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Kurzfassung

Die globale Klimadnderung fiihrt zu einem Anstieg der mittleren Oberflachen-
temperatur. Aber nicht nur die Troposphdre und Stratosphére, sondern auch
die Mesosphidre wird durch den Klimawandel beeinflusst. Die Mesosphire ist
vermutlich der empfindlichste Bereich der gesamten Atmosphire im Hinblick
auf die Identifizierung langfristiger Klimadnderungen, aufgrund der geringeren
Luftdichte gegentiber dem Erdboden und der effektiven Kiihlung durch Infrarot-
strahlung.

Diese Arbeit befasst sich mit der Auswertung von Strahlungsemissionen des an-
geregten Hydroxylradikals (OH*), die von dem SCIAMACHY Instrument gemes-
sen werden. SCIAMACHY ist eines von zehn Instrumenten auf dem Umweltsa-
telliten Envisat (Enviromental Satellite), der im Marz 2002 gestartet wurde.

Im Rahmen dieser Arbeit wurden die OH* Messungen mittels verbesserter Kali-
brationsdaten und Filterung unrealistischer Datenpunkte so aufbereitet, dass eine
weitergehende Analyse moglich war.

Die Anregung von OH erfolgt in der oberen Mesosphére/ unteren Thermosphére
tiber eine Kette von Sauerstoff-Wasserstoff Reaktionen. Im Bereich zwischen 83
und 95 km Hohe ist die chemische Reaktion von Ozon mit atomarem Wasser-
stoff, bei der OH* gebildet wird, eine der wichtigsten Energiequellen. In diesem
Bereich kann die Erwdrmung der Atmosphdre direkt aus den gemessenen OH*
Strahlungsemissionen abgeleitet werden.

In dieser Arbeit werden chemische Heizungsraten, atomarer Wasserstoff und ato-

marer Sauerstoff aus den Messungen abgeleitet. Fiir die Ableitung von atomarem



Wasserstoff wird zusétzlich noch die Messung von Ozon benétigt. Diese erfolgt
durch das GOMOS Instrument, welches sich ebenfalls auf dem Envisat Satelliten
befindet.

Die Analyse erfordert die Entwicklung eines komplexen non-LTE Modells,
in dem alle Produktions- und Verlustmechanismen der einzelnen Vibrations-
zustdnde von OH beriicksichtigt werden. Mittels inverser Modellierung wird
OH* direkt aus den SCITAMACHY Emissionsmessungen abgeleitet.

Fir die abgeleiteten Grofien wurden saisonale und rdumliche Variationen be-
trachtet. Es findet sich in allen Grofien eine halbjdhrliche Schwingung mit dem
Maximum am Aquator im Frithjahr und Herbst, die mit der unterschiedlichen
Anregung der taglichen Gezeitenwelle zusammenhéangt. Eine globale Wellenana-
lyse zeigt, dass in dem Datensatz die wesentlichen atmosphérischen Wellensigna-
turen, wie Kelvinwellen, Rossby-Schwerewellen und Rossbywellen, identifiziert
werden koénnen.

Auflerdem wurde der Einfluss der solaren Einstrahlung, insbesondere des sola-
ren 11-Jahres Zyklus auf die abgeleiteten Parameter untersucht. In der von SCIA-
MACHY gemessenen Strahlungsdichte wird {iber die analysierten 5,5 Jahre, diese
entsprechen einem halben solaren Zyklus vom solaren Maximum bis zum solaren
Minimum, eine Abnahme von ungefdhr 15 % beobachtet. Innerhalb der analysier-
ten 5,5 Jahre hat die Heizungsrate um ca. 1 K/Tag abgenommen. In der Ozon-
dichte kann ein negativer Trend von ca. 20 % und in der atomaren Sauerstoff-
dichte ein negativer Trend von 10 % bis 15 % festgestellt werden. In der atomaren
Wasserstoffdichte hingegen ist eine Zunahme tiiber die letzten 5,5 Jahre festzu-
stellen. Der Trend liegt in diesem Fall zwischen 20 % und 30 %. Ein Vergleich
mit den Modelldaten von SOCRATES, HAMMONIA und WACCM3 zeigt, dass
dieser Trend auf die unterschiedliche solare Einstrahlung zuriickgefiihrt werden

kann.
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Abstract

Man-made climate change causes the global mean surface temperature to rise.
However, climate change also effects the upper altitudes of the Earth’s atmosphe-
re. Due to the low air density and due to the efficient infrared radiation cooling
to space, temperature trends and other signals of climate change are much more
pronounced in the mesosphere than at the ground.

This work deals with the analysis and interpretation of the emissions of exci-
ted hydroxyl radicals (OH*), measured by SCTAMACHY (Scanning Imaging Ab-
sorption Spectrometer for Atmospheric CHartographY). SCTAMACHY is one of
the ten instruments aboard ESA’s Envisat (Environmental Satellite) launched in
March 2002.

In the upper mesosphere/ lower thermosphere excited OH* is produced by
oxygen-hydrogen-reactions. Between 83 and 95 km altitude the reaction of ozone
and atomic hydrogen, which produces OH*, is the most important heat source.
The heating efficiency of the atmosphere in this region is directly proportional to
the measured emission by OH*.

In this work chemical heating rate, as well as concentrations of atomic hydrogen
and atomic oxygen are derived from the measurements. The determination of
atomic hydrogen requires ozone measurements. These are provided by GOMOS
(Global Ozone Monitoring by Occultation of Stars), which is another experiment
aboard Envisat.

The analysis required the development of a complex non-LTE model, which takes

into account all production and loss mechanism of the various vibrational states
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of OH. The abundance of OH"* is infered from the SCTAMACHY emission mea-
surements by means of inverse modelling techniques.

For all parameters saisonal and spatial variations were investigated. A semi-
annual cycle at the equator with the maximum during equinox was found, this is
related to the different excitation of the diurnal tide. A global scale wave analysis
shows that the main wave patterns of the atmosphere, like Kelvinwaves, Rossby-
Gravitywaves and Rossbywaves, can also be found in the data.

Additionally the influence of the solar cycle was analyzed. The results show a
heating rate trend of 1 K/day over 5.5 years. Ozone has a negative trend of 20
% and atomic oxygen of 10 - 15 %. Atomic hydrogen shows an increase over the
last 5.5 years of 20 - 30 %. Comparisons with atmospheric models like SOCRA-
TES, HAMMONIA and WACCM3 show similar results. The observed trend can

be allocated to the solar cycle.
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Kapitel 1
Einleitung

Im Zusammenhang mit der globalen Klimadnderung gerdt der Zustand der
Erdatmosphire verstarkt in den Blickpunkt der Offentlichkeit. So wird der Kli-
mawandel zumindest zum Teil der Zunahme von Kohlendioxid und anderer at-
mosphaérischer Treibhausgase wie z.B. Methan oder Wasserdampf in der Atmo-
sphére zugeschrieben. Der Fokus des allgemeinen Interesses liegt dabei vorwie-
gend auf der Erwdarmung der Erdoberfliche und den damit verbundenen Aus-
wirkungen auf die Troposphédre und deren unmittelbaren Konsequenzen fiir den
Menschen.

Auflerdem wird zunehmend klar, dass auch Anderungen der Zusammensetzung
der Stratosphére signifikanten Einfluss auf das Klima haben. Der Anstieg der at-
mosphérischen Treibhausgase betrifft allerdings nicht nur die Troposphére und
die Stratosphére, sondern hat auch einen erheblichen Einfluss auf die Energiebi-
lanz der Mesosphdre (Beig et al. (2003)). AufSerdem ist die Mesosphéare vermut-
lich der empfindlichste Bereich der gesamten Atmosphédre im Hinblick auf die
Identifizierung langzeitlicher Klimadnderungen (Portmann et al. (1995), Thomas
(1996), Berger (2005)). Klimasignale sind hier ausgepréagter und damit in kiirzerer
Zeit statistisch signifikant nachzuweisen als im Bereich der Stratosphére oder der
Troposphiére. Dies ist der Fall, da die Luftdichte im Bereich der Mesosphére um

etwa 5 bis 6 Groflenordnungen geringer ist als am Erdboden. Aufierdem ist in die-
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sem Hohenbereich die Kithlung durch Infrarotabstrahlung insbesondere durch
CO; besonders effektiv. Dies wurde erstmals von Roble und Dickinson (1989)
mit Modellrechnung vorhergesagt. Damit wird die Mesosphdre zunehmend als
Frithindikator fiir Klimasignale betrachtet. In den letzten zwei Jahrzehnten ha-
ben Forschungsergebnisse die Bedeutung dieser Héhenschicht fiir das Verstand-
nis der Erdatmosphére bzw. des Erdsystems als Ganzes aufgezeigt (Johnson und
Killeen (1995), Shepherd et al. (2002)). So ist heute bekannt, dass sich in diesem
Bereich wesentliche Prozesse fiir die Energiebilanz der Atmosphére insgesamt,
sowie fiir ihre globale Zirkulationsstruktur abspielen. Dem Einfluss der solaren
Einstrahlung und den Kopplungsmechanismen mit den unteren Atmosphéren-
schichten kommt eine grofie Bedeutung zu.

Die Mesosphire wird durch Schwerewellen und Gezeiten, die hauptséchlich in
der Troposphére angeregt werden, an die Troposphére gekoppelt. Die Windfel-
der der Stratosphére, die durch das thermische Gleichgewicht bestimmt sind
und damit von der Ozondichte und deren Einfluss auf die Temperaturstruktur
abhdngen, fungieren als Wellenfilter und lassen nur bestimmte Wellen passieren.
Sobald die Schwerewellen die Mesosphére erreicht haben, ist ihre Amplitude so
grof3, dass sie brechen. Das Brechen ist mit einem Impulsiibertrag verbunden und
treibt die globale Zirkulation in der Mesosphére und unteren Thermosphére an
(Fritts und Alexander (2003)).

Bei der Analyse von Klimaschwankungen in der Atmosphére miissen auch die
Wechselwirkungen zwischen Sonne und Erde beriicksichtigt werden. Zuerst
muss der natiirliche Anteil an den Klimadnderungen ausreichend quantifiziert
werden, um eine zuverldssige Aussage iiber den antropogenen Einfluss auf das
Klima und die Temperaturdnderungen in der Atmosphére zu treffen. Dazu gibt
es verschiedene Modellrechnungen (z.B. Schmidt et al. (2006), Marsh et al. (2007)).
Die Messdichte in der Mesosphére ist nicht vergleichbar mit der in der Tro-
posphére oder Stratosphédre. Routinemessungen in der Mesosphére existieren nur

in stark begrenztem Umfang, da diese Region der Atmosphére messtechnisch nur



schwer zuganglich ist. Mit Flugzeugen oder Ballonen kann diese Hohenschicht
nicht erreicht werden. So werden zur Messung vor allem Spektrometer auf Satel-
liten, Raketen getragene Instrumente sowie bodengebundene Lidar- und Radar-
gerdte eingesetzt.

In dieser Arbeit wurden Strahlungsemissionen des angeregten Hydroxylradikals
(OH*) ausgewertet, die durch das SCTAMACHY Instrument gemessen wurden.
SCIAMACHY befindet sich auf dem europdischen Umweltsatelliten Envisat und
liefert seit 2002 Messungen der oberen Mesosphére und unteren Thermosphare.
Das genaue Messprinzip und die zu berticksichtigenden Instrumenteneffekte bei
der Datenauswertung werden in Kapitel 3 ndher erldutert. Die Anregung von OH
erfolgt in der oberen Mesosphére/unteren Thermosphire iiber eine Kette von
Sauerstoff-Wasserstoff Reaktionen. Im Bereich zwischen 83 und 95 km Hohe ist
die chemische Reaktion von Ozon mit atomarem Wasserstoff eine der wichtigsten
Energiequellen. Die Erwdrmung der Atmosphére kann in diesem Bereich direkt
aus den gemessenen OH Strahlungsemissionen abgeleitet werden. Um atoma-
ren Wasserstoff zu bestimmen ist noch zusétzlich die Messung von Ozon nétig.
Diese erfolgt durch das GOMOS Instrument, welches sich ebenfalls auf Envisat
befindet. Die Ableitung von atomarem Wasserstoff und Sauerstoff erfolgt hier
mit Hilfe des Retrievalverfahrens. Dazu wurde zuerst ein neues Vorwéartsmodell
entwickelt, welches die verschiedenen Wechselwirkungen der Molekiilzustdnde
berticksichtigt. Mit diesem Vorwértsmodell kénnen dann die Strahlungsemissio-
nen der Atmosphére simuliert werden. Die Details des Vorwértsmodells werden
in Kapitel 4 erldutert. Aus den simulierten Strahlungsemissionen lassen sich dann
im Retrieval Heizungsrate, atomarer Wasserstoff und atomarer Sauerstoff ablei-
ten. Die Theorie des Retrievals, sowie die Fehlerbetrachtung des Retrievalverfah-
rens und des Vorwartsmodells sind in Kapitel 5 zu finden. Kapitel 6 befasst sich
mit den saisonalen und rdumlichen Variationen der Retrievalergebnisse. AufSer-
dem werden in diesem Kapitel die Ergebnisse mit anderen Messungen vergli-

chen. Der Finfluss des solaren Zyklus auf die Messdaten wird in Kapitel 7 un-
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tersucht. Dabei wurden die beobachteten langzeitlichen Variationen in den Da-
ten mit Atmosphdrenmodellen verglichen, um Hinweise auf den solaren Einfluss
festzustellen. Kapitel 8 befasst sich zum Schluss noch mit den globalskaligen Wel-
len. Diese spielen in der Atmosphére neben den saisonalen oder noch langerfris-
tigen Variationen der Atmosphire ebenfalls eine wichtige Rolle. So ist der neue
Datensatz auch zur Analyse von globalskaligen Wellen in der Atmosphére her-

vorragend geeignet.



Kapitel 2

Die Bedeutung von atomarem
Sauerstoff und atomarem Wasserstoft

in der oberen Atmosphire

2.1 Die obere Atmosphire

In der oberen Mesosphédre/ unteren Thermosphére (engl. upper mesosphere/
lower thermosphere, UMLT), in einem Hohenbereich zwischen 70 und 120 km,
existiert eine leuchtende Atmosphérenschicht, die im englischen “Airglow” ge-
nannt wird. Unter bestimmten Bedingungen ist sie mit blofsem Auge, z.B. von
einem Space Shuttle oder von der Internationalen Raumstation, sichtbar. Abbil-
dung 2.1 zeigt eine Aufnahme vom Satelliten, in der diese Schicht als eine diinne
blaue Linie zu sehen ist. Das Airglowspektrum reicht vom ultravioletten Wel-
lenldngenbereich, von ca. 75 nm, tiber das sichtbare Licht bis in den infraroten
Bereich, bis ca. 9 pm. Die Airglowschicht kann tiber verschiedene Emissionsli-
nien unterschiedlicher Molekiile beobachtet werden, wobei die emittierte Strah-
lung aus unterschiedlichen Hohenschichten in der UMLT-Region kommt. In der
Mesopausenregion, zwischen 80 und 100 km Hohe, treten Airglowemissionen

von angeregtem atomarem (O*) sowie angeregtem molekularem Sauerstoff (O%)



DIE BEDEUTUNG VON ATOMAREM SAUERSTOFF UND ATOMAREM WASSERSTOFF IN
6 DER OBEREN ATMOSPHARE

oder angeregten Hydroxylmolekiilen (OH*) auf. Messdaten zeigen, dass sich die
O3-Schicht in einer Hohe von ungefdhr 95 km befindet, wahrend die OH*-Schicht
bei etwa 87 km liegt (Zhao et al. (2005)). Diese Arbeit konzentriert sich ausschliefs-
lich auf die Schicht angeregter OH-Molekiile.

Abbildung 2.1: OH*-Airglow, im Falschfarbenbild sichtbar als diinne blaue Linie, auf-
genommen mit der NIR-Kamera (0,9-3,1 um) von Bord des Satelliten Clementine (Quel-
le:http://www.solarviews.com/cap/earth/earthlim.htm)

Meinel (1950) identifizierte erstmals angeregte OH*-Molekiile in der UMLT-
Region. Die OH*-Schicht hat eine vertikale Ausdehnung von 8 - 9 km, wo-
bei ihr Schwerpunkt in der Mesopausenregion bei 87 km liegt. Ursache
der OH*-Emissionen sind Strahlungsiibergdnge aus verschiedenen Vibrations-
Rotationsbanden (siehe Kapitel 4.1). Je nach Energietibergang wird die Strahlung
im Sichtbaren ab ca. 0,52 pum bis in den nahen infraroten Wellenldngenbereich
bis ca. 4 pm emittiert. Die Anregung des Hydroxyls wird durch eine Kette von
Sauerstoff-Wasserstoff-Reaktionen in der UMLT-Region verursacht (Kapitel 5.2).

Die Energiebilanz der oberen Atmosphére wird wesentlich durch Strahlungspro-
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zesse beeinflusst (Beig et al. (2003)). Dabei wird die Sonnenenergie hauptsachlich
von Ozon und molekularem Sauerstoff im ultravioletten Wellenldngenbereich
(z.B. Strobel (1978)) sowie von Kohlendioxid im mittleren Infrarot absorbiert.
Zusétzlich zu den Strahlungsprozessen wird die Energiebilanz der UMLT mafs-
geblich durch chemische und dynamische Prozesse bestimmt (Crutzen (1971),
Brasseur und Offermann (1986), Mlynczak und Solomon (1993), Riese et al.
(1994)). Bei den chemischen Prozessen handelt es sich um die Abgabe von Son-
nenenergie durch exotherme chemische Reaktionen. Oberhalb der Mesopause
wird durch O,-Photolyse bei Wellenldngen kleiner 240 nm in den Schumann-
Runge-Banden und im Schumann-Runge-Kontinuum atomarer Sauerstoff pro-
duziert. Mehr als 70 % der bei der Photolyse absorbierten Sonnenenergie wird
im chemischen Potential von atomarem Sauerstoff gespeichert und geht nur zu
einem kleinen Teil in die Anregung der Reaktionsprodukte O('D) und O('S) oder
in die lokale Erwdrmung der Atmosphadre.

In der Thermosphére hat atomarer Sauerstoff eine vergleichsweise hohe Lebens-
zeit (ca. 1 Woche bei 90 km und 6 Monate bei 100 km) (Allen et al. (1984)), so dass
durch atomaren Sauerstoff grofie Energiemengen iiber planetare Skalen transpor-
tiert werden konnen. Eine Senke von atomarem Sauerstoff stellt der Abwaértstran-
port in der Mesosphére dar. Dort wird der atomare Sauerstoff zu Ozon bzw. mo-
lekularem Sauerstoff rekombiniert. Im Bereich zwischen 83 und 95 km Hohe ist
die chemische Reaktion von Ozon mit atomarem Wasserstoff eine der wichtigsten
Energiequellen. Die chemische Aufheizung ist in diesen Hohen sogar grofser als
die direkte Autheizung durch Absorption der Sonnenstrahlung. Dies ist in Abbil-
dung 2.2 (Mlynczak (1999)) dargestellt. Dabei ist die Erwdrmung der Atmosphére
aufgrund der verschiedenen Heizquellen in den einzelnen Hoéhenschichten als
globales Tagesmittel aufgetragen. Die einzelnen Heizquellen sind die Absorption
von ultravioletter Strahlung durch Ozon in den Hartley Banden (200 - 300 nm)
und durch molekularen Sauerstoff im Schumann-Runge-Kontinuum (135 - 175

nm). Zusdtzlich ist die Aufheizung der Atmosphére aufgrund der chemischen
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Reaktionen H + O3 — OH + O, und O + O + M — O, + M dargestellt. Die
mit “Total” bezeichnete Kurve gibt die Summe dieser vier Prozesse wieder. Au-
lerdem tragen die dynamischen Prozesse, wie das Brechen von Schwerewellen
und die damit verbundene Abgabe von Energie an die Umgebung in Form von

lokaler Aufheizung zur Energiebilanz der UMLT-Region bei.
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Abbildung 2.2: Tagesmittel der globalen Heizungsrate aufgrund von Absorption durch
solare Strahlung im O, Schumann-Runge Kontinuum und in den O3 Hartley Banden und
durch exotherme chemische Reaktionen, die mit Total bezeichnete Kurve gibt die Summe

aller Prozesse an (Mlynczak (1999))

Die Energiebilanz wird jedoch nicht nur durch Autheizung durch strahlungsbe-
dingte, chemische und dynamische Prozesse bestimmt, sondern eine ebenso ent-
scheidende Rolle spielt Strahlungsabkiihlung. So ist die Abstrahlung von Wéarme
in den Weltraum besonders durch CO; im infraroten Bereich bei 15 um die we-

sentliche Ursache fiir die Abnahme der Temperatur in der Mesosphére. Durch
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Stoflwechselwirkungen {ibertragt atomarer Sauerstoff kinetische Energie an CO,
und regt dieses Molekiil zu Schwingungen an. Bei der nachfolgenden Abregung
des Molekiils wird Energie in Form von Strahlung bei 15 pm abgestrahlt. AufSer-
dem konnen in der Thermosphére thermisch angeregte Sauerstoffatome Infrarot-
strahlung bei 63 pm emittieren und tragen somit zu einer weiteren Kiihlung der
Atmosphire bei (Bates (1951), Craig und Gille (1969), Kockarts und Peetermans
(1970)). In der Region der Mesopause herrscht ein ausgepragter Jahresgang der
Temperatur, der dem am Erdboden entgegengesetzt ist. So sind die Temperatu-
ren im Bereich der Mesopause tiber dem Winterpol etwa 60 - 80 K hoher als tiber
dem Sommerpol. Dieses Verhalten tritt auf, da sich die Mesopausenregion nicht
im Strahlungsgleichgewicht befindet. Dies wiederum liegt an der mit brechen-
den Schwerewellen verbundenen Meridionalstromung. Aufgrund der brechen-
den Schwerewellen kann kein Temperatur- und Druckausgleich zwischen dem
Sommerpol und dem Winterpol stattfinden. Die Verletzung des Kriftegleichge-
wichts aufgrund des Energie- und Impulsiibertrags brechender Schwerewellen
fithrt jedoch zu einer Abbremsung bzw. Beschleunigung der grofiraumigen zo-
nalen Windstromung und damit zur Ablenkung des vorherrschenden geostro-
phischen Windes, d. h. zur Ausbildung meridionaler Stromungskomponenten.
Infolgedessen erfolgt netto ein Druckausgleich zwischen dem Sommerpol und
dem Winterpol. Die Stromung vom Sommerpol zum Winterpol ist charakteri-
siert durch aufsteigende warme Luftmassen iiber dem Sommerpol, die dann zum
Winterpol stromen und hier wieder absteigen. Das Aufsteigen der Luft ist ver-
bunden mit adiabatischer Expansion und damit mit einer Abkiihlung der Luft
tiber dem Sommerpol. Die absteigenden Luftmassen haben Kompression zu Fol-
ge, es kommt zur Erwdrmung der Luft tiber dem Winterpol.

Fiir die Verteilung der Gase in der mittleren Atmosphére sind sowohl die che-
mischen als auch die dynamischen Prozesse wichtig. Atomarer Sauerstoff wird
polwirts transportiert und sinkt dort wieder ab (Kellogg (1961)). Bei niedrigen

und mittleren Breiten wird der Transport einzelner Sauerstoffmolekiile durch
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vertikale Diffusion aufgrund von kleinskaligem Brechen von Schwerewellen do-
miniert, was zu einer halbjdhrlichen Variation im atomaren Sauerstoff fiihrt. Bei
hohen Breiten erreicht die vertikale Advektion ihr Maximum bei 85 - 90 km, was
zu einem jahrlichen Zyklus, mit einem Minimum im Sommer und einem Maxi-
mum im Winter, fiithrt.

Das Mischungsverhdltnis von atomarem Sauerstoff betrdgt einige ppm in der
Mesosphére und steigt dann mit der Hohe auf einige Prozent in der Mesopause.

Oberhalb 170 km ist atomarer Sauerstoff der Hauptbestandteil der Atmosphire.

2.2 Methoden zur Messung von atomarem Sauerstoff

und atomarem Wasserstoff

Die in-situ Messung von atomarem Sauerstoff fand in den 60er und 70er haufig
mit Massenspektrometern statt. Diese wurden zum einen auf Forschungsraketen
(Offermann et al. (1981)) und zum anderen auf verschiedenen Satelliten (Hedin
et al. (1974)) eingesetzt.

Die Messung der Resonanz-Fluoreszenz oder Absorption des Ubergangs
O (3s) — O (°P) bei 130 nm (Dickinson et al. (1974), Thomas et al. (1979)) ist
eine weitere Methode zur Ableitung von atomarem Sauerstoff.

In der Fernerkundung von atomarem Sauerstoff wird hdufig die Methode der
Messung des Tag- oder Nachtleuchtens (Wasser und Donahue (1979), Thomas
und Young (1981), McDade et al. (1986)) angewendet. Fiir die Ableitung von
atomarem Sauerstoff aus diesen Emissionen wird ein photochemisches Modell
bendtigt. Zusétzlich wird die Prézision der abgeleiteten Sauerstoffprofile durch
die beschriankte Kenntnis der verwendeten Ratenkonstanten stark limitiert.

Eine Technik zur Ableitung von atomarem Sauerstoff wihrend einer Aurora ist
die Messung der Verdan-Kaplan-Banden von Stickstoff (Strickland et al. (1989)).

Die einzige Fernerkundungsmethode, die ohne aufwendige Modellierung der

Anregungszustinde auskommt, ist die Messung des 63 um Feinstruktur-Uber-
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gangs von atomarem Sauerstoff. Mit dieser Methode wurde thermosphaérischer
Sauerstoff von einem Ballon (Lin et al. (1987)) und von mehreren Forschungsra-
keten mit verschiedenen Instrumenten (z.B Grossmann und Offermann (1978),
Grossmann et al. (1983), Grossmann und Vollmann (1997)) gemessen. Die ersten
globalen Messungen mit dieser Methode wurden mit CRISTA (Cryogenic Infra-
red Spectrometers and Telescopes for the Atmosphere) durchgefiihrt (Grossmann
et al. (2000), Kaufmann et al. (2003)).

Atomarer Wasserstoff gehort zu den am schwersten zu messenden Grofien in
der oberen Atmosphdre. So wurden die ersten und einzigen in situ Messungen
von atomarem Wasserstoff in der oberen Atmosphére von Sharp und Kita (1987)
durchgefiihrt. Dabei wurde das Prinzip der Resonanzfluoreszenz von einem ra-
ketengetragenem Instrument mit eigener Lichtquelle verwendet.

Ansonsten wurde hier wieder die Methode der Messung des Tag- oder Nacht-
leuchtens angewendet. Hierzu wird genauso wie beim atomaren Sauerstoff ein
photochemisches Modell benétigt. Evans und Llewellyn (1973) haben Hohenpro-
tile von atomarem Wasserstoff aus Raketenmessungen der OH Meinel Banden
und der O,('A,) Emissionen bei 1,27 um abgeleitet.

Die erste Klimatologie von atomarem Wasserstoff wurde von Thomas (1990) er-
stellt. Dabei wurden Messungen von Ozon und OH Emissionen von SME (Solar
Mesospheric Explorer) berticksichtigt und sowohl atomarer Sauerstoff als auch
atomarer Wasserstoff abgeleitet. Allerdings gab es keine Nachtmessungen von
Ozon, so dass zwischen den einzelnen Messungen eine zeitliche Diskrepanz
herrscht. In dieser Arbeit werden atomarer Wasserstoff und Sauerstoff aus den
OH Emissionen, die von SCTAMACHY gemessen werden, abgeleitet. Zuséatz-
lich werden Ozonmessungen des GOMOS Instrumentes berticksichtigt. Damit
kénnen zum einen Nachtmessungen von Ozon benutzt werden und auflerdem
befindet sich das Instrument ebenfalls auf dem Envisat Satelliten, so dass sich

gute Ubereinstimmungen in den Geolokationen und Lokalzeiten ergeben.






Kapitel 3

ENVISAT Messungen

3.1 Der Envisat Satellit

Am 1. Marz 2002 wurde der Umweltsatellit Envisat (Enviromental Satellite) (Du-
bock et al. (2001), Louet (2001)) vom Weltraumbahnhof Kourou, Franzosisch Gu-
yana in eine 800 km hohe nahezu polare sonnensynchrone Umlaufbahn gebracht.
Die Orbitinklination betragt 98°. Die Umlaufdauer des Satelliten betrdgt ca. 100
min. Damit kann global tdglich wahrend 14 Orbits gemessen werden. An Bord
des Satelliten befinden sich 10 Experimente, die verschiedene Aspekte des Erd-
systems und der Atmosphdre untersuchen sollen. Drei dieser Experimente die-
nen vor allem der Atmosphéarenforschung (Nett et al. (2001)). Dies sind SCIAMA-
CHY, GOMOS und MIPAS. Alle drei Experimente beruhen auf unterschiedlichen
Messprinzipien und messen die emittierte, absorbierte und gestreute Strahlung

in unterschiedlichen Wellenldngenbereichen, so dass sie sich gut ergdnzen.
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3.2 Das GOMOS Instrument

3.2.1 Messprinzip und Datenprozessing

Bei GOMOS (Global Ozone Monitoring by Occultation of Stars) handelt es sich
um ein Sternenokkultationsspektrometer (Bertaux et al. (1991), Bertaux et al.
(2004), Kyrola et al. (2004)). Dabei wird die Absorption von Sternspektren in der
Erdatmosphaére im ultravioletten, sichtbaren und nahen infraroten (250 - 950 nm)
Wellenldngenbereich wahrend des Sternenunterganges gemessen. Aus den Ab-
sorptionsmessungen konnen dann die Konzentrationen verschiedener Spuren-
gase sowie die Temperatur abgeleitet werden. Die Messungen iiberdecken einen
Hohenbereich von 20 bis 100 km mit einer vertikalen Abtastung von 1,7 km. Ab-
bildung 3.1 zeigt schematisch das Messprinzip von GOMOS. Es wird das Spek-
trum eines Sternes einmal innerhalb der Atmosphére und einmal aufSerhalb ge-
messen. Der Vorteil dieser Messmethode ist die Selbstkalibration, denn durch die
Division des Spektrums innerhalb der Atmosphére durch das auflerhalb ergibt
sich ein nahezu kalibrationsfehlerfreies Transmissionsspektrum. Aus dem Spek-
trum konnen Spurengasprofile mit hoher Absolutgenauigkeit abgeleitet werden.
In dieser Studie werden die Ozonmessungen von GOMOS berticksichtigt, da
tir die Ableitung von atomarem Wasserstoff und Sauerstoff zuséitzlich zu den
OH Emissionen aus SCIAMACHY Messungen noch die Ozondichten bendtigt
werden (Kapitel 5.2 und 5.3) . Aufgrund der Charakteristik der GOMOS-
Messmethode miissen die Daten gefiltert werden, um unsichere Messungen zu
eliminieren (Meijer et al. (2004)). Die Filterkriterien in dieser Studie basieren auf
den Kriterien von Smith et al. (2008). Die Autoren beschrdnken sich in ihren Stu-
dien auf die heifsen und hellen Sterne, da das Signal von diesen deutlich starker
ist und sich besser gegen den Hintergrund abhebt. Somit wird das Signal zu
Rausch Verhiltnis verbessert. Dies bedeutet im Detail, dass sowohl Sterne deren
Temperatur kleiner 7000 K ist und gleichzeitig eine scheinbare Helligkeit tiber 1,9

mag haben als auch alle Sterne mit einer Temperatur kleiner 6000 K eliminiert
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Abbildung 3.1: schematische Darstellung des Messprinzips von GOMOS (Sternenokkul-
tation), welches auf der Anderung des Spektrums einer Lichtquelle innerhalb und aufer-

halb der Atmosphére beruht (Meijer et al. (2004))

werden. Fiir die gleichzeitige Beriicksichtigung von GOMOS Ozondaten und
SCIAMACHY OH Emissionen miissen nahezu simultane Messungen vorliegen.
Deshalb werden die GOMOS Messungen anhand ihrer Geolokation ausgewahlt
und mit dem Abstand gewichtet auf das SCTAMACHY Messgitter interpoliert.

3.3 Das SCIAMACHY Instrument

3.3.1 Das Messprinzip

SCIAMACHY (Scanning Imaging Absorption Spectrometer for Atmospheric
CHartographY) misst das von der Atmosphire oder dem Boden gestreute, trans-
mittierte, emittierte und reflektierte Sonnenlicht mit acht Kanilen im ultraviolet-
ten, sichtbaren und nahem infraroten Wellenldngenbereich (240 - 2380 nm) mit
einer spektralen Auflésung von 0,2 - 1,5 nm (Bovensmann et al. (1999)). Das In-
strument kann in drei verschiedenen Blickrichtungen messen: Nadir, Limb (Hori-

zontsondierung) und Sonnen/Mond Okkultation (Abbildung 3.2). Die OH Emis-
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sionen werden von SCTAMACHY lediglich im Limbmodus gemessen, deshalb
erfolgt hier nur die Beriicksichtigung dieser Messgeometrie. Die Auswertung in
dieser Arbeit konzentriert sich auf den Messkanal 6 von SCIAMACHY. Dieser
Kanal ist sehr stabil und die Strahlungsemissionen fiir OH(Av = 2), die in diesem
Kanal liegen, haben die maximale Intensitit.

Bei der Horizontsondierung (Limbmodus) betrdgt das Gesichtsfeld ca. 110 km
quer zur Flugrichtung und 2,6 km vertikal. Ein kompletter Hohenscan dauert ca.
60 s. Die Abtastung der Atmosphaére erfolgt vom Erdboden bis in 150 km Hohe

mit einer vertikalen Schrittweite von 3 km.
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Abbildung 3.2: Die verschiedenen Messgeometrien von SCIAMACHY: Limb, Nadir,
Limb/Nadir und Okkultation, (Bovensmann et al. (1999))

3.3.2 Charakterisierung der Messdaten

Die OH Emissionen werden sowohl tagsiiber als auch nachts von SCTAMACHY
gemessen. In Abbildung 3.3 sind zwei Spektren der gemessenen Emission fiir

Kanal 6 dargestellt. Beide Spektren wurden in 88 km Hohe gemessen, das rote
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tagsiiber und das blaue nachts. Die Beschriftungen an den Kurven bezeichnen
die Vibrationsbanden des OH Molekiils, die den einzelnen Emissionen zugrunde
liegen. Aulerdem liegt bei 1,27 um die O,('A) Emission. Am Anfang und am En-
de des Kanals tritt ethchtes Rauschen aufgrund der Eigenschaften des Detektors
auf (Kaiser et al. (2004)).

Beim Vergleich der Spektren féllt auf, dass die Strahlungsemissivitidten nachts
deutlich hoher sind (siehe Kapitel 5.2). In dem néchtlichen Spektrum kénnen die
Emissionslinien der einzelnen Vibrationsiibergdnge des OH Molekiils klar iden-
tifiziert und zugeordnet werden. Die Auswertung der SCTAMACHY OH Emis-

sionen wird deshalb in dieser Arbeit auf die Nachtmessungen beschrankt.
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Abbildung 3.3: Dargestellt ist die Strahlungsemission eines einzelnen Spektrums von
SCIAMACHY tagsiiber (rote Kurve) und nachts (blaue Kurve) gegen die Wellenldnge,
bezeichnet sind aufserdem die einzelnen Vibrationsbanden, die den Emissionen zugrun-

de liegen



18

ENVISAT MESSUNGEN

Abbildung 3.4 zeigt die Breiteniiberdeckung iiber den gesamten Messzeitraum,
in dem Messungen zur Auswertung zur Verfiigung stehen, d. h. an diesen Punk-
ten liegen sowohl SCIAMACHY OH Emissionsmessungen als auch GOMOS
Ozonmessungen vor. Dargestellt ist die Breitenabhdngigkeit der Messungen be-
zogen auf den Messzeitpunkt. Seit Ende August 2002 messen beide Instrumente
kontinuierlich. Die Messungen iiberdecken einen Breitenbereich von 50° S bis 80°
N. Auftillig sind zwei grofsere Datenliicken in dem gesamten Zeitraum. Bei der
ersten, im Juni/Juli 2003, lag eine fehlerhafte Instrumentenkonfiguration vor, so
dass das SCIAMACHY Instrument in einem falschen Hohenbereich gemessen
hat. Die zweite Datenliicke, Anfang 2005, entstand aufgrund eines Messausfalls
des GOMOS Instrumentes. Desweiteren ist auffillig, das sich ab Anfang 2004 die
Datendichte deutlich erhoht hat und ein grofSerer Breitenbereich abgedeckt wird,
d. h. ab diesem Zeitpunkt messen beide Instrumente stabil ohne nennenswerte
Ausfille.

Aufgrund der Orbitinklination von Envisat wird jeder Ort auf der Erde von
SCIAMACHY zu zwei nahezu festen Lokalzeiten iiberflogen und zwar einmal
mit dem aufsteigenden Orbitteil des Satelliten (von Siiden nach Norden) und
einmal im absteigenden Orbitteil des Satelliten (von Norden nach Stiden). Fiir
SCIAMACHY finden diese Uberfliige jeweils um ca. 10 und 22 Uhr Lokalzeit
statt. Abbildung 3.5 zeigt die Breitenabhédngigkeit der Lokalzeit. Dargestellt ist
nur der aufsteigende Knoten, da eine sinnvolle Auswertung der OH Emissionen
sich auf die Nachtmessungen beschrédnkt. Die Lokalzeit weicht iiber den gesam-
ten Breitenbereich bis auf einzelne Messungen, die im Bereich zwischen 50° S und
20° N eine zweite nahezu parallele Spur bilden, nur wenig von 22 Uhr ab. Ledig-
lich bei hohen Breiten erfolgt aufgrund der Satellitenbahn eine Verschiebung des

Messzeitpunktes zu fritheren Lokalzeiten.
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Abbildung 3.4: Zeitreihe des iiberdeckten Breitenbereichs gemeinsamer SCIAMACHY
und GOMOS Messungen, die Liicke 2003 entstand aufgrund einer fehlerhaften Einstel-
lung des SCIAMACHY Instrumentes. Anfang 2005 ist GOMOS ausgefallen.
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3.3.3 Datenprozessing und Instrumenteneffekte

Die SCIAMACHY Strahlungsdichten werden von der ESA (European Space
Agency) als nahezu unkalibrierte L1B Daten bereitgestellt. Diese Daten enthal-
ten zusatzlich zu den Messwerten Kalibrationsparameter, Orbit und rekonstru-
ierte Lagedaten (Tangentenpunkte), allerdings noch keine Strahlungsdichten. Die
Strahlungsdichten entstehen durch eine Kalibrierung der L1B Daten. Es erge-
ben sich die sogenannten kalibrierten L1C Daten. Fiir die Kalibrierung wird ein
Softwarepaket der ESA genutzt, welches verschiedene Kalibrationsoptionen zur
Verfiigung stellt (Frerick (2006)). In dieser Studie wurden die Daten nur mit der
Wellenldngenkalibration und der Strahlungsdichtekalibration behandelt, um ra-
diometrische Werte auf einer Wellenldngenskala zu erhalten. Die tibrigen Kali-
brierungen haben im fiir diese Arbeit relevanten Wellenldngenbereich keinerlei
Auswirkungen auf das Ergebnis.

Lediglich eine Korrektur des Hintergrundes, d. h. eine Beriicksichtigung des
Dunkelstromes (engl.: dark current), ist noch noétig. Diese Korrektur wurde ma-
nuell durchgefiihrt. Dabei wurde von den einzelnen Spektren in den verschiede-
nen Hohen jeweils das Spektrum bei 150 km abgezogen. Abbildung 3.6 zeigt ein
Spektrum vor (rote Kurve) und nach (blaue Kurve) der Korrektur. Auffallig ist,
dass die gemessenen Werte fast um einen Faktor 1000 gesenkt werden, d. h. in
diesem Wellenldngenbereich existiert ein grofier Dunkelstrom bei SCTAMACHY.
Ein weiteres Problem bei den Originalmessdaten stellen sogenannte Spikes auf-
grund von hochenergetischen Partikeln dar, die auf den Detektor treffen. Diese
sollten vor der Auswertung der Messdaten moglichst vollstandig entfernt wer-
den, um keine falschen Riickschliisse zuzulassen. Die hier angewendete Methode
basiert auf der Berechnung eines globalen Strahlungsmittelwertes fiir den gesam-
ten Kanal als Referenzspektrum In jedem aufgenommenen Spektrum werden die
Messpunkte, die mehr als 5 Standardabweichungen abweichen eliminiert. Abbil-
dung 3.7 zeigt ein Spektrum vor (rote Kurve) und nach (blaue Kurve) der Anwen-

dung dieser Methode. Der Vergleich der beiden Spektren zeigt, dass die wesent-
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lichen Spikes gefunden werden. Nur am Ende des Spektrums bleiben einzelne
Spikes tibrig. In diesem Bereich stofSen allerdings alle Methoden an ihre Grenzen,
da dort das Spektrum stark rauscht. Im Rest des Spektrums, d.h. in dem fiir die
Auswertung relevanten, werden Ausreifier dagegen zuverldssig identifiziert und

entfernt.

1e+15 T 1 T T T T T

ohne Dunkelstromkorrektur ——
le+14 \ mit Dunkelstromkorrektur ---x-

le+13

le+12

le+11

le+10

1le+09

1e+08

le+07 X

Strahlungsdichte [Photonen/(nm sr m? s)]

1 11 12 13 14 15
Wellenlange [um]

1le+06

Abbildung 3.6: Einfluss der Korrektur des Dunkelstromes, in rot ist das Spektrum vor

der Korrektur gezeigt und in blau nach erfolgter Korrektur
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Abbildung 3.7: Einfluss des Entspikens auf das Spektrum, die rote Kurve zeigt das ori-

ginale Spektrum, die blaue das Spektrum nach Entfernung der Ausreifser

Um die radiometrische Degradierung des SCTAMACHY Instrumentes, d.h. eine
Verschlechterung des Detektors, kompensieren zu kénnen, werden bei der Da-
tenprozessierung von Level 0 nach Level 1 sogenannte M-Faktoren (Monitoring
Factor) berticksichtigt (Noél et al. (2007)). Mit M-Faktor wird das Verhéltnis zwi-
schen einem Spektrum einer konstanten Lichtquelle zu einem bestimmten Zeit-
punkt mit einem Spektrum durch die Atmosphére zu einem Referenzzeitpunkt
bezeichnet. Im infraroten Wellenldngenbereich wird als konstante Lichtquelle ty-
pischerweise die Sonne gewdhlt, da dort die Strahlung als konstant angesehen
werden kann. Im ultravioletten Spektralbereich ist diese Bedingung nicht erfiillt,
so dass eine andere konstante Lichtquelle gewidhlt werden miisste. M-Faktoren
sind hier eine Korrektur der Degradierung fiir jeden individuellen Lichtpfad. M-
Faktoren haben einen Einfluss auf die Korrektur der Polarisation und die absolute
radiometrische Kalibration. Bei den Detektoren sind die M-Faktoren multiplika-

tive Faktoren zur absoluten radiometrischen Kalibration (Bramstedt (2008)).
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In Abbildung 3.8 ist der Einfluss der M-Faktoren und damit die Degradierung
von SCIAMACHY im von uns verwendeten Kanal 6 dargestellt. Aufgetragen ist
die relative Differenz zwischen einem Spektrum mit Berticksichtigung der M-
Faktoren und einem ohne Berticksichtigung. Dabei wurde die Differenz einmal
tiir den Anfang der Mission am 27.08.2002 (rote Kurve) und fiir einen Tag nach
ungefidhr 5,5 Jahren Messungen am 31.03.2008 (blaue Kurve) berechnet. Zu Be-
ginn der Mission liegt die Differenz wie erwartet nahe Null. Lediglich im lang-
welligen Bereich des Spektrums ergeben sich Abweichungen aufgrund eines an-
deren Detektormaterials (Kaiser et al. (2004)). Nach ca. 5,5 Jahren hat die Abwei-
chung stark zugenommen und zeigt einen spektralen Verlauf iiber den gesamten
Kanal. Die starksten Abweichungen sind zwischen 1 pum und 1,2 um (< 8 %) und
oberhalb von 1,7 pm zu finden. Diese Spektralbereiche sind allerdings fiir die
Auswertung in dieser Arbeit nicht relevant. Im restlichen Kanal liegt die Diffe-
renz bei ungefdhr 4 %, d. h. das Instrument ist tiber die Jahre in diesem Kanal
sehr stabil.

Fiir die Ableitung atmosphérischer Spurengase wird eine mdglichst genaue
Kenntnis der Tangentenhche wéhrend der Messung benétigt. Deshalb wird ab-
schliefSend der Tangentenhchenfehler betrachtet. Im Dezember 2003 gab es eine
Korrektur des Envisat Orbitmodells und damit auch eine deutliche Reduzierung
des Tangentenhohenfehlers. Vor der Korrektur hatte die Tangentenhshe einen
konstanten Offset von 2,5 km und eine zusétzliche Schwingung mit einer Ampli-
tude von 800 m. Nach der Korrektur des Orbitmodells reduziert sich der Offset
auf 1 km und die Amplitude der saisonalen Schwingung auf 220 m (von Savi-
gny et al. (2005)). Die Bestimmung des Tangentenhohenfehlers erfolgt mit Hilfe
der TRUE (Tangent height Retrieval by UV-B Exploitation) Methode (Kaiser et al.
(2004)).

Um die Fehler aufgrund der Tangentenhéhe z.B. in Ozonprofilen kleiner 5 % zu
halten, muss die Tangentenhohe auf 250 m genau bekannt sein (von Savigny et al.

(2005)). Deshalb muss bei den élteren Datenversionen (< Version 6.03) die no-
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Abbildung 3.8: Dargestellt sind die Abweichungen eines Spektrums ohne Berticksichti-
gung der radiometrischen Degradierung zu einem mit Berticksichtigung fiir einen Zeit-
punkt zu Beginn der Mission (rote Kurve) und einem im weiteren Verlauf der Mission
(blaue Kurve), die Abweichungen entsprechen der radiometrischen Degradierung des

Instrumentes in diesem Kanal

minale Tangentenhohe um die oben angegebenen Werte korrigiert werden. Im
August 2007 gab es eine neue Datenversion (Version 6.03) der SCCAMACHY L1B
Daten, mit der auch die fritheren Daten reprozessiert wurden. In dieser Version
ist eine verbesserte Tangentenhohe enthalten, so dass keine weiteren Korrekturen

mehr bendtigt werden.

3.4 Validierung der Strahlungsdaten mit SABER

Um die auf die OH Emissionen von SCIAMACHY angewendeten Kalibrierun-
gen und Korrekturen zu verifizieren, wurden integrierte Strahlungsdichten mit
denen des SABER Instrumentes verglichen.

Bei SABER (Sounding of the Atmosphere using Broadband Emission Radiome-
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try) handelt es sich um ein Radiometer mit 10 Kanélen, welches im Limbmodus
im Infrarotbereich vom Erdboden bis in eine Hohe von 400 km misst (Mlyncz-
ak (1997), Russell I1I et al. (1999), Yee et al. (2003)). Das Experiment befindet sich
auf dem TIMED (Thermosphere-lonosphere-Mesosphere Energetics and Dyna-
mics) Satelliten und wurde Ende 2001 in einen Orbit mit 74° Inklination bei ei-
ner Hohe von 625 km gebracht. Seine Aufgabe besteht darin, sowohl Messungen
von Spurengasen als auch Messungen der Temperatur durchzufiihren. Aufgrund
der Orbit-Prdzession des Instrumentes werden alle Lokalzeiten mit einer Periode
von 60 Tagen abgedeckt. Zusitzlich dndert das Instrument alle 60 - 65 Tage seine
Blickrichtung. Der tiberdeckte Breitenbereich erstreckt sich von 50° S - 80° N bzw.
von 80° S - 50° N je nach Blickrichtung, wobei der Winterpol grundséatzlich nicht
abgedeckt wird.

Die OH Emissionen in den Meinelbanden werden in zwei Spektralbereichen ge-
messen. Der erste (Kanal 8 von SABER) liegt bei 2 pm und misst die Emission
von vibrationsangeregten Zustdnden, die nahe dem Dissoziationslimit liegen (v
=7,8und 9). Der andere (Kanal 9 von SABER) befindet sich bei 1.6 um und misst
die Emissionen der mittleren Vibrationszustdnde, hauptsdchlich v = 4, 5 und 6
(Mlynczak (1997)).

In Abbildung 3.9 sind die einzelnen SCTAMACHY Kanéle, als schwarze Balken,
gegen die Wellenldnge dargestellt. Aufierdem zeigen die farbigen Kurven die
spektralen Filterfunktionen der Messkanéle von SABER, die in dem gleichen Wel-
lenldngenbereich messen. Fiir den Vergleich der OH Emissionen der beiden In-
strumente kann nur Kanal 9 von SABER und Kanal 6 von SCIAMACHY genutzt
werden, da Kanal 8 von SABER einen grofieren Bereich tiberdeckt als der entspre-
chende SCIAMACHY Messkanal. Die Strahlung wird bei SABER iiber einen Be-
reich integriert, der von SCIAMACHY nicht abgedeckt ist und daher auch nicht
durch Faltung mit der Filterfunktion fiir den Vergleich simuliert werden kann. In
Kanal 10 von SABER werden im wesentlichen keine OH Emissionen, sondern O,

Emissionen gemessen.
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Abbildung 3.9: Dargestellt sind die spektralen Filterfunktionen von SABER als farbige
Linien fiir die Kandle 8, 9 und 10, sowie als schwarze Balken die Wellenldngentiberde-

ckung der einzelnen SCIAMACHY Kandle

Der Vergleich der Strahlungsdichten der beiden Instrumente soll hier exempla-
risch fiir einen Tag gezeigt werden. Gewéhlt wurde der 07.02.2003. Zuerst miissen
die Geolokationen der beiden Instrumente miteinander verglichen werden, da-
mit gewdhrleistet ist, dass zur gleichen Zeit dasselbe Atmosphédrenvolumen ge-
messen wird. In Abbildung 3.10 ist ein Langen-Breiten Querschnitt der einzelnen
Messpunkte dieses Tages dargestellt. Die blauen Symbole geben die Messorte der
SCIAMACHY Beobachtungen an und die roten Punkte die von SABER. Bei einer
Breite von 20° N und 60° N haben die Messorte eine maximale Abweichung in
der geographischen Lange von 10°.

Die Abbildung 3.11 zeigt die Lokalzeit der Messungen in Abhéngigkeit von der
Breite, wieder SABER in rot und SCTAMACHY in blau. Die Messungen von SA-
BER und SCIAMACHY liegen bei den Breiten 20° N und 60° N auch zeitlich nah
beieinander. Die maximale Abweichung betrdgt 1 Stunde in der Lokalzeit. Damit
kann fiir diese Messpunkte ein Vergleich der Strahlungsdichten vorgenommen

werden.
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Abbildung 3.10: Lidngen-Breiten Verteilung der SCIAMACHY (blau) und SABER (rot)

Messpunkte fiir den 07.02.2003
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Abbildung 3.11: Breiten-Lokalzeit Verteilung der SCTAMACHY (blau) und SABER (rot)

Messpunkte fiir den 07.02.2003
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Abbildung 3.12: Dargestellt ist der Vergleich eines mittleren Strahlungsprofils von SCIA-
MACHY (blaue Kurve) mit einem mittleren Strahlungsprofil von SABER (rote Kurve) bei
2(° N, jeweils inklusive Standardabweichung
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Abbildung 3.13: Dargestellt ist der Vergleich eines mittleren Strahlungsprofils von SCIA-
MACHY (blaue Kurve) mit einem mittleren Strahlungsprofil von SABER (rote Kurve) bei
60° N, jeweils inklusive Standardabweichung
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In Abbildung 3.12 sind die Strahlungsprofile von SCTAMACHY (blau) und SA-
BER (rot), inklusive ihrer Standardabweichung, bei 20° N dargestellt. Die Strah-
lungsdichte von SCIAMACHY liegt {iber den gesamten Hohenbereich innerhalb
der Standardabweichung von SABER. Lediglich in der obersten Hohe gibt es klei-
nere Abweichungen. Das gleiche Verhalten kann auch in Abbildung 3.13, fiir ei-
ne Breite von 60° N, beobachtet werden. Insgesamt stimmen die Messungen von
SCIAMACHY innerhalb der Standardabweichung mit denen von SABER iibe-

rein.






Kapitel 4
Das Vorwartsmodell

Fiir die Auswertung von Fernerkundungsmessungen wird ein Vorwértsmodell
bendtigt. Mit dem Vorwértsmodell werden die Messungen eines Instrumentes
tiir einen gegebenen Atmosphérenzustand simuliert. Dabei erfolgt zum einen die
Berechnung des Strahlungstransports innerhalb der Atmosphére und zum ande-
ren eine Nachbildung des physikalischen Messvorgangs des Instrumentes. Bei
der Berechnung des Strahlungstransports miissen die verschiedenen Prozesse,
die beim Ubergang zwischen den verschiedenen angeregten Zustinden des OH
Molekiils auftreten berticksichtigt werden. In diesem Kapitel werden deshalb zu-
erst die Eigenschaften des OH Molekiils beschrieben und anschliefSend auf die

Modellierung eingegangen.

4.1 Das OH-Molekiil

In Molekiilen treten durch die Bewegungen der Elektronen und der Kerne elek-
tromagnetische Momente auf, die in verschiedener Weise wechselwirken. Die
Rotation der Kerne bewirkt in zweiatomigen Molekiilen einen Drehimpuls N.
Durch den Bahndrehimpuls der einzelnen Elektronen ergibt sich der Gesamt-
bahndrehimpuls L und die Spins der Elektronen koppeln zum Gesamtspin S. Fiir
die Physik des Molekiils sind die Komponenten des Gesamtspins und des Ge-

31
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samtbahndrehimpulses entlang der die Kerne verbindenden molekularen Vor-
zugsachse wichtig. Diese werden mit £ und A bezeichnet. Die Form der ma-
gnetischen Kopplung der Drehimpulse N, £ und A untereinander ist von den
speziellen Eigenschaften der Molekiile abhédngig. Es werden mehrere typische
Kopplungsfille unterschieden, die als Hundsche Kopplungsfille bekannt sind.
Die wichtigsten Félle sind die Hundschen Félle a und b (Herzberg (1974)).

Im Fall a koppeln die elektronischen Drehimpulse zunédchst zum totalen elektro-

nischen Drehimpuls

Q=A+2X 4.1)
und dieser mit N zum totalen Drehimpuls des Molekiils

J=Q+N (4.2)

J kann die Werte 3, O + 1,... annehmen. Aufgrund der 25+1 mdoglichen Werte
fir X treten fiir feste A (25+1) Q-Werte auf. Der Grundzustand des OH ist ein
TMo-Zustand mit A=1 und X = £ 1/2 (Herzberg (1974)). Q nimmt aufgrund der
beiden Einstellungen des Spins die beiden Werte 3/2 und 1/2 an. Damit gibt es
zwei durch den Spin unterschiedene und als Spindoubletts bezeichnete Zustande
2TT3,, und °TT; ;, mit zwei Sdtzen Rotationsniveaus verschiedener Energie.

Beim Hundschen Kopplungsfall b koppelt nur der Bahndrehimpuls L an die
Kernverbindungsachse. ¥ ist wegen der schwachen Ankopplung nicht definiert.

Daher wechselwirken zunédchst A und N zum totalen Drehimpuls ohne Spin
K=N+A (4.3)
K nimmt die Werte A, A +1,... an. Der totale Drehimpuls mit Spin ist im Fall b
J=K+S (4.4)

Obwohl die Quantenzahl K im Hundschen Fall a physikalisch nicht sinnvoll ist,

lasst sie sich hierfiir formal definieren:

J=K+Z (Fall a) (4.5)
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Die Praktikabilitdt dieser Definition zeigt sich bei der Beschreibung des OH*-
Molekiils.

Wegen der beiden moglichen Ausrichtungen der Komponente A des Bahndre-
himpulses L ist der damit verbundene Energiezustand zweifach entartet. Wird
bei den beiden Kopplungsféllen noch die Wechselwirkung des Gesamtbahndre-
himpulses L mit dem Drehimpuls N, die mit zunehmender Rotationsenergie
(grofle J) an Bedeutung gewinnt, beriicksichtigt, kommt es zur Authebung der
Entartung und zu einer Aufspaltung der J-Niveaus in jeweils zwei Komponenten.
Dieser Effekt ist als A-Verdopplung bekannt. Die A-Verdopplung betrdgt beim
OH weniger als 1 cm™' (Gerndt (1986)).

OH(X “TTg) kann nur fiir niedrige Rotationsniveaus durch den Kopplungsfall a
beschrieben werden. Die Kopplung des Drehimpulses beim OH erfolgt in einer
Weise, die einen Zwischenfall der Hundschen Kopplungsfille a und b darstellt.
Bei diesem intermedidren Kopplungsfall entkoppelt der elektronische Spin mit
zunehmendem Drehimpuls N von der Kernverbindungsachse. Bei hohen Rotati-
onsniveaus ist der Hundsche Fall b die beste Beschreibung des Molekiilzustan-
des. Dies ist schematisch in Abbildung 4.1 dargestellt. Dort sind die Termsche-
mata zweier Spindoubletts fiir die Hundschen Kopplungsfille a, a-b-intermediar
und b nebeneinander gestellt. F; und F; sind die Energien der Zustdnde der bei-
den Doubletts. Bei der intermedidren Kopplung liegen die Energieniveaus der
beiden Doubletts bei gleicher K-Quantenzahl enger beieinander als im Fall der
Hundschen Kopplung a. Jedoch ist die Energiedifferenz der K-Niveaus erst bei
hohen Rotationsniveaus dhnlich gering wie beim Hundschen Fall b. Im Falle
des OH-Molekiils muss fiir alle Rotationsniveaus die intermedidre Kopplung der
Drehimpulse berticksichtigt werden.

Das OH*-Molekiil besitzt ein invertiertes Doublett-System. Die invertierten
Doubletts °TT;,, haben héhere Rotationsenergien bei gleichem K als die inver-
tierten °TT3 . Die °TT; ,-Rotationsenergien werden durch F;(]) beschrieben (J = K

+ 1/2). Nur fiir Werte von ] zwischen Null und vier liegen auch bei invertierten
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Abbildung 4.1: Ubergang vom Hundschen Kopplungsfall a zum Fall b fiir ein invertier-
tes Doublett-System (Gerndt (1986))

2Ty ;,-Doubletts die Energien niedriger als bei *TT3 5.

Die Rotationsniveaus sind jeweils den verschiedenen Vibrationsniveaus tiberla-
gert. Die Terme F;(J) geben die Rotationsenergien relativ zur Lage des vom Mo-
lekiil eingenommenen Vibrationsniveaus an. Im Gesamtbild ergeben sich dann
die Rotations-Schwingungs-Zustande eines Molekiils (Abbildung 4.1 und 4.2).
Durch spontane oder angeregte Strahlungsiibergédnge geht das Molekiil in
einen Rotations-Vibrations-Zustand anderer Energie tiber. Strahlungsiibergénge
miissen bestimmten Regeln gehorchen. Die Rotationsquantenzahl J darf sich nur
um +1 und -1 oder gar nicht &ndern. Der Spin darf sich nicht &ndern, so dass der
Doublett-Zustand des Molekiils beim Ubergang unverindert bleibt. In dem bei
den Rotations-Schwingungs-Ubergéngen emittierten Linienspektrum der Mo-

lekiile werden die Linien nach der erfolgten Anderung von J klassifiziert:

P — Linien: ]oben - ]unten - ]I - I” = —1 (46)

Q — Linien : J'—J" = 0 (4.7)
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Abbildung 4.2: Rotations-Schwingungs-Ubergénge des OH(X M) (Gerndt (1986))
R — Linien : J'=7" = 41 (4.8)

Die Quantenzahlen des energetisch hoheren Ausgangszustandes sind mit einem
Strich gekennzeichnet. Zur Unterscheidung der Spin-Doubletts erhalten die P, Q
und R bei %15, den Index 1 und bei TT; , den Index 2. Da die Rotationsniveaus
nicht dquidistant sind, kénnen die P-, Q- und R-Linien, die von verschiedenen J'
ausgehen, weiter durch K” = J” —1/2 bei ?T13,, und durch K” = J” +1/2 bei 21y
unterschieden werden. Die Gesamtheit der P-, Q- und R-Linien, die bei einem

Ubergang von bestimmten v’ zu v” auftreten, werden Bande genannt. Beim OH
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sind die Banden mit v’-v” = 2 die intensivsten.

Die Anregung von OH erfolgt durch die Reaktion von atomarem Wasserstoff mit
Ozon. Dabei werden die Vibrationszustdnde bis v = 9 angeregt.

Das angeregte Molekiil gibt beim sukzessiven Ubergang von hohen energe-
tischen Niveaus zu einem energetisch giinstigeren Zustand Energie in Form
von elektromagnetischer Strahlung ab. So emittieren angeregte OH-Molekiile im
sichtbaren und infraroten Wellenldngenbereich, wobei der Bereich im elektro-
magnetischen Spektrum von den jeweiligen Ubergéngen abhingt. In Abbildung
4.3 sind die Uberginge der OH*(7,4)-, OH*(8,5)-, OH*(2,0)-, OH*(3,1)-, OH*(4,2)-
und OH*(5,3)-Vibrations-Rotationsbanden dargestellt im Wellenldngenbereich

von 1,2 um bis 1,7 um. Die Position jeder Emissionslinie im Spektrum ist bekannt.
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Abbildung 4.3: Airglow-Spektrum im Bereich von 1,2 um bis 1,7 pm (Gerndt (1986))
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4.2 Die Modellierung von OH Strahlungsemissionen

Mit Hilfe der Strahlungstransportgleichung kénnen aus den gemessenen Strah-
lungsdichten die Zahl der angeregten Molekiile bzw. das Besetzungszahl-
Verhiltnis der beteiligten Niveaus bestimmt werden. In atmosphérischen An-
wendungen interessiert allerdings eher die Gesamtzahl oder die Zahl der Mo-
lekiile im Grundzustand.

Im lokalen thermodynamischen Gleichgewicht (engl. local thermodynamic equi-
librium, LTE) folgt die Anregung eines Molekiils der Boltzmann-Verteilung und
kann fiir alle Zustdande durch die kinetische Temperatur beschrieben werden.
Dabei muss vorausgesetzt werden, dass die Stofifrequenz der Molekiile einige
Groflenordnungen hoher ist als alle anderen Anregungsmechanismen.

In der Mesosphire und unteren Thermosphare ist die Stofifrequenz der Vibrati-
onszustande hdufig zu klein, um alle anderen Anregungsprozesse zu kompen-
sieren (Pendleton et al. (1993)). Die Anregung kann dann nicht mehr einheitlich
durch die kinetische Temperatur beschrieben werden, sondern jedes Niveau und
jeder Anregungszustand besitzt seine eigene Vibrationstemperatur. Man spricht
dann von nicht lokalem thermodynamischen Gleichgewicht oder kurz non-LTE.
Fiir die Rotationszustdnde konnen LTE Bedingungen verwendet werden.

Die Modellierung der OH Emissionen erfolgt mit einem kinetischen Modell, wel-
ches die verschiedenen Produktions- und Verlustmechanismen der einzelnen Vi-
brationszustdnde bertiicksichtigt. Unter der Annahme von statistischem Gleich-

gewicht ergeben sich eine Reihe von Termen zur Berechnung der Dichte der OH

Vibrationszustande.
Produktion
fyPc+ ) Avy [OH(V)+ ) kv [MI[OH (v/)]
o= VZ Ay Z Ky v EVM] + %k [O] @)
- VVe;fust

Pc = kosn[O3][H] (4.10)
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Pc ist die Produktionsrate fiir vibrationsangeregtes OH, unter Beriicksichtigung
der Reaktionsrate kosn fiir die Reaktion O3 + H und £, der Anteil der Produkti-
on von Zustand v. Die anderen beiden Terme im Zahler sind indirekte Quellen
fiir OH(v). Einmal durch spontane Emission, wobei A, ,, der Einsteinkoeffizient
ist (siehe Kapitel 4.2.1) und zum anderen durch Kollisionsprozesse (k. , ist die
Reaktionsratenkonstante) von Vibrationszustidnden mit hoherer Vibrationsener-
gie. Im Nenner sind die Senken fiir OH(v) dargestellt. Dabei handelt es sich um
strahlungsbedingten Verlust durch spontane Emission, Verlust infolge von Kol-
lisionsprozessen verschiedener Vibrationszustdnde und um chemischen Verlust
infolge der Reaktion mit atomarem Sauerstoff. Die Dichte der beteiligten Spezies
ist durch eckige Klammern gekennzeichnet. [M] bezeichnet die totale Dichte.
Dem Modell liegt eine Eingangsverteilung zu Grunde, die die statistische Vertei-
lung der Energie beschreibt. Fiir die Eingangsverteilung werden die Verhéltnisse
0,40; 0,29; 0,21; 0,10 fiir v = 9, 8, 7, 6 benutzt (Mlynczak und Solomon (1993)).
Niedrigere Vibrationslevel sind anfangs nicht bevolkert.

Des weiteren miissen die Lebenszeiten aller Strahlungsiibergiange und die Stof3-
raten mit den verschiedenen Kollisionspartnern (N,, O, und O) bekannt sein.
Auflerdem wird die Reaktion von vibrationsangeregtem OH mit atomarem Sau-
erstoff beriicksichtigt.

Fir den chemischen Verlust von OH(v) durch die Reaktion mit O, wird ana-
log zu Adler-Golden (1997) und Copeland (2002) eine Ratenkonstante von 2 -
10~"%m3s ™! fiir alle Vibrationszustinde angenommen.

Die Spin-Temperatur kann hier durch die kinetische Temperatur beschrieben
werden. Die weiteren Parameter, wie Einsteinkoeffizienten und Kollisionsmodell
werden in den folgenden Unterkapiteln néher erldutert.

In Abbildung 4.4 sind die Hohenprofile der OH Emissionen fiir zwei verschie-
dene Wellenldngenbereiche dargestellt. Fiir die OH(3-1) Bande, zwischen 1515
nm und 1545 nm, ist ein Maximum bei 85 km sichtbar. Fiur die OH(9-6) Bande,

zwischen 1375 und 1400 nm, verschiebt es sich zu groieren Hohen und liegt bei
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ungefdhr 88 km. Diese Verschiebung resultiert aus dem Gleichgewicht zwischen
der chemischen Energieabgabe und der Kollisionsfrequenz. Die chemische Ener-
gieabgabe erfolgt hauptsdchlich bei hoch angeregten Vibrationszustdnden und in
grofleren Hohen. Die Kollisionsfrequenz transportiert diese freigesetzte Energie
dann zu niedriger angeregten Vibrationszustdnden. Sie nimmt in Richtung nied-

rigerer Hohen zu.
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Abbildung 4.4: Mittleres Hohenprofil der OH Emissionen aus SCIAMACHY fiir mittlere
Breiten im November 2005 fiir verschiedene Wellenldngenbereiche und Vibrationsban-

den von OH, OH(3-1): 1515 - 1545 nm, OH(9-6): 1375 - 1400 nm

4.2.1 Einstein Koeffizienten

Der Ubergang eines Molekiils von einem hoheren in ein niedrigeres Energieni-
veau kann spontan, d.h. ohne dufleres Feld, durch spontane Lichtemission erfol-
gen. Das dabei freigesetzte Photon kann in beliebiger Richtung emittiert werden.
Die Wahrscheinlichkeit pro Zeiteinheit fiir die spontane Emission ist unabhéngig

von einem &dufSeren Strahlungsfeld und wird als Einsteinkoeffizient der sponta-
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nen Emission bezeichnet. Er hingt nur von den Wellenfunktionen der am Uber-
gang beteiligten Zustdnde ab. Da solche Vorgidnge zuféllig auftreten, gibt es nur
eine Aussage dariiber, wie viele Molekiile im Mittel den Energieiibergang vollzie-
hen, aber nicht welche im Detail daran beteiligt sind. D.h. der Einsteinkoeffizient
beschreibt die mittlere Verweildauer bzw. die mittlere Strahlungslebensdauer der
Molekiile im angeregten Zustand. Er bestimmt damit die natiirliche Linienbreite
der mit dem Energieiibergang verbundenen Strahlung. Die mittlere Strahlungs-
lebensdauer und damit der Einsteinkoeffizient konnen experimentell bestimmt
werden. Die Einsteinkoeffizienten fiir diese Studie wurden der HITRAN (high-
resolution transmission) 2004 Datenbank (Rothman et al. (2005)) entnommen und
basieren auf den Berechnungen von Goldman et al. (1998). In Abbildung 4.5 sind
die Einsteinkoeffizienten gegen die Wellenzahl exemplarisch fiir den Ubergang

Av = 2 dargestellt.
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Abbildung 4.5: Darstellung der Einsteinkoeffizienten fiir den Ubergang Av = 2
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4.2.2 Beriicksichtigung von verschiedenen Kollisionsrelaxati-

onsmodellen

Bei der Modellierung der OH Emissionen werden zwei chemische Reaktionen

H+ 03— OH* + 0, (4.11)
OH(v)+0 — 0,+H (4.12)

berticksichtigt. Auflerdem mdiissen noch die Kollisionsprozesse der verschiede-

nen Zustdnde berticksichtigt werden. Dabei handelt es sich um folgende Reak-

tionen:
OH(v)+N; 2 OH(v—1)+ N, (4.13)
OH(v)+ 0, - 0OH(v—1)+ 0, (4.14)
OH(V)+O —-OH(v—-1)+0 (4.15)

Fiir die Modellierung der Kollisionsprozesse stehen verschiedene Kollisionsre-
laxationsmodelle zur Verfiigung (McDade und Llewellyn (1987), Adler-Golden
(1997)). Dabei gibt es einmal die Moglichkeit des “sudden-death” Modells, d.h.
alle angeregten Zustdnde OH(v) werden durch eine Kollision in den Grundzu-
stand OH(v=0) gebracht, und als entgegengesetztes Extrem das “step ladder sin-
gle quantum” Modell, d.h. jeder angeregte Vibrationszustand OH(v) geht in den
Vibrationszustand OH(v-1) iiber. Einen Mittelweg stellt das Kaskaden Modell
von Adler-Golden (1997) dar.

O, ist ein effizienter Stoffparameter fiir OH, so dass er durch Ubergénge mehre-
rer Quantenzahlen simuliert werden kann. Die Relaxationsratenkonstanten von

OH(v) durch O, werden dabei durch
k(v',v") = CPy exp (v —v") (4.16)

berechnet. C ist eine Kostante fiir das Gesamtsystem (hier: C = 4,4 * 10~'? cm?
(Molekiile s)~') und P,, ein Wahrscheinlichkeitsfaktor fiir die Uberginge als

Funktion von v’. Damit ergibt sich folgende Ratenkonstantenmatrix:
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7

o 1 2 3 4 5 6 7 8
112
210 4
3]0 1 7
410 1 2 10
v 510 1 2 6 16
6(1 1 3 6 11 22
714 6 9 12 16 23 32
8/ 4 6 8 10 14 19 25 33
9128 29 31 32 34 36 38 40 42

Tabelle 4.1: Ratenkonstantenmatrix nach Adler-Golden (1997)

Die Einheiten betragen 10~'3 cm? (Molekiile s) ).

Bei N; handelt es sich um einen sehr ineffektiven StofSpartner. Deshalb wird die-
ser durch Ubergénge einzelner Quantenzahlen simuliert. Die Ratenkonstanten
sind in diesem Fall: 0,58; 1,0; 1,7; 3,0; 5,2; 9,1; 16; 27; 48; 60 fiir v/ = 1 - 9. Die

Einheiten lauten diesmal 10~'* cm? (Molekiile s)™).

4.2.3 Spektralbereich fiir das Retrieval

Aus den Strahlungsdichtemessungen kann direkt die durch die Reaktion H + O3
treigesetzte Warme abgeleitet werden, wenn die Teilchendichte eines Vibrations-
zustandes bekannt ist. Fiir die Ableitung der Emissionen eignen sich die oberen
Vibrationszustdande besser, da ihre Anregung hauptsachlich von der chemischen
Produktion abhédngt und das Quenching Modell wenig Einfluss hat (Mlynczak
(1999)).

Abgesehen von der Berechnung der Zustandssumme, ist die Population des

Vibrationszustandes v = 9 unabhéngig von der Population der tibrigen Vi-
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brationszustdnde. Das Retrieval der Heizungsrate basiert fiir diesen Zustand
hauptsédchlich auf drei Non-LTE Effekten. Einmal auf der Anzahl der Molekiile,
die durch die Reaktion H + O3 in OH(v = 9) produziert werden. Dieses Modell
benutzt die Ratenkonstante (Sander et al. (2002))

1,4-107"°. exp(—470K/T) cm3s™! (4.17)

mit einem Verhiltnis von 0,40 fiir die Produktion von OH im Vibrationszustand
9 (Charters et al. (1971)).
Der gesamte Strahlungsverlust dieses Zustandes ergibt sich mit:

Ag=) Ayo=T1415" (4.18)

v/<9

Dabei wurden die Einsteinkoeffizienten aus der HITRAN 2004 Datenbank (Roth-
man et al. (2005)) verwendet.
Der gesamte Verlust dieses Zustandes, d.h. die Summe aller Ausléschungspro-
zesse, ist:

ko = Z kKyio=3,1-10"" cm?s™! (4.19)

v/<9

Der Wert entspricht dem von Modell 1 von Adler-Golden (1997).
Fiir die Ableitung der Heizungsrate aus der Reaktion H + O3 wird aufgrund die-
ser Vereinfachungen der Spektralbereich des Vibrationszustandes v = 9 gewdéhlt.

Konkret handelt es sich dabei um den Wellenldngenbereich zwischen 1380 und

1400 nm.

4.3 Strahlungstransport in Limb Beobachtungsgeo-

metrie

Die von einem Instrument gemessene Strahlungsdichte ist gegeben durch das
Produkt aus emittierter Strahlung und Instrumentenfunktion F(v) integriert tiber

das Frequenzintervall Av, dass die spektrale Breite des Kanals angibt.

L (Xobs) — JA Lv (Xobs) F ('V) dV (420)
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L, (Xobs) ist die monochromatische Strahlungsdichte an einem gegebenen Beob-
achtungspunkt X,ps. Fiir den Fall der Limb Beobachtungsgeometrie berechnet

sich die monochromatische Strahlungsdichte nach:

J ) deE(V)

Lv (Xobs) - dx (421)

Die Grofie x bezeichnet die Position entlang des Limbpfades. Die Integration er-
folgt vom weitest entfernten Punkt der Atmosphaére x; tiber den Tangentenpunkt
z bis zur Position des Beobachters xps. In der oberen Atmosphdre sind viele Li-
nien optisch diinn, so dass hier non-LTE Prozesse wichtig werden. Deshalb wird
der einzelne Beitrag einer spektralen Linie zur Limb Strahlungsdichte bestimmt.
Die Ergebnisse konnen auf komplette Vibrationsbanden ausgebaut werden, in-
dem jede Linie einzeln betrachtet wird. Die monochromatische Transmissivitat
kann dann folgendermafien angegeben werden.

Ty (X, Xgpg) = 1 — JX K (x)n (x) dx’ (4.22)
und damit

dty (x)
dx

=k (x)n(x) (4.23)

Die Grofse k ist der molekulare Emissionskoeffizient und n die Anzahldichte der
emittierenden Molekiile. Damit ergibt sich fiir die monochromatische Strahlungs-

dichte

Xobs

L, (xoos) zj Ty (x) ky (x) 0 (x) dx (4.24)

Xs

Die Quellfunktion J,(x) wird durch die Beziehung der Quellfunktion im non-LTE
und der Planckfunktion (Quellfunktion unter LTE Bedingungen) ersetzt.

le_&

Jv = Byﬁ—zkv (4.25)

Somit ergibt sich die Strahlungsdichte

Xobs

Ly (Xobs) = J

Xs

B, (x) exp l—E (1— — l)] QVTbEN (x)n (x) dx (4.26)
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B, (x) ist die Planckfunktion und Q,;, die Vibrationszustandssumme. Grofsen mit
einem Strich dariiber kennzeichnen LTE Bedingungen. Der Ausdruck zeigt, dass
unter optisch diinnen Bedingungen die Limb Strahlungsdichte hauptsachlich

von der Vibrationstemperatur T, des oberen Zustandes abhéangt.

4.4 Vergleich zwischen Vorwirtsmodell und Mes-

sung

Die Abbildung 4.6 zeigt einen Vergleich der mit dem eingangs beschriebenen
non-LTE Modell simulierten Strahlungsspektren und der SCTAMACHY Mes-
sung. Die Daten beziehen sich auf ein mittleres Spektrum in einer Hohe von 87
km bei mittleren Breiten im November 2005.

Die SCIAMACHY Messung ist die dicke schwarze Linie und die Modellrech-
nung die farbige Kurve. Die Balken zeigen die Position einzelner Vibrations-
linien an. Dargestellt ist das Spektrum fiir den OH(9-6) Ubergang. In diesem
Wellenldngenbereich wurde die atomare Wasserstoffdichte so angepasst, dass
die mittlere Strahlungsdichte zwischen Modellrechnung und Messung {tiberein-
stimmt. Die benétigten Atmosphédrendaten im Modell, die nicht von SCIAMA-
CHY bzw. GOMOS gemessen wurden, basieren auf dem NCAR ROSE Modell
(Rose und Brasseur (1989), Marsh et al. (2001), Smith und Marsh (2005)).

In der Abbildung stimmt der Verlauf der Modellkurve gut mit der Messung tibe-
rein. So werden die wesentlichen Banden in der Form richtig wiedergegeben und

auch die Absolutwerte der Strahlungsintensitdt entsprechen der Messung.
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Abbildung 4.6: Nachtliche Limb OH Emissionsspektren in 87 km Hoéhe bei mittleren
Breiten im November 2005. Die SCIAMACHY Messung ist durch die schwarze dicke
Linie dargestellt. Die rote Kurve zeigt die Strahlungsdichte, die mit Hilfe des non-LTE
Modells berechnet wurde. Die Balken zeigen die Position einzelner Vibrationslinien.
Dies sind von links nach rechts folgende Uberga'nge: 0900F2e-QQ-0600F2e, 0901F1e-QQ-
0601F1e, 0902F1e-QQ-0602F1e, 0903F1e-QQ-0603F1e, 0904F1e-QQ-0604F1e, 0900F2e-PP-
0601F2e, 0901F1e-PP-0602F1e (Format: AABBCCD-EE-FFHGGHHI: AA(FF): oberer (un-
terer) Vibrationsmode, BB(GG): Rotationsquantenzahl minus 0.5, CC(HH): Spin State,
D(I): A-type Dopplung, EE: Verzweigungssymbol mit/ohne Kernspin)



Kapitel 5

Retrieval

5.1 Beschreibung der Retrievalmethode

Bei der Fernerkundung werden die Strahlungsemissionen einzelner Gase gemes-
sen. Daraus werden Spurengaskonzentrationen abgeleitet. Dabei handelt es sich
mathematisch um ein sogenanntes Inversionsproblem (engl.: Retrievalproblem).
Mit Hilfe von Vorwértsrechnungen (Kapitel 4) kann fiir einen gegebenen Atmo-
sphdrenzustand die Strahlung in der Atmosphére berechnet und der Messvor-
gang eines Instrumentes simuliert werden. Allerdings wird gerade umgekehrt
der Atmosphédrenzustand gesucht, der die gegebene Messung hervorgerufen hat.
Das Problem wird durch eine iterative Anpassung des Atmosphérenzustandes
gelost, um mit dem Vorwéartsmodell simulierte Beobachtungen und tatsdchliche
Messungen in Ubereinstimmung zu bringen. In dieser Arbeit wird die sogenann-
te “optimal estimation” Methode verwendet, die hier erldutert wird (Rodgers
(2000)).

Fiir die mathematische Beschreibung wird der Atmosphdrenzustand, d.h. die
Spurengasdichten, im Zustandsvektor x = (x;, ..., Xx») und die Messgrofie, d.h. die
Strahlungsdichten, im Messvektor y = (y1, ..., ym) Zusammengefasst. Der Zusam-

menhang zwischen x und y wird durch das Vorwéartsmodell F beschrieben.

y=F(x)+e (5.1)

47
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Diese Gleichung beschreibt mathematisch den Messvorgang, mit € als Messfeh-
ler. Der Ausgangspunkt fiir die weiteren Betrachtungen ist ein lineares Vorwarts-

modell.
F (x) =yo + K (x — x0) (5.2)

Die m x n Kernel-Matrix K beschreibt die lineare Abbildung einer Referenz
(X0, ¥o0) nach (x,y). Sie gibt die Empfindlichkeit an, mit der die Komponenten
des Messvektors bzw. des Vorwirtsmodells auf Anderungen des Zustandsvek-

tors reagieren.

_a_y_aF(x)
dx 0x

(5.3)

Beim Umkehrproblem werden die Linearfaktoren fiir die Spalten von K gesucht,
die die in y zusammengefassten Messungen am Besten wiedergeben. Die triviale

Losung lautet fiir den linearen Fall unter Vernachldssigung der Messfehler:
x =x0+ K (y —yo) (5.4)

Diese Losung kann allerdings nur bestimmt werden, wenn die Inverse von K
existiert. Das ist der Fall, wenn die Zahl an Beobachtungen und Unbekannten
gleich ist und RangK = m = n.

Eine allgemeine Losung erhidlt man unter Berticksichtigung des Bayes-Theorems

fiir multivariate Wahrscheinlichkeitsdichten.

P (ylx) P (x)
P(y)

Das Wissen iiber den Zustand x vor und nach Durchfithrung einer Messung y

P(xly) = (5.5)

wird durch die a priori Dichte P (x) und die a posteriori Dichte P (x|y) beschrie-
ben. P (y) beschreibt die Wahrscheinlichkeit der Messung vor ihrer Realisierung
und die Likelihood-Dichte P (y|x) die Wahrscheinlichkeit der Messung von y un-
ter der Bedingung, dass der Zustand x vorliegt.

Die Likelihood-Dichte ergibt sich unter der Annahme normalverteilter Messfeh-

ler aus dem Vorwiartsmodell.

—2InP (yx) = (y — Kx)' S’ (y — Kx) + const (5.6)
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Die Angaben iiber die Messfehler stehen in der Kovarianzmatrix S¢. Das Vorwis-
sen iiber den Atmosphérenzustand kann ebenfalls durch eine Normalverteilung

beschrieben werden.
—2InP (x) = (x — xq)" S, (x —xq) + const (5.7)

Xq und S, konnen aus Klimatologien genommen werden oder miissen geschatzt
werden. Die Normierung P (y) hat nur eine untergeordnete Rolle, da nur die Stel-
le X interessiert, an der die a posteriori Dichte ihr Maximum hat. Damit ergibt sich

die Forderung:
(y —Kx)'SZ' (y —Kx) + (x —xq)' S5 (x — xo) = Min (5.8)

Die Losung dieser Gleichung wird als maximum a posteriori Schatzung (MAP-
Schitzung) des Atmosphérenzustandes bezeichnet. Sie kann im linearen Fall ana-

lytisch bestimmt werden.
R = xot (K'S'K+S,") K'S" (y — Kx) (5.9)
S = K'S;'’K+5S;' (5.10)

Analog zum linearen Fall bestimmt sich die MAP-Schitzung des Atmosphéren-

zustands im nicht-linearen Fall durch Minimierung der Kostenfunktion ]
J(x)=[y—FX)]" S [y —F(x)] + (x—xa)" S (x — x4) = Min (5.11)

Die Minimierung beliebiger Funktionen ist eine Standardaufgabe der Numerik,
die durch Iterationsverfahren gelost wird. Hier wird das Verfahren nach Gauss-
Newton zur Ermittlung der Nullstellen des Gradienten der Kostenfunktion ein-

gesetzt. Es ergibt sich dabei folgende Iterationsformel:

xin =xi+ (S + KIS, 'Ky KIS (y—F(x)) = S;' (xi—xa)]  (5.12)

Die numerische Berechnung der Kernelmatrix erfolgt hier mit Hilfe der Perturba-

tionsmethode, d.h. durch Anwendung kleiner Stérungen auf den Zustandsvektor
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und Bestimmung der Differenzen zwischen den Vorwértsrechnungen fiir den un-
gestorten und den gestorten Atmosphérenzustand. Von Bedeutung ist die Grofse
der Stérung. Bei einer zu grofien Storung wird der Bereich der Linearitét verlas-
sen. Eine zu kleine Stérung kann aufgrund der Fehlerbehaftung des Vorwarts-
modells zu grofien Unsicherheiten in den Ableitungswerten fiihren. In der Praxis
hat sich eine Storung zwischen 1% und 5% als tauglich erwiesen. Die Stérung ist
auf einen zeitlichen und rdaumlichen Einflussbereich innerhalb der Atmosphére
begrenzt, der durch die Wahl des Sampling des Atmosphérengitter und das Inter-
polationsverfahren festgelegt wird. Bei Vergrofierung des Einflussbereiches neh-
men die Absolutwerte der Strahlungsdichteableitungen zu. D.h. umgekehrt dass
Aussagen tiber kleine Einflussbereiche Beobachtungsdaten mit immer geringer
werdenden Messfehlern erforderlich machen.

Die Kovarianzmatrizen geben die Standardabweichungen und Korrelationen der
Fehlerverteilungen an. Die Kovarianzmatrix S. der Strahlungsdichtefehler wird
diagonal und unkorreliert angenommen. Dabei betragen die absoluten Fehler
2*10? photonen/(m? nm sr s) und die relativen 5 %. Fiir die Bestimmung der Ko-
varianzmatrix S, wird auf ein auto-regressives Modell zurtickgegriffen. Danach
werden die einzelnen Elemente der Matrix durch

A
Sij = 0i0;€exp <——Z> (513)

gebildet. Mit 0; wird die Standardabweichung und mit c, die vertikale Korrelati-
onsldnge bezeichnet, Az = |z; - z;| ist der Abstand der Hohenstufen. Im Hinblick
auf geringe Korrelationen zwischen benachbarten Hohenstufen wird hier eine

Korrelationsldnge von c, = 0,1 km gewdhlt.

5.2 Bestimmung von atomarem Wasserstoff

Atomarer Wasserstoff gehort zu den am schwersten zu messenden Grofien in der

oberen Atmosphére. Eine Moglichkeit besteht in der Messung von OH Emissio-
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nen und gleichzeitiger Messung von Ozon. Das chemische Reaktionsschema in
der oberen Atmosphdre sieht folgendermafien aus (Evans und Llewellyn (1973)):
Molekularer Sauerstoff wird durch energiereiche solare ultraviolette Strahlung
bei Wellenldngen < 242,1 nm in atomaren Sauerstoff aufgespalten. Dieser Pro-

zess wird als Photolyse bezeichnet.
O,+hvyy—=0+0 (5.14)

mit h = Planckkonstante und v = Frequenz eines Photons. Durch Photolyse von
Ozon bei Wellenldngen < 310 nm wird angeregter atomarer Sauerstoff produ-

ziert.
O3 +hv — 02 ('Ag) + O('D) (5.15)

Ozon wird durch die Verbindung von atomarem und molekularem Sauerstoff
erzeugt. Molekularer Stickstoff dient hdufig als StofSpartner bei dieser Reaktion,

um den Impuls zu erhalten:
O0+0;+M—=03+M (M: zB.N;) (5.16)

Ozon reagiert mit atomarem Wasserstoff und bildet angeregtes Hydroxyl und

molekularen Sauerstoff:
O3+H—=0OH((V<9)+0; (5.17)

Die bei der Reaktion von Ozon und atomarem Wasserstoff freiwerdende Energie
von 76 kcal/mol reicht aus, um die entstandenen OH-Molekiile zu Vibrations-
und Rotationsschwingungen anzuregen. Durch Abgabe von elektromagnetischer
Strahlung geht das angeregte OH-Molekiil dann in einen energetisch giinstige-
ren Zustand iiber. Die Strahlung wird je nach Energietlibergang in verschiedenen

Wellenldngenbereichen emittiert.

OH* — OH + hvor (5.18)
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Das Hydroxyl reagiert mit atomarem Sauerstoff zu molekularem Sauerstoff und
gibt den atomaren Wasserstoff wieder frei. Es entsteht angeregter molekularer

Sauerstoff:
OH+0 —-035+H (5.19)

Damit lassen sich mit diesen Reaktionsgleichungen die Konzentrationen von
Ozon, atomarem Wasserstoff und Sauerstoff unter Annahme von photochemi-
schem Gleichgewicht aus Messungen der OH-Banden ableiten.

Bei der Reaktion 5.17 handelt es sich um die wichtigste Quelle fiir angeregtes
OH in der oberen Atmosphére. Unter Beriicksichtigung aller Produktions- und
Verlustterme der einzelnen Vibrationszustdnden wird mit Hilfe dieser Reaktion

die Dichte von OH(v) berechnet (siehe Kapitel 4).

5.3 Bestimmung von atomarem Sauerstoff

Fiir atomaren Sauerstoff in der oberen Mesosphédre und unteren Thermosphdre
gibt es bislang so gut wie keine direkten Fernerkundungsmessungen von Satel-
liteninstrumenten. Lediglich Grossmann et al. (2000) hat aus Messungen der Fe-
instruktur von atomaren Sauerstoff bei 63 um diesen zwischen 130 und 180 km
abgeleitet. Indirekte Fernerkundungsmessungen basieren auf den photochemi-
schen Produkten von atomarem Sauerstoff und Ozon und den Emissionen von
Ozon. Sowohl Ozon als auch atomarer Sauerstoff gehoren zur Sauerstofffamilie.
Tagstiber ergibt sich unter der Annahme von photochemischem Gleichgewicht

folgende Beziehung.
(J + ko3n)[O3] = ko02[0][0,][M] (5.20)

Damit ergibt sich tagsiiber aus der Messung von Ozon direkt die atomare Sauer-

stoffdichte.
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Nachts kann atomarer Sauerstoff von den angeregten OH Meinel Banden abgelei-
tet werden, dhnlich wie atomarer Wasserstoff. Voraussetzung fiir diese Methode
ist die Annahme, dass der Verlust von Ozon (H + O3) durch den Produktionsterm
(O + O, + M) ausgeglichen wird. Diese Annahme gilt auf Zeitskalen, die grofier
sind als die Lebenszeit von Ozon, d.h. mehrere Minuten wihrend der Nacht. D.h.

atomarer Sauerstoff kann nachts nach folgender Formel berechnet werden:

koo2 [O][O;] [M]

(03] Toos H] (5.21)
[O3] knos [HI

mit: kooz = 6 - 10734+ (300/T)*? cm®s~ Riese et al. (1994)

5.4 Ableitung der Heizungsrate

Die Herleitung der Heizungsrate erfolgt nach Mlynczak (1991). Dabei setzt sich
der gesamte Energieeintrag in ein System aus der kinetischen Energie (C,), der

Strahlungsenergie (Ri») und der potentiellen chemischen Energie (P) zusammen.
Ein = Cin+Rin +P (5.23)

Die gesamte Energie, die aus dem System herausgeht, setzt sich aus der kineti-
schen Energie (C,,), der Strahlungsenergie (Ro.), der potentiellen chemischen
Energie (C,) und der spezifischen Warmekapazitit bei konstantem Druck (C,)

Zusammen.
Eout - Cout + Rout + Cr + C‘p (524)

Aufgrund der Energieerhaltung gilt: Ei;, = Egu. Damit tritt eine Erwdrmung
der Atmosphdre auf, wenn infolge von Kollisionen ein Nettoverlust von inne-
rer Energie eintritt oder die Atmosphére direkt durch die freiwerdende Energie
einer chemischen Reaktion erwdrmt wird. Die Heizungsrate (HR) kann dann fol-

gendermafien geschrieben werden:

HR = Eout - Ein - (Cout - Cin) + Cp + Cr (525)
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Durch Einsetzen von Ei, und E,,; und Substitution von HR ergibt sich fiir die

Heizungsrate auch folgende dquivalente Formel.
HR = P + Rin — Rout (5.26)

Damit ist die Heizungsrate gleich der Differenz zwischen der Umwandlung von
potentieller chemischer Energie (P + Ri,,) und der Rate von Strahlungsemissi-
on (Reyt). Die potentielle chemische Energie, die nicht durch Strahlung verloren
geht, erwdrmt die Atmosphare.

Die Umrechnung der Heizungsrate in die Form Heizungsrate in Kelvin pro Zeit
erfolgt mit:

[M] kBK 00

HR = —=K,—
R P ot

(5.27)

[M] ist die Totaldichte, K, ist die Warmekapazitdt bei konstantem Druck, R die

allgemeine Gaskonstante, kg die Boltzmannkonstante und %—? die Heizungsrate.

Das Verhaltnis % ist die atmosphérische Dichte in kg cm 3. Durch Einsetzen

des Verhiltnisses der Gaskonstante zur Warmekapazitit ergibt sich:

9© _2 _HR
ot 7kg[M]

[K/s] (5.28)

Durch Substitution von HR ergibt sich dann die allgemeine Form:

de@ 21

P ist die Produktionsrate fiir vibrationsangeregtes OH (siehe auch Formel 4.9), €

ist die Warmeeffizienz und AE die Enthalpie der Reaktion H + O3 (76 kcal/mol).

5.4.1 Maogliche Fehlerquellen

Die erste berticksichtigte Fehlerquelle ist eine radiometrische Messungenauigkeit
des Instrumentes. Diese betrdgt nach Bovensmann et al. (1999) ca. 2 - 4 % absolut.
Um atomaren Wasserstoff und Sauerstoff aus den SCIAMACHY Emissionen ab-

leiten zu konnen, ist auflerdem noch die Kenntnis der Atmosphédrentemperatur
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notig. Diese kann aus dem Verhéltnis der OH(3,1) Banden zueinander bestimmt
werden.

Die Temperatur wird von von Savigny et al. (2005) fiir eine Tangentenhohe von
86 km aus den SCIAMACHY OH Emissionen abgeleitet und fiir die Ableitung
der Heizungsrate und Bestimmung von atomarem Wasserstoff und Sauerstoff in
dieser Arbeit verwendet. Da von den OH Temperaturen allerdings keine globalen
Hohenprofile vorliegen, werden die Temperaturen im Retrieval lediglich als Kor-
rekturfaktor verwendet. Fiir die Vertikalverteilung der atmosphérischen Tempe-
ratur wird ein Profil des NCAR ROSE Modells (Rose und Brasseur (1989), Marsh
et al. (2001), Smith und Marsh (2005)) genutzt und jeweils um die Differenz zu
der abgeleiteten SCTAMACHY Temperatur bei 86 km verschoben. Ein Fehler in
der Temperatur aufgrund ihrer Variabilitdt mit der Hohe und der Geolokation
muss somit in den abgeleiteten Grofien berticksichtigt werden.

Die Temperatur spielt bei der Berechnung der Ratenkonstanten der chemischen
Reaktionen eine wichtige Rolle. So wird Ozon bei niedrigen Temperaturen zum
einen langsamer tiber die Reaktion mit atomarem Wasserstoff und zum ande-
ren langsamer iiber die Reaktion mit atomarem Sauerstoff abgebaut. Gleichzei-
tig erfolgt die Produktion von Ozon, durch die Reaktion von atomarem und
molekularem Sauerstoff, bei tiefen Temperaturen schneller (Smith et al. (2008)).
Waéhrend der Nacht herrscht photochemisches Gleichgewicht zwischen der Pro-
duktion von Ozon durch die Reaktion von atomarem und molekularem Sauer-
stoff und dem Abbau von Ozon durch die Reaktion mit atomarem Wasserstoff.
Damit pflanzen sich Fehler im Ozon auch in den anderen Gréflen wie atoma-
rer Sauerstoff und atomarer Wasserstoff fort. Erhohtes Ozon tritt auf, wenn die
Konzentration von atomarem Sauerstoff erhoht ist. Die Ozonkonzentration ist
niedrig, wenn die Temperatur oder die Konzentration von atomarem Wasserstoff
hoch ist (Smith et al. (2008)).

Der Einfluss der Tangentenhohe auf die Genauigkeit des Retrievals wurde schon

in Kapitel 3.3.3 erldutert.
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Die letzte hier berticksichtigte Fehlerquelle ist die Messung der Ozonprofile von

GOMOS.

5.4.2 Fehlerabschitzung des Retrievals

In diesem Kapitel wird der Einfluss der oben genannten Fehler auf die beim
Retrieval abgeleiteten Grofien untersucht. Dies geschieht mit Hilfe sogenannter
End-to-End Tests, bei denen anhand synthetischer Daten {iberpriift wird, ob ein
Retrievalsystem ordnungsgemaifd funktioniert. Dabei wird fiir einen gegebenen
Atmosphédrenzustand eine Vorwéartsrechnung durchgefiihrt und dieser Vorwarts-
rechnung dann Fehler tiberlagert. AnschlieSend wird mit den simulierten Beob-
achtungen ein Retrieval durchgefiihrt und dessen Ergebnis mit den Eingangsda-
ten verglichen.

Zuerst wird mit dem sogenannten Biastest tiberpriift, ob das Retrievalsystem den
a priori Zustand ohne Messfehler exakt reproduzieren kann. Wenn das ordnungs-
gemaf funktioniert, konnen durch die End-to-end Tests auch die Auswirkungen
von Messfehlern auf die abgeleiteten Grofsen bestimmt werden.

Dazu werden den simulierten Beobachtungen unterschiedliche Messfehler auf-
geprdgt und mit diesen verrauschten Beobachtungen dann das Retrieval durch-
gefiihrt. Die Abweichungen zu dem fehlerfreien Fall geben dann die zu erwar-
tenden Messfehler an.

Der Test des Retrievalsystems wurde einzeln fiir die in Kapitel 5.4.1 genannten
moglichen Fehlerquellen durchgefiihrt und die Auswirkungen auf die Heizungs-
rate untersucht, da die Heizungsrate direkt proportional zur Strahlungsdichte ist.
Die Auswirkungen auf atomaren Wasserstoff und Sauerstoff werden am Ende
von Kapitel 5.4.3 noch einmal zusammengefasst.

In den Abbildungen 5.1 - 5.4 ist jeweils die Heizungsrate gegen die Hohe aufge-
tragen. Die rote Kurve gibt den ungestorten Zustand wieder, d.h. mit der synthe-
tisch durch Vorwartsrechnung erzeugten Strahlungsdichte wurde das Retrieval

ohne Messfehler durchgefiihrt.
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In Abbildung 5.1 wurde der Strahlungsdichte ein fester Offset von 1*107
Photonen/(m? sr s nm) vorgegeben. Dieser ergibt sich, indem die absolute radio-
metrische Genauigkeit von 2 % auf mittlere gemessene Strahlungsdichten bezo-
gen wird. Der starkste Einfluss tritt im Bereich des Maximums der Heizungsrate
bei 92 km auf. In dieser Hohe ergibt sich eine Differenz von ca. 0,2 K/Tag und

damit ein Effekt von ca. 6 %.

keine Stérung ——
\ Strahlungsoffset: 1€9 Photonen/(m~ sr s nm) -

100

Hohe [km]
(o)
(3]
x

90 x

85 P

80

0 1 2 3 4 5
Heizungsrate [K/Tag]

Abbildung 5.1: Einfluss eines konstanten Offsets in der Strahlungsdichte auf die Hei-

zungsrate

Weiterhin wurde in einem weiteren Test zu der gemessenen Strahlungsdichte ein
prozentualer Gainfehler addiert, d.h. statt eines festen Offsets fiir alle Hohen wur-
de diesmal ein Offset, der sich prozentual aus dem Wert in der entsprechenden
Hohe ergibt, addiert. Dieser orientiert sich an der angegebenen absoluten radio-
metrischen Genauigkeit (Bovensmann et al. (1999)). Damit ergibt sich das Verhal-
ten aus Abbildung 5.2. So ergeben 5 % Unsicherheit in der Strahlungsdichtemes-
sung eine Abweichung von 0,2 K/Tag, dies entspricht ca. 6 % Unsicherheit in der

Heizungsrate.
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Abbildung 5.2: Einfluss eines Gainfehlers in der Strahlungsdichte auf die Heizungsrate

Die Auswirkungen einer ungenau bestimmten Tangentenhohe auf die Ableitung
der Heizungsrate sind in Abbildung 5.3 dargestellt. Dabei ergeben 200 m Hohe-
noffset einen Effekt von 0,2 K/Tag, d.h. 6 % in der Heizungsrate. Eine auf 500 m
ungenaue Tangentenhdhe fiithrt schon zu einer Unsicherheit in der Heizungsrate
von 9 %. Die Tangentenhche von SCTAMACHY weist eine saisonale Schwingung
mit einer Amplitude von 220 m und einen konstanten Offfset von 1 km aufgrund
des Orbitmodells auf (von Savigny et al. (2005)).

Die letzte unsichere Grofie bei der Berechnung der Heizungsrate ist die Tempera-
tur. Deren Einfluss wird in Abbildung 5.4 gezeigt. Dieser Effekt ist am geringsten.
So fithren 10 K Temperaturunsicherheit nur zu einer Anderung in der Heizungs-

rate von 0,1 K/Tag, d.h. 3 %.
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Abbildung 5.3: Einfluss eines konstanten Offsets in der Tangentenhohe auf die Hei-

zungsrate
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Abbildung 5.4: Einfluss eines konstanten Offsets in der Temperatur auf die Heizungsrate
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Abbildung 5.5: Einfluss eines konstanten Offsets im Ozon auf den atomaren Wasserstoff

Bei der Bestimmung der Heizungsrate haben Fehler in der Ozonmessung keinen
Einfluss. Diese konnen sich nur bei der Ableitung von atomarem Wasserstoff und
atomarem Sauerstoff auswirken. Deshalb wird in diesem Fall bei dem End-to-
end Test der Einfluss eines Ozonoffsets auf den atomaren Wasserstoff untersucht
(Abbildung 5.5). Eine Erhéhung des Ozons um 5*10° cm 3, d.h. ca. 3 % gemessen
an der mittleren Ozondichte, die in der Atmosphére auftreten kénnen, ergibt eine

deutliche Erh6hung des atomaren Wasserstoffes.

5.4.3 Fehlerabschitzung des non-LTE Modells

Die systematischen Fehler der Heizungsrate, von atomarem Sauerstoff und ato-
marem Wasserstoff hangen auch von den Unsicherheiten im non-LTE Modell
ab. Die Abschdtzungen der verschiedenen Fehler des non-LTE Modells orientiert
sich an den Werten von Mlynczak et al. (1998).

So besteht die grofite Unsicherheit in der Reaktion von angeregtem OH mit ato-

marem Sauerstoff. Diese Reaktionsrate hat einen moglichen Fehler von 100 %, der
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sich wiederum mit 5 % - 15 % in der Heizungsrate bei 88 km niederschlédgt. Die
nachstgrofiere Unsicherheit findet sich bei den Kollisionsquenchingraten mit 25
%. Damit ergibt sich dann eine nur auf 12,6 % genaue Heizungsrate. Desweiteren
kann die Eingangsverteilung der Energie nur auf 10 % genau spezifiziert wer-
den und auch die Unsicherheit in der chemischen Anregung betrdgt 10 %. Beide
Ungenauigkeiten fithren zu jeweils 6,5 % Abweichungen in der Heizungsrate.
Auflerdem sind auch die Einsteinkoeffizienten lediglich auf 10 % genau bekannt.
Somit ergibt sich durch diesen Einfluss noch eine Unsicherheit in der Heizungs-
rate von 5,4 %. Damit ergibt sich ein gesamter Fehler des non-LTE Modells im
Hohenbereich von 83 km - 97 km, der zwischen 19 % und 27 % liegt.

Laut Mlynczak et al. (1998) ist es erstrebenswert den Fehler in der Heizungsrate
auf 15 % zu senken, um eine Ubereinstimmung mit der Genauigkeit im Ozon zu
erreichen (Mlynczak und Olander (1995), Mlynczak und Zhou (1998)). Eine Ab-
weichung von 15 % in der Heizungsrate entspricht ungefdhr 1 K/Tag bei 88 km
(Mlynczak und Solomon (1993)).

Bei der Betrachtung der Fehler im atomaren Wasserstoff muss zusétzlich zu den
vorher genannten noch die Unsicherheit in der chemischen Reaktionsratenkon-
stante fiir H + O3 berticksichtigt werden. Fiir eine Genauigkeit des atomaren Was-
serstoffes auf ca. 28 % diirfte der Fehler in der Ratenkonstante nicht grofier als
20 % sein (Mlynczak et al. (1998)). In der Realitdt weist diese Konstante aller-
dings noch einen Fehler von 74 % bei 200 K (JPL kinetics handbook) auf. Damit
nimmt der Fehler im atomaren Wasserstoff um mehr als den Faktor 2 zu (Tho-
mas (1990)). Desweiteren ist bei der Fehlerbetrachtung fiir den atomaren Wasser-
stoff eine Temperaturabhéngigkeit fiir die Bildung bzw. Zerstérung des atomaren
Wasserstoffes zu berticksichtigen. Dieser Einfluss ist allerdings vergleichsweise
gering. So fithrt eine Temperaturabweichung von 10 % auch zu einer Unsicher-
heit von 10 % im atomaren Wasserstoff (Thomas (1990)).

Bei der Fehlerbetrachtung von atomarem Sauerstoff treten wieder die gleichen

Fehlerquellen auf, wie bei atomarem Wasserstoff. Allerdings betrdgt in diesem
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Offset Strahlungsdichte
Gain Strahlungsdichte
Hohenoffset
Temperaturoffset
Ozonoffset
non-LTE Modell

Gesamtfehler

Heizungsrate
6 %
6 %
6 %
3%
/
19-27 %
25 %

atomarer Wasserstoff
9 %
9 %
3%
1%
50 %
28-30 %
59 %

atomarer Sauerstoff
30 %
29 %
15 %
37 %
37 %
50 %
~ Faktor 2

Tabelle 5.1: Abschidtzung der verschiedenen Fehler im Retrieval und non-LTE Modell

Fall die Unsicherheit in der Ratenkonstante 45 % bei 200 K (Thomas (1990)). Hier

ist der Einfluss der Temperatur dafiir umso grofer. Eine Anderung der Tempera-

tur um 10 % fiihrt zu einer Anderung im atomaren Sauerstoff von 50 % (Thomas

(1990)).

Zusétzlich zu den hier genannten Fehlern miissen noch die Messfehler aus Kapi-

tel 5.4.2 berticksichtigt werden. Damit ergeben sich die in Tabelle 5.1 zusammen-

gefassten Fehler. Fiir die Heizungsrate ergibt sich die grofite Unsicherheit aus den

Fehlern des non-LTE Modells, fiir den atomaren Wasserstoff muss ein moglichst

genaue Ozonmessung vorliegen und bei dem atomaren Sauerstoff ergeben sich

tir alle Fehlergrofien relativ grofie Unsicherheiten.




Kapitel 6

Retrievalergebnisse

6.1 Chemische Heizungsrate, atomarer Sauerstoff

und Wasserstoff

In diesem Kapitel sollen die verschiedenen Groflen, die sich aus den OH Emis-
sionen von SCIAMACHY ableiten lassen, vorgestellt werden. Dies erfolgt exem-
plarisch anhand mittlere Profile vom 17.03.2007 fiir die verschiedenen GrofSen.
Dargestellt ist zusétzlich noch die Standardabweichung der einzelnen Parameter.
Abbildung 6.1 zeigt Tagesmittel der Strahlungsspektren fiir die im Retrieval
berticksichtigten Hohen. Dargestellt ist nur der Wellenldngenbereich, der im Re-
trieval verwendet wird. Aus den Einzelmessungen wurden die im folgenden
gezeigten Grofien (Abbildung 6.2 - 6.4) abgeleitet und ebenfalls Mittelwert und
Standardabweichung berechnet.

In Abbildung 6.2 wird zunédchst das Hohenprofil der Heizungsrate gezeigt. Der
typische Hohenverlauf ergibt eine Zunahme der Heizungsrate von 82 km bis 89
km. Danach nimmt die Heizungsrate wieder mit der Hohe ab. Das Maximum
bei 89 km liegt in diesem Fall bei ungefdahr 8 K/Tag. Die Variabilitét tiber diesen
einen Tag liegt bei ca. 3 K/Tag.

In Abbildung 6.3 ist das Hohenprofil der atomaren Wasserstoffdichte dargestellt.

Das Profil zeigt eine kontinuierliche Abnahme mit der Hohe.
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Abbildung 6.1: Strahlungsdichtespektren von SCITAMACHY fiir den 17.03.2007, gezeigt

ist der fiir das Retrieval relevante Wellenldngenbereich und die beriicksichtigten Hohen
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Abbildung 6.2: Dargestellt ist exemplarisch ein Tagesmittel vom 17.03.2007 des Héhen-

verlaufs der Heizungsrate inklusive Standardabweichung
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Abbildung 6.3: Dargestellt ist exemplarisch ein Tagesmittel vom 17.03.2007 des Hoéhen-

verlaufs von atomarem Wasserstoff inklusive Standardabweichung
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Abbildung 6.4: Dargestellt ist exemplarisch ein Tagesmittel vom 17.03.2007 des Hoéhen-

verlaufs von atomarem Sauerstoff inklusive Standardabweichung
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Zuletzt wird in Abbildung 6.4 das Hohenprofil des atomaren Sauerstoffes be-
trachtet. Das Profil zeigt zundchst eine Zunahme der atomaren Sauerstoffdichte

mit der Hohe, ab 90 km gibt es dann eine leichte Abnahme.

6.2 Validierung der Ergebnisse

In diesem Kapitel sollen die aus den SCIAMACHY Messungen abgeleiteten Pa-
rameter mit denen anderer Messinstrumente verglichen werden. Dazu werden
Profile von Monatsmitteln von 2006 von atomarem Wasserstoff (in Abbildung
6.5) und atomarem Sauerstoff (in Abbildung 6.6) fiir verschiedene Monate bei 40°
Breite verglichen. Im einzelnen werden dazu Monatsmitteln SCTAMACHY von
2006 (rote Kurven), monatliche Mittel der Messungen von SABER Version 1.07
tiir das Jahr 2006 (griine Kurven), monatliche Mittel der SME (Solar Mesospheric
Explorer) Daten von 1982 - 1985 (Thomas (1990)) (blaue Kurven) und ein global
und zeitlich gemitteltes Profil des SOCRATES (Simulation of chemistry, radiati-
on, and transport of environmentally important species) Modells (Brasseur et al.
(1990)) (schwarze Kurve) verwendet. SME war eine unbemannte Raumsonde zur
Untersuchung der Prozesse in der oberen Atmosphaére, bei denen Ozon gebildet
und zerstort wird. Sie wurde 1981 gestartet und lieferte bis 1989 Daten. Bei dem
SOCRATES Modell handelt es sich um ein zweidimensionales chemisches Strah-
lungstransportmodell der mittleren Atmosphdre.

Zuerst soll nun der atomare Wasserstoff betrachtet werden. Dieser ist in Abbil-
dung 6.5 dargestellt. Im April und August gibt es eine gute Ubereinstimmung
zwischen SCTAMACHY und SABER. Die SME Daten und das SOCRATES Mo-
dell zeigen in allen vier Monaten keine so starke Zunahme mit abnehmender
Hohe wie die anderen Satellitendaten. Im August stimmen SME und SOCRATES
gut tiberein. Im November liegen die Werte von SCIAMACHY unterhalb von 89
km unter denen von SABER, oberhalb ergibt sich eine gute Ubereinstimmung der

beiden Profile. Im Januar weichen SABER und SCIAMACHY deutlich voneinan-
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Abbildung 6.5: Vergleich verschiedener Messungen fiir Hohenprofile von atomarem
Wasserstoff fiir vier verschiedene Monate, (a): Januar, (b): April, (c): August, (d): No-
vember , Monatsmittel von 2006 von SCIAMACHY (rote Kurve), monatliche Mittel der
Messungen von SABER Version 1.07 fiir das Jahr 2006 (blaue Kurven), monatliche Mittel
der SME Daten von 1982 - 1985 (Thomas (1990)) (griine Kurven) und ein global und zeit-
lich gemitteltes Profil des SOCRATES (Simulation of chemistry, radiation, and transport

of environmentally important species) Modells (Brasseur et al. (1990)) (schwarze Kurve)

der ab, so liegt SCTAMACHY f{iber den gesamten Hohenbereich unterhalb von
SABER.

Die Unterschiede zwischen den verschiedenen Messinstrumenten kénnen meh-
rere Ursachen haben. So werden z.B. nicht alle Messungen zur selben Lokal-
zeit durchgefiihrt. Die SCTAMACHY Messungen finden immer um 22 Uhr statt,
wihrend bei SABER alle Nachtmessungen gemittelt wurden. Damit kann zwi-
schen beiden Instrumenten eine maximale Differenz von ca. 6 h auftreten. Bei

SME gab es keine Nachtmessungen von Ozon, die fiir die Ableitung von atoma-
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rem Wasserstoff notig sind (siehe Kapitel 5.2), deshalb wurde auf Tagmessungen
zuriickgegriffen.

Zusétzlich miissen beim Vergleich der Datensitze die verschiedenen Emissions-
banden und Retrievalsetups berticksichtigt werden. Die Ableitung von atoma-
rem Wasserstoff erfolgt bei SCIAMACHY aus der OH(9,6) Bande, bei SABER aus
OH(5,3) und bei SME aus OH(7,5). Aufierdem sind die Einsteinkoeffizienten von
Goldman et al. (1998) im SCIAMACHY Retrieval ca. 30 % grofier als die von
van der Loo und Gronenboom (2007) im SABER Retrieval. Diese Unterschiede
setzen sich nahezu linear in die abgeleiteten atomaren Wasserstoffdichten fort.
So ergeben sich aufgrund grofierer Einsteinkoeffizienten hohere Strahlungsdich-
ten im Vorwértsmodell und damit verbunden geringere Werte im atomaren Was-
serstoff. Bei SME werden die Einsteinkoeffizienten von Mies (1974) verwendet.
Diese liegen ebenfalls unterhalb derjenigen, die im SCTAMACHY Retrieval ver-
wendet werden. Allerdings kann in diesen Abbildungen eine Abweichung der
Profile aufgrund der Einsteinkoeffizienten nicht pauschal nachgewiesen werden,
da die Messungen doch sehr gut iibereinstimmen.

In Abbildung 6.6 ist der Vergleich der Profile der verschiedenen Messinstrumen-
te fiir atomaren Sauerstoff gezeigt. Diesmal gibt es zuséatzlich im Januar noch
Messungen des WINDII (Wind Imaging Interferometer) Instrumentes (Russell I
und Lowe (2003)) (hellblaue Kurve). WINDII ist ein Interferometer, dass sich
seit 1991 auf dem UARS (Upper Atmosphere Research Satellite) Satelliten befin-
det. Es misst Wind, Temperatur und Emissionsraten verschiedener Spurengase
im Hohenbereich von 80 bis 300 km. Diesmal gibt es im Januar bis 88 km eine
gute Ubereinstimmung zwischen den vier Messgeriten. Lediglich das SOCRA-
TES Modell verlduft deutlich niedriger. Ab 88 km verlduft das Sauerstoffprofil
von WINDII nahezu konstant, wihrend SCIAMACHY, SABER und SME mit zu-
nehmender Hohe weiter ansteigen und weiterhin gut {ibereinstimmen. In den
anderen drei Monaten liegen die SABER Messungen tiber denen von SCIAMA-
CHY und die von SME, sowie das SOCRATES Modell unterhalb von SCIAMA -
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CHY. Die Steigung der SCTAMACHY, SABER und SOCRATES Profile ist &hnlich,
wihrend die SME Daten mit zunehmender Hoher fast linear ansteigen.
Fiir die Unterschiede zwischen den verschiedenen Messinstrumenten gelten hier

dieselben Griinde, die schon beim atomaren Wasserstoff erwdahnt wurden.
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Abbildung 6.6: Vergleich verschiedener Messungen fiir Hohenprofile von atomarem
Sauerstoff fiir vier verschiedene Monate, (a): Januar, (b): April, (c): August, (d): Novem-
ber , Monatsmittel von 2006 von SCIAMACHY (rote Kurve), monatliche Mittel der Mes-
sungen von SABER Version 1.07 fiir das Jahr 2006 (blaue Kurven), monatliche Mittel der
SME Daten von 1982 - 1985 (Thomas (1990)) (griine Kurven) und ein global und zeitlich
gemitteltes Profil des SOCRATES (Simulation of chemistry, radiation, and transport of
environmentally important species) Modells (Brasseur et al. (1990)) (schwarze Kurve),

im Januar mittleres Profil von WINDII fiir UARS Tag 865 (23.01.94) (hellblaue Kurve)
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6.3 Saisonale und raumliche Variationen

In den einzelnen Grofien gibt es noch Ausreifier, die entfernt werden miissen.
So treten vor allem durch die manuelle Korrektur des Hintergrundes, d.h. die
Berticksichtigung des Dunkelstromes (siehe Kapitel 3.3.3) negative Strahlungs-
dichten auf, die vor der Auswertung eliminiert werden miissen. Deshalb werden
auf die abgeleiteten Daten verschiedene Filterkriterien angewendet.

Bei den Betrachtungen in diesem Kapitel und im nédchsten Kapitel wurde zuerst
der Median der einzelnen Parameter gebildet. Anschlieffend wurden nur Werte
berticksichtigt, die minimal um den Faktor zwei vom Median abweichen, damit
einzelne AusreifSer nicht das Resultat verfalschen kénnen.

Die Abbildung 6.7 zeigt die zeitliche Entwicklung der OH Emission in 88 km
Hohe zwischen Juli 2003 und Januar 2005. Dabei wurden mit den gemessenen
Strahlungsdichten im Breitenbereich zwischen 15° S und 15° N monatliche Mittel
erstellt. Die Kurve zeigt eine halbjdhrliche Schwingung mit Maxima sowohl im
Marz/April, als auch im September. Diese Schwingungen werden auch in den
OH Emissionen von SABER gefunden (Marsh et al. (2006)). Dabei handelt es sich
ebenfalls um monatliche Mittelwerte im Bereich zwischen 7,5° S und 7,5° N um
23:30 Uhr. Auflerdem koénnen dhnliche Ergebnisse auch in den AE (Atmospheric
Explorer) Beobachtungen von Abreu und Yee (1989), den SME Beobachtungen
von Texier et al. (1989) und den bodengebundenen Messungen der OH(9,4) Ban-
denemission bei 3,9° S von Takahashi et al. (1995) gefunden werden.

Die beobachtete Saisonalitit wird durch die jahreszeitlichen Anderungen der
taglichen Gezeit hervorgerufen. Diese hat ihre stirksten Amplituden am Aquator
wihrend der Tagundnachtgleiche (Burrage et al. (1995)).

Im weiteren werden nun die abgeleiteten Grofien betrachtet. Dabei zeigen die
Abbildungen 6.8 - 6.10 Breiten-Hohen-Querschnitte fiir die vier verschiedenen
Jahreszeiten (DJF: Dezember-Februar, MAM: Mirz-Mai, JJA: Juni-August, SON:
September-November). Dargestellt sind Mittelwerte {iber den analysierten Mess-

zeitraum von August 2002 bis April 2009. Die Konturflachen verschieben sich
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Abbildung 6.7: Zeitreihe der integrierten OH Emissionen aus SCTAMACHY Kanal 6 am
Aquator

aufgrund des jeweils abgedeckten Breitenbereichs.

Abbildung 6.8 zeigt die Breiten-Hohen-Querschnitte fiir die Heizungsrate. Da-
bei wurden die Daten innerhalb von + 5° Intervallen in der Breite zusammen-
gefasst. In der Hohe wurden die Daten auf ein 1 km Gitter gebracht. In den
Wintermonaten (Dezember - Februar) gibt es um 86 km ein starkes Maximum
mit ca. 9 K/Tag bei 60° N und ein zweites etwas schwicheres mit 8 K/Tag am
Aquator. Dazwischen befindet sich bei 30° N ein klar abgegrenztes Minimum.
Oberhalb von 88 km ist diese Breitenstruktur aufgehoben und die Heizungsraten
nehmen polwiérts von 30 ° N und mit der Hohe ab. In den Monaten Dezember -
Februar und September - November existiert tiber dem Pol eine Abwiértstendenz
der niedrigen Heizungsrate. Diese Abwaértstendenz ist ein Resultat der globalen
Zirkulation, da sich die Luft iiber der Winterhemisphédre abwérts bewegt. Dabei
wird atomarer Sauerstoff nach unten transportiert und infolge des photochemi-

schen Gleichgewichts kommt es zu einer Erh6hung des Ozons und einer Abnah-
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me im atomaren Wasserstoff (siehe auch Abbildung 6.9 und 6.10). Im Friihjahr
(Mérz - Mai) erstreckt sich der tiberdeckte Breitenbereich von 30° S bis 60° N. Die
grundsitzliche Breitenstruktur stimmt mit der aus dem Winter tiberein. Aller-
dings ist das Maximum am Aquator jetzt deutlich stirker geworden und liegt bei
12 K/Tag. Das zweite Maximum ist in etwa konstant geblieben. Oberhalb von 88
km ist die Struktur deutlich geringer. Beim Ubergang in den Sommer (Juni - Au-
gust) erstreckt sich der tiberdeckte Breitenbereich von 50° S bis 40° N. Damit kann
in diesem Zeitraum ein zweites Maximum bei 50° S mit 10 K/Tag aufgrund der
globalen Zirkulation festgestellt werden. Das Maximum am Aquator ist immer
noch vorhanden, hat sich allerdings wieder auf 9 K/Tag abgeschwécht. Oberhalb
von 88 km gibt es auch in dieser Jahreszeit weniger Struktur. Die Breiten-Hohen-
Verteilung im Herbst (September - November) erstreckt sich von 30° S bis 70° N.
Diesmal sind beide Maxima, am Aquator und bei 60° N, ungefihr gleich stark
ausgebildet mit 10 K/Tag. Oberhalb von 88 km findet sich wieder das Indiz der
globalen Zirkulation mit einem abwdérts gerichteten Minimum.

Am Aquator kann damit auch in der Heizungsrate ein halbjahrlicher Zyklus mit
dem Maximum im Friihjahr und Herbst gefunden werden. Zusitzlich gibt es bei
50° S und 60° N ein zweites Maximum, welches keinerlei Saisonalitit aufweist.
Allerdings ist das Maximum im Herbst etwas starker. Marsh et al. (2006) haben
bei £ 60° einen jahrlichen Zyklus in den OH Emissionen gefunden. Das ist in die-
sen Daten nicht so klar zu erkennen, aufgrund der unterschiedlichen Breitenab-
deckung in den einzelnen Jahreszeiten.

Abbildung 6.9 zeigt den saisonalen Zyklus fiir den atomaren Wasserstoff. Die
grundsitzliche Breitenstruktur mit dem Maximum am Aquator und einem zwei-
ten bei + 60° N entspricht der der Heizungsrate. Allerdings befindet sich die
Struktur im atomaren Wasserstoff bei 85 km, d.h. ca. 1 km tiefer. Aufierdem ist die
Breitenstruktur im Sommer nicht so klar abgegrenzt. Damit kann das Minimum
bei 30° S nur schwer und das Minimum bei 30° N gar nicht identifiziert wer-

den. Stattdessen ergibt sich eine Verschmierung der Struktur iiber den gesamten
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Breitenbereich. Der abwirts gerichtete Lufttransport {iber der Winterhemisphére
ist in dieser Abbildung allerdings deutlicher am Verlauf des Minimums mit der
Hohe zu erkennen. So gibt es im Winter ein Minimum bei 30° N in 92 km, wel-
ches sich nach Norden und in tiefer Hohenschichten ausbreitet. Bei 70° N liegt es
bei 88 km. Eine dhnliche Struktur ergibt sich im Herbst, wobei hier das Minimum
etwas starker und abgegrenzter auf die hohen Breiten ist.

Zum Schluss werden die Breiten-Hohen-Querschnitte von atomarem Sauerstoff
betrachtet. Diese sind in Abbildung 6.10 dargestellt. Der atomare Sauerstoff
nimmt mit der Hohe zu, so dass im Hohenintervall um 85 km kein klares Ma-
ximum festzustellen ist. Allerdings sind die Werte oberhalb von 89 km deutlich
grofler und es grenzt sich eine Schicht des atomaren Sauerstoffes ab. Grundséatz-
lich lasst sich auch hier die Breitenstruktur wieder erkennen. Jedoch sind die Wer-
te diesmal noch etwas weiter verschmiert, so dass eine ganz klare Abgrenzung
zwischen Maximum und Minimum nicht stattfindet.

Die hier beobachteten Verteilungen sind mit klimatologischen Erwartungen bzw.
den allgemeinen Annahmen tiber die Chemie und Dynamik in der oberen Atmo-

sphére konsistent (Smith et al. (2008)).
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Abbildung 6.8: Saisonaler Zyklus der Heizungsrate (DJF: Dezember-Februar, MAM:

Mérz-Mai, JJA: Juni-August, SON: September-November). Dargestellt sind Mittelwerte

tiber den analysierten Messzeitraum von August 2002 bis April 2009. Die Konturlinien

geben die Heizungsrate in K/Tag an.
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Abbildung 6.9: Saisonaler Zyklus von atomarem Wasserstotf (DJF: Dezember-Februar,
MAM: Mérz-Mai, JJA: Juni-August, SON: September-November). Dargestellt sind Mit-
telwerte tiber den analysierten Messzeitraum von August 2002 bis April 2009. Die Kon-

turlinien geben die atomare Wasserstoffdichte in 1*1 0°cm™3 an.
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Abbildung 6.10: Saisonaler Zyklus von atomarem Sauerstoff (DJF: Dezember-Februar,
MAM: Mérz-Mai, JJA: Juni-August, SON: September-November). Dargestellt sind Mit-

telwerte tiber den analysierten Messzeitraum von August 2002 bis April 2009. Die Kon-

turlinien geben die atomare Sauerstoffdichte in 1*10'?cm™

an.



Kapitel 7
Langzeitliche Variationen

In diesem Kapitel sollen Variationen auf langen Zeitskalen untersucht werden.
Eine Hauptquelle fiir Variationen auf einer Zeitskala von Dekaden in der Atmo-
sphére ist der 11-Jahres Zyklus der solaren Aktivitdt der Sonne (Brasseur und
Solomon (2005)). Die elektromagnetische Strahlung der Sonne ist nicht konstant,
sondern verdndert sich bei ultravioletten Wellenldngen auf verschiedenen Zeits-
kalen (Donnelly (1991)). Die einfallende solare Strahlung treibt die Dynamik der
Erdatmosphaére an. Der totale solare Fluss ist nahezu konstant, aber die spektrale
UV-Einstrahlung dndert sich mit einer Periode von ca. 27-Tagen durch die Ro-
tation der Sonne. Uber einen solaren 11-Jahres Zyklus sind Variationen bis zum
Faktor 2 im Lyman-« Fluss moglich. In Abbildung 7.1 ist die Vorhersage, basie-
rend auf den Daten von Mai 2009, der Anzahl der Sonnenflecken gegen die Zeit
dargestellt. Die Anzahl der Sonnenflecken ist ein Maf3 fiir die solare Aktivitat.
In Jahren mit geringerer Fleckenzahl nimmt auch die integrierte Sonnenstrah-
lung um ca. 0,1 % ab. Die Periodizitédt in der Haufigkeit der Sonnenflecken wird
durch den Sonnenfleckenzyklus beschrieben. Dieser iiberdeckt einen Zeitraum
von durchschnittlich 11 Jahren. Das Magnetfeld der ruhigen Sonne lésst sich
durch ein Dipolfeld beschreiben. Dieses polt sich alle 11 Jahre um, so dass die
urspriingliche Ausrichtung wieder nach 22 Jahren erreicht ist. Damit ergibt sich

der 11-Jahres Zyklus der Sonne.

77
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Cycle 23-24 Sunspot Number Prediction (May 2008)

2005 2010

Hathaway/NASA/MSFC

Abbildung 7.1: Messung und Vorhersage der Sonnenflecken fiir den 23sten und 24sten
solaren Zyklus, basierend auf den Daten von Hathaway, NASA, MSFC von Mai 2009

Studien zu Anderungen der solaren Einstrahlung auf den Zeitskalen von 27-
Tagen und 11-Jahren wurden von mehreren Autoren durchgefiihrt (z.B. Donnelly
(1991), Woods und Rottman (1997)).

Xu et al. (2007) haben die Effekte des solaren Zyklus in mittleren zonalen Tempe-
raturen von Saber im Mesopausenbereich zwischen 83 und 100 km untersucht.
Der Trend der Temperatur betrdgt 0,4 - 1,5 K/Jahr in Abhédngigkeit von der Brei-
te. Dem Trend tiiberlagert sind jdhrliche und halbjdhrliche Oszillationen. Deren
Amplitude betrdgt bei mittleren Breiten 12 - 16 K.

Der Einfluss des solaren Zyklus in den NO Daten von SABER wurde von Mlyncz-
ak et al. (2007) untersucht. Die mittlere jahrlich abgestrahlte Energie im infraroten
durch NO bei 5,3 pm hat im Zeitraum von 2002 - 2006 um den Faktor 2,9 abge-
nommen. Diese Abnahme ist mit einer Abnahme in dem mittleren jahrlichen
F10.7 Solarindex korreliert (r=0,96). Clemesha et al. (2005) hat bodengebundene
Messungen der OH(6,2) Sdulendichte fiir die Jahre 1987 - 2000 analysiert. Da-

bei fand er in den Intensitdten bei 23° S eine Zunahme um 2 %/Jahr und eine
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11-jdhrige Schwingung mit einer maximalen Amplitude von 14 %. Fiir die Tem-
peraturen fand er entsprechend Oszillation mit einer Amplitude von 6 K und
einen lineraren Trend von - 1,08 K/Jahr. Die Phase der 11-jdhrigen Schwingung
stimmt sehr gut mit den Variationen des F10.7 Solarindexes tiiberein, so tritt das
Maximum der Temperatur 0,4 Jahre vor dem Maximum des solaren Flusses auf.
Das Verhéltnis der Intensitaten von O(557 nm) zu O,(865 nm), das ein Vertreter
tir das Volumenmischungsverhéltnis von atomarem Sauerstoff ist, zeigt einen

11-Jahres Zyklus mit einer Amplitude von 22 % und einen linearen Trend von - 2

% /Jahr.

7.1 Trend in SCIAMACHY Daten

Der bisherige Datensatz der SCTAMACHY Messungen von 2002 - 2009 tiberdeckt
lediglich die abnehmende Phase des 23sten solaren Zyklus (siehe Abbildung 7.1).
Damit kann eine Abhédngigkeit dieser Messungen vom solaren Zyklus nicht ein-
wandfrei nachgewiesen werden.

Allerdings konnen trotzdem Trends in den Daten gefunden werden. Hierzu wur-
de ein Least-Square-Fit auf die Daten angewendet. Dabei wurde ein Trend, ei-
ne halbjdhrliche Schwingung (Amplitude und Phase) und eine jahrliche Schwin-
gung (Amplitude und Phase) an die Daten angepasst. Aufierdem wurde bei der
Anpassung noch ein Offset beriicksichtigt.

Fiir die Fehleranalyse wurde die Bootstrap Methode verwendet. Diese Methode
ist ein statistisches Analyseverfahren, wenn das Verhalten der Messung nicht ge-
nau bekannt ist. Dabei werden mit dem aktuellen Datensatz durch statistisches
Umverteilen mehrere synthetische Datensétze erzeugt. Anschlieffend werden auf
diese synthetischen Datensitze die gleichen Analyseverfahren angewendet, wie
auf die Originaldaten. Zuséatzlich wurden die Liicken in den Datensdtzen zufallig

iiber den Zeitraum verteilt und anschlieflend wieder die dadurch auftretenden
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Fehler betrachtet. Damit ergeben sich statistisch signifikante Aussagen iiber die
Ergebnisse.

Die Abbildungen 7.2 - 7.11 zeigen die zeitliche Entwicklung der gemessenen
und abgeleiteten Produkte iiber den analysierten Messzeitraum. Dabei sind die
griitnen Kurven die wochentlichen Mittel, die rote Kurve der angepasste Fit an
die Daten und die schwarze Linie gibt den Trend an. Die einzelnen Kurven be-
ziehen sich auf die Daten in 91 km Hohe am Aquator.

Auflerdem wurden in den zweidimensionalen Abbildungen noch zusatzlich die
Breiten- und Hohenabhingigkeit des Trends dargestellt. Dabei geben die Farbs-
kalen die Grofse des Trends iiber den Zeitraum von 5,5 Jahren in Prozent, bzw.
bei der Heizungsrate in K/Tag, an. Der Zeitraum von 5,5 Jahren entspricht genau
einem halben solaren Zyklus, d.h. dem Ubergang vom solaren Maximum zum so-
laren Minimum. Die Grofse der Punkte ist ein Maf fiir die Signifikanz. Sie wurde
mit dem Kehrwert des Fehlers skaliert, d.h. grofie Punkte haben einen kleineren
Fehler und sind somit vertrauenswiirdiger.

Abbildung 7.2 zeigt den Trend der Strahlungsdichte fiir den Wellenldngenbereich
des Retrievals (1380 - 1400 nm) am Aquator. Dabei ist eindeutig eine abnehmen-
de Tendenz der Strahlungsdichte in diesem Wellenldngenbereich zu erkennen.
Allerdings fallt auch auf, dass die rote Kurve die griinen Punkte besonders im
Maximum und Minimum schlecht anpasst. Dieser Effekt hat auf den Trend kei-
nen Einfluss. So ist der Trend sehr robust gegeniiber der Anpassung.

In Abbildung 7.3 ist nun der Trend der Strahlungsdichte als Breiten-Hohen-
Querschnitt dargestellt. Die Punkte zwischen 20° S und 60° N haben den gerings-
ten Fehler und sind damit signifikant. Der Trend liegt im gesamten Bereich zwi-
schen 12 und 18 %/5,5 Jahre. Lediglich zwischen 86 km und 88 km und bei 80°
N tiiber den gesamten Hohenbereich gibt es einzelnen Punkte, die einen leicht
geringeren Trend aufweisen. Bei 80° N gilt allerdings, dass dieses Breitenband
nur selten abgedeckt wird, so dass dort weniger Messungen vorhanden sind (sie-

he auch Abbildung 3.4). Damit ist die Standardabweichung dieser Punkte auch
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deutlich hoher, als bei niedrigeren und mittleren Breiten. Das zeigen auch die
kleinen Punkte. Grundsétzlich ist in dem kompletten Querschnitt ein negativer
Trend fiir alle Breiten und Hohen zu erkennen.

Der Einfluss des solaren Zyklus in Emissionsmessungen der Mesopausenregion
im infraroten Wellenldngenbereich mit einem bodengebundenen Spektrometer
nahe Moskau wurde von Pertsev und Perminov (2008) untersucht. Emissionsin-
tensitdten von OH(6,2) und O(1,0) zeigen Anderungen des F10.7 Flusses von 30
- 40 % bezogen auf 100 solar flux units (sfu, 1 sfu = 1*1072> W m 2 Hz ') in den
Intensitdten der Emissionen und ca. 4,5 K/100 sfu in Bezug auf Rotationstem-
peraturen von atomarem Wasserstoff auf. Es wird eine jahreszeitliche Variation
beobachtet. D.h. die beobachteten Effekte konnen ohne Berticksichtigung der at-
mosphérischen Dynamik nicht erkldrt werden.

Der Einfluss des solaren Zyklus auf die O('S) Nightglow Emissionen in der unte-
ren Thermosphére wurde fiir die Jahre 1991 - 1997 von Liu und Shepherd (2008)
untersucht. Die integrierten Emissionsraten von O('S) zeigen eine lineare Korre-

lation mit dem solaren F10.7 Fluss.
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Abbildung 7.2: Zeitliche Entwicklung der wdchentlichen Mittel der Strahlungsdichte
(griine Kurve), des Fits an die Mittelwerte (rote Kurve) und des Trends (schwarze Kurve).

Die Daten beziehen sich auf 91 km Hohe am Aquator.
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Abbildung 7.3: Breiten-Hohen-Querschnitt des Trends in der Strahlungsdichte iiber den
Zeitraum von 2002 - 2009
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Der ndchste Parameter, der betrachtet werden soll ist das Ozon. Dabei handelt
es sich um alle im Retrieval beriicksichtigten GOMOS Messungen. D.h. es sind
nicht die Originaldaten, sondern die gefilterten und auf die SCTAMACHY Geo-
lokationen interpolierten Daten (Kapitel 3.3.3). Abbildung 7.4 zeigt die zeitliche
Entwicklung der wochentlichen Mittel und des Trends im Ozon. Diesmal ist die
Anpassung der roten Kurve an die griinen Punkte deutlich besser. Es werden die
Maxima und Minima getroffen und auch der gesamte zeitliche Verlauf folgt die-
ser Kurve. Auch in diesem Fall gibt die schwarze Linie einen negativen Trend in
der Ozondichte an.

In Abbildung 7.5 ist der Breiten-Hohen-Querschnitt des Ozontrends {iber den
Messzeitraum von 5,5 Jahren dargestellt. Dabei sind wieder die Daten zwischen
20° S und 60° N signifikant, was durch die grofien Punkte symbolisiert ist. Der
Trend liegt im Breitenintervall von 10° S und 40° N iiber den gesamten Hohenbe-
reich zwischen -30 und -40 %/5,5 Jahre. In Richtung hoherer Breiten nimmt die

Stiarke des Trend etwas ab und liegt um die -20 %/5,5 Jahre.
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Abbildung 7.4: Zeitliche Entwicklung der wdchentlichen Mittel der Ozondichte (griine
Kurve), des Fits an die Mittelwerte (rote Kurve) und des Trends (schwarze Kurve). Die

Daten beziehen sich auf 91 km Héhe am Aquator.
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Abbildung 7.5: Breiten-Hohen-Querschnitt des Trends in der Ozondichte iiber den Zeit-
raum von 2002 - 2009
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Als néchstes wird die zeitliche Entwicklung der atomaren Wasserstoffdichte be-
trachtet. Dies ist in Abbildung 7.6 dargestellt. Die Anpassung der roten Kurve
weist auch in diesem Fall besonders bei den Maxima und Minima Abweichun-
gen zu den griinen Punkten auf. Der Trend im atomarem Wasserstoff ist positiv.
Dieses Verhalten war aufgrund der beiden vorher diskutierten Trends zu erwar-
ten, da in erster Ndherung gilt H * O3 ~ OH und damit H ~ OH/O;. D.h. der
Trend sollte sich in diesem Fall umgekehrt zu dem von Ozon verhalten, der den
der Strahlungsdichte tiberkompensiert.

Der Breiten-Hohen-Querschnitt des Trends im atomarem Wasserstoff tiber die 5,5
Jahre ist in Abbildung 7.7 dargestellt. Diesmal ergibt sich kein so homogenes Bild,
sondern der Trend variiert stark mit den einzelnen Breitenbdandern. Zwar sind
auch diesmal die Breitenbereiche von 10° S und 60° N, ohne den Aquator, signi-
fikant. Doch nur im Bereich von 20° N und 40° N gibt es einen starken positiven
Trend von ca. 25 % tiber den gesamten Hohenbereich. Zwischen 10° S und 40° S
ist der Trend in den unteren Hohen, d.h. zwischen 86 und 88 km, bzw. 89 km bei
10° S, in der gleichen Grofsenordnung. Die oberen Hohen weisen allerdings einen
deutlich geringeren Trend von 10 - 15 % auf. Im Norden nimmt der Trend zu
hoheren Breiten ab und die Punkte weisen schon ab 60° N starke Unsicherheiten
auf. Die Ausklammerung des Aquators deutet auf einen Effekt der Temperatur
hin, da in diesem Bereich besonders starke Gezeiteneffekte vorliegen.

Die zeitliche Entwicklung der wochentlichen Mittel und des Trends der Hei-
zungsrate sind in Abbildung 7.8 dargestellt. Dabei werden die Minima und Ma-
xima der wdochentlichen Mittel wieder teilweise schlecht durch die Anpassung
wiedergegeben. Der Trend in der Heizungsrate ist {iber die 5,5 Jahre negativ.

In Abbildung 7.9 ist der Breiten-Hohen-Querschnitt des Trends der Heizungsrate
tiber die 5,5 Jahre gezeigt. Dabei wird ein dhnliches Verhalten wie bei atomarem
Wasserstoff beobachtet. Die Trends unterscheiden sich starker in Abhéangigkeit
von der Breite und der Hohe. Dabei findet sich der starkste Trend zwischen 10°

S und 10° N mit ungefdhr 1 K/Tag. Allerdings haben die Punkte in diesem Inter-
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vall diesmal nicht die kleinsten Fehler. Diese sind auf einzelne Punkte bei unter-
schiedlichen Hohen und Breiten begrenzt. Zu hoheren Breiten nimmt der Trend
ab, mit einem Minimum von ca. 0,6 K/Tag zwischen 20° S und 30° S bzw. 20° N
und 30° N. Danach gibt es im Norden wieder eine Zunahme, besonders in den
unteren Hohen. Allerdings nimmt auch die Unsicherheit der Punkte zu.

Die letzte hier betrachtete Grof3e ist der atomare Sauerstoff. In Abbildung 7.10
wird die zeitliche Entwicklung der wochentlichen Mittel der atomaren Sauer-
stoffdichte, sowie der Trend in den Daten gezeigt. Dabei féllt auf, dass auch in
diesem Fall die Minima und Maxima nicht gut angepasst werden. Der Trend iiber
den gesamten Messzeitraum ist auch in dieser Grofie negativ.

In Abbildung 7.11 ist der Breiten-Hohen-Querschnitt fiir den Trend im atomaren
Sauerstoff iiber den Messzeitraum dargestellt. Diesmal zeigt sich kein einheitli-
ches Bild fiir die Verteilung des Trends. Von 40° N bis zu hohen Breiten nimmt
der Trend kontinuierlich ab und hat sein Minimum bei 70° N mit ca. 24 %. In den
tibrigen Breitenbereichen liegt der Trend bei ungefdahr 10 % in den Hohen bis 90
km. Dartiber ist er mit ca. 15 % etwas stérker.

Die Bildung dieser Trends wird durch die chemische Riickkopplung der Atmo-
sphére auf die Reduzierung der solaren Einstrahlung hervorgerufen. So wird
eine Abnahme im Ozon sowohl durch eine Abnahme bei den Produktionster-
men als auch durch eine Zunahme bei den Verlusttermen erzeugt. Die Abnahme
der Photolyserate von molekularem Sauerstoff im Schumann-Runge Kontinuum,
entspricht dem Ubergang von solaren Maximum Bedingungen zu solaren Mi-
nimum Bedingungen, reduziert den vorhandenen atomaren Sauerstoff und da-
mit die Produktion von Ozon. Aufierdem fiihrt eine Abnahme im Lyman-o Fluss
zu einer Zunahme des Wasserdampfes in der oberen Mesosphére. Damit nimmt

auch der atomare Wasserstoff in dieser Region zu.
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Abbildung 7.6: Zeitliche Entwicklung der wochentlichen Mittel der atomaren Wasser-
stoffdichte (griine Kurve), des Fits an die Mittelwerte (rote Kurve) und des Trends

(schwarze Kurve). Die Daten beziehen sich auf 91 km Héhe am Aquator.
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Abbildung 7.7: Breiten-Hohen-Querschnitt des Trends in der atomaren Wasserstoffdich-
te iiber den Zeitraum von 2002 - 2009
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Abbildung 7.8: Zeitliche Entwicklung der wochentlichen Mittel der Heizungsrate (griine
Kurve), des Fits an die Mittelwerte (rote Kurve) und des Trends (schwarze Kurve). Die

Daten beziehen sich auf 91 km Héhe am Aquator.
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Abbildung 7.9: Breiten-Hohen-Querschnitt des Trends in der Heizungsrate tiber den
Zeitraum von 2002 - 2009
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Abbildung 7.10: Zeitliche Entwicklung der wochentlichen Mittel der atomaren Sau-
erstoffdichte (griine Kurve), des Fits an die Mittelwerte (rote Kurve) und des Trends

(schwarze Kurve). Die Daten beziehen sich auf 91 km Héhe am Aquator.
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Abbildung 7.11: Breiten-Hohen-Querschnitt des Trends in der atomaren Sauerstoffdich-
te iiber den Zeitraum von 2002 - 2009
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7.2 Solare Variationen in verschiedenen Atmosphiren-

modellen

Um den Einfluss des solaren Zyklus auf die Atmosphére und damit die Spuren-
gase global zu untersuchen sind Atmosphédrenmodelle nétig, da es bei fritheren
Messungen keine globale Abdeckung gab und die neueren Satelliteninstrumente
noch keinen ganzen solaren Zyklus tiberdecken.

Eine Studie zu Einfliissen des solaren Zyklus wurde von Khosravi et al. (2002)
mit dem SOCRATES Modell durchgefiihrt. Die Untersuchung wurde fiir drei ver-
schiedene Szenarien unternommen. Zum einen fiir den Anstieg der Treibhausga-
se der vorindustriellen Zeit bis heute, fiir eine Verdopplung der CO, Konzentrati-
on in einer heutigen Atmosphére und zuletzt fiir die natiirlichen Schwankungen
des 11-Jahres Zyklus der solaren Einstrahlung. Die Ergebnisse der letzten Studie
sollen hier kurz wiedergegeben werden.

Die Effekte aufgrund der Abnahme im solaren Fluss vom Maximum zum Mini-
mum fiithren zu einer deutlichen Abkiihlung der Mesosphére. Die Modellrech-
nungen ergeben eine Abkiihlung von ca. 9 K in der oberen Mesosphére. Zusitz-
lich zeigen die Ergebnisse eine Abhdngigkeit der Abkiihlung von den dynami-
schen Prozessen und Auswirkungen auf die chemische Zusammensetzung. So
nimmt Ozon in der unteren Mesosphére um 5 - 20 % und zwischen 70 und 80 km
um 20 % zu. Diese Anderungen werden durch Anderungen im OH und H hervor-
gerufen, die ihrerseits durch die Zunahme im Wasserdampf beeinflusst werden.
Schmidt et al. (2006) haben eine Studie des solaren Einflusses auf die obere At-
mosphére mit Hilfe des HAMMONIA (Hamburg Model of the Neutral and Ioni-
zed Atmosphere) Modells durchgefiihrt. Dabei wurden zwei Modellldufe tiber 20
Jahre gemacht, einer fiir Bedingungen des solaren Minimums (September 1986)
und ein weiterer fiir Bedingungen des solaren Maximums (November 1989).

Die Abbildungen 7.12 und 7.13 basieren auf den Daten der Studie von Schmidt
et al. (2006). Die folgenden Abbildungen zeigen die Differenzen zwischen dem



7.2 SOLARE VARIATIONEN IN VERSCHIEDENEN ATMOSPHARENMODELLEN

91

Modelllauf fiir solares Minimum und dem Modelllauf fiir solares Maximum als
Breiten-Hohen-Querschnitte. In Abbildung 7.12 ist die Entwicklung fiir das Vo-
lumenmischungsverhéaltnis von atomaren Wasserstoff dargestellt. Die von HAM-
MONIA simulierte Breiten-Hohenverteilung des Trends stimmt qualitativ gut
mit den SCIAMACHY Beobachtungen tiberein (Abbildung 7.7). Beide Datensétze
zeigen einen starken positiven Trend in dquatorialen Breiten und einen deutlich
geringeren Trend bei hohen nérdlichen Breiten. Quantitativ ist die Ubereinstim-
mung nordlich von 60 Grad gut (positiver Trend von 3 %), im {ibrigen Breiten-
intervall werden die Trends von HAMMONIA jedoch deutlich gegeniiber der
Messung unterschétzt. So betrdgt die Zunahme im atomaren Wasserstoff ober-
halb von 88 km zwischen 40° S und 40° N zwischen 6 % und 9 %. Bei SCIA-
MACHY liegt der Trend in den atomaren Wasserstoffdichten in diesem Bereich
bei ca. 15 %. Auflerdem weisen die SCTAMACHY Messungen zwischen 20° N
und 40° N iiber das komplette Hohenintervall einen starken Trend von 25 % in
den atomaren Wasserstoffdichten auf. Auch beim Vergleich der langfristigen Va-
riationen im Ozon gibt es quantitative Ubereinstimmungen der HAMMONIA
Simulationen mit den SCTAMACHY Beobachtungen (Abbildung 7.5). In beiden
Datensétzen findet sich ein negativer Trend nordlich von 60° N von ca. 4%. Im
tibrigen Breitenbereich werden die Trends von HAMMONIA gegentiber der Mes-
sung unterschitzt. So liegt bei SCIAMACHY der Trend zwischen 40° S und 40° N
tiber das komplette Hohenintervall im Bereich von 20 % bis 30 % und bei HAM-
MONIA nur bei ca. 5 %. Aufierdem ist der Trend bei HAMMONIA in dem Brei-
tenbereich zwischen 40° S und 40° N unterhalb von 88 km mit ca. 3 % nochmal
etwas geringer gegeniiber SCIAMACHY.

Eine weitere Studie existiert von Marsh et al. (2007) mit Hilfe des WACCM3
(Whole Atmosphere Community Climate Model, version 3) Modells. Mit diesem
Modell wurden zwei Modellldufe tiber 30 Jahre mit konstantem solaren und geo-
magnetischem Antrieb fiir typische Bedingungen unter solarem Minimum und

solarem Maximum gerechnet. Der Einfluss auf die Region der Mesosphére und
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Thermosphére entspricht dem aus der Studie von Schmidt et al. (2006) mit dem
HAMMONIA Modell.

Qualitativ stimmen die Trends in den verschiedenen Atmosphdrenmodellen al-
so mit den Trends in den Beobachtungen von SCIAMACHY iiberein. Allerdings

sind die Modellprognosen geringer als die tatsdchlich beobachteten.
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Abbildung 7.12: Langfristige Variationen im atomaren Wasserstoff simuliert mit HAM-
MONIA. Dargestellt ist die Differenz fiir einen Modelllauf mit Bedingungen des solaren

Minimums und einen mit Bedingungen des solaren Maximums.
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Abbildung 7.13: Langfristige Variationen im Ozon simuliert mit HAMMONIA. Darge-
stellt ist die Differenz fiir einen Modelllauf mit Bedingungen des solaren Minimums und

einen mit Bedingungen des solaren Maximums.



Kapitel 8
Wellenanalyse

Neben saisonalen oder langfristigen Variationen der Atmosphére, wie z.B. der
solare Zyklus, spielen auch globalskalige Wellen mit Periodendauern im Bereich
von mehreren Tagen bis zu einem Monat eine wichtige Rolle in der Atmosphare.
Vor allem zur Erkldarung von dynamischen Phdnomenen wie die beobachtete sai-
sonale Windumkehr in der Mesosphére (Fritts und Alexander (2003)), oder den
Zusammenbruch des Polarwirbels von oben in der Mesosphire (z.B. Duck und
Whiteway (2000)) sind sowohl mesoskalige Schwerewellen als auch globalskali-
ge Wellen von grofier Bedeutung.

Die beobachteten planetaren Wellen in der Mesosphére/ unteren Thermosphdre
konnen in drei Klassen eingeteilt werden. Zum einen gibt es starke Gezeitensi-
gnale mit Perioden von einem Tag oder kiirzer. Die zweite Klasse sind Aqua-
torwellen im Bereich 20° S - 20° N. Bei den beobachteten Aquatorwellen han-
delt es sich meistens um ostwirts wandernde Kelvinwellen mit Periodendauern
zwischen etwa 10 Tagen und 1 - 2 Tagen. Allerdings konnen in den Tropen und
Subtropen auch westwérts wandernde Rossby-Schwerewellen mit Perioden im
Bereich 1,5 - 2,5 Tage und zonalen Wellenzahlen 1 und 2 beobachtet werden. Die
dritte Klasse beinhaltet lingerperiodische Wellen, die hauptsédchlich bei mittleren
und hohen Breiten beobachtet werden. Bei dieser Klasse werden die beobachte-

ten Perioden in vier verschiedenen Intervallen jeweils einer Welle zugeordnet.
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Das erste Intervall erstreckt sich von 1,9 - 2,2 Tagen, die sogenannte 2-Tage-Welle.
Das zweite Intervall geht von 4 - 7 Tagen und misst die 5-Tage-Welle. Das dritte
Intervall liegt zwischen 8 - 11 Tagen und wird als 10-Tage-Welle bezeichnet. Das
vierte Intervall erstreckt sich von 11 - 22 Tagen und wird 16-Tage-Welle genannt.
Quasi-2-Tage-Wellen werden hauptséchlich als westwérts wandernde Wellen mit
zonaler Wellenzahl 3 beobachtet. Dieser Wellenmode wird oft dem (3,0) Rossby-
Normalmode der Atmosphére zugeordnet, d.h. einer Eigenschwingung der At-
mosphaére. Quasi-2-Tage-Wellen sind ein Phdnomen der Sommerhemisphére der
Mesosphire. Allerdings konnen sie sich auch in der Mesopausenregion und ober-
halb iiber den Aquator hinaus ausbreiten. Die 5-Tage-Welle, 10-Tage-Welle und
16-Tage-Welle wandern westwdrts mit zonaler Wellenzahl 1. Sie werden den (1,1),
(1,2) und (1,3) Rossby Normalmoden der Atmosphére zugeordnet.

Die Beobachtung globaler Wellen mit Satelliten bringt gegeniiber bodengebun-
dener Beobachtungen den Vorteil, dass die gesamte raumliche Struktur der Welle
analysiert werden kann. AufSerdem kénnen durch das globale Bild der Wellenak-
tivitdt die beteiligten physikalischen Prozesse besser verstanden werden.

Ein Problem in der Beobachtung vom Satelliten aus liegt allerdings in dem asyn-
optischen Messgitter (Salby (1982a), Salby (1982b)). Deshalb wurden spezielle
Methoden entwickelt, um Raum-Zeit-Spektren von asynoptisch gesampelten Da-
ten zu erhalten. In Raum-Zeit-Fourier-Spektren konnen die verschiedenen Wel-
lenmoden aufgrund ihrer charakteristischen Frequenzen und zonalen Wellenzah-

len identifiziert werden.

8.1 Beschreibung der Methode

Fiir die Ableitung von Raum-Zeit-Spektren von asynoptisch abgetasteten Sa-
tellitendaten wird die Methode von Ern et al. (2008) angewendet. Dabei wer-
den die Daten in Breiten- und Hohen-Bereiche eingeteilt. Fiir die so erhaltenen

Langen-Zeit-Serien fiir jeden Bereich wird dann eine zwei-dimensionale Fourier-
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transformation durchgefiihrt. Damit ergeben sich zonale Wellenzahl/ Frequenz
Spektren. Aufgrund der asynoptisch abgetasteten Satellitendaten kann eine zwei-
dimensionale schnelle Fouriertransformation (engl. Fast Fourier Transformation
(FFT)) nicht angewendet werden (Salby (1982a), Salby (1982b)). In dieser Analyse
(Ern et al. (2009)) wird die Methode der kleinsten Quadrate benutzt, um Am-
plituden und Phase der unabhidngigen Raum-Zeit Fourierkoeffizienten fiir jeden
Breite-/ Hohe-Bereich zu erhalten, dhnlich der Methode von Wu et al. (1995).
Die Methode der kleinsten Quadrate ist eine traditionelle Methode fiir spektrale
Analyse und hat zwei Vorteile gegeniiber anderen statistischen Verfahren. Zum
einen funktioniert sie mit ungleichméfiig abgetasteten Gitterpunkten und zum
anderen gibt sie eine Fehlerabschatzung fiir das resultierende Spektrum an. Die
Beschreibung dieser Methode erfolgte von Lomb (1976) und Scargle (1982).

In atmosphérischen Anwendungen kénnen die Koeffizienten einer Welle mit Fre-

quenz o (Tage™') und Wellenzahl s durch anpassen eines Modells folgender Form
Yi = Acos 27 (oty + sA{)] + Bsin [27t (oti + sAy)] (8.1)

an die Daten gefunden werden. Dabei werden die Raum-Zeit-Serien y;, i=1,...,N,
zur Zeit t; (Tage) bei der geographischen Lange A; (bezogen auf 360°) mit der Un-
sicherheit €; gemessen. Die Anpassung erfolgt iiber die Parameter A und B. Fiir
jede einzelne Anpassung werden Frequenz o und zonale Wellenzahl s fest vorge-
geben und als Resultat erhdlt man schliefSlich Raum-Zeit-Spektren in Abhdngig-

keit von zonaler Wellenzahl und Frequenz.
R?(0,s) = A%(0,s) + B% (o, s) (8.2)

mit

Z]i\'ﬂ e—‘gyicos (2mt (oty 4+ sAy) — 1)

2 —
Atloys) = > Lcos? (27 (ot 4 sAy) — 1) 7
B2(g. 5 = Tt FUSIR 2o+ 5h) — (8:4)

SN Lsin? (27 (ot; 4 sA) — 1)
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(2, Zsin (4m(oti+ sAi))>2

(Z{L —cos (47 (ot; + 37\1)))2

(8.5)

Sowohl t; als auch A; kénnen in diesen Gleichungen ein unregelmaéfiges Gitter
besitzen.

Um zeitliche Anderungen der Raum-Zeit-Spektren zu untersuchen, wird der ge-
samte Datensatz in sich nicht tiberlappende Zeitfenster unterteilt und fiir jedes
Fenster eine Raum-Zeit-Fourier-Analyse durchgefiihrt. Ein Zeitfenster tiberdeckt
jeweils 31 Tage. Diese Lange ist ein Kompromiss zwischen der erwarteten zeitli-
chen Variation und der spektralen Auflésung (Ern et al. (2009)).

Im Gegensatz zu Ern et al. (2008) werden keine symmetrischen und antisym-
metrischen Spektren, bezogen auf den Aquator, berechnet, sondern die spektrale
Analyse wird fiir jede Breite und Hohe ohne Mittelung, wie sie bei der Bestim-
mung von symmetrischen und antisymmetrischen Spektren automatisch erfolgt,

angewendet.

8.2 Wellen in SCIAMACHY und SABER-Daten

Die Raum-Zeit-Spektralanalyse wird fiir die aus den SCIAMACHY Messungen
abgeleiteten Heizungsraten durchgefiihrt. Die Orbitgeometrie des Envisat Sa-
telliten erlaubt eine Auflosung durch die asynoptische Abtastung von zonaler
Wellenzahl bis zu 6 - 7 und Frequenzen bis zu 1 Schwingung/Tag. Da von den
SCIAMACHY Daten nur die nédchtlichen Daten und damit der aufsteigende Kno-
ten verwendet werden (siehe Kapitel 3.3.2), konnen in dieser Analyse nur Fre-
quenzen bis zu 0,5 Schwingungen/Tag aufgelost werden. Das Breitenband der
verfligbaren “Nightglow” Daten variiert je nach Jahreszeit, so dass kein reguléres
Messgitter vorliegt. Zusitzlich wird die spektrale Analyse durch eine Anzahl von
Datenliicken und Rauschen erschwert. Deshalb werden die Raum-Zeit-Spektren
fiir Fluktuationen der Heizungsrate zwischen 50° S und 80° N in 10° Schritten

berechnet. Die Fluktuationen der Heizungsrate ergeben sich durch Subtraktion
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des Medians.

Der zweite Datensatz fiir die Analyse sind SABER Temperaturen der Datenver-
sion 1.06 (E. et al. (2003)). In diesem Fall werden die Raum-Zeit-Spektren fiir die
Fluktuationen der Temperatur zwischen 80° S und 80° N in 4° Schritten berech-
net. Die Orbitgeometrie des TIMED Satelliten erlaubt ebenfalls eine Auflosung
zonaler Wellenzahlen bis zu 6 - 7 Wellenzahlen und 1 Schwingung/Tag. Die SA-
BER Temperaturen werden aus der Emission der 15 pum CO, Bande abgeleitet.
Sie stehen sowohl fiir den aufsteigenden als auch fiir den absteigenden Knoten
zur Verfligung und somit konnen hier Frequenzen von 1 Schwingung/Tag auch
tatsdchlich aufgelost werden.

In den Abbildungen 8.1, 8.3 und 8.6 werden iiber den gesamten Zeitraum, von
August 2002 bis Dezember 2006, gemittelte Raum-Zeit-Spektren fiir verschiede-
ne Breiten in einer Hohe von 87 km von SCIAMACHY und SABER verglichen,
um die wichtigsten atmosphérischen Wellentypen in der Mesopausenregion zu
identifizieren.

Auch in diesem Fall wurden die Daten vor der eigentlichen Analyse nochmal
gefiltert. Dabei wurden zuerst fiir jeden Parameter alle Messungen die von der
erwarteten Messgrofie um mehr als den Faktor zehn abweichen eliminiert. Es
wurde dabei beachtet, dass mindestens 70 % der Daten erhalten bleiben, d.h.
mindestens an 22 Tagen liegen in dem 31-Tage Fenster Daten vor. AnschliefSlend
wurde der Median berechnet und nur Werte im Intervall + 2*Standardabwei-
chung zur weiteren Analyse verwendet. Die Medianberechnung und anschlie-
Bende Filterung anhand des Sigmakriteriums wurde iterativ mehrmals hinterein-
ander durchgefiihrt. Damit ist gewéhrleistet, dass die Ergebnisse eine realistische
Aussage tiber das Verhalten der Atmosphére geben konnen.

In Abbildung 8.1 sind die {iber den gesamten Zeitraum von 2002 - 2006 gemittel-
ten Raum-Zeit-Spektren am Aquator fiir Fluktuationen der SCTAMACHY Hei-
zungsrate (links) und Fluktuationen der SABER Temperatur (rechts) dargestellt.

Positive Frequenzen bezeichnen ostwérts wandernde Wellen und negative Fre-
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quenzen westwdrts wandernde.

Beide Spektren zeigen die stdrksten spektralen Komponenten bei 0 und + 1
Schwingung/Tag. Diese Komponenten gehoren zu stationdren planetaren Wellen
und Gezeiten und ebenso zu ihren Aliaseffekten, die periodisch verschoben mit
einer zonalen Wellenzahl und 1 Schwingung/Tag auftreten. In dem SCIAMA-
CHY Spektrum sind diese spektralen Komponenten dominierender, verglichen
mit dem SABER Spektrum. Dies kann daran liegen, dass SCCAMACHY immer
zu einer festen Lokalzeit misst und so eventuell immer eine hohe Gezeitenam-
plitude sieht, wihrend bei SABER aufgrund der Bahnprézession iiber alle Pha-
sen gemittelt wird. Da das SCTAMACHY Messgitter nur auf dem aufsteigenden
Bahnknoten beruht und es auflerdem eine Anzahl von Datenliicken gibt, kommt
es durch diese dominanten Spektralamplituden verstiarkt zu spektralen Artefak-
ten, Aliasing und Leakage. Insbesondere auch bei hohen zonalen Wellenzahlen,
wo man keine groeren Spektralbeitriage erwarten wiirde. Um die Ubersichtlich-
keit zu erhthen und den Leser nicht von den in den Daten vorhandenen realen
Spektralsignaturen abzulenken, wurden die SCIAMACHY Spektren daher bei
der zonalen Wellenzahl 4 abgeschnitten.

Neben dem starken Beitrag durch stationdre planetare Wellen und Gezeiten fin-
den sich in beiden Spektren starke spektrale Signaturen bei zonaler Wellenzahl
1 und Frequenzen zwischen 0,2 und 0,4 Schwingungen/Tag, d.h. Perioden zwi-
schen 2,5 und 5 Tagen. Diese spektrale Signatur kann dquatorialen Kelvinwellen
zugeordnet werden. In der unteren Stratosphére haben die beobachteten Kelvin-
wellen langere Perioden von iiber 10 Tagen und héhere zonale Wellenzahlen (Ern
et al. (2008)). Allerdings verschiebt sich der Peak der Kelvinwellen mit der Hohe
zu hoheren Frequenzen und niedrigerer zonaler Wellenzahl (Garcia et al. (2005)).
Perioden zwischen 2 und 5 Tagen wurden auch in anderen Untersuchungen (z.B.
Salby et al. (1984), Garcia et al. (2005)) gefunden.

Die zeitliche Breitenverteilung der Varianzen aufgrund von Kelvinwellen ist in

Abbildung 8.2 fiir SCTAMACHY Heizungsraten (links) und SABER Temperatur
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Abbildung 8.1: Gemittelte Raum-Zeit-Spektren tiber den Zeitraum 2002 - 2006 von
SCIAMACHY Heizungsraten in K/Tag/Wellenzahl/Schwingungen/Tag (links) und
SABER Temperaturen in K/Wellenzahl/Schwingungen/Tag (rechts) in 87 km Hoéhe
am Aquator. Positive Frequenzen bezeichnen ostwérts wandernde Wellen und nega-
tive Frequenzen westwdrts wandernde. Der Frequenzbereich, der durch die Abtas-
tung von SCIAMACHY und SABER aufgelost werden kann ist in Bezug zu den zona-
len Wellenzahl-Frequenzkoordinaten gedreht. Die Grenzen dieser Rechtecke sind durch
die schwarz-weifs gestrichelten Linien dargestellt. Aufgrund der Beschridnkung auf die
Nachtdaten bei SCIAMACHY ist der aufgeloste Frequenzbereich halb so grofs wie bei
SABER.

(rechts) in 87 km Hohe gezeigt.

Die Varianzen der Welle ergeben sich aus den einzelnen 31 Tage Raum-Zeit-
Analysen durch Anwendung eines Bandpassfilters fiir zonale Wellenzahl 1 und
Frequenzen zwischen 0,1 und 0,4 Schwingungen/ Tag (Perioden zwischen 2,5
und 5 Tagen), d.h. fiir die Position des Peaks der Kelvinwelle aus Abbildung 8.1.
Der Median des spektralen Hintergrundes (bestimmt von zonalen Wellenzahlen
> 2) aufgrund von durch die Satellitenabtastung nicht aufgelosten mesoskali-

gen Schwerewellen, spektralen Artefakten und Messrauschen ist bei beiden Da-
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Abbildung 8.2: Varianzen durch Kelvinwellen abgeleitet aus Raum-Zeit-Spektren der
SCIAMACHY Heizungsraten in K%/ Tag2 (rechts) und SABER Temperaturen in K? (links)
in 87 km

tensdtzen abgezogen worden, um die spektralen Varianzen des hier diskutierten
Wellentyps besser hervorzuheben (siehe auch Ern et al. (2008)).

Die Verteilung der SCTAMACHY und SABER Varianzen zeigt wie erwartet hohe
Kelvinwellenvarianz im Bereich zwischen 20° S und 20° N.

In Abbildung 8.3 werden die Raum-Zeit-Spektren von SCIAMACHY (a) und
SABER (b) nun fiir 20° N betrachtet. Die spektralen Muster der stationdren pla-
netaren Wellen und der Gezeiten sind auch hier sichtbar. AufSerdem gibt es ein
starkes Signal im SABER Spektrum bei zonaler Wellenzahl 1 - 2 und Frequenzen
von -0,5 Schwingungen/Tag. Bei 0,5 Schwingungen/Tag sind die Amplituden
ebenfalls sichtbar, aber deutlich schwéacher. Damit herrschen im Mittel in dieser
Hohe westwirts wandernde Wellen mit zonaler Wellenzahl 1 und 2 und Peri-
oden von 2 Tagen und kiirzer vor. Da dieser Peak nur in den Subtropen auftritt,
weist er auf dquatoriale Rossby-Schwerewellen hin.

Bei Rossby-Schwerewellen handelt es sich um einen antisymmetrischen dquato-
rialen Wellentyp mit einem Minimum der Amplitude am Aquator, einem Ma-
ximum der Amplitude in den Tropen und Subtropen und wieder abnehmender
Amplitude zu hohen Breiten.

Abbildung 8.4 zeigt rechts die SABER Varianzen aufgrund von Rossby-

Schwerewellen, durch Anwendung eines Bandpassfilters fiir zonale Wellenzahl
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Abbildung 8.3: Gemittelte Raum-Zeit-Spektren iiber den Zeitraum 2002 - 2006 von
SCIAMACHY Heizungsraten in K/Tag/Wellenzahl/Schwingungen/Tag (rechts) und
SABER Temperaturen K/Wellenzahl/Schwingungen/Tag (links) in 87 km Hohe bei 20°
N. Positive Frequenzen bezeichnen ostwérts wandernde Wellen und negative Frequen-
zen westwdrts wandernde. Der Frequenzbereich, der durch die Abtastung von SCIA-
MACHY und SABER aufgelost werden kann ist in Bezug zu den zonalen Wellenzahl-
Frequenzkoordinaten gedreht. Die Grenzen dieser Rechtecke sind durch die schwarz-
weifs gestrichelten Linien dargestellt. Aufgrund der Beschrdnkung auf die Nachtdaten
bei SCITAMACHY ist der aufgel6ste Frequenzbereich halb so grofs wie bei SABER.

1 und Frequenzen zwischen -0,4 und -0,7 Schwingungen/Tag (Perioden von 1,4
bis 2,5 Tagen). Die erwartete Breitenverteilung mit Maxima bei 20° S und 20° N
ist klar zu erkennen.

In dem Raum-Zeit-Spektrum von SCIAMACHY (Abbildung 8.3 (links)) ist die-
se Signatur ebenfalls vorhanden. Da allerdings nur Frequenzen bis 0,5 Schwin-
gungen/Tag aufgelost werden konnen, kann aus diesem Spektrum alleine die
Ausbreitungsrichtung nicht angegeben werden (Ern et al. (2009)). Auch in den
Varianzen von SCIAMACHY kann die charakteristische Breitenverteilung ge-
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Abbildung 8.4: Varianzen durch Rossby-Schwerewellen abgeleitet aus Raum-Zeit-
Spektren der SCIAMACHY Heizungsraten in K?/ Tag2 (links) und SABER Temperaturen
in K? (rechts) in 87 km

funden werden. Allerdings sind in diesem Fall die Daten deutlich verrauschter
gegeniiber SABER. Ahnliche Ergebnisse fiir Rossby-Schwerewellen wurden auch
in anderen Studien (Garcia et al. (2005)) gefunden.

Beide Spektren zeigen zudem Anzeichen fiir eine westwérts wandernde Wel-
le mit zonaler Wellenzahl 1 und Perioden zwischen 5 und 10 Tagen. Zusatzlich
kann im SABER Spektrum noch die Signatur der Kelvinwellen bei zonaler Wel-
lenzahl 1 und Frequenzen zwischen 0,2 und 0,5 Schwingungen/Tag gefunden
werden. Diese Signatur ist in dem SCTAMACHY Spektrum nicht mehr sichtbar.
Zum Schluss werden jetzt die Raum-Zeit-Spektren bei 40° N betrachtet (Abbil-
dung 8.6). Auch in diesem Fall sind die starken Signaturen der stationdren plane-
taren Wellen und Gezeiten bei Frequenzen von 0,2 und 0,4 Schwingungen/Tag
sichtbar. Die Amplitude der Rossby-Schwerewellen hat sich im SABER Spektrum
stark abgeschwécht und ist im SCTAMACHY Spektrum komplett verschwun-
den. Ebenso sind in beiden Spektren keinerlei Anzeichen mehr fiir Kelvinwellen
zu erkennen. Im Gegensatz dazu gibt es in beiden Spektren einen neuen spek-
tralen Peak mit zonaler Wellenzahl 1 - 2 und Frequenzen zwischen -0,2 und 0
Schwingungen/ Tag. Dieser Spektralbeitrag wird durch langperiodische plane-
tare (Rossby) Wellen mit Perioden von 5 - 30 Tagen hervorgerufen. Die Varianzen

aufgrund von Rossbywellen werden durch Anwendung eines Bandpassfilters
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Abbildung 8.5: Varianzen in Bezug auf Rossbywellen von SCIAMACHY (links) und SA-
BER (rechts) in 87 km

mit zonaler Wellenzahl 1 und Frequenzen zwischen -0,25 und -0,05 Schwingun-
gen/ Tag (Perioden von 4 - 20 Tagen) fiir SCTAMACHY und SABER ermittelt.
Dabei zeigt die Abbildung 8.5, dass Rossbywellen in 87 km Hohe hauptsédchlich
bei mittleren und hohen Breiten auftreten. Auch diesmal ist die Verteilung von
SCIAMACHY deutlich verrauschter.

In dem SABER Spektrum ist noch eine weitere Signatur bei zonaler Wellenzahl 3
und Frequenzen von -0,5 Schwingungen/Tag vorhanden. Hierbei handelt es sich
um den Spektralbeitrag der Quasi-2-Tage-Welle, der zwar im SABER Spektrum
sichtbar ist, aber nicht im SCTAMACHY Spektrum.

Die Quasi-2-Tage-Welle tritt hauptsdchlich wihrend der Sommersonnenwende
auf. In dieser Zeit verschiebt sich der Breitenbereich der SCTAMACHY Messun-
gen allerdings in Richtung Winterhemisphdre und die Breiten, bei denen die
Quasi-2-Tage-Welle auftritt werden nicht abgedeckt.

Wellenvarianzen aufgrund der Quasi-2-Tage-Welle sind in Abbildung 8.7 darge-
stellt. Sie wurden mit einem Bandpassfilter mit zonaler Wellenzahl 3 und Fre-
quenzen zwischen -0,6 und -0,4 Schwingungen/ Tag (Perioden von 1,7 bis 2,5
Tagen) gefiltert. Kleine scharf abgegrenzte Maxima kénnen in den SABER Va-
rianzen gefunden werden. Vor allem in der Stidhemisphdre wihrend der Som-

mersonnenwende. In der Nordhemisphire sind sie wahrend der Sommerson-
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Abbildung 8.6: Gemittelte Raum-Zeit-Spektren tiber den Zeitraum 2002 - 2006 von
SCIAMACHY Heizungsraten in K/Tag/Wellenzahl/Schwingungen/Tag (links) und SA-
BER Temperaturen in K/Wellenzahl/Schwingungen/Tag (rechts) in 87 km Héhe bei 40°
N. Positive Frequenzen bezeichnen ostwiérts wandernde Wellen und negative Frequen-
zen westwdrts wandernde. Der Frequenzbereich, der durch die Abtastung von SCIA-
MACHY und SABER aufgelost werden kann ist in Bezug zu den zonalen Wellenzahl-
Frequenzkoordinaten gedreht. Die Grenzen dieser Rechtecke sind durch die schwarz-
weifs gestrichelten Linien dargestellt. Aufgrund der Beschrdnkung auf die Nachtdaten
bei SCITAMACHY ist der aufgeloste Frequenzbereich halb so grofs wie bei SABER.

nenwende deutlich schwécher vorhanden. Aufierdem zeigt die Abbildung, dass
wihrend der siidlichen Sommersonnenwende Wellenaktivitit iiber den Aquator
in die Nordhemisphire gelangt. In den Varianzen von SCIAMACHY kann kein
Anzeichen fiir eine Quasi-2-Tage-Welle gefunden werden. Das liegt zum einen an
der Verschiebung des Breitenbereichs und zum anderen daran, dass die Signale
dort wo sie zu sehen wiren sehr schwach sind und unter Umstdanden im spektra-
len Rauschen untergehen.

Die wesentlichen Signaturen der planetaren Wellen kénnen in den SCTAMACHY
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Abbildung 8.7: Varianzen durch Quasi-2-Tageswellen abgeleitet aus Raum-Zeit-
Spektren der SCTAMACHY Heizungsraten in K? /Tag? (links) und SABER Temperaturen
in K? (rechts) in 87 km

Daten gefunden werden und damit eignet sich dieser Datensatz zur Wellenanaly-
se. Die Auswirkungen des gegeniiber SABER grober aufgelosten Messgitters und
damit eine Begriindung fiir einzelne Defizite in den Daten werden im néchsten

Kapitel ndher untersucht.

8.3 Wellen in SABER mit dem SCIAMACHY Mess-
gitter

Die spektralen Muster in den Raum-Zeit-Spektren von SCIAMACHY und SA-
BER haben im groflen und ganzen eine gute Ubereinstimmung gezeigt. Aller-
dings gibt es einzelne Signaturen, die bei SABER sichtbar sind, aber nicht bei
SCIAMACHY und umgekehrt. Ein Grund, der diese Unterschiede hervorrufen
kann, ist das unterschiedliche Messgitter der beiden Instrumente. So sind die
SCIAMACHY Messungen grober aufgelost und weisen auch mehr Datenliicken
auf. In diesem Abschnitt wird deshalb ein Vergleich der originalen Raum-Zeit-
Spektren von SCIAMACHY mit Raum-Zeit-Spektren von SABER, die auf das
SCIAMACHY Messgitter interpoliert wurden, gezeigt. Fiir die Simulation der
SCIAMACHY Raum-Zeit-Spektren wurde die SABER Spektralanalyse Punkt fiir
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Punkt am SCIAMACHY Messgitter ausgewertet und somit eine Messung mit
dem SCIAMACHY Messgitter simuliert. Wie sich herausstellt, konnen auf diese
Art und Weise alle wesentlichen Unterschiede zwischen SABER und SCIAMA-
CHY Spektren im Hinblick auf die Erkennung von Wellen erklédrt werden. Dies
wird im Folgenden anhand der Raum-Zeit-Spektralanalysen dargestellt.

Der Vergleich der Raum-Zeit-Spektren ist in Abbildung 8.9 fiir die Breitenbander
Aquator, 20° N und 40° N dargestellt. Es fillt auf, dass bei den fiktiven Spektren
der spektrale Hintergrund deutlich zunimmt. Da die Raum-Zeit-Analyse von
SABER jetzt nur noch fiir den aufsteigenden Knoten des SCTAMACHY Mess-
gitters durchgefiihrt wurde, ist dieses Verhalten aufgrund von Aliasingeffekten
und spektralen Artefakten zu erwarten. So konnen die spektralen Peaks bei zo-
naler Wellenzahl 3 und Frequenzen von 0,2 und 0,6 Schwingungen/ Tag auf das
unregelméfiige Messgitter von SCIAMACHY zuriickgefiihrt werden, da sie so-
wohl im originalen Spektrum als auch in den mit dem SCIAMACHY Messgitter
abgetasteten Spektrum der SABER Temperaturen auftreten, aber nicht im origi-
nalen SABER Spektrum. Weitere Aliasingeffekte sind bei zonaler Wellenzahl 4
und Frequenzen von -0,8 und -0,4 Schwingungen/Tag zu finden. Die starksten
spektralen Artefakte treten im Frequenzbereich zwischen -0,5 und 0,5 Schwin-
gungen/Tag bei zonaler Wellenzahl 3 und grofier auf. Die spektralen Muster der
meisten globalen Wellentypen, die bei zonaler Wellenzahl 1 und 2 auftreten, wer-

den nur gering beeinflusst.
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Abbildung 8.8: Gemittelte Raum-Zeit-Spektren iiber den Zeitraum 2002 - 2006 von
SCIAMACHY Heizungsraten (linke Spalte) und auf das SCTAMACHY Messgitter inter-
polierte SABER Temperaturen (rechte Spalte) in 87 km Hohe am Aquator und bei 20° N.
Details siehe Abbildung 8.9
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Abbildung 8.9: Gemittelte Raum-Zeit-Spektren tiiber den Zeitraum 2002 - 2006 von
SCIAMACHY Heizungsraten in K/Tag/Wellenzahl/Schwingungen/Tag (linke Spal-
te) und auf das SCIAMACHY Messgitter interpolierte SABER Temperaturen in
K/Wellenzahl/Schwingungen/Tag (rechte Spalte) in 87 km Hohe bei 40° N. Positive Fre-
quenzen bezeichnen ostwérts wandernde Wellen und negative Frequenzen westwaérts
wandernde. Der Frequenzbereich, der durch die Abtastung von SCIAMACHY und SA-
BER aufgelost werden kann ist in Bezug zu den zonalen Wellenzahl- Frequenzkoordi-
naten gedreht. Die Grenzen dieser Rechtecke sind durch die schwarz-weifls gestrichelten
Linien dargestellt. Aufgrund der Beschridnkung auf die Nachtdaten bei SCIAMACHY ist
der aufgeldste Frequenzbereich halb so grofs wie bei SABER.
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Der Vergleich von originalem SCIAMACHY Spektrum und dem Spektrum der
mit dem SCIAMACHY Messgitter abgetasteten SABER Temperaturen mit dem
originalen SABER Spektrum zeigt, dass sich neben den spektralen Artefakten
auch die beobachteten Unterschiede bei den einzelnen Wellentypen durch das
unterschiedliche Messgitter erkldren lassen. So ist die Signatur der Kelvinwellen
bei 20° N auch in dem Spektrum der SABER Temperaturen, die mit dem SCIA-
MACHY Messgitter abgetastet wurden, nicht mehr zu erkennen. Genauso verhalt
es sich mit der spektralen Signatur der Quasi-2-Tage-Welle bei zonaler Welllen-
zahl 3 und Frequenzen von -0,5 Schwingungen/Tag.

Das zeigt, dass der SCIAMACHY Datensatz zwar ein paar Liicken und andere
Defizite hat, aber im Prinzip fiir die Wellenanalyse gut ist. Die wesentlichen Si-

gnaturen planetarer Wellen findet man trotz den gegebenen Einschrankungen.






Kapitel 9
Zusammenfassung

Im Rahmen der vorliegenden Arbeit wurden die OH Emissionsmessungen von
SCIAMACHY ausgewertet. Dabei wurden zuerst die notwendigen Kalibrierun-
gen der Daten vorgestellt. So ist es notig bei den Daten einen Hintergrund (den
sogenannten Dark Current) abzuziehen. Aufierdem miissen die Spektren noch
gefiltert werden, um unrealistische Datenpunkte aus den Messungen zu elimi-
nieren. Fiir die Ableitung von atomarem Wasserstoff wird zusétzlich noch die
Messung von Ozon benétigt. Diese wird durch das GOMOS Instrument bereit-
gestellt. Auch dieser Datensatz muss vor der eigentlichen Verwendung noch von
unrealistischen Messpunkten befreit werden.

Die OH Emissionen von SCIAMACHY wurden mit denen von SABER vergli-
chen. Dabei ergab sich innerhalb der Fehlerbalken eine gute Ubereinstimmung.
Da SCIAMACHY die OH Emissionen misst, konnen andere atmosphérische
Parameter, wie Heizungsrate, atomarer Wasserstoff und atomarer Sauerstoff
nur mittels der Retrievalmethode abgeleitet werden. Dazu wurde zuerst ein
Vorwirtsmodell entwickelt, in dem die wesentlichen Prozesse, die beim Uber-
gang zwischen den verschiedenen angeregten Zustanden des OH Molekiils auf-
treten berticksichtigt werden.

AnschliefSend wurde dieses Vorwéartsmodell dann um das Retrieval ergianzt. Da-

mit konnen dann die gewiinschten Grofien bestimmt werden. In dieser Arbeit

111



112 ZUSAMMENFASSUNG

wurde auf mogliche Fehlerquellen und ihre Auswirkungen auf die abgeleiteten
Grofien eingegangen. Die abgeleiteten Parameter wurden ebenfalls mit anderen
Messungen verglichen.

Auflerdem wurden die saisonalen und rdumlichen Variationen der einzelnen Pa-
rameter gezeigt. Dabei existiert in allen Grofien eine halbjdhrliche Schwingung
aufgrund der tiglichen Gezeit am Aquator. Das Maximum dieser Schwingung
befindet sich im Friihjahr und im Herbst.

Im weiteren wurde die langzeitliche Anderung betrachtet. Dabei wurde der Ein-
fluss der solaren Einstrahlung, insbesondere des solaren 11-Jahres Zyklus auf die
abgeleiteten Parameter untersucht. Da sich der Messzeitraum der SCCAMACHY
Daten bis jetzt nur vom 23sten solaren Maximum bis zum solaren Minimum
erstreckt und daher keine eindeutige Aussage zuldsst, wurden die erhaltenen
Trends mit Simulationen von Atmosphdrenmodellen unter Bedingungen des so-
laren Maximums und des solaren Minimums verglichen. So weist die Strahlungs-
dichte iiber die analysierten 5,5 Jahre, entsprechend einem halben solaren Zyklus
vom solaren Maximum bis zum solaren Minimum, eine Abnahme von ungefdhr
15 % auf. Der Trend in der Heizungsrate betrdgt ca. 1 K/Tag Abnahme tiiber die
5,5 Jahre Daten. Die Ozondichte hat einen negativen Trend von ca. 20 % und die
atomare Sauerstoffdichte von 10 % bis 15 %. In der atomaren Wasserstoffdich-
te hingegen ist eine Zunahme tiiber die letzten 5,5 Jahre festzustellen. Der Trend
liegt in diesem Fall zwischen 20 % und 30 %. Ein Vergleich mit den Modelldaten
von SOCRATES, HAMMONIA und WACCMS3 zeigt, dass dieser Trend auf die
unterschiedliche solare Einstrahlung zuriickgefiihrt werden kann.

Zum Schluss wurde in dieser Arbeit noch eine Wellenanalyse der SCCAMACHY
Daten durchgefiihrt. Dabei sollte iiberpriift werden, ob in den Daten die wesent-
lichen atmosphérischen Wellensignaturen erkannt werden kénnen. In den Da-
ten konnen Kelvinwellen, Rossby-Schwerewellen und Rossbywellen identifiziert
werden. Durch einen Vergleich mit SABER Messungen werden diese Wellensi-

gnaturen bestétigt. AuSerdem konnen durch eine Simulation der SCCAMACHY
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Spektren anhand der besser aufgelosten SABER Spektralanalysen Artefakte in
den SCIAMACHY Spektralanalysen zweifelsfrei identifiziert werden.

Insgesamt zeigt sich, dass die hier abgeleiteten Datensitze fiir verschiedene wis-
senschaftliche Studien tiberaus brauchbar sind. So ergeben sich langfristige glo-
bale Datensitze, mit denen das Verhalten der Atmosphére im Bereich der Meso-

pausenregion ndher untersucht werden kann.
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