 31381 844
VAX-Version): 55 21.34 67.92 9143. 857

i 56 C1SS0304. C2B 23

01 als potentielle Temperatur [K] 57 14.34 66.13 13694, 839
02 als D k [P 58 15.88 66.16 18611. 840
als Druck [Pa] 59 16.26 66.17 19726. 840
= . 60 16.64 66.18 20798. 840
03 als Hohe iiber dem Boden [m] 61 17 03 66 20 21835, 841
04 als Hohe iiber Normal Null [m] 62 17.41 66.22 22852. 841
A _ 63 17.80 66.24 23773. 841
Alle Hohenangaben in einer Startdatei 64 18.18 66.27 24640. 841
. . . . 65 18.57 66.30 25493. 841
miissen in derselben Einheit erfolgen. 66 18.96 66.33 26290. 841
2. Zeile: Angaben zum folgenden Trajektorienpaket gg }8: ?g gg: 28 3?228; Sig
69 20.11 66.44 28280. 842
aaaaaaaa.xxx_ttt 70 20.50 66.48 28822, 842
aaaaaaaa.xxx Dateiname fiir die Ausgabedatei 71 20.88 66.52 29337. 842
- . 72 21.26 66.56 29778. 842
ttt Anzahl der nachfolgenden Trajektorien- 73 21.64 66.61 30147. 843
i i 74 22.02 66.66 30467. 843
startpunkte (= Anzahl der Trajektorien 75 22.40 66.71 30765. 843
in der A bedatei 76 22.77 66.76 30982. 843
in der Ausgabedatei) 77 23.15 66.81 31086, 843
e Initialics I . . 78 23.52 66.87 31264. 843
3. Zeile: Initialisierungspunkt fiir eine Trajektorie 79 5389 6693 31405, a4

1111.11_bbb.bb_hhhh.h_sss
1111.11 Geografische Lange, Format F7.2,
negative Werte fiir West

Abb. A.3.: Beispiel fiir eine Trajektorien-
startdatei (Riickwértsrechnung

bbb.bb Geografische Breite, Format F6.2, fiir die LPMA /DOAS-Messung
negative Werte fiir Siid am 04.03.03) /

hhhh.h Hohenangabe, Format F6.x,
je nach Parameter in der 1. Zeile als potentielle Temperatur, Druck, Hohe iiber dem Boden
oder als Hohe iiber Normal Null (bei UNIX nur potentielle Temperatur)
sss Festlegen der Startzeit als Anzahl von 10-Minuten-Zeitschritten bezogen auf die Referenzzeit
(sieche Abb. A.2), Format i6, Startzeit einer Vorwartstrajektorie ist sss*10 Minuten nach der
Referenzzeit und Startzeit einer Riickwartstrajektorie ist sss*10 Minuten vor der Referenz-
zeit; Referenzzeit ergibt sich bei der VAX-Version aus dem Namen der Startdatei und bei
der UNIX-Version aus den Angaben in der 1. Zeile; Start zur Referenzzeit bei VAX-Version:
Zeitschritt =1, bei UNIX-Version: Zeitschritt =0
folgende Zeilen (bis ttt+2): weitere Initialisierungspunkte fiir das erste Trajektorienpaket
Anschliekend: ggfls. Beschreibung weiterer Trajektorienpakete, wie ab Zeile 2
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A Das Trajektorienmodell der FU Berlin

In Abbildung A.4 ist beispielhaft der Anfang einer Trajektoriendatei gezeigt, wie sie vom Pro-
gramm ausgegeben wird. Fiir jeden Ausgabezeitschritt (1 Stunde oder 10 Minuten) stehen hier

die geografische Position der Trajektorie und einige erginzende Informationen:

_YYMMDDHH_MMLLLLLL _BBBBB_ppppp_TTTT_HHHH_PVPV _ = Leerzeichen
YYMMDD Datum
) C1SS0304.C2B
HH_MM  Uhrzeit [UT]
LLLLLL geografische Linge [°] *¥100 03030416 20 1434 6613 1374 3693 1366 1233
o 03030415 20 1304 6635 1378 3693 1364 1236
1434 = 14,34°E 03030414 20 1173 6653 1384 3693 1362 1239
. ) 03030413 20 1040 6669 1390 3693 1359 1243
BBBBB  geografische Breite [°] *100 03030412 20 906 6681 1397 3693 1356 1248
6613 = 66 13°N 0303041120 772 6691 1404 3693 1352 1254
= 00, 03030410 20 639 6701 1411 3693 1349 1259
— 2 03030409 20 505 6709 1419 3693 1345 1263
negativ = WEST bzw. SUD 03030408 20 372 6716 1428 3693 1341 1267
* 03030407 20 241 6722 1437 3693 1337 1272
ppppp  Druck [hPa] *10 03030406 20 111 6726 1448 3693 1332 1277
= 03030405 20 -17 6728 1458 3694 1327 1283
1374 = 137.4 hPa 03030404 20 -142 6728 1469 3694 1322 1291
TTTT pot. Temperatur [K] *10 03030403 20 -265 6726 1480 3694 1317 1300
03030402 20 -386 6721 1493 3694 1313 1312
3693 = 369,3 K 03030401 20 -506 6715 1506 3694 1307 1325
T 03030400 20 -624 6707 1519 3694 1302 1338
HHHH geometr. Hohe GNN [km] *100 03030323 20 —740 6697 1532 3695 1297 1350
03030322 20 -856 6687 1544 3695 1292 1360
1366 = 13,66 km 03030321 20 -968 6676 1555 3695 1288 1368

PVPV skalierte pot. Vorticity
= PV * 1000000 * Druck [hPa]
PV = 1233 / (1000000 * 137,4)
= 8,97 e-6 m*m*K/(s*kg)
= 8,97 PVU

Abb. A.4.: Beispiel fiir eine Trajektoriendatei
(Riickwiartsrechnung fiir die LPMA /
DOAS-Messung beim Sonnenunter-
gang am 04.03.03, Anfang der ersten
Trajektorie)

Die einzelnen Trajektorien werden getrennt durch: ------ e
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B. Vergleichsstudien zum FUB-Modell

B.1. Meteorologische Situation

Abbildung B.1 zeigt die PV und die MPV zum Zeitpunkt der Initialisierung der Trajektorien,
auf denen die Sensitivititsstudien zum Trajektorienmodell in Kapitel 5 (siehe auch Tab. 5.1 und
Tab. 5.3) beruhen.

+'12.08.02 (n=178

T T

35E x 12.08.02 (n=178) 3
L %8 0 24.09.02 (n=163) ] 0 24.09.02 (n=163) ]
[ *MWD 01.10.02 (n= 98) 1 001.10.02 (n= 98) ]
30F S 2 23.02.03 (n= 61) 7 2 23.02.03 (n= 61) 7
L x 04.03.03 (n= 76) 1 x 04.03.03 (n= 76) 1
o5 06.03.03 n:wmg 3 %« 06.03.03 n:wmg 3
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Abb. B.1.: PV (links) und MPV (rechts) zum Zeitpunkt der Initialisierung der Trajektorien
dargestellt iiber die Héhe

In Abbildung B.2 ist anhand der beiden Windkomponenten (zonal und meridional) und
der Temperatur ein Uberblick zur meteorologischen Situation wihrend der durchgefiihrten Bal-
lonmesskampagnen (Kap. 6) gegeben, fiir die die Sensitivitdtsstudien zum Trajektorienmodell
der FU Berlin durchgefithrt wurden (Kap. 5). Die Grofen sind als Zeit-Hohen-Schnitte iiber
einen Zeitraum von 40 Tagen dargestellt. Sie basieren auf den operationellen ECMWF-Daten

(21 Standard-Druckflichen) des dem Kampagnenort néchstgelegenen Gitterpunktes.

Die Differenzen in den meteorologischen Daten, die sich durch eine unterschiedliche horizon-
tale Auflésung der Eingangsdaten bzw. durch eine unterschiedliche Vertikalauflésung des Trajek-
torienmodelles zum Zeitpunkt der Initialisierung der Trajektorien ergeben, werden in Abbildung
B.3 bzw. B.4 gezeigt (sieche auch Text auf S. 86 und Abb. 5.1). Die Windgeschwindigkeiten sind

aus den in der ersten Stunde nach der Initialisierung der Trajektorien zuriickgelegten Wegen
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B Vergleichsstudien zum FUB-Modell

abgeleitet (siehe S. 86). In den Abbildungen ist fiir die jeweils dargestellte Groke der Mittelwert,
die Standardabweichung und die Anzahl der zugrundeliegenden Werte (n) angegeben.
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(d) Kiruna (67,5°N, 21,25°E), 01.06.-10.07.2003

Abb. B.2.: Zeit-Hohen-Schnitte des zonalen Windes (links), des meridionalen Windes (Mitte)
und der Temperatur (rechts) wihrend der durchgefithrten Messkampagnen; tagliche
ECMWEF-Daten des néchstgelegenen Gitterpunktes, 12 UT
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B.1 Meteorologische Situation
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Abb. B.2 (Fortsetzung)
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Abb. B.3.: Differenz in den Startwerten zum Initialisierungszeitpunkt der Trajektorien bei ver-
schiedener horizontaler Auflésung (1,25°x1,25°-2,5°x2,5°, 125, klimatologische Er-
warmungsraten) fiir die Windgeschwindigkeit (links: zonale Komponente, Mitte: me-
ridionale Komponente) und die Temperatur (rechts)
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Abb. B.4.: Differenz in den Startwerten zum Initialisierungszeitpunkt der Trajektorien bei ver-
schiedener vertikaler Auflésung (L59-L25, 1,25°x1,25°, klimatologische Erwarmungs-
raten) fiir die Windgeschwindigkeit (links: zonale Komponente, Mitte: meridionale
Komponente) und die Temperatur (rechts)
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B.2. Erganzende Abbildungen zu den Vergleichsstudien

Die folgenden Abbildungen zeigen in Erginzung zu Kapitel 5 weitere Ergebnisse der Trajek-
torienvergleiche. In Abweichung zu den Sensitivititsstudien fiir das Trajektorienmodell der FU
Berlin, die in Kapitel 5.2 vorgestellt wurden, liegt den hier eingeordneten Ergebnissen entweder
eine andere horizontale Auflésung oder eine andere Annahme zum Vertikaltransport zugrunde.
Die Abbildungen zeigen den Einfluss:

(a) der horizontalen Auflésung: 1,25°x1,25° vs. 2,5°x2,5°

fiir L25 und aktuelle Erwérmungsraten (in Kap. 5.2.1: isentrop),
(b) der vertikalen Auflésung: L59 vs. 1.25

fiir 1,25°x1,25° und aktuelle Erwarmungsraten (in Kap. 5.2.2: isentrop),
(c) des Vertikaltransportes: aktuell vs. klimatologisch

fiir 2,5°x2,5° und L25 (in Kap. 5.2.3: 1,25°x1,25°) und
(d) des Vertikaltransportes: aktuell vs. isentrop

fiir 2,5°x2,5° und L25 (in Kap. 5.2.3: 1,25°x1,25°).

Der Einfluss der Kombination aller drei Parameter (horizontale Auflosung, vertikale Auflésung,
Vertikaltransport) wird in Abbildung
(e) iiber einen Vergleich von 1,25°x1,25°, 159, aktuelle Erwarmungsraten mit

2,5°x2,5°) 125, klimatologische Erwadrmungsraten dargestellt.

Aulerdem werden die Ergebnisse

(f) des Vorwirts-/Riickwértstestes
fiir 1.25°x1,25°, 1.25 und aktuelle Erwdrmungsraten (in Kap. 5.3.1: isentrop) gezeigt.

Fir die Vergleiche mit anderen Modellen wurden in Kapitel 5.4 die Trajektorien des FUB-
Modelles herangezogen, die mit der jeweils hochsten Auflosung (1,25°x1,25°, L59) und unter
Beriicksichtigung aktueller Erwirmungsraten berechnet wurden. In den Abbildungen

(g) FUB vs. AWT und

(h) FUB vs. CLaMS
werden die Ergebnisse der Vergleiche, die auf den FUB-Trajektorien mit der niedrigeren Auflo-

sung (2,5°x2,5°, L25) und aktuellen Erwérmungsraten beruhen, vorgestellt.

Detaillierte Angaben zur Initialisierung der Trajektorien finden sich in Tabelle 5.1 bzw.
Tabelle 5.3 und auf S. 84f. Fiir die mittleren horizontalen Abstédnde zwischen zwei verschiedenen
Modellversionen wurden die Ergebnisse der Vorwirts- und Riickwirtsrechnungen — wie schon
in Kapitel 5 — zusammengefasst. Fiir die vertikalen Abstdnde sind jeweils nur die Ergebnisse
der Vorwirtsrechnungen dargestellt, da sich bei einer Mittelwertbildung {iber die Vorwérts- und
Riickwirtstrajektorien eventuell auftretende Unterschiede zwischen zwei Modellversionen authe-
ben wiirden. Abbildungen werden auch dann gezeigt, wenn keine Unterschiede zu erwarten sind

(aktuelle vs. klimatologische Erwarmungsraten mit ©;—¢ < 380 K).
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B.2 Ergédnzende

Abbildungen zu den Vergleichsstudien

(a) Horizontale Auflosung: 1.25° vs. 2.5°
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Abb. B.5.: Mittlerer horizontaler Abstand zwischen verschiedenen Trajektorienrechnungen klas-
sifiziert nach ©;—g

239



B Vergleichsstudien zum FUB-Modell

Mittlerer horizontaler Abstand [km]

Mittlerer horizontaler Abstand [km] Mittlerer horizontaler Abstand [km]

Mittlerer horizontaler Abstand [km]

- Hohe Breiten

Abb. B.6.: Mittlerer horizontaler Abstand zwischen verschiedenen Trajektorienrechnungen fiir
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Abb. B.7.: Mittlerer horizontaler Abstand zwischen verschiedenen Trajektorienrechnungen fiir
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n = Anzahl der zugrundeliegenden Trajektorienvergleiche, weiteres siehe Text auf S. 238

Abb. B.8.: Mittlerer horizontaler Abstand zwischen verschiedenen Trajektorienrechnungen fiir
Trajektorien mit ©;—¢ > 380K klassifiziert nach der PV—Anderung innerhalb von
5Tagen (a-g) bzw. 4,5 Tagen (h) ohne tropische Falle (siehe auch Abschnitt 5.3.2)
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B.2 Ergénzende Abbildungen zu den Vergleichsstudien

Tab. B.1.: Mittlerer horizontaler Abstand [km| fiir verschiedene Sensitivitdtstudien und den
Vorwérts- /Riickwértstest mit dem FUB-Modell fiir Trajektorien mit ©;—¢ > 380 K

Zeit Horizontale Auflésung Vertikale Auflésung Vorwérts-/Riickwérts- und

(Tage) (1,25°x1,25° vs. 2,5°x2,5°) (L59 vs. L25) Riickwiirts- / Vorwirtstest )
Vertikal- L25 L59 1,25°x1,25° 2,5°x2,5° L59 L25
transport  isentrop aktuell isentrop isentrop  aktuell isentrop isentrop  aktuell isentrop

Hohe Breiten (n1=1121, ny=873)

1 41 43 41 11 11 10 32 40 30
2 76 7 78 25 24 22 67 75 60
3 125 128 131 42 45 41 97 96 97
4 190 200 196 52 55 47 143 135 137
) 265 280 269 73 80 67 217 209 212
Hohe Breiten, Sommer (n1 =512, no=270)
1 14 14 15 5 5 4 19 18 18
2 29 31 30 10 9 8 32 30 31
3 40 42 42 16 14 13 47 44 44
4 a7 59 58 23 18 19 66 60 62
) 71 74 72 30 23 24 93 84 89
Mittlere Breiten (ni1=545, no=413)
1 40 45 42 15 14 14 28 30 26
2 83 95 84 35 31 31 53 56 49
3 151 171 154 63 54 55 95 100 89
4 220 246 226 100 84 86 159 177 151
) 291 323 298 132 110 117 226 253 211
Subtropen (n1=375)
1 14 - 15 9 - 9 16 - 16
2 23 - 25 16 - 14 29 - 29
3 32 - 35 21 - 20 41 - 42
4 43 - 46 30 - 29 56 - 57
) 56 - 60 46 - 45 67 - 68
Tropen (n1 =446, na=446)
1 10 11 11 57 o7 56 22 21 19
2 20 21 22 111 109 111 41 42 37
3 33 35 34 151 148 150 68 72 61
4 42 46 44 195 188 192 101 104 91
) o1 95 55 245 235 241 134 138 120
alle Trajektorien (n1=2999, n2=2002)
1 28 32 29 17 21 16 26 31 24
2 55 62 56 36 43 34 50 58 46
3 90 105 93 55 66 52 76 85 74
4 132 156 136 74 86 69 116 127 110
) 179 211 183 99 113 92 167 186 160

D Die Abweichungen sind als Mittel aus dem Vorwirts- /Riickwérts- und dem Riickwirts-/Vorwértstest

gebildet (jeweils 1,25°x1,25°). Die konkreten Zahlenwerte fiir den mittleren horizontalen Abstand weichen
daher z.T. geringfiigig von denen in Tabelle 5.6 ab, die nur den Vorwirts-/Riickwirtstest umfasst.

n1= Anzahl der zugrundeliegenden isentropen Trajektorienpaare
n2= Anzahl der Trajektorienpaare bei quasi-isentropen Transport mit aktuellen Erwirmungsraten
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Abb. B.9.: Mittlerer vertikaler Abstand (potentielle Temperatur) zwischen verschiedenen Tra-
jektorienrechnungen fiir Vorwiértstrajektorien klassifiziert nach ©;—
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B.2 Ergénzende Abbildungen zu den Vergleichsstudien
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n = Anzahl der zugrundeliegenden Trajektorienvergleiche, weiteres siche Text auf S. 238

jektorienrechnungen fiir Vorwértstrajektorien mit ©,—¢ > 380 K

Abb. B.10.: Mittlerer vertikaler Abstand (potentielle Temperatur) zwischen verschiedenen Tra-
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Abb. B.13.: Fehlerwahrscheinlichkeit fiir die Temperatur [K| nach einer Transportzeit von einem
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C. Erganzende Informationen zur
ENVISAT-Validierung

C.1. Datenbasis fiir die Messorte von SCIAMACHY und
MIPAS-E

C.1.1. SCIAMACHY

Fiir SCTAMACHY werden vom SCIAMACHY Operational Support Team (SOST) fiir die Nadir-
und Limb-Messungen Dateien bereitgestellt [SOST, 2006], die die geplanten Messpunkte und
-zeiten fiir einen einzelnen ENVISAT-Orbit enthalten. Abbildung C.1 zeigt beispielhaft den An-
fang einer solchen Datei fiir SCTAMACHY-Limb-Messpunkte. Die Daten fiir die Nadir-Messungen
sind entsprechend aufgebaut. Fiir eine Limb-Messung, die aus einzelnen Sondierungen iiber den
gesamten Hohenbereich von 0 bis 100 Kilometern besteht, ist der zeitliche Beginn (Start) und das
Ende (Stop) der Mess-Sequenz in UT angegeben. Sowohl fiir die Start- als auch fiir die Stop-Zeit

sind verschiedene geografische Orte aufgelistet. Dabei stehen

o LEFT W bzw. RIGHT W fiir den dufersten linken bzw. rechten Punkt bei Messungen
tiber 960 Kilometer Breite (W fiir englisch wide = weit),

o LEFT S bzw. RIGHT S fiir den dufersten linken bzw. rechten Punkt bei Messungen
tiber 120 Kilometer Breite (S fiir englisch small = schmal) und

e MID fiir den Mittelpunkt der Messung.

Auch innerhalb einer Nadir-Messung konnen mehrere Scans erfolgen, die insgesamt die schmale
oder weite Breite ergeben. In einem weiteren Nadir-Modus (pointing) wird der Punkt direkt unter
dem Satelliten mehrfach vermessen, ohne dass ein Scan quer zur ENVISAT-Flugbahn erfolgt. Wie
die Mess-Sequenz tatsichlich ausgefithrt wird, d.h. iiber welche Breite gemessen wird, lasst sich
anhand der ebenfalls angegebenen State-ID ermitteln. Aus der State-ID sind weitere Details zu
den Mess-Sequenzen ableitbar (z.B. Dauer der Messung, Breite der einzelnen Scans, Orbitalposi-
tion; siche auch SOST [2006]). Die Tabellen C.1 und C.2 zeigen die Limb- bzw. Nadir-State-Ids
und die dazugehoérenden Orbitalpositionen. Die Orbitalposition gibt Aufschluss dariiber, unter
welchen Lichtverhdltnissen die SCTAMACHY-Messung durchgefiihrt werden soll. Auch kurz vor
dem FErreichen bzw. kurz nach dem Verlassen der von der Sonne beschienenen Erdseite durch
den Satelliten ENVISAT werden nominale SCTAMACHY-Messungen durchgefiihrt (siehe auch
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C Erginzende Informationen zur ENVISAT-Validierung

Feb 20 2004 13:29 SCIAL_SIM_10798_geolocation.txt Page 1
ENVISAT Swath Geolocation File

FILENAME = SCIAL_SIM_10798_geolocation.txt

PHASE_START =+002

CYCLE_START =+025

REL_START_ORBIT =+00223

ABS START ORBIT =+10798

REPEAT CYCLE = +35<days>

CYCLE_| LENGTH = +501<orbits>

REL_REF_ORBIT =+00432

ABS_REF_ORBIT =+00486

REF_ANX_TIME = 04-APR-2002 00:37:34.262318

REF_ANX_LONGITUDE = +320.612549<deg> (ROE) -039.387451<deg> (ESOV)

ANX_TIME = 24-MAR-2004 10:12:25.280282

ANX_LONGITUDE = +176.899963<deg> (ROE) 176.899963<deg> (ESOV)

SWATH = SCIALL (Start) / SCIALH (Stop)

SWATH_DESCRIPTOR = SCIAMACHY LIMB LOW/HIGH

SWATH_TEMPLATE = SCIALL_501/SCIALH_501

SWATH_DEFINITION_FILE = MPL_SW_DEFVRGT20020403_103845_00000000_XXXXXXXX_20020404_003734_20781231_235959.N1
SWATH_CONTROL_FILE = SCIALL_SIM_10798.scf/SCIALH_SIM_10798.scf

REFRACTION_MODEL = PRED_REF FREQ=+0300000000<MHZ>
NUM_STATES =+00031
TIME = <sec>
LEFT/MID/RIGHT = <deg>
Auxiliary File
ROE-FILE =MPL_ORB_EVVRGT20020305_174945_00000000_00000002_20020301_025355_20020617_215929.N1
TEMPLATE-FILE = SCIALL_501.N1
CTI-FILE(S) = mpl_cti_31_030910_new_converter
COLOR-FILE(S) = mpl_csi_31_030908.txt
FILE_GENERATION =17-02-2004
INDEX STATE_ID ORBIT ELAPS. TIME UTC COORD LEFT_W LEFT_S MID RIGHT_S RIGHT_W

01 28 Start 10798 0594.999531 24-MAR-2004 10:22:19.999531 LONG  +148.57 +155.55 +156.55 +157.72 +165.93
AT +059.29 +061.23 +061.50 +061.63 +062.51
Stop 10798 0650.870625 24-MAR-2004 10:23:15.870625 LONG  +147.88 +154.65 +155.62 +156.76 +164.75
LAT  +060.74 +062.57 +062.83 +062.96 +063.81
02 28 Start 10798 0650.870625 24-MAR-2004 10:23:15.870625 LONG  +145.27 +152.81 +153.89 +155.20 +164.34
LAT  +062.29 +064.37 +064.67 +064.81 +065.79
Stop 10798 0706.741719 24-MAR-2004 10:24:11.741719 LONG  +144.35 +151.69 +152.73 +154.01 +162.96
AT  +063.72 +065.70 +065.98 +066.12 +067.07
03 28 Start 10798 0706.741719 24-MAR-2004 10:24:11.741719 LONG  +141.27 +149.43 +150.59 +152.07 +162.41
LAT  +065.20 +067.46 +067.78 +067.94 +069.05
Stop 10798 0762.612813 24-MAR-2004 10:25:07.612813 LONG  +140.04 +147.98 +149.12 +150.57 +160.74
LAT  +066.60 +068.76 +069.07 +069.23 +070.32
04 28 Start 10798 0762.612813 24— MAR 2004 10:25:07.612813 LONG ~ +136.34 +145.12 +146.37 +148.07 +159.92
AT  +067.98 +070.46 +070.82 +071.00 +072.28
Stop 10798 0818.483906 24- MAR —-2004 10:26:03.483906 LONG ~ +134.65 +143.19 +144.41 +146.09 +157.82
LA +069.34 +071.73 +072.07 +072.25 +073.54
05 29 Start 10798 0957.423531 24-MAR-2004 10:28:22.423531 LONG  +106.41 +113.56 +114.58 +117.33 +136.61
LAT  +075.63 +079.30 +079.82 +080.22 +083.01
Stop 10798 1013.294625 24-MAR-2004 10:29:18.294625 LONG  +101.41 +106.84 +107.61 +110.07 +127.24
LAT  +076.51 +080.05 +080.56 +080.98 +083.91
06 29 Start 10798 1013.294625 24-MAR-2004 10:29:18.294625 LONG  +092.90 +095.42 +095.78 +097.86 +112.41
AT  +076.69 +080.63 +081.19 +081.71 +085.33
Stop 10798 1069.165719 24-MAR-2004 10:30:14.165719 LONG +086.78 +086.73 +086.72 +087.78 +095.19

Abb. C.1.: Ausschnitt aus einer von SOST bereitgestellten Datei fiir SCIAMACHY-Limb-
Messungen

Tab. C.1.: State-Ids und Orbitalpositionen fiir SCTAMACHY-Limb-Messungen

Orbital- Limb (960 km) Limb (120 km)
position [°] | Akronym State-ID | Akronym State-ID
-20 limb01 28 limb08 35
-20 —-12 limb02 29 limb09 36
-12-9 limb03 30 limb10 37
9-20 limb04 31 limb11 34
20 - 125 limb05 32 limb12 41
125 — 146 limb04 31 limb11 34
146 — 157 limb03 30 limb10 37
> 157 limb06 38 limb13 40
kursiv: von der Validierung ausgeschlossene State-IDs.

Abbildung 3.4b). Die Messorte dieser Mess-Sequenzen werden dabei je nach Héhenbereich nur
teilweise vom Sonnenlicht erreicht. Eine korrekte Auswertung der so gewonnenen Daten ist nicht
moglich, so dass diese Mess-Sequenzen entsprechend der Tabellen C.1 und C.2 von der Suche

nach fiir die Validierung geeigneten Messpunkten (siehe Kapitel 6.1.2) ausgeschlossen werden.
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C.1 Datenbasis fiir die Messorte von SCTAMACHY und MIPAS-E

Tab. C.2.: State-Ids und Orbitalpositionen fiir SCTAMACHY-Nadir-Messungen

Orbital- Nadir (960 km) Nadir (120 km) Nadir (pointing)
position [°] | Akronym State-ID | Akronym State-ID | Akronym State-ID
<-3 nad0l 1 nad09 9 nad23 23
-3-5 nad02 2 nadl0 10 nad24 24
5-16 nad03 3 nadll 11 nad25 25
16 — 26 nad04 4 nad12 12 nad26 42
26 — 36 nad05 5 nad13 13 nad27 43
36 — 70 nad06 6 nad14 14 nad28 44
70 — 110 nado07 7 nadl5 15 nad29 45
110 - 144 nad06 6 nadl4 14 nad28 44
144 — 154 nad0b 5 nadl3 13 nad27 43
154 — 164 nad04 4 nadl2 12 nad26 42
164 — 175 nad03 3 nadll 11 nad25 25
175 - 183 nad02 2 nadl10 10 nad24 24
> 183 nad01 1 nad09 9 nad23 23
kursiv: von der Validierung ausgeschlossene State-IDs.

C.1.2. MIPAS-E
ESA-Planung

Die geplanten Messpunkte fiir MIPAS-E werden von der ESA als Excel-Datei zur Verfiigung
gestellt. Mit Hilfe eines Excel-Makros lassen sich die geplanten Messorte und -zeiten in einem
anzugebenden Umbkreis um einen Kampagnenort berechnen und als Text-Datei abspeichern. Ab-
bildung C.2 zeigt beispielhaft einen Ausschnitt aus einer so erzeugten Datei, die alle in einem
Abstand von 9900 Kilometern (MazDist) um den Nordpol (Lat_ GS=90, Lon_ GS=0) durch-
zufithrenden MIPAS-E-Sequenzen enthilt. Die Datei enthélt damit alle in der Nordhemisphére
stattfindenden MIPAS-E-Messungen und dient sowohl fiir Aire sur I’Adour (Frankreich) als auch
fiir Kiruna (Schweden) als Eingangsdatei fiir die Suche nach MIPAS-E-Messungen entlang der
Luftmassen-Trajektorien (siehe Kapitel 6.1.2). Fiir Teresina (Brasilien) werden entsprechende
Dateien erzeugt, die ebenfalls im Abstand von 9900 Kilometern alle MIPAS-E-Messungen um
5° Siid/40° West enthalten. Ahnlich wie bei den SCTAMACHY-Messungen ist fiir eine einzelne
Sequenz jeweils fiir den ersten und den letzten Scan der Sequenz die Zeit, die geografische Lage
und die Héhe des Scans angegeben. Auferdem ist ersichtlich, ob die Sequenz in einem Orbit
mit nominalen Messungen stattfindet oder ob in diesem Orbit spezielle Operationen (z.B. zur

Kalibrierung) geplant sind.

Messungen aus folgenden Orbits kommen dementsprechend als Validierungsmessungen (sie-
he Kapitel 6.1.2) nicht in Frage:

o LOS ORBIT (PRIME)
In diesen Orbits erfolgt eine Sichtlinien-Kalibrierung (englisch: Line of Sight = LOS) fiir
MIPAS-E. Es werden keine nominalen Messungen durchgefiihrt.

251



C Erginzende Informationen zur ENVISAT-Validierung

MIPAS_10751_10800_90_0_9900_Bsp.prn Page 1
Obit Start 10751 21.03.2004 03: 33
St op 10800 filename = M PAS_STARTORBI T_STOPORBI T_LAT_LON DI ST. prn

Lat_GS 90 Lat (deg), Lon (deg)
Lon_GS 0 Dist (km = Max. Distance from Lat/Lon
MaxDi st 9900 file created on 17.02.2004 by FU Berlin based on ESA tools
Scan Sweep Obit ANX Tinme Dat e Latitude Longi t udeAl titude(kn) Di st ance_GS
Scan Sweep Obit ANX Time Dat e Latitude Longi t udeAl titude(km) Di st ance_GS(km

1 1 10751  574.30061 21.03.2004 03:33:51 9.47928  280.05012 67.16591 8963. 53010

1 17 10751  645.50944 21.03.2004 03:35:02 12.37067  279.51521 6.34176 8641.66122
NOM NAL ORBI T

72’ 1 10753  432.09312 21.03.2004 06:52:41 1.12617  231. 66254 67.18642 9893. 39449

72 17 10753 503.30195 21.03.2004 06:53:52 4.02604  231.12308 6.33109 9570.58162
LOS ORBI T (Backup)

2 1 10755  655.25999 21.03.2004 10:17: 36 14.93508  180. 44020 67.17635 8356. 19227

2 17 10755  726.46882 21.03.2004 10: 18:47 17.83476  180. 04027 6.33883 8033.40199
ORBIT with WCC

72 1 10798  432.09312 24.03.2004 10:19: 37 1.12617  179. 92602 67.18642 9893. 39449

72 17 10798  503.30195 24.03.2004 10:20: 49 4.02604  179.38655 6.33109 9570.58162
NOM NAL ORBI T

1 1 10798 574.30061 24.03.2004 10: 22: 00 9.47928  178.01419 67.16591 8963. 53010

1 17 10798 645.50944 24.03.2004 10:23:11 12. 37067 177.47928 6.34176 8641.66122
NOM NAL ORBI T
1 10798 655. 25999 24.03. 2004 10: 23: 20 14. 93508 179. 00307 67.17635 8356.19227

2 17 10798 726.46882 24.03.2004 10:24:32 17. 83476 178. 60315 6.33883 8033.40199
NOM NAL ORBI T

3 1 10798 736.21937 24.03.2004 10: 24: 41 19. 66677 177. 97906 67.20849 7829.46348
3 17 10798 807. 42820 24.03.2004 10:25:53 22.55986 177.58327 6.32652 7507.40524

N

Abb. C.2.: Ausschnitt aus einer aus den ESA-Daten abgeleiteten Datei fiir MIPAS-E-Messungen

o ORBIT with PROBLEMS or SPECIAL CAL (bzw. SPECIAL CAL/MEAS)
Es werden spezielle Operationen zur Kalibrierung durchgefiihrt, nominale Messungen fin-
den nicht statt.

Als potentiell fiir die Validierung von MIPAS-E geeignete Messungen werden Mess-Sequenzen
aus folgenden Orbits beriicksichtigt:

e NOMINAL ORBIT

In diesen Orbits sind nur nominale — fiir die Validierung geeignete — Messungen geplant.

e ORBIT with WCC (Wear Control Cycle), ORBIT with RGC (Radiometric Gain Calibra-
tion), ORBIT with WCC and RGC
Die Kalibrierungs- bzw. Kontrollsequenzen finden im letzten Viertel eines Orbits statt, bis

dahin werden nominale Messungen durchgefiihrt.

e LOS ORBIT (BACKUP)
Es sind nominale Messungen geplant, in Ausnahmefillen finden Sichtlinien-Kalibrierungen
statt.

IMK-Daten

Fiir die Validierungsvergleiche in Kapitel 6.4 wurden die MIPAS-E-Koinzidenzen anhand der
vom IMK verfiigbaren CHy- bzw. NoO-Profile (Version V30 8 bzw. V30 _9, siehe Tab. 6.3)
berechnet. Damit konnte die Ermittlung méglicher Koinzidenzen auf solche MIPAS-E-Messungen
eingeschriankt werden, bei denen fiir das jeweilige Spurengas ein vom IMK berechnetes Profil

vorhanden ist.
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C.2 Messausfille von SCTAMACHY und MIPAS-E wéhrend der Ballonkampagnen

Zum Einlesen der IMK-Daten wurden die vom IMK bereitgestellten IDL-Routinen ver-
wendet!. Der Datensatz umfasst neben den Messorten und -zeiten sowie den Spurengasprofilen
erginzende Informationen zur Giite der abgeleiteten Profile in den einzelnen Hhen. Basierend
auf diesen Diagnosewerten zur Profilgiite wurden Daten von den weiteren Untersuchungen aus-
geschlossen, bei denen

e fiir die betrachtete Hohe keine spektralen Daten vorhanden sind (wisibility flag = 0) oder
e der ermittelte Spurengaswert nicht durch die Messung, sondern durch a priori Informatio-

nen bestimmt ist (diagonal entry of averaging kernel matriz < 0,1).

Die Messorte und -zeiten fiir die IMK-Daten stimmen sehr gut mit den von der ESA ange-
gebenen Planungswerten iiberein. Die angegebenen Zeiten differieren maximal um eine Minute.
Die Abweichungen zwischen den IMK-Ortskoordinaten und den von der ESA angegebenen Mess-
orten sind fiir meisten MIPAS-E-Messungen kleiner als 0,1° geografische Linge bzw. Breite und
fithren daher zu identischen Koinzidenzen zwischen den Ballonmessungen und MIPAS-E. Ledig-
lich in sehr hohen Breiten (> 87°N) treten etwas grofsere Unterschiede zwischen den ESA- und
den IMK-Messorten auf. Die Differenzen zwischen den Messorten sind hier zwar immer kleiner
als 100 km, kénnen aber unter Umstédnden auch einen Einfluss auf die ermittelten Koinzidenzen

zwischen den MIPAS-E- und den Ballonmessungen haben.

Entscheidende Unterschiede zwischen den anhand der ESA-Planung und den basierend
auf den IMK-Daten ermittelten Koinzidenzen ergeben sich aufgrund der geringen Verfiighar-
keit der IMK-Daten. Ursache dafiir sind v.a. Probleme der ESA bei der Datenprozessierung und
-bereitstellung. Die geringe Datenverfiigbarkeit ist z.T. aber auch darauf zuriickzufithren, dass
beim IMK nicht alle MIPAS-E-Daten ausgewertet werden. In Anhang C.5 sind die ermittelten
MIPAS-E-Koinzidenzen mit den BONBON-Messungen jeweils fiir die ESA-Planung und fiir die
IMK-CHy-Daten dargestellt. Insbesondere fiir die Messung am 06.03.2003 wird dabei die ge-
ringe Verfiigbarkeit der IMK-Daten deutlich: es gibt keine Vorwértsmatches mit IMK-Daten,
obwohl anhand der ESA-Planung — unter Beriicksichtigung der im Folgenden dokumentierten

Messausfille — eine Vielzahl von Matches ermittelt werden konnte.

C.2. Messausfille von SCIAMACHY und MIPAS-E wahrend der

Ballonkampagnen

Die Zeiten, in denen die Messgerdte auf ENVISAT aufgrund von unerwarteten Funktionsstérun-
gen ausfallen, werden von der ESA innerhalb weniger Tage nach der Stérung via WWW-Seite
bekanntgegeben [ESA, 2006]. In den folgenden zwei Tabellen sind diese ungeplanten Messaus-
falle fiir SCIAMACHY bzw. MIPAS-E jeweils fiir einen Zeitraum von fiinf Tagen vor bis fiinf
Tagen nach einer Ballonmessung bzw. -kampagne aufgelistet. Von der endgiiltigen Berechnung
der Luftmassen, die sowohl vom Ballonmessgerat als auch vom ENVISAT-Instrument beprobt

wurden, werden die Ausfallzeiten des jeweiligen Satellitengerites ausgeschlossen.

! Die IDL-Routinen sind wie die IMK-Daten nach einer Registrierung via
http://www.fzk.de/imk/asf/ame/envisat-data/ verfiigbar.
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C Erginzende Informationen zur ENVISAT-Validierung

Tab. C.3.: Ausfallzeiten von SCIAMACHY wéhrend der Ballonmesskampagnen

Beginn
Datum, Zeit (UT)

Ende
Datum, Zeit (UT)

Februar/Mdirz 2003 (Kiruna, 28.02.-28.03.)

15.03.2003, 04:21:08
20.03.2003, 10:57:34

18.03.2003, 17:09:01

21.03.2003, 10:40:45

Tab. C.4.: Ausfallzeiten von MIPAS-E wihrend der Ballonmesskampagnen

Beginn
Datum, Zeit (UT)

Ende
Datum, Zeit (UT)

Beginn
Datum, Zeit (UT)

Ende
Datum, Zeit (UT)

August 2002 (Kiruna, 13.08.-24.08.)

06.08.2002, 03:23:59

Sept. 2002 (Aire sur ’Adour, 19.09.-29.09.)

28.09.2002, 06:19:02
29.09.2002, 20:29:04

Februar/Mdirz 2003 (Kiruna, 28.02.-28.03.)

07.03.2003, 13:51:12
08.03.2003, 11:22:25
13.03.2003, 13:26:14
15.03.2003, 04:21:08
26.03.2003, 01:30:26

22.08.2002, 02:19:00

28.09.2002, 10:11:00
11.10.2002, 13:22:00

07.03.2003, 17:52:00
08.03.2003, 17:45:00
13.03.2003, 18:05:00
19.03.2003, 12:55:12
26.03.2003, 11:23:00

Mdrz 2004 (Kiruna, 19.03.-29.03.)

19.03.2004, 05:56:22
22.03.2004, 17:17:43
23.03.2004, 15:18:46
24.03.2004, 03:09:24
26.03.2004, 04:18:21

19.03.2004, 10:04:00
22.03.2004, 21:40:00
23.03.2004, 19:27:00
24.03.2004, 10:48:00
09.08.2004, 04:49:18

Juni/Juli 2005 (Teresina, 03.06.-05.07.)

14.06.2005, 14:30:17
15.06.2005, 03:13:26
20.06.2005, 14:38:41

14.06.2005, 14:39:36
16.06.2005, 10:15:11
20.06.2005, 14:51:07

Juni/Juli 2005 (Teresina, 03.06.-05.07.)

21.06.2005, 11:37:50
21.06.2005, 16:18:44
27.06.2005, 00:50:15
27.06.2005, 12:22:58
27.06.2005, 14:59:40
29.06.2005, 02:30:33
29.06.2005, 03:24:24
02.07.2005, 21:53:24
03.07.2005, 11:17:19

21.06.2005, 12:38:54
21.06.2005, 17:46:17
27.06.2005, 01:06:13
27.06.2005, 12:50:24
27.06.2005, 16:17:12
29.06.2005, 03:24:11
29.06.2005, 05:10:22
02.07.2005, 21:56:31
03.07.2005, 13:01:54

Februar/Mdirz 2006 (Kiruna, 24.02.-06.03.)

24.02.2006, 07:02:15
24.02.2006, 19:07:33
26.02.2006, 07:43:42
26.02.2006, 20:16:52
27.02.2006, 06:46:32
28.02.2006, 06:31:37
28.02.2006, 17:23:41
28.02.2006, 18:15:48
01.03.2006, 06:48:24
01.03.2006, 22:24:49

24.02.2006, 09:57:08
24.02.2006, 21:41:20
26.02.2006, 10:34:30
26.02.2006, 22:18:41
27.02.2006, 07:02:46
28.02.2006, 09:31:16
28.02.2006, 18:15:20
28.02.2006, 21:15:27
01.03.2006, 07:40:08
10.03.2006, 06:48:27

C.3. Beispiel fiir eine Textdatei mit ermittelten Matches

Die anhand der Luftmassen-Trajektorien gefundenen Matches werden in einer Textdatei abge-
speichert. Eine solche Datei ist fiir Matches zwischen der Ballonaufstiegsmessung von LPMA/
DOAS am 24.03.2004 und SCIAMACHY-Limb in Abbildung C.3 in Ausschnitten gezeigt. Sie
enthdlt zundchst die auf der Grundlage der Riickwirtstrajektorien berechneten Matches und im

Anschluss die Matches, die sich aus den Vorwéartstrajektorien ergeben haben.

Im jeweiligen Kopf (gekennzeichnet durch ---) finden sich Informationen zur zugrundelie-
genden Trajektoriendatei (z.B. Name der Datei, Anzahl der Trajektorien, horizontale Auflosung

der verwendeten meteorologischen Daten), zu den angewendeten Matchkriterien sowie zu den
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C.3 Beispiel fiir eine Textdatei mit ermittelten Matches

1a040324_c5_1day_SCIAL. .txt Page 1

——- BA040324.C5B 1-day backward trajectories, total number: 78

——— LPMA/DOAS 20040324 balloon ascent

- calculated on 20041214, matches on 20041215

——- trajectories based on ECMWEF 2.5°x2.5°, climatological heating rates
——— matches calculated to the middle of the satellite scan,

- criteria: time: 1 h  distance: 500 km

——— ENVISAT instrument: SCIA, Scan mode: L

- planned SCIA geolocations from SOST

——— excluded state id: 1, 9, 23, 28, 33, 35, 40

——- detailed information only if more than 2 trajectories

- matches one ENVISAT geolocation

——— detailed information only if matched altitude range greater than 1.50 km

Satellite Match: Orbit_nr: 10787 State id: 31
date UTC LEFT_W MID RIGHT_W
lat lon lat lon lat lon
Start: 20040323 16:10:42.266500 61.05 -68.75 62.48 -77.88 63.94 -87.43
Stop: 20040323 16:11:38.137594 59.95 -70.75 61.20 -79.00 62.57 -87.51

calculated to:  16:10:42 61.84 -78.44
trajectories: total: 78, match with 8 trajectories
distance  trajectory point trajectory start

min km lat lon alt date UT lat lon alt date UT

-11 497.6 61.91 -68.94 29.61 040323 1600 67.46 21.91 31.17 040324 1600
-11 4229 61.89 -70.37 29.85 040323 1600 67.44 21.97 31.42 040324 1600
-11 406.6 61.90 -70.68 29.92 040323 1600 67.42 22.02 31.49 040324 1600
-11 313.0 61.87 -72.47 30.23 040323 1600 67.40 22.07 31.82 040324 1600
-11 188.4 61.94 -74.85 30.69 040323 1600 67.39 22.12 32.30 040324 1600
-11 122.7 62.06 -76.14 30.98 040323 1600 67.37 22.17 32.58 040324 1600
-11 77.1 62.15 -77.12 31.22 040323 1600 67.36 22.22 32.81 040324 1600
-11 50.5 62.28 -78.68 31.59 040323 1600 67.35 22.27 33.16 040324 1600

Satellite Match: Orbit_nr: 10798 State id: 30
date UTC LEFT_W MID RIGHT_W
lat lon lat lon lat lon
Start: 20040324 10:35:48.904000 65.65 20.77 67.41 10.23 69.07 -1.20
Stop: 20040324 10:36:44.775094 64.63 18.20 66.16 8.70 67.69 -1.40

calculated to:  10:35:48 66.79 9.47
trajectories: total: 78, match with 61 trajectories
distance trajectory point trajectory start

min  km lat lon alt date UT Jlat lon alt date UT
54 498.7 68.25 20.57 11.79 040324 1130 67.95 20.82 11.76 040324 1440
54 497.9 68.28 20.53 12.02 040324 1130 67.95 20.82 11.99 040324 1440

54 4150 7050 8.47 32.75 040324 1130 67.36 22.22 32.81 040324 1600
54 419.0 70.53 8.32 33.09 040324 1130 67.35 22.27 33.16 040324 1600

B o
+++ summary BAO040324.C5B 1h 500 km, trajectories total: 78
+++ LPMA/DOAS 20040324 balloon ascent
+++ matched altitude range (alt) is just a 'first guess’, there could be gaps
+++ within the altitude range, see detailed information above
orbit date UT latrange lonrange ANXtime Nr alt dist maxtime
© ° [km] [km] delay [h]
10787 23.03.04 16:10 60.0 63.9 -87.5 -68.8 1492.47 8 30-32 50-498 23.8
10798 24.03.04 10:35 64.6 69.1 -1.4 20.8 1403.90 61 12-33 371-499 54

——- BA040324.C5F 1-day forward trajectories, total number: 78

Abb. C.3.: Ausschnitt aus einer Datei mit berechneten Matches fiir die Aufstiegsmessungen wih-
rend des LPMA /DOAS-Fluges vom 24.03.2004 mit SCIAMACHY-Limb-Messungen

beriicksichtigten Messorten des Satelliteninstrumentes. Auferdem ist angegeben, fiir welche Mat-
ches im Folgenden keine Detailinformationen aufgefiihrt werden. Im gezeigten Beispiel werden
Details zu den Matches nur genannt, wenn der Match fiir mehr als 2 Trajektorien giiltig ist und

sich tiber einen Héhenbereich von mehr als 1,5 km erstreckt.

In den Detailinformationen werden zunéchst Angaben zur als Match identifizierten Satelliten-

Messung gemacht. Beispielsweise werden die Orbitnummer, die Startzeit und die Endzeit der
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C Erginzende Informationen zur ENVISAT-Validierung

Messung sowie die geografische Lage der Satelliten-Messung mitgeteilt. Der Zeitpunkt und der
geografische Ort, die zur Uberpriifung der Matchkriterien dienen, ist ebenfalls angegeben. Im
Beispiel in Abbildung C.3 wird aus den Mittelpunkten des ersten und des letzten Scans der
SCIAMACHY-Limb-Messung durch Mittelwertbildung der Ort und die Zeit bestimmt, auf deren
Grundlage die Matchkriterien gepriift werden. Anschliefend ist aufgefiihrt, wieviele Trajektorien
der Matchermittlung zugrunde liegen (im Beispiel 78) und fiir wieviele Trajektorien die Match-
kriterien erfiillt sind (im Beispiel 8 bzw. 61). Dann ist fiir jede einzelne Luftmassen-Trajektorie,
fiir die die Matchkriterien erfiillt sind, fiir den Zeitpunkt des Matches angegeben, wie groff der
zeitliche und rédumliche Abstand zum Mittelpunkt der Satellitenmessung war. In den néachsten
Spalten (trajectory point) wird die Trajektorienposition zum Zeitpunkt des Matches anhand
der Orts- und Zeitangaben beschrieben. Im Anschluss (trajectory start) werden dieselben An-
gaben fiir den Zeitpunkt der Trajektorieninitialisierung — also den Messpunkt der Ballonmessung

— gemacht.

In der Zusammenfassung (gekennzeichnet durch +++) werden alle gefundenen Matches auf-
gefithrt. In den ersten Spalten wird jeweils iiber die Satelliten-Messung informiert, fiir die die
Matchkriterien erfiillt sind. Dabei wird z.B. der geografische Bereich, iiber den sich die Satelli-
tenmessung erstreckt (lat range, lon range), mitgeteilt. Es folgen fiir den Match Angaben zur
Anzahl der Trajektorien, zum Ho6henbereich und zum rémlichen Abstand zwischen der Satelliten-
Messung und den Luftmassen-Trajektorien. Der Héhenbereich ist aus der minimalen und der
maximalen Hohe, fiir den der Match giiltig ist, abgeleitet. Mogliche Liicken dazwischen werden
nicht beriicksichtigt, so dass der Héhenbereich anhand der Detailinformationen iiberpriift werden
muss. In der letzten Spalte (max time delay) ist der maximale zeitliche Abstand zwischen der
Ballonmessung — bzw. der Initialisierung der Trajektorien — und der Satellitenmessung angege-
ben. Im Anschluss an die Zusammenfassung fiir die gefundenen Riickwirtsmatches erfolgt die

Beschreibung der Vorwéartsmatches in derselben Weise, wie hier beschrieben.
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C.4 Koinzidenzen zwischen LPMA /DOAS- und SCIAMACHY-Limb-Messungen

C.4.

toxedtdkett

Koinzidenzen zwischen LPMA /DOAS- und
SCIAMACHY-Limb-Messungen

LPMA/DOAS balloon ascent, flight on 09.10.03 LPMA/DOAS balloon ascent, flight on 09.10.03
1—day backward trajectories 1—day forward trajectories
file: BAO31009.C5B, matches with SCIAL: 1 h, 1000 km file: BAO31009.C5F, matches with SCIAL: 1 h, 1000 km
Orbit: 8407, 8408 Orbit: 8421, 8422

i 50 910: {50
9:49
10.10-
10:59
9.10.
140 951 40
1010;
01
1.=day.backward : ; i : ...1=day.forward
=30 =20 =10 0 10 =15 —5 5 15 25
SCIAMACHY LIMB: area of tangent points, match with SCIAMACHY LIMB: area of tangent points, match with
less than 50 percent more than 50 percent less than 50 percent more than 50 percent
of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories
trajectories: start time and altitude trajectories: start time and altitude

09.10.03 15:40 UT 16.7 km —A- 09.10.03 16:10 UT 25.4 km —— 09.10.03 15:40 UT 16.7 km —A— 09.10.03 16:10 UT 25.4 km
09.10.03 15:40 UT 17.4 km —— 09.10.03 16:10 UT 26.0 km —— 09.10.03 15:40 UT 17.5 km —— 09.10.03 16:10 UT 26.0 km
09.10.03 15:50 UT 18.8 km —=>¢ 09.10.03 16:10 UT 26.8 km —6- 09.10.03 15:50 UT 18.8 km —>¢ 09.10.03 16:10 UT 26.8 km
09.10.03 15:50 UT 18.5 km -=- 09.10.03 16:10 UT 27.5 km —¢ 09.10.03 15:50 UT 19.5 km -=- 09.10.03 16:10 UT 27.5 km
09.10.03 15:50 UT 20.2 km —— 09.10.03 16:20 UT 28.3 km -= 09.10.03 15:50 UT 20.2 km —— 09.10.03 16:20 UT 28.3 km
09.10.03 15:50 UT 20.9 km —— 09.10.03 16:20 UT 29.0 km —— 09.10.03 15:50 UT 20.9 km —— 09.10.03 16:20 UT 29.0 km
09.10.03 16:00 UT 21.6 km —- 09.10.03 16:20 UT 29.5 km —— 09.10.03 16:00 UT 21.6 km —6— 09.10.03 16:20 UT 29.5 km
09.10.03 16:00 UT 22.3 km 09.10.03 16:20 UT 30.2 km —o- 09.10.03 16:00 UT 22.3 km 09.10.03 16:20 UT 30.1 km
09.10.03 16:00 UT 23.0 km 09.10.03 16:20 UT 30.9 km -« 09.10.03 16:00 UT 23.0 km 09.10.03 16:20 UT 30.9 km
09.10.03 16:00 UT 23.8 km 09.10.03 16:30 UT 31.6 km -=- 09.10.03 16:00 UT 23.8 km 09.10.03 16:30 UT 31.5 km
09.10.03 16:00 UT 24.6 km =~ 09.10.03 16:30 UT 32.8 km —— 09.10.03 16:00 UT 24.6 km —A— 09.10.03 16:30 UT 32.7 km

Abb. C.4.: Koinzidenzen von SCIAMACHY-Limb-Messungen mit der LPMA/DOAS-Ballon-

tHke

aufstiegs-Messung am 09.10.2003 (Aire sur I’Adour) und zugrundeliegende 1-Tages-
Trajektorien: (links) Riickwérts-Matches, (rechts) Vorwérts-Matches

LPMA/DOAS sunset, flight on 04.03.03 LPMA/DOAS sunset, flight on 04.03.03
1—day backward trajectories 1—day forward trajectories
file: C1SS0304.C58, matches with SCIAL: 1 h, 500 km file: C1SS0304.C5F, matches with SCIAL: 1 h, 500 km
Orbit: 5261, 5262, 5272, 5273 Orbit: 5285, 5286
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o 55 o
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v E T 7

50 e o S 50 ‘
45 ceeef . 45 :

w750 T L 30 w750 T L 30

B 1—day backward B 1—day forward
SCIAMACHY LIMB: area of tangent points, match with SCIAMACHY LIMB: area of tangent points, match with
less than 50 percent more than 50 percent less than 50 percent more than 50 percent
of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories
trajectories: start time and altitude trajectories: start time and altitude
04.03.03 15:30 UT 31.4 km —— 04.03.03 15:50 UT 27.0 km 04.03.03 15:30 UT 31.4 km —— 04.03.03 15:50 UT 27.0 km
04.03.03 15:40 UT 31.3 km —¢ 04.03.03 16:00 UT 26.3 km 04.03.03 15:40 UT 31.2 km - 04.03.03 16:00 UT 26.3 km
04.03.03 15:40 UT 31.1 km -5 04.03.03 16:00 UT 25.5 km 04.03.03 15:40 UT 31.0 km -=- 04.03.03 16:00 UT 25.5 km
04.03.03 15:40 UT 31.0 km —— 04.03.03 16:00 UT 24.6 km 04.03.03 15:40 UT 30.9 km —— 04.03.03 16:00 UT 24.6 km
04.03.03 15:40 UT 30.7 km —— 04.03.03 16:00 UT 23.8 km 04.03.03 15:40 UT 30.7 km —— 04.03.03 16:00 UT 23.7 km
04.03.03 15:40 UT 30.4 km —6— 04.03.03 16:00 UT 22.8 km 04.03.03 15:40 UT 30.4 km —6— 04.03.03 16:00 UT 22.8 km
04.03.03 15:40 UT 30.1 km —¢ 04.03.03 16:00 UT 21.8 km 04.03.03 15:40 UT 30.1 km - 04.03.03 16:00 UT 21.8 km
04.03.03 15:50 UT 29.8 km -=- 04.03.03 16:10 UT 20.8 km —— 04.03.03 15:50 UT 29.7 km - 04.03.03 16:10 UT 20.8 km
04.03.03 15:50 UT 29.4 km —— 04.03.03 16:10 UT 19.7 km = 04.03.03 15:50 UT 29.3 km —— 04.03.03 16:10 UT 19.7 km
04.03.03 15:50 UT 28.8 km —— 04.03.03 16:10 UT 18.6 km -5 04.03.03 15:50 UT 28.8 km —— 04.03.03 16:10 UT 18.5 km
04.03.03 15:50 UT 28.2 km —— 04.03.03 16:20 UT 13.7 km —— 04.03.03 15:50 UT 28.2 km —— 04.03.03 16:20 UT 13.6 km
-+

04.03.03 15:50 UT 27.7 km 04.03.03 15:50 UT 27.7 km

Abb. C.5.: Wie Abbildung C.4 fiir die Sonnenuntergangs-Messung am 04.03.2003 (Kiruna)
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C Erginzende Informationen zur ENVISAT-Validierung

LPMA/DOAS balloon ascent, flight on 23.03.03 LPMA/DOAS balloon ascent, flight on 23.03.03
1—day backward trajectories 1—day forward trajectories
file: C1BA0323.C5B, matches with SCIAL: 1 h, 500 km file: C1BA0323.C5F, matches with SCIAL: 1 h, 500 km
Orbit: 5533, 5534, 5535, 5536, 5544, 5545 Qrbit: 5557, 5558
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80"
w78 [
8 70

i 65 o
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w55 .
; 50
45 L ) = L 45 L
R 0 R
0 ) 0
1—day backward 1—day forward
SCIAMACHY LIMB: area of tangent points, match with SCIAMACHY LIMB: area of tangent points, match with
less than 50 percent more than 50 percent less than 50 percent more than 50 percent
of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories
trajectories: start time and altitude trajectories: start time and altitude
—— 23.03.03 14:50 UT 6.0 km —— 23.03.03 15:50 UT 20.0 km —— 23.03.03 14:50 UT 6.1 km —A— 23.03.03 15:50 UT 19.9 km
—A— 23.03.03 14:50 UT 7.6 km —— 23.03.03 15:50 UT 21.4 km —— 23.03.03 14:50 UT 7.7 km —6— 23.03.03 15:50 UT 21.4 km
—— 23.03.03 15:00 UT 8.9 km = 23.03.03 16:00 UT 22.9 km —— 23.03.03 15:00 UT 9.1 km =~ 23.03.03 16:00 UT 22.8 km
—¢ 23.03.03 15:00 UT 9.8 km -5 23.03.03 16:00 UT 24.4 km - 23.03.03 15:00 UT 10.0 km -5 23.03.03 16:00 UT 24.2 km
-=- 23.03.03 15:10 UT 11.5 km —— 23.03.03 16:10 UT 25.8 km -8 23.03.03 15:10 UT 11.6 km —— 23.03.03 16:10 UT 25.7 km
—— 23.03.03 15:20 UT 12.6 km —— 23.03.03 16:10 UT 27.2 km —— 23.03.03 15:20 UT 12.6 km —A— 23.03.03 16:10 UT 27.1 km
—A— 23.03.03 15:20 UT 13.7 km —— 23.03.03 16:20 UT 28.3 km —— 23.03.03 15:20 UT 13.8 km —6— 23.03.03 16:20 UT 28.2 km
—o— 23.03.03 15:30 UT 14.9 km - 23.03.03 16:20 UT 29.3 km —— 23.03.03 15:30 UT 14.9 km - 23.03.03 16:20 UT 29.3 km
—¢ 23.03.03 15:30 UT 15.8 km 23.03.03 16:30 UT 30.0 km = 23.03.03 15:30 UT 15.8 km 23.03.03 16:30 UT 30.0 km
-=- 23.03.03 15:40 UT 17.6 km 23.03.03 16:40 UT 31.8 km -=- 23.03.03 15:40 UT 17.6 km 23.03.03 16:40 UT 31.7 km
—— 23.03.03 15:40 UT 18.8 km —— 23.03.03 15:40 UT 18.7 km

Abb. C.6.: Wie Abbildung C.4 fiir die Ballonaufstiegs-Messung am 23.03.2003 (Kiruna)

LPMA/DOAS sunset, flight on 23.03.03 LPMA/DOAS sunset, flight on 23.03.03
1—doy backward trajectories 1—-day forward trajectories
file: C1550323.C58B, matches with SCIAL: 1 h, 500 km file: C1550323.C5F, matches with SCIAL: 1 h, 500 km
Orbit: 5534, 5535, 5536, 5544, 5545 Orbit: 5558
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SCIAMACHY LIMB: area of tangent points, match with SCIAMACHY LIMB: area of tangent points, match with
less than 50 percent more than 50 percent less than 50 percent more than 50 percent
of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories
trajectories: stort time and altitude trajectories: stort time and altitude
—— 23.03.03 16:40 UT 32.1 km = 23.03.03 17:00 UT 27.2 km —— 23.03.03 16:40 UT 32.0 km = 23.03.03 17:00 UT 27.0 km
—A— 23.03.03 16:40 UT 32.0 km -8 23.03.03 17:10 UT 26.4 km 23.03.03 16:40 UT 31.9 km -8~ 23.03.03 17:10 UT 26.2 km
—— 23.03.03 16:50 UT 32.0 km —— 23.03.03 17:10 UT 25.6 km 23.03.03 16:50 UT 31.9 km —— 23.03.03 17:10 UT 25.4 km
23.03.03 16:50 UT 31.9 km —A- 23.03.03 17:10 UT 24.7 km 23.03.03 16:50 UT 31.8 km —A— 23.03.03 17:10 UT 24.6 km
23.03.03 16:50 UT 31.6 km —6- 23.03.03 17:10 UT 23.8 km 23.03.03 16:50 UT 31.5 km —6— 23.03.03 17:10 UT 23.7 km
23.03.03 16:50 UT 31.4 km =& 23.03.03 17:10 UT 22.8 km 23.03.03 16:50 UT 31.3 km = 23.03.03 17:10 UT 22.7 km
23.03.03 16:50 UT 30.9 km -=- 23.03.03 17:10 UT 21.9 km 23.03.03 16:50 UT 30.8 km -=- 23.03.03 17:10 UT 21.8 km
23.03.03 16:50 UT 30.6 km —— 23.03.03 17:20 UT 20.8 km 23.03.03 16:50 UT 30.6 km —— 23.03.03 17:20 UT 20.8 km
23.03.03 17:00 UT 30.0 km - 23.03.03 17:20 UT 19.8 km 23.03.03 17:00 UT 30.0 km —A— 23.03.03 17:20 UT 19.8 km
-= 23.03.03 17:00 UT 29.6 km —6— 23.03.03 17:20 UT 18.8 km -= 23.03.03 17:00 UT 29.5 km —— 23.03.03 17:20 UT 18.8 km
—— 23.03.03 17:00 UT 29.1 km = 23.03.03 17:20 UT 17.6 km —— 23.03.03 17:00 UT 29.0 km = 23.03.03 17:20 UT 17.6 km
—A— 23.03.03 17:00 UT 28.5 km -5 23.03.03 17:20 UT 16.6 km —A— 23.03.03 17:00 UT 28.3 km -=- 23.03.03 17:20 UT 16.6 km
- 730303 17:00 UT 279 km - 230303 17:00 UT 277 km

Abb. C.7.: Wie Abbildung C.4 fiir die Sonnenuntergangs-Messung am 23.03.2003 (Kiruna)
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C.4 Koinzidenzen zwischen LPMA /DOAS- und SCIAMACHY-Limb-Messungen

LPMA/DOAS balloon ascent, flight on 24.03.04 LPMA/DOAS balloon ascent, flight on 24.03.04
1—day backward trajectories 1—day forward trajectories
file: BAO40324.C5B, matches with SCIAL: 1 h, 500 km file: BAO40324.C5F, matches with SCIAL: 1 h, 500 km
Orbit: 10787, 10798 Qrbit: 10811, 10812
ol 000N USRS UUUUO U SN 90 il e b 90
; Lohes i
g0t
w75 [
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; E s ; :
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s0 H i e = e - 50 :
45 B4 e L T 45 34 : o
R 0 R s
¢ 1—day backward ? 1—day forward
SCIAMACHY LIMB: area of tangent points, match with SCIAMACHY LIMB: area of tangent points, match with
less than 50 percent more than 50 percent less than 50 percent more than 50 percent

of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories

trajectories: start time and altitude trajectories: start time and altitude
—— 24.03.04 14:10 UT 5.7 km —¢ 24.03.04 15:10 UT 18.1 km —— 24.03.04 14:10 UT 5.7 km = 24.03.04 15:10 UT 18.1 km
—A— 24.03.04 14:20 UT 6.8 km -=- 24.03.04 15:20 UT 19.2 km —— 24.03.04 14:20 UT 6.8 km -=- 24.03.04 15:20 UT 19.2 km
—— 24.03.04 14:20 UT 7.9 km —— 24.03.04 15:20 UT 20.4 km —— 24.03.04 14:20 UT 7.9 km —— 24.03.04 15:20 UT 20.4 km
—¢ 24.03.04 14:30 UT 9.9 km —— 24.03.04 15:20 UT 21.6 km - 24.03.04 14:30 UT 8.9 km —— 24.03.04 15:20 UT 21.6 km
-=- 24.03.04 14:30 UT 10.6 km —6— 24.03.04 15:30 UT 22.8 km -8~ 24.03.04 14:30 UT 10.6 km —6— 24.03.04 15:30 UT 22.8 km
—— 24.03.04 14:40 UT 11.3 km ¢ 24.03.04 15:30 UT 24.0 km —— 24.03.04 14:40 UT 11.3 km = 24.03.04 15:30 UT 24.0 km
—— 24.03.04 14:40 UT 12.0 km -5~ 24.03.04 15:40 UT 25.4 km —A— 24.03.04 14:40 UT 12.0 km -5 24.03.04 15:40 UT 25.4 km
—— 24.03.04 14:50 UT 12.8 km —— 24.03.04 15:40 UT 26.7 km —— 24.03.04 14:50 UT 12.8 km —— 24.03.04 15:40 UT 26.7 km
—¢ 24.03.04 14:50 UT 13.6 km —A— 24.03.04 15:40 UT 28.0 km = 24.03.04 14:50 UT 13.6 km —A— 24.03.04 15:40 UT 27.9 km
-=- 24.03.04 14:50 UT 14.4 km —6— 24.03.04 15:50 UT 29.4 km -8~ 24.03.04 14:50 UT 14.4 km —6— 24.03.04 15:50 UT 29.4 km
—— 24.03.04 15:00 UT 15.3 km 24.03.04 15:50 UT 30.7 km —— 24.03.04 15:00 UT 15.3 km 24.03.04 15:50 UT 30.6 km
—— 24.03.04 15:00 UT 16.2 km 24.03.04 16:00 UT 31.5 km —A— 24.03.04 15:00 UT 16.2 km 24.03.04 16:00 UT 31.4 km
—6— 24.03.04 15:10 UT 17.2 km —— 724.03.04 16:00 UT 326 km —6— 24.03.04 1510 UT 171 km —— 24.03.04 16:00 UT 325 km

Abb. C.8.: Wie Abbildung C.4 fiir die Ballonaufstiegs-Messung am 24.03.2004 (Kiruna)

LPMA/DOAS sunset, flight on 24.03.04 LPMA/DOAS sunset, flight on 24.03.04
1—day backward trajectories 1—day forward trajectories
file: 5S040324.C5B, matches with SCIAL: 1 h, 500 km file: 55040324.C5F, matches with SCIAL: 1 h, 500 km
Orbit: 10787, 10798 Qrbit: 10811, 10812
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SCIAMACHY LIMB: area of tangent points, match with SCIAMACHY LIMB: area of tangent points, match with
less than 50 percent more than 50 percent less than 50 percent more than 50 percent
of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories
trajectories: start time and altitude trajectories: start time and altitude
—— 24.03.04 16:50 UT 33.2 km =6 24.03.04 17:10 UT 25.8 km —— 24.03.04 16:50 UT 33.1 km = 24.03.04 17:10 UT 25.7 km
—A— 24.03.04 16:50 UT 33.2 km -=- 24.03.04 17:10 UT 24.5 km —£— 24.03.04 16:50 UT 33.1 km -8~ 24.03.04 17:10 UT 24.5 km
—6— 24.03.04 16:50 UT 33.1 km —— 24.03.04 17:10 UT 23.4 km —6— 24.03.04 16:50 UT 33.0 km —— 24.03.04 17:10 UT 23.4 km
- 24.03.04 16:50 UT 32.8 km —— 24.03.04 17:10 UT 22.1 km =% 24.03.04 16:50 UT 32.7 km —A— 24.03.04 17:10 UT 22.1 km
-=- 24.03.04 16:50 UT 32.2 km —6— 24.03.04 17:20 UT 20.7 km -8~ 24.03.04 16:50 UT 32.2 km —6— 24.03.04 17:20 UT 20.7 km
24.03.04 17:00 UT 31.9 km =6 24.03.04 17:20 UT 19.3 km 24.03.04 17:00 UT 31.8 km = 24.03.04 17:20 UT 19.3 km
24.03.04 17:00 UT 31.5 km -5~ 24.03.04 17:20 UT 17.8 km 24.03.04 17:00 UT 31.4 km -5~ 24.03.04 17:20 UT 17.8 km
24.03.04 17:00 UT 30.9 km —— 24.03.04 17:20 UT 16.4 km 24.03.04 17:00 UT 30.9 km —— 24.03.04 17:20 UT 16.4 km
24.03.04 17:00 UT 30.3 km —A— 24.03.04 17:20 UT 15.1 km 24.03.04 17:00 UT 30.2 km —A— 24.03.04 17:20 UT 15.1 km
-=- 24.03.04 17:00 UT 29.6 km —— 24.03.04 17:20 UT 13.9 km -=- 24.03.04 17:00 UT 29.5 km —— 24.03.04 17:20 UT 13.9 km
—— 24.03.04 17:00 UT 28.7 km =6 24.03.04 17:30 UT 12.2 km —— 24.03.04 17:00 UT 28.6 km = 24.03.04 17:30 UT 12.2 km
—A— 24.03.04 17:10 UT 27.8 km -=- 24.03.04 17:30 UT 9.7 km —A— 24.03.04 17:10 UT 27.7 km -8- 24.03.04 17:30 UT 9.7 km
- 24.03.04 17:10 UT 26.9 km -6 24.03.04 17:10 UT 26.8 km

Abb. C.9.: Wie Abbildung C.4 fiir die Sonnenuntergangs-Messung am 24.03.2004 (Kiruna)

259



C Erginzende Informationen zur ENVISAT-Validierung

LPMA/DOAS balloon ascent, flight on 17.06.05 LPMA/DOAS balloon ascent, flight on 17.06.05
1—day backward trajectories 1—day forward trajectories
file: LAPRO617.C5B, matches with SCIAL: 1 h, 500 km file: LAPRO617.C5F, matches with SCIAL: 1 h, 500 km
Qrbit: 17240 Qrbit: 17255
= Teresina = Teresina

;0. 0.
=10, =10
1—day backward 1—day forward
=68y =50 40 H =30 | =20 —20=75 i —65 i =55 ; =45 =39
SCIAMACHY LIMB: area of tangent points, match with SCIAMACHY LIMB: area of tangent points, match with
less than 50 percent more than 50 percent less than 50 percent more than 50 percent
of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories
trajectories: start time and altitude trajectories: start time and altitude

17.06.05 18:40 UT 5.2 km
17.06.05 18:50 UT 7.1 km
17.06.05 18:50 UT 9.0 km
17.06.05 19:00 UT 11.0 km
17.06.05 19:00 UT 13.2 km
17.06.05 19:10 UT 15.4 km
17.06.05 19:10 UT 17.4 km
17.06.05 19:20 UT 18.7 km
17.06.05 19:20 UT 20.1 km
17.06.05 19:30 UT 21.3 km

17.06.05 19:40 UT 22.9 km
17.06.05 19:40 UT 24.2 km
17.06.05 19:50 UT 25.7 km
17.06.05 19:50 UT 27.2 km
17.06.05 20:00 UT 28.4 km
17.06.05 20:00 UT 29.5 km
17.06.05 20:10 UT  31.3 km
17.06.05 20:10 UT 32.8 km
17.06.05 20:20 UT 33.4 km
17.06.05 20:20 UT 33.4 km

17.06.05 18:40 UT 5.2 km
17.06.05 18:50 UT 7.1 km
17.06.05 18:50 UT 9.0 km
17.06.05 19:00 UT 11.0 km
17.06.05 19:00 UT 13.2 km
17.06.05 19:10 UT 15.3 km
17.06.05 19:10 UT 17.4 km
17.06.05 19:20 UT 18.6 km
17.06.05 19:20 UT 20.0 km
17.06.05 19:30 UT 21.2 km

17.06.05 19:40 UT 22.9 km
17.06.05 19:40 UT 24.2 km
17.06.05 19:50 UT 25.6 km
17.06.05 19:50 UT 27.1 km
17.06.05 20:00 UT 28.3 km
17.06.05 20:00 UT 29.4 km
17.06.05 20:10 UT 31.2 km
17.06.05 20:10 UT 32.7 km
17.06.05 20:20 UT 33.3 km
17.06.05 20:20 UT 33.3 km

Phot ket
Phet ket
Phottdkedtt
RS EERL S

Abb. C.10.: Wie Abbildung C.4 fiir die Ballonaufstiegs-Messung am 17.06.2005 (Teresina)

LPMA/DOAS sunset, flight on 17.06.05 LPMA/DOAS sunset, flight on 17.06.05
1—day backward trajectories 1—day forward trajectories
file: LSPRO617.C5B, matches with SCIAL: 1 h, 1000 km file: LSPR0617.C5F, matches with SCIAL: 1 h, 500 km
Orbit: 17240, 17241 Orbit: 17255
= Teresina = Teresina

6

56

1—day backward 1—day forward

=6 =50 40 =30 20 ! 2075 65 ! =55 -45 —35]
SCIAMACHY LIMB: area of tangent points, match with SCIAMACHY LIMB: area of tangent points, match with
less than 50 percent more than 50 percent less than 50 percent more than 50 percent
of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories
trajectories: start time and altitude trajectories: start time and altitude

17.06.05 20:50 UT 33.5 km
17.06.05 20:50 UT 32.5 km
17.06.05 21:00 UT 30.4 km
17.06.05 21:00 UT 28.7 km
17.06.05 21:00 UT 27.0 km
17.06.05 21:00 UT 26.2 km
17.06.05 21:00 UT 25.4 km
17.06.05 21:00 UT 24.5 km
17.06.05 21:00 UT 23.7 km
17.06.05 21:00 UT 22.8 km
17.06.05 21:00 UT 21.9 km
17.06.05 21:00 UT 20.9 km

17.06.05 21:00 UT 19.9 km
17.06.05 21:00 UT 18.9 km
17.06.05 21:10 UT 17.8 km
17.06.05 21:10 UT 16.7 km
17.06.05 21:10 UT 15.7 km
17.06.05 21:10 UT 14.7 km
17.06.05 21:10 UT 13.6 km
17.06.05 21:10 UT 12.6 km
17.06.05 21:10 UT 11.6 km
17.06.05 21:10 UT 10.0 km
17.06.05 21:10 UT 8.1 km

17.06.05 20:50 UT 33.4 km
17.06.05 20:50 UT 32.5 km
17.06.05 21:00 UT 30.4 km
17.06.05 21:00 UT 28.7 km
17.06.05 21:00 UT 26.9 km
17.06.05 21:00 UT 26.1 km
17.06.05 21:00 UT 25.4 km
17.06.05 21:00 UT 24.5 km
17.06.05 21:00 UT 23.7 km
17.06.05 21:00 UT 22.7 km
17.06.05 21:00 UT 21.8 km
17.06.05 21:00 UT 20.8 km

17.06.05 21:00 UT 19.8 km
17.06.05 21:00 UT 18.8 km
17.06.05 21:10 UT 17.8 km
17.06.05 21:10 UT 16.7 km
17.06.05 21:10 UT 15.7 km
17.06.05 21:10 UT 14.6 km
17.06.05 21:10 UT 13.6 km
17.06.05 21:10 UT 12.6 km
17.06.05 21:10 UT 11.6 km
17.06.05 21:10 UT 9.9 km
17.06.05 21:10 UT 8.1 km

trgkettdk ot
$tidkdttbkd
ket tdtkodt
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Abb. C.11.: Wie Abbildung C.4 fiir die Sonnenuntergangs-Messung am 17.06.2005 (Teresina)
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C.5 Koinzidenzen zwischen BONBON- und MIPAS-E-Messungen

C.5. Koinzidenzen zwischen BONBON- und

MIPAS-E-Messungen

TRIPLE balloon descent, flight on 24.09.02 TRIPLE balloon descent, flight on 24.09.02
5—days backward trajectories 5—days forward trajectories
file: TDO20924.C5B, matches with MIPAS: 1 h, 500 km file: TDO20924.C5F, matches with MIPAS: 1 h, 500 km
Orbit: 2896, 2897, 2898, 2899, 2900, 2901, 2904, 2905, Orbit: 2975, 2981, 2988, 2989, 2995, 3001, 3002, 3003,
2906, 2907, 2911, 2912, 2913, 2918, 2919, 2920, 3007, 3008, 3009, 3010, 3014, 3015, 3016, 3017,
2925, 2926, 2932, 2933 2939 2940 2946, 2947 3020, 3021, 3022, 3027, 3028, 3029 3030, SOSW

2953 2961 i 5 LonE 3@;’)4 3035 5036 3037 5038 -

f.{z =4 vZ}O :

a0 90

ED]
60, ST “6a Y,
R0 ingglost e
~5= doys backward T B days forward
MIPAS (ESA): area of tungent points, match with MIPAS (ESA): area of tongen( points, match with
g less than 50 percent ' more than 50 percent Z less than 50 percent ' more than 50 percent
of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories
trajectories: start time and altitude trajectories: start time and altitude
—— 24.09.02 09:30 UT 33.4 km -= 24.09.02 10:40 UT 22.5 km —— 24.09.02 09:30 UT 33.3 km = 24.09.02 10:40 UT 22.4 km
</ 24.09.02 09:50 UT 32.4 km w4 24.09.02 10:50 UT 21.3 km </ 24.09.02 09:50 UT 32.4 km w4 24.09.02 10:50 UT 21.2 km
24.09.02 10:00 UT 31.4 km A~ 24.09.02 10:50 UT 20.0 km 24.09.02 10:00 UT 31.4 km —A- 24.09.02 10:50 UT 20.0 km
24.09.02 10:10 UT 30.4 km —6- 24.09.02 11:00 UT 19.0 km 24.09.02 10:10 UT 30.4 km —6— 24.09.02 11:00 UT 19.0 km
<[ 24.09.02 10:20 UT 29.4 km “»- 24.09.02 11:00 UT 17.6 km <[ 24.09.02 10:20 UT 29.4 km <X 24.09.02 11:00 UT 17.5 km
—= 24.09.02 10:20 UT 28.2 km -+ 24.09.02 11:10 UT 16.0 km —= 24.09.02 10:20 UT 28.2 km -+ 24.09.02 11:10 UT 16.0 km
—A— 24.09.02 10:30 UT 27.0 km —— 24.09.02 11:10 UT 14.7 km —A— 24.09.02 10:30 UT 26.9 km —— 24.09.02 11:10 UT 14.7 km
~®- 24.09.02 10:30 UT 25.2 km A 24.09.02 11:20 UT 13.3 km ~® 24.09.02 10:30 UT 25.2 km <A 24.08.02 11:20 UT 13.3 km
%= 24.09.02 10:40 UT 23.6 km —0— 24.09.02 11:20 UT 12.1 km = 24.09.02 10:40 UT 23.5 km —— 24.09.02 11:20 UT 12.1 km

Abb. C.12.: Koinzidenzen von geplanten MIPAS-E-Messungen (ESA) mit der BONBON-

Messung am 24.09.2002 (Aire sur l’Adour) und zugrundeliegende 5-Tages-
Trajektorien, die basierend auf der geringer aufgelésten FUB-Modellversion
(2,5°, L25, klimatologisch) ermittelt wurden: (links) Riickwérts-Matches, (rechts)
Vorwéarts-Matches

TRIPLE balloon descent, flight on 24.09.02 TRIPLE balloon descent, flight on 24.09.02
5—days backward trajectories 5—days forward trajectories
file: TDB20924.KDB, matches with MIPAS: 1 h, 500 km file: TDF20924.KDF, matches with MIPAS: 1 h, 500 km
Orbit: 2896, 2897, 2898, 2899, 2900, 2901, 2903, 2904, Orbit: 2975, 2981, 2988, 3007, 3008, 3009, 3010, 3014,
2905, 2906, 2910, 2911, 2912, 2913, 2918, 2919, 3016, 3017, 3020, 3021, 3022
2925, 2926, 2932, 2933 2939, 2940, 2946 2947
2953 2961

a0 1o
60

5 doys backward ) .9 =" 5-—days forward

MIPAS IMK (CH4, V30_9): area of tcmgent points, match with MIPAS IMK (CH4, V30_9): areo of tangent points, match with

Z less than 50 percent ' more than 50 percent 5 less than 50 percent ' more than 50 percent
of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories
trajectories: start time and altitude trajectories: start time and altitude

—— 24.09.02 09:30 UT 33.5 km -=- 24.09.02 10:40 UT 22.5 km —— 24.09.02 09:30 UT 33.4 km -2~ 24.09.02 10:40 UT 22.4 km
~A 24.09.02 09:50 UT 32.4 km w4 24.09.02 10:50 UT 21.3 km “A 24.09.02 09:50 UT  32.4 km w4 24.09.02 10:50 UT 21.2 km
24.09.02 10:00 UT 31.6 km A= 24.09.02 10:50 UT 20.1 km 24.09.02 10:00 UT 31.6 km -A- 24.09.02 10:50 UT 20.1 km
24.09.02 10:10 UT 30.7 km —©— 24.09.02 11:00 UT 19.0 km 24.09.02 10:10 UT 30.6 km —6— 24.09.02 11:00 UT 19.0 km
<[ 24.09.02 10:20 UT 29.4 km <% 24.09.02 11:00 UT 17.7 km ~E- 24.09.02 10:20 UT  29.4 km “X- 24.09.02 11:00 UT 17.6 km
—+= 24.09.02 10:20 UT 28.2 km £+ 24.09.02 11:10 UT 16.1 km —+= 24.09.02 10:20 UT 28.2 km £~ 24.09.02 11:10 UT 16.0 km
—A— 24.09.02 10:30 UT 27.0 km —— 24.09.02 11:10 UT 14.7 km —A— 24.09.02 10:30 UT 27.0 km —— 24.09.02 11:10 UT 14.7 km
~& 24.09.02 10:30 UT 25.2 km <A 24.09.02 11:20 UT  13.4 km ~® 24.09.02 10:30 UT 25.2 km <A 24.09.02 11:20 UT 13.4 km
X~ 24.09.02 10:40 UT 23.6 km —— 24.09.02 11:20 UT 12.1 km X~ 24.09.02 10:40 UT 23.6 km == 24.09.02 11:20 UT 12.1 km

Abb. C.13.: Wie Abbildung C.12 fiir die verfiigharen CHy-Messungen (IMK) und zugrundeliegen-

de 5-Tages-Trajektorien, die basierend auf der héher aufgeldsten FUB-Modellversion
(1,25°, L59, klimatologisch) ermittelt wurden
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TRIPLE balloon descent, flight on 06.03.03 TRIPLE balloon descent, flight on 06.03.03
5—days backward trajectories 5—days forward trojectories
file: TD030306.C5B, matches with MIPAS: 1 h, 500 km file: TD0O30306.C5F, matches with MIPAS: 1 h, 500 km
Orbit: 5230, 5231, 5232, 5233, 5234, 5235, 5236, 5238, Orbit: 5300, 5307, 5313, 5314, 5320, 5321, 5322, 5326,

5239, 5240, 5241, 5242, 5243, 5244, 5245, 5246, 5327, 5330, 5335, 5336, 5337, 5340, 5341, 5342,
5247, 5248, 5249, 5250, 5251, 5252, 5253, 5254, 5343, 5344, 5345, 5347, 5348, 5349, 5350, 5351,
5255, 5256, 5257,.5258,78259,-5260, 5261, 5262, 5352, 5353, 5354, 5355,/8556,-5357, 5358, 5359,
5263, 5264, 5265,-5268, 52657, 526556269, 5270, 5360, 5361,_5862,-5363, 5364, 536556366, 5367,
5271, 5272, 5273,-5274, 5275, °5276;.5277, 5278, 5368, 5369, 5370,5371, B3V2,/537%
5279, 5280, 5281,-5285, 5286, 5287;.5293; 5294, S L
5300 - BTN e 3 ; -

i %0

90
; Sap L [ e SO S
A S5—days backward e e TR 5—days forward
MIPAS (ESA): area of tangent points, match with MIPAS (ESA): area of tangent points, match with
Z less than 50 percent &F Mo than 50 percent Z less than 50 percent &F Mo than 50 percent
of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories
trojectories: start time and altitude trojectories: start time and altitude
06.03.03 08:30 UT 31.4 km —6— 06.03.03 09:40 UT 21.4 km 06.03.03 08:30 UT 31.3 km —6— 06.03.03 09:40 UT 21.3 km
06.03.03 08:40 UT 30.8 km ~x- 06.03.03 09:50 UT 20.5 km 06.03.03 08:40 UT 30.7 km ~%- 06.03.03 09:50 UT 20.5 km
06.03.03 08:50 UT 30.0 km -£- 06.03.03 09:50 UT 19.7 km —o- 06.03.03 08:50 UT 29.9 km -£- 06.03.03 09:50 UT 19.7 km
06.03.03 09:00 UT 29.5 km —— 06.03.03 10:00 UT 18.8 km - 06.03.03 09:00 UT 29.4 km —— 06.03.03 10:00 UT 18.8 km
<1+ 06.03.03 09:00 UT 29.0 km ~f 06.03.03 10:00 UT 17.8 km <[+ 06.03.03 09:00 UT 28.9 km ~A- 06.03.03 10:00 UT 17.7 km
—+=- 06.03.03 09:10 UT 28.1 km —o- 06.03.03 10:10 UT 16.5 km —+=- 06.03.03 09:10 UT 28.0 km —o- 06.03.03 10:10 UT 16.5 km
—A— 06.03.03 09:10 UT 27.4 km —¢ 06.03.03 10:10 UT 15.5 km —A— 06.03.03 09:10 UT 27.3 km —¢ 06.03.03 10:10 UT 15.5 km
~¢- 06.03.03 09:20 UT 26.5 km ~[- 06.03.03 10:20 UT 14.4 km =@ 06.03.03 09:20 UT 26.4 km ~[- 06.03.03 10:20 UT 14.4 km
—X=- 06.03.03 09:20 UT 25.2 km —=- 06.03.03 10:20 UT 13.5 km == 06.03.03 09:20 UT 25.2 km —= 06.03.03 10:20 UT 13.5 km
-8~ 06.03.03 09:30 UT 24.2 km —— 06.03.03 10:30 UT 12.6 km -5~ 06.03.03 09:30 UT 24.1 km —A— 06.03.03 10:30 UT 12.5 km
«+- 06.03.03 09:30 UT 23.2 km ~¢- 06.03.03 10:40 UT 12.5 km ~+- 06.03.03 09:30 UT 23.1 km ~¢- 06.03.03 10:40 UT 12.5 km
-A- 06.03.03 09:40 UT 22.4 km —X~- 06.03.03 10:40 UT 12.4 km -A- 06.03.03 09:40 UT 22.4 km —x~- 06.03.03 10:40 UT 12.4 km

Abb. C.14.: Wie Abbildung C.12 fiir die BONBON-Messung am 06.03.2003 (Kiruna)

TRIPLE balloon descent, flight on 06.03.03 TRIPLE balloon descent, flight on 06.03.03
5—days backward trajectories S5—days forward trajectories
file: TDB30306.KDB, matches with MIPAS: 1 h, 500 km file: TDF30306.KDF, matches with MIPAS: 1 h, 500 km

Orbit: 5266, 5267, 5268, 5269, 5270, 5271, 5272, 5273,
5274, 5275, 5276, 5277, 5278, 5279, 5280

B0 . [

-
..... 5—days backward

MIPAS IMK (CH4, V30_8): areo of tangent points, match with

0.

—days forward

Z’ less than 50 percent &F more than 50 percent
of air mass trajectories of air mass trajectories
trajectories: start time and altitude trajectories: start time and altitude

06.03.03 08:30 UT 31.4 km —6— 06.03.03 09:40 UT 21.4 km 06.03.03 08:30 UT 31.3 km —6— 06.03.03 09:40 UT 21.4 km

06.03.03 08:40 UT 30.8 km ~x- 06.03.03 09:50 UT 20.5 km 06.03.03 08:40 UT 30.7 km ~x- 06.03.03 09:50 UT 20.5 km

06.03.03 08:50 UT 30.0 km -1~ 06.03.03 09:50 UT 19.9 km —o—- 06.03.03 08:50 UT 29.9 km -1 06.03.03 09:50 UT 19.9 km
—=¢ 06.03.03 09:00 UT 29.5 km —— 06.03.03 10:00 UT 19.0 km = 06.03.03 09:00 UT 29.4 km —— 06.03.03 10:00 UT 19.0 km
~E1- 06.03.03 09:00 UT 29.0 km ~A- 06.03.03 10:00 UT 17.8 km ~E1- 06.03.03 08:00 UT 28.9 km ~f- 06.03.03 10:00 UT 17.8 km
—+=- 06.03.03 09:10 UT 28.1 km —o- 06.03.03 10:10 UT 16.6 km —- 06.03.03 09:10 UT 28.0 km —o- 06.03.03 10:10 UT 16.6 km
—— 06.03.03 09:10 UT 27.4 km - 06.03.03 10:10 UT 15.5 km —A— 06.03.03 09:10 UT 27.3 km - 06.03.03 10:10 UT 15.5 km
=@+ 06.03.03 09:20 UT 26.4 km <[ 06.03.03 10:20 UT 14.5 km ~¢- 06.03.03 09:20 UT 26.4 km <[+ 06.03.03 10:20 UT 14.4 km
=X~ 06.03.03 09:20 UT 25.2 km —+=- 06.03.03 10:20 UT 13.5 km =X~ 06.03.03 09:20 UT 25.2 km —+= 06.03.03 10:20 UT 13.5 km
-5 06.03.03 09:30 UT 24.2 km —— 06.03.03 10:30 UT 12.6 km -5 06.03.03 09:30 UT 24.1 km —— 06.03.03 10:30 UT 12.6 km
<+ 06.03.03 09:30 UT 23.2 km ~¢- 06.03.03 10:40 UT 12.5 km <+ 06.03.03 09:30 UT 23.1 km ~¢- 06.03.03 10:40 UT 12.5 km
-A- 06.03.03 09:40 UT 22.4 km —X~- 06.03.03 10:40 UT 12.4 km —A- 06.03.03 09:40 UT 22.3 km = 06.03.03 10:40 UT 12.4 km

Abb. C.15.: Wie Abbildung C.13 fiir die BONBON-Messung am 06.03.2003 (Kiruna)
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C.5 Koinzidenzen zwischen BONBON- und MIPAS-E-Messungen

TRIPLE balloon descent, flight on 09.06.03 TRIPLE balloon descent, flight on 09.06.03
5—days backward trajectories 5—days forward trojectories
file: TDO30609.C5B, matches with MIPAS: 1 h, 500 km file: TDO30609.C5F, matches with MIPAS: 1 h, 500 km
Orbit: 6604, 6605, 6606, 6607, 6608, 6609, 6610, 6611, Orbit: 6660, 6667, 6668, 6673, 6674, 6696, 6697, 6698,
6612, 6613, 6614, 6615, 6616, 6617, 6618, 6619, 6699, 6700, 6701, 6702, 6703, 6704, 6705, 6706,
6621, 6622, 6623, 6624, 6625, 6626, 6629, 6630, 6707, 6708, 6709, 6710, 6711, 6712, 6713, 6714,
6637, 6638, 6639, 6640, 66455646, 6647, 6652, 6715, 6716, 6747 ¥ - e
6653,6660. S S : ;
~120 . B - 120 ~120 . '.120
90. =30 90.:
60", 0,
I T R R
0 ~~5=days backward ° 5-days forward
MIPAS (ESA): area of tangent points, match with MIPAS (ESA): area of tangent points, match with
Z less than 50 percent &F e than 50 percent Z less than 50 percent &F more than 50 percent
of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories
trojectories: start time and altitude trojectories: start time and altitude
—+— 09.06.03 07:20 UT 33.8 km —o— 09.06.03 08:50 UT 20.1 km —+— 09.06.03 07:20 UT 33.7 km —6— 09.06.03 08:50 UT 20.0 km
~/x- 09.06.03 07:40 UT 33.3 km ~- 09.06.03 09:00 UT 19.0 km </ 09.06.03 07:40 UT 33.2 km ~%- 09.06.03 09:00 UT 18.9 km
- 09.06.03 07:50 UT 32.6 km -£- 09.06.03 09:00 UT 17.8 km —o- 09.06.03 07:50 UT 32.6 km -£- 09.06.03 09:00 UT 17.8 km
= 09.06.03 07:50 UT 32.1 km —— 09.06.03 09:10 UT 16.8 km = 09.06.03 07:50 UT 32.0 km —— 09.06.03 09:10 UT 16.8 km
09.06.03 08:00 UT 31.2 km «/x- 09.06.03 09:20 UT 15.7 km 09.06.03 08:00 UT 31.1 km ~A- 09.06.03 09:20 UT 15.7 km
09.06.03 08:10 UT 30.2 km —©- 09.06.03 09:20 UT 14.9 km 09.06.03 08:10 UT 30.2 km —0- 09.06.03 09:20 UT 14.8 km
—— 09.06.03 08:10 UT 29.0 km =¢ 09.06.03 09:30 UT 14.0 km —— 09.06.03 08:10 UT 29.0 km = 09.06.03 09:30 UT 14.0 km
~¢- 09.06.03 08:20 UT 27.7 km ~(- 09.06.03 09:40 UT 13.4 km ~¢- 09.06.03 08:20 UT 27.6 km ~[- 09.06.03 09:40 UT 13.3 km
-x~- 09.06.03 08:30 UT 26.4 km —+- 09.06.03 09:40 UT 13.0 km —X~- 09.06.03 08:30 UT 26.3 km —+= 09.06.03 09:40 UT 13.0 km
-=- 09.06.03 08:30 UT 24.5 km -4~ 09.06.03 09:50 UT 12.6 km -8~ 09.06.03 08:30 UT 24.5 km —A— 09.06.03 09:50 UT 12.5 km
«+- 09.06.03 08:40 UT 23.0 km ~¢- 09.06.03 10:00 UT 12.3 km <+ 09.06.03 08:40 UT 23.0 km +¢- 09.06.03 10:00 UT 12.2 km
-A- 09.06.03 08:50 UT 21.4 km -~ 09.06.03 10:10 UT 12.1 km -A- 09.06.03 08:50 UT 21.4 km —x~- 09.06.03 10:10 UT 12.0 km

Abb. C.16.: Wie Abbildung C.12 fiir die BONBON-Messung am 09.06.2003 (Kiruna)

TRIPLE balloon descent, flight on 09.06.03 TRIPLE balloon descent, flight on 09.06.03
5—days backward trajectories S5—days forward trajectories
file: TDB30609.KDB, matches with MIPAS: 1 h, 500 km file: TDF30609.KDF, matches with MIPAS: 1 h, 500 km
Orbit: 6612, 6613, 6614, 6615, 6616, 6617, 6618, 6619, Orbit: 6700, 6701, 6702, 6703, 6705, 6706, 6707, 6708,
6620, 6621, 6622, 6623, 6624, 6625, 6626, 6640, 6709, 6710, 6711, 6712
6645, 6646, 6647, 6652, 6653

120
90
3 7'60. Py
..? r-5-days backward L 5-days forward
MIPAS IMK (CH4, V30_8): areo of tangent points, match with MIPAS IMK (CH4, V30_8): areo of tangent points, motch with
Z’ less than 50 percent &F o than 50 percent Z less than 50 percent &F o than 50 percent
of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories of air mass trajectories
trajectories: start time and altitude trajectories: start time and altitude

—— 09.06.03 07:20 UT 33.8 km —6— 09.06.03 08:50 UT 20.1 km —— 09.06.03 07:20 UT 33.7 km —6— 09.06.03 08:50 UT 20.1 km
</ 09.06.03 07:40 UT 33.3 km -~ 09.06.03 09:00 UT 19.0 km ~/ 09.06.03 07:40 UT 33.2 km =% 09.06.03 09:00 UT 19.0 km
—©- 09.06.03 07:50 UT 32.6 km £~ 09.06.03 09:00 UT 17.9 km —©- 09.06.03 07:50 UT 32.6 km -1 09.06.03 09:00 UT 17.9 km
—>¢ 09.06.03 07:50 UT 32.1 km —— 09.06.03 09:10 UT 16.9 km = 09.06.03 07:50 UT 32.0 km —— 09.06.03 09:10 UT 16.9 km
09.06.03 08:00 UT 31.4 km <A 09.06.03 09:20 UT 15.7 km 09.06.03 08:00 UT 31.3 km <A 09.06.03 09:20 UT 15.7 km
09.06.03 08:10 UT 30.4 km —©- 09.06.03 09:20 UT 14.9 km 09.06.03 08:10 UT 30.3 km —o- 09.06.03 09:20 UT 14.9 km
—— 09.06.03 08:10 UT 29.0 km —>¢ 09.06.03 09:30 UT 14.0 km —— 09.06.03 08:10 UT 29.0 km = 09.06.03 09:30 UT 14.0 km
~¢- 09.06.03 08:20 UT 27.7 km ~E]- 09.06.03 09:40 UT 13.4 km ~¢- 09.06.03 08:20 UT 27.6 km <[ 09.06.03 09:40 UT 13.4 km
-~ 09.06.03 08:30 UT 26.4 km —+= 09.06.03 09:40 UT 13.1 km -~ 09.06.03 08:30 UT 26.3 km —+= 09.06.03 09:40 UT 13.0 km
-8~ 09.06.03 08:30 UT 24.5 km -~ 09.06.03 09:50 UT 12.6 km -8~ 09.06.03 08:30 UT 24.5 km —— 09.06.03 09:50 UT 12.5 km
<+ 09.06.03 08:40 UT 23.0 km ~¢- 09.06.03 10:00 UT 12.3 km <+ 09.06.03 08:40 UT 23.0 km =@ 09.06.03 10:00 UT 12.2 km
-A- 09.06.03 08:50 UT 21.5 km = 09.06.03 10:10 UT 12.1 km -A- 09.06.03 08:50 UT 21.4 km —X~- 09.06.03 10:10 UT 12.0 km

Abb. C.17.: Wie Abbildung C.13 fiir die BONBON-Messung am 09.06.2003 (Kiruna)
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