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Zusammenfassung

Troposphirisches Ozon ist bekannt als wichtiges Oxidationsmittel und als Vorldufergas
hoch reaktiver Radikale. Es zdhlt zu den wichtigsten Treibhausgasen und wirkt bei hohen
Konzentrationen an der Erdoberfliche giftig fiir alle Lebewesen. Zwar wird der GroBteil
des troposphirischen Ozons photochemisch produziert, ein erheblicher Anteil hat aber
stratosphérischen Ursprung und wird entlang von Tropopausenfalten in Zyklonen in die
Troposphire transportiert. Dieser Transport von Luftmassen aus der Stratosphire in die
Troposphidre (STT) kann zu einem kurzzeitigen, starken Ozonanstieg am Boden fiihren
und langfristig die Chemie der Troposphire beeinflussen. Die Quantifizierung des Ozon-
eintrages und die Identifizierung der dafiir verantwortlichen Prozesse ist mit groen Un-
sicherheiten belastet und ein aktuelles Forschungsthema.

Aufgrund ihrer groben Auflésung ist es mit globalen Modellen nicht méglich, die De-
tails dieser STT-Prozesse zu erfassen. Deshalb wird in dieser Arbeit das Modellsystem
MECO(n) genutzt, welches das regionale Atmosphirenchemie- und Klimamodell COS-
MO/MESSy mit dem globalen Chemie-Klimamodell ECHAMS/MESSy (EMAC) kop-
pelt. Eine einheitliche Prozessparametrisierung ermoglicht konsistente, simultane Simu-
lationen in verschiedenen Modellauflésungen. Ein als Teil dieser Arbeit neu entwickeltes
Submodell erlaubt die Initialisierung kiinstlicher, passiver Tracer in Abhingigkeit ver-
schiedener Variablen. Mit einem auf diese Weise freigesetzten, stratosphirischen Tracer
lasst sich Ozon mit stratosphirischer Herkunft von solchem, das photochemisch produ-
ziert wurde, unterscheiden.

Im Rahmen einer Fallstudie werden die Austauschprozesse an einer Tropopausenfalte so-
wohl aus der Eulerischen, als auch aus der Lagrangeschen Perspektive betrachtet. Die
Analyse der STT-Prozesse zeigt, dass Luftmassen aus der Stratosphire durch turbulente
und diabatische Prozesse am Rand der Tropopausenfalte in die Troposphire gelangen und
anschlieBend bis zum Boden transportiert werden. Diese absinkenden, stratosphérischen
Luftmassen fiihren in den Simulationen zu Ozonanstiegen am Boden, die mit Beobach-
tungsdaten evaluiert werden konnen. Es wird gezeigt, dass die Ergebnisse der feiner auf-
l6senden Modellinstanz gut mit den Messungen iibereinstimmen.

In einer Lagrangeschen Analyse lassen sich Mischungszeitskalen fiir STT-Prozesse be-
stimmen. Es wird gezeigt, dass Luftpakete, die sich ldnger als zehn Stunden in der Tro-
posphire aufhalten, diese durch den Eintrag ihrer stratosphérischen Tracereigenschaften
beeinflussen und daher nicht vernachlédssigbar sind. Eine weitere Studie gibt Aufschluss
tiber die Effektivitit der Mischung an Tropopausenfalten: Fast die gesamte Luftmasse, die
sich zu einem bestimmten Zeitpunkt in der Tropopausenfalte befindet, gelangt innerhalb
von zwei Tagen in die Troposphire.






il

abstract

Tropospheric ozone is well known as an important oxidant and a precursor for highly
reactive radicals. It is one of the most important greenhouse gases and toxic to all living
creatures in case of high concentrations occurring at the earth’ surface. Although a large
fraction of tropospheric ozone is produced photochemically, significant amounts of ozone
have stratospheric origin and are transported to the troposphere along deep tropopause
folds in cyclones. This transport of air masses from the stratosphere to the troposphere
(STT) can lead to peaked ozone concentrations at ground level and hereby influence the
long-term trend of tropospheric ozone. The quantification of the amount of ozone input
and the identification of responsible processes are subject to a high level of uncertainty
and therefore a current topic of research.

Because of their coarse resolution, global models are not able to simulate these STT-
processes in detail. Therefore we use the global and regional atmospheric chemistry model
system MECO(n), which couples the limited-area atmospheric chemistry and climate mo-
del COSMO/MESSy to the global model ECHAMS/MESSy for Atmospheric Chemistry
(EMAC). Using similar process parametrisations, the system allows for very consistent,
simultaneous simulations in different spatial resolutions. As a part of this thesis a new
submodel has been developed, enabling the release of artificial, passive tracers dependent
on certain variables. Initialising an artificial stratospheric tracer that way makes it possible
to distinguish between ozone with stratospheric origin and those which has been photo-
chemically produced.

Within the scope of a case study, we investigate the exchange processes in the vicinity of
a tropopause fold from Eulerian and Lagrangian point of view. Air parcels, entering the
troposphere due to turbulent and diabatic processes along the tropopause fold, are trans-
ported deep into the lower troposphere. Simulated ozone enhancements at ground level,
caused by descending stratospheric air masses, are evaluated with observational data. It
is shown that the results of the finer resolved, regional model instance coincide well with
the measurements.

Within the framework of a Lagrangian study, mixing time-scales for STT-processes are
determined. It is shown, that air parcels, staying in the troposphere longer than ten hours,
influence the troposphere by inserting their stratospheric tracer properties and are the-
refore not negligible. Furthermore, the effectivity of mixing along a tropopause fold is
analysed, showing that almost all of the air masses being once in the tropopause fold are
transported into the troposphere during the following two days.
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Kapitel 1

Einleitung und Ziele

1.1 Die Atmosphiire der Erde

Die Erde ist von einer gasformigen Hiille, der
Erdatmosphire, umschlossen, die sich vertikal zwi-
schen der Erdoberfliche und etwa 10000 km aus-
dehnt. Aufgrund ihrer vertikalen Temperaturstruk-
tur ldsst sich die Erdatmosphire in verschiedene
Schichten einteilen. In den unteren 80 km der At-
mosphire befinden sich die Troposphire, die Stra-
tosphire sowie die Mesosphire (Abb. 1.1 und Kap.
1.1.1). Die Hauptbestandteile des Gasgemisches
dieser Schichten sind gut durchmischt. Es setzt sich
zusammen aus 78,1% Stickstoff, 20,9% Sauerstoff
und 0,93% Argon und anderen Edelgasen. Auf-
grund von Kondensation und Evaporation variiert
das Mischungsverhiltnis von Wasserdampf in der
Troposphire zwischen 0 und 3%. Auch die Kon-
zentrationen der Spurengase ist in der Atmosphi-
re rdaumlich und zeitlich sehr variabel, zusammen
tragen sie ca. 1% zu dem Gasgemisch der Atmo-
sphére bei. Trotz ihres geringen Anteils haben eini-
ge Spurengase groflen Einfluss auf die Strahlungs-
bilanz und damit auf die Temperatur der Atmosphi-
re. Kohlenstoffdioxid (CO,), Methan (CH,), Ozon
(03) und Distickstoffmonoxid (N,O) zdhlen neben
Wasserdampf (H,O) zu den bedeutendsten Treib-
hausgasen. Sie absorbieren und emittieren unter an-
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Abbildung 1.1: Schematischer Auf-
bau der Erdatmosphire bis 80 km Ho-
he mit Temperatur- (rot) und Ozonpro-
fil (blau) (Quelle: http://www.dwd.de/
- Spezielle Nutzer, Schulen, Klima und
Umwelt, Stand: 11.06.2014).
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2 1. Einleitung und Ziele

derem die terrestrische, langwellige Strahlung und tragen auf diese Weise zum natiirlichen
Treibhauseffekt bei. Letzterer fithrt zu einem Ansteigen der mittleren Oberflichentempe-
ratur der Erde von -18 °C auf 15°C und erméglicht dadurch das Leben auf der Erde.
Wihrend der letzten 150 Jahre ist die Konzentration der Treibhausgase durch anthropo-
gen verursachte Emissionen angestiegen, wodurch eine Zunahme der globalen Tempera-
tur verursacht wird. Die Verbrennung fossiler Brennstoffe (Kohle, Erdol, Erdgas) fiihrt
dabei beispielsweise zu zusitzlichen CO,-Emissionen, die Intensivierung der Viehzucht
verursacht eine erhohte Methanproduktion. Neben den Treibhausgasen werden durch an-
thropogene Emissionen fliichtige, organische Verbindungen (Kohlenwasserstoffe, VOCs)
und weitere, oft gesundheitsschidliche Stoffe in die Troposphire eingetragen. Die Tropo-
sphére besitzt jedoch eine gewisse Selbstreinigungskraft, die das Ansteigen der Konzen-
trationen dieser Spezies verhindert. Durch Oxidationsprozesse werden VOCs in Molekii-
le iiberfiihrt, die iiber Trockendeposition oder Niederschlag wieder aus der Troposphére
entfernt werden. Die Oxidationsfahigkeit der Troposphére wird durch das hochreaktive
Hydroxilradikal (OH) bestimmt, dessen Hauptquelle das Ozon ist.

Troposphirisches Ozon hat demnach groen Einfluss auf die Chemie der Troposphire,
zdhlt zu den wichtigsten Treibhausgasen und ist, bei hohen Konzentrationen an der Erd-
oberfliche, gesundheitsschidlich fiir alle Lebewesen. In der Stratosphire absorbiert Ozon
die gefédhrlichen Teile der ultravioletten Strahlung (UV-Strahlung), ermdglicht dadurch
erst das Leben auf der Erde und hat gro3en Einfluss auf die Strahlungsbilanz der unteren
Stratosphire.

Wie die Ozonverteilungen in Troposphire und Stratosphére zu Stande kommen und wel-
che Quellen und Senken das Ozon hat wird in den Abschnitten 1.3.1 und 1.3.2 beschrie-
ben. Die folgenden Kapitel geben zuniichst einleitend eine Ubersicht iiber die sich in
ihren thermischen, chemischen und dynamischen Eigenschaften stark unterscheidenden
Atmosphérenschichten Troposphire und Stratosphire (Kap. 1.1.1) sowie iiber die Aus-
tauschprozesse zwischen ihnen (Kap. 1.2).

1.1.1 Troposphiire, Stratosphére und Tropopause

Die energiereiche, solare Strahlung erwidrmt die Erdoberflache, wird dort als langwellige,
terrestrische Strahlung emittiert und fiihrt damit zu einer Erwédrmung der dariiber
liegenden Schichten. Die Troposphire ist daher grundsitzlich charakterisiert durch eine
Temperaturabnahme mit der Hohe, im Mittel um 6,5°C km™!. Ihre vertikale Ausdehnung
ist abhingig von der geographischen Breite und liegt zwischen 6km an den Polen
und 18km am Aquator. Die Troposphire beinhaltet 75% bis 90% der Gesamtmasse
sowie fast den gesamten Wasserdampf der Atmosphire. Erwidrmte Luftmassen am
Boden steigen aufgrund von Hebungsprozessen oder Konvektion auf und kiihlen dabei
trockenadiabatisch ab. Kommt es zur Kondensation wird latente Warme freigesetzt,
die ein weiteres Aufsteigen der Luftmassen ermoglicht. Kalte Luftmassen aus hoheren,
troposphirischen Regionen oder durch Verdunstung auskiihlende Luftmassen sinken
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dagegen ab. Aufgrund dieser stindigen auf- und absteigenden Luftmassen ist die Tropo-
sphére eine gut durchmischte Atmosphirenschicht.

In der oberhalb der Troposphire liegenden Stratosphére bleibt die Temperatur in den
unteren Schichten mit der Hohe konstant oder nimmt leicht zu. Im oberen Teil der Strato-
sphére steigt die Temperatur deutlich an. Durch diese stabile Schichtung der Stratosphére
werden starke Vertikalbewegungen unterdriickt. Grund fiir die Temperaturzunahme ist
die Ozonschicht (Kap. 1.3.1), in der die kurzwellige Solarstrahlung absorbiert wird.

Tropopausendefinitionen

Als Tropopause wird die Grenze zwischen Troposphire und Stratosphire bezeichnet.
Um Austauschprozesse zwischen Stratosphdre und Troposphire (engl.: stratosphere-
troposphere-exchange, STE) diagnostizieren zu konnen (Kap. 1.2) wird eine eindeutige
Definition der Tropopause benotigt. Die Stratosphére unterscheidet sich von der Tropo-
sphére in ihren thermischen, chemischen und dynamischen Eigenschaften (Kap. 1.1.1).
Die im Folgenden aufgefiihrten Tropopausendefintionen basieren auf diesen unterschied-
lichen Eigenschaften.

* Thermische Tropopause

Traditionell wird die Tropopause iiber den vertikalen Temperaturgradienten be-
stimmt. Dabei gilt die Tropopause nach Definition der World Meteorological Orga-
nization (WMO) als unterstes Niveau, bei dem das Temperaturgefille (engl.: lapse
rate) kleiner als 0,002 K/m wird und in einer Schicht von mindestens 2 km iiber
diesem Niveau diesen Wert nicht iiberschreitet (World Meteorological Organizati-
on 1957). Auf diese Weise lisst sich der Ubergang von Troposphiire zu Stratosphire
sehr einfach bestimmen. Allerdings ist die Definition der thermischen Tropopause
in Regionen mit Tropopausenfalten (Kap. 1.2.2) nicht eindeutig, da auf der Hohe
des Strahlstroms (engl.: Jetstream) Diskontinuitidten entstehen. Die thermische Tro-
popause ist daher keine kontinuierliche, zweidimensionale Fliche im Raum. Au-
Berdem lasst sie sich in horizontalen, zweidimensionalen Feldern nicht bestimmen.
Die thermische Tropopause ist daher zur Analyse dynamischer oder chemischer
Transportvorginge eher ungeeignet.

* Dynamische Tropopause
Um dynamische Prozesse zu analysieren bietet sich die Verwendung der Potentiel-
len Vorticity (PV) an (Reed 1955; Shapiro 1980). Sie ist nach Ertel (1942) wie folgt
definiert:

1. -
PV = —i7- VO, (1.1)

p
dabei ist p die Dichte, © die potentielle Temperatur und 77 = § + 20} die absolute

Vorticity, mit ) dem Vektor der Erdrotation und C V x @ der relativen Vorticity.
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Die Anderung der PV lisst sich durch einen Reibungs- und einen diabatischen Term
beschreiben:

D 1l o = = 1, ==

EPV_ ;(V X F)-V@—l—;n-V@. (1.2)
Hier bezeichnet F' die Summe aller nicht konservativen Krifte, 6= %? die diaba-
tische Heizrate. Fiir den Fall einer adiabatischen und reibungsfreien Stromung ist
die PV demnach materiell erhalten (Hoskins et al. 1985). Aufgrund ihrer stabilen
Schichtung sind die PV-Werte der Stratosphire sehr groB3, in der Troposphire im
Mittel eher klein.
Das urspriingliche Konzept der dynamischen Tropopause basiert auf dem isentro-
pen Gradienten der PV (Reed 1955). Kunz et al. (2011) zeigen, dass die PV-Werte
der dynamischen Tropopause in den Extratropen in Abhidngigkeit von Jahreszeit,
potentieller Temperatur und geographischer Breite zwischen 1,5 und 5 pvu (1 pvu =
1079m?s~ 'K kg™!) variieren. Zur Vereinfachung werden meistens feste PV-Werte
als Tropopausendefinition verwendet. Am hédufigsten Verwendung findet die 2pvu-
Tropopause (Holton et al. 1995). Aufgrund der Undefiniertheit der PV am Aquator
wird in den Tropen nicht die PV, sondern die potentielle Temperatur als dynamische
Tropopause verwendet.

Chemische Tropopause

Chemisch lésst sich die Tropopause iiber sogenannte Tracer definieren. Tracer sind
Indikatoren fiir bestimmte Zusténde, Prozesse oder Regionen. Hiufig werden Spu-
renstoffe, die in dem betrachteten Bereich der Atmosphire eine geringe Hinter-
grundkonzentration haben und chemisch nahezu inert sind, als Tracer verwendet.
Durch ihre Analyse lassen sich Ausbreitung und Mischungsprozesse der Luftmas-
sen untersuchen.

Aufgrund seiner geringen Konzentrationen in der Troposphire und dem starken
Anstieg in der Stratosphire (Abb. 1.1) kann beispielsweise Ozon als natiirlicher,
stratosphérischer Tracer betrachtet und zur Definition der chemischen Tropopause
genutzt werden. Dazu werden hidufig bestimmte Ozonmischungsverhiltnisse (Wild
2007: 150 ppb; Hsu et al. 2005: 100 ppb) oder Ozongradienten (Bethan et al. 1996:
60 ppb/km iiber eine Schichtdicke von mind. 200 m) verwendet. Aufgrund der Va-
riabilitdt von Ozon sind die gewéhlten Tropopausenwerte abhingig von der Saison
und der geographischer Breite (Zahn et al. 2002).

Neben natiirlichen Tracern wie Ozon lassen sich auch kiinstliche Tracer zur Be-
schreibung der Tropopause nutzen. Prather et al. (2011) definieren einen kiinstli-
chen Tracer E90. Dieser hat eine Zerfallszeit von 90 Tagen und wird kontinuier-
lich an der Erdoberfliche emittiert. Die Tropopause lédsst sich durch eine Fliche
konstanter Mischungsverhiltnisse (Isoflache) des E90-Tracers beschreiben und ist
unabhiingig von Saison und geographischer Breite.
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Abbildung 1.2: Grof3skalige Zirkulation und STE-Prozesse. Die mittlere Lage der Tropopause ist
dargestellt durch die schwarze, dicke Linie. Die blaue Region entspricht der sogenannten ,,over-
world* (Holton et al. 1995), in der die Isentropen iiber 380 K vollsténdig in der Stratosphére liegen.
Die gelbe Region ist die untere Stratosphire, in der die Isentropen die Tropopause schneiden. Die
rosa Region stellt die freie Troposphire dar, wiahrend die braune Region der planetaren Grenz-
schicht entspricht. Auswolbungen der gelben und rosanen Region stellen Tropopausenanomali-
en bzgl. der mittleren Tropopausenlage (gestrichelte Linie) dar. Breite Pfeile kennzeichnen den
Transport durch die globale Zirkulation. Mit Trajektorien, eingezeichnet als griine Pfeile, werden
STE-relevante Prozesse dargestellt (aus Stohl et al. 2003).

Austauschprozesse zwischen Stratosphédre und Troposphédre haben groBen Einfluss auf
das Klima und beeinflussen die Lebensbedingungen auf der Erde (Solomon et al. 2010).
Kleine Anderungen in den Konzentrationen der Treibhausgase in der unteren Strato-
sphidre und oberen Troposphire (engl.: upper tropospherer/lower stratosphere, UTLS)
haben signifikanten Einfluss auf den Strahlungsantrieb (Forster und Shine 1997; Zhang
et al. 2004; Riese et al. 2012). Der Transport stratosphérischer, ozonreicher Luftmassen
in die Troposphire beeinflusst die troposphérischen Ozonkonzentrationen und damit die
Chemie und Strahlung in der Troposphire (Kap. 1.3.2). Transport von troposphérischen,
zum Teil stark verschmutzten Luftmassen in die Stratosphire, stort die Gleichgewichte
von Chemie und Strahlung in der Stratosphire.
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1.2.1 STE - globale Aspekte

Die Verteilung der Tracer in der UTLS-Region wird, neben den chemischen Prozessen,
durch die stratosphdrische Zirkulation bestimmt (Holton et al. 1995). Diese wurde
erstmals von Brewer (1949) und Dobson (1956) beschrieben und umfasst alle strato-
sphérischen Tracertransportprozesse, sowohl die Residualzirkulation, verbunden mit
dem Netto-Massentransport, als auch bidirektionale Mischungsprozesse (Boenisch et al.
2011).

Die Residualzirkulation beschreibt den Netto-Massentransport, bei dem Luftmassen
in den Tropen in die Stratosphire gelangen, in der Stratosphire polwirts und in den
mittleren und hohen Breiten abwirts in die Troposphére transportiert werden (Abb.
1.2, breite Pfeile). Der Transport in der Stratosphdre ldsst sich in einen flachen und
einen tiefen Zweig (engl.: shallow and deep branch) einteilen (Boenisch et al. 2011).
Der flache Zweig verlduft zwischen 380 K und 500 K innerhalb einer durch die Tropen
kontrollierten Ubergangsregion (engl.: tropical controlled transition layer) in die Extra-
tropen (Rosenlof et al. 1997), wéhrend der tiefe Zweig in der oberen Stratosphire und
Mesosphire verlduft (Birner und Boenisch 2011). In beiden Fillen wird der Transport
angetrieben durch das Brechen von planetaren Wellen auf unterschiedlichen Skalen
(Plumb 2002). In der extratropischen Stratosphére ist das Brechen von Schwerewellen
ein zusitzlicher Antrieb (McLandress und Shepherd 2009). Der Wellenantrieb wird auch
als extratropische Pumpe (engl.: extratropical pump, Abb. 1.2) bezeichnet (Holton et al.
1995).

Wihrend die Transportzeit der Residualzirkulation etwa fiinf Jahre betriigt, finden die
bidirektionalen Mischungsprozesse auf Transport- und Mischungszeitskalen in der
GroBenordnung von Wochen statt (Shepherd 2003). Quasi-isentrop kommen sie in der
gesamten Stratosphire und in der Mesosphire vor, zwischen Stratosphire und Tropo-
sphére treten sie als STE-Ereignisse auf (z.B.: ,,shallow exchange* in Abb. 1.2) (Boenisch
et al. 2011). Diese bidirektionalen Massenfliisse iiber die Tropopause haben zwar keinen
Einfluss auf die Massenbilanz, konnen allerdings die chemische Zusammensetzung der
Luftmassen dndern und damit die Chemie sowohl in der Troposphire als auch in der
Stratosphire beeinflussen (Gettelman et al. 2011). Bei den Mischungsprozessen handelt
es sich daher um den irreversiblen Teil der Tracertransportprozesse, der letztendlich zu
einem Austausch von Spurenstoffen zwischen zwei verschiedenen Reservoirs fiihrt.

Auf Grundlage der Residualzirkulation ldsst sich fiir die Extratropen netto ein Ab-
wirtstransport stratosphérischer Luftmassen berechnen (Appenzeller et al. 1996b), ohne
die klein- und mesoskaligen Mischungsprozesse (Abb. 1.2, griine Pfeile) im Detail
zu analysieren. Die Betrachtung des Netto-Massentransportes iiber die Tropopause ist
allerdings unzureichend bei der Analyse von Tracerbudgets (Stohl et al. 2003). Um
beispielsweise den Einfluss von STE auf das troposphirische Ozon zu untersuchen ist es
daher notwendig, die einzelnen STE-Prozesse im Detail zu analysieren.



1.2. Stratosphdren-Troposphdren-Austausch (STE) 7

1.2.2 STE in den Extratropen - bevorzugte Regionen und Prozesse

Abbildung 1.3: Geographische Verteilung des jéhrlichen, nordhemisphérischen (a) STT-, (b) TST-
, (¢) Netto- (STT - TST) und (d) bidirektionalen (min(STT,TST)) Massenflusses iiber die Tropo-
pause. Die Analyse basiert auf einer 15-jdhrigen Klimatologie von STE-Trajektorien. Die Mas-
senfliisse sind farbig dargestellt in kgkm~2s~! (aus Sprenger und Wernli (2003), ausfiihrliche
Beschreibung im Text).

In dieser Arbeit werden STE-Ereignisse in den mittleren Breiten auf der Nordhemisphére
untersucht. Im Folgenden werden daher ausschlieBlich die STE-Prozesse in den Extra-
tropen beschrieben. STE-Prozesse der Tropen sind in Stohl et al. (2003) zusammenge-
fasst. Um zwischen Austauschprozessen von der Stratosphire in die Troposphére und
von der Troposphire in die Stratosphidre zu unterscheiden, werden die Abkiirzungen
STT (Stratosphiren-Troposphiren-Transport) und TST (Troposphiren-Stratosphiren-
Transport) eingefiihrt.

Die bevorzugten Regionen der STT-Ereignisse sind zonal und saisonal variabel. Sprenger
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und Wernli (2003) zeigen, dass im Winter, Frithling und Herbst die meisten Ereignisse
entlang der Zyklonenzugbahnen iiber Nordatlantik und -pazifik auftreten, im Winter und
Friihling zusitzlich tiber dem Mittelmeer. Im Sommer befinden sich die bevorzugten Re-
gionen dagegen iiber den Kontinenten, insbesondere iiber Siidosteuropa und Zentralasien
(Sprenger und Wernli 2003; Skerlak et al. 2014). Im Gegensatz dazu ist die saisonale und
zonale Variabilitit der TST-Ereignisse deutlich geringer. Deutliche Maxima treten siidlich
und nordlich von Gronland auf. Die geographische Verteilung der jidhrlichen STT- und
TST-Massenfliisse iiber die Tropopause sind in Abb. 1.3 (a) und (b) dargestellt und zei-
gen, dass TST-Ereignisse, verglichen mit den STT-Ereignissen, in nordlicheren Regionen
der Extratropen auftreten. Diese klimatologischen Ergebnisse stimmen mit der Studie von
Juckes (2000) iiberein, in der theoretisch erhohter TST-Fluss in den nordlichen Regionen
und erhohter STT-Fluss in den siidlichen Regionen der Extratropen abgeleitet wird. Dabei
finden die STT-Prozesse in einem Bereich von etwa 150 hPa unterhalb, die TST-Prozesse
etwas oberhalb der klimatologischen Tropopause statt (Wernli und Bourqui 2002). Spren-
ger und Wernli (2003) zeigen, dass der Netto-Austausch (Abb. 1.3 ¢, Differenz zwischen
STT- und TST-Massenfluss) grundsitzlich die Dominanz der STT-Ereignisse in den mitt-
leren Breiten wiedergibt. Maxima des abwirtsgerichteten Massenflusses befinden sich
tiber den USA und Mitteleuropa, in den Ausgangsregionen des Strahlstroms. Diese Re-
gionen befinden sich stromabwirts der Zyklonenzugbahnen iiber dem Nordpazifik und
Nordatlantik. Das Maximum des bidirektionalen Austauschs (Abb. 1.3 d, min(STT,TST))
befindet sich siidlich von Gronland und erstreckt sich iiber den Nordatlantik. In dieser
Region findet demnach starker Austausch in beide Richtungen statt, der zwar nicht zum
Netto-Massenfluss beitrdgt, aber Einfluss auf die Chemie und den Tracertransport hat
(Gettelman et al. 2011). Stromabwdrts iiber den Kontinenten dagegen, in Regionen in
denen barokline Wellen typischerweise brechen, dominiert der STT-Fluss. Diese Region
wurde bereits in Studien von Danielsen (1968) als bevorzugte Region fiir STT-Ereignisse
in den Extratropen identifiziert.

Das Brechen der baroklinen Wellen in Bereichen, in denen der Strahlstrom seine maxima-
len Geschwindigkeiten erreicht und die daraus folgenden Storungen der Tropopause sind
verbunden mit dem Auftreten von Tropopausenfalten (Abb. 1.4). STT-Prozesse an Tropo-
pausenfalten konnen den Transport von stratosphérischen Luftmassen bis in die planetare
Grenzschicht verursachen und werden im nédchsten Abschnitt detaillierter betrachtet. Au-
Berdem treten STT-Ereignisse in der Umgebung von mesoskaligen, konvektiven Systemen
(Mullendore et al. 2005), bei Gewittern (Wang 2003), durch das Brechen von Schwere-
wellen (Lamarque et al. 1996) sowie durch den scherungs- (Appenzeller et al. 1996a)
und strahlungsbedingten (Forster und Wirth 2000) Zerfall von abgeschniirten Tiefdruck-
gebieten (engl.: Cut-Off-Low) und Tropopausenfilamenten (engl.: Streamer) auf. In der
Umgebung von Wolken fiithren die damit verbundenen diabatischen Effekte, wie Strah-
lungskiihlung oder latentes Heizen, zu STT-Prozessen (Lamarque und Hess 1994; Wirth
1995). In wolkenfreien Regionen ist das Auftreten von Turbulenz, verursacht durch Kon-
vektion, Windscherung, Strahlung oder das Brechen von Schwerewellen, verantwortlich
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fiir den STT (Shapiro 1980; Stohl et al. 2003).

Der TST-Massenfluss in den Extratropen ist geringer als der STT-Massenfluss (Abb. 1.3
b). Luftmassen, die durch einen TST-Prozess in den Extratropen in die Stratosphire ge-
langen, erreichen lediglich die untere Stratosphire (Abb. 1.2, gelber Bereich). Um die
,soverworld* (Abb. 1.2, blauer Bereich) zu erreichen, wiére aufgrund der stabilen Schich-
tung der Stratosphire ein extremer Anstieg der potentiellen Temperatur der Luftmassen
notwendig. Da die Strahlung hierfiir nicht ausreicht, beeinflussen TST-Prozesse der Ex-
tratropen ausschlieBlich die untere Stratosphire (Stohl et al. 2003).

In zahlreichen Studien werden diabatische Prozesse als Ursache fiir den TST identifiziert
(Rood et al. 1997), insbesondere Strahlungseffekte im Zusammenhang mit Antizyklo-
nen (Zierl und Wirth 1997). Bei hochreichender Konvektion kann es zu einem Durchsto-
Ben (engl.: overshoot) der Tropopause und damit dem Eintrag von feuchter Luft in die
Stratosphire kommen (Poulida et al. 1996; Wang 2003; Hegglin et al. 2004). Auch das
Brechen von Schwerewellen zidhlt zu den potentiellen TST-Prozessen (Lamarque et al.
1996; Schilling et al. 1999). Konopka und Pan (2012) analysieren Mischungsprozesse in
der Umgebung des Jetstreams und zeigen, dass fast alle Mischungsprozesse auf der stra-
tosphérischen, zyklonalen Seite des Strahlstroms stattfinden und wahrscheinlich durch
turbulente Prozesse ausgeldst werden. In Zyklonen kommt es vor der Kaltfront zu He-
bungsprozessen entlang der warmen, feuchten Transportbidnder (engl.: warm conveyor
belt). Aufgrund des starken, diabatischen Heizens durch das Freisetzen latenter Wirme
werden Luftmassen aus der unteren Troposphire in die obere Troposphére transportiert.
Strahlung, Scherung oder Turbulenz konnen schlielich den TST dieser Luftmassen ver-
ursachen (Wernli und Bourqui 2002; Stohl 2001; Joos und Wernli 2012).

Die Rolle von Tropopausenfalten

Ein GrofBteil der beobachteten STE-Prozesse in den Extratropen findet in Regionen mit
Hohentrogen oder abgeschniirten Hohentiefdruckgebieten statt, die wiederum sehr hiufig
zur der Entstehung von Tropopausenfalten fiihren (Shapiro 1980; Bush und Peltier 1994;
Bourqui 2006; Skerlak et al. 2014). STT-Prozesse in Verbindung mit Tropopausenfalten
werden héufig auch als trockene Intrusion (engl.: dry intrusion) oder als trockener Luft-
strom (engl.: dry airstream) von Zyklonen bezeichnet (Cooper et al. 2004).

Tropopausenfalten entstehen in dem baroklinen Bereich unterhalb des Strahlstroms (Abb.
1.4) aufgrund einer ageostrophischen Zirkulation (Keyser und Shapiro 1986). Dabei sind
Tropopausenfalten zunédchst nicht zwangsweise mit STE-Prozessen verbunden. Bei der
Ausbildung der Tropopausenfalte ist die PV (GI. 1.1.1) erhalten und das Absinken der
stratosphérischen Luftmassen zunéchst reversibel (Shapiro 1980). Sowohl diabatische als
auch turbulente Mischungsprozesse an der Falte konnen zu Mischung zwischen strato-
sphirischen und troposphirischen Luftmassen und schlielich zur Riickbildung der Falte
fiihren: Forster und Wirth (2000) beschreiben, dass sich die filamentartigen PV-Strukturen
nach einigen Tagen aufgrund von Strahlungsprozessen auflésen. Die Lebensdauer von
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Abbildung 1.4: Querschnitt durch eine Tropopausenfalte. Dargestellt ist die potentiellen Tempe-
ratur (in K; diinne, durchgezogene Linien), die Windgeschwindigkeit (in m/s; dicke, gestrichelte
Linie), der Flugweg wihrend einer Messkampagne (diinne, gestrichelte Linie) sowie die potenti-
elle Vorticity (in 100 x 10~7 Ks~! mb~!; dicke, durchgezogene Linie) als Tropopause. Der ge-
punktete Bereich entspricht der Troposphire (aus Shapiro 1980).

Falten kann ebenfalls durch das Auftreten von Turbulenz verkiirzt werden (Shapiro 1980).
Bourqui (2006) zeigt, dass die nicht-konservativen Prozesse einer Kumuluswolke den
Zerfall der Falte und damit die STT-Ereignisse initialisieren.

Basierend auf Messdaten macht Shapiro (1980) die Annahme, dass etwa die Hilfte des
Ozons, das in eine Tropopausenfalte transportiert wird, schlieBlich auch in die Troposphé-
re gelangt. Dabei werden den Tracern innerhalb der Falte bereits zu 50% troposphérische
Eigenschaften zugeordnet. Cooper et al. (2004) zeigen mit einer Trajektorienstudie, dass
22% der Luftmasse in einer Falte innerhalb von 7,5 Tagen in die Troposphire transportiert
werden. Dieser Anteil steigt auf 90% innerhalb von zwei Tagen, wenn ausschlieBlich der
untere Teil (unter 600 hPa) der Tropopausenfalte betrachtet wird.

Tropopausenfalten sind dreidimensionale Strukturen und in horizontalen PV-Feldern
(z.B. auf Isentropen oder Druckniveaus) als schmale, weit zum Aquator ausge-
dehnte PV-Filamente, sogenannte stratosphdrische Streamer, zu erkennen. Spren-
ger et al. (2007) zeigen, dass an iiber 50% aller Streamer STT-Ereignisse statt-
finden. Dabei ist der Massenfluss durch STT-Ereignisse groBer (1,74-10'2 kg/h) als
durch TST-Ereignisse (0,92-10'? kg/h). STT-Ereignisse finden bevorzugt an der strom-
aufwirts gelegenen (westlichen) Seite, TST-Ereignisse an der stromabwirts gele-
genen (nordostlichen) Seite der Streamer statt. 15% aller Streamer sind verbun-
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den mit sogenannten tiefreichenden STT-Prozessen (engl.: deep exchange events),
durch die stratosphirische Luftmassen bis in die planetare Grenzschicht transpor-
tiert werden. Diese tiefreichenden STT-Ereignisse finden an ausgeprigten Tropo-
pausenfalten statt, die tief in die Troposphire eindringen (Stohl und Trickl 1999).
Nach Bourqui und Trepanier (2010)
lasst sich die Bewegung der Luftpake-
te bei tiefreichenden STT-Prozessen
in drei Phasen beschreiben: Das Uber-
schreiten der Tropopause findet in
der Umgebung von niedrigen Tropo- _

pausenstrukturen statt. AnschlieBend ———  SURSSRRRREEEEEE
sinken die Luftpakete entlang der ge- ~ ~-P<
neigten Isentropen quasi-adiabatisch
ab, ihre potentielle Temperatur nimmt
dabei etwa um ein 1 K pro Tag ab.
In der unterer Troposphire vertei-
len sich die Luftpakete schlieBlich
in Abhingigkeit der dort vorherr-
schenden, synoptischen Stréomung.
Voraussetzung  fiir  tiefreichende
STT-Ereignisse ist das Vorhandensein
einer baroklinen Zone am Boden,

Tropopause Tropopause

intrusion

Northward Baroclinic zone

Abbildung 1.5: Schematische Darstellung ei-
nes typischen, extratropischen, tiefreichenden
STT-Ereignisses. Die rote Linie kennzeichnet die
dynamische Tropopause. Blaue Linien stellen Isen-
tropen dar, die durch die Tropopausenanomalie
verformt sind. Durchgezogene (gestrichelte) Linien
entsprechen den Isentropen, falls am Boden in der

die zu einer weiteren Neigung der
Isentropen fiihrt (Abb. 1.5). Durch
diese tiefreichenden STT-Ereignisse
kann stratosphérisches Ozon bis in die

Néhe der Tropopausenfalte eine (keine) barokline
Zone auftritt. Die pinken Linien stellen die entspre-
chenden Trajektorien fiir diese beiden Fille dar (aus
Bourqui und Trepanier 2010).

planetare Grenzschicht transportiert
werden (Skerlak et al. 2014).

1.3 Quellen, Senken und die Bedeutung von Ozon

1.3.1 ...in der Stratosphire

Etwa 90% des Ozons befinden sich in der Stratosphire, 75% bilden im Hohenbereich
von 15 bis 30 km die Ozonschicht. Durch die Absorption der UV-Strahlung in der Ozon-
schicht gelangt die fiir Lebewesen gefihrliche Strahlung mit geringerer Intensitit an die
Erdoberfliche. Anderungen der chemischen Zusammensetzung in der UTLS-Region ha-
ben groBen Einfluss auf den Strahlungsantrieb. Die simulierten Strahlungseffekte von
Wasserdampf und Ozon sind dabei besonders sensitiv auf die Unsicherheiten der Mi-
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schung in dieser Region. Fiir Ozon wird der grofte Einfluss dieser Unsicherheiten in der
extratropischen unteren Stratosphire beobachtet (Riese et al. 2012).

Die Entstehung der vertikalen Ozonverteilung sowie der Ozonschicht lassen mit dem
Chapman-Reaktionsmechanismus beschreiben (Chapman 1930). Durch hochenergetische
UV-Strahlung (Wellenldnge A=180-240nm) wird die Photodissoziation eines Sauer-
stoffmolekiils (O2) in zwei Sauerstoffatome (O) ermoglicht (Gl. 1.3). Zusammen mit ei-
nem weiteren Sauerstoffmolekiil und einem beliebigen Sto3parameter M bildet sich Ozon
(O3) (GL. 1.4). UV-Strahlung (A =200-300nm) tridgt ebenfalls zur Photolyse und damit
zum Abbau, von Ozon bei (GI. 1.5). Durch Rekombination bilden sich aus dem entstan-
denen Sauerstoffatom und einem weiteren Ozonmolekiil zwei Sauerstoffmolekiile (GI.
1.6).

Oy +hyr — O+0 (1.3)
O04+0s+M— O3 +M (1.4)
O3 +hy — 02+ 0O (1.5)
O+ 03 — O3+ Oy (1.6)

Dabei ist hr das Produkt aus dem Planckschen Wirkungsquantum h und der Frequenz v
von Licht der Wellenlénge .

Aus dem Gleichgewicht der Reaktionen 1.3 - 1.6 lisst sich die Ozonkonzentration in der
Atmosphire berechnen. Dabei ergibt sich ein vertikales Ozonprofil, mit maximalen Ozon-
werten in einer Schicht zwischen 15 und 30 km (Abb. 1.1). Oberhalb dieser Schicht liegt
eine geringere Dichte der Sauerstoffmolekiile vor, unterhalb kommt weniger der intensi-
ven UV-Strahlung an.

Berticksichtigt man zur Berechnung der stratosphirischen Ozonchemie ausschlie3lich
den Chapman-Mechanismus, stellen sich im Gleichgewicht zu hohe Ozonkonzentratio-
nen ein. Katalytische Prozesse sorgen fiir den zusitzlichen, effektiven Ozonabbau. Dabei
handelt es sich um eine Folge von Elementarreaktionen, in der eine Substanz X, bei der
es sich meistens um Radikale wie beispielsweise das Hydroxil-Radikal (OH) oder Stick-
stoffmonoxid (NO) handelt, verbraucht (GI. 1.7) und anschlieBend neu produziert (GI.
1.8) wird. In der Bilanz (Gl. 1.9) bleibt dabei die Konzentration der Substanz X unverin-
dert, Ozon dagegen wird abgebaut.

X+ 03 — XO + Oy (1.7)
XO+0 — X+0, (1.8)
O+03 —>OQ—|—OQ (19)

In der unteren Stratosphire hat Ozon eine Lebensdauer von mehreren Monaten. Seine
Konzentration wird hier vielmehr durch die meteorologische Dynamik, als durch die che-
mischen Prozesse bestimmt. Daher eignet sich Ozon als dynamischer Tracer fiir strato-
sphérische Luftmassen.
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1.3.2 ... in der Troposphiire

Ozon in der Troposphire ist eines der bedeutendsten Treibhausgase und hat groen Ein-
fluss auf die Chemie. Es ist die Hauptquelle des Hydroxilradikals (OH) und bestimmt auf
diese Weise die Oxidationsfihigkeit der Troposphire. Troposphirisches Ozon wird pho-
tochemisch produziert und abgebaut, eine weitere Quelle ist der Eintrag aus der Strato-
sphére, eine weitere Senke die Trockendeposition. Im Folgenden werden die wichtigsten
Produktions- und Abbauprozesse des Ozons beschrieben.

Ausgangspunkt zahlreicher Oxidationsprozesse in der Troposphire ist die Photolyse von
Ozon (Levy 1971). Bei der Photodissoziation von Ozon bei Wellenldngen kleiner 320 nm
entstehen angeregte Sauerstoffatome (O'D) (Gl. 1.10). Durch St6Be mit molekularem
Stickstoff (N3) oder Sauerstoff (O) als StoBpartner (M) werden die angeregten Sauer-
stoffatome wieder in den Grundzustand {iiberfiihrt (Gl. 1.11) und es kommt schlie8lich
zur Ozonriickbildung (Gl. 1.12). Ein geringer Teil (=1%) der angeregten Sauerstoffato-
me reagiert mit Wasser (Gl. 1.12). Diese Reaktion ist die Hauptquelle des OH-Radikals.

O3+ hv — O('D) + O, (1.10)
O('D)+M — O+ M (1.11)
O+0,+M— 03+ M (1.12)
O('D) + H,O — 2 OH (1.13)

Die entstandenen OH-Radikale sind hochreaktiv. IThre Hauptsenke ist die Oxidation von
Kohlenstoffmonoxid (CO) und Methan (CH,). Zusitzliche lokale Senken sind Kohlen-
wasserstoffe (VOCs), wie beispielsweise das in Wildern emittierte Isopren (CsHg).
Wihrend der Oxidation von Kohlenstoffmonoxid und Methan kann Ozon photochemisch
erzeugt und abgebaut werden. Ozonproduktions- und abbauraten werden dabei durch das
Vorhandensein von Stickstoffoxiden (NOyx = NO + NO,) und UV-Strahlung bestimmt.
Bei der Oxidation von CO reagieren die in GI. 1.13 produzierten OH-Radikale schnell zu
HO; (GIn. 1.14 und 1.15).

OH + CO — H + CO, (1.14)
H+O;+M — HO; + M (1.15)

Liegen in unbelasteter Luft geringe NOy-Konzentrationen vor, wird das HO, iiber die
Reaktion mit O3 zuriick in OH umgewandelt (Gl. 1.16). Diese Reaktionskette fiihrt netto
zu einem Ozonabbau.

HOy + O3 — OH 4 2 O, (1.16)

Liegen tagsiiber ausreichend hohe Mischungsverhiltnisse von NOy vor (2= 10 ppt), fiihrt
die CO-Oxidation dagegen zur Bildung von Ozon. Uber HO», entstanden in Gl. 1.15, wird
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NO in NO, umgewandelt (Gl. 1.17). Bei Wellenldngen <430 nm wird das entstandene
NO, photolysiert (Gl. 1.18) und schlieBlich Ozon nach Gl. 1.12 produziert. Auf diese
Weise fiihrt tagsiiber ein Anstieg von NO zur Ozonproduktion.

HO3 + NO — OH + NO, (1.17)
NOs; + hy — NO + O (1.18)

Ahnliches gilt fiir die Methanoxidation: Durch das OH-Radikal wird Methan oxidiert (G.
1.19). Bei Anwesenheit von NO kommt es zur Bildung von NO, (Gl. 1.20). Letzteres wird
schlieBlich, wie wiahrend der CO-Oxidation, photolysiert und es kommt zur Ozonproduk-
tion (Gln. 1.18 und 1.12). Die Methanoxidation bei niedrigen NOy-Konzentrationen und
in der Nacht hat keinen Einfluss auf das Ozon.

NOy reguliert demnach die chemischen Produktions- und Abbauprozesse des tropo-
sphérischen Ozons. In den Extratropen entstehen Stickoxide hauptsidchlich durch die
Verbrennung fossiler Brennstoffe, wie sie vor allem bei Kraftfahrzeugen vorkommen.
Natiirliche Quellen, vor allem in den niedrigen Breiten, sind die Biomassenverbrennung
und Blitze. Wihrend NO, aus Erdboden emittiert wird, sind die Konzentrationen iiber
dem Ozean sehr niedrig.

Erhohte NOy-Konzentrationen in den mittleren Breiten liegen daher vor allem in stid-
tischen Regionen und Ballungsgebieten vor und verursachen einen fiir diese Regionen
typischen Tagesgang im Ozon. Nach Sonnenaufgang kommt es zur photochemischen
Produktion von Ozon. Maximalwerte werden in den Nachmittagsstunden erreicht.
Nach Sonnenuntergang wird Ozon nach Gl. 1.16 abgebaut. In ldndlichen Gebieten
oder an hoher gelegenen Stationen lédsst sich dieser Tagesgang aufgrund niedrigerer
NO,-Konzentrationen nicht beobachten.

Laut aktuellem Bericht des ,,Intergovernmental Panel on Climate Change* (IPCC; Myhre
et al. 2013) werden, basierend auf der Modellvergleichsstudie von Young et al. (2013),
global jdhrlich 4877+£853Tg Ozon chemisch produziert. Der Ozonabbau liegt bei
42604645 Tg. Daraus ergibt sich global betrachtet netto eine chemische Ozonproduktion
von jahrlich 6184275 Tg. Die Trockendeposition ist neben den chemischen Prozessen ein
weiterer Abbauprozess des troposphirischen Ozons. Dabei reagiert Ozon mit organischen
Verbindungen (z.B. Pflanzen) an der Erdoberfliche. Jihrlich werden auf diese Weise
10941264 Tg Ozon abgebaut (Myhre et al. 2013). Als zweite Quelle des troposphé-
rischen Ozons gilt der Eintrag von stratosphédrischem Ozon. Die Menge des Eintrages
wird in den globalen Studien durch die Annahme einer ausgeglichenen Ozonbilanz
erhalten. So gelangen laut IPCC-Report jihrlich 477496 Tg des stratosphirischen Ozons
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durch Stratosphéren-Troposphéren-Austausch (STE) in die Troposphére. Verglichen mit
der photochemischen Ozonproduktion (4877+853 Tg/a) tragen STE-Prozesse zwar nur
9% zum globalen, troposphirischen Ozon bei, der Eintrag des stratosphirischen Ozons
in die obere Troposphire hat allerdings maximalen Einfluss auf die Strahlungsbilanz.
Im IPCC-Report wird langfristig ein Anstieg des stratosphirischen Ozonflusses in die
Troposphire prognostiziert. Grund dafiir ist die Erholung des stratosphérischen Ozons
sowie eine prognostizierte Beschleunigung der grof3skaligen Zirkulation (Hegglin und
Shepherd 2009).

Die Quantifizierung des Ozoneintrages in die Troposphidre durch STE-Prozesse ist
aktuell noch mit groBen Unsicherheiten behaftet. Die Wahl unterschiedlicher Modelle
oder Tropopausendefinitionen fiihrt zu groen Unterschieden in der Berechnung der
globalen, jihrlichen Ozoneintrage durch STE. In einer Modellvergleichsstudie liegen die
Ergebnisse in einem Bereich zwischen 340 und 1440 Tg (Wild 2007). Verglichen mit der
photochemischen Ozonproduktion liegt der Anteil des stratosphirischen Beitrags zum
troposphérischen Ozon in diesen Modellstudien zwischen 5 und 20%. Tatsédchlich ist der
stratosphérische Beitrag zum troposphérischen Ozon deutlich hoher, da der maximale
Eintrag in den Extratropen im Winter und Friihling stattfindet, wenn troposphirisches
Ozon eine lange Lebenszeit hat (Stohl et al. 2003). Roelofs und Lelieveld (1997) schit-
zen den stratosphédrischen Beitrag am troposphérischen Ozon durchschnittlich auf 40%.
Lelieveld und Dentener (2000) zeigen, dass im Jahr 1993 fast 50% des troposphérischen
Ozons aus der Stratosphidre stammen, obwohl der STE-Beitrag verglichen mit der
photochemischen Produktion des Ozons nur 17% betrigt.

Um zu bestimmen, wie gut Modelle bestimmte Aspekte des Ozonbudgets erfassen, ist
es notwendig, weitere Fallstudien auf Prozessebene durchzufiihren (Stohl et al. 2003).
Nur, wenn die einzelnen STE-Prozesse verglichen mit Beobachtungen, im Modell
korrekt wiedergegeben werden, lassen sich die einzelnen Beitridge zum Ozonbudget exakt
quantifizieren.

1.4 Analysemethoden

In Abschnitt 1.2.1 wurde beschrieben, dass es auf Grundlage der globalen, meridionalen
Zirkulation moglich ist, den Netto-Massentransport iiber die Tropopause zu berechnen
(Appenzeller et al. 1996b). Da bidirektionale Massenfliisse tiber die Tropopause aller-
dings die chemische Zusammensetzung der Luftmassen dndern und damit die Chemie
beeinflussen konnen, ist eine detaillierte Analyse der STE-Prozesse notwendig.

Verschiedene Methoden wurden entwickelt, um STE-Prozesse in Simulationsergebnissen
von globalen und regionalen Modellen zu analysieren. Der am héufigsten genutzte
Eulerische Ansatz beruht auf der Methode von Wei (1987). Er basiert auf einem gene-
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ralisierten Koordinatensystem, bei dem ein funktioneller Zusammenhang zwischen der
Vertikalkoordinate und der PV angenommen wird. Dieser Ansatz ist allerdings aufgrund
der Authebung grofler numerischer Terme mit grofen Ungenauigkeiten behaftet (Wirth
1995). Deutliche Verbesserungen in der Genauigkeit der Eulerischen Methode werden
durch die Verwendung der PV als Vertikalkoordinate und des PV-Budgets erreicht (Wirth
und Egger 1999). Diese Methode ist allerdings in den meisten Modellen nicht anwendbar.
In anderen Implementierungen sind die Berechnungen der lokalen STT und TST-Fliisse
sehr sensibel auf die Wahl der Initialisierungsdaten (Gettelman und Sobel 2000).
Verglichen mit dem Eulerischen Ansatz liefert die Lagrangesche Methode zuverlissigere
Ergebnisse iiber den tatsichlichen STE-Fluss im Modell (Wirth und Egger 1999).
Allerdings entsteht ein Teil dieses Flusses im Modell aufgrund numerischer Diffusion,
die nicht notwendiger Weise einen physikalischen Prozess représentiert, der in der
realen Atmosphire tatsdchlich auftritt. Wernli und Bourqui (2002) fithren in ihrer
Studie ein Kriterium beziiglich der Aufenthaltszeit (engl.: residence time) ein. Damit
sollen Trajektorien eliminiert werden, die sich nach dem STT (TST) nur kurze Zeit
in der Troposphire (Stratosphire) aufhalten. STE-Ereignisse, die durch numerische
Diffusion oder Interpolationsfehler in der Trajektorienberechnung in der Umgebung der
stark strukturierten Tropopause entstehen, werden dadurch ausgeschlossen. Wernli und
Bourqui (2002) vermuten, das Trajektorien mit kurzen Aufenthaltszeiten, die nicht auf-
grund von Fehlern entstehen aber mit dem Kriterium ebenfalls eliminiert werden, einen
vernachlissigbaren, chemischen Einfluss haben. James et al. (2003) berechnen, dass
mehr als 90% aller STE-Trajektorien, innerhalb von sechs Stunden erneut die Tropopause
tiberqueren. Die Mischung entlang dieser Trajektorien sei nur wenig signifikant fiir die
troposphirische Chemie. Da die Berechnung separierter STT- und TST-Fliisse daher
stark von der Wahl des Aufenthaltszeitkriteriums abhidngt und zu einer dramatischen
Uberschiitzung des chemischen STE-Effektes fithren kann, wird in Bourqui (2006) eine
Mindestaufenthaltszeit von acht Stunden empfohlen.

Neben den Unsicherheiten die mit den Eulerischen und Lagrangeschen Analysemethoden
verbunden sind, spielt die rdumliche Auflosung der zu Grunde liegenden Daten eine
wichtige Rolle bei der Quantifizierung von STE-Prozesse an Tropopausenfalten. Bourqui
(2006) zeigt, dass grobere horizontale Auflésungen aufgrund der zu groben Darstellung
der Tropopausenfalte zu einer starken Unterschidtzung der STT-Ereignisse fiihrt. In der
Studie von Gray (2003) wird mit steigender Modellauflosung erhohter Tracertransport in
die untere Troposphire festgestellt.

Die richtige Darstellung des Ozons in der unteren Stratosphire ist entscheidend, um
den Transport von stratosphérischen Tracern in die freie Troposphire korrekt wiederzu-
geben (Roelofs et al. 2003). Zusitzlich miissen die Entwicklung der Tropopausenfalte,
filamentartige Strukturen sowie Abbauprozesse durch Chemie und Deposition korrekt
simuliert werden (Lin et al. 2012). Um den Eintrag von stratosphirischen Tracern in
die Grenzschicht zu erfassen, ist die Erfassung zusitzlicher, mesoskaliger Prozesse, wie
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beispielsweise der nichtliche, niedrige Strahlstrom (engl.: Low-Level-Jet) am Oberrand
von Bodeninversionen oder das Brechen gebirgsinduzierter Lee-Wellen, notwendig
(Johnson und Viezee 1981). Cristofanelli et al. (2003) zeigen im Rahmen einer Mo-
dellvergleichsstudie, dass es mit globalen Modellen mit Gitterweiten groer 1,85° nicht
moglich ist, den Transport von stratosphérischen Tracern bis zum Boden zu erfassen.
Lagrangesche Analysen zeigen, dass der Transport stratosphérischer Luftmassen bis in
die untere Troposphire mit dem Auftreten erhohter Ozonwerte, sowohl an hoch als auch
an niedrig gelegenen Bodenmessstationen iibereinstimmt (Lefohn et al. 2011).

In den letzten Jahren wurden daher neue Ansitze entwickelt, um den stratosphirischen
Ozonbeitrag und insbesondere die Ozonkonzentrationen am Boden, mit Modellen besser
zu erfassen. Zhang et al. (2011) verwenden das globale Modell GEOS-Chem. Sie zeigen,
dass die Simulationsergebnisse des Ozons am Boden deutlich verbessert werden, wenn
fiir die Zielregion eine regionale, hoher auflosende Instanz (0,5° x 0,67°) verwendet
wird. Stratosphérische Intrusionen werden allerdings nicht korrekt wiedergegeben.
Lefohn et al. (2013) verwenden ein gekoppeltes System, bestehend aus dem globalen
GEOS-Chem und drei Instanzen des regionalen CAMx (Comprehensive Air qualitiy
Model with extension). Mit der hochauflosenden Instanz, die eine horizontale Auflésung
von 12km hat, werden Ozonerhohungen am Boden, verursacht durch absinkende
stratosphérische Luftmassen, besser erfasst. Der stratosphérische Beitrag wird allerdings
weiterhin unterschétzt, da dem Ozon nur eine stratosphérische Herkunft zugeordnet wird,
wenn es oberhalb von 10 km in die Troposphére eintritt. Lin et al. (2012) zeigen, dass es
mit dem GFDL AM3, einem globalen Chemie-Klima-Modell mit einer horizontalen Auf-
16sung von 50 km, prinzipiell moglich ist, Ozonerh6hungen am Boden durch absinkende
stratosphérische Luftmassen zu erfassen und zu diagnostizieren. Der relative Beitrag
von STE zum Ozon am Boden wird in Verbindung mit stratosphirischen Intrusionen
mit 40-60% etwa 2 -3 mal hoher abgeschiitzt, als in fritheren Studien. Das Modell hat
allerdings Schwierigkeiten, plotzliche, stark ansteigende Ozonerh6hungen zum richtigen
Zeitpunkt am richtigen Ort wiederzugeben. Als Griinde dafiir werden die begrenzte
Auflosung von Orographie und von mesoskaligen Prozessen, unzureichende Darstellung
der Grenzschichtdynamik und fehlende Ozonsenken angegeben.

Die Analysemethoden der STE-Ereignisse und der damit verbundenen Prozesse sind mit
grofBen Unsicherheiten behaftet. Die Bestimmung der Genauigkeit, mit der die Model-
le die einzelnen STE-Prozesse reprisentieren, erfordert weitere detaillierte Fallstudien
(Stohl et al. 2003). Hohere horizontale Auflosungen in den Modellen ermdglichen, in
Fallstudien den STE-Beitrag von beobachteten Ozonerhthungen am Boden zu bestim-
men (Zhang et al. 2011; Lefohn et al. 2013; Lin et al. 2012). Um diese Ergebnisse zu
bestitigen und im Rahmen von Vergleichsstudien zu evaluieren sind weitere Fallstudien
mit hochauflosenden Chemiemodellen notwendig (Lin et al. 2012).
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1.5 Ziele und Gliederung der Arbeit

Um den Einfluss der STE-Prozesse quantifizieren zu konnen, ist eine detaillierte Analyse
der STT- und TST-Prozesse notwendig. Ziel dieser Arbeit ist es, das Verstdndnis dieser
STE-Prozesse zu verbessern. Dazu werden Simulationen mit dem neu entwickelten
Modellsystem MECO(n) durchgefiihrt. Basierend auf den Simulationsdaten, die neben
den dynamischen auch die chemischen Felder enthalten, lassen sich Trajektorienstudien
durchfithren. Die STE-Prozesse werden auf diese Weise konsistent, sowohl aus der
Lagrangeschen als auch aus der Eulerischen Perspektive, analysiert. Folgende Fragen
sollen im Rahmen dieser Analyse beantwortet werden:

1. Unterscheidet sich der Tracertransport in den beiden MECO(n)-Instanzen?
Das Modellsystem MECO(n) (Kap. 2.1.4) beinhaltet die zwei Basismodelle
ECHAM (Kap. 2.1.2) und COSMO (Kap. 2.1.3), die sich unter anderem durch ihre
Auflosung unterscheiden. Verschiedene Studien zeigen, dass der Tracertransport
iiber die Tropopause in Modellen sehr sensitiv auf die Modellauflésung ist: Durch
eine Erhohung der Auflosung wird die numerische Diffusion reduziert und es
kommt zu einer Abnahme des Massenflusses iiber die Tropopause (Cristofanelli
et al. 2003; Land et al. 2002; Rind et al. 2007). Hier wird untersucht, inwiefern
sich der Tracertransport in den beiden Modellinstanzen unterscheidet.

2. Ist es mit dem Modellsystem MECO(n) moglich, den Transport von Tracern
aus der Stratosphiire bis an die Erdoberfliche zu erfassen?
Wihrend Frontpassagen von Tiefdruckgebieten werden an Bodenstationen héufig
erhohte Ozonkonzentrationen gemessen. In verschiedenen Studien wird gezeigt,
dass diese Ozonerhohungen mit dem Absinken stratosphérischer Luftmassen
verbunden sind (Lefohn et al. 2013; Lin et al. 2012). Mit globalen Chemie-Klima-
Modellen ist es allerdings bisher nicht méglich, die beobachteten Ozonerhohungen
im Modell rdumlich und zeitlich korrekt zu erfassen.
Im Rahmen einer Fallstudie, in der sich ein Tiefdruckgebiet mit ausgeprégter
Tropopausenfalte tiber Europa entwickelt, wird der Tracertransport aus der Stra-
tosphire zur Erdoberfliche mit dem Modellsystem MECO(n) untersucht. Aus den
simulierten Ozonerhohungen am Boden sollen Riickschliisse auf die Herkunft
des Ozons gezogen werden. Dazu wurde im Rahmen dieser Arbeit ein neues
Submodell entwickelt, das die Initialisierung kiinstlicher Tracer unter bestimmten
Bedingungen ermdglicht. Mit Hilfe eines kiinstlichen, stratosphirischen Tracers
lassen sich auf diese Weise Ozonerhohungen am Boden auf stratosphirische
Eintrdage zuriickfiihren.
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3. Wie sensitiv sind die Simulationsergebnisse beziiglich Modellauflosung,
Tropopausendefinition und Tracerinitialisierung?
In globalen Modellen werden die STE-Prozesse nur unzureichend erfasst (Roelofs
et al. 2003), der stratosphirische Beitrag zum troposphirischen Ozonbudget
dadurch unterschitzt (Lin et al. 2012). Durch eine erhohte horizontale Auflosung
wird der Transport von stratosphérischen Luftmassen in die untere Stratosphére
von Modellen besser wiedergegeben (Zhang et al. 2011; Lefohn et al. 2013;
Lin et al. 2012). In dieser Arbeit wird das Modellsystem MECO(n) verwendet,
welches chemisch und dynamisch konsistente Simulationen in verschiedenen
Auflosungen auf globaler und regionaler Skala ermoglicht. Der Tracertransport
wird in Abhéngigkeit der Modellauflosung untersucht und mit Beobachtungsdaten
evaluiert. Durch Sensitivitétsstudien, in denen die Tracerinitialisierung, die vertika-
le Modellauflosung und die Definition der dynamischen Tropopause variiert wird,
werden die Ergebnisse auf ihre Robustheit getestet.

4. Welche Prozesse verursachen den STE?
Sowohl diabatische (Forster und Wirth 2000) als auch turbulente Prozesse (Shapiro
1980) konnen Ursache fiir STE-Prozesse entlang von Tropopausenfalten sein. Die
Kombination von Eulerischen und Lagrangeschen Analyseansitzen ermoglicht die
Bestimmung der einzelnen Prozesse, die in dieser Fallstudie fiir den Transport von
stratosphérischer Luft in die untere Troposphére verantwortlich sind.

5. Gibt es in der Umgebung der Tropopausenfalte bevorzugte Regionen fiir STE-
Ereignisse und welchen Einfluss hat dabei das Aufenthaltszeitkriterium?
In der Analyse von Sprenger et al. (2007) werden STT-Ereignisse an stratosphiri-
schen Streamern bevorzugt an der stromaufwirts gelegenen Seite identifiziert, wih-
rend die TST-Ereignisse bevorzugt stromabwirts auftreten. Sprenger et al. (2007)
wihlen dabei ein Aufenthaltszeitkriterium von vier Tagen. Um zu bestimmen, wel-
chen Einfluss die Wahl des Aufenthaltskriterium auf die Identifizierung von STE-
Ereignissen hat, werden sowohl STT- als auch TST Trajektorien im gesamten Si-
mulationsgebiet analysiert.

6. Auf welchen Zeitskalen findet Mischung statt?
Die Zeitskalen, auf denen entlang von Tropopausenfalten Mischung zwischen
stratosphérischer und troposphirischer Luft stattfindet, sind unzureichend bekannt
(Stohl et al. 2003). Durch die Verwendung einer Mindestaufenthaltszeit in La-
grangeschen Analysen werden moglicherweise Mischungsprozesse auf kleineren
Zeitskalen ausgeschlossen (Bourqui 2006). Eine Lagrangesche Analyse, der die
dynamischen und chemischen Daten des MECO(n)-Systems zu Grunde liegen, er-
moglicht die Darstellung von Mischungszeitskalen entlang von STE-Trajektorien.
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Zusitzlich wird die geographische Lage der STE-Ereignisse relativ zu der Tro-
popausenfalte exakt bestimmt und auf diese Weise ein Zusammenhang zwischen
STE-Region und Aufenthaltszeit hergestellt.

7. Wie effektiv ist die Mischung an einer Tropopausenfalte?

Shapiro (1980) hat auf der Grundlage von Messdaten abgeschitzt, dass etwa 50%
der Luftmassen aus der Tropopausenfalte in die Troposphéire transportiert werden
und die Luftmassen innerhalb der Tropopausenfalte bereits zu 50% troposphérische
Tracereigenschaften haben. Diese Abschitzungen werden in einer Trajektorien-
studie iberpriift. Um die Effektivitit der Mischung an Tropopausenfalten zu
quantifizieren, wird das Verhiltnis zwischen TST- und STT-Prozessen an Tropo-
pausenfalten bestimmt. Zusitzlich wird die Zusammensetzung der Luftmassen
innerhalb von Tropopausenfalten analysiert.

Einleitend wird in Kap. 2 das Modellsystem MECO(n) beschrieben, sowie verwendete
Beobachtungsdaten und Analysemethoden vorgestellt. Die synoptische Situation der
Fallstudie wird in Kap. 3.1 dargestellt, die verwendete Modellkonfiguration und die
Initialisierung der Tracer in Kap. 3.2.1. Die Analyse des Einflusses stratosphirischer
Luftmassen auf bodennahe Ozonkonzentrationen beginnt in Kap. 3.3.1 mit der Eva-
luation der Modellergebnisse unterschiedlicher Auflosungen mit Beobachtungsdaten.
Eine detaillierte Analyse des Tracertransportes und der zu Grunde liegenden Prozesse
erfolgt in Kap. 3.3.2, bevor die Ergebnisse in Kap. 3.4 auf ihre Robustheit getestet
werden. Abschnitt 3.5 umfasst die Analyse der STE-Prozesse an der Tropopausenfalte
aus der Lagrangeschen Perspektive. Dabei werden bevorzugte Austauschregionen und
Mischungszeitskalen (Kap. 3.5.1), sowie die STE-Bilanz an der Tropopausenfalte (Kap.
3.5.2) bestimmt. AbschlieBend werden die Ergebnisse in Kap. 4 zusammengefasst und
diskutiert.



Kapitel 2

Modell, Daten und Methoden

2.1 Das Modellsystem MECO(n)

Die Modellsimulationen in dieser Arbeit werden mit dem neu entwickelten Modellsystem
MECO(n) (,,MESSy-fied ECHAM- and COSMO models nested n-times*‘) durchgefiihrt.
In den folgenden Abschnitten werden die einzelnen Komponenten des Systems beschrie-

ben.

2.1.1 MESSy

Die Entwicklung des ,,Modular Earth
Submodel System (MESSy)“ begann
2001 am Max-Planck-Institut fiir Chemie
in Mainz. Dem 2013 gegriindeten ,,MES-
SY Consortium*“ gehdren heute neun
Institute an. MESSy besteht aus einem
stets erweiterbaren Satz aus Submodellen
zur Beschreibung diverser Prozesse, einer
Infrastruktur, mit der sich die Prozesse
koppeln lassen und einem Kodierungsfor-
mat.

Eine der Grundideen von MESSy ist
die Modularisierung: Jeder spezifische
Prozess ist als selbststindiges, unab-
hingiges Submodell programmiert, das
individuell an- und ausgeschaltet werden

@@ w Atmosphere

Coiology 359 \essy “
G
@d (base model) ® w
~_standard interface_
CdD

Land surface

Abbildung 2.1: Die Idee von MESSy: Uber eine
standardisierte Schnittstelle werden verschieden
Submodelle an die Basismodelle gekoppelt (aus
Jockel et al. 2005).

kann. Dabei handelt es sich sowohl um Submodelle, die physikalische und chemische
Prozesse beschreiben, als auch um diagnostische Submodelle. Zusitzlich enthidlt MESSy
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sogenannte generische Submodelle. Diese bilden die Infrastruktur, um die prozess-
orientierten und diagnostischen Submodelle iiber eine standardisierte Schnittstelle
an ein Basismodell zu koppeln (engl: interface, Abb. 2.1). Beispielsweise stellt das
generische Submodell CHANNEL (Tab. A.1, Jockel et al. 2010) unter anderem die
Infrastruktur fiir das Datenmanagement zur Verfiigung: Damit Datenfelder, wie z.B. die
Temperatur, zwischen den verschiedenen Submodellen ausgetauscht werden konnen,
wird jedem Feld (,,channel*“-Objekt) ein sogenannter ,,channel* zu geordnet, iiber den das
»channel“-Objekt jederzeit aufgerufen werden kann. Auf diese Weise wird ein flexibler
und effizienter Datenaustausch zwischen den Submodellen erméglicht.

In dieser Arbeit wird die MESSy-Version 2.42 genutzt, die iiber fiinfzig Submodelle
enthilt. Eine Kurzbeschreibung aller hier verwendeten, prozessorientierten und dia-
gnostischen Submodelle befindet sich in Tabelle A.l. Ausfiihrliche Informationen
zu allen Submodellen lassen sich in den dort angegebenen Referenzen sowie auf
http://www.messy-interface.org/ (Stand: 15.04.2014) nachlesen. Als Basismodelle
werden in dieser Arbeit sowohl das globale Klimamodell ECHAMS (Kap. 2.1.2), als
auch das nicht-hydrostatische atmosphirische Regionalmodell COSMO (Kap. 2.1.3)
verwendet. Die Struktur der einzelnen Submodelle sowie die Implementierung von
MESSy in ECHAMS sind in Jockel et al. (2005) beschrieben, die Implementierung von
MESSy in COSMO in Kerkweg und Jockel (2012a).

2.1.2 ECHAMS5/MESSy

Als ECHAMS wird die fiinfte Generation des globalen Klimamodells ECHAM bezeich-
net. Dieses basiert auf dem spektralen Wettervorhersagemodell des europdischen Zen-
trums fiir mittelfristige Wettervorhersage (ECMWE, Simmons et al. 1989) und wurde
vom Max-Planck-Institut fiir Meteorologie in Hamburg fiir Klimasimulationen entwi-
ckelt (Roeckner et al. 2003). Unter der Leitung des Max-Plank-Institutes fiir Chemie in
Mainz wurde ECHAMS durch MESSy (Kap. 2.1.1) erweitert zum ECHAMS/MESSy fiir
Atmosphirenchemie, kurz EMAC (Jockel et al. 2006). In dieser Arbeit wird die Version
5.3.02 des ECHAMS-Modells verwendet.

Die Atmosphidrendynamik lédsst sich mit den Navier-Stokes-Gleichungen, bestehend aus
der Newtonschen Bewegungsgleichung, der Massenerhaltung, dem ersten Hauptsatz der
Thermodynamik und der idealen Gasgleichung, beschreiben. In EMAC werden diese in
der Form der primitiven Gleichungen, die unter anderem die hydrostatische Approxima-
tion beinhalten, verwendet. Die prognostischen Variablen sind dabei Vorticity, Divergenz,
Temperatur, der natiirliche Logarithmus des Bodendrucks sowie die Mischungsverhilt-
nisse verschiedener FeuchtegroBen. Wihrend fiir letztere die Navier-Stokes-Gleichungen
iber finite Differenzen im Gitterpunktsraum gelost werden, wird fiir die anderen Varia-
blen die globale, spektrale Methode angewendet. Hier werden die Felder nicht durch eine
endliche Anzahl an Gitterpunkten, sondern durch Kugelfunktionen approximiert. Die ho-
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rizontale Auflosung wird durch die sogenannten ,,Dreiecksabbrechung® (engl.: triangular
truncation) bestimmt. Als Vertikalkoordinate wird in EMAC eine hybride Druckkoordi-
nate verwendet. Ab einer gewissen Hohe geht dabei die geldndefolgende Koordinate auf
konstante Druckflichen iiber. Die Zeitintegration erfolgt iiber das Leapfrog-Schema, das
drei Zeitebenen benutzt. Feuchtegrofen und Tracer werden mit dem semi-lagrangeschen
Transportschema transportiert. Eine detaillierte Modellbeschreibung von ECHAMS be-
findet sich in Roeckner et al. (2003).

2.1.3 COSMO/MESSy

Das Consortium for Small-Scale Modelling (COSMO) wurde im Oktober 1998 ge-
griindet, um eines der ersten nicht-hydrostatischen atmosphérischen Regionalmodelle
zu entwickeln. Im Dezember 1999 wurde das Modell vom Deutschen Wetterdienst
(DWD) erstmals zur operationellen Wettervorhersage eingesetzt. Neben dem DWD
gehoren dem COSMO heute die nationalen Wetterdienste von der Schweiz, Italien,
Griechenland, Polen, Ruménien und Russland an. Diese Mitglieder arbeiten an der
Weiterentwicklung und Verbesserung des Modells, sowohl fiir die operationelle Vorher-
sage, als auch zu Forschungszwecken (Doms et al. 2011; http://www.cosmo-model.org/
(Stand: 12.06.2014)). Die CLM (,,Climate Limited-Area Modeling*) Gemeinschaft
entwickelte das COSMO-Modell fiir langfristige Klimasimulationen zum sogenannten
COSMO-CLM System (Rockel et al. 2008; http://www.clm-community.eu (Stand:
12.06.2014)). Im Jahr 2012 wurde COSMO-CLM durch MESSy (Kap. 2.1.1) erweitert
zum COSMO-CLM/MESSy (Kerkweg und Jockel 2012a). In dieser Arbeit wird die
Version 4.21 von COSMO-CLM/MESSy verwendet, die im Folgenden kurz als COSMO
bezeichnet wird.

Die hydro-thermodynamischen Gleichungen werden ungefiltert, d.h. ohne kompressible
und hydrostatische Ndherung, verwendet und damit auch fiir die Vertikalbewegung
gelost. Thre Formulierung bezieht sich auf einen hydrostatischen Grundzustand der
Atmosphire. Die prognostischen Variablen in COSMO sind die drei Windgeschwin-
digkeitskomponenten, die Druckabweichungen vom Grundzustand, die Temperatur, die
turbulente kinetische Energie und verschiedene Feuchtevariablen. In der Horizontalen
werden rotierte, sphérische Koordinaten verwendet. Die geldndefolgende Vertikalko-
ordinate kann sowohl druck- als auch hohenbasiert gewdhlt werden. Die numerische
Losung der transformierten Gleichungen erfolgt nach der Methode der finiten Dif-
ferenzen (Gitterpunktsmethode) auf einem Arakawa-C/Lorenz-Staggering-Gitter. In
COSMO sind verschieden Zeitintegrationsschemata implementiert, in dieser Arbeit
wird das Runge-Kutta-Schema mit seinen zwei Zeitebenen verwendet. FeuchtegroBen
und Tracer werden mit einem semi-lagrangeschen Transportschema transportiert. Eine
detaillierte Modellbeschreibung des COSMO-Modells befindet sich in Doms et al. (2011).
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214 MECO()

Das Modellsystem MECO(n) (,,MESSy-
fied ECHAM- and COSMO models
nested n-times*) beinhaltet zwei unter-
schiedliche Basismodelle: Das globale
Chemie-Klimamodell ECHAMS/MESSy
(EMAC, Kap. 2.1.2) und das regionale
Atmosphédrenchemie- und Klimamodell
COSMO-CLM/MESSy (COSMO, Kap.
2.1.3). Die Verwendung der Infrastruk-
tur MESSy (Kap. 2.1.1) ermoglicht die
Kopplung verschiedener Submodelle an
die Basismodelle. Auf diese Weise lassen
sich fiir beide Basismodelle dieselben Pro-
zessparametrisierungen verwenden und es
entsteht eine hohe Konsistenz zwischen
den Modellinstanzen. Dabei konnen be-
liebig viele COSMO-Instanzen ineinander
bzw. in die globale EMAC-Instanz ge-
schachtelt (engl.: nested) werden. In Abb.
2.2 ist exemplarisch eine MECO(12)-

Abbildung 2.2: Beispiel einer MECO(12)-
Konfiguration: Zwolf regionale
COSMO/MESSy-Instanzen sind ineinander
bzw. direkt in die globale ECHAMS/MESSy-
Instanz geschachtelt (aus Kerkweg und Jockel
2012b).

Konfiguration mit zwolf COSMO-Instanzen dargestellt. Die Kopplung zwischen der
globalen EMAC-Instanz und den regionalen COSMO-Instanzen erfolgt on-line iiber
die Software ,,Multi-Model-Driver (MMD), die in MESSy integriert ist. Dabei konnen
COSMO-Instanzen entweder mit Initial- und Randdaten des Globalmodells oder einer
grober auflosenden COSMO-Instanz angetrieben werden. Durch die on-line-Kopplung
ist keine Speicherung der Randfelder notwendig. Aullerdem konnen Simulationen fiir
verschiedene Regionen gleichzeitig durchgefiihrt werden. Die technischen Details der
Kopplungsstrategie in MECO(n) sind in Kerkweg und Jockel (2012b) zusammengefasst.
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2.2 Beobachtungsdaten

2.2.1 Bodenmessungen

In Kap. 3.3.1 werden die Simulationsergebnisse anhand von Ozon-Bodenmessungen eva-
luiert. Diese wurden im Rahmen des EMEP-Programms (,,European Monitoring and
Evaluation Programme* http://www.emep.int/, Stand: 16.04.2014) erstellt und werden
durch NILU (,,Norwegian Institute for Air Research®) auf der Datenplattform EBAS
(http://ebas.nilu.no/, Stand: 16.04.2014) zur Verfiigung gestellt. Die Ozonmessungen er-
folgen stiindlich durch die Messungen von UV-Absorption und werden als Massenkon-
zentration in der Einheit g/m? angegeben. In Tab. 2.1 und Abb. 2.3 ist die geographische
Lage aller in dieser Arbeit verwendeten EMEP-Messstationen eingetragen.

2.2.2 Ozonsonden

In den Abschnitten

3.3.1 und 3.4.4 werden : ' : ‘ ‘ ‘
simulierte Temperatur-
und Ozonprofile mit
Messdaten von Ozon-
sonden des ,,World
Ozone and Ultraviolet s
Radiation Data Centre
(WOUDC)* verglichen
(http://www.woudc.org/
(Stand:  02.05.2013)).
Wihrend die Messung .
in Hohenpeilenberg

mit  einer  Brewer-
Mast-Sonde erfolgt, = 10°W e 10°E -
verwenden die anderen

Stationen (Tab. 2.1) Abbildung 2.3: Geographische Lage der Messstationen. Die Stati-
ECC- (,,Electrochemical onskiirzel sind in Tab. 2.1 erldutert.

55°N

45°N

Concentration  Cell)-

Sonden. Gemessen wird der Partialdruck von Ozon. Die geographische Lage der in
dieser Arbeit verwendeten Orte, an denen Ozonsondenaufstiege durchgefiihrt werden, ist
in Tab. 2.1 und Abb. 2.3 eingetragen.


http://www.emep.int/
http://ebas.nilu.no/
http://www.woudc.org/
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Stationsname Kiir- Breite Linge Stations- Hohe in Hoéhe in

(Netzwerk) zel [°'] [°'"] hohe [m] EMAC [m] COSMO [m]
Aston Hill (E) AH 523014N  3159W 370 113 219
Barajas (W) BA 4028 12N 33448 W 631 975 608
Birkenes (E) BI 5823 18N 8157E 219 400 174
Génserndorf (E) GD 48205N 164350E 161 401 150
HohenpeiBlenberg (W) HP 4748 0N I110E 976 1197 754
Jungfraujoch (E) JJ 463251 N 7596E 3578 1270 2168
La Coulonche (E) LC 48380N 0270W 309 78 231
Lough Navar (E) LN 542635N 75212W 126 60 86
Noya (E) NO 424341 N 85525W 683 125 176
Payerne (W) PA 462924 N 634 12E 491 1017 431
Schauinsland (E) SC 475453 N 75431E 1205 745 470
Sonnblick (E) SB 47316 N 125730E 3106 1072 2186
Valentia (W) VA 515548N 10150W 14 25 85

Tabelle 2.1: Ubersicht der geographischen Lagen der Messstationen des EMEP- (E) sowie des
WOUDC-Netzwerkes (W). Zusitzlich angegeben ist die Hohe der Gitterbox, in der die geogra-
phischen Koordinaten der Messstation der entsprechenden Modellinstanz liegen.

2.3 Methoden

2.3.1 Tracerinitialisierung mit PTRACINI

Das neue diagnostische MESSy-Submodell PTRACINI (Prognostic TRACer
INTItialisation) wurde als Teil dieser Arbeit entwickelt. PTRACINI ermoglicht die
Initialisierung von kiinstlichen Tracern in Abhéngigkeit von anderen Variablen.

Zur Anwendung von PTRACINI werden beliebige Tracer zunidchst mit Hilfe der MESSy-
Submodelle PTRAC oder TREXP (Tab. A.1) definiert. In diesen Submodellen konnen
den Tracern bestimmte Eigenschaften zugeordnet werden. So lassen sich beispielsweise
Tracer definieren, die unabhiingig von konvektiven Ereignissen transportiert werden oder
die Gegenstand eines Zerfallsprozesses mit einer konstanten Zerfallsgeschwindigkeit
sind.

Mit PTRACINI werden die Bedingungen festgelegt, unter denen der Tracer initialisiert
wird. Dazu wird fiir beliebige Datenfelder entweder ein Maximalwert (z.B. PV > 2 pvu)
oder ein Vergleichsfeld (z.B. T <T,,) angegeben. Fiir die Bedingung zusitzlich be-
notigte, nicht-diagnostische Felder, wie beispielsweise der Horizontalwind oder die
dquivalentpotentielle Temperatur, konnen in PTRACINI berechnet werden. Die Initia-
lisierungsbedingungen (CRIT, vgl. Namelist-Einstellungen unten) werden entweder
zu einem bestimmten Zeitpunkt (INI1STEP = T, einmalige Initialisierung) oder in
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festgelegten Intervallen (INI1STEP = F, kontinuierliche Initialisierung) abgefragt.
Sind alle Bedingungen fiir einen Tracer zum Initialisierungszeitpunkt erfiillt, wird
das Mischungsverhiltnis' dieses Tracers in der entsprechenden Gitterbox auf 100 ppb
gesetzt. Die Initialisierung kann ebenfalls erfolgen, falls die angegebenen Bedingungen
nicht erfiillt sind (IFNOT = T). Um die kiinstlichen Tracer in den MECO(n)-Instanzen
vergleichbar zu initialisieren, ldsst sich das Initialisierungsgebiet beschrinken (DOMAIN).
Uber MMD (Kap. 2.1.4) werden die Randfelder der Tracer an die COSMO-Instanz iiber-
geben. Ob die Felder der COSMO-Instanz nicht-physikalisch an Randdaten angepasst
werden, (RELAX, Relaxation) ldsst sich optional einschalten.

Folgendes Beispiel soll die Anwendungsmoglichkeiten des Submodells verdeutlichen:
Werden fiir die EMAC-Instanz folgende Namelist-Einstellungen gewihlt, lassen sich
Tracer im Strahlstrom initialisieren:

TRINI(1)%INI1STEP = F

TRINI (1) $EMIS_IOEVENT = 1,’steps’,’first’, 680
TRINI (1) %RELAX = T !only for COSMO

TRINI (1) $EVENT_START = 2010,03,24,00,06,00
TRINI (1) %IFNOT = F

TRINI (1) $DOMAIN = F

TRINI (1) $TRACER = ’Jet’,’trop’,”,”,",",",",",",
TRINI (1) %CRIT(1l)='"ptracini’,’wind’,’>=",50,","
TRINI (1) %CRIT (2)='COSMO’,’'press’,’'<=",75000,","
TRINI (1) %CRIT(3)='COSMO’,’'press’,’'>=",15000,","
TRINI (1)%CRIT(4)='"tropop’,'PV', <", 2,","”

TRINI (2)%INI1ISTEP = F

TRINI (2) $EMIS_IOEVENT = 1,’steps’,’first’, 680
TRINI (2) 3RELAX = T !only for COSMO

TRINI (2) $EVENT_START = 2010,03,24,00,06,00
TRINI (2) $IFNOT = F

TRINI (2)%DOMAIN = F

TRINI (2)S$TRACER = ’'Jet’,’strat’,”,”,”,”,”,"”,",",
TRINI (2) %CRIT(1)='"ptracini’,’wind’,’>=",50,","”
TRINI (2) %CRIT (2)='COSMO’,'press’,’'<=",75000,","
TRINT (2) $CRIT (3)="COSMO’,’'press’,’>=",15000,","
TRINI (2) $CRIT (4)='tropop’, PV’ , ' >=",2,","

'Bei allen in dieser Arbeit betrachteten Mischungsverhiltnissen handelt es sich ausschlieBlich um Vo-
lumenmischungsverhiltnisse. Diese werden in der Einheit ppb (parts per billion, 1 ppb=10~) angegeben.
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Abbildung 2.4: Tracerinitialisierung im Strahlstrom. Dargestellt ist die Summe der Mischungs-
verhiltnisse von Jetyop und Jetgr, (farbig, in ppb) auf der 310K-Isentrope, eine (links), zwan-
zig (mittig) und vierzig (rechts) Stunden nach Simulationsstart. Die blaue Kontur kennzeichnet
die dynamische Tropopause (PV =2 pvu), die pinke Kontur das Geschwindigkeitsmaximum des
Strahlstroms (Wind = 50 m/s).

Initialisiert werden zwei Tracer, Jety, (TRINI (1)3%TRACER) und Jetgry
(TRINI (2) $TRACER). Dabei wird der Tracer Jety,, im troposphirischen Teil
(PV <2pvu, TRINI (1)%CRIT (4)), Jetys im stratosphirischen Teil (PV >2pvu,
TRINI (2) %$CRIT (4)) des Geschwindigkeitsmaximums des Strahlstroms (Wind >
50m/s zwischen 150 und 750 hPa, CRIT (3-5) ) initialisiert. Wie in Kap. 2.1.1 beschrie-
ben, ist fiir den Aufruf der Felder (,,channel“-Objekte, z.B.: PV) ebenfalls die Angabe
des ,,channels* (z.B.: tropop) notwendig. Beide Tracer werden kontinuierlich initialisiert
(INI1STEP = F). Die Bedingungen werden hier zu jedem Zeitschritt (Intervall =
steps) abgefragt, das Mischungsverhiltnis wird bei Erfiillung der Bedingungen auf
100 ppb gesetzt.

Abbildung 2.4 zeigt als Ergebnis dieser Initialisierung die Summe der Tracer Jet,, und
Jety. Eine Stunde nach Initialisierung (Abb. 2.4 links) betrdgt das Mischungsverhilt-
nis innerhalb des Geschwindigkeitsmaximums des Strahlstroms 100 ppb, entlang der
dynamischen Tropopause iiber 180 ppb. Durch die kontinuierliche Initialisierungsme-
thode kennzeichnen Mischungsverhiltnisse groer 100 ppb Bereiche, in denen bereits
Mischung zwischen dem troposphirischen und stratosphirischen Strahlstromtracer
stattgefunden hat. Mit fortschreitender Simulationsdauer (Abb. 2.4 mittig und rechts)
wird der Tracer in die Ausgangsregion des Geschwindigkeitsmaximums des Strahlstroms
transportiert, am Trogrand teilt sich die Stromung in einen siidlichen und einen nordlichen
Teil auf. Auch nach 40 Stunden liegt die Mischungsregion von Jet,, und Jet., innerhalb
des Geschwindigkeitsmaximums des Strahlstroms lediglich in einem schmalen Band um
die dynamische Tropopause, aulerhalb findet die Mischung dagegen grof3flachiger statt.
Das neu entwickelte MESSy-Submodel PTRACINI wird in dieser Arbeit verwendet, um
Tracertransportprozesse zu analysieren und Mischungsregionen zu identifizieren.
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2.3.2 Trajektorienrechnung mit LAGRANTO

In Kap. 3.5 wird die zeitliche Entwicklung atmosphirischer Variablen entlang von Tra-
jektorien betrachtet. Fiir diese Lagrangesche Analyse wird das Trajektorienmodell LA-
GRANTO (LAGRangian ANalysis TOol, Wernli und Davies 1997) verwendet. Die Be-
rechnung und Selektion der Trajektorien erfolgt dabei in folgenden Schritten: Zunéchst
wird mit einem iterativem Verfahren eine grofe Zahl von Trajektorien aus einer zuvor
definierten Startregion berechnet. AnschlieBend werden dynamisch und physikalisch in-
teressante Parameter (z.B. PV, Druck oder Ozon) entlang dieser Trajektorien bestimmt.
Mit einem frei wihlbaren, objektiven Selektionskriterium (z.B. PV zum Startzeitpunkt
< 2 pvu) werden die Trajektorien schlieBlich selektiert und konnen graphisch dargestellt
und analysiert werden.

Eine detaillierte Beschreibung von LAGRANTO findet man in Wernli und Davies (1997).

2.3.3 Turbulenzindex

Der sogenannte Turbulenzindex (TI) wird zur Bestimmung von Regionen mit erhohter
Turbulenz verwendet. Er ldsst sich wie folgt berechnen:

TI = DEF x VWS = v/DD? + DS? x VWS
du  bv ? N dv N su\?]"” y (Au? + Av?)%5
dxr Oy dx Oy Az ‘

Dabei beschreibt der erste Teil des Index die Deformation (DEF) aufgrund von Dehnung
(DD) und Scherung (DS). Der zweite Teil beinhaltet die vertikale Windscherung (VWS).
u und v sind die horizontalen Windkomponenten, x, y und z die Mal3e der Gitterbox. Die
Einheit von TI ist 10~"s~2, die Wahrscheinlichkeit des Auftretens von Turbulenz steigt
mit wachsendem TI. Eine detaillierte Beschreibung und Herleitung des Turbulenzindex
befindet sich in Ellrod und Knapp (1992).

2.3.4 Algorithmus zur Zyklonenidentifikation

Zur Beschreibung des Druckverlaufes der Zyklone in der Fallstudie wird das in Wernli
und Schwierz (2006) beschriebene Identifikationsverfahren fiir Zyklonen angewendet.
Der Algorithmus funktioniert in folgenden Schritten: Zunédchst werden fiir alle Zeiten die
Gitterpunkte des Bodendruckfeldes als lokale Minima festgehalten, deren Wert kleiner
ist als der der unmittelbaren Nachbarn. Fiir jedes dieser lokalen Minima wird die dul3erste
geschlossene Druckkontur bestimmt, die nur das eine lokale Druckminimum enthilt.
Die von dieser Linie eingeschlossene Fliche wird als Zyklone bezeichnet. Anschlie-
Bend werden fiir alle identifizierten Zyklonen weitere Parameter (z.B. geographische
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Lage des Druckminimums, Grofe der Zyklone) berechnet. Die Zugbahn der Zyklo-
ne wird anschlieBend iiber ein einfaches Verfolgungsverfahren (engl.: tracking) bestimmt.

2.3.5 Taylordiagramm

Mit Taylordiagrammen (Taylor 2001) lédsst sich graphisch darstellen, wie gut beispiels-
weise Simulationsergebnisse und Beobachtungen iibereinstimmen. Die Ubereinstimmung
wird dabei durch die statistischen Groflen Korrelation, Standardabweichung und Wurzel
des mittleren quadratischen Fehlers (engl.: route mean square error, RMSE) quantifiziert.
Diese Methode wird hdufig zur Evaluierung von Modellen oder in Modellvergleichsstu-
dien angewendet.

Die Korrelation zwischen Modell und Beobachtung lisst sich dabei als Winkel ablesen,
die Standardabweichung ist proportional zum radialen Abstand zum Ursprung und der
RMSE ist proportional zur Distanz der Punkte zwischen Beobachtung und Modell. Eine
detaillierte Beschreibung, Formeln zur Berechnung der statistischen Grof3en sowie Bei-
spiele sind in Taylor (2001) zusammengefasst.
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Kapitel 3

Ergebnisse

Die Quantifizierung des Einflusses der STE-Ereignisse auf das troposphirische Ozon-
budget erfordert ein umfassendes Verstdandnis der beteiligten Prozesse. Ziel dieser Arbeit
ist es, das Verstindnis von STE-Prozessen in der Umgebung von Tropopausenfalten zu
verbessern. Dazu wird in dem Ergebnisteil dieser Arbeit eine detaillierte Analyse einer
Zyklonenfallstudie mit einer ausgeprigten Tropopausenfalte durchgefiihrt.

Abschnitt 3.1 beschreibt einleitend die synoptische Situation mit der Entwicklung des
Tiefdruckgebietes, bevor die Simulationseinstellungen des MECO(n)-Systems in Kap.
3.2 dargestellt werden. Auflosungsabhingige Unterschiede zwischen den Modellinstan-
zen werden in Kap. 3.3.1 mit Beobachtungsdaten evaluiert. Die detaillierte Analyse
der STT-Ereignisse in Kap. 3.3.2 gibt unter anderem Aufschluss iiber bevorzugte STT-
Regionen und die fiir den STT verantwortlichen Prozesse. In Sensitivitdtsexperimenten
werden die Simulationsergebnisse anschliefend auf ihre Robustheit getestet (Kap. 3.4).
Bevorzugte Austauschregionen, Mischungszeitskalen und die Effektivitidt der Mischung
an der Tropopausenfalte werden in Kap. 3.5 aus der Lagrangeschen Perspektive analy-
siert.

3.1 Synoptische Situation

In der Fallstudie wird die Entwicklung eines Tiefdruckgebietes namens ,,Ingeborg* unter-
sucht, das sich am 23. Mirz 2010 als Randtief eines méchtigen Tiefdruckkomplexes vor
Neufundland bildet. Am 25. Mirz, 0 UTC ist das Tiefdruckgebiet mit seinem ausgeprig-
ten Frontensystem im Wasserdampfsatellitenbild (Abb. 3.1, oben rechts) zu erkennen.
,Ingeborg* erreicht seine maximale Intensitit mit einem minimalen Kerndruck von unter
969,5 hPa am 25. Mirz, 6 UTC (Abb. 3.1, oben links; s. auch Kap. 3.3.1, Abb. 3.5, links)
stidwestlich von Irland. Das zu diesem Zeitpunkt bereits okkludierte Frontensystem er-
streckt sich bis an den afrikanischen Kontinent. Dadurch stromen vor dem Frontensystem
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Abbildung 3.1: Synoptische Beobachtungen und Analysen des Tiefdruckgebietes ,Inge-
borg I“ . Oben: 36h-Prognose des Globalmodells GME (Majewski et al. 2002) fiir
den Bodendruck am 26.Mirz 2010, 12UTC (links, Quelle: http://www.met.fu-berlin.de/,
Stand: 07.01.2014), Wasserdampf-Satellitenbild am 25. Mirz 2010, 0 UTC (rechts, Quelle:
http://www.sat.dundee.ac.uk, Stand: 07.01.2014). Unten: Zeitreihen von Temperatur- (links)
und Druckmessungen (rechts) an der Wetterstation in Mainz (Quelle: http://www.staff.uni-
mainz.de/friederi/, Stand: 07.01.2014).

warme, subtropische Luftmassen aus siidlichen Regionen nach Mitteleuropa, wihrend
hinter der Bodenfront kalte Luft aus nordlichen Regionen herantransportiert wird. Die so
entstandene starke barokline Zone entlang der Front verursacht bei Frontpassage einen
markanten Temperaturabfall und Druckanstieg (Abb. 3.1, unten). Im Laufe des 26. Mirz
teilt sich das Tiefdruckzentrum auf: ,,Ingeborg I iiber dem Siidwesten GrofBbritanniens
16st sich am 27.Mirz auf, wihrend ,,Ingeborg II* zunichst iiber Schottland stagniert.
AuBerdem entwickelt sich am 26.Midrz auf dem Frontensystem von ,Ingeborg® ein
neues Randtief namens ,,Judy* . Die mit ihm verbundenen Hebungsprozesse fiihren zur


http://www.met.fu-berlin.de/de/wetter/maps/Prognose_20100325.gif
http://www.sat.dundee.ac.uk
http://www.staff.uni-mainz.de/friederi/HtmlSeite/index1.htm
http://www.staff.uni-mainz.de/friederi/HtmlSeite/index1.htm
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Entwicklung eines starken Niederschlagsgebietes entlang der Front.

Bereits im Vorfeld dieser Arbeit haben meine Co-Autoren und ich diese meteorologische
Situation mit dem Modellsystem MECO(n) (Kap. 2.1.4) untersucht und die Simulati-
onsergebnisse mit Niederschlagsbeobachtungen, ECMWE-Analysen und klassischen,
off-line COSMO-Simulationen verglichen (Hofmann et al. 2012). Unterschiede zwischen
den off-line und MECO(n)-Simulationen liegen in der Grofenordnung der Streuung
(engl.: spread) einer moglichen Ensemble-Vorhersage. Wir haben gezeigt, dass es mit
dem Modellsystem MECO(n) moglich ist, die meteorologische Entwicklung der Tief-
drucksysteme ,,Ingeborg® und ,Judy* verglichen mit Analysedaten und Beobachtungen
richtig wiederzugeben. Dies ist Grundvoraussetzung fiir eine korrekte Erfassung des
Tracertransportes wihrend der Entwicklung der Tiefdruckgebiete.

3.2 Simulationen

3.2.1 Modellkonfiguration

Nesting und Kopplung

BON?)\“;\/% .
T " EMAC
COSMO
I " 7 — Zeit

@ 4 ¥
0 300 600 800 1200 1500 1800 2100 2400 2700 3000 Omin 6min 12min 6h

Abbildung 3.2: Modellkonfiguration. Links: Simulationsgebiet der COSMO-Instanz (grau schat-
tiert), geschachtelt in die EMAC-Instanz. Dargestellt ist die Hohe der Topografie (farbig, in m .
NHN). Rechts: Schematisches Schaubild zur zeitlichen Entwicklung der Simulation. Abkiirzun-
gen stehen fiir Rand(R)-, Initialisierungs(I)-, Nudging(N)- und zeitlich interpolierte Nudgingdaten
(Nint). Weitere Beschreibung im Text.

Um mit den Simulationen zur Analyse der Fallstudie den Grofteil der Entwicklung
des Tiefdrucksystems zu erfassen, ist sowohl ein grofles Simulationsgebiet fiir die
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COSMO-Instanz (Nordatlantik und Europa, vgl. Abb. 3.2, links), als auch eine lange Si-
mulationsperiode (24. - 28. Mirz 2010) notwendig. Verschiedene Testsimulationen haben
gezeigt, dass eine Verkleinerung des Modellgebietes vor allem im Siiden zu unerwiinsch-
ten Randeffekten fiihrt, die starken Einfluss auf die Entwicklung des Frontensystems
haben. Fin Verkiirzen der Simulationsperiode verhindert, dass der Tracertransport
wihrend der gesamten Entwicklung des Tiefdrucksystem analysiert werden kann.

Um Interpolationsfehler aufgrund der grofen Auflosungsunterschiede zwischen der
globalen EMAC-Instanz und der hoher auflosenden COSMO-Instanz zu vermeiden,
haben Hofmann et al. (2012) fiir die meteorologische Evaluation der Fallstudie zwei in-
einander geschachtelte COSMO-Instanzen verwendet. Testsimulationen haben allerdings
gezeigt, dass diese Interpolationsfehler fiir das hier verwendete, sehr gro3e Modellgebiet
der COSMO-Instanz vernachléssigbar sind. Um die Rechenzeit und Speicherkapazitit
moglichst gering zu halten, wird fiir die Simulationen in dieser Arbeit daher eine ein-
fache MECO(1)-Konfiguration verwendet (Abb. 3.2). Im Folgenden wird die regionale
COSMO-Instanz des Modellsystems kurz mit COSMO, die globale EMAC-Instanz mit
EMAC bezeichnet.

COSMO erhilt zu Beginn der Simulation die Anfangsbedingungen von EMAC. Im
Laufe der Simulation werden zu jedem 6-miniitigen EMAC-Zeitschritt Randdaten von
dem groben EMAC- auf das feine COSMO-Gitter interpoliert. In COSMO wird mit
einem Zeitschritt von 40 Sekunden gerechnet. EMAC wird zu Beginn der Simulation mit
ECMWF-Analysen initialisiert. Damit ein direkter Vergleich mit Messdaten moglich ist,
wird EMAC wihrend der Simulation an ECMWEF-Analysen relaxiert (engl.: Nudging).
Diese sogenannten ,,Nudgingdaten* liegen alle sechs Stunden vor und werden fiir jeden
EMAC-Zeitschritt zeitlich linear interpoliert (Abb. 3.2, rechts).

Auflosungen

In Kapitel 3.3 liegt der Fokus auf dem Abwdrtstransport stratosphérischer Luftmassen bis
in die untere Troposphire. Da hierfiir stratosphérische Prozesse eher eine untergeordnete
Rolle spielen, wird eine vertikale Modellauflosung verwendet, die bis etwa 10 hPa reicht
(L31 fiir EMAC, L40 fiir COSMO). Horizontal wird in EMAC die spektrale Auflosung
T106 (=~ 1,125°) verwendet, in COSMO ein Gitterpunktsabstand von 0,125°. Fiir die
Lagrangesche Analyse in Kap. 3.5 dagegen ist die UTLS-Region von Interesse. Um in
diesem Bereich eine moglichst gute vertikale Auflosung zu haben, werden fiir COSMO
61 vertikale Schichten verwendet, die bis zu einem Hohenbereich von 35 km reichen
(Abb. 3.3). Um den gesamten Bereich vertikal auch mit dem EMAC zu erfassen, muss
hier auf eine horizontal schlechter auflosende EMAC-Version fiir die mittlere Atmosphé-
re (MA) T63L47MA (= 1,875°, Druck auf der obersten Modellschicht etwa 0,01 hPa)
umgestiegen werden. Die Ausgabe der Modellfelder findet fiir beide MECO(n)-Instanzen
stiindlich statt.
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Abbildung 3.3: Vertikales Gitter der COSMO-Instanz mit 40 (blau) bzw. 61 Modellschichten
(rot). Bei der Variante mit 40 Schichten handelt es sich um die operationelle Einstellung der
COSMO-EU-Modellversion, wobei der Beginn der Ddmpfungsschicht am Modelloberrand (farbi-
ge Bereiche) von 11 km auf 14 km gedndert wurde. Das Gitter mit 61 Schichten wurde am Karls-
ruher Institut fiir Technologie (KIT) in der Arbeitsgruppe von Dr. Roland Ruhnke entwickelt und
fiir Anwendungen in der UTLS-Region getestet.

Submodelle

Aufgrund der hohen Anzahl an Tracern, fiir die jeweils die dazugehorigen Reaktions-
gleichungen gelost werden miissen, verbraucht die Berechnung der Chemie in MECO(n)
deutlich mehr Rechen- und Speicherkapazititen als die Berechnung der Dynamik. Daher
wird in dieser Arbeit nur die Referenzsimulation in Kap. 3.3 mit voller Chemieberech-
nung durchgefiihrt. Die Wahl der MESSy-Submodelle unterscheidet sich in Simulationen
mit (Index ,,chem‘ ) und ohne (Index ,,nochem‘ ) Chemieberechnung. Tabelle 3.1 gibt
einen Uberblick iiber die prozessorientierten Submodelle fiir die verschiedenen Instanzen,
welche in den verschiedenen Simulationen genutzt werden. Fiir alle aktiven Submodelle
befindet sich eine Kurzbeschreibung in Tab. A.1.

Die verwendeten Submodelle und ihre Einstellungen sind denen der EMAC-
Evaluierungssimulation (Jockel et al. 2010) sehr dhnlich. Die Quecksilber- und Bromche-
mie in der Troposphire hat keinen Einfluss auf die in dieser Arbeit betrachteten Prozesse
und wird daher nicht berechnet. Gegeniiber der Evaluierungssimulation wird zusétzlich
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Submodell | EMACpem | COSMOghem | EMAC, 6chem | COSMOq0chem
AIRSEA +
CLOUD
CONVECT
CVTRANS
DDEP
GWAVE
H20
JVAL
LNOX
M7
MECCA
MSBM
QBO
RAD4ALL
SCAV
SEDI
TNUDGE

+

+ + + + +

+
+
+

+ + + 4+ + + 4+ + +++++ A+ + o+

Tabelle 3.1: Verwendete, prozessorientierte MESSy-Submodelle. Der Index ,,chem* kennzeichnet
Modellinstanzen der Referenzsimulation, der Index ,,nochem‘ Modellinstanzen ohne Chemiebe-
rechnung (Beschreibung im Text).

das Submodell GWAVE verwendet, wihrend DRYDEP, OFFLEM und ONLEM durch
ihre Weiterentwicklungen DDEP, OFFEMIS und ONEMIS ersetzt werden.

Spin-Up-Simulation

Um geeignete Initialfelder fiir die Tracer zu erhalten, muss vor dem Start des Mo-
dellsystems MECO(n) zunichst eine sogenannte ,,Spin-Up-Simulation* durchgefiihrt
werden. Fiir die Fallstudie dieser Arbeit wird diese Simulation zunédchst vom 1. Januar
2009 bis zum 20. Mirz 2010 in der spektralen Auflosung T421.90 (=~ 2,8°, Druck auf
der obersten Modellschicht etwa 0,01 hPa) gerechnet und dann in der entsprechenden
EMAC-Auflosung (T106L31 bzw. T63L47MA) bis zum Simulationsstart von EMAC
weitergefiihrt. Die Submodelle und deren Einstellungen fiir die Spin-Up-Simulation
entsprechen denen der Simulation EMAC e, (Tab. 3.1).
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Druck [hPa] | PV [pvu] | QV [g/kg] || kiinstl. Tracer
< 150 beliebig beliebig = STRATO
150-900 >2 <1 = STRATO
150-900 >2 > 1 = TROPO
150-900 <2 beliebig = TROPO
> 900 beliebig beliebig = TROPO

Tabelle 3.2: Bedingungen zur Initialisierung der kiinstlichen Tracer TROPO und STRATO.

Emissionen

Fir die Spin-Up-Simulation und die MECO(n)-Simulation mit Chemieberechnung
werden Emissionsdaten bendtigt. Da die Emisionsdaten fiir das Jahr 2010 zum Zeitpunkt
der Simulationsdurchfithrungen nicht vorlagen, werden die der Vorjahre verwendet:
Emissionen durch Biomassenverbrennung werden durch den Emissionsdatensatz der
Global Fire Emission Database (GFED Version 3.1, Giglio et al. 2010) fiir das Jahr 2009
beschrieben. Die anthropogenen Emissionen entsprechen den Emissionsszenarien des

fiinften IPCC-Berichtes (IPCC-ARS, Moss et al. 2010) fiir das Jahr 2000.

3.2.2 Tracerinitialisierung

In dieser Arbeit werden chemische, passive und kiinstliche Tracer betrachtet. Die Unter-

schiede werden im Folgenden erldutert:

¢ Chemische Tracer

Als chemische Tracer werden Tracer bezeichnet, die chemisch prozessiert, abge-
baut, sedimentiert 0.4. werden. Dabei handelt es sich um die Tracer, die von dem
Modellsystem bei eingeschalteter Chemie (Tab. 3.1, Index ,,chem* ) berechnet wer-
den.

Passive Tracer

Um lediglich den Transport der Tracer zu betrachten, lassen sich beliebige,
auch chemisch aktive Tracer zu Beginn der Simulation aus der EMAC-Spin-Up-
Simulation (Kap. 3.2.1) initialisieren. Wihrend der Simulation werden diese Tracer
nur advehiert und konvektiv sowie diffusiv transportiert. Eine chemische Prozessie-
rung der Tracer findet nicht statt. Abbauprozesse werden vernachlédssigt. In dieser
Arbeit wird Ozon als passiver Tracer verwendet.

Kiinstliche Tracer
Mit Hilfe des MESSy-Submodells PTRACINI lassen sich kiinstliche, passive Tra-
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cer unter verschiedenen Bedingungen mit unterschiedlichen Eigenschaften initia-
lisieren (Kap. 2.3.1). In Kap. 3.3 wird ein kiinstlicher, stratosphérischer Tracer
(STRATO) sowie ein kiinstlicher, troposphirischer Tracer (TROPO) unter den in
Tab. 3.2 gelisteten Bedingungen zu Beginn der Simulation initialisiert. Fiir jeden
Gitterpunkt wird entweder STRATO oder TROPO mit einem Mischungsverhiltnis
von 100 ppb versehen. Abbildung 3.4 zeigt exemplarisch die Verteilung des strato-
sphérischen Tracers eine Stunde nach Initialisierung in COSMO. In Kap. 3.5 wird
zusitzlich ein kontinuierlich initialisierter, stratosphirischer Tracer (STRATOyqn)
benutzt. Die Initialisierung gemill der Bedingungen fiir STRATO (Tab. 3.2) wird
dabei in jedem Zeitschritt durchgefiihrt. Wihrend der Simulation stellt EMAC die
Felder des entsprechenden kiinstlichen Tracers fiir COSMO als Randdaten zur Ver-
fiigung. Die berechneten Transportprozesse sind mit denen der passiven Tracer
identisch.

Als weiterer kiinstlicher Tracer wird ein sogenannter E90-Tracer verwendet.
Prather et al. (2011) haben gezeigt, das er als MaB fiir die Lage und den Abstand zur
Tropopause in der Stratosphire verwendet werden kann (Kap. 1.1.1). Er ist bereits
in der Spin-up-Simulation (Kap. 3.2.1) enthalten, hat Bodenquellen und eine expo-
nentielle Zerfallszeit von 90 Tagen. Nach ausreichend langer Simulationsperiode ist
er in der Troposphire nahezu homogen verteilt, wihrend sein Mischungsverhéltnis
in der Stratosphére mit der Hohe abnimmt.

55°N

hPa

45°N

Druck in

35°N

25°N T T T T T
60°W 40°W 20°W 0° 20°E 60°W 40°W 20°W 0° 20°E

Abbildung 3.4: Mischungsverhiltnisse des stratosphérischen Tracers (farbig, in ppb) eine Stunde
nach Initialisierung in COSMO auf der 310K-Isentrope (links) und in einem vertikalen Quer-
schnitt entlang 45°N (rechts). Die schwarze Kontur kennzeichnet die dynamische Tropopause
(PV =2pvu), die pinke Kontur das Geschwindigkeitsmaximum des Strahlstroms (Wind = 50 m/s).
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3.3 Einfluss von stratosphirischen Luftmassen auf bo-
dennahe Ozonkonzentrationen

Um den Einfluss von stratosphirischen Luftmassen auf bodennahe Ozonkonzentrationen

zu untersuchen, umfasst Kap. 3.3.1 eine Evaluation der Ergebnisse der verschiedenen

Modellinstanzen mit Beobachtungsdaten. AnschlieBend, in Kap. 3.3.2, wird der Tracer-
transport in COSMO im Detail analysiert.

3.3.1 Evaluation der Ergebnisse der verschiedenen MECO(n)-
Instanzen

1000

60N

Bodendruck [hPa]
©
3
3

«ECMWF |
< EMAC
*COSMO

24_00 T 27.00 30N
Abbildung 3.5: Meteorologischen Situation in ECMWEF-Analysen und Simulationen der
MECO(n)-Instanzen. Links: Zeitliche Entwicklung des Bodendruckminimums (in hPa) von Tief-
druckgebiet ,.Ingeborg I in ECMWEF-Analysen (griin), COSMO (blau) und EMAC (rot). Aquiva-
lentpotentielle Temperatur (O, in K) auf 850 hPa (farbig) und Bodendruck (schwarze Konturen)
am 26. Mirz, 12 UTC fiir COSMO (mittig) und EMAC (rechts). Uberlagert sind Konturen des
Bodendruckes der ECMWF-Analysen (griin).

In diesem Abschnitt werden die Ergebnisse der verschiedenen MECO(n)-Instanzen
miteinander verglichen. Wie in Kap. 3.2.1 beschrieben, wurde die meteorologische
Evaluation bereits durchgefiihrt und in Hofmann et al. (2012) publiziert. Wir haben
gezeigt, dass Simulationen mit dem MECO(n)-System die Entwicklung des Tiefdruck-
systems zwischen dem 24. und 28. Mirz 2010 grundsitzlich gut erfassen. Verglichen mit
der Modellkonfiguration in Hofmann et al. (2012) findet in dieser Arbeit eine grobere
horizontale Auflosung (0,125° statt 0,0625°) sowie ein groBeres Simulationsgebiet fiir
COSMO Anwendung. Abbildung 3.5 zeigt, dass die synoptische Situation auch mit
diesen Einstellungen gut wiedergegeben wird: Verglichen mit ECMWEF-Analysen wird
die zeitliche Entwicklung des minimalen Bodendrucks des Tiefdruckgebietes ,,Ingeborg
I* (Abb. 3.1) innerhalb der ersten zwei Simulationstage von COSMO gut erfasst (Abb.
3.5, links). In EMAC liegt der minimale Bodendruck in diesem Zeitraum 3 -5hPa zu
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hoch. Anschlieend stimmen die Ergebnisse von EMAC gut mit den Analysen iiberein,
der minimale Bodendruck in COSMO wird zu niedrig simuliert. Die Bestimmung des
Bodendruckminimums erfolgte dabei nach dem in Kap. 2.3.4 beschriebenen Verfahren
zur Zyklonenidentifikation.

Die Lage der Bodenfront ist in den Feldern der dquivalentpotentiellen Temperatur auf
850 hPa zu erkennen (Abb. 3.5, mittig und rechts). Sie erstreckt sich am 26. Mérz, 0 UTC
in beiden Instanzen, iibereinstimmend mit den Bodenanalysen (Abb. 3.1 a), liber ganz
Westeuropa. In COSMO sind die Gradienten der &dquivalentpotentiellen Temperatur
entlang der Front deutlich grofer als in EMAC. Die Position des Tiefdruckzentrums
(Konturen in Abb. 3.5) befindet sich in EMAC westlicher als in COSMO. Die Lage des
Tiefdruckgebietes in EMAC stimmt dabei besser mit den Analysen (griine Konturen)
tiberein.

Insgesamt wird die meteorologische Situation auch mit der hier verwendeten Modellkon-
figuration gut erfasst. Die Lage der Front stimmt in beiden Instanzen mit den Analysen
tiberein. Ab dem dritten Simulationstag weichen die Ergebnisse von COSMO von den
Analysen ab: Die Position des Tiefdruckzentrums liegt zu weit dstlich und der minimale
Bodendruck wird zu niedrig simuliert. Welchen Einfluss dies auf den Tracertransport hat
wird in Kap. 3.4.2 untersucht.

Die folgenden Abschnitte enthalten eine Untersuchung des Tracertransportes wihrend
dieser meteorologischen Situation. Zunichst erfolgt eine groBrdumige Analyse der Ver-
teilung der kiinstlichen Tracer, bevor anschlieBend die Entwicklung an einzelnen Orten
betrachtet wird. Die auflosungsabhéngigen Unterschiede zwischen den Modellinstanzen
werden schlieBlich mit Messergebnissen evaluiert.

Auflosungsabhiingige Unterschiede

Werden die kiinstlichen Tracer wie in Kap. 3.2.2 beschrieben initialisiert, treten
wihrend der Simulation deutliche Unterschiede im Tracertransport zwischen den
beiden Modellinstanzen von MECO(n) auf. Abbildung 3.6 stellt die Entwicklung
der Mischungsverhiltnisse des Kkiinstlichen, stratosphédrischen Tracers STRATO zu
verschiedenen Zeitpunkten in vertikalen Querschnitten entlang 45°N in den beiden
Modellinstanzen dar. Wihrend STRATO bereits einen Tag nach Initialisierung bis zur
untersten Modellschicht von COSMO transportiert wird (Abb. 3.6 e), erreicht er diese
in EMAC erst einen Tag spiter und mit deutlich niedrigeren Mischungsverhiltnissen
(Abb. 3.6 c¢). Deutlich zu erkennen sind auch die feineren Strukturen der dynamischen
2pvu-Tropopause in COSMO.

Ahnliche Unterschiede lassen sich bei der horizontalen Tracerverteilung auf der untersten
Modellschicht feststellen (Abb. 3.7). In beiden Instanzen haben die stratosphirischen
Tracer zwanzig Stunden nach Initialisierung die unterste Modellschicht erreicht (Abb.
3.7 a,b), in COSMO allerdings mit deutlich hoheren Mischungsverhéltnissen. Dass diese
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Erscheinung nicht nur aufgrund der feineren Auflosung zu erkennen ist, zeigt die rechte
Spalte von Abb. 3.7, in der die Ergebnisse von COSMO auf das grobe Gitter interpoliert
wurden. Verglichen mit den Ergebnissen von EMAC (Abb. 3.7, linke Spalte), sind die
Mischungsverhéltnisse auch nach der Interpolation noch deutlich hoher.

Vergleicht man die Mischungsverhiltnisse der Tracer auf der untersten Modellschicht
mit der Entwicklung des Tiefdruckgebietes (Kap. 3.1), so ldsst sich eine Verbindung
zwischen den Mischungsverhiltnissen und dem Frontensystem herstellen: Der stra-
tosphérische Tracer erreicht die unterste Modellschicht direkt hinter der Kaltfront.
Im Laufe der Simulation wirkt das okkludierende Frontensystem als Barriere, sodass
der stratosphirische Tracer sich ausschlieBlich westlich der Front, im Kaltsektor der
Zyklone, verteilt. Aufgrund des stetigen Abwirtstransportes durch die Tropopausenfalte
liegen die hochsten Mischungsverhiltnisse direkt hinter der Kaltfront vor, sodass hier
starke Gradienten im Mischungsverhiltnis entstehen. In COSMO sind zusitzlich feine
Strukturen mit erhohten Mischungsverhiltnissen im Bereich des Tiefdruckzentrums zu
erkennen. Auf letztere wird in Kap. 3.3.2 niher eingegangen.
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Abbildung 3.6: Mischungsverhiltnisse des stratosphérischen Tracers (farbig, in ppb) in vertikalen
Querschnitten entlang 45°N fiir EMAC (a-c¢) und COSMO (d - f) eine Stunde (a, d), einen Tag (b,
e) und zwei Tage (c, f) nach Initialisierung.

Die kiinstlichen Tracer werden mit einem Mischungsverhéltnis von 100 ppb initialisiert
und nicht mit einer festgelegten Masse. Wéhrend die Initialisierung in COSMO regional
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Abbildung 3.7: Mischungsverhéltnisse des stratosphérischen Tracers (farbig, in ppb) auf der un-
tersten Modellschicht in EMAC (a, d, g), in COSMO (b, e, h) und in COSMO interpoliert auf das
grobe EMAC-Gitter (c, f, 1), 20 (a-c), 40 (d - f) und 60 Stunden (g - i) nach Initialisierung.

begrenzt ist, wird in EMAC global initialisiert. Die Gesamtmassen der initialisierten
kiinstlichen Tracer beider Instanzen sind daher nicht vergleichbar. Um dennoch den
Tracertransport zwischen beiden Modellinstanzen objektiv vergleichen zu konnen, wird
der Tracertransport relativ zu verschiedenen Referenzflichen betrachtet. Dazu wird
die Masse der kiinstlichen Tracer unterhalb (STRATO) bzw. oberhalb (TROPO) einer
Referenzfliche berechnet, falls sich diese Fliche unterhalb (STRATO) bzw. oberhalb
(TROPO) der dynamischen 2pvu-Tropopause (schwarze Linie in Abb. 3.8 a, b) befindet.
Als Referenzflichen werden Isoflichen bestimmter Felder bezeichnet. Um die transpor-
tierte Masse der kiinstlichen Tracer unter bzw. iiber die entsprechende Referenzfliche
bestimmen zu konnen, sollte diese Fliache die Tropopause moglichst selten schneiden.

ppb
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Abbildung 3.8: Oben: Mischungsverhéltnisse (farbig, in ppb) des (a) stratosphérischen Tracers
mit Referenzflichen (Druck =500 hPa (rot), 750 hPa (griin) und 850 hPa (blau)) und des (b) tro-
posphérischen Tracers mit Referenzflichen (E90 =250 ppb (rot), 200 ppb (griin), 150 ppb (blau))
am 25.Mirz, 0UTC in COSMO. Die schwarze Kontur kennzeichnet die dynamische 2pvu-
Tropopause. Unten: Tracertransport der kiinstlichen Tracer STRATO (c) und TROPO (d) unter
bzw. iiber die verschiedene Referenzflichen im Analysegebiet (45°W - 15°E, 30°N - 60°N). Wei-
tere Beschreibung im Text.

Zusitzlich wird vorausgesetzt, dass die Felder unterhalb bzw. oberhalb der dynamischen
2pvu-Tropopause einen kontinuierlichen Gradienten aufweisen. In der Troposphire
werden daher Isobaren, in der Stratosphire ,,E90*“-Flachen (Kap. 3.2.2) als Referenz-
flachen gewihlt. Diese sind in Abb. 3.8 (a) und (b) eingezeichnet. Weitere mogliche
Referenzflaichen haben sich als ungeeignet herausgestellt: Wihrend beispielsweise
PV-Flidchen separate positive Anomalien aufweisen und damit die exakte Bestimmung
der Referenzflache erschweren, schneiden Isentropen sehr haufig die Tropopause.
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Referenzfliche 500hPa | 750hPa | 850 hPa | 250 ppb | 200 ppb | 150 ppb

mittl. norm. Differenz ¢ | 0,191 0,889 0,959 0,474 0,993 1,355

Tabelle 3.3: Unterschiede im Massentransport zwischen den Modellinstanzen. Die mittlere, nor-
mierte Differenz ¢ entspricht der Summe der stiindlichen Differenzen, dividiert durch den Mittel-
wert (GI. 3.1). Referenzflichen wie in Abb. 3.8.

In Abb. 3.8 (¢) sind die berechneten Massen des stratosphérischen Tracers STRATO un-
terhalb der entsprechenden Referenzflachen (farbig) im Laufe der Simulation in EMAC
(gepunktete Linien) und COSMO (durchgezogene Linien) dargestellt. Abbildung 3.8 (d)
zeigt dies entsprechend fiir den troposphérischen Tracer TROPO. Die Massen werden je-
weils fiir ein Analysegebiet berechnet, das sich zwischen 45°W und 15°E sowie zwischen
30°N und 60°N erstreckt.

Die Tracer werden bereits innerhalb der ersten Simulationsstunde unter (STRATO) bzw.
tiber (TROPO) die Referenzfliche nahe der Tropopause transportiert, sodass sich be-
reits der erste Ausgabewert nach einer Stunde von Null unterscheidet. Da die E90-
Referenzfliche von 250 ppb am néchsten an der Tropopause liegt, ist dieser Effekt hier
am groBten. Vergleicht man die Ergebnisse der beiden MECO(n)-Instanzen (gleichfarbi-
ge Linien), so entspricht der vertikale Abstand der Linien gerade dem Unterschied der
Tracermassen, die unter bzw. iiber die entsprechenden Referenzfliche transportiert wur-
den. Dieser Abstand nimmt fiir alle Referenzflaichen mit der Zeit zu. Die Unterschiede
im Tracertransport zwischen den Modellinstanzen treten demnach wéhrend der gesamten
Simulationsperiode auf.

Von den Zeitreihen der Tracermassen (m) lassen sich nach GI. 3.1 mittlere, normierte Dif-
ferenzen (¢) berechnen. Dazu wird zunichst der iiber die Zeit (t) gemittelte Unterschied
zwischen den Instanzen bestimmt (Zihler in Gl. 3.1) und anschlieffend mit der mittle-
ren Masse (Nenner in Gl. 3.1) normiert. Die Ergebnisse sind in Tab. 3.3 dargestellt. Je
weiter das Referenzniveau von der Tropopause entfernt ist, um so grofler ist die mittle-
re, normierte Differenz. Mit wachsendem Abstand zur Tropopause wichst demnach der
Unterschied im Massentransport zwischen den Modellinstanzen.

. Zn: (mcosmolt] — memaclt])

= 3.1)
> (mcosmolt] + memaclt])

Zusammenfassend lédsst sich zu dem Massentransport von der Stratosphére in die Tropo-
sphire bzw. umgekehrt Folgendes festhalten:

* Stratosphirische Tracer haben am Boden im hoher auflosenden COSMO groflere
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Mischungsverhiltnisse als im grob auflosenden EMAC.

* In COSMO wird wihrend der gesamten Simulationsperiode in dem betrachteten
Analysegebiet (-45° - 15°E, 30° - 60°N) mehr Tracermasse aus der Stratosphire in
die Troposphire transportiert als in EMAC.

* In COSMO wird ebenfalls mehr Tracermasse aus der Troposphire in die Strato-
sphére transportiert.

* Je weiter die Referenzfliche von der Tropopause entfernt ist, desto grofer ist der
Unterschied im Massentransport zwischen den Modellinstanzen.

20°W 10°W 0° 10°E 20°E 20°W 10°W 0° 10°E

Abbildung 3.9: Mischungsverhiltnisse von Ozon (farbig, in ppb) auf der untersten Modellschicht
fir EMAC (links) und COSMO (rechts) und Konturen des stratosphérischen Tracers fiir 10 ppb
(tiirkis) und 3 ppb (blau) am 26.Mérz, 12 UTC.

In Abb. 3.9 ist das Ozonmischungsverhiltnis auf der untersten Modellschicht dargestellt.
Zusitzlich sind Regionen, in denen das Mischungsverhiltnis des stratosphirischen
Tracers oberhalb von 10 ppb (tiirkis) bzw. 3 ppb (blau) liegt, gekennzeichnet. Vor allem
in COSMO (rechts) befinden sich in den Regionen, in denen maximale Werte des
stratosphérischen Tracers erreicht werden, auch erhohte Ozonwerte. Auffillig sind hier
die Ozonerhohungen in Stidwestdeutschland, zwischen GroBbritannien und Norwegen,
sowie in der Umgebung des Tiefdruckzentrums westlich von Frankreich. In EMAC
lasst sich ebenfalls eine leichte Ozonerhthung in der Umgebung des Tiefdruckzentrums
erkennen. Die Mischungsverhiltnisse des stratosphérischen Tracers liegen hier allerdings
unterhalb von 10 ppb (Abb. 3.7 g).

Dieser Zusammenhang zwischen dem stratosphérischen Tracer und Ozon lésst sich auch
in Zeitreihen der Tracer an einzelnen Stationen beobachten. Abbildung 3.10 zeigt dies
exemplarisch fiir die Station am Jungfraujoch (Tab. 2.1). Dargestellt sind Zeitreihen des
stratosphéarischen Tracers (oben) und von Ozon (unten), sowie die Lage der dynamischen
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2pvu-Tropopause (schwarz). Um eine moglichst hohe zeitliche Auflosung zu erhalten,
werden die Felder wihrend der Simulation jeden Zeitschritt an der entsprechenden
geographischen Position der Station ausgegeben.
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Abbildung 3.10: Zeitreihen der Tracer am Jungfraujoch. Dargestellt sind die Mischungsverhilt-
nisse (farbig, in ppb) des stratosphirischen Tracers (oben) und von Ozon (unten) fiir EMAC (links)
und COSMO (rechts). Konturen sind eingezeichnet fiir PV =2 pvu (schwarz), Ozon = 100 ppb (tiir-
kis) und STRATO =25 ppb (pink).

Die Zeitreihen des stratosphirischen Tracers (Abb. 3.10, oben) zeigen, dass der kiinstli-
che Tracer in beiden Modellinstanzen am 26. Mirz, 12 UTC die unterste Modellschicht
erreicht hat. Wihrend die Mischungsverhiltnisse am Boden in EMAC in den folgenden
vier Stunden auf Maximalwerte um 10 ppb steigen, ist in COSMO ein starker, kurzzei-
tiger Anstieg auf iiber 20 ppb zu erkennen. Dieser starke Gradient ist in der gesamten
Troposphire vorhanden. Nach dem Anstieg sinken die Mischungsverhiltnisse, wie in
EMAC, auf etwa 10 ppb ab.

Deutlich zu erkennen sind auch die feineren Strukturen der dynamischen 2pvu-
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Tropopause (schwarze Konturen). Die Tropopausenfalte ist in COSMO stérker
ausgebildet und erstreckt sich am 26. Mirz, 12 UTC bis etwa 500 hPa, wihrend sie in
EMAC nur bis 400 hPa reicht. Die 2pvu-Konturen in der unteren Troposphire entstehen
durch diabatische Prozesse, in diesem Fall die Niederschlagsbildung bei Frontpassage.
In EMAC sind diese PV-Anomalien niedriger (<1 pvu, nicht dargestellt). Grund dafiir
ist moglicherweise, dass der frontale Niederschlag in EMAC zu weit nordlich und zu
schwach simuliert wird (Hofmann et al. 2012).

In den Ozonmischungsverhiltnissen (Abb. 3.10, unten) lassen sich dhnliche Strukturen
wie in den Mischungsverhiltnissen des stratosphérischen Tracers finden. Vor allem in der
Tropopausenregion stimmt der Verlauf der Isolinien (STRATO =25 ppb, Ozon = 100 ppb)
gut iiberein. Auch die Ozonmischungsverhiltnisse steigen am 26. Mérz, 12 UTC am
Boden in COSMO stark an. Wihrend man in den Mischungsverhiltnissen des strato-
sphérischen Tracers auch in EMAC noch eine Zunahme erkannt hat, bleibt das Ozon in
der unteren Troposphidre am 26. Mérz, 12 UTC zunichst konstant, bevor es ab 18 UTC
sogar abnimmt.

Evaluation der Ergebnisse mit Messdaten

In diesem Abschnitt werden die Unterschiede im Tracertransport zwischen den beiden
Modellinstanzen evaluiert. Dazu werden die kiinstlichen, stratosphérischen Tracer
STRATO sowie Ozonfelder zunichst mit stiindlichen Beobachtungsdaten des EMEP-
Netzwerkes (Kap. 2.2.1) und anschlieBend mit Ozonsondenmessdaten von WOUDC
(Kap. 2.2.2) an verschiedenen Stationen in Europa verglichen. Tabelle 2.1 sowie die Abb.
2.3 fassen die Lage und die Hohe der einzelnen Beobachtungsstationen zusammen.

Bodenmessungen Neben der im vorherigen Abschnitt beschriebenen Bodenmess-
station am Jungfraujoch, werden hier ebenfalls die Ergebnisse der Stationen Noya, La
Coulonche und Schauinsland evaluiert. Zeitreihen der Tracer an den verschiedenen
Stationen sind in Abb. 3.11 dargestellt. Da die Messwerte der EMEP-Stationen in
der Einheit pg/m?® angegeben sind, werden die Mischungsverhiltnisse der simulierten
Tracer entsprechend umgerechnet, der stratosphirische Tracer zum besseren Vergleich
anschlieend mit dem Faktor 0,05 skaliert.

In den Messungen (griin) ist an allen Stationen zum Zeitpunkt der Frontpassage (Abb.
3.7) eine Erhohung des Ozons fiir einige Stunden zu erkennen (Noya: 25. Mirz, 2 UTC;
La Coulonche: 25.Mirz, 14 UTC; Schauinsland: 26.Mirz, 12UTC; Jungfraujoch:
26. Mirz, 12 UTC).

Mit Hilfe des stratosphérischen Tracers (gelb) ldsst sich die Ozonerhohung zum Zeitpunkt
der Frontpassage auf Luftmassen mit stratosphérischem Ursprung zuriickfiihren, da der
Anstieg im Ozon gleichzeitig mit dem des stratosphirischen Tracers erfolgt.
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Abbildung 3.11: Zeitreihen der Tracer (in pg/m?) auf der untersten Modellschicht und in Beob-
achtungen an verschiedenen Stationen.

Betrachtet man das chemisch aktive Ozon (rot), so wird zum Zeitpunkt der Frontpassage
in beiden Modellinstanzen ebenfalls ein Anstieg simuliert. Amplitude und Zeitpunkt des
Anstieges in COSMO (hell) stimmen allerdings besser mit den gemessenen Ozonwerten
iiberein als in EMAC (dunkel). So steigt das Ozon beispielsweise an der Station in Noya
(Abb. 3.11 a) am 25.Mirz, 2 UTC in EMAC um weniger als 10 pg/m? an, wihrend das
Ozon von Beobachtung und COSMO um mehr als 20 pg/m? zunimmt. An den Stationen
in La Coulonche (Abb. 3.11 b) und Schauinsland (Abb. 3.11 c) erfolgt der Anstieg
zeitversetzt: Die maximalen Ozonwerte in EMAC treten etwa drei Stunden nach den
Maxima in den Beobachtungen und COSMO auf.

Erwartungsgemall sind die Massen des passiven Ozons (blau), aufgrund der fehlenden
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chemischen Abbauprozesse in der Troposphire (Kap. 1.3.2), an allen Stationen in beiden
Modellinstanzen hoher als in den Beobachtungen. An den Stationen Noya (Abb. 3.11 a)
und Jungfraujoch (Abb. 3.11 d) sind die Unterschiede zwischen passivem und aktivem
Ozon nur gering, die modellierten Massen sind verglichen mit den Beobachtungen deut-
lich zu hoch. Beide Stationen liegen abgelegen von Regionen mit hohen NOy-Emissionen
und weisen daher, tibereinstimmend mit den Beobachtungen, keinen Tagesgang im Ozon
(Kap. 1.3.2) auf. Fehlende nichtliche, chemische Abbauprozesse sind demnach nicht
der Grund fiir die zu hohen Ozonwerte an diesen Stationen. In La Coulonche (Abb.
3.11 b) und Schauinsland (Abb. 3.11 c) dagegen fiihren diese chemischen Prozesse
zum Ozonabbau. Die Masse des chemisch aktiven Tracers stimmt hier besser mit den
Beobachtungen iiberein, ist aber im Mittel ebenfalls leicht erhoht.

An den Stationen La Coulonche (Abb. 3.11 b) und Schauinsland (Abb. 3.11 c¢) treten in
den mit COSMO simulierten Ozonzeitreihen viele, von der Beobachtung abweichende,
Fluktuationen auf. Aus dem direkten Vergleich mit den Zeitreihen des passiven Ozons
geht hervor, dass diese Abweichungen groBteils durch die chemischen Prozesse im
Modell entstehen. Anstiege im passiven Ozon, die nicht in den Zeitreihen des stra-
tosphérischen Tracer auftreten (z.B. in Noya am 25.Mirz, 18 UTC), entstehen durch
transportiertes, troposphérisches Ozon, das sich mindestens seit Simulationsbeginn in der
Troposphire befindet.

Auffillig sind aulerdem die zu niedrigen Startwerte an den Stationen Schauinsland
(Abb. 3.11 c¢) und Jungfraujoch (Abb. 3.11 d). Sie entstehen, da an diesen Orten die
Initialisierungsfelder der Spin-Up-Simulation (Kap. 3.2.1) zu geringe Werte liefern.

Fiir alle Stationen in Abb. 3.11 lidsst sich zusammenfassen, dass mit COSMO Ozonan-
stiege, verursacht durch das Absinken stratosphirischer Luftmassen, zeitlich und in ihrer
Stéarke korrekt simuliert werden. Das grober auflosende EMAC gibt keinen der durch das
STT-Ereignis verursachten Ozonanstiege korrekt wieder.

Um eine objektive Aussage iiber die Qualitdt der Simulationsergebnisse der beiden Mo-
dellinstanzen zu machen eignen sich sogenannte Taylordiagramme (Kap. 2.3.5), welche
die drei statistischen Groen Korrelation, Standardabweichung und Wurzel des mittleren
quadratischen Fehlers (engl.: route mean square error, RMSE) zusammenfassen. In Abb.
3.12 ist links ein Taylordiagramm fiir den gesamten Simulationszeitraum von vier Tagen,
rechts fiir den zeitlichen Bereich von zwolf Stunden vor bzw. nach Frontpassage an der
entsprechenden Beobachtungsstation dargestellt. Die Beobachtungsdaten liegen als Stun-
denmittel vor. Da die Modellausgabe an den Beobachtungsstationen hochfrequenter ist
(6-miniitig), wurden die Modelldaten zur Berechnung der statistischen Maf3e stiindlich
gemittelt.

Betrachtet man den gesamten Zeitraum (Abb. 3.12, links), so fallen zunéchst die Stationen
Jungfraujoch (JJ) und Schauinsland (SC) auf, deren statistische Malle fiir EMAC signifi-
kant schlechter sind als fiir die entsprechende Station in COSMO. Fiir die Station in La
Coulonche (LC) zeigen COSMO und EMAC beide eine Korrelation von 0,7, RMSE und
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Abbildung 3.12: Taylordiagramme fiir die gesamte Simulationsperiode (links) und + 12 Stunden
nach Frontpassage (rechts). Die statistischen Mafle (Korrelation, normierte Standardabweichung,
RMSE) sind fiir die einzelnen Stationen (Stationskiirzel aus Tab. 2.1) fiir COSMO (blau) und
EMAC (rot) relativ zu den Beobachtungen (griin) aufgetragen.

Standardabweichung liegen in COSMO niher an der Beobachtung als in EMAC. Fiir die
Station in Noya (NO) sind die statistischen Unterschiede zwischen den Modellinstanzen
am geringsten. Fiir beide Instanzen werden fiir die Stationen Jungfraujoch und Schau-
insland die geringsten Ubereinstimmungen zwischen Beobachtung und Modell gefunden,
die Stationen in Noya und La Coulonche schneiden deutlich besser ab. Vergleicht man
diese Ergebnisse mit den Zeitreihen in Abb. 3.11, dann lassen sich die schlechten Ergeb-
nisse an den Stationen Jungfraujoch und Schauinsland durch die starken Abweichungen
in den ersten Stunden nach Initialisierung der Tracer erkldren. Da sich das Ozon in COS-
MO schneller der Beobachtung annéhert, sind die Abweichungen insgesamt geringer als
in EMAC.

Der Effekt der zu niedrigen Initialisierung wurde in Abb. 3.12 rechts ausgeschlossen,
indem ausschlieBlich ein Zeitraum von zwolf Stunden vor und nach der Frontpassage
betrachtet wird. Der Zeitpunkt der Frontpassage wird iiber das Ozonmaximum in den
Beobachtungen festgelegt. Wihrend an allen Stationen in COSMO héhere Korrelation
zwischen Modell und Beobachtung erreicht werden als in EMAC, weisen alle Stationen
in EMAC eine geringere Abweichung in der Standardabweichung auf. Diese erhohten
Abweichungen in der Standardabweichung entstehen in COSMO aufgrund der hiufi-
gen Fluktuationen, hervorgerufen durch chemische Prozesse (vgl. Beschreibung zu Abb.
3.11). Vergleicht man die Stationen untereinander, so schneiden erneut die Simulations-
ergebnisse der Station Jungfraujoch in beiden Instanzen am schlechtesten ab. Sie haben,
verglichen mit den anderen Stationen, die geringste Korrelation, den gro3ten RMSE und
in COSMO ebenfalls die grofte Standardabweichung.

Mit den Taylordiagrammen lassen sich die subjektiven Eindriicke der Abb. 3.11 besta-
tigen: Die Korrelation zwischen den simulierten und den beobachteten Ozonwerten ist
deutlich besser in COSMO als in EMAC. Das simulierte Ozon liegt allerdings teilweise
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deutlich zu hoch und weist eine hohe Variabilitit auf. Dies wird durch erhéhte RMSE-
Werte und Abweichungen in der Standardabweichung gegeniiber den Beobachtungen
wiedergegeben.

Sondenmessungen In Abb. 3.13 werden die Modellergebnisse mit vertikalen Ozon-
und Temperaturprofilen von Ozonsonden verglichen.

Betrachtet man zunéchst die Temperaturprofile, so stimmen diese in der mittleren und
oberen Troposphidre bis zur Tropopause zu allen Zeiten gut mit den Beobachtungen
iberein. Oberhalb der Tropopause treten am dritten Tag nach Simulationsstart (Abb. 3.13
d, f) in beiden Instanzen Abweichungen auf.

Aufgrund der unterschiedlichen Orographie und der damit verbundenen unterschied-
lichen Hohen der unteren Modellschichten (Tab. 2.1) in beiden Modellinstanzen,
unterscheiden sich die Temperaturprofile am stirksten in der unteren Troposphire. Die
Stationshohe von HohenpeiBlenberg und Payerne ist in EMAC deutlich zu hoch (Tab.
2.1). An der Station in Payerne wird dadurch ein zu geringer Druck, in Hohenpei3enberg
zu niedrige Temperaturen fiir die unterste Modellschicht in EMAC simuliert.

Die simulierten Ozonwerte liegen auch hier, wie bereits in dem Vergleich mit Boden-
messungen gezeigt (Abb. 3.11 a, d), in der gesamten Troposphire fiir beide Instanzen zu
hoch. Aktives (hell) und passives Ozon (dunkel) unterscheiden sich ausschlielich in der
Troposphidre, am groBten sind die Unterschiede in der unteren Troposphére. Aufgrund
der fehlenden chemischen Abbauprozesse (Kap. 1.3.2) sind die Ozonmischungsver-
hiltnisse der passiven Tracer hier groBer. Anderungen durch chemische Prozesse in
der Stratosphire sind innerhalb der kurzen Simulationsperiode nicht zu erkennen. Die
Ozonanomalien in der Tropopausenregion werden von beiden Modellinstanzen nicht
erfasst. Sie werden in Kap. 3.4 nédher analysiert.

Die Evaluation der Simulationsergebnisse ldsst sich wie folgt zusammenfassen: Zu Be-
ginn dieses Kapitels wurde gezeigt, dass in den Simulationen mit der horizontal feiner
auflosenden COSMO-Instanz des MECO(n)-Systems mehr Tracermasse iiber die Tropo-
pause transportiert wird, als in der grob auflésenden EMAC-Instanz. Dabei sind die auf-
tretenden Unterschiede umso grofer, je weiter die betrachtete Referenzfliche von der Tro-
popause entfernt liegt. Dies wird bei der Analyse des Transportes des stratosphirischen
Tracers bestitigt: Verglichen mit der EMAC-Instanz erreicht im COSMO deutlich mehr
Tracermasse die untere Troposphdre und fiihrt dort zu kurzzeitigen, starken Anstiegen
der Mischungsverhiltnisse. Diese Anstiege lassen sich auch in den Zeitreihen des Ozons
beobachten, die sich auf diese Weise auf stratosphérische Beitrdge zuriickfiithren lassen.
Der Vergleich dieser Simulationsergebnisse mit Messdaten zeigt, dass die Ergebnisse von
COSMO gut mit den Beobachtungen iibereinstimmen: Die durch absinkende, stratosphé-
rische Luftmassen verursachten Ozonerhohungen am Boden werden in COSMO erfasst
und sogar zum korrekten Zeitpunkt und mit der richtigen Amplitude wiedergegeben.
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Stationen (vgl. Tab. 2.1).
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3.3.2 Detaillierte Analyse des Tracertransportes

Die in Kap. 3.3.1 festgestellte Ubereinstimmung zwischen Beobachtungen und Simula-
tionsergebnissen der COSMO-Instanz soll im Folgenden genutzt werden, um die STT-
Ereignisse im Detail zu analysieren. Folgende offenen Fragen sollen beantwortet werden:

* Aus welchen stratosphérischen Regionen kommen die Luftmassen, die den Ozon-
anstieg am Boden verursachen?

* Gibt es bevorzugte Regionen in denen STT stattfindet?

Welche Prozesse verursachen STT?

Wo lassen sich Ozonerhhungen am Boden beobachten?

1400 ' ' ' ' 3
1200f ] 6N
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600
40N

Anzahl der Trajektorien

400f
200}
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2400 24 12 25_00 25_12 26_00 26_12 i
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Abbildung 3.14: Anzahl der Trajektorien in Abbildung 3.15: 59h-Riickwirtstrajektorien
Abhingigkeit des STT-Zeitpunktes in COS- in EMAC (farbig: PV in pvu), gestartet am
MO. 26.Mirz, 12 UTC (Kriterium: STRATOgtart >

10ppb unterhalb von 700 hPa, PVgyge > 2 pvu).

Die STT-Ereignisse werden mit Hilfe von Riickwirtstrajektorien, die mit LAGRANTO
(Kap. 2.3.2) berechnet wurden, analysiert. Die Initialisierung erfolgt an den Gitterpunkten
der jeweiligen Modellinstanz, falls das Mischungsverhiltnis des stratosphérischen Tra-
cers in der unteren Troposphire (COSMO: < 3000 m, EMAC: > 700 hPa) zum Zeitpunkt
der maximalen Mischungsverhéltnisse am Boden (26. Mirz, 12 UTC), > 10ppb ist. In
Abb. 3.9 ist diese Region fiir die COSMO-Instanz durch eine tiirkise Linie gekennzeich-
net (tatsdchliches Initialisierungsgebiet: 30°W - 15°E, 25°N - 64°N). Um ausschlieBlich
Trajektorien zu analysieren, die aus der Stratosphdre kommen, wird fiir die Trajektorien
zusitzlich am 24. Mirz, 1 UTC (erster Ausgabezeitpunkt nach Simulationsstart) eine PV
> 2 pvu gefordert.

Wihrend sich in COSMO nach diesen Kriterien etwa 20000 Trajektorien selektieren
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Abbildung 3.16: Oben: 59h-Riickwirtstrajektorien, gestartet am 26. Mérz, 12 UTC (Kriterium:
STRATOs¢,¢ > 10 ppb unterhalb von 3000 m, PVgge > 2 pvu), deren STT-Punkt am 24. Mirz,
12 UTC (a, farbig: Druck in hPa) bzw. 25. Mirz, 0 UTC (b, farbig: STRATO in ppb) liegt. Kreuze
kennzeichnen die Lage der STT-Punkte. Unten: PV (in pvu) in vertikalen Querschnitten zum STT-
Zeitpunkt der Trajektorien (c: 30°W, 24.Mirz, 12 UTC, b: 21°W, 25. Mirz, 0 UTC). Konturen
stellen das Geschwindigkeitsmaximum des Strahlstroms (Wind = 50 m/s, schwarz), den Turbulen-
zindex (TI=8, tiirkis), den Wolkenbedeckungsgrad (70%, orange) und Isentropen (© =300, 310,
320K, griin) dar. Kreuze kennzeichnen die STT-Punkte, ihre Farbe die PV (in pvu) zum Startzeit-
punkt der Trajektorien (24. Mérz, 01 UTC).

lassen, erhdlt man in EMAC lediglich 25 Trajektorien. Fiir die geringe Anzahl der in
EMAC berechneten Trajektorien gibt es zwei Griinde: Die Anzahl der Gitterpunkte im
Initialisierungsgebiet (45° Linge x 40° Breite) liegt fiir COSMO (Gitterpunktsabstand
0,125°, ca. 15 Modellschichten unterhalb von 3000 m) um etwa das 120-fache hoher,
als fir EMAC (Gitterpunktsabstand 1,125°, ca. 10 Modellschichten unterhalb von
700 hPa). Zusitzlich wurde bereits gezeigt (Abb. 3.7), dass das Mischungsverhiltnis
des stratosphirischen Tracers in EMAC in der unteren Troposphire geringer ist, als in
COSMO. Das Selektionskriterium STRATO > 10 ppb wird daher fiir die Gitterpunkte in
EMAC seltener erfiillt.
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Die Verldufe der Trajektorien in den bei-

den Instanzen (Abb. 3.15 und Abb. 3.16 "STT=24.12] 1l STT= 2500
a, b) sind sehr dhnlich: Ausgehend vom 400¢ ]
Startpunkt in der Stratosphére Ostlich von
Neufundland verlaufen sie siidostwirts
tiber den Nordatlantik. Dabei nehmen
PV, Druck und das Mischungsverhiltnis
des stratosphirischen Tracers entlang der
Trajektorien ab, bevor sich das Biindel in
der unteren Troposphire hinter der Front
auffachert.

In Kap. 3.3.1 wurde bereits gezeigt, dass O e ... O RS S =
der Tracertransport in COSMO besser PV am Startzeitpunkt [pvu] PV am Startzeitpunkt [pvu]
mit den Beobachtungen iibereinstimmt als
in EMAC. Da sich die Transportwege in
den Instanzen offensichtlich nicht unter-
scheiden, wird die detaillierte Analyse im
Folgenden ausschlieflich mit den Trajek-
torien der COSMO-Instanz durchgefiihrt.
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Abbildung 3.17: PV (in pvu) am Startzeitpunkt
(24.Mirz, 1 UTC) der Trajektorien, deren STT-
Punkt am 24.Mirz, 12UTC (links) bzw. am
25.Mirz, 0 UTC (rechts) liegt.

Zur Analyse wird zundchst entlang der 20000 Trajektorien der Zeitpunkt bestimmt,
an dem die PV der Luftpakete erstmals <2 pvu wird (STT-Punkt). Fiir die meisten
Luftpakete findet der STT am 24. Mirz, 12 UTC statt, also etwa zwei Tage bevor sie sich
in der unteren Troposphére befinden (Abb. 3.14).

Abb. 3.16 (a) und (b) zeigt Trajektorien mit jeweils gleichem STT-Zeitpunkt, exem-
plarisch mit STT am 24. Mirz, 12 UTC (a) und STT am 25. Mirz, OUTC (b). Entlang
der Trajektorien ist der Druck (a) und das Mischungsverhiltnis des stratosphirischen
Tracers (b) farbig dargestellt, zusitzliche Variablen und deren mittlere Anderung entlang
der Trajektorien des entsprechenden Biindels sind in Tab. B.1 und Tab. B.2 zusammen-
gefasst. Abbildung 3.16 (c) und (d) zeigt die PV in vertikalen Querschnitten durch die
STT-Region (c: 30°W, d: 21°W). Die Kreuze in Abb. 3.16 kennzeichnen die Lage der
STT-Ereignisse. In den unteren Abbildungen sind sie mit dem Wert der PV eingefirbt,
mit der die Trajektorien in der Stratosphére starten.

Aus welchen stratosphirischen Regionen kommen die Luftmassen, die den Ozonan-
stieg am Boden verursachen?

Die Verldufe der Trajektorien (Abb. 3.16 a, b) sind trotz der unterschiedlichen STT-
Zeitpunkte sehr dhnlich. Wie oben beschrieben starten sie gebiindelt in der Stratosphére
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Ostlich von Neufundland und verlaufen siidostwirts iiber den Nordatlantik. Dieser
Verlauf stimmt mit der horizontalen Lage des Strahlstroms iiberein, der sein Maximum
mit Windgeschwindigkeiten von ca. 70 m/s auf etwa 300 hPa erreicht (Abb. 3.4, links
und Abb. 3.16 c, d). Das Trajektorienbiindel mit STT am 24. Mérz, 12 UTC (Abb. 3.16
a) startet im Mittel bei einem Druck von 608 hPa und bei Windgeschwindigkeiten von
27,0m/s (Tab. B.1), das Biindel mit STT am 25. Mérz, 0 UTC bei einem mittleren Druck
von 488 hPa und Windgeschwindigkeiten von 25,3 m/s (Tab. B.2). Dass die Trajektorien
trotz der hohen Druckniveaus tatsdchlich in der Stratosphére starten, zeigen die mittleren
Startwerte von PV (3,22pvu bzw. 3,25pvu) und Ozon (90,6 ppb bzw. 105,2 ppb).
Abbildung 3.17 zeigt die Verteilung der PV-Werte der Trajektorien zum Startzeitpunkt.
In beiden Biindeln starten die meisten Trajektorien mit einer PV zwischen 2,5 pvu und
3,5 pvu, also in Bereichen nahe der Tropopause. Die Startregion der Trajektorien befin-
det sich demnach unterhalb des Jetmaximums und bereits innerhalb der Tropopausenfalte.

Gibt es bevorzugte Regionen in denen STT stattfindet?

Die STT-Punkte der Trajektorienbiindel sind in Abb. 3.16 durch Kreuze gekennzeichnet.
Aufgrund der Propagation der Tropopausenfalte liegen die STT-Punkte am 25.Mirz,
0 UTC siidostlicher als zwolf Stunden zuvor. Die Druckwerte betragen am STT-Zeitpunkt
durchschnittlich etwa 700 hPa (Tab. B.1 und B.2). Abbildung 3.16 (d) zeigt allerdings,
dass sich die STT-Punkte vertikal entlang der gesamten Tropopausenfalte verteilen
konnen. Je siidlicher die Trajektorien verlaufen, desto hoher sind die Druckniveaus auf
denen STT stattfindet (Abb. 3.16 a). Luftpakete, die auf diesen hohen Druckniveaus
troposphirisch werden, befinden sich anschlieend direkt in der unteren Troposphire.
Dass die Luftpakete auch in der Spitze der Falte aus der Stratosphédre kommen, zeigen die
PV-Werte des Trajektorienstartpunktes (farbige Kreuze in Abb. 3.16 c, d), die teilweise
oberhalb von 3,5 pvu liegen.

Welche Prozesse verursachen STT?

Alle STT-Punkte befinden sich an der nordwestlichen Seite der Falte, die Luftpakete
treten damit in Zugrichtung der Falte in die Troposphire ein. Die Trajektorien steigen bis
zum STT-Punkt diabatisch ab (Tab. B.1 und B.2, Abnahme in ©).

Ein diabatischer Abstieg wurde auch in der Analyse von Bourqui und Trepanier (2010)
festgestellt und auf die troposphirische Strahlungskiihlung in der wolkenfreien Tropo-
sphére zuriickgefiihrt (maximal 1,7 K/d, Zierl und Wirth 1997). Die hier auftretende
Kiihlung ist mit einem Gradienten grofer als 4 K/d allerdings deutlich stidrker. Ebenfalls
ist die Troposphire gerade im STT-Bereich nicht wolkenfrei (vgl. Wolkenbedeckungs-
grad in Abb. 3.16 c, d). Die starke, diabatische Abkiihlung in der Falte wird daher
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offensichtlich durch Strahlungsprozesse oberhalb der Wolken hervorgerufen. Slingo et al.
(1982) zeigen, dass die Strahlungsheizraten in einer diinnen Schicht oberhalb der Wolken
bis zu 10 K/d betragen konnen.

In der Studie von Bourqui und
Trepanier (2010) wird beschrieben,
dass die Trajektorien entlang der
geneigten Isentropen in die Tropo-
sphére absinken (Abb. 1.5). Dies ist
in der hier vorgestellten Fallstudie
nicht der Fall. Die stark geneigten
Isentropen kreuzen die Tropopause Isentropen

auf der siidwestlichen Seite der

Falte, wihrend die STT-Punkte

an der nordostlichen Seite liegen Norden

(Abb. 3.16 c, d). Die Luftpakete

erreichen die Troposphire, da Abbildung 3.18: Schematische Darstellung des STT-
sie aufgrund ihres diabatischen Ereignisses. Die rote Linie kennzeichnet die Tropopause,
Abstieges auf niedrige Isentropen blaue Linien stellen Isentropen dar. Die pinke Linie sym-
gelangen, die sich vollstindig in bolisiert die Trajektorie eines Luftpaketes, dessen STT-
der Troposphire befinden. In Abb. Punkt an der Nordseite der Tropoapausenfalte liegt.

3.18 sind die STT-Ereignisse dieser

Fallstudie, in Anlehnung an Abb. 1.5, nochmals schematisch dargestellt.

Die STT-Punkte liegen alle im Bereich von Wolken (Abb. 3.16 ¢, d). Dass STT-Ereignisse
an der Falte durch Wolken initialisiert werden konnen, zeigt die Studie von Bourqui
(2006), in der die STT-Ereignisse an Streamern einsetzen, sobald sich eine Wolke
an der Tropopause befindet. In der hier vorgestellten Fallstudie verursachen offenbar
sowohl diabatische, als auch turbulente Prozesse den STT: Neben den Wolken und dem
damit verbundenen, diabatischen Heizen treten entlang der gesamten Tropopausenfalte
zusitzlich turbulente Prozesse auf (tiirkise Linie in Abb. 3.16 ¢, d), die ebenfalls Ausloser
fiir die STT-Prozesse sein konnen und zu der damit verbundenen PV-Abnahme fiihren.
Nach dem Eintritt in die Troposphére findet der Transport quasi-isentrop statt. Die baro-
kline Zone am Boden und die damit verbundene Neigung der Isentropen verursacht den
weiteren Abstieg der Luftpakete. Die synoptische Situation und das damit verbundene
Windfeld bestimmen die Bewegungsrichtung der Luftpakete. In dieser Fallstudie werden
die Luftpakete nach dem STT zunichst weiter nach Siidosten transportiert, bevor sie sich
spater entlang der Kaltfront verteilen (Abb. 3.16 a, b). Wihrend der Ausbreitung der
Luftpakete in der Troposphire entwickelt sich das Tiefdruckgebiet weiter. Am Boden
kommt es durch die Intensivierung der baroklinen Zone zur Ausbildung einer Kaltfront.
In der Hohe verlagert sich der Strahlstrom und die damit verbundene Tropopausenfalte
auf die Trogvorderseite. Am 26. Mirz, 12 UTC befinden sich daher die abgesunkenen,

Tropopause
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stratosphérischen Luftmassen, deren STT-Punkt an der nordostlichen Seite der Falte lag,

schlieBlich westlich der Falte.

Wo lassen sich Ozonerhohungen am Boden beobachten?
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Abbildung 3.19: Zeitreihen der Tracer in Lough Navar (links) und Génserndorf (rechts) auf der
untersten Modellschicht in COSMO und Ozonbeobachtungen (in j1g/m?).

Durch die Ozonzeitreihen in Abb. 3.11 konnte gezeigt werden, dass die an den Boden-
stationen gemessenen Ozonerhohungen durch absinkende, stratosphérische Luftmassen
verursacht werden. Aufgrund der isolierten Lage dieser Stationen, die sich an der
Kiiste oder auf Bergen befinden, zeigen die Beobachtungszeitreihen keinen oder nur
miBigen Tagesgang im Ozon. Die Maxima, die aus dem Transport stratosphérischer Luft
resultieren, sind deutlich zu erkennen. Aber auch an nicht isoliert liegenden Stationen mit
starkem Tagesgang im Ozon erreichen die absinkenden, stratosphérischen Luftmassen
den Boden. Abbildung 3.19 zeigt dies exemplarisch fiir die Stationen in Lough Navar
und Génserndorf, an denen die gemessenen Ozonzeitreihen den typischen Ozontages-
gang (vgl. Kap. 1.3.2) aufweisen. Bei Frontpassage (Lough Navar: 25. Mirz, 20 UTC,
Ginserndorf: 26. Mirz, 22 UTC) steigen die ndchtlichen Ozonwerte kurzzeitig stark an.
Mit Hilfe der passiven Tracer lassen sich diese Anstiege auf absinkende Luftmassen mit
stratosphérischer Herkunft zuriickfithren. Grund fiir die Zeitverschiebung zwischen be-
obachtetem und simuliertem Traceranstieg an der Station Lough Navar (Abb. 3.19, links)
ist die zu Ostliche Lage des Okklusionbereiches des Tiefdruckgebietes der Simulation (s.
Kap. 3.4, Abb. 3.25).

Die Zeitreihen zeigen, dass die stratosphirischen Luftmassen den Boden nicht nur an
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den isolierten, zum Teil aulerhalb der Grenzschicht liegenden Stationen erreichen. Die
ozonreichen Luftmassen werden grofflichig hinter der Front bis zum Boden transportiert
und fiihren an allen Stationen zu Ozonerhohungen. An Stationen mit starkem Tagesgang
konnen die stratosphérischen Ozonbeitrige mit Hilfe der kiinstlichen, stratosphirischen
Tracer identifiziert werden.
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3.4 Sensitivitiatsstudien mit variierender Modellkonfigu-
ration

In diesem Abschnitt wird die Sensitivitdt der Ergebnisse aus Kap. 3.3.1 beziiglich der
Modellkonfiguration untersucht. Dazu werden im Folgenden Simulationsstart, Initialisie-
rungszeitpunkt und -kriterien sowie die vertikale Modellauflosung variiert.

3.4.1 Riickkopplung durch Chemie

In der Referenzsimulation in Kap. 3.3.1 wurde gezeigt, dass es mit der COSMO-Instanz
des Modellsystems moglich ist, Ozonerhohungen durch absinkende, stratosphérische
Luftmassen am Boden zu erfassen und zum Kkorrekten Zeitpunkt mit der richtigen
Amplitude zu simulieren. Der in dieser Referenzsimulation beobachtete Anstieg im Ozon
am Boden ist sowohl im chemisch prozessierten, als auch in dem passiven Ozontracer
zu erkennen (Abb. 3.11). Chemische Prozesse beeinflussen Strahlung und Mikrophysik
und damit indirekt auch die Dynamik. Daher veridndert die Chemieberechnung im
Referenzlauf nicht nur die Mischungsverhéltnisse der chemisch aktiven Tracer, sondern
hat iiber die Dynamik auch Einfluss auf die passiven Tracer. Ein Vergleich zwischen
der Referenzsimulation und einer Simulation ohne Chemieberechnung zeigt, dass
die Unterschiede in der Troposphire iiber die Simulationsperiode von vier Tagen nur
gering sind. In Abb. 3.20 werden dazu die passiven Tracer in der Referenzsimulation
(dunkel) und die passiven Tracern einer Simulation ohne Chemieberechnung (hell) auf
der untersten Modellschicht miteinander verglichen. Die auftretenden Unterschiede
in den COSMO-Simulationen sind sehr gering. Der Zeitpunkt und die Amplitude des
Ozonanstieges bei Frontpassage bleibt an allen Stationen unverédndert.

In der EMAC-Instanz treten in dieser und den folgenden Sensitivitdtsstudien nur mini-
male, kaum erkennbare Unterschiede in den Zeitreihen der Tracer auf. Die zugehdrigen
Abbildungen befinden sich im Anhang C.

Aufgrund der geringen Unterschiede zwischen Simulationen mit und ohne Che-
mieberechnung, werden alle zusitzlichen Simulationen in diesem Abschnitt ohne
Chemieberechnung durchgefiihrt, um mit der vorhandenen Rechenzeit moglichst viele
Sensitivitdtsstudien durchfiihren zu konnen.

3.4.2 Variation von Initialisierungs- und Startzeitpunkt

Fir die Referenzsimulation in Kap. 3.3.1 wurden alle Tracer bei Simulationsstart
am 24.Mirz, OUTC initialisiert. Wie sensitiv die Ergebnisse auf die Variation von
Initialisierungs- und Simulationsstartzeitpunkt sind, wird im Folgenden getestet.
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Abbildung 3.20: Zeitreihen der Tracer (in ug/mS) in Simulationen mit (dunkel) und ohne Chemie
(hell) und in Beobachtungen (griin).

Variation des Initialisierungszeitpunktes des stratosphirischen Tracers

Zur Untersuchung der Sensitivitdt des Initialisierungszeitpunktes werden zusitzliche
kiinstliche, stratosphirische Tracer zu unterschiedlichen Zeitpunkten nach denselben
Kriterien wie in der Referenzsimulation (Tab. 3.2) initialisiert. Ihre Kennzeichnung er-
folgt tiber den entsprechenden Initialisierungszeitpunkt als Index, z.B. wird STRATO,500
demnach am 25. Mirz, 0 UTC initialisiert.

STRATO;2490 und STRATOj496: Zu Beginn der Simulation werden die Anfangsbe-
dingungen von dem groben EMAC-Gitter auf das feinere COSMO-Gitter interpoliert.
Kiinstliche Tracer, die zu diesem Zeitpunkt in COSMO initialisiert werden, unterschei-
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den sich von denen in EMAC ausschlielich aufgrund der Interpolation der Felder
auf das feinere Gitter. Um zu erfassen, welchen Einfluss die in COSMO selbststindig
entwickelte Dynamik hat, wird STRATOj40 erst sechs Stunden nach Ubergabe der
Anfangsbedingungen initialisiert. Ein Vergleich der Zeitreihen in Abb. 3.21 zeigt nur
geringfiigige Unterschiede zwischen STRATOjy400 und STRATOjp406. Wihrend die
Maximalwerte bei Frontpassage von STRATOj40¢ an den Stationen Schauinsland und
Jungfraujoch etwas hoher als die von STRATOj,4 liegen, sind sie an den anderen
Stationen etwas niedriger. Die zeitliche Entwicklung von STRATOj,4090 und STRATOjp406
sind sehr dhnlich, lediglich an der Station Schauinsland unterscheiden sich die Maxima
um etwa drei Stunden. Der Zeitpunkt des beobachteten Maximums stimmt besser mit
STRATOi24Q() iiberein.

STRATOi2400 und STRATOi2500: Mit STRATOQ5OO wird untersucht, ob sich die Ergeb—
nisse verbessern, wenn der Tracer zeitlich ndher am zu beobachteten Ereignis initialisiert
wird. Fiir die Stationen Noya und La Coulonche, an denen die Frontpassage bereits am
25. Mirz stattfindet, wird STRATOj,500 nicht mehr bis zum Boden transportiert und zeigt
daher kaum Signal bei Frontpassage. An den Stationen Schauinsland und Jungfraujoch
sind die Unterschiede zwischen STRATOj,5090 und STRATOj499 in COSMO sehr gering.
Bei spiterer Initialisierung findet, iibereinstimmend mit den Beobachtungsdaten, an
der Station in Schauinsland kein erneuter Anstieg am 27.Mirz, 15 UTC statt. Am
Jungfraujoch wird fiir STRATOj,509 ein geringerer Maximalwert simuliert. In EMAC
liegen die Zeitreihen von STRATOj,509 unterhalb von STRATOjp409, das Maximum aus
den Beobachtungen wird hier noch deutlicher unterschitzt (Abb. C.2).

Verglichen mit den beobachteten Zeitreihen fiihrt die spétere Initialisierung der Tracer
demnach nicht zu einer verbesserten Erfassung des Traceranstieges bei Frontpassage.
An einzelnen Stationen werden die Erhohungen aufgrund der geringeren zur Verfiigung
stehenden Transportzeit bei spiterer Initialisierung nicht mehr erfasst.

Variation des Startzeitpunktes

Die bisherigen Analysen der Transportprozesse verwendeten ausschlieBlich Ergebnisse
von Simulationen, die am 24. Mérz, 0 UTC gestartet wurden. Hier wird untersucht, wel-
che Auswirkung eine Verdnderung des Startzeitpunktes der Simulation bei gleichzeitiger
Initialisierung der Tracer hat. Die Betrachtung zweier zusitzlicher Simulationen mit iden-
tischer Modellkonfiguration, die am 23. Mirz, O UTC bzw. am 25. Mirz, O UTC starten,
soll Aufschluss iiber die Folgen eines veridnderten Startzeitpunktes geben. Zur Unterschei-
dung der kiinstlichen Tracer erfolgt zusétzlich zur oben eingefiihrten Kennzeichnung fiir
den Initialisierungszeitpunkt eine Kennzeichnung mit dem Startzeitpunkt der Simulation.
Beispielsweise entstammt der Tracer STRATOj400, 523 €iner am 23. Mérz, 0 UTC gestar-
teten Simulation und wurde am 24. Mirz, O UTC initialisiert.

STRATOj2400,523 und STRATOj2400,524: In dem Zeitraum von 24 Stunden zwischen dem
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Abbildung 3.21: Zeitreihen der kiinstlichen Tracer in Abhingigkeit des Initialisierungszeitpunk-
tes auf der untersten Modellschicht in COSMO und Ozonbeobachtungen (in j1g/m3).

Start der Simulation und der Tracerinitialisierung von STRATOj400, 523 entwickelt sich
die Dynamik der beiden Modellinstanzen selbststandig. Zum Zeitpunkt der Initialisie-
rung liegen daher unterschiedliche meteorologische Bedingungen fiir die Simulationen
mit unterschiedlichem Startzeitpunkt vor. Abbildung 3.22 zeigt die Zeitreihen der Diffe-
renz der kiinstlichen Tracer, exemplarisch fiir die Station am Jungfraujoch. Unterschiede
in der simulierten Tropopausenhdhe fiithren zu einer unterschiedlichen Initialisierung der
Tracer und damit zu Differenzen in den Mischungsverhéltnissen der Tracer in der Tropo-
pausenregion. Mit fortschreitender Simulationszeit werden die stratosphérischen Tracer
in die Troposphire transportiert und die Differenzfelder zeigen schlieflich auch in der
unteren Troposphire Signale. Die Unterschiede sind fiir den gesamten Simulationszeit-
raum in EMAC deutlich niedriger als in COSMO (Darstellung in Abb. 3.22 mit unter-
schiedlicher Farbskala). Wéhrend des mit der Frontpassage einhergehenden Ozonsanstie-
ges am Jungfraujoch (ab 26. Mirz, 12 UTC, Kap. 3.3.1) zeigen die Tracer in beiden Mo-
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Abbildung 3.22: Unterschiede der Zeitreihen der Tracer am Jungfraujoch in Simulationen mit
unterschiedlichem Startzeitpunkt. Dargestellt ist die Differenz der Mischungsverhéltnisse der stra-
tosphérischen Tracer (STRATOj2400, s23 - STRATOj0400, s24; farbig, in ppb), sowie die Konturen der
dynamischen Tropopause (PV =2 pvu) der am 23. (blau) bzw. 24. Mirz 2010 (schwarz) gestarte-
ten Simulation fiir EMAC (links) und COSMO (rechts). Abbildung 3.10 zeigt die entsprechenden
absoluten Felder der Mischungsverhiltnisse des stratosphirischen Tracers mit Simulationsstart am
24. Mirz.

dellinstanzen in der gesamten Troposphire nahezu keinen Unterschied. Nach Erreichen
der Maximalwerte sechs Stunden spéter allerdings bleibt STRATO;z4¢0, 523 in COSMO fiir
den Zeitraum von etwa fiinf Stunden in der gesamten Troposphére deutlich erhoht, wih-
rend STRATOjp400, 524 Wieder abnimmt (Abb. 3.22). In EMAC ist ebenfalls eine Erhohung
des Tracers in der frither gestarteten Simulation zu beobachten. Diese ist aber deutlich
niedriger und erreicht nicht die unterste Modellschicht. Vergleicht man diese Ergebnisse
mit den Beobachtungen (Abb. 3.23, rechts unten), so stimmen die Ergebnisse der spiter
gestarteten COSMO-Instanz deutlich besser mit den beobachteten Ozonwerten iiberein.
Auch in den Messungen sinken die Ozonwerte am Boden nach Erreichen des Maximums
schnell wieder auf den Hintergrundwert ab. Die Unterschiede in EMAC treten nicht auf
der untersten Modellschicht auf und konnen daher nicht mit Beobachtungsdaten vergli-
chen werden (Abb. C.3).

Der Vergleich von STRATOj,400, 523 und STRATOj2400, 524 liefert auch bei Betrachtung wei-
terer Stationen dhnliche Ergebnisse wie fiir die des Jungfraujoches (Abb. 3.23). Die durch
absinkende, stratosphirische Luftmassen verursachten Anstiege von STRATO;4¢0, 23 und
STRATOjp400, 524 beginnen zwar an allen Stationen zum gleichen Zeitpunkt, Amplituden
und Zeitraum des Anstieges unterscheiden sich allerdings deutlich aufgrund der sich un-
terschiedlich entwickelnden meteorologischen Situation. An allen Stationen stimmen die
Ergebnisse des Tracers in der am 24. Mirz, 0 UTC gestarteten Simulation deutlich besser
mit den Verldufen der beobachteten Ozonwerte iiberein, als in der Simulation mit Start
am 23. Mirz, OUTC .
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Abbildung 3.23: Zeitreihen der kiinstlichen Tracer STRATOjp400 in Abhédngigkeit des Startzeit-
punktes auf der untersten Modellschicht in COSMO und Ozonbeobachtungen (in jig/m?).

STRATOi2500,524 und STRATO;;509,525: Bei Initialisierung des stratosphérischen Tracers
am 25.Mirz, 0 UTC werden die beobachteten Anstiege an den Stationen Noya und La
Coulonche (Abb. 3.24, oben), unabhédngig vom Simulationsstartzeitpunkt, nicht erfasst.
Da die Frontpassage an diesen Stationen schon am 25.Mirz stattfindet, reicht die Zeit
nach der Initialisierung nicht mehr aus, um die Tracer aus der Stratosphire bis an den
Boden zu transportieren.

An den Stationen Schauinsland und Jungfraujoch fiihrt der spitere Simulationsstart zu
einer geringen Verbesserung des Tracertransportes (Abb. 3.24, unten). Ubereinstimmend
mit den Beobachtungsdaten beginnt der Anstieg bei Simulationsstart am 25.Mairz
etwa zwel Stunden frither, als bei Simulationstart am 24. Mérz. Die Unterschiede sind
aber deutlich geringer, als in dem Vergleich von STRATOj400, 523 und STRATOj2400, 524
(Abb. 3.23). Die meteorologische Situation wird offensichtlich in den Simulationen mit
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Abbildung 3.24: Zeitreihen des kiinstlichen Tracers STRATOj,500 in Abhdngigkeit des Startzeit-
punktes auf der untersten Modellschicht in COSMO und Ozonbeobachtungen (in jig/m?).

Startzeitpunkt am 24. und 25. Mirz dhnlich gut erfasst, wihrend ein Start am 23. Mirz zu
deutlichen Abweichungen in der Reprisentation der Zyklonenentwicklung fiihrt.

Sitidlich von 50°N bleibt die Lage der Front bei fritherem Simulationsstart unverédndert.
(Abb. 3.25 b und c¢). Wird die meteorologische Situation, wie in diesem Fall die Front-
passage, durch die frither gestartete Simulation genauso gut erfasst wie in der Simulation
mit spiterem Startzeitpunkt, hat die Wahl des Simulationsstartzeitpunktes nur geringe
Auswirkungen auf den Tracertransport. Abweichungen in der Meteorologie konnen aller-
dings grofle Unterschiede verursachen. Wie in der meteorologischen Evaluation bereits
gezeigt (Abb. 3.5), wird die Lage des siidlichen Tiefdruckzentrums bei Simulationsstart
am 24. Mirz, O UTC in COSMO zu weit 6stlich simuliert. Dies hat zur Folge, dass die
okkludierte Front in den nordlichen Regionen zu schnell propagiert. In Norwegen wird
daher das Maximum von STRATOj»50, 24 verglichen mit den Ozonbeobachtungen zwolf
Stunden zu friith erreicht. In der am 25.Mirz, O UTC gestarteten Simulation wird die
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Abbildung 3.25: (a): Zeitreihen von STRATOj»500 524 (blau), STRATOj2500,525 (rot) und Ozon-
beobachtung (griin) in Birkenes in COSMO (in ,u,g/m3). (b-d): STRATOi2500,524 (b) bzw.
STRATOj2500, 525 (c, d) (farbig, in ppb), sowie Konturen des Bodendruckes auf der untersten Mo-
dellschicht am 26. Mirz, 12 UTC (b, ¢) bzw. am 27. Mirz, 0 UTC (d).

Lage des Tiefdruckzentrums verbessert wiedergegeben (Abb. 3.25 c). Die Maxima von
Ozonbeobachtung und STRATOj500, 525 stimmen zeitlich tiberein (Abb. 3.25 a).

Falls durch die Anderung des Startzeitpunktes der Simulation die meteorologische
Situation in der Umgebung einer Station besser erfasst wird, fithrt dies zu einem
verbesserten Transport der stratosphérischen Tracer durch den der beobachtete Anstieg
bei Frontpassage besser erfasst wird.
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Abbildung 3.26: Zeitreihen der passiven Ozontracer in Simulationen mit unterschiedlichem Start-
und Initialisierungszeitpunkt auf der untersten Modellschicht in COSMO und Ozonbeobachtungen
(in pg/m?3).

Variation des Initialisierungszeitpunktes des passiven Ozontracers:

Die passiven Ozontracer werden zum Simulationsstartzeitpunkt aus der Spin-Up-
Simulation (Kap. 3.2.1) initialisiert. Da die chemischen Prozesse nicht erst wéhrend
der laufenden Simulation ausgeschaltet werden konnen, stimmen fiir das passive Ozon
Initialisierungs- und Simulationsstartzeitpunkt stets iiberein. Die Zeitreihen des passiven
Ozons in Abb. 3.26 unterscheiden sich daher sowohl in Simulationsstart- als auch in
Initialisierungszeitpunkt.

Die Analyse der kiinstlichen, stratosphirischen Tracer hat gezeigt, dass die Anderung
des Initialisierungszeitpunktes nur geringen Einfluss auf die Ergebnisse hat. Ausschlag-
gebend fiir die Ubereinstimmung von Beobachtung und Simulation ist vielmehr der
Startzeitpunkt der Simulation. Daher lassen sich auch in den passiven Ozontracern
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gleiche Entwicklungen wie bei den kiinstlichen Tracern in Simulationen mit unterschied-
lichen Startzeiten feststellen. Simulationen, die bereits am 23. Mérz gestartet wurden,
zeigen die Ozonerhohung in COSMO iiber einen zu langen Zeitraum nach Frontpassage
und leicht verspitet. Das passive Ozon der am 25. Méarz gestarteten Simulation weist an
den Stationen Schauinsland und Jungfraujoch leichte Verbesserungen auf. Die Form des
Maximums stimmt hier, verglichen mit der am 24. Mirz gestarteten Simulation, besser
mit den Beobachtungen iiberein. Die Ozonanstiege in Noya und La Coulonche werden
allerdings nicht erfasst, da die Zeit zwischen Initialisierung und Frontpassage fiir den
Transport der Tracer aus der Stratosphire bis zum Boden nicht ausreicht.

Beziiglich der Variation von Initialisierungs- und Startzeitpunkt lassen sich aus den Sen-
sitivitdtsexperimenten folgende Punkte zusammenfassen:

* Der Transport der Tracer in die untere Troposphdre ist nahezu unabhédngig vom
Initialisierungszeitpunkt der Tracer, solange der Zeitraum zwischen Initialisierung
und Beobachtungsereignis ausreichend gro8 ist.

* Ein spiterer Simulationsstart fithrt zu Verbesserungen im Tracertransport, falls die
meteorologische Situation besser erfasst wird.

+ In EMAC fiihrt weder eine Anderung des Initialisierungzeitpunktes, noch eine An-
derung des Simulationsstartzeitpunktes zu einer deutlichen Veridnderung des Tra-
certransportes in die untere Troposphire.

3.4.3 Variation des Initialisierungskriteriums

In der Literatur werden unterschiedliche PV-Werte zur Definition der dynamischen
Tropopause gewihlt (Kap. 1.1.1), die zwischen 1,5 und 5 pvu variieren. Fiir die Refe-
renzsimulation in Kap. 3.3.1 wurde die Tropopause durch die am hiufigsten verwendete
2pvu-Fliche definiert. In einer weiteren Sensitivititsstudie wird hier untersucht, ob
stratosphérische Tracer auch bis in die untere Troposphire transportiert werden, wenn
die 4pvu-Fliche als Tropopause gewéhlt wird.

Abb. 3.27 zeigt links STRATOy,,, am 26.Mirz, 12UTC auf der untersten Modell-
schicht. Die Konturen kennzeichnen Bereiche, in denen das Mischungsverhiltnis von
STRATOyy,, aus der Referenzsimulation am Boden groBer 10 ppb (tiirkis) und groBer
20 ppb (pink) ist. Die Bereiche in denen die beiden stratosphérischen Tracer am Boden
ihre Maximalwerte erreichen stimmen iiberein. Demnach werden die Tracer, die mit
einer PV > 4 pvu initialisiert wurden, auf gleiche Weise bis zur untersten Modellschicht
transportiert. Lediglich die Betrige der Mischungsverhiltnisse unterscheiden sich.
Auch in den Zeitreihen der Tracer, in Abb. 3.27 rechts exemplarisch fiir die Station am
Jungfraujoch dargestellt, beginnt der Anstieg von STRATOyy,, (rot) gleichzeitig mit dem
von STRATO,,,, (blau). Zwar unterscheiden sich die Massen der beiden Tracer, welche
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Abbildung 3.27: Links: Mischungsverhiltnisse von STRATOy,y, (farbig, in ppb) auf der untersten
Modellschicht am 26. Mirz, 12 UTC in COSMO. Konturen kennzeichnen STRATO,py, (tiirkis:
10 ppb, pink: 20 ppb). Rechts: Zeitreihen von STRATO4py, und STRATO,py, in COSMO und
Ozonbeobachtungen am Jungfraujoch (in pg/m?).

die unterste Modellschicht erreichen, der Transport der Tracer findet aber unabhéngig
von der Wahl des Tropopausenwertes statt.

3.4.4 Variation der vertikalen Modellauflosung

Um fiir die Trajektorienstudien in Kap. 3.5 eine moglichst gute Auflosung in der
UTLS-Region zu erhalten, wird die vertikale Auflosung der Modellinstanzen verdndert.
In COSMO wird hier auf die 61-Schichten Variante zuriickgegriffen (Abb. 3.3). Durch
die Erhohung der Anzahl der Modellschichten von 40 auf 61 wird eine hohere Auflésung
in der Tropopausenregion erreicht und das Modellgebiet vertikal von etwa 14 km auf
30km Hohe gestreckt. Im Rahmen einer weiteren Sensitivitétsstudie wird untersucht,
wie grof} die Unterschiede zwischen den Instanzen mit verschiedenen Auflésungen sind,
ob die hohere Auflosung in der UTLS-Region zu Verbesserungen fiihrt und welchen
Einfluss sie auf die Tracerkonzentrationen am Boden hat.

Damit EMAC im MECO(n)-System auch in 30 km Hohe noch Randdaten fiir COSMO
liefern kann, muss fiir die globale Instanz eine EMAC-Version fiir die mittlere Atmosphé-
re (MA) mit der Auflésung T63L47MA, und damit eine niedrigere horizontale Auflésung
(1,875° statt 1,125°), gewihlt werden. Um auszuschliefen, dass Unterschiede in den
Simulationen aufgrund der unterschiedlichen Auflésung der Antriebsdaten entstehen,
wird COSMO mit 40 Vertikalschichten in einer weiteren Simulation mit EMAC in
T63L47MA-Konfiguration gekoppelt. In den Abb. 3.28 und 3.29 werden die Ergebnisse
der unterschiedlich auflosenden Modellinstanzen miteinander verglichen.

Abbildung 3.28 zeigt vertikale Temperatur- und Ozonprofile aus Simulationen der
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Stationen (vgl. Tab. 2.1) fiir Simulationen mit unterschiedlichen Auflosungen.
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Modellinstanzen mit den unterschiedlichen Auflosungen sowie Beobachtungen von
Ozonsonden. In der unteren Troposphire stimmen die Temperaturen in allen COSMO-
Instanzen besser mit den Beobachtungen iiberein, als in den EMAC-Instanzen. Die
Unterschiede zwischen den simulierten Temperaturprofilen sind so gering, dass sich
nicht bestimmen l4sst, mit welcher vertikalen Auflosung die besseren Ergebnisse erreicht
werden. Abweichungen im Temperaturprofil zwischen Beobachtung und Simulationen
treten lediglich am 26.Mirz, 11 UTC in Payerne auf (Abb. 3.28 d). Hier wird das
beobachtete Profil in der unteren Stratosphire allerdings in keiner Modellinstanz erfasst.
Auch in den Ozonprofilen sind die Unterschiede in den Simulationen in der mittleren
und unteren Troposphédre minimal. In der Region der thermischen Tropopause wird die
Ozonstruktur in Abb. 3.28 (c), (e) und (f) besser von den Instanzen in der urspriinglichen
Modellkonfiguration (blau) erfasst, wihrend die Vorteile oberhalb von 150 hPa bei der
vertikal hoher auflosenden Konfiguration liegen (rot in Abb. 3.28 a, b ,f). Obwohl fiir
COSMO 40, EMACrezems  UNd  COSMO) 61 EMACToms  1dentische Initialisierungs- und
Randdaten verwendet werden, stimmen die Profile von COSMOy 40, EMAC 3 4w 11 AbD.
3.28 (a) und (b) in der UTLS-Region besser mit denen von COSMO40, EMACy 455, @S mit
COSMOy61, EMACrey s Uberein. Die bereits innerhalb kurzer Zeit nach Simulationsstart
auftretenden Unterschiede entstehen in diesem Fall eher aufgrund der Interpolation auf
die unterschiedlichen vertikalen Gitter, als durch die sich unterschiedlich entwickelnde
Dynamik in COSMO. Im Gegensatz dazu zeigt das Ergebnis von COSMO1 40, EMAC63 4w
am 26.Mirz, 5 UTC in Hohenpeilenberg (gelb in Abb. 3.28 f), dass die verbesserten
Ozonergebnisse in COSMO nicht aufgrund der hoheren vertikalen Modellauflosung in
dieser Region, sondern vielmehr durch die besseren Randdaten von EMAC entstanden
sind.

In Abb. 3.30 ist der stratosphirische Tracer in der EMAC-Simulation mit der Auflésung
T63L47MA dargestellt. Ein Vergleich mit den Ergebnissen der Referenzsimulation (Abb.
3.7 g bzw. Abb. 3.10, oben links) zeigt deutliche Unterschiede: Die Propagation der Front
in EMACrg31.47ma erfolgt langsamer, sodass die stratosphirischen Tracer hinter der Front
etwa sechs Stunden spiter in die untere Troposphire gelangen. Zusitzlich geschieht
der Abwirtstransport iiber einen ldngeren Zeitraum, sodass bei bei Frontpassage in
EMACte3L47ma geringere Gradienten auftreten.

Trotz der Unterschiede in EMAC sind die Zeitreihen von COSMO (hell) mit unterschied-
lichen vertikalen Auflosungen sehr dhnlich. Zwar wird in der Simulation mit hSherer
vertikaler Auflosung (Abb. 3.29, blau) das Maximum an der Station La Coulonche
leicht unterschétzt und an der Station Schauinsland treten die erhohten Werte iiber einen
etwas zu langen Zeitraum auf, der sprunghafte Anstieg in den Zeitreihen wird aber an
allen Stationen zum richtigen Zeitpunkt erfasst. Verglichen mit der Simulation mit der
urspriinglichen Auflésung (rot) sind die grofften Unterschiede am ersten Simulationstag
zu erkennen. Die Ergebnisse der durch die grober auflosende EMAC-Instanz angetriebe-
nen COSMO-Instanzen (blau, gelb) stimmen hier trotz der unterschiedlichen vertikalen
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Abbildung 3.29: Zeitreihen (in pg/m?) der passiven Ozontracer (hell) und der kiinstlichen, stra-
tosphérischen Tracer (dunkel) in Abhéngigkeit der vertikalen Auflosung in COSMO und Ozonbe-
obachtungen (griin).

Auflosung iiberein. Die Unterschiede zu den Ergebnissen von COSMOy 40, EMAC e
(rot), deren Verlauf besser mit den Beobachtungen iibereinstimmt, treten somit aufgrund
der unterschiedlichen Initialisierungsdaten auf.

Insgesamt sind die Differenzen aufgrund der unterschiedlich auflésenden Modellinstan-
zen sehr gering. Durch den Vergleich mit Beobachtungsdaten lassen sich die Abweichun-
gen zwischen den Modellinstanzen wie folgt einordnen:

* Die Temperatur wird, unabhéngig von der vertikalen Modellauflosung, in der unte-
ren Troposphére in COSMO besser erfasst als in EMAC.
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Abbildung 3.30: Mischungsverhiltnisse des stratosphérischen Tracers (in ppb) in EMACrte3r47Mma
auf der untersten Modellschicht (links) und in Zeitreihen am Jungfraujoch (rechts). Die schwarze
Linie kennzeichnet die dynamische Tropopause (PV =2 pvu).

* In den Ozonprofilen zeigen sich Vorteile der urspriinglichen Modellauflosungen
(T106L31 fir EMAC, L40 fiir COSMO) auf Tropopausenniveau.

* In der unteren Stratosphire stimmen die Ergebnisse mit der vertikal hoher auflésen-
den Modellkonfiguration besser mit den gemessenen Profilen iiberein.

* Abweichungen zwischen den Ozonzeitreihen am Boden treten am ersten Simulati-
onstag aufgrund der unterschiedlichen Initialisierungsdaten auf.

Die Experimente in diesem Kapitel sollen Aufschluss iiber die Sensitivitdt der Simula-
tionsergebnisse beziiglich der Variation von Simulationsstart, Initialisierungszeitpunkt
und -kriterien sowie der vertikalen Modellauflosung geben. Vergleiche der Simulatio-
nen in denen die Tracer zu unterschiedlichen Zeitpunkten initialisiert werden zeigen,
dass der Transport der Tracer in die untere Troposphidre unabhéngig von dem Initia-
lisierungszeitpunkt der kiinstlichen Tracer ist. Dabei muss allerdings der Zeitraum
zwischen Freisetzung der Tracer und Beobachtungsereignis gro3 genug sein, um den
Tracertransport aus der Stratosphére bis zum Boden zu ermoglichen. In Hofmann et al.
(2012) wurde bereits gezeigt, dass die mit der Entwicklung des Tiefdruckgebietes
verbundene Frontpassage deutliche Abweichungen von den Beobachtungen aufweist,
falls der Startzeitpunkt der Simulation mehr als zwei Tage vom Beobachtungsereignis
entfernt liegt. Dies trifft ebenfalls fiir den Tracertransport zu, sodass ein spéiterer
Simulationsstart zu einem verbesserten Tracertransport aus der Stratosphdre in die
Troposphére fiihrt. Wird als Initialisierungskriterium des stratosphérischen Tracers die
4pvu-Flidche statt der 2pvu-Fliche als dynamische Tropopause gewihlt, so bleiben die
Strukturen der Tracer am Boden unverindert. Zwar gelangt weniger Masse des Tracers
in die untere Troposphire, STT-Prozesse und Regionen bleiben aber gleich. Auch die
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Variation der vertikalen Modellauflosung hat nur geringfiigige Auswirkungen auf die
Reprisentation des Tracertransportes: Lediglich die unterschiedlichen Initialisierungsda-
ten zu Simulationsbeginn fiihren spiter zu den Unterschieden in der Verteilung der Tracer.
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3.5 Austauschprozesse an der Tropopausenfalte

In diesem Kapitel werden mit Hilfe von Trajektorienstudien bevorzugte Austausch-
regionen in der Umgebung von Tropopausenfalten bestimmt. Abschnitt 3.5.1 widmet
sich der Analyse von STT- und TST-Trajektorien im gesamten Modellgebiet, wihrend
in Abschnitt 3.5.2 der Austausch in unmittelbarer Umgebung der Tropopausenfalte
untersucht wird.

Die Evaluation in Kap. 3.3.1 hat gezeigt, dass es lediglich mit der COSMO-Instanz
des Modellsystems moglich ist, das Absinken der stratosphérischen Luftmassen iiber-
einstimmend mit den Beobachtungen zu simulieren. Auch die Trajektorienanalyse
zu der Fallstudie in Kap. 3.3.2 fiihrte zu der Erkenntnis, dass Austauschprozesse in
EMAC aufgrund der groben Auflosung nicht im Detail analysierbar sind. Die Trajek-
torienberechnungen mit LAGRANTO (Kap. 2.3.2) werden in diesem Abschnitt daher
ausschlieBlich in der COSMO-Instanz durchgefiihrt.

Um in der unteren Stratosphire und der obereren Troposphidre (UTLS-Region) eine
moglichst gute Auflosung zu erhalten, wird fir COSMO das vertikale Gitter mit 61
Schichten verwendet (Abb. 3.3 und Kap. 3.4.4). Wie in der Sensitivitdtsstudie in Kap.
3.4 gezeigt, wird der Tracertransport auch in dieser Modellauflosung, verglichen mit den
Beobachtungen, gut erfasst.

Um die Lagrangesche Analyse der STE-Prozesse auch am 24.Mirz zu ermdglichen,
wird die fiinftigige Simulation bereits am 23. Mirz gestartet. In Kap. 3.4 wurde in
einem Sensitivitidtsexperiment gezeigt, dass die Ozonerhohungen am Boden bei fritherem
Simulationsstart nicht mehr raumlich und zeitlich korrekt erfasst werden. Ursache dafiir
sind aber nicht verdnderte Tracertransportprozesse, sondern eine leichte Verschiebung
des Tiefdruckzentrums (Abb. 3.25). Die Analyse der STE-Prozesse ist daher prinzipiell
auch in der Simulation mit fritherem Startzeitpunkt moglich.

Die Simulation enthilt keine Chemieberechnung, das hier betrachtete Ozon entspricht
dem in Kap. 3.2.2 eingefiihrten, passiven Ozon. Dieses passive Ozon unterscheidet
sich wihrend der kurzen Simulationsperiode nur in der unteren Troposphire von dem
chemisch aktivem Ozon (Abb. 3.13). Diese Vereinfachung hat daher keinen Einfluss auf
die Analyse der STE-Ereignisse.

3.5.1 Bevorzugte Austauschregionen und Mischungszeitskalen

In den meisten Studien wird eine Mindestaufenthaltszeit der Trajektorien in der Tro-
posphédre bzw. der Stratosphédre vorausgesetzt, bevor die Trajektorien als STT- bzw.
TST-Trajektorien ausgewihlt werden. Diese liegt in der Literatur zwischen acht Stunden
und zehn Tagen (Kap. 1.4). Aufgrund der kurzen Simulationsperiode in der regionalen
COSMO-Instanz werden hier keine Mindestaufenthaltszeiten gefordert. Daher werden
im Folgenden sowohl Trajektorien analysiert, die sich nur kurzzeitig auf der anderen
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Tropopausenseite authalten als auch solche, die ldnger als einen Tag dort bleiben.
Mit Hilfe der Tracer lassen sich zusitzlich Aussagen beziiglich der unterschiedlichen
Mischungszeitskalen entlang dieser Trajektorien machen.

STT-Regionen

In diesem Abschnitt werden bevorzugte Regionen fiir STT-Prozesse bestimmt. Dazu er-
folgt die Initialisierung der Trajektorien in folgenden Schritten:

1. Initialisierung von 18-stiindigen Riickwirtstrajektorien in folgendem Gebiet:
Hohe: 2 - 15 km, Breite: 30°N - 60°N, Linge: 45°W-15°E.

2. Selektion der Riickwirtstrajektorien, die in der Troposphére (PV gy, < 1,5 pvu) star-
ten und in der Stratosphire (PVg,¢e > 2,5 pvu) im Modellgebiet enden.

3. Berechnung von 48-stiindigen Vorwirtstrajektorien, ausgehend von den Endpunk-
ten der selektierten Riickwértstrajektorien.

4. Selektion aller Vorwirtstrajektorien, die zum STT-Zeitpunkt stratosphérische Ei-
genschaften haben (STRAT Oy, str > 80 ppb), sich vor dem STT mindestens sechs
Stunden in der Stratosphére aufgehalten haben und im Modellgebiet enden.

Dabei wird als STT-Zeitpunkt die Stunde bezeichnet, zu der entlang der Vorwirtstrajek-
torie die PV zum ersten Mal einen Wert < 2 pvu annimmt. Bleiben die PV-Werte bis zum
Endpunkt der Vorwirtstrajektorie <2 pvu, ergibt sich die Aufenthaltszeit in der Tropo-
sphére aus der Differenz zwischen 48 Stunden und der Stunde des STT-Zeitpunktes (Abb.
3.31: 7, fiir rote Trajektorie). Steigt die PV entlang der Trajektorie zu einer bestimmten
Stunde erneut auf Werte > 2 pvu, wird dieser Zeitpunkt als TST-Punkt bezeichnet. Die
Aufenthaltszeit ergibt sich aus der Differenz zwischen TST- und STT-Zeitpunkt (Abb.
3.31: 7, fiir griine Trajektorie).

Durch die Selektion der Riickwirtstrajektorien im zweiten Schritt (vgl. Aufzihlung) wer-
den Trajektorien ausgeschlossen, die zwischen STT-Zeitpunkt und Stunde 18 wieder stra-
tosphérisch werden. Die im vierten Schritt geforderte anfingliche Mindestaufenthalts-
zeit in der Stratosphére fiithrt zum Ausschluss derjenigen Luftpakete, die sich vor dem
STT nur kurzzeitig in der Stratosphire befinden. Zum STT-Zeitpunkt werden zusitzlich
stratosphérische Eigenschaften des Luftpaketes vorausgesetzt, um sicher zu gehen, dass
die Trajektorien tatséchlich aus der Stratosphire und nicht aus einer troposphirischen,
z.B. diabatisch produzierten, PV-Anomalie stammen. Das Kriterium STRATOyqp, sTT >
80 ppb bezieht sich dabei auf einen zusitzlichen stratosphérischen Tracer, der nach den-
selben Initialisierungskriterien wie STRATO (Tab. 3.2), allerdings zu jedem Zeitschritt,
kontinuierlich initialisiert wird. Obwohl der Tracer in der Stratosphére jeden Zeitschritt
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Abbildung 3.31: Schematische Darstellung

zur Bestimmung der Aufenthaltszeit in der
Troposphére. Dargestellt sind Stratosphire
(graue Fliche), Troposphire (weille Fléche),
dynamische Tropopause (blaue Linie) sowie
exemplarische STT-Trajektorien, deren End-

Abbildung 3.32: Anzahl der Trajektorien in
Abhingigkeit des STT-Zeitpunktes. Die Far-
ben kennzeichnen Trajektorien mit TST nach
STT (blau), Trajektorien ohne TST nach STT
die auf Druckniveaus < 750hPa enden (rot)

und solche, die auf Druckniveaus > 750 hPa
enden (grau).

punkt in der Troposphére (rot) bzw. in der Stra-
tosphére (griin) liegt. Weitere Beschreibung im
Text.

auf ein Mischungsverhéltnis von 100 pbb gesetzt wird, wird als Kriterium ein Mischungs-
verhiltnis von 80 ppb vorausgesetzt, da nach Definition des STT-Punktes (PV entlang der
Trajektorie erstmals <2 pvu) das Initialisierungskriterium fiir STRATOyy, (PV >2) am
STT-Punkt bereits nicht mehr erfiillt wére. Aulerdem werden auf diese Weise ebenfalls
Regionen einbezogen, in denen sich stratosphirische Luftmassen auf hoheren Drucknive-
aus oder bei grofleren Feuchten befinden.

Abbildung 3.33 zeigt exemplarisch die STT-Punkte entlang vertikaler Querschnitte zu
verschiedenen Zeitpunkten. STT-Ereignisse treten demnach entlang der gesamten dyna-
mischen Tropopause auf. Betrachtet man allerdings die Aufenthaltszeit, welche die Tra-
jektorien nach dem STT in der Troposphire haben (Farbe der Kreuze in Abb. 3.33), so
sind diese auf den niedrigeren Druckniveaus meistens gering. Luftpakete, die entlang der
Tropopausenfalte in die Troposphire eintreten, bleiben dagegen meist ldnger als 30 Stun-
den troposphérisch. Im Folgenden wird untersucht, ob diese Einteilung fiir alle Zeitpunkte
und Regionen im Modellgebiet zutrifft.

Abbildung 3.32 gibt einen Uberblick iiber alle Trajektorien, deren STT-Punkt am 24.
oder 25.Mirz liegt. Die Zahl der STT-Ereignisse variiert im Laufe der zwei Tage
zwischen 5000 und 20000 STT-Ereignissen pro Stunde. Dabei ldsst sich ein kontinu-
ierlicher Anstieg innerhalb der ersten 30 Stunden beobachten. Anschliel3end bleibt die
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Abbildung 3.33: Vertikalschnitte durch das Modellgebiet (links: 30°E, 24. Mirz, 12 UTC, rechts:
40°N, 25.Mirz, 12 UTC). Dargestellt ist die PV (farbig, in pvu) sowie das Geschwindigkeits-
maximum des Strahlstroms (Wind =50 m/s, Kontur). Kreuze kennzeichnen die STT-Punkte der
Trajektorien, ihre Farbe die Aufenthaltszeit in der Troposphére (in h).

Gesamtzahl der STT-Ereignisse nahezu konstant, bevor sie in den letzten Stunden wieder
abnimmt. Diese Entwicklung der Anzahl der STT-Ereignisse stimmt mit dem Verlauf
des minimalen Bodendrucks im Tiefdruckzentrum iiberein (Abb. 3.5). Je intensiver das
Tiefdruckgebiet bzw. je ausgeprigter die Tropopausenfalte, desto mehr STT-Ereignisse
finden statt.

Aufgrund der oben beschriebenen Initialisierungschritte fiir die Trajektorien, finden alle
STT-Ereignisse zwischen Stunde 7 und Stunde 17 der 48h-Trajektorien statt. 60% der
Trajektorien, die wihrend dieser 10 Stunden in die Troposphire eintreten, enden zwei
Tage spiter erneut in der Stratosphére (Abb. 3.32, blauer Bereich) und befinden sich dem-
nach nur eine begrenzte Zeit in der Troposphire. Im Folgenden werden STT-Ereignisse
mit und ohne TST nach dem STT getrennt betrachtet.

Trajektorien, die nach dem STT wieder stratosphiirisch werden

Die Anzahl der Trajektorien, die sich nur kurze Zeit in der Troposphire aufhalten, steigt
kontinuierlich iiber die zwei Tage an (Abb. 3.34, linke Spalte). Sowohl Start- als auch
STT-Punkte befinden sich bei dem GroBteil der Trajektorien auf niedrigen Druckniveaus
<400 hPa (Abb. 3.34 d, g). Mehr als die Hilfte aller Trajektorien, deren STT-Punkt am
25. Mirz liegt, starten bei stratosphirische PV-Werten > 5 pvu (Abb. 3.34 a). Die meisten
dieser Luftpakete bleiben dabei vor der Riickkehr in die Stratosphire nur wenige Stunden
in der Troposphire, 61% aller betrachteten Luftpakete kehren innerhalb der ersten sechs
Stunden bereits wieder in die Stratosphire zuriick (Abb. 3.35). Aufenthaltszeiten von
einer Stunde wurden bereits bei der Auswahl der Trajektorien ausgeschlossen, wiirden
den Anteil der nur kurzzeitig in die Stratosphére eintretenden Trajektorien aber nochmals
erhohen.
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Abbildung 3.34: Trajektorien in Abhingigkeit des STT-Zeitpunktes. Sie sind unterteilt in Trajek-
torien mit TST nach STT (blau), Trajektorien ohne TST (rot) und solche ohne TST, die auf Druck-
niveaus > 750 hPa enden (grau). Analysiert werden PV (PVgy in pvu, a-c¢) und Druck (Psgy in
hPa, d - f) zum Startzeitpunkt der Trajektorien, sowie Druck (Pstr in hPa, g - i), Mischungsverhalt-
nisse des passiven Ozontracers (O3 str in ppb, j-1) und der kiinstlichen Tracer (STRATOj23 st
in ppb, m -0 und STRATOygp, sTT in ppb, p - 1) Zum STT-Zeitpunkt.
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Abbildung 3.35: Anzahl der Trajektorien mit
TST nach STT in Abhingigkeit ihrer Aufent-
haltszeit in der Troposphire.

Abbildung 3.36: Anderung der Mischungs-
verhiltnisse von STRATOy., (Dreiecke),
STRATOj3 (Quadrate) und Ozon (Kreuze)
zwischen dem STT-Zeitpunkt und dem TST-
Zeitpunkt (ATracer =Tracersrr - Tracerrst, in

ppb).

Abbildung 3.36 zeigt die Anderung der Mischungsverhiltnisses von STRATOyy,
STRATO;;3 und Ozon zwischen STT- und TST-Zeitpunkt. Bei STRATO;,; handelt
es sich um einen kiinstlichen, stratosphirischen Tracer, der zu Simulationsbeginn am
23. Mirz einmalig nach den Kriterien aus Tab. 3.2 initialisiert wurde.

Innerhalb der ersten zehn Stunden, in denen 74% der Trajektorien in die Stratosphéire
zuriickkehren, lisst sich keine Anderung der kiinstlichen Tracer entlang der Trajektorien
feststellen, ASTRATO bleibt Null (Abb. 3.36). Die PV dieser Luftpakete nimmt zwar auf
Werte <2pvu ab, die Tracereigenschaften d@ndern sich allerdings nicht. Die Luftpakete
kehren kurze Zeit spdter in die Stratosphire zuriick, ohne dass sie troposphérische
Eigenschaften angenommen haben.

Vor allem in dem Bereich von Tropopausenanomalien stimmen die dynamische und
chemische Tropopause nicht iiberein (Kap. 1.1.1 und Abb. 3.10), die Ozonwerte sind
demnach nicht gleichmiBig auf der 2pvu-Flache verteilt. Es ist daher moglich, dass der
STT-Punkt bei niedrigen bzw. der TST-Punkt bei hohen Ozonwerten liegt. Wie mit den
kiinstlichen Tracern gezeigt wurde, findet wihrend der kurzen Aufenthaltszeit in der
Troposphire keine Mischung statt, die Luftpakete behalten ihren Ozonwert nach dem
STT, ihr troposphérischer Aufenthalt endet nach dem TST in einem stratosphérischen
Bereich mit hoheren Ozonwerten. Diese Trajektorien weisen daher am TST-Punkt hohere
Ozonwerte Werte auf, als am STT-Punkt, AOzon wird negativ (Abb. 3.36).

Fiir die restlichen 26% der Trajektorien, die eine troposphérische Aufenthaltszeit
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von mehr als zehn Stunden haben bevor sie in die Stratosphire zuriickkehren, steigt
die Anderung der Mischungsverhiltnisse mit der Aufenthaltszeit an. Wihrend sich
die Luftpakete in der Troposphire befinden, gelangen sie demnach in Regionen von
Luftmassen mit troposphirischen Eigenschaften. Je ldnger die Luftpakete vor dem
TST in der Troposphire bleiben, desto mehr troposphirische Eigenschaften bringen sie
schlieBlich mit zuriick in die Stratosphidre. So betrédgt beispielsweise die Abnahme des
Mischungsverhiltnisses des kontinuierlich initialisierten, stratosphérischen Tracers nach
35 Stunden durchschnittlich 15 ppb. Hitten die Luftpakete zum STT-Zeitpunkt vollstédn-
dige stratosphirische Eigenschaften, wiirden sie innerhalb der 35 Stunden Aufenthaltszeit
in der Troposphire demnach bis zu 15% ihrer stratosphérischen Tracereigenschaften in
die Troposphire eintragen. Die Anderungen von Ozon und STRATO;,;, die einmalig
zu Simulationsbeginn initialisiert wurden und daher in der Umgebung der Tropopause
bereits vermischt sind, betrdgt maximal 7 ppb. Dies zeigt, dass die Luftmassen, die sich
nahe der Tropopause befinden, keine vollstindigen stratosphérischen Eigenschaften
haben. Das Mischungsverhiltnis des stratosphérischen Tracers, der zu Simulationsbeginn
mit 100 ppb initialisiert wurde, betrdgt beispielsweise zum STT-Zeitpunkt bei 52%
der Trajektorien weniger als 50 ppb (Abb. 3.34 m). Der Unterschied zwischen dem
Mischungsverhiltnis am STT-Punkt und in der Troposphire ist daher gering und @ndert
sich wihrend des Aufenthaltes in der Troposphire weniger als bei dem kontinuierlichen
Tracer. Dieser Punkt wird bei der Analyse der Trajektorien, die nach dem STT tropo-
sphérisch bleiben, nochmals diskutiert.

Die Ergebnisse der Analyse der STT-Trajektorien, die nach dem STT wieder stratosphé-
risch werden, ldsst sich wie folgt zusammenfassen:

* 61% aller betrachteten Luftpakete kehren innerhalb der ersten sechs Stunden wieder
in die Stratosphire zuriick (Abb. 3.35). Dabei wurden Aufenthaltszeiten von einer
Stunde bereits bei der Auswahl der Trajektorien ausgeschlossen.

* Befinden sich Trajektorien weniger als zehn Stunden in der Troposphire, dndern
sich ihre Tracereigenschaften nicht, es findet also keine Mischung mit der tropo-
sphérischen Luft statt. Die troposphirische Chemie wird durch diese Trajektorien
nicht beeinflusst.

* Haben die Luftmassen dagegen eine troposphérische Aufenthaltszeit, die groBer als
zehn Stunden ist, dann findet Mischung statt. Die Chemie der Troposphire wird
durch den Eintrag stratosphérischer Eigenschaften beeinflusst.

* Bei einer troposphirischen Aufenthaltszeit von 35 Stunden verlieren die Luftmas-
sen durchschnittlich 15% ihrer urspriinglichen Eigenschaften an die Troposphire
(Abb. 3.36).
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Abbildung 3.37: Anderung der Variablen entlang der Trajektorien in Abhingigkeit ihrer Aufent-
haltszeit in der Troposphire. PV (in pvu), spezifische Feuchte (QV, in g/kg) (a, c) STRATOxont,
STRATOjp3 und Ozon (in ppb) (b, d) fiir alle Trajektorien, die troposphérisch enden (a,b) und
solche, die unterhalb von 750 hPa enden (c, d). Aufgetragen ist jeweils die iiber alle Startzeitpunk-
te zwischen dem 23. Mirz, 6 UTC und dem 26. Mirz, 0 UTC gemittelte Differenz zwischen dem
Wert der Variablen zum STT-Zeitpunkt und nach entsprechender Aufenthaltszeit. Die farbigen
Flachen entsprechen der Standardabweichung.

Trajektorien, die nach dem STT troposphiirisch bleiben

Betrachtet man alle Trajektorien, die bis zu ihrem Endpunkt nach zwei Tagen troposphé-
risch bleiben (Abb. 3.32, rote und graue Bereiche und Abb. 3.34, mittlere Spalte), so
finden die hiufigsten STT-Ereignisse am 25. Midrz zwischen 0 und 12 UTC statt. Sowohl
beim Start- als auch beim STT-Zeitpunkt ist der Druck der Trajektorien nur in 13% der
Fille geringer als 400 hPa (Abb. 3.34 e, h). Ausgehend von diesen Druckniveaus wiirde
man daher 87% der Trajektorien bereits einen troposphirischen Ursprung zuordnen.
An den PV-Werten zum Startzeitpunkt der Trajektorien (Abb. 3.34 b), vor allem bei
STT am 25. Mirz, erkennt man allerdings deutlich den stratosphérischen Ursprung:
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79% aller Trajektorien starten mit PV-Werten > 3 pvu, bei 33% der Trajektorien liegt
der Startwert der PV iiber 5pvu und damit eindeutig in der Stratosphire. Luftpakete,
die in die Troposphire eintreten, stammen aus dem Bereich oberhalb einer bereits stark
abgesunkenen Tropopause. Zwischen Start- und STT-Zeitpunkt nimmt der Druck entlang
der Trajektorien nochmals zu (Abb. 3.34 h), die Luftpakete sinken demnach ab und
verlassen die Stratosphire schlielich am Rand der Tropopausenfalte.

Die grauen Bereiche der Abb. 3.32 und 3.34 beschreiben die Trajektorien, die in der unte-
ren Troposphére unterhalb von 750 hPa enden. Dabei handelt es sich um die sogenannten
tiefreichenden STT-Ereignisse (Kap. 1.2.2). Wie in der Fallstudie in Kap. 3.3 gezeigt
wurde, verursachen diese absinkenden, stratosphérischen Luftmassen einen messbaren
Ozonanstieg am Boden. Bezogen auf die Gesamtzahl aller troposphirisch bleibenden
Trajektorien enden ungefédhr ein Drittel aller Trajektorien unterhalb von 750 hPa. Die
Startpunkte dieser Trajektorien liegen stets unterhalb von 400 hPa (Abb. 3.34 f), die
STT-Punkte zum Grofteil sogar unterhalb von 600 hPa (Abb. 3.34 i). Aber auch hier
lassen sich der Ursprungsregion aufgrund der hohen PV-Werte zum Startzeitpunkt
stratosphérische Eigenschaften zuordnen (Abb. 3.34 a). Wann die Luftpakete sich vor
dem STT zuletzt tief in der Stratosphire, d.h. auerhalb des Troges aufgehalten haben,
lasst sich aufgrund der begrenzten Simulationsperiode nicht feststellen.

In Abb. 3.37 wird die zeitliche Entwicklung verschiedener Parameter nach dem STT-
Zeitpunkt verglichen. Um analog zu den vorherigen Abbildungen alle STT-Zeitpunkte
am 24. und 25. Mérz zu erfassen, werden Trajektorien mit Startzeitpunkt zwischen dem
23.Mirz, 6 UTC und dem 26.Mirz, OUTC analysiert. Erwartungsgemall nimmt die
spezifische Feuchte entlang der Trajektorien mit steigender Aufenthaltszeit in der Tropo-
sphére zu, wihrend die PV abnimmt (Abb. 3.37 a). Da die Endpunkte der Trajektorien
auch in der mittleren oder oberen, und damit trockeneren, Troposphire liegen konnen,
ist die durchschnittliche Zunahme der Feuchte sehr gering. Sie nimmt innerhalb der
ersten 30 Stunden linear um 0,02 g/kg pro Stunde ab. Trajektorien, die ausschlieBlich in
der unteren Troposphire enden (Abb. 3.37 c¢) weisen mit 0,05 g/kg pro Stunde erwar-
tungsgemiB eine hohere Feuchtezunahme auf. Die Anderung der anderen Variablen ist
unabhingig von der Lage des Endpunktes in der Troposphére. Bei allen STT-Trajektorien
die troposphérisch bleiben ist die Abnahme der PV in den ersten Stunden nach dem STT
aufgrund der hohen Gradienten an der Tropopause am groften. In der Zeit, in der sich
das Luftpaket zwischen 10 und 40 Stunden in der Troposphire befindet, bleibt die PV
im Mittel konstant und nimmt mit etwa 1 pvu den durchschnittlichen, troposphirischen
PV-Wert an.

Abbildung 3.37 (b) und (d) zeigen die Anderung der Tracer STRATO,,, (Dreiecke),
STRATO;,3 (Quadrate) und Ozon (Kreuze) nach dem STT-Zeitpunkt. Sowohl oberhalb,
als auch unterhalb von 750hPa nimmt STRATOy,, stetig mit der troposphirischen
Aufenthaltszeit ab. Die Mischungsverhiltnisse nach 40 Stunden sind durchschnittlich um
30 ppb, in der unteren Troposphire um 25 ppb, kleiner als am STT-Punkt. Die Abnahme
im Ozon und STRATOj,; ist, wie in Abb. 3.34, deutlich geringer. Sie betrdgt innerhalb
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von 40 Stunden etwa 10 ppb.

Die Tracer Ozon und STRATO;,; wurden einmalig zu Simulationsbeginn initialisiert, im
Laufe der Simulation konnte Mischung stattfinden. Thre Mischungsverhiltnisse weisen
daher bereits am STT-Punkt troposphéarische Werte auf (Abb. 3.34 k, 1, n, 0). Demgegen-
tiber wird das Mischungsverhiltnis des kontinuierlich initialisierten, stratosphirischen
Tracers STRAT Oy in der Stratosphire bei jedem Zeitschritt erneut auf 100 ppb gesetzt.
Da sich der STT-Punkt per Definition (PV erstmals < 2pvu) bereits in der Troposphire
befindet, wird dort ein Mischungsverhiltnis von STRATOy,,, > 80 ppb gefordert. Die
unterschiedlichen Mischungsverhiltnisse der beiden kiinstlichen, stratosphirischen
Tracer STRATOj,; und STRATOy,,, am STT-Punkt sind bei dem Vergleich von Abb.
3.34 (n) und (o) mit Abb. 3.34 (q) und (r) deutlich zu erkennen.

Die Luftmassen innerhalb der Tropopausenfalte, an der die meisten STT-Prozesse
stattfinden (Abb. 3.33), haben demnach sowohl stratosphirische als auch troposphirische
Tracereigenschaften. Die Anderung der Mischungsverhiltnisse nach einer troposphéiri-
schen Aufenthaltszeit von 40 Stunden ist daher fiir die bereits vermischten Tracer Ozon
und STRATOy,; geringer als fiir den kontinuierlich initialisierten Tracer. Wie genau sich
die Luftmassen in der Tropopausenfalte zusammensetzen und wie die Mischung am
Rand der Falte erfolgt, wird in Kapitel 3.5.2 untersucht.

Die Analyse der STT-Trajektorien in diesem Abschnitt ldsst sich wie folgt zusammenfas-
sen:

* Die meisten STT-Ereignisse finden statt, wenn das Tiefdruckgebiet sein Druckmi-
nimum erreicht.

* Bei 60% aller STT-Ereignisse kehren die Luftpakete innerhalb von zwei Tagen wie-
der in die Stratosphire zuriick. 61% der zuriickkehrenden Trajektorien haben eine
troposphirische Aufenthaltszeit von weniger als sechs Stunden.

* Entlang von Trajektorien, die weniger als zehn Stunden in der Troposphére bleiben,
findet im Mittel keine Mischung statt (Abb. 3.36).

* Trajektorien, die weniger als zehn Stunden in der Troposphire bleiben, starten in
hoheren Regionen und mit hoheren PV-Werten als STT-Trajektorien, die troposphi-
risch bleiben. Letztere starten unterhalb von 400 hPa, in Regionen mit niedriger
Tropopause.

* Fiir Trajektorien, die innerhalb von zwei Tagen nicht in die Stratosphire zurtick-
kehren, nehmen die Mischungsverhiltnisse der stratosphérischen Tracer nach dem
STT kontinuierlich ab.

* Bereits am STT-Punkt haben die Luftmassen sowohl stratosphérische als auch tro-
posphérische Tracereigenschaften.
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Abbildung 3.38: Schematische Darstellung
zur Bestimmung der Aufenthaltszeit in der
Stratosphdre. Dargestellt sind Stratosphére
(graue Fliche), Troposphire (weille Fléche),
dynamische Tropopause (blaue Linie) sowie
exemplarische TST-Trajektorien, deren End-
punkt in der Troposphére (blau) bzw. in der
Stratosphire (rot) liegt. Weitere Beschreibung
im Text.
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Abbildung 3.39: Anzahl der Trajektorien in
Abhingigkeit des TST-Zeitpunktes. Die Far-
ben kennzeichnen Trajektorien mit STT nach
TST (blau), Trajektorien ohne STT nach TST,
deren TST-Punkt auf Druckniveaus > 350 hPa
liegt (rot) und solche, deren TST-Punkt sich auf
Druckniveaus < 350 hPa befindet (grau).

Zur Bestimmung von bevorzugten TST-Regionen werden die Trajektorien nach folgenden

Schritten initialisiert und selektiert:

1. Initialisierung von 18h-Riickwirtstrajektorien in folgendem Gebiet:
Hohe: 3 - 20 km, Breite: 30°N - 60°N, Léange: 45°W - 15°E

2. Selektion der Riickwirtstrajektorien, die in der Stratosphére (PVy,, > 2,5 pvu) star-
ten und in der Troposphire (PVgye < 1,5 pvu) im Modellgebiet enden.

3. Berechnung von 48-stiindigen Vorwirtstrajektorien, ausgehend von den Endpunk-
ten der selektierten Riickwértstrajektorien.

4. Selektion aller Vorwirtstrajektorien, die zum TST-Zeitpunkt stratosphirische Ei-
genschaften haben (STRATOyqn tsT > 80 ppb), sich vor dem TST mindestens sechs
Stunden in der Troposphére aufgehalten haben und im Modellgebiet enden.

Die Trajektorien werden also analog zu den STT-Trajektorien ausgewihlt. Auch hier
werden zum TST-Zeitpunkt stratosphdrische Tracereigenschaften vorausgesetzt, um
Ubergiinge in troposphirische Regionen mit positiven PV-Anomalien auszuschlieBen.
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Als TST-Punkt wird die Stunde bezeichnet, zu der die PV entlang der Vorwirtstrajektorie
erstmalig einen Wert >2pvu annimmt. Bleiben die PV-Werte anschlieend bis zum
Ende der Trajektorie > 2 pvu, so ergibt sich die Aufenthaltszeit des Luftpaketes in der
Stratosphire aus der Differenz zwischen 48 und der Stunde des TST-Zeitpunktes (Abb.
3.38: 7, fiir rote Trajektorie). Nimmt die PV zu einer bestimmten Stunde erneut auf Werte
< 2pvu ab, so wird diese Stunde als STT-Zeitpunkt bezeichnet (Abb. 3.38: 7, fiir griine
Trajektorie).

Abbildung 3.39 zeigt die Gesamtzahl der Trajektorien in Abhédngigkeit ihres TST-
Zeitpunktes. Verglichen mit den STT-Trajektorien (Abb. 3.32) liegt die Gesamtzahl der
TST-Ereignisse (insgesamt 277933) in der Region deutlich niedriger, als die Anzahl der
STT-Ereignisse (insgesamt 645120).

Die bei den STT-Trajektorien festgestellte Abhingigkeit zwischen der Anzahl der
STT-Ereignisse und der Intensitit des Tiefdruckgebietes ldsst sich hier nicht beobachten.
Wihrend 40% der STT-Trajektorien bis zum Endzeitpunkt in der Troposphére bleiben,
halten sich lediglich 7% der TST-Trajektorien bis zum Endzeitpunkt in der Stratosphére
auf (Abb. 3.32 und 3.39, blauen Bereiche). Bei 93% aller Trajektorien nimmt die PV
nur kurzzeitig stratosphérische Werte an. Alle Trajektorien, die nach zwei Tagen in der
Stratosphire enden, sind in Abb. 3.39 (roter und grauer Bereich) und Abb. 3.40 (mittlere
Spalte) dargestellt. Trajektorien mit TST-Punkt auf Druckniveaus > 350 hPa werden in
Abb. 3.40 nochmals getrennt betrachtet (rechte Spalte).

Trajektorien, die nach dem TST wieder troposphirisch werden

93% aller TST-Trajektorien verlassen die Stratosphire bereits nach wenigen Stunden.
Fiir den GroBteil dieser Trajektorien liegt der TST-Punkt auf Isentropen unterhalb von
300 K und bei Ozonmischungsverhiltnissen < 100 ppb (Abb. 3.40 a, g), also im Bereich
einer niedrigen Tropopause. 60% der Luftpakete befinden sich beim TST auf héheren
Isentropen als beim anschlieBenden STT, sie steigen demnach diabatisch ab (Abb. 3.40
d).

Wihrend sich die Luftpakete in der Stratosphire aufhalten findet kaum Mischung statt.
Die Anderung des Ozonmischungsverhiltnisses liegt in 88% der Fille unterhalb von
10 ppb (Abb. 3.40 j). Die PV dieser Luftpakete nimmt zwar kurzzeitig stratosphérische
Werte an, die Tracereigenschaften bleiben allerdings troposphiérisch.

Trajektorien, die nach dem TST stratosphirisch bleiben

Nur 7% der berechneten TST-Trajektorien befinden sich auch nach zwei Tagen noch in
der Stratosphire (Abb. 3.39, rote und graue Bereiche und Abb. 3.40, mittlere Spalte).
Im Vergleich zu den in der Troposphidre endenden Trajektorien liegt der TST-Punkt
durchschnittlich auf hoheren Isentropen, sowie bei hoheren Ozonmischungsverhiltnissen
(Abb. 3.40 b, h). Bei 41% der Trajektorien liegt der TST-Punkt auf Druckniveaus
> 350 hPa. Werden diese Trajektorien ausgeschlossen (Abb. 3.40, rechts), so wichst der
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Abbildung 3.40: TST-Trajektorien in Abhingigkeit des TST-Zeitpunktes. Sie sind unterteilt in
Trajektorien mit STT nach TST (blau), Trajektorien ohne STT (rot) und solche ohne STT, deren
TST-Punkt auf Druckniveaus < 350 hPa liegt (grau). Analysiert werden die potentielle Temperatur
(© in K, a-c) und der passive Ozontracer (O3 in ppb, g-1i) zum TST-Zeitpunkt der Trajektorien,
sowie die Anderung der potentiellen Temperatur (A© = Ogpq. - Or1st in K, d-f) und des passiven
Ozontracers (AO3 =03 gpde - O3 7sT in ppb, j-1).

Anteil der Trajektorien, deren Ozonmischungsverhiltnis um mehr als 30 ppb zunimmt,
von 30% auf 44% (Abb. 3.40 I). Der Anteil der diabatisch aufsteigenden Trajektorien
nimmt zwar zu, trotzdem steigen immer noch 52% der Trajektorien diabatisch ab (Abb.
3.40 c). Da die Stratosphire oberhalb der Troposphire liegt, verbindet man TST-Prozesse
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intuitiv mit aufsteigenden Luftmassen. Diabatisches Absteigen in Verbindung mit TST-
Prozessen ist aber nicht ungewohnlich. In der theoretischen Studie von Juckes (2000)
werden TST-Prozesse im Zusammenhang mit diabatischem Aufsteigen beschrieben. Bei
polwirtsgerichteten Bewegungen von Luftpaketen liegt die Tropopausenhohe oberhalb
der mittleren Tropopausenhthe. In hohen Breiten nimmt die potentielle Temperatur der
Luftpakete aufgrund diabatischer Effekte ab. Gleichzeitig sinkt die Tropopause relativ zu
den Luftpaketen ab, sodass es zu TST-Ereignissen kommt (vgl. Abb. 5 in Juckes 2000).
Zwar konnen die Autoren keine Aussage iiber die Aufenthaltszeit machen, die sich die
Luftpakete nach diesen TST-Ereignissen in der Stratosphire befinden, ihr Auftreten sei
allerdings hiufiger als TST-Ereignisse, die mit diabatischem Aufstieg verbunden sind.

In Abb. 3.41 ist die Lage der TST-Punkte relativ zu den PV-Strukturen exemplarisch fiir
drei Zeitpunkte dargestellt. Fiir die Abbildungen auf der 325K-Isentrope werden dazu alle
TST-Punkte ausgewihlt, deren potentielle Temperatur zum TST-Zeitpunkt 325 K +2K
betridgt. Fiir die vertikalen Querschnitte wird ein Intervall von + 0.5° verwendet.

Die meisten TST-Prozesse finden in der Umgebung des Strahlstroms, einer stark
turbulenten Region (Kap. 3.3.2) statt. Wie in Abb. 3.39 bereits gezeigt, verweilen die
meisten Trajektorien weniger als 30 Stunden in der Stratosphire und kehren wieder in
die Troposphére zuriick (Farbe der Kreuze in Abb. 3.41). TST-Punkte der Trajektorien,
die ldnger als 30 Stunden stratosphérisch bleiben (griine Kreuze in Abb. 3.41), liegen
bevorzugt entlang der Achse des Strahlstroms in der Eingangsregion des Bereiches der
maximalen Geschwindigkeit (engl.: Jetstreak). In den vertikalen Querschnitten befinden
sich die TST-Punkte von Trajektorien mit langen Aufenthaltszeiten meist am Oberrand
des Strahlstroms. Findet der TST unterhalb statt, also auf niedrigeren Isentropen,
bleiben die Trajektorien nur vereinzelt langer als 30 Stunden stratosphirisch. Allerdings
erreichen in der Region am Oberrand des Strahlstroms auch zahlreiche TST-Trajektorien
die Stratosphire, die sie kurze Zeit spiter wieder verlassen. Wihrend beispielsweise
keine der in Abb. 3.41 (d) dargestellten Trajektorien bis zum Endpunkt nach zwei Tagen
in der Stratosphire bleibt, enden bei gleicher Lage der TST-Punkte einen Tag spiter die
meisten Luftpakete mit stratosphérischen PV-Werten.

Entlang der Achse des Strahlstroms treten hiufig Turbulenzen auf (tiirkise Linie in
Abb. 3.42 a, c). Moglicherweise findet entlang der Achse des Strahlstroms ein stindiger
Austausch zwischen Stratosphire und Troposphire statt, sodass die PV der Luftpakete
entlang der Trajektorien stark variiert. In dieser Studie wurde allerdings den Trajektorien,
die nach ihrem TST wieder troposphirisch werden, lediglich eine bestimmte Aufent-
haltszeit in der Stratosphére zugeordnet. Ob die PV anschlieBend erneut stratosphérische
Werte annimmt, wird hier nicht beachtet.

Die TST-Punkte der Trajektorien, die nach dem TST stratosphérisch bleiben (Abb. 3.41,
griine Kreuze), sind in Abb. 3.42 mit der Anderung des Ozonmischungsverhiltnisses in
der Stratosphire eingefirbt (AO3; = O3 gnge - O3.1s7, links). Die rechten Abbildungen zei-
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Abbildung 3.41: Lage der TST-Punkte in horizontalen (links) und vertikalen (rechts) Querschnit-
ten durch das Modellgebiet am 24. (oben), 25. (mittig) und 26. (unten) Mérz, 0 UTC. Dargestellt
ist die PV (farbig, in pvu) sowie das Geschwindigkeitsmaximum des Jetstreaks (Wind =50 m/s,
schwarze Kontur). Die Isentropen der horizontalen Darstellung (links) sind in den vertikalen Quer-
schnitten eingezeichnet (rechts, grilne Kontur). Kreuze kennzeichnen die TST-Punkte entlang der
Trajektorien, ihre Farbe die Aufenthaltszeit in der Stratosphire (in h).
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Abbildung 3.42: Lage der TST- (links) und Endpunkte (rechts) von TST-Trajektorien. Die
TST-Punkte sind eingefirbt mit der Anderung des passiven Ozontracers in der Stratosphire
(AO3 =03 Ende - O3 15T, in ppb). Farbig dargestellt ist die PV auf Isentropen (in pvu), Konturen
kennzeichnen das Geschwindigkeitsmaximum des Strahlstroms (Wind =50 m/s, schwarz) sowie
Bereiche erhohter Turbulenz (TI=7, tiirkis). Zeitpunkt und Isentrope der rechten Abbildungen
entsprechen dem Mittelwert des Trajektorienbiindels zum Endzeitpunkt.
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gen die Lage der Endpunkte dieser Trajektorien nach zwei Tagen. Da die TST-Punkte
am 25. Mirz, 18 UTC unterschiedliche vertikale Positionen haben (Abb. 3.41 b), werden
sie in Abb. 3.42 horizontal sowohl auf 325 K (oben), als auch auf 330 K (mittlere Reihe)
dargestellt. Wihrend die Anderung des Ozons entlang der Trajektorien, deren TST-Punkt
auf der 325 K-Isentrope liegt (Abb. 3.42 a), sehr gering ist, nimmt das Mischungsver-
hiltnis im Ozon bei allen Trajektorien mit TST-Punkt auf 330 K (Abb. 3.42 c¢) um iiber
30 ppb zu. Die Endpunkte der Trajektorien liegen in beiden Fillen in der gleichen Regi-
on, siidostlich des Strahlstroms in einem schmalen PV-Filament (Abb. 3.42 b, ¢). Obwohl
die Luftpakete nach dem TST offensichtlich unabhingig von ihrer potentiellen Tempera-
tur am TST-Punkt transportiert werden, findet nur entlang der Trajektorien die auf 330 K
starten Mischung statt.

Betrachtet man allerdings die Trajektorien, die beispielsweise am 26. Mirz, 0 UTC auf
325 K in die Stratosphire gelangen (Abb. 3.42 e), so variiert die Anderung des Mischungs-
verhiltnisses auch auf dieser Isentropen sehr stark. Die vertikale TST-Position liegt erneut
am Oberrand einer Tropopausenfalte, allerdings auflerhalb des Strahlstroms und damit
nicht in Regionen erhohter Turbulenz. Da sich auch keine Wolken in diesem Bereich be-
finden (nicht dargestellt), sind es moglicherweise Strahlungseffekte, die den TST-Prozess
verursachen. Die Endpunkte dieser Trajektorien befinden sich geschlossen in einer Regi-
on am norddstlichen Rand des Troges (Abb. 3.42 f).

Wihrend die Trajektorien mit TST-Punkt am 24. Mirz alle siidostlich des Troges enden
(Abb. 3.42 a-d), werden die Luftpakete bei dhnlicher TST-Region zwei Tage spiter nach
Nordosten transportiert (Abb. 3.42 e, f). Diese Ergebnisse der Lagrangeschen Analyse
stimmen mit der Ausbreitung der Tracer nach Initialisierung im Strahlstrom (Abb. 2.4)
gut iiberein. Luftmassen, die im maximalen Geschwindigkeitsbereich des Strahlstroms
starten, werden schnell in dessen Ausgangsregion transportiert. Anschliefend wird die
Stromung in eine Nord- und eine Siidstromung aufgespalten. Mischung findet dabei in-
nerhalb des maximalen Geschwindigkeitsbereich des Strahlstroms lediglich, zumindest
auf der hier betrachteten Zeitskala, in einem engen Band entlang der dynamischen 2pvu-
Tropopause statt (Abb. 2.4).

Experimentelle Studien zeigen allerdings, dass sich auch auf weiter von der Tropopau-
se entfernten Isentropen troposphirische Tracereigenschaften beobachteten lassen, die
auf kiirzlich stattgefunden Mischung hinweisen (Fischer et al. 2000; Hoor et al. 2004).
Die kurze Simulationsdauer von fiinf Tagen und die darauf basierenden 48h-Trajektorien
reichen offenbar nicht aus, um irreversible TST-Prozesse zu diagnostizieren und voll-
standig zu analysieren. Aufgrund der auch am Trajektorienende bestehenden Nihe zur
Tropopause lédsst sich nicht ausschlieB3en, dass die Luftpakete spiter erneut in die Tropo-
sphire zuriickkehren. Eine vollstindige Analyse irreversibler Mischungsprozesse durch
TST-Prozesse ist mit der hier angewendeten Methode nicht méglich und erfordert neue
Analysetechniken (vgl. Diskussion in Kap. 4).

Dennoch konnten in der hier vorgestellten Trajektorienstudie potentielle TST-Regionen
identifiziert werden. Die Ergebnisse lassen sich in folgenden Punkten zusammenfassen:
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Die Gesamtzahl der TST-Ereignisse in der betrachteten Region liegt deutlich nied-
riger, als die Anzahl der STT-Ereignisse.

Entlang 93% aller TST-Trajektorien nimmt die PV nach kurzer stratosphirischer
Aufenthaltszeit wieder troposphirische Werte an. Ob anschlieend ein erneuter
TST-Prozess entlang der Trajektorie stattfindet, wird hier nicht untersucht. Diese
Trajektorien starten bevorzugt auf niedrigen Isentropen.

Die Hilfte der TST-Trajektorien steigt nach dem TST diabatisch ab.

Werden ausschlieBlich TST-Punkte auf Druckniveaus < 350 hPa betrachtet, steigt
der Anteil der Trajektorien, deren Ozonmischungsverhiltnis sich um mehr als
30 ppb édndert.

Bleiben die Luftpakete bis zu ihrem Ende stratosphirisch und dndern sich ihre Tra-
cereigenschaften entlang der Trajektorie deutlich, so liegt der TST-Punkt bevorzugt
am Oberrand des Strahlstroms in einer Region erhohter Turbulenz.

3.5.2 Quantifizierung des Austausches an der Tropopausenfalte

In den vorherigen Abschnitten wurde gezeigt, dass turbulente und diabatische Prozesse an
Tropopausenfalten sowohl STT-, als auch TST-Ereignisse initialisieren. Fiir die Trajekto-
rien mit TST-Ereignissen entlang der Falte wurden allerdings geringe Aufenthaltszeiten
bestimmt (Abb. 3.41). Dennoch fiihren sie dazu, dass die chemische Zusammensetzung
der Luftmassen in der Falte bereits troposphirische Tracereigenschaften aufweist (vgl.
Diskussion zu Abb. 3.34). Um zu bestimmen, wie sich die Luftmassen in der Falte zu-
sammensetzen, werden in diesem Abschnitt Ursprungs- und Zielregion der Luftpakete
innerhalb der Falten analysiert. Dabei sollen folgende Fragen beantwortet werden:

Dazu

Wie grofB ist der Anteil der Luftmassen, die aus der Falte in die Troposphire gelan-
gen?

Woher kommen die Luftmassen, die sich in der Falte befinden?

Sind Ursprungs- und Zielregion voneinander abhingig?

Wie hoch ist der Anteil der Luftpakete, die an einem STE-Ereignis beteiligt sind?
Wie sensitiv ist die Analyse beziiglich der Tropopausendefinition?

werden Trajektorien an den Gitterpunkten initialisiert, an denen die folgenden

Bedingungen zwischen dem 24. Mirz, 1 UTC und dem 25.Mairz, 23 UTC erfiillt sind:
PV > 2 pvu, STRATOy,p > 80 ppb, Hohe < 6000 m, Liange: 45°W - 15°E, Breite: 30°N -

60°N.
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STRATOyoy, wird, wie im vorherigen Abschnitt, als zusdtzliches Kriterium verwendet,
um die Trajektorien tatsdchlich in der Tropopausenfalte und nicht in diabatisch produ-
zierten PV-Anomalien in der Troposphére zu initialisieren.

Von den entsprechend bestimmten Startpunkten werden zunédchst 48h-
Vorwirtstrajektorien berechnet. Liegen die Endpunkte dieser Trajektorien innerhalb
des Simulationsgebietes, folgt anschlieBend von diesen Endpunkten aus die Berechnung
von 72h-Riickwirtstrajektorien. Dadurch werden Informationen iiber die Position der
Luftpakete bis zu 24 Stunden vor ihrem Aufenthalt in der Tropopausenfalte erhalten. Der
Endpunkt der Riickwirtstrajektorie wird daher im Folgenden auch als Ursprungsregion
der Luftpakete bezeichnet. Trajektorien, deren Ursprungsregionen auflerhalb des Simula-
tionsgebietes liegt, werden ausgeschlossen.

Bei der Analyse werden demnach Trajektorien betrachtet, die zu einem bestimmten
Zeitpunkt in ihrer Ursprungsregion innerhalb des Simulationsgebietes starten, sich 24
Stunden spiter in einer Tropopausenfalte befinden und wiederum 48 Stunden spéter ihre
Zielregion erreichen.
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Abbildung 3.43: Position der Luftpakete in der Tropopausenfalte (Kreuze) am 24. Mirz, 12 UTC
entlang 30°W (links) und am 25.Mirz, 12 UTC entlang 50°N (rechts). Dargestellt ist die PV
(farbig, in pvu) und das Mischungsverhiltnis von STRATOyqp (80 ppb, schwarze Kontur).

Abbildung 3.43 zeigt die Position der Luftpakete in der Tropopausenfalte, also 24
Stunden nachdem sie in ihrer Urspungsregion gestartet sind, exemplarisch fiir zwei
Zeitpunkte. Sie liegen sowohl in der stark ausgeprigten Tropopausenfalte (Abb. 3.43,
links), als auch in schmalen Tropopausenfilamenten (Abb. 3.43, rechts). Aufgrund der
westlichen Lage der Falte befinden sich die Ursprungsregionen der Luftpakete in der
ausgepragten Falte (Abb. 3.43, links) teilweise auBerhalb des Simulationsgebietes. Da
Trajektorien, die das Simulationsgebiet verlassen, nicht betrachtet werden, verteilen sich
die Positionen der analysierten Luftpakete (Kreuze) in diesem Fall nicht auf die gesamte
Falte.
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Zur Bestimmung des Anteils der aus der Falte in die Troposphire transportierten
Luftpakete, wird die PV in der Zielregion analysiert. Ist diese > 2 pvu, ist die Zielregion
der entsprechenden Trajektorie die Stratosphdre, andernfalls die Troposphdre. Nach
Festlegung der Zielregion wird auf gleiche Weise die Ursprungsregion drei Tage zuvor
bestimmt. In Abb. 3.44 (a) ist dies nochmals schematisch dargestellt: Ausgehend
von der Position in der Falte werden die Trajektorien in solche mit troposphérischer
Zielregion (ZT) und stratosphérischer Zielregion (ZS) eingeteilt. In Abhédngigkeit dieser
Zielregion wird danach die Ursprungsregion (UT bzw. US) bestimmt. Absolute und
relative Zahlen fiir diese Analyse sind in Tab. 3.4 in den gleichbenannten Zeilen ZS
und ZT zusammengefasst. Die ersten beiden Spalten beziehen sich auf die in Abb. 3.43
dargestellten Beispiele. Fiir den 24. Miérz, 12 UTC werden entlang des Lingengrades
30°W insgesamt 738 Trajektorien berechnet, von denen 717, also 97%, zwei Tage spiter
in der Troposphire enden. Von diesen 97% wiederum haben 38% ihren Ursprung drei
Tage zuvor in der Stratosphire, 62% sind in der Troposphire gestartet. Bestimmt man
umgekehrt die Zielregion in Abhédngigkeit der Endregion (Abb. 3.44 b und Tab. 3.4,
Zeilen US und UT), so besteht die Tropopausenfalte in dem Beispiel aus Abb. 3.43 links
zu 38% aus Luftmassen mit stratosphidrischem Ursprung, von denen schlieBlich 97% in
der Troposphire enden.

Fiir das zweite Beispiel (Abb. 3.43, rechts), in dem anstatt der stark ausgeprigten Tro-
popausenfalte lediglich schmale Tropopausenfilamente vorliegen, werden sehr dhnliche
Ergebnisse erreicht. Auch hier wird der Grof3teil der Luftpakete (87%) aus der Falte in
die Troposphire transportiert, die Ursprungsregion aller Trajektorien liegt zu 59% in der
Stratosphire.
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Abbildung 3.44: Schemaskizzen zur Analyse der Trajektorien, die sich zu einem bestimmten Zeit-
punkt in der Tropopausenfalte befinden. Dargestellt sind Stratosphére (graue Flache), Troposphire
(weiBe Flache) und dynamische Tropopause (blaue Linie). Die Pfeile entsprechen TST- bzw. STT-
Trajektorien. Ihre Bezeichnung setzt sich zusammen aus Abkiirzungen, die kennzeichnen, ob die
Ursprungs- bzw. Zielregion (erster Buchstabe, U bzw. Z) eine troposphirische oder stratosphiri-
sche Region (zweiter Buchstabe, S bzw. T) ist. Zusitzlich wird die Ursprungsregion (Zielregion)
in Abhingigkeit der Zielregion (Ursprungsregion) im Index gekennzeichnet.
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Im gesamten Initialisierungsgebiet werden pro Stunde etwa 20000 Startpunkte bestimmt,
sodass die gesamte Analyse iiber 47 Stunden etwa eine Million Trajektorien umfasst.
Die Ergebnisse sind in der letzten Spalte in Tab. 3.4 dargestellt. Ubereinstimmend mit
den Ergebnissen der zwei Beispiele, wird fast die gesamte Luftmasse (94%) aus der
Tropopausenfalte in die Troposphire transportiert. Dieses Verhalten ist unabhingig von
der Ursprungsregion (USzp=UTyzr=ZT). Durchschnittlich kommen etwa die Hilfte
aller Luftpakete in der Falte aus der Troposphire (56%). Auch die Ursprungsregion ist
unabhingig von der Zielregion der Trajektorien (ZSyr ~ ZTyr ~ UT). Aufgrund dieser
Unabhingigkeit von Ursprungs- und Zielregion lassen sich die Schemata aus Abb. 3.43
(a) und (b) wie in Abb. 3.43 (c) dargestellt vereinfachen.

Wie in Kapitel 1.1.1 beschrieben, werden in der Literatur unterschiedliche PV-Werte zur
Definition der dynamischen Tropopause gewihlt. Um die Sensitivitidt dieser Trajektori-
enstudie auf die gewdhlte Definition der Tropopause zu testen, wird die Studie erneut,
diesmal mit einer dynamischen Tropopause von 3 pvu, durchgefiihrt (Tab. 3.5, 1. Spalte).
In einer weiteren Analyse wird die Tropopause als ein PV-Band (2 pvu <PV <3 pvu)
definiert (Tab. 3.5, rechte Spalte). Ein STE-Ereignis findet nach dieser Definition nur
statt, wenn die PV am Startpunkt (Endpunkt) >3 pvu und am Endpunkt (Startpunkt)
der Trajektorie < 2 pvu ist. Auf diese Weise werden Trajektorien ausgeschlossen, deren
PV sich um weniger als 1pvu dndert. Die Region des PV-Bandes wird im Folgenden
als Tropopausenregion (TP) bezeichnet und als neue, potentielle Ziel- (ZTP) und
Ursprungsregion (UTP) in Tab. 3.5 (graue Bereiche) eingefiihrt.

Verglichen mit der Analyse, die auf der dynamischen 2pvu-Tropopause basiert, nimmt die
Gesamtzahl der Trajektorien bei Verwendung der 3pvu-Tropopause von durchschnittlich
21512 auf 11661 Trajektorien pro Stunde ab. In den Analysen, in denen die dynamische
2pvu-Tropopause verwendet wird, wird fiir ungefihr die Hélfte der Luftmassen aus der
Falte (44%) eine stratosphirische Ursprungsregion bestimmt. Die PV-Variation dieser
Luftmassen ist allerdings hédufig sehr gering. Mit Betrachtung des PV-Bandes lésst sich
zeigen, dass der Anteil der Trajektorien mit stratosphédrischem Ursprung auf 19% sinkt,
wenn eine PV-Variation von mindestens 1 pvu vorausgesetzt wird. Demnach liegt die
Ursprungsregion von 24% der Trajektorien innerhalb der Tropopausenregion.
Unabhingig von der Tropopausendefinition hidngen Ursprungs- und Zielregion in allen
Analysen nicht voneinander ab. Die meisten Luftpakete in der Tropopausenfalte (97%
bei Verwendung der 3pvu-Tropopause, 94% sonst), enden zwei Tage spiter in der
Troposphire.

In dieser Analyse lisst sich zusitzlich der Anteil der Luftpakete in der Tropopausenfalte
bestimmen, die innerhalb des Analysezeitraumes an einem STE-Ereignis beteiligt sind
(Tab. 3.4 und 3.5, Spalten mit gelben Bereichen). Dabei wird ein Ereignis nur dann
als STE-Ereignis betrachtet, wenn der Startpunkt der Trajektorie in der Stratosphire
(Troposphére) und der Zielpunkt in der Troposphire (Stratosphire) liegt (Abb. 3.43,
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USzr- und UTgs-Trajektorien). Trajektorien, die in der Troposphire (Abb. 3.43, USyr-
und UTgr-Trajektorien) oder in der Tropopausenregion (2 < PV < 3) starten und enden,
werden nicht zu den STE-Prozessen gezihlt, obwohl sie kurzzeitig stratosphérische
PV-Werte annehmen. Wie in Kap. 3.5.1 gezeigt, findet entlang dieser ,transienten*
Ereignisse keine Mischung statt.

Der relative Anteil der Trajektorien, die an einem STE-Ereignis beteiligt sind, hingt
wiederum von der Wahl der Tropopausendefinition ab. Wihrend bei Verwendung der
2pvu-Tropopause 44% aller Trajektorien an einem STE-Ereignis beteiligt sind, sind es
bei Betrachtung des PV-Bandes 19%. In diesem Fall liegen von 81% aller Trajektorien
sowohl Start- als auch Endpunkt in der Troposphére oder der Tropopausenregion. Das
Verhiltnis zwischen STT- und TST-Ereignissen ist unabhingig von der Tropopausendefi-
nition: Bei etwa 90% aller STE-Ereignissen handelt es sich um STT-Ereignisse.

Zur Zusammenfassung dieses Abschnittes werden die einleitend gestellten Fragen beant-
wortet:

* Wie groB ist der Anteil der Luftmassen, die aus der Falte in die Troposphiire
gelangen?
Fast die gesamten Luftmassen (94%), die sich zu einem bestimmten Zeitpunkt in
einer Tropopausenfalte unterhalb von 6000 m befinden, enden zwei Tage spéter in
der Troposphire. Dass fast alle Luftpakete aus der Falte in die Troposphire trans-
portiert werden, ist unabhéngig von der Wahl der Tropopausendefinition.

¢ Woher kommen die Luftmassen, die sich in der Falte befinden?
Bei der Wahl der 2pvu-Tropopause kommen die Luftmassen in der Falte in etwa
zu gleichen Teilen aus der Troposphire (56%) bzw. aus der Stratosphire (44%).
Der Anteil der Trajektorien mit stratosphirischer Herkunft ist geringer bei Be-
trachtung der 3pvu-Tropopause (25%) bzw. des Tropopausenbandes (19%). 24%
der Trajektorien befinden sich bereits am Startpunkt in der Tropopausenregion
(2pvu <PV <3pvu).

* Sind Ursprungs- und Zielregion voneinander abhéingig?
Die STE-Ereignisse finden unabhiingig von der Ursprungsregion der Trajektorien
statt. Dass entlang einer Trajektorie, deren Ursprung in der Stratosphire liegt, ein
STT-Ereignis stattfindet, ist beispielsweise genauso wahrscheinlich wie fiir ein aus
der Troposphidre kommendes Luftpaket.

* Wie hoch ist der Anteil der Luftpakete, die an einem STE-Ereignis beteiligt
sind?
Bei der Wahl der 2pvu-Tropopause findet entlang von 44% der Trajektorien ein
STE-Ereignis statt. Betrachtet man die 3pvu-Tropopause oder das Tropopausen-
band nimmt der Anteil der Luftpakete, die sich sowohl am Start- als auch am Ziel-
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dd_hh 24_12 25_12 24_01-25_23
Region 30°W 50°N -45-15°E, 30-60°N
PVrp 2 2 2
Anzahl 738 858 2151242039
| abs [#] rel [%] | abs [#] rel [%] | abs [#] rel [%] |

599+179
769+140

8741+£1112
11401£1773

599£179
8741£1112

ZS 14 769+£140 61
ZT 445 97 308 86 | 114011773  94=£1
alle 284 38 493 57 | 9510+£1129 4444
STE | STT 272 96 441 89 | 8741+1112 9242
TST 12 4 52 11 769+140 8+2
Kein alle 454 62 365 43 | 120001641  56+4
STE T—T 445 98 308 84 | 11401£1773  95+£2
S—S 9 2 57 16 599+179 5£2

Tabelle 3.4: Analyse von Ursprungs- und Zielregion der Luftpakete in der Falte. Zusammenge-
fasst sind drei Analysen, die sich in Zeit (dd_hh) und Gebiet (Region) unterscheiden. Die rot und
griin eingefirbten Zeilen entsprechen den Pfeilen in Abb. 3.44 (c). In den Spalten mit gelben Berei-
chen ist angegeben, wie hoch der Anteil der Trajektorien ist, die an einem STE-Ereignis beteiligt
sind. Als Tropopause wird die dynamische 2pvu-Tropopause (PVtp) verwendet. Fiir die Analysen
iiber mehrere Stunden sind zusitzlich die Standardabweichungen angegeben. Die Abkiirzungen
entsprechen denen aus Abb. 3.44, eine detaillierte Beschreibung befindet sich im Text.
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dd_hh 24_01-25_23 24_01-25_23
Region | -45-15°E,30-60°N | -45-15°E, 30-60°N
PV1p 3 2-3
Anzahl 116611600 2151242039

abs [#] rel [%] | abs [#] rel [%] |

UT

uT
UTP

89+£55
208+79

2830£1339
8533+£1620

73+14

25+12
75+12

117£71
28169 5749
108+26

37131853 19£10
114011773 5645
5029+£1631 2545

alle
us
UuT

7T

89+£55
2830£1339

208£79

97+1

2+£1

862+131 4=+1
187£120 21+£13
488+95  57+9
187£29 2246

117£72 3+1
37131853 9342
186+120 4=+1

281169 2+£1

ZT | 853341620 9841 | 1140241773  94+1
ZTP 488495  4+1
alle 532441650  24+6
7S 108425  2+1
UTP o 502841631  94+2
ZTP 186429  4+1
alle | 3038+£1360 2612 | 3995+1879 19+10
STE | STT | 283041339 9347 | 371241853 8949
TST 208479 747 282469 1149
" lalle | 862241591 74+12 | 1751843148 81-10
lg‘}lg T—T | 853341620 99+1 | 1721443313 98+1
S8 89455 141 3044187  2+1

Tabelle 3.5: Analyse von Ursprungs- und Zielregion in Abhingigkeit der Tropopausendefinition.
Als dynamische Tropopause (PVrp) werden 2 pvu (Analyse in Tab. 3.4), 3 pvu und ein Bereich
von 2 - 3 pvu verwendet. Abkiirzungen und Definitionen wie in Tab. 3.4 und Abb. 3.44, detaillierte
Beschreibung im Text.
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punkt in der Troposphire befinden, auf etwa 80% zu. Unabhingig von der Tropo-
pausendefinition handelt es sich bei etwa 90% aller auftretenden STE-Ereignisse
um STT-Ereignisse.
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Kapitel 4

Schlussfolgerungen

4.1 Zusammenfassung und Diskussion

Troposphérisches Ozon hat gro3en Einfluss auf die Chemie der Troposphire, zihlt zu den
wichtigsten Treibhausgasen und ist, bei hohen Konzentrationen an der Erdoberfliche,
gesundheitsschidlich fiir alle Lebewesen. STE-Prozesse, durch die stratosphérische,
ozonreiche Luftmassen in die Troposphire gelangen, sind neben der Photochemie die
wichtigste Quelle des troposphirischen Ozons. Die Quantifizierung des Ozoneintrages
durch STE-Prozesse ist mit groBen Unsicherheiten behaftet und ein aktuelles Forschungs-
thema.

STT-Prozesse in den Extratropen treten bevorzugt entlang der Zyklonenzugbahnen,
speziell in der Umgebung von Tropopausenfalten, auf. Tropopausenfalten entstehen in
Zyklonen unterhalb des Strahlstroms, in einem baroklinen Bereich mit hohen, vertikalen
Windscherungen und starken, meridionalen Temperaturgradienten. Wihrend die Absink-
bewegung der stratosphirischen Luftmassen bei der Entstehung einer Tropopausenfalte
zunéchst ein reversibler Vorgang ist, konnen diabatische und turbulente Prozesse an den
Réndern der Tropopausenfalten irreversible Mischung zwischen stratosphirischen und
troposphérischen Luftmassen verursachen.

Eine detaillierte Analyse der Austauschprozesse an der Tropopausenfalte einer sich iiber
Europa entwickelnden Zyklone bildet den Hauptteil dieser Arbeit. Fiir die Simulationen
wird das Modellsystem MECO(n) genutzt, welches die Analyse des Tracertransportes
sowohl auf globaler, als auch auf regionaler Skala, ermdoglicht. Die Austauschprozesse
lassen sich mit Hilfe kiinstlicher, stratosphirischer und troposphirischer Tracer identifi-
zieren, die mit Hilfe eines neuen, als Teil dieser Arbeit entwickelten, MESSy-Submodells
zusitzlich initialisiert werden.

Mit der Beantwortung der einleitend gestellten Fragen werden die Ergebnisse dieser
Arbeit im Folgenden zusammengefasst, mit anderen Studien verglichen und diskutiert:



102

4. Schlussfolgerungen

1. Unterscheidet sich der Tracertransport in den beiden MECO(n)-Instanzen?

Verschiedene Studien zeigen, dass der Tracertransport iiber die Tropopause sehr
sensitiv auf die Modellauflosung ist: Durch die Erhohung der Auflosung wird die
numerische Diffusion reduziert und es kommt zu einer Abnahme des Massenflusses
tiber die Tropopause (Cristofanelli et al. 2003; Land et al. 2002; Rind et al. 2007).
Gray (2003) separieren zwischen horizontaler und vertikaler Modellauflosung und
zeigen, dass eine Erhohung der vertikalen Auflosung, wie oben beschrieben, zu
einer Abnahme des Tracertransportes fiihrt. Durch eine Erhohung der horizontalen
Modellauflosung werden dagegen auch feine Strukturen wie Tropopausenfilamente
erfasst und dadurch der Tracertransport iiber die Tropopause erhoht.

In Kap. 3.3.1 dieser Arbeit wird der Tracertransport in den beiden Modellinstanzen
von MECO(n) verglichen. Wihrend die vertikalen Auflésungen von COSMO
und EMAC zumindest in der mittleren und oberen Troposphire #dhnlich sind
(Kap. 3.2.1), hat COSMO eine deutlich hohere horizontale Auflosung (0,125°)
als EMAC (1,125°). Der Vergleich der Tracermassen, die iiber die Tropopause
unter- bzw. iiber verschiedene Referenzflichen transportiert werden, zeigt, dass
in COSMO erhohter Tracertransport iiber die Tropopause stattfindet. Sowohl aus
der Stratosphire in die Troposphire, als auch umgekehrt, wird in COSMO mehr
Tracermasse relativ zu verschiedenen Referenzflichen transportiert (Abb. 3.8).
Diese Unterschiede sind umso grofer, je weiter die betrachtete Referenzflache
von der Tropopause entfernt ist. Wie in der Studie von Gray (2003) fiihrt auch im
MECO(n)-System die hohere, horizontale Auflosung in der COSMO-Instanz zu
einem erhohten Tracertransport aus der Stratosphire in die mittlere und vor allem
in die untere Troposphire.

Ist es mit dem Modellsystem MECO(n) moglich, den Transport von Tracern
aus der Stratosphiire bis an die Erdoberfliche zu erfassen?

Frithere Studien haben gezeigt, dass Frontpassagen mit dem Abwartstransport
stratosphérischer Luftmassen verbunden sind (Lefohn et al. 2013; Lin et al. 2012).
An Bodenmessstationen werden daher hinter Kaltfronten hdufig erhohte Ozonwerte
beobachtet. In den hier durchgefiihrten Simulationen weisen die kiinstlichen, strato-
sphirischen Tracer und das Ozon im Bereich von Tropopausenfalten sehr dhnliche
Strukturen auf (Abb. 3.10). Durch einen Vergleich der beiden Tracer ist es moglich,
Ozonerhohungen am Boden auf stratosphirische Eintridge zuriickzufiihren (Abb.
3.11). Sowohl in EMAC als auch in COSMO werden kiinstliche, stratosphérische
Tracer wihrend der Frontpassage des Tiefdruckgebietes bis zur untersten Modell-
schicht transportiert. Die feiner auflosende COSMO-Instanz simuliert dabei hohere
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Mischungsverhiltnisse und stdrkere Gradienten (Abb. 3.7). Wie eine Evaluation
dieser Simulationsergebnisse mit Bodenmessungen von Ozon zeigt, stimmen die
Ergebnisse von COSMO gut mit den Ozonbeobachtungen iiberein: Ozonanstiege
am Boden, verursacht durch das Absinken stratosphérischer Luftmassen, werden
zum richtigen Zeitpunkt, am passenden Ort und mit iibereinstimmender Amplitude
erfasst. Die grober auflosende EMAC-Instanz gibt dagegen keinen der durch das
STT-Ereignis verursachten Ozonanstiege richtig wieder (Kap. 3.3.1).

Sowohl der Vergleich der Simulationsergebnisse mit den Bodenmessungen, als
auch mit Sondenmessungen zeigt allerdings in beiden Modellinstanzen von
MECO(n) im Mittel eine Uberschitzung des troposphirischen Ozons. COSMO
erhilt die Initialisierungswerte von EMAC. Da fiir EMAC Emissionen der Vorjahre
verwendet werden (Kap. 3.2.1), ist nicht von einer exakten Ubereinstimmung
von Modell und Beobachtung auszugehen. AuBlerdem wurde bereits in fritheren
Studien gezeigt, dass in EMAC, im Vergleich zu anderen Modellen, erhohtes Ozon
simuliert wird (Young et al. 2013). Zanis et al. (2014) vergleichen die Ergebnisse
einer 12-Jahres-Klimatologie mit Beobachtungsdaten und zeigen fiir alle Stationen
eine Uberschiitzung des bodennahen Ozons in EMAC.

Trotz der Abweichungen in den absoluten Ozonwerten zeigen die Ergebnisse,
dass es mit der COSMO-Instanz moglich ist, die relativen Ozonerhéhungen
durch absinkende, stratosphérische Luftmassen wiederzugeben. Dieses Ergebnis
unterstreicht die Qualitidt des MECO(n)-Systems: Wihrend es mit anderen Chemie-
modellen noch nicht gelungen ist, durch STT-Prozesse verursachte Ozonanstiege
am Boden zeitlich, rdumlich und in ihrer Amplitude korrekt zu erfassen (Lin et al.
2012; Lefohn et al. 2013; Zhang et al. 2011), liefert die COSMO-Instanz des
MECO(n)-Systems mit den Beobachtungen iibereinstimmende Ergebnisse.

3. Wie sensitiv sind die Simulationsergebnisse beziiglich Modellauflosung,
Tropopausendefinition und Tracerinitialisierung?

Die COSMO-Instanz des Modellsystems liefert mit den Beobachtungen iiberein-
stimmende Ergebnisse (Punkt2). Wie robust diese Ergebnisse sind wird durch
die Variation der Tracerinitialisierung, der vertikalen Modellauflosung und der
Definition der dynamischen Tropopause getestet.

Sensitivitdtsexperimente zeigen, dass der Transport der Tracer in die untere Tro-
posphire unabhidngig von dem Initialisierungszeitpunkt der kiinstlichen Tracer ist.
Der Zeitraum zwischen Initialisierung und Beobachtungsereignis muss allerdings
ausreichend groB8 sein, damit die Tracer aus der Stratosphire bis zum Boden
transportiert werden konnen (Abb. 3.24).

In Hofmann et al. (2012) haben wir empfohlen, COSMO moglichst zeitnah am zu
beobachteten Ereignis zu initialisieren, da die on-line gekoppelte COSMO-Instanz



104

4. Schlussfolgerungen

des MECO(n)-Systems die synoptische Situation ab dem dritten Simulationstag
schlechter erfasst, als eine gewohnliche, off-line COSMO-Simulation. Dies trifft
auch fiir die in Kap. 3.4 durchgefiihrten Sensitivitdtsstudien zu: Wird die meteo-
rologische Situation durch einen spiteren Simulationsstart besser erfasst, so fiihrt
dies auch beziiglich des Tracertransportes zu Verbesserungen in COSMO (Abb.
3.25).

In den bisher beschriebenen Simulationen wurde die 2pvu-Fliche als dynamische
Tropopause definiert. Findet die Initialisierung der stratosphérischen Tracer relativ
zu der dynamischen 4pvu-Tropopause statt, gelangt zwar weniger Tracermasse des
stratosphérischen Tracers bis auf die untere Modellschicht, die Strukturen am Bo-
den bleiben aber unverdndert (Abb. 3.27). Der Tracertransport aus der Stratosphére
und die dafiir verantwortlichen Prozesse (Punkt 4) sind daher unabhiingig von der
Definition der dynamischen Tropopause.

Auch die Variation der vertikalen Modellauflosung hat vernachlidssigbaren Einfluss
auf die Reprisentation des Tracertransportes: Wird die vertikale Auflosung in
COSMO in der UTLS-Region erhoht, so treten die groBBten Unterschiede am ersten
Simulationstag aufgrund der unterschiedlichen Initialisierungsdaten auf (Abb.
3.29). Die Ozonanstiege nach Frontpassage werden aber in allen Auflosungen der
COSMO-Instanz gut erfasst.

Welche Prozesse verursachen den STE?

Kapitel 3.3.2 zeigt im Rahmen einer detaillierten Analyse der Fallstudie, dass die
Luftmassen, die den beobachteten Ozonanstieg am Boden verursachen, aus einer
stratosphérischen Region unterhalb des Strahlstroms kommen. Sie befinden sich
bereits 60 Stunden zuvor innerhalb der Tropopausenfalte bei stratosphérischen
PV-Werten (Abb. 3.16, oben), ihre STT-Region liegt durchschnittlich auf etwa
700 hPa (Tab. B.1 und B.2). Aufgrund der zeitlich und rdaumlich begrenzten
Simulationsperiode ist es in dieser Studie nicht moglich, die Luftpakete weiter
zuriickzuverfolgen.

Bourqui und Trepanier (2010) beschreiben, dass die Luftpakete in mit ausgeprigten
Tropopausenfalten verbundenen STT-Ereignissen entlang der Isentropen absinken
und die Troposphire erreichen, wenn die Isentropen die Tropopause kreuzen.

Im Gegensatz dazu erfahren die Luftpakete in der hier vorgestellten Fallstudie mit
iiber 4 K/d eine hohe, diabatische Kiihlung. Ursache dafiir sind wahrscheinlich
die an der Vorderseite der Falte entstehenden Wolken, iiber denen die Strah-
lungskiihlung bis zu 10 K/d betragen kann (Slingo et al. 1982). Die Luftpakete
gelangen durch diese diabatischen Prozesse auf niedrigere Isentropen, die bereits
in der Troposphire liegen (Abb. 3.18). Der Austausch wird zusitzlich durch
turbulente Prozesse begiinstigt, die entlang der Tropopausenfalte stattfinden (Abb.
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3.16, unten). Aufgrund dieser turbulenten und diabatischen Prozesse gelangen die
Luftpakete auf der norddstlichen Seite der ausgeprigten Tropopausenfalte in die
Troposphire.

5. Gibt es in der Umgebung der Tropopausenfalte bevorzugte Regionen fiir
STE-Ereignisse und welchen Einfluss hat dabei das Aufenthaltszeitkriterium?

In einer Lagrangeschen Analyse werden sowohl STT- als auch TST-Ereignisse
in der Umgebung der Tropopausenfalte analysiert (Kap. 3.5.1). Die Anzahl
der bestimmten STT-Ereignisse liegt dabei um etwa das 3-fache hoher, als die
Anzahl der TST-Ereignisse (Abb. 3.32). Diese Dominanz der STT-Ereignisse in
dieser Region wurde bereits in fritheren, klimatologischen Studien festgestellt:
Die berechneten STT-Netto-Massenfliisse iiber die Tropopause sind entlang
der Zyklonenzugbahnen maximal iiber den Kontinenten, in Bereichen in denen
Tropopausenfalten auftreten (Abb. 1.3 a, c). Sprenger et al. (2007) berechnen den
Massenfluss von STE-Ereignissen in Verbindung mit stratosphirischen Streamern
und zeigen ebenfalls die Dominanz der STT-Fliisse gegeniiber dem TST.

Wihrend die Anzahl der TST-Ereignisse iiber den Analysezeitraum von zwei
Tagen nahezu konstant ist, stimmt die Anzahl der STT-Ereignisse mit dem Verlauf
des minimalen Bodendrucks im Tiefdruckzentrum iiberein (Abb. 3.5 und 3.32).
Je intensiver das Tiefdruckgebiet bzw. je ausgeprigter die Tropopausenfalte ist,
desto mehr STT-Ereignisse finden statt. Dieses Ergebnis stimmt mit der Studie
von Cooper et al. (2004) iiberein, in der 57% der Austauschprozesse einer Falte
stattfinden, wihrend die Falte ihre maximale Tiefe besitzt.

Um zu bestimmen, welchen Einfluss die Wahl des Aufenthaltszeitkriteriums (Kap.
1.4) auf die Identifizierung von STE-Ereignissen hat, werden alle Trajektorien
zunichst ohne dieses Kriterium berechnet (Kap. 3.5.1). 93% aller Trajektorien,
entlang denen ein TST-Ereignis stattfindet, enden zwei Tage spiter erneut in der
Troposphire. Wihrend sich die TST-Punkte der schnell in die Troposphire zuriick-
kehrenden Trajektorien entlang der gesamten dynamischen Tropopause verteilen,
liegen die TST-Regionen von Trajektorien mit stratosphérischen Aufenthaltszeiten
tiber 30 Stunden vorzugsweise oberhalb des Strahlstroms (Abb. 3.41). Mehr als
die Hilfte der Luftpakete steigt wihrend dem TST-Ereignis diabatisch ab, d.h.
die Luftpakete werden von hohen zu niedrigen Isentropen transportiert (Abb.
3.40). Dies stimmt iiberein mit der theoretischen Studie von Juckes (2000), die
TST-Prozesse im Zusammenhang mit diabatischem Aufsteigen beschreibt.

Bei den STT-Trajektorien kehren 60% aller Trajektorien wieder in die Troposphire
zuriick, 61% davon innerhalb der ersten sechs Stunden (Abb. 3.34). Eine Aufent-
haltszeit von einer Stunde wurde bei der Analyse von Beginn an ausgeschlossen
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und wiirde diesen Anteil nochmals erhohen. Dieses Ergebnis liegt im Bereich
der 15-Jahres-Klimatologie von James et al. (2003). Dort wurde gezeigt, dass
durchschnittlich 90% aller Trajektorien innerhalb von sechs Stunden wieder in die
Stratosphére zuriickkehren. STT-Trajektorien mit einer geringen Aufenthaltszeit,
starten in hoheren Regionen und mit hoheren PV-Werten als STT-Trajektorien die
troposphirisch bleiben (Abb. 3.34). Letztere haben ihren Ursprung in Regionen
unterhalb von 400 hPa, ihr STT-Punkt liegt durchschnittlich in Regionen mit sehr
niedriger Tropopause unterhalb von 600 hPa.

. Auf welchen Zeitskalen findet Mischung statt?

In verschiedenen Studien wird vermutet, dass die in Punkt5 beschriebenen Tra-
jektorien mit einer kurzen Aufenthaltszeit groBteils durch numerische Diffusion
oder Interpolationsfehler bei Trajektorienberechnung in der Umgebung der stark
strukturierten Tropopause entstehen (Wernli und Bourqui 2002, James et al. 2003).
Daher werden sie in Trajektorienstudien meistens durch die Verwendung eines
Mindestaufenthaltszeitkriteriums ausgeschlossen. Es wird vermutet, dass die Mi-
schung entlang dieser Trajektorien gering und ihr Einfluss auf die troposphérische
Chemie damit nicht signifikant ist (Wernli und Bourqui 2002 , James et al. 2003,
Bourqui 2006).

In Kap. 3.5.1 wird die Mischung entlang der STT-Trajektorien analysiert, um
diese Vermutung zu iiberpriifen. Es wird gezeigt, dass sich die Tracereigenschaften
entlang von Trajektorien mit einer Aufenthaltszeit unter zehn Stunden in der
Troposphire im Mittel nicht dndern (Abb. 3.37). Sie sind damit tatsdchlich nicht
signifikant fiir die Chemie der Troposphire.

Bourqui (2006) hat Trajektorien auf Daten unterschiedlicher horizontaler und
zeitlicher Auflésungen gerechnet, um ein Aufenthaltszeitkriterium festzulegen. Die
Anzahl der Trajektorien, die sich nur wenige Stunden in der Troposphére aufhalten,
konvergiert in den unterschiedlichen Berechnungen nach acht Stunden (vgl. Abb.
13 in Bourqui 2006). Basierend auf dieser Analyse wird ein Aufenthaltszeitkrite-
rium grofer acht Stunden empfohlen. Mit unserer Studie, die auf der Analyse der
Anderung der Mischungsverhiltnisse von Tracern entlang der Trajektorien basiert,
kann dieses Ergebnis bestétigt werden.

Haben die Luftmassen dagegen eine hohere Aufenthaltszeit, dann findet Mischung
statt und die Chemie der Troposphidre wird durch den Eintrag stratosphérischer
Eigenschaften beeinflusst (Abb. 3.36). Durch die Verwendung eines Mindestauf-
enthaltszeitkriteriums grofer zehn Stunden werden Trajektorien ausgeschlossen,
welche die Troposphire durch den Eintrag stratosphirischer Eigenschaften beein-
flussen.

Entlang dieser Trajektorien nehmen die Mischungsverhiltnisse der stratosphi-



4.1. Zusammenfassung und Diskussion 107

rischen Tracer nach dem STT kontinuierlich ab (Abb. 3.37). Bereits bei einer
Aufenthaltszeit von einem Tag verlieren die Luftpakete bis zu 10% ihrer urspriing-
lichen Eigenschaften. Da chemische und dynamische Tropopause speziell in dem
Bereich von Tropopausenfalten voneinander abweichen, haben die Luftmassen am
STT-Punkt bereits keine rein stratosphérischen Tracereigenschaften mehr (Abb.
3.34). An der Falte hat offensichtlich bereits Mischung zwischen troposphérischer
und stratosphérischer Luft stattgefunden.

7. Wie effektiv ist die Mischung an einer Tropopausenfalte?

Um die Effektivitit der Mischung an Tropopausenfalten zu quantifizieren, wird
das Verhiltnis zwischen TST- und STT-Prozessen an Tropopausenfalten bestimmt,
indem die Initialisierung von Trajektorien direkt in der Tropopausenfalte stattfindet
(Kap. 3.5.2). Shapiro (1980) hat auf der Grundlage von Messdaten abgeschitzt,
dass die Hilfte des Ozons, das in eine Tropopausenfalte transportiert wird,
spéter auch in die Troposphire gelangt. Fiir Tropopausenfalten wird daher eine
Effektivititsrate von 50% bestimmt. Cooper et al. (2004) zeigen mit einer Trajek-
torienstudie, dass 22% der Luftmasse in einer Falte innerhalb von 7,5 Tagen in die
Troposphire transportiert werden. Dieser Anteil steigt auf 90% innerhalb von zwei
Tagen, wenn ausschlielich der untere Teil (unter 600 hPa) der Tropopausenfalte
betrachtet wird.

In der Studie in Kap. 3.5.2 werden Trajektorien in der Falte unterhalb von 6000 m
initialisiert, was etwa einem Druckniveau von 450 hPa entspricht (Abb. 3.43).
Es wird gezeigt, dass fast die gesamten Luftmassen (94%), die sich zu einem
bestimmten Zeitpunkt in einer Tropopausenfalte befinden, zwei Tage spiter in
der Troposphidre enden. Dieses Ergebnis ist unabhingig von der Definition der
dynamischen Tropopause: Wihrend in Cooper et al. (2004) die 1,5 pvu-Fliche
Anwendung findet, fiihrt die Studie in Kap. 3.5.2, in der sowohl die 2pvu-, als
auch die 3pvu-Tropospause betrachtet werden, zu demselben Ergebnis (Tab. 3.4
und 3.5). Gegeniiber der Studie von Cooper et al. (2004) bezieht sich die hier
vorgestellte Analyse nicht nur auf eine einzelne, ausgeprigte Tropopausenfalte,
sondern auf das gesamte Gebiet und damit auch auf schmale Tropopausenfilamente
(Abb. 3.43).

Shapiro (1980) vermutet, dass die Luftmassen in der Tropopausenfalte zu 50%
troposphérische Tracereigenschaften haben. Bei Verwendung der 2pvu-Tropopause
stimmt dieses Ergebnis mit unseren Studien iiberein: In Kap. 3.5.1 wurde gezeigt,
dass die Luftmassen, die sich in der Tropopausenfalte befinden, keine vollstindigen
stratosphérischen Eigenschaften haben (Abb. 3.34). Das Mischungsverhiltnis des
stratosphérischen Tracers, der zu Simulationsbeginn mit 100 ppb initialisiert wurde,
betrigt beispielsweise zum STT-Zeitpunkt bei 52% der Trajektorien weniger als
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50 ppb (Abb. 3.34 m). Die Analyse in Kap. 3.5.2 ergab, dass diese Luftmassen zu
nahezu gleichen Teilen aus der Troposphére (56%) bzw. aus der Stratosphire (44%)
kommen (Tab. 3.4 und 3.5). Dieses Verhiltnis ist allerdings abhingig von der
Wahl der Tropopausendefinition. Der Anteil der Trajektorien mit stratosphérischer
Herkunft wird geringer bei Betrachtung der 3pvu-Tropopause (25%) bzw. eines
Tropopausenbandes (19%). Ein Viertel (24%) der Luftpakete befindet sich bereits
24 Stunden zuvor innerhalb des Tropopausenbandes.

Auch der Anteil der an einem STE-Prozess beteiligten Luftpakete, die sich
zu einem bestimmten Zeitpunkt innerhalb der Tropopausenfalte befinden, ist
abhingig von der Tropopausendefinition. Bei der Wahl der 2pvu-Tropopause
findet entlang von 44% der Trajektorien ein STE-Ereignis statt. Betrachtet man
die 3pvu-Tropopause oder das Tropopausenband nimmt der Anteil der Luftpakete,
die sich sowohl am Start- als auch am Zielpunkt in der Troposphire befinden, auf
etwa 80% zu. Dass es sich bei etwa 90% aller auftretenden STE-Ereignisse um
STT-Ereignisse handelt, ist dagegen unabhéngig von der Tropopausendefinition.
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4.2 Ausblick

Im Rahmen dieser Arbeit wurde gezeigt, dass es mit dem MECO(n)-Systems moglich
ist, den Tracertransport, insbesondere STE-Prozesse, realistisch wiederzugeben. Die
Vergleichbarkeit von Modell- und Messdaten sind Grundvoraussetzung, um z.B. Daten
von Messkampagnen auszuwerten und zu interpretieren. Das MECO(n)-Modellsystem
stellt hierfiir ein geeignetes Werkzeug dar: Wihrend in der EMAC-Instanz eine konsis-
tente, globale Atmosphirenchemie berechnet wird, stellt die COSMO-Instanz eine Art
»Zoom*- Funktion dar, mit der sich die fiir das betrachtete Ereignis verantwortlichen
Prozesse identifizieren lassen. Auf diese Weise lassen sich mit MECO(n) beispielsweise
fiir zukiinftige Flugzeugmesskampagnen hochaufgeloste, chemische und dynamische
Modelldaten gewinnen, die eine bessere Interpretation der Messdaten ermoglichen.

Des Weiteren hat die Analyse gezeigt, dass der Eintrag von stratosphérischen, ozon-
reichen Luftmassen in die untere Troposphire in globalen, grob auflésenden Modellen
unterschitzt wird. Mit diesen globalen Atmosphéirenchemiemodellen werden iiblicher-
weise Klimasimulationen gerechnet. Eine weitere Studie mit dem MECO(n)-System
konnte Aufschluss geben, welchen Effekt diese Unterschidtzung des Ozoneintrages auf
die globale, troposphdrische Chemie und damit auf die Ergebnisse der Klimasimula-
tionen hat: Wie in Kap. 3.3 gezeigt, ermoglichen COSMO-Instanzen in Bereichen der
Zyklonenzugbahnen eine verbesserte Erfassung der STE-Prozesse an Tropopausenfalten
und des damit verbundenen, stratosphérischen Ozoneintrages in die untere Troposphire.
Aktuell wird eine 2-Wege-Kopplung in MECO(n) entwickelt, mit der in Zukunft die
Riickwirkungen der regionalen COSMO-Instanzen auf die globale Ebene erlaubt und
deren Auswirkungen in Klimasimulationen analysiert werden kdnnen. Mit einer solchen
Studie konnte bestimmt werden, welchen Einfluss die Unterschidtzung des stratosphéri-
schen Ozoneintrages auf globaler Skala hat.

Die Lagrangesche Analyse der TST-Prozesse hat gezeigt, dass die kurze Simulations-
dauer von fiinf Tagen und die darauf basierenden 48h-Trajektorien nicht ausreichen,
um irreversible TST-Prozesse zu diagnostizieren und vollstindig zu analysieren. Als
qualitatives MaB} zur Diagnose irreversibler Mischung hat sich die Analyse von Tracer-
korrelationen und -profilen etabliert (Fischer et al. 2000; Hoor et al. 2002; Pan et al.
2006). In Tracerprofilen aus Flugzeugmessungen, bei denen als Vertikalkoordinate
die potentielle Temperatur relativ zur lokalen Tropopause verwendet wird, ldsst sich
etwa 20 -30K oberhalb der dynamischen Tropopause ein Knick beobachten. Dieser ist
die Obergrenze einer Mischungsschicht junger troposphirischer und stratosphérischer
Luftmassen (Hoor et al. 2004). Welche Prozesse fiir die Entstehung dieser Schicht
verantwortlich sind und warum sie in Tracerprofilen so gut definiert ist, ist bislang unbe-
kannt. Dass in zukiinftigen Studien mit MECO(n) diese Schicht detaillierter analysiert
werden konnte, zeigen die in Abb. 4.1 dargestellten ersten Analyseansitze: Die Form der
Tracerprofile (c, d) stimmt qualitativ mit den Beobachtungen iiberein (Abb. 6 a in Hoor
et al. 2004). Analog zu den gemessenen Profilen weisen auch die simulierten Profile,
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Abbildung 4.1: Troposphérischer Tracer (TROPOj;3, farbig, in ppb) auf 315 K (a), im vertikalen
Querschnitt entlang von 12,5°N (b), sowie in Tracerprofilen (c, d) und Tracerkorrelationen (e, f).
Konturen kennzeichnen die dynamische Tropopause (PV =2 pvu, schwarz), die berechnete lokale
Tropopause (AO =0K, weifl) und Isolinien fiir Ozon (O3 =200 ppb, tiirkis) und Kohlenstoffmon-
oxid (CO=60ppb, rot). In den Tracerprofilen von CO (in ppb) wird als Vertikalkoordinate die
potentielle Temperatur relativ zur lokalen Tropopause verwendet (A©, in K) (c, d). Die Tracer-
korrelationen zeigen O3 in Abhingigkeit von CO (in ppb). Die Regionen, fiir welche die Profile
und Korrelationen erstellt wurden, sind in (a) und (b) gekennzeichnet.
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wenn auch bei hoheren A©-Werten, einen Knick auf. Mit Hilfe des kiinstlichen, tropo-
sphérischen Tracers konnten in neuen Simulationen mit ldngeren Simulationsperioden
die Zeitskalen bestimmt werden, auf denen die Mischung troposphérischer Luftmassen
in die Mischungsschicht bzw. in dariiberliegende Luftschichten stattfindet. Pan et al.
(2006) zeigen, dass beobachtete Mischungslinien, die in Tracerkorrelationen kiirzlich
aufgetretene Mischung kennzeichnen, in Simulationen reproduziert werden konnen.
Bislang ist es aber unbekannt, wie und auf welchen Zeitskalen aus den Mischungslinien
die beobachteten Tracerkorrelationen entstehen und wie sich letztere entwickeln. Auch
diese Entwicklung konnte mit Hilfe der kiinstlichen Tracer analysiert werden. Die
Dauer der fiinftigigen Simulation reicht zwar zur Bildung einzelner Mischungslinien
in Korrelationen des stratosphirischen und troposphirischen Tracers aus (nicht darge-
stellt), um daraus die Entstehung der beobachteten Tracerprofile zu analysieren sind
auch hier Studien mit ldngeren Simulationsperioden notwendig. Neben der Entstehung
von Mischungsschicht und Korrelation ist auch deren Entwicklung interessant. Erste
Analysen zeigen, dass die Form stark von der synoptischen Situation abhéngt: Profile und
Korrelationen im Bereich eines Troges (Abb. 4.1, Region 2) unterscheiden sich aufgrund
ihrer kompakteren Struktur deutlich von solchen, die aulerhalb des Trogbereiches liegen
(Abb. 4.1, Region 1).

Sowohl beziiglich der STE-Prozesse, als auch iiber die Effektivitit der Mischung an
einer Tropopausenfalte wurden in dieser Arbeit neue Erkenntnisse erlangt. Letztendlich
kann man aber keine Aussage dariiber machen, wie représentativ die Ergebnisse der
hier betrachteten Fallstudie fiir Austauschprozesse an Tropopausenfalten in anderen
Regionen, zu anderen Jahreszeiten oder in Zyklonen mit weniger stark ausgeprigten
Tropopausenfalten sind. Die Berechnung weiterer Fallstudien ist daher eine notwendige
Voraussetzung, um die hier gefundenen Ergebnisse zu iiberpriifen.
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Anhang A

Ubersicht der aktiven
MESSy-Submodelle

Submodell  Kurzbeschreibung Referenzen
AIRSEA Austausch von Tracern zwischen Luft Pozzer et al. (2006)
und Ozean
CLOUD Wolkenberechnung Roeckner et al. (2006), Jockel et al. (2006)
CONVECT Konvektionsparametrisierungen Tost et al. (2006b)
CVTRANS  Konvektiver Tracertransport Tost (2006)
DDEP Trockene Deposition von Tracern und Kerkweg et al. (2006a)
Aerosolen
GWAVE Parametrisierungen nicht- Roeckner et al. (2003)
orographischer Schwerewellen
H20 Stratosphérischer Wasserdampf und Jockel et al. (2006)
seine Riickkopplung
JVAL Photolyseraten Landgraf und Crutzen (1998), Jockel et al. (2006)
LNOX NOy-Produktion durch Blitze Tost et al. (2007), Jockel et al. (2010)
M7 Aerosol-Mikrophysik Vignati et al. (2004), Kerkweg et al. (2008)
MECCA Troposphirische und stratosphédrische Sander et al. (2011), Jockel et al. (2010)
Chemieberechnung
MSBM Mehrphasenchemie der Stratosphére Jockel et al. (2010)
OFFEMIS  Vorgeschriebene Emissionen fiir Tra- Kerkweg et al. (2006b)
cer und Aerosole
ONEMIS Wihrend der Simulation berechnete Kerkweg et al. (2006b)
Emissionen fiir Tracer und Aerosole
PTRAC Definition prognostischer Tracer Jockel et al. (2008)

Fortsetzung auf nichster Seite




114 A. Ubersicht der aktiven MESSy-Submodelle

Submodell  Kurzbeschreibung Referenzen

PTRACINI Initialisierung prognostischer Tracer Kap. 2.3.1
unter bestimmten Bedingungen

QBO Newtonsche Relaxation der quasi- Giorgetta und Bengtsson (1999), Jockel et al. (2006)
biennale Oszillation (QBO)

RAD4ALL  Strahlungsberechnung Roeckner et al. (2006), Jockel et al. (2006)

SCAV Nasse Deposition und Scavenging von Tost et al. (2006a)

Tracern und Aerosolen

SCOUT Stationire, hochfrequente Ausgabe der Jockel et al. (2010)
Modelldaten

SEDI Sedimentieren von Aerosolen Kerkweg et al. (2006a)

TNUDGE Newtonsche Relaxation benutzerdefi- Kerkweg et al. (2006b)
nierter Tracer

TREXP Initialisierung von Tracern an Punkt- Jockel et al. (2010)
quellen mit Zerfallszeiten

TROPOP Tropopausenberechnung und weitere Jockel et al. (2006)
Diagnostik

VISO Isoflichen und -karten Jockel et al. (2010)

Tabelle A.1: Referenzen und Kurzbeschreibungen zu den verwendeten MESSy-Submodellen
(prozessorientiert und diagnostisch) in Anlehnung an Jockel et al. (2010). Ausfiihrliche Beschrei-
bungen konnen in den angegebenen Referenzen und auf http://www.messy-interface.org/ (Stand:
24.01.2014) nachgelesen werden.


http://www.messy-interface.org/
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Anhang B

Entwicklung verschiedener Variablen
entlang von Trajektorien

dd_hh | P[hPa] | ©[K] | PV[pvu] | QV [g/kg] | STRATO [ppb] | Os [ppb] | Wind [m/s]
2401 | 608 =80 | 290 £2 | 322 +£0,63 | 0,15+0,17 | 941+160 | 90,6+ 10,5 | 27.0 £ 4,7
2402 | 617+79 | 290+£2 | 336+£0,70 | 0,17 +0,19 | 913+170 | 904+ 10,6 | 26,8 + 4,7
24 03 | 627+£79 | 289+2 | 3,50+0,83 | 0,18 021 | 88,8+16,7 | 90,1+10,6 | 26,7 +4.7
24 04 | 636+79 | 289 +2 | 3.63+086 | 021 022 | 855+163 | 89,5+104 | 26,6 +48
2405 | 647+79 | 289 +2 | 3,89 +1,05 | 0274025 | 823+155 | 88,7+100 | 267 +50
2406 | 656 +79 | 289 +£2 | 423 +1,37 | 037+034 | 785+151 | 877496 | 268+53
2407 | 665+79 | 288 =3 | 451 £1,69 | 048 046 | 751+153 | 86,7+£9,6 | 264+55
24 08 | 67480 | 287 £3 | 497 +£1,98 | 0,64 +0,56 | 704+153 | 853+£92 | 257+53
2409 | 683+£81 | 287 +2 | 4944195 | 088 +0,64 | 61,9+148 | 823+89 | 244+50
2410 | 694 +83 | 286 +2 | 443+ 1,74 | 1,154+0,70 | 53,5+134 | 792+8,6 | 23,0+47
24 11 | 707 £84 | 285+2 | 308091 | 1,38+£0,73 | 46,1 +114 | 764+77 | 21,9+44
24 12 | 721 +£86 | 285+2 | 1,304+047 | 1,65+085 | 393+104 | 73,7+73 | 20,7 +43
24 13 | 733+£87 | 285+2 | 1,04 +053 | 1,81 +£090 | 36,0+93 72,6 £6,6 | 20,0+ 4,2
24 14 | 744 £88 | 285+2 | 0,794+0,52 | 1,95+096 | 33,5+8.5 71,6 £62 | 194 +4.2
2415 | 753 +£90 | 285+2 | 0,62+047 | 207 +1,01 | 32,0+8,1 71,1459 | 19,0+4,1
2416 | 763 +92 | 285+2 | 0,51 £046 | 2,19+1,06 | 31,0+77 | 708+57 | 18,7 +4,1
2417 | 772+£93 | 285+2 | 043+044 | 229+ 1,11 | 302+77 70,6 £5,5 | 184 +4,1
24 18 | 781 +£93 | 285+2 | 037+042 | 239+ 1,15 | 297+79 | 705+55 | 17,9+42
2419 | 790 +£92 | 285+2 | 034+041 | 247+1,19 | 293+79 | 705+54 | 17,5+42
2420 | 797 +£91 | 285+2 | 033+041 | 2,57 +121 | 288+78 704 £51 | 17,0 £4.2
2421 | 80590 | 285+ 1 | 0324042 | 2,651,224 | 283+76 | 704+49 | 168+42
2422 | 812+£89 | 285+ 1 | 031+041 | 2,74+127 | 279+7.6 | 703+48 | 16,6+43
2423 | 819+88 | 285+ 1 | 0324043 | 2,83+130 | 274+78 702 +49 | 16,5+45
2500 | 82687 | 285+ 1 | 0324044 | 291 +133 | 271+80 | 702+50 | 164 +47
2501 | 833486 | 285+1 | 031 +£043 | 3,02+137 | 267482 | 70,1+51 | 163+49

Fortsetzung auf nichster Seite
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B. Entwicklung verschiedener Variablen entlang von Trajektorien

dd_hh | P [hPa] O [K] PV [pvu] QV [g/kg] | STRATO [ppb] O3 [ppb] Wind [m/s]
2502 | 838485 | 285+1 | 0,30+042 | 3,13 £+ 1,40 26,4 + 8,2 70,0 £52 | 16,1 £5,0
2503 | 843 4+84 | 285+1 | 0,27 +0,38 | 3,23 £ 1,43 26,1 £83 69,9 £+ 5,1 16,0 + 5,1
25 04 | 848 +84 | 285+ 1 | 0,28 +0,38 | 3,34 £ 1,45 25,8 £ 83 69,8 +5,2 15,7+53
2505 | 854 4+83 | 285+1 | 0,26 +0,33 | 3,45 + 1,46 25,5+83 69,7 + 5,1 153+53
25_06 | 860 £83 | 285+ 1 | 0,24 £ 0,32 | 3,56 + 1,47 25,1 £ 8,1 69,5 +49 148 54
2507 | 867 +84 | 2851 | 0,22 +0,32 | 3,69 & 1,46 24,7+ 7,8 693+46 | 142+£5,5
2508 | 874 +84 | 285+1 | 0,20+ 0,30 | 3,82 & 1,45 242 + 7,6 69,0 +4,2 13,5+ 5,6
2509 | 882 4+83 | 285+1 | 0,18 +0,27 | 3,93 + 1,44 238+75 68,8+40 | 12,7+5,5
2510 | 888 £82 | 286 1 | 0,17 £0,28 | 4,05 £ 1,43 235+74 68,7 3,8 12,0 £ 5,5
2511 | 894 £83 | 286 +1 | 0,16 0,31 | 4,17 £ 1,41 2324+73 687+36 | 112+54
2512 | 900 =82 | 286 £1 | 0,15+ 0,25 | 4,28 + 1,41 229+72 68,7 £ 3,5 10,5+5,5
2513 | 905+ 81 | 286 +1 | 0,14 0,24 | 437 + 1,40 22,6 +7,1 68,7+ 34 10,0 + 5,6
2514 | 911 £80 | 286 +1 | 0,13 +0,24 | 4,47 + 1,39 224 +70 68,6 £33 9,7+5,6
2515 | 916 £79 | 286 +1 | 0,13 £ 0,25 | 4,56 + 1,39 22,1 +70 68,5 = 3,2 9,5+5,6
25.16 | 921 £78 | 286 =1 | 0,12 £ 0,24 | 4,64 + 1,40 21,8 6,9 68,4 + 3,2 94 +5,5
2517 | 926 +£77 | 286 £1 | 0,11 £0,23 | 4,73 + 1,40 21,6 £6,8 68,3 +3,2 9,3+5,3
2518 | 93075 | 287 +1 | 0,11 0,22 | 4,82 + 1,42 21,3+ 6,8 68,2 + 3,1 9,1 +£5,1
25.19 | 934 £74 | 2871 | 0,11 £0,22 | 4,92 + 1,43 21,1 = 6,8 68,0 + 3,0 8,9+49
2520 | 938 £73 | 287 +1 | 0,11 £0,23 | 502 + 1,44 20,8 + 6,7 67,8 + 3,0 8,6 £4,7
2521 | 942472 | 2871 | 0,10+0,22 | 5,11 =145 20,6 + 6,6 67,6 £29 8,3+4,6
2522 | 944 +71 | 287+1 | 0,10+0,21 | 5,19 + 1,47 20,3 + 64 67,5+29 8,045
2523 | 9474+69 | 287 £1 | 0,09 + 0,21 | 5,26 &+ 1,47 20,0 £ 6,3 67,3 +29 7,7+4,5
26_00 | 9504+69 | 287 +1 | 0,09 +0,22 | 532+ 1,48 19,7 £ 6,1 67,1 3,0 75+ 4,4
26_01 | 952 +£68 | 287 +1 | 0,09 +0,22 | 5,38 + 1,49 19,4+59 66,9 + 3,0 72+44
26.02 | 954 +67 | 287 £1 | 0,09 +£0,21 | 544 + 1,50 19,2 +5,7 66,7 + 3,1 6,9 +4,3
26_03 | 957 +66 | 287 £1 | 0,09 +0,21 | 5,50 &+ 1,50 189 + 5,6 66,6 + 3,2 6,6 4,2
26_04 | 959 +65 | 287 £1 | 0,09 +0,21 | 555+ 1,48 18,6 £5,5 66,4 +3,3 6,4 +4,1
26_05 | 961 65 | 287 +£1 | 0,09 + 0,21 | 5,60 + 1,47 184453 66,3 3,3 6,2 +4,1
26_06 | 962 £65 | 2871 | 0,09 £0,22 | 5,65+ 1,45 18,1 £ 5,1 66,1 +3,5 6,0 +4,1
26_07 | 964 =65 | 287 £ 1 | 0,09 +0,22 | 5,70 = 1,45 17,8 + 4,9 66,0 + 3,7 59 +4,1
26_08 | 966 =64 | 287 £ 1 | 0,08 0,20 | 5,75 & 1,45 17,5+ 4,7 65,8 +4,0 5,9 +4,0
26_09 | 967 +65 | 287 +£1 | 0,07 +0,18 | 5,81 £ 1,45 17,3+45 659 +39 5,8+4,0
26_10 | 969 +64 | 287 +£1 | 0,07 + 0,20 | 5,86 + 1,45 17,0 £ 43 66,1 + 3,7 5,84+3,9
26_11 | 970 £ 64 | 287 +1 | 0,07 £ 0,18 | 592 + 1,44 16,8 + 4,1 66,4 £+ 3,7 5,9 +3,8
26_12 | 971 £63 | 287 £1 | 0,07 0,29 | 598 & 1,45 16,6 + 3,9 66,6 + 3,8 5,9 +3,8

Tabelle B.1: Mittelwerte und Standardabweichungen fiir Variablen entlang der Trajektorien, deren
STT-Punkt am 24.Mirz, 12 UTC liegt. Angegeben sind Tag und Stunde (dd_hh), Druck (P, in
hPa), potentielle Temperatur (©, in K), potentielle Vorticity (PV, in pvu), spezifische Feuchte
(QV, in g/kg), stratosphirischer Tracer (STRATO, in ppb), Ozon (Os, in ppb) und horizontale
Windgeschwindigkeit (Wind, in m/s).
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dd_hh | P [hPa] O[K] | PVipvul | QV [g/kg] | STRATO [ppb]l | O [ppbl | Wind [m/s]
24 01 | 488 £109 | 293 +3 | 325+0,73 | 0,05+ 0,05 | 87,9+19,7 | 1052+ 16,6 | 253 £8.6
2402 | 495+ 110 | 293 +£3 | 3394075 | 0,06 0,08 | 86,6+193 | 1051+169 | 252+83
2403 | 502+ 111 | 293 +3 | 3,514+0,80 | 0,08 +0,11 | 857+184 | 1050+17,0 | 253 +83
24 04 | 510£112 | 2934+3 | 3,65+0,89 | 0,094+0,14 | 84,0+£174 | 1048172 | 257 £8.3
2405 | 518114 | 2934+3 | 3.80+0,97 [ 0,10£0,16 | 825+16,6 | 1048173 | 26,4 +84
2406 | 526 £ 114 | 293 4+3 | 400+ 1,09 | 0,11 +£0,17 | 81,1 £158 | 104,8+173 | 27,3+8.5
2407 | 535+£116 | 29343 | 427 +£126 | 0,124+0,18 | 7924149 | 1046+ 17,1 | 27,8 £8.5
24 08 | 545+ 117 | 2924+3 | 446+ 1,44 | 0154022 | 77,0£150 | 104,1+£168 | 27,9 £ 84
2409 | 553 £ 117 | 29243 | 460+ 1,63 | 0,18 0,26 | 745+157 | 1034163 | 27,7 £8.5
2410 | 561 £ 117 | 292 +3 | 469+ 1,86 | 021 £0,30 | 71,6162 | 1026158 | 27,4 £8.7
24_11 | 569 £ 118 | 292 +3 | 4,80 £2,01 | 024 +035 | 692+16,6 | 102,1+£155 | 27,1 +£8.7
2412 | 577+£120 | 292 4+3 | 491 £2,01 | 028 0,40 | 66,8 +164 | 101,5+155 | 26,9 £8.6
24 13 | 584 +£122 | 29243 | 525+2,13 | 0344+046 | 64,6+£172 | 1009+ 158 | 26,5+ 84
24 14 | 593 £124 | 292 4+3 | 533+2,10 | 046+0,52 | 61,0£183 | 99,5+ 16,1 | 26,0 £8.2
2415 | 602 +£124 | 291 £3 | 5344+1,92 [ 0,58 4+0,59 | 574+£193 | 97,6+£162 | 254+79
24_16 | 610 £ 124 | 291 +£3 | 538 £2,04 | 0,67 +0,64 | 5434197 | 956+157 | 250+7.7
2417 | 616 £124 | 291 £3 | 525+2,17 | 0,76 £0,72 | 51,2+£20,0 | 93,8+155 | 24,7 +7.6
24 18 | 623 +£124 | 290 +3 | 508 +2,19 [ 0,87 +0,81 | 477191 | 91,5+ 148 | 242+74
2419 | 630 £ 124 | 290 4+2 | 483+ 1,77 | 098 £0,89 | 440+180 | 892+138 | 238+7,0
2420 | 637+£124 | 2904£2 | 456+ 1,72 | 1,11 £1,01 | 40,7+£173 | 87,1+£135 | 23,0+6.2
2421 | 645+£125 | 28942 | 399+ 1,49 | 1264+ 1,16 | 375+£17,1 | 848+134 | 222+56
2422 | 653 +£126 | 28942 | 326+ 1,00 | 1,38 £ 127 | 348+17,1 | 828+135 | 21,5+50
2423 | 662+£127 | 28942 | 251 +£0,54 | 148 £ 1,32 | 325+£17,0 | 81,0£132 | 209 £45
25.00 | 670 £ 128 | 289 £2 | 1,61 £0,35 | 1,60+ 1,42 | 30,1 £160 | 789+122 | 20,4 +44
2501 | 677+£129 | 288 4+2 | 1,18 £ 045 | 1,71 £ 1,50 | 28,1£152 | 772+115 | 204 +£4.6
2502 | 682 +£130 | 288 4+2 | 1,03+0,50 | 1,80+ 1,54 | 268 +145 | 762+11,0 | 20,4 +£49
25.03 | 687+£132 | 288 +2 | 0874047 | 1,89+ 1,60 | 254+138 | 751+104 | 203+5,1
2504 | 690 £ 134 | 28942 | 0,74 £ 0,46 | 1,96+ 1,66 | 24,5+133 | 745+10,0 | 20,0 £5.2
2505 | 693 +£136 | 2894+2 | 0,69 +£0,51 | 2,01 £ 1,72 | 24,1129 743498 | 198455
2506 | 697 £ 137 | 289 +2 | 0,64 £ 0,48 | 2,08 £ 1,78 | 233+ 11,1 73,7483 | 19,7+58
25.07 | 703+ 138 | 289 +£2 | 0,59 +045 | 2,13+ 1,83 | 22,7+ 104 732475 | 194 +6,1
25.08 | 709 £ 139 | 289 +2 | 0,52 4+040 | 2,19+ 1,86 | 223499 728+70 | 191 +64
2509 | 717+£140 | 289 £2 | 048 £ 0,40 | 2,25+ 1,89 | 21,9493 725467 | 190+6,7
2510 | 725+ 141 | 2894+2 | 046 +£0,39 | 2304+ 1,93 | 21,788 725465 | 189+70
2511 | 733+ 143 | 28942 | 044 £ 0,38 | 235+ 1,95 | 21,3482 7234+63 | 18,6+73
2512 | 742+ 144 | 28942 | 042 +037 | 241 +£1,99 | 21,0+78 72,1462 | 182475
2513 | 752+ 144 | 289 +2 | 041 £0,35 | 246 £2,01 | 209 +7.5 720+£61 | 17676
2514 | 759 £ 144 | 289+ 2 | 044 £ 0,38 | 2,51 £2,04 | 20,7 £7.4 719+61 | 17,1£77
2515 | 767+ 144 | 289 £2 | 044 £ 0,37 | 2,56 £2,07 | 20,5+7.1 71,6 +59 | 16,7 +78
2516 | 774 £ 144 | 289 +2 | 043 £ 0,36 | 2,66 £2,10 | 202+ 6,38 713458 | 163+77
2517 | 781 +£143 | 28942 | 044 +£036 | 2,74 +£2,14 | 199466 710+£56 | 158+75
2518 | 788 £ 142 | 28942 | 044 £ 037 | 2,84 £2,17 | 19,6 + 6,4 70,7 +£54 | 154+74

Fortsetzung auf nichster Seite




118 B. Entwicklung verschiedener Variablen entlang von Trajektorien
dd_hh | P [hPa] O[K] | PV[pvul | QV [g/kg] | STRATO [ppb]l | Os [ppbl | Wind [m/s]
25_19 | 796 £141 | 289 +£2 | 0,42 +0,35 | 2,93 +2,20 19,3 +£6,3 70,4 £5,2 149+ 7.2
25.20 | 801 +140 | 289 +2 | 0,43 £0,38 | 3,04 £ 2,25 19,1 £ 6,2 70,0 £ 5,1 144+ 7,0
2521 | 8054140 | 289 +2 | 045 +0,43 | 3,12 £ 2,29 18,9 + 6,1 69,8 £ 5,1 13,8 + 6,8
2522 | 8104+ 140 | 289 +2 | 0,45 £0,40 | 3,20 £2,32 18,7+59 69,6 £5,0 13,3 £6,6
25.23 | 816 £ 139 | 289 +2 | 0,43 £0,39 | 3,28 +2,36 18,6 5,8 69,4 £5,0 129+ 64
26_00 | 823 £ 136 | 289 +2 | 0,42 +£0,39 | 3,37 + 2,39 18,5 £ 5,7 69,2 £5,0 12,6 £ 6,3
26_01 | 8304+ 134 | 288 +2 | 0,42 +£0,40 | 3,45 +£242 183 +5,5 69,0 +£5,0 12,3+ 6,2
26_02 | 8374+ 131 | 288+2 | 0,42 +£0,43 | 3,56 £2.44 182 +5,3 68,8 £4.9 12,0 £ 6,2
26_03 | 845+ 128 | 288 +2 | 0,38 0,38 | 3,68 £ 2,45 18,0 £5,0 68,5+ 49 11,6 £ 6,1
26_04 | 852 £ 125 | 288+2 | 0,39 £0,38 | 3,80 &+ 2,45 179 £ 4.8 68,3 £49 11,3 £+6,0
26_05 | 860 £ 122 | 288+2 | 0,37 £0,41 | 3,91 +2,44 17,7+ 4,6 68,0 £5,0 11,0 £ 5,8
26_06 | 868 =119 | 288 +2 | 0,39 0,52 | 4,02 £ 2,44 175+ 44 67,8 £5,0 10,8 £5,8
26_07 | 876 =116 | 288 +2 | 0,32 £0,38 | 4,13 £2,43 172+43 67,6 £49 10,7 £ 5,9
26_08 | 883 &£ 114 | 287 +2 | 0,28 20,34 | 423 £242 16,9 £ 4,1 67,4 +48 10,6 £ 6,0
26_09 | 890 £ 110 | 287 £2 | 0,26 0,34 | 4,35 + 2,40 16,6 + 4,0 673 £4,7 10,5 £ 6,2
26_10 | 897 £ 105 | 287 +£2 | 0,24 £0,32 | 4,47 + 2,39 16,3 +3.9 67,3 £4,6 10,6 £ 6,5
26_11 | 903 £ 100 | 287 +£2 | 0,23 £0,39 | 4,59 £+ 2,36 15,9 £3,7 67,3 +4,5 10,7 £ 6,8
26_12 | 906 =299 | 288 +2 | 0,21 0,36 | 4,71 £2,37 15,7 £ 3,7 674 L+ 4,7 10,7 £ 7,2

Tabelle B.2: Mittelwerte und Standardabweichungen fiir Variablen entlang der Trajektorien, de-
ren STT-Punkt am 25. Mirz, 0 UTC liegt. Angegeben sind Tag und Stunde (dd_hh), Druck (P,
in hPa), potentielle Temperatur (O, in K), potentielle Vorticity (PV, in pvu), spezifische Feuch-
te (QV, in g/kg), stratosphirischer Tracer (STRATO, in ppb), Ozon (Os, in ppb) und horizontale
Windgeschwindigkeit [Wind, in m/s].
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Anhang C

Tracerzeitreihen von EMAC
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Abbildung C.1: Vergleich von Zeitreihen der passiven Tracer in Simulationen mit (dunkel)
und ohne Chemie (hell) auf der untersten Modellschicht in EMAC und Ozonbeobachtungen (in

pg/m?).
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Abbildung C.2: Zeitreihen der kiinstlichen Tracer in Abhingigkeit des Initialisierungszeitpunktes
auf der untersten Modellschicht in EMAC und Ozonbeobachtungen (in jg/m?).
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Abbildung C.3: Zeitreihen des kiinstlichen Tracers STRATOj400 in Abhiingigkeit des Startzeit-
punktes auf der untersten Modellschicht in EMAC und Ozonbeobachtungen (in pg/m?).
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Abbildung C.4: Zeitreihen des kiinstlichen Tracers STRATOj,500 in Abhingigkeit des Startzeit-
punktes auf der untersten Modellschicht in EMAC und Ozonbeobachtungen (in jg/m?).
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Abbildung C.5: Zeitreihen der passiven Ozonstracer in Simulationen mit unterschiedlichen Start-
und Initialisierungszeitpunkt auf der untersten Modellschicht in EMAC und Ozonbeobachtungen
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Anhang D

Abkirzungen,Variablen und Einheiten

GME

Abkiirzungen

CAMx Comprehensive Air qualitiy Model with extension

CLM Climate Limited-Area Modeling

COSMO Consortium for Small-Scale Modelling; hier verwendet als
Abkiirzung fiir COSMO/MESSy-Instanz

COSMO-EU  Konfiguration von COSMO fiir Europa

DEF Deformation

DS Deformation durch Scherung

DD Deformation durch Dehnung

DWD Deutscher Wetterdienst

E90 Tracer mit Zerfallskonstante von 90 Tagen

EBAS Datenplattform fiir atmosphirische, chemische und physi-
kalische Beobachtungsdaten

ECC Electrochemical Concentration Cell

ECHAM Kombination aus ECMWF und Hamburg

ECHAMS Modellversion 5.3.02 des ECHAM-Modells

ECMWF European Centre for Medium-Range Weather Forecasts

EMAC ECHAMS/MESSy for Atmospheric Chemistry; hier ver-
wendet als Abkiirzung fiir EMAC-Instanz

EMEP European Monitoring and Evaluation Programme

GFDL AM3  Atmospheric component of the Geophysical Fluid Dyna-
mics Laboratory coupled model

GFED Global Fire Emission Database

Globalmodell des DWD
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IPCC Intergovernmental Panel on Climate Change
IPCC-ARS Fifth Assessment Report of the IPCC
FCKW Fluorchlorkohlenwasserstoffe

KIT Karlsruher Institut fiir Technologie
LAGRANTO Lagrangian Analysis Tool

MA mittlere Atmosphére

MECO(n) MESSy-fied ECHAM- and COSMO models nested n-times
MESSy Modular Earth Submodel System
METEOSAT Meteorological satellite

MMD Multi-Model-Driver

NILU Norwegian Institute for Air Research
NO, Stickoxide

PV Potenielle Vorticity

RMSE route mean square error

STE stratosphere-troposphere-exchange
STRATO kiinstlicher, stratosphérischer Tracer
STT Stratosphéren-Troposphéren-Transport
TI Turbulenzindex

TP Tropopausenregion

TST Troposphéren-Stratosphiren-Transport
TROPO kiinstlicher, troposphirischer Tracer
US Ursprungsregion Stratosphire

UT Ursprungsregion Troposphére

UTC Coordinated Universal Time

UTLS upper tropospherer/lower stratosphere
UTP Ursprungsregion Tropopausenregion
uv ultraviolett

LAGRANTO Lagrangian Analysis Tool

VOC Volatile organic compounds

VWS Vertikale Windscherung

WMO World Meteorological Organisation
WwOUDC World Ozone and Ultraviolet Radiation Data Centre
7S Zielregion Stratosphire

7T Zielregion Troposphire

ZTP Zielregion Tropopausenregion
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Variablen
h Plancksches Wirkungsquantum
m  Masse der Tracer
P Druck
PV  Potentielle Vorticity
QV spezifische Feuchte
t Zeit
T Temperatur
T,n Temperatur in 2 m tiber Grund
TI  Turbulenzindex

D O DD ID R >[N X <o oE

zonale Windkomponente

Vektor der horizontalen Windgeschwindigkeit

meridionale Windkomponente
Gitterboxbreite in zonale Richtung

Gitterboxbreite in meridionale Richtung

Gitterboxhohe

Absolute Vorticity

Relative Vorticity
Wellenlinge des Lichtes
Frequenz des Lichtes
Luftdichte

Aufenthaltszeit

Potentielle Temperatur
Aquivalentpotentielle Temperatur
Diabatische Heizrate
mittlere normierte Differenz
Vektor der Erdrotation
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D. Abkiirzungen,Variablen und Einheiten

Chemische Elemente und Summenformeln

CsHg Isopren

CH,4 Methan

CH30  Methylradikal

CH30, Methylperoxyradikal

CO Kohlenstoffmonoxid

COs Kohlenstoffdioxid

HO, Hydroperoxyradikal

H>O Wasser

N, Stickstoffmolekiil

NO Stickstoffmonoxid

NO, Stickstoffdioxid

N->O Distickstoffoxid

0] Sauerstoffatom

O Sauerstoffmolekiil

O; Ozon

OH Hydroxil-Radikal

O'D angeregtes Sauerstoffatom
Einheiten

a Jahr

C Celsius

d Tag

g Gramm

h Stunde

hPa Hektopascal, 1 hPa=100kgm~!s~2

K Kelvin

kg Kilogramm

km Kilometer

m Meter

m ii. NHN Meter iiber Normalhéhennull

m? Kubikmeter

min Minute

Ug Mikrogramm, 1 ug=10"%g

ppb parts per billion, 1 ppb = 10~

ppt parts per trillion, 1 ppt = 10712

pvu potential vorticity units ,1 pvu=10"°Km?kg~'s

Tg

Sekunde
Teragramm, 1 Tg=10'%g

1
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