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Zusammenfassung

Am Institut fiir Meteorologie und Klimaforschung wird seit 1995 die zweite Version
eines kryogenen, ballongetragenen Fourierspektrometers zur Fernerkundung der
Stratosphire und oberen Troposphire eingesetzt. Das Michelson Interferometer
fiir passive atmosphérische Sondierung (MIPAS-B2) mift mit dem Verfahren
der Horizontsondierung Emissionsspektren im mittleren Infrarot-Spektralbereich,
in dem zahlreiche klimarelevante Spurengase Signaturen aufweisen. Aus den
gemessenen Spektren werden mit Hilfe eines Inversionsverfahrens die Hohenprofile
von Spurengaskonzentrationen abgeleitet (Retrieval). Ein Charakteristikum der
Spektren ist die Verdnderung der urspriinglich vorhandenen Linienform durch das
Spektrometer. Diese instrumentelle Eigenschaft wird durch die Instrumenten- oder
Apparatefunktion (ILS, engl.: instrumental line shape) beschrieben und &dufert sich
in den Interferogrammen durch die Verdnderung der Modulation.

Ziel dieser Arbeit war es zum einen zu quantifizieren, wie genau die Apparate-
funktion bekannt sein muf, damit ihr Einfluff auf die abgeleiteten Volumen-
mischungsverhéltnisse (VMR) der Spurengas-Hohenprofile unter 1% bleibt.
Zum anderen sollte ein Verfahren entwickelt werden, mit dem es mdoglich ist, die
Apparatefunktion von MIPAS-B2 mit der erforderlichen Genauigkeit zu bestimmen.

Rechnungen mit simulierten Spektren haben ergeben, daf fiir die geforderte
Genauigkeit der VMR-Werte die Halbwertsbreite der Instrumentenfunktion wel-
lenzahlabhéngig auf ca. 1.7 — 3 % genau bestimmt werden muf. Oberhalb dieser
Grenze muf beim Retrieval die Regularisierung so stark erhéht werden, daf eine
Reduzierung der Hohenauflosung von Temperatur- und Spurengasprofilen von iiber
20 % auftreten kann.

Zur ILS-Bestimmung wurde ein Entfaltungsverfahren entwickelt, mit dem
gleichzeitig aus allen Linien in einem kleinen Wellenzahlfenster die Apparatefunk-
tion berechnet werden kann. Dies ist notwendig, da fast iiberall in den Spektren
die Linien sehr dicht auftreten. Das mittlere Signal/Rauschverhéltnis iiber das
Entfaltungsfenster dient dabei als Anhaltspunkt, wo die Linien-Intensitdt in den
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Spektren fiir die Entfaltung ausreicht. Unter bestimmten Voraussetzungen kann
aus den einzelnen Wellenzahlfenstern eine wellenzahlunabhingige charakteristische
Modulationsfunktion berechnet werden, die fiir den ganzen spektralen Kanal
Giiltigkeit besitzt. Damit wurde ein Verfahren geschaffen, das den Fehler der
daraus berechneten Instrumentenfunktion vermindert. Gleichzeitig ermdglicht die
charakteristische Modulationsfunktion die Parametrisierung der ILS des ganzen Ka-
nals, wodurch diese fiir eine beliebige Wellenzahl des Kanals angegeben werden kann.

Eine Reihe von Testrechnungen zeigt, wie die ermittelte Apparatefunktion
vom Rauschen und von den Ungenauigkeiten in den fiir die Entfaltung verwendeten
Temperatur- und VMR-Profilen abhéngt. Rauschen ist in den einzelnen Fenstern
dann von Bedeutung, wenn der gemittelte Wert des Signal/Rauschverhéltnisses 2
oder weniger betrigt. Bei neueren Meffliigen wird dieser Wert fiir geniigend viele
Bereiche in allen Kanilen iiberschritten. Der Fehler der Halbwertsbreite durch
Ungenauigkeiten in den Profilen bleibt bei realistischen Annahmen unter 2 %. Mit
Verwendung der charakteristischen Modulationsfunktion kann er sogar unter 1%
gesenkt werden.

Fiir die untersuchten MIPAS-B2-Fliige zeigt sich, dak die Apparatefunktion selten
mehr als 1 % von der theoretischen Halbwertsbreite eines homogen ausgeleuchteten
Interferometers abweicht. Dies demonstriert den sehr guten Justierungszustand des
Instruments. Sollte in zukiinftigen Mefkfliigen eine grofere Abweichung auftreten, so
muf die berechnete ILS beim Retrieval der VMR-Profile angegeben werden. Durch
die Anwendung der beschriebenen Verfahren wird auch in diesem Fall der Einfluft
der Apparatefunktion auf die VMR-Werte unter 1 % gehalten.



Abstract

Determination of the instrumental line shape of the Fourier
spectrometer MIPAS-B2 from stratospheric spectra

Since 1995 the second version of a cryogenic, balloon-borne Fourier-transform
spectrometer has been used for remote sensing of the stratosphere and upper
troposphere at the Institute for Meteorology and Climate research. The Michelson
Interferometer for Passive Atmospheric Sounding (MIPAS-B2) measures limb
emission spectra in the mid-infrared spectral range. In this region many signatures
of trace gases are located which are relevant for the earth’s climate. Vertical profiles
have been retrieved from the measured spectra by means of an inversion method. A
feature of these spectra is the change of the original line shape due to the spectrome-
ter. This instrumental property is described with the instrumental line shape (ILS).
Its influence can also be seen in the interferograms where the modulation is changed.

The aim of this work was to quantify the influence of the ILS on the retrie-
ved volume mixing ratios (VMRs) of the trace gas profiles and to keep this influence
below 1 %. Furthermore a method to calculate the ILS of MIPAS-B2 with the
required accuracy was developed.

Calculations with artificial spectra show that for the required accuracy of the
VMRs the ILS has to be determined with an accuracy of approximately 1.7 — 3 %
(wavenumber dependent) in the full width half maximum (FWHM). Above that
threshold the regularization during the retrieval has to be increased. This can lead
to a degradation of height resolution of more than 20 % for temperature and trace
gas profiles.

For determination of the ILS a deconvolution method has been developed
which calculates the instrumental line shape from all lines within a microwindow
simultaneously. Such a method is necessary because lines are densely accumulated in
almost every spectral region. The average signal-to-noise ratio in the deconvolution
window serves as an indicator for the presence of enough line intensity to apply the
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deconvolution method. Under certain conditions, a single wavenumber-independent
characteristic modulation function can be calculated from the spectral microwin-
dows. This function is valid for the whole spectral channel. Thus, a method was
created which allows to reduce the error of the ILS if calculated from that function.
The characteristic modulation function also allows a description for the ILS with
only few parameters. Thus, the ILS can be given for any wavenumber in the whole
spectral channel.

A series of test calculations shows the ILS dependencies on spectral noise
and uncertainties of temperature and VMR profiles which are required for the
deconvolution method. The impact of noise becomes significant, if the average
signal-to-noise ratio is 2 or less. In recent flights this threshold was exceeded for a
sufficient number of spectral ranges in every channel. The FWHM error induced
by inaccuracies of the profiles stays below 2 % for realistic assumptions. Using the
characteristic modulation function this error can be reduced to less than 1 %.

The instrumental line shape in the considered MIPAS-B2 flights differs rarely
more than 1% from the theoretical FWHM of an interferometer with an evenly
illuminated field stop. This shows the very good adjustment of the instrument. In
case of increasing deviations during future flights, the calculated ILS must be taken
into account in the retrieval of the VMR profiles. Also in this case the application
of the described methods keeps the influence of the instrumental line shape on the
retrieved volume mixing ratios below 1 %.
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Kapitel 1

Einleitung und Historie

Im Laufe der Geschichte der Fourierspektroskopie wurde eine Vielzahl von Kon-
struktionen entwickelt, aber letztendlich gehen alle Zweistrahl-Interferometer, die
heute in der Spektroskopie eingesetzt werden, auf die Konstruktion von Michelson
[29] zuriick. Rayleigh [31] erkannte, daf fiir die Beobachtung einer Spektrallinie eine
Fouriertransformation der gemessenen Interferogramme nétig ist. Zur Umgehung der
numerischen Berechnung konstruierte Michelson einen mechanischen, harmonischen
Synthesizer aus 80 Ridern, Hebeln und Federn, die an einen Schreiber gekoppelt
waren. Dies war sozusagen der erste Fourier-Transformations-Computer, wenn auch
mechanisch und mit nur 80 Eingangskanélen.

Das erste echte Interferogramm wurde 1911 von Rubens und Wood [35] verof-
fentlicht, die ein Interferometer benutzen mufsten, weil die zu messende Ferninfrarot-
Strahlung zu stark von einem Quarzprisma absorbiert wurde. Es war allerdings kein
Michelson-Interferometer, sondern es beobachtete die Interferenz, wie sie bei New-
tonringen auftritt.

In den folgenden 40 Jahren wurden vor allem die Gitterspektrometer verwendet.
Damals fehlte ein wirklich hochauflésendes Gerit, bis Jacquinot [20] und Fellgett
[7] um 1950 zwei wichtige Vorteile eines Interferometers erkannten. Erstens ist der
Energiedurchsatz grofer als bei einem Spektrometer, das das Licht monochromatisch
aufspaltet. Zweitens ergibt die gleichzeitige Messung eines Frequenzbereichs, wie sie
beim Interferometer erfolgt, ein grokeres Signal /Rauschverhéltnis bei sonst gleichen
Bedingungen. Dies ist der Multiplex- oder nach dem oben erwdhnten Entdecker
genannte Fellgett-Vorteil.

Das erste kommerzielle Michelson-Interferometer wurde erst iiber ein Jahrzehnt
spater in England im Jahre 1964 verkauft.

Etwa zur gleichen Zeit arbeitete John W. Tukey an einem Algorithmus zur schnel-
leren Berechnung der Fouriertransformation. Den Programmierauftrag bekam das
IBM-Forschungszentrum in Yorktown Heights, wo die Aufgabe an James W. Cooley
gegeben wurde. Nach Abschluf des Projektes hauften sich die Nachfragen nach Ko-
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pien und schriftlicher Dokumentation des Programms so sehr, daf schlieflich 1965
der dadurch berithmt gewordene Cooley-Tukey-Algorithmus [4] ver6ffentlicht wurde.

Von da an stieg die Zahl der Fourierspektrometer in der Forschung stark an.
Die immer leistungsfihigeren Rechner, die zudem immer giinstiger wurden, be-
schleunigten dies zusétzlich. Heute ist die Fourierspektroskopie aus der chemischen
Analyse nicht mehr wegzudenken, vor allem in der Fernerkundung, wo man auf
optische Methoden angewiesen ist.

Seit der Entdeckung des antarktischen Ozonlochs 1985 (Farman et al. [6])
wurden vermehrt die chemische Zusammensetzung der Stratosphéire und die
darin ablaufenden Prozesse untersucht. Um hohenaufgeloste Erkenntnisse iiber
diese oberhalb der Troposphire liegende Atmosphirenschicht zu bekommen,
sind fernerkundliche Methoden wie die Fourierspektroskopie ideal geeignet. Die
dort vorhandenen Molekiile senden aufgrund ihrer Rotationen und Vibrationen
stdndig Infrarotstrahlung mit einem charakteristischen Spektrum aus, welches mit
geeigneten Detektoren ohne Eingriff in die Prozesse beobachtbar ist. Am Institut
fiir Meteorologie und Klimaforschung (IMK) wurden Zweistrahl-Interferometer
entwickelt, die prézise Messungen der infraroten (IR-) Emissionsstrahlung dieser
Spurengase ermoglichen (Fischer, [9], Fischer und Oelhaf, [10]). Eines davon ist
MIPAS-B2 (Michelson Interferometer fiir passive atmosphérische Sondierung,
2. Ballonversion), welches fiir Messungen aus der Gondel eines Stratosphérenballons
ausgelegt wurde.

Das Spektrum besteht aus einer Vielzahl von sich zum Teil iiberlagernden Linien,
die jeweils einem der vorhandenen Spurengase zugeordnet werden konnen. Um dar-
aus die Konzentrationen der einzelnen Gase zu ermitteln, ist die Auflésung und da-
mit die Form der Linien im gemessenen Spektrum von entscheidender Bedeutung.
Zur ins Geréit eingestrahlten Linienform, die hauptséichlich vom Druck und der Tem-
peratur des Spurengases abhingt, kommt noch die Verdnderung durch das Spektro-
meter selbst. Diese instrumentelle Linienformverédnderung heiftt Apparatefunktion.
Beim Zweistrahl-Interferometer wird sie durch den maximalen Wegunterschied der
beiden Strahlengéinge und durch die Grofe und Form des Gesichtsfeldes bestimmt.
Sie laft sich aus theoretischen Ansitzen angeben, kann aber bei der Messung durch
thermische Effekte (Dejustierung) davon abweichen.

Die vorliegende Arbeit zeigt zunéchst die physikalischen Grundlagen der Fourier-
spektroskopie und die mathematischen Zusammenhénge. Es wird dann beschrieben,
wie aus den Spektren die Hohenprofile ermittelt werden und wie stark diese von
der Apparatefunktion abhéngen. Danach wird ein Verfahren vorgestellt, das es er-
moglicht, die Apparatefunktion aus den gemessenen atmosphérischen Spektren zu
erhalten und dessen Eigenschaften untersucht. Schlieflich wird die Apparatefunktion
von verschiedenen Meffliigen von MIPAS-B2 dargestellt.



Kapitel 2

Das Fourierspektrometer MIPAS-B2

Ausgehend von den Erfahrungen mit den vorhergehenden Modellen MIPAS-B1 und
MIPAS-FT (MIPAS- "Flugzeug” TRANSALL) konnte 1995 ein weiterentwickeltes
Michelson-Doppelpendel-Interferometer fertiggestellt werden, das speziell an den
Einsatz mit einem Stratosphirenballon angepaft ist (Friedl-Vallon et. al., [12]).

2.1 Das Interferometer

Bei einem Michelson-Interferometer wird das einfallende Licht durch einen Strahltei-
ler in zwei Teilstrahlen aufgeteilt und iiber Spiegel zumeist am gleichen Strahlteiler
wieder zusammengefiihrt. Durch Anderung der optischen Wege der beiden interfe-
rierenden Teilstrahlen &ndert sich die Intensitét des interferierenden Lichts und kann
als Interferogramm aufgezeichnet werden.

Bei MIPAS-B2 wurde ein Doppelpendel-Interferometer eingebaut, bei dem die
beiden Tripelspiegelecken zusammen drehbar um den Strahlteiler montiert sind (Ab-
bildung 2.1). Die Retroreflektoren (Planpiegel) sind unterhalb des Strahlteilers auf
dem Strahlteilerblock fest montiert. Diese Konstruktion ist sehr unempfindlich ge-
geniiber Nick- und Rollschwingungen der Gondel, was bei einem Ballonflug unerlif-
lich ist. Zudem hat diese Anordnung den Vorteil eines 8-fachen Gangunterschieds im
Vergleich zur mechanischen Wegstrecke einer der Spiegelecken. Die leichte Dreh- und
Querbewegung der Ecken ist durch die Konstruktion selbst schon ausgeglichen (s.
Steel, [38]). Damit lduft jeder Lichtstrahl bei jeder Stellung des Pendels genau in sich
zuriick, eine korrekte Justierung und prézise gearbeitete Bauelemente vorausgesetzt.

Im Tripelspiegel beispielsweise konnen die Wellenfronten des einlaufenden Lichtes
eine Verkippung erleiden, die eine Mifweisung zur Folge hat. Da sich die Wellen-
frontverkippung bei Abweichung von der optimalen Einstrahlrichtung vergréfert,
miissen die Tripelspiegel sehr genau gearbeitet sein. Fiir einen Gangunterschied von
+15 cm miissen sich die Spiegelecken um nur +1.9 cm bewegen, bei einem Hebelarm
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Pendelstruktur
He-Ne-Laser
[ |
]
Retroreflektor
Strahlteiler
polarisierender
Strahlteiler
——f Tripelspiegelecke
Detektoren fur 1
Lasersignale

Abb. 2.1: Prinzipaufbau des Doppelpendel-Interferometers.

In Wirklichkeit befinden sich die Retroreflektoren und der He-Ne-Laser in
einer Ebene unterhalb des Strahlteilers. Der Laser wird fiir die Langenmes-
sung der optischen Wegdifferenz der beiden Teilstrahlen benotigt.

von 22.4 cm entspricht dies einer Drehung von ca. 5°. Im ungiinstigsten Fall ergébe
sich fiir beide Tripelspiegel zusammen eine Wellenfrontverkippung von 10 Bogen-
sekunden (entspricht 48 urad), was bei 2000 ¢cm™! einen Verlust von 25 % in der
hochpafigefilterten Intensitdt des Interferogramms ausmacht (Fenske und Kraenz,
[8], Phase-B-Studie (Kayser-Threde), [2]). Ebenso kénnen Planititsfehler der einzel-
nen Fldchen zu Verzerrungen der Wellenfronten fiihren. In dieser Arbeit kann jedoch
gezeigt werden, dafs der Intensitatsverlust bei MIPAS-B2 hauptséchlich durch den
Einfluf des Gesichtsfeldes zustande kommt.

Abweichend vom gezeigten Aufbau und Strahlengang in Abbildung 2.1 befinden
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sich die Retroreflektoren des Interferometers in Wirklichkeit am Strahlteilerblock in
einer Ebene unterhalb des Strahlteilers (siehe Abbildung 2.2). Um genau die Weg-
differenz und Bewegungsrichtung der Tripelspiegel festzustellen, ist ein Lingenmef-
system eingebaut, welches mit Hilfe eines zirkular polarisierten Helium-Neon-Lasers
arbeitet. Genaueres hierzu findet man in Kimmig [21].

Der Strahlteiler selbst besteht bei MIPAS-B2 aus einer diinnen, strahlteilenden
Mehrfachbeschichtung, die auf KCI aufgetragen ist, ein Substrat, welches sowohl
im Sichtbaren als auch im Infraroten transparent ist. Eine zweite Substratschicht
wird bendétigt, um die Lichtwege der beiden Teilstrahlen dispersiv identisch zu hal-
ten (Kompensationsplatte). Damit durchlaufen die Lichtstrahlen auf beiden Wegen
insgesamt vier Mal eine Substratschicht. Die beiden Platten des Strahlteilers miis-
sen leicht keilformig sein, damit Interferenzen innerhalb der Platten, wie bei einem
Fabry-Pérot-Interferometer, vermieden werden.

2.2 Dewaroptik und Detektoren

Nach Durchlaufen des Interferometers wird der IR-Strahl auf vier Detektoren fo-
kussiert, die sich innerhalb eines mit fliissigem Helium (LHe) gekiihlten Kryostaten
(Dewar) befinden. Dichroitische Strahlteiler lenken das Licht der vier verschiede-
nen Spektralbereiche (Kanéle) auf die zugehoérigen Detektoren. In Tabelle 2.1 sind
die Bereiche der Kanile und die wichtigsten darin auswertbaren Spurengase aufge-
listet. Im gekiihlten Dewar befinden sich auch die entscheidenden Blenden fiir die

Kanal | Spektralbereich [ cm™! | | Quantifizierbare Spurengase

1 765-986 CO2, HNO3, CIONO», Cl10O, CCly, HNOy,
CFCly, CF,Cly, CHF,Cl, SFg
03, N,O, N,O5, CH,, H,0, HDO, HOCL,

1130-152

2 30-1525 COF,. CF,

3 1577-1758 NO,, H20O

4 1873-1940 NO

Tabelle 2.1: Die Kanile des MIPAS-B2 Instruments und die darin be-
stimmbaren Spurengase. Die Wellenzahlbereiche beziehen sich auf Flug 10,
der in Kiruna (Nordschweden) Anfang 2001 durchgefiihrt wurde. Die CO»-
Signaturen im Kanal 1 werden zur Ableitung des Temperaturprofils genutzt.

Definition des Gesichtsfeldes und der Apertur. Die letztere befindet sich am Abbild
der duferen Apertur und unterdriickt die instrumentelle Eigenstrahlung, also das
Licht der bis hierhin vorhandenen warmen Aperturblenden und Spiegelfassungen.
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Die Gesichtsfeldblende befindet sich in der Brennebene des ersten sphérischen Spie-
gels nach dem Interferometer und schneidet aus dem Strahlenbiindel jenes heraus,
welches bis zu einem maximalen Neigungswinkel «,,,, von der optischen Achse ab-
weicht. Die Blende muf im Fokus positioniert sein, da sich sonst die Unschirfe des
Blendenrandes iiber das Teleskop auf das dufsere Gesichtsfeld iibertriige. Aufkerdem
wiirde dadurch eine unnétige Verbreiterung oder Verformung des Apparateprofils
eintreten. Hierauf wird in Abschnitt 3.1.2 ff., in denen der Einflufl des Gesichtsfeldes
auf das Apparateprofil hergeleitet wird, ndher eingegangen.

Die verbleibende Winkelverteilung des IR-Strahlenbiindels muf nun méglichst
vollstindig von den Detektoren registriert werden. Im Infraroten sind hierfiir Si:As-
BIB-Detektoren geeignet, wobei Si:As fiir Arsen-dotiertes Silizium und BIB fiir
'Blocked Impurity Band’, also gesperrtes Storstellenband steht (siehe hierzu Szmu-
lowicz und Madarsz [36]). Diese Detektoren bestehen nicht aus einem dotierten
Siliziumwiirfel, sondern zeichnen sich durch eine Schichtstruktur aus. Eine dieser
Schichten, die Sperrschicht, ist mehrere Mikrometer diinn und aus hochreinem Sili-
zium. Sie verhindert, dafs Elektronen ohne Anregung durch die Schichten fliefen.
Dieser Aufbau hat den Vorteil von vernachlissigbar kleinem thermischen Rauschen.
Der Detektor kann somit grofer gewdhlt werden als der erwartete Bereich des IR-
Biindels, ohne zusétzliches Rauschen zu erzeugen. Diese Konstruktion stellt sicher,
daf hierdurch keine Verformung des Apparateprofils auftritt.

2.3 Die Optik von MIPAS-B2

Die Gesamtkonstruktion des Sensors inklusive des Strahlengangs ist in Abbildung 2.2
dargestellt, sie ldft sich in drei Ebenen einteilen:

e Warmraumebene: Hier befindet sich der Einkoppelspiegel (auch Scanspiegel
genannt), der das Einstellen der Sichtlinie auf die gewiinschte Tangentenhd-
he ermdglicht und storende Gondelschwingungen ausgleicht. Diese Ebene hat
stindig die Umgebungstemperatur, im Gegensatz zu den anderen Ebenen, die
vor dem Start mit Trockeneis oder fliissigem Stickstoff auf ca. 200 K abgekiihlt
werden, um die Eigenemission des Instruments zu reduzieren.

e Teleskopebene: Das Teleskop dient zur Anpassung des duferen Gesichtsfeldes
an den maximal erlaubten Neigungswinkel des Interferometers. Dies entspricht
der Erhaltung der Etendue (Durchsatz des Instruments). Blenden unterdriik-
ken das Storlicht von aufien und das Streulicht aus der Warmraumebene.

e Interferometerebene: Hier befinden sich schlieklich das Doppelpendel-
Interferometer, ein Schwarzkorper und das Dewar, in dem die Detektoren und
die Blende, die das Gesichtsfeld des Instruments bestimmt, untergebracht sind.
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Abb. 2.2: Sensorkonstruktion mit Strahlengang.

Der Strahlengang des atmosphérischen Lichts ist griin; rot und blau sind
der Blick der Sternkamera (selbst in rot) nach draufen bzw. nach innen auf
die Gesichtsfeldblende eingezeichnet.

Der im oberen Teil in violett eingezeichnete Scanspiegel ldfst sich auch nach unten
drehen, so daf ein Blick in den fiir die Kalibrierung wichtigen Schwarzkorper (orange-
farben in der Zeichnung) moglich ist. Die unterhalb des Scanspiegels eingebaute
Sternkamera (rot) blickt mit einem kleinen Strahlteiler und einem Tripelprisma
gleichzeitig in die Atmosphére und ins Instrument. Die um die erste Gesichtsfeldblen-
de angebrachten Leuchtdioden erméglichen es, aus den Sternaufnahmen die zentrale
Blickrichtung und damit auch die Sichtlinie der Messungen zu bestimmen.

2.4 Die Meligeometrie

Messungen vom Boden aus sind fiir die Untersuchung der stratosphérischen Chemie
nicht optimal geeignet. Durch die Troposphéire muf vollstdndig ,hindurchgeschaut”
werden, was aufgrund des héheren Druckes, dem die Molekiile in tieferen Atmosha-
renschichten ausgesetzt sind, zu einem sehr breiten Sockel der Linien fiihrt (Druck-
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verbreiterung). Besonders storend sind dabei die enormen Mengen von Wasserdampf
in der Troposphare. Der Weg durch die Atmosphire ist zudem relativ kurz, so daf
der Anteil der Strahldichte pro Atmosphéarenschicht und damit die Information ge-
ring ist. Bei entsprechender Auflésung und geniigendem Signal/Rauschverhéltnis ist
es trotzdem mdoglich, aus solchen Messungen Informationen iiber die Stratosphére zu
bekommen (Hase [16]), allerdings nur mit geringer Hohenauflosung von ca. 10 km.
Der Vorteil hier liegt im langfristigen Monitoring der Atmosphire.

Um einen langen Weg in einer bestimmten Schicht der Stratosphére zu bekom-
men, ist es am giinstigsten, sich oberhalb dieser Schicht zu befinden und mit einer
negativen Elevation in diese tangential hineinzuschauen (s. Abbildung 2.3). In die-
sem Fall kommt der grofte Anteil der Strahlung und damit auch der Information
aus der tiefsten Schicht des Sehstrahls (oberhalb der Tangentenhéhe). Giinstige Mef-
plattformen sind also Stratosphirenflugzeug, -ballon und Satellit.

Prinzipiell hat man die Moglichkeiten in Absorption (Sonnen-, Mond- und Stern-
okkultation) und in Emission zu messen. Gegen einen hellen Hintergrund messen hat
den Vorteil, daf keine Probleme mit der Intensitéit zu erwarten sind. Man ist jedoch
in Zeit und Richtung an das entsprechende Objekt gebunden. Bei der Detektion
der Eigenemission der Molekiile sind Zeit und Richtung frei wéhlbar, die Strah-
lungsleistung ist aber mit Emissionstemperaturen um 200 K sehr gering, so daf die
Mefzeiten langer sind.

Durch schrittweise Variation des Elevationswinkels kann nun die Atmosphére
Schicht fiir Schicht vermessen werden. Die kleinste Elevation entspricht dabei theo-
retisch einem Sehstrahl, der genau die Erdoberfliche tangiert. Unter normalen Um-
stdnden ist aber nur eine Messung bis zur Wolkenobergrenze méglich. Diese Methode
wird als Horizontsondierung (engl.: limb sounding) bezeichnet.

Bedingt durch den langen Weg des Sehstrahls steht dem Vorteil der sehr guten
vertikalen Auflésung der Nachteil der begrenzten horizontalen Auflésung gegeniiber.

2.5 Der Ballon als Mefiplattform

Hierbei héingt das in eine Gondel eingebaute Instrument mit einem ca. 100 m langen
Bifilarseil ("flight-train”) an einem Stratosphérenballon. Da der Ballon den Wind-
scherungen der Atmosphérenschichten ausgesetzt ist, werden immer wieder Schwin-
gungen angeregt. Um diese Pendelbewegungen auszugleichen, muf die Sichtlinie
stabilisiert werden. Ein an Bord befindliches AHRS (Attitude and Heading Refe-
rence System) gibt mit einer Frequenz von 128 Hz die genaue Lage der Gondel an.
Der um eine horizontal liegende Achse drehbare Scanspiegel kann damit so geregelt
werden, dak die Bewegungen der Gondel kompensiert werden konnen.

Die azimutale Blickrichtung wird durch das Pivot eingestellt, eine Konstruktion
bestehend aus einem Motor und Trigheitsgewichten, die in der Aufhdngung direkt



2.5 Der Ballon als Mefsplattform 9

Wegsegmente
1

Erdoberflache

Abb. 2.3: Mefigeometrie vom Ballon bei der Horizontsondierung.
Eingezeichnet sind mehrere Sichtlinien negativer Elevation durch die Erdat-
mosphére. z; sind die Tangentenpunkte zu den Elevationswinkeln (;.

iiber der Gondel eingebaut sind. Das erzeugte Drehmoment wird nach oben durch
die Bifilare an den Ballon weitergegeben, der durch seine riesige Ausdehnung und
Reibung dadurch kaum eine Bewegung vollfiihrt. Ein Regelkreis mit einer Wieder-
holungsfrequenz von 8 Hz stabilisiert die Gondel in dieser Ausrichtung.

Die Raumkoordinaten der Gondel und die zugehorige Zeit werden mit Hilfe von
GPS-Daten (Global Positioning System) bestimmt. Eine Sternkamera, die in die
gleiche Richtung wie das Teleskop des Instruments blickt, erfalt einen Teil des
Sternhimmels. Zusammen mit Daten aus Sternkatalogen laft sich bei néchtlichen
Messungen nachtréglich die Sichtlinie auf eine Bogenminute und damit die Tangen-
tenhohe auf 150 m (30) genau angegeben (Maucher [28]).
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Kapitel 3

Grundlagen der interferometrischen
Spektroskopie

Im folgenden wird ausfiihrlich darauf eingegangen, wie Interferogramme aufgenom-
men und daraus Spektren erzeugt werden, wobei besonderes Augenmerk auf die
Rolle des Apparateprofils (auch Apparatefunktion genannt) gelegt wird.

3.1 Interferogramme und Spektren

Aus den Maxwell-Gleichungen wird die Wellengleichung fiir die elektrische Feld-
stirke gewonnen.! Die Losung kann als Uberlagerung von ebenen monochromati-
schen Wellen dargestellt werden. Betrachten wir also zunédchst eine Welle bestimmter
Frequenz f = w/2m und Wellenzahl v = 1/\ = k/2r, deren elektrische Feldstérke
dann wie folgt beschrieben werden kann:

E(xp,t) = Egcos(2nvrg — 2w ft) = Eycos(kxp — wt) (3.1)
mit:  Fy: Amplitude der elektrischen Feldstirke
zp: Ort
t: Zeit

k:  Wellenvektor (hier eindimensional)

Im Interferometer wird das elektrische Feld geméf den Reflexions- und Transmis-
sionseigenschaften des Strahlteilers aufgespalten und nach Durchlaufen der beiden
Interferometerarme wieder zusammengefiihrt. Es wird angenommen, daf die Koef-
fizienten hierfiir auf den beiden Wegen 1 und z; gleich sind (R bzw. T, bezeichnen

!Man erhilt auch eine magnetische Feldstérke, die jedoch zum Verstindnis des Interferometers
nicht benétigt wird.
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das Reflexions- bzw. Transmissionsvermogen der Strahlungsenergie). Fiir die rekom-
binierte, elektrische Feldstiarke E,.cxoms ergibt sich:

Erekomb(.rl’g, t) = 4/ RTg EO COS(]C.I‘l - wt) + 4/ RTg E() COS(]CI‘Q - wt) (32)
kxy —k k kxo — 2wt
= 2+/RT, Ejcos <%) - COoS ( N :;2 - ) (3.3)

Eres (w1, 22) - cOS (g(xl + ) — wt) (3.4)

Der mit der Zeit ¢t schwingende Anteil befindet sich in Gleichung 3.3 nur noch im
Argument des zweiten Kosinus, d.h. die Vorfaktoren, die in Gleichung 3.4 mit F,.
zusammengefakt wurden, miissen als Amplitude der resultierenden Welle aufgefaft
werden, die nach wie vor von den Wegen x; und x, abhéngt. Die resultierende
Intensitét I,.s ergibt sich aus der Energiedichte, die proportional zum Quadrat der
Feldstarke E,.., ist:

kxy —k
Ires(xbx?) ~ Ezes(xbx?) = 4RT9 E02 C082 (%) (35)
= 2RT, E} (1+ cos (k(v; — 72)) (3.6)
= Ipc +2RT, Ej cos(k(zy — x2)) (3.7)

In Gleichung 3.7 wurde das Ergebnis in einen konstanten Anteil (/pc) und einen mo-
dulierten aufgespalten. Bei der Messung kann der konstante Anteil des Signals leicht
durch einen Hochpaffilter entfernt werden. Die Amplitude des modulierten Anteils
enthilt, abgesehen von den Koeffizienten 12 und 7}, welche durch die Eigenschaften
des Instruments bestimmt werden, nur die Energiedichte EF der einfallenden Strah-
lung, die in der eindimensionalen Beschreibung proportional zur spektralen Strahl-
dichte Sy(v) ist. Die Ortsabhéngigkeit ist nur im Argument des Kosinus’ vorhanden.
Mit dem Gangunterschied = := z; — x5 ergibt sich dann fiir die eindimensionale,
hochpakgefilterte Intensitéit bei der Wellenzahl v = k /2

I(z,v) ~ Sp(v)cos(2mvr) (3.8)

Der Proportionalititsfaktor fakt dabei die Verluste aufgrund von Spiegeln und
Strahlteiler sowie den Wirkungsgrad des Detektors zusammen und wird durch die
Kalibrierung entfernt.

Um die mefbare Intensitit zu erhalten, muf noch iiber die Wellenzahl, die Aper-
tur und das Gesichtsfeld integriert werden. Das Produkt der beiden letzten Grofen
bezeichnet man als Etendue. Es beschreibt den ,Intensitédtsdurchsatz* des Instru-
ments aufgrund des optischen, geometrischen Aufbaus.

Das Integral iiber die Apertur ergibt nur einen konstanten Vorfaktor, der bei
der Kalibrierung ebenso wie die instrumentellen Verluste verschwindet und deshalb
nicht betrachtet wird.
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Das Gesichtsfeld wird zunéchst in den folgenden Betrachtungen als infinitesimal
klein angenommen. In Abschnitt 3.1.3 wird dann der Effekt eines endlich grofen
Gesichtsfeldes hergeleitet.

3.1.1 Interferometer mit infinitesimal kleinem Gesichtsfeld

Die im letzten Abschnitt erhaltene Intensitdt hingt im allgemeinen von der Wel-
lenzahl v ab. Um von der monochromatischen Welle zu einem Wellenzahlbereich
iiberzugehen, integriert man iiber das ganze eingestrahlte Wellenzahlspektrum. Die
Wellen verschiedener Frequenzen konnen jedoch gegeneinander in der Phase verscho-
ben sein,? weshalb noch eine wellenzahlabhéingige Phasenverschiebung ¢(v) beachtet
werden mufi. Das Ergebnis ist das Interferogramm I, eines Interferometers mit in-
finitesimal kleinem Gesichtsfeld:

o0

g(w) = [ So(v) cos(2mvr + o(0) v (3.9)
_ / > SoéV) (ciEme+ol) | giCmata®)) gy, (3.10)
0
_ / SO(V)ei¢(y)ei27rurdV+/ Me_w(”)e_nwymdy (311)
0 2 0 2

Im zweiten Integral der Gleichung 3.11 kann das Minuszeichen zur Wellenzahl v
assoziiert und als negative Frequenz interpretiert werden. Dazu miiiten auch Sy(v)
und ¢(v) auf den noch nicht definierten negativen Bereich erweitert werden. Zusam-
men mit dem Phasenfaktor e ***) kann aber auch ein komplexes Spektrum definiert
werden, welches dann gleichzeitig Strahldichte und Phase der Wellenzahl v enthélt.

1 .
Sing(v) = éSO(V)e“i’(”) (3.12)
1 —ip(v *
Sin(=v) 1= SS@)e ) = 5, (v) (3.13)
Somit bekommt der negative und positive Wellenzahlbereich jeweils die Hilfte der

Energie. Das Integral (also das Interferogramm) bleibt jedoch trotz des komplexen
Integranden reell.

Ling(x) = / Smf(l/)ei%””"dl/qL/ Sing(—v)e ™ dy (3.14)
0 0

= / Sinp(V)e?™ dv € R (3.15)

27.B. durch eine Ungleichheit der Strahlteiler- und Kompensationsplatte im Interferometer.
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Dieser Zusammenhang bildet nun die bekannte Fourieranalyse, deren Umkehrung
gut bekannt und aufgrund fortgeschrittener Rechenleistung heutiger Computer in
der diskreten Form leicht durchzufiihren ist. S, s() heifit Fouriertransformierte von
Iins(x) und 1aft sich schreiben als:

o0

Sinf(V) = FT[Ln(x)] = / Ling(2)e” 2™ dy (3.16)
Das gemessene Interferogramm wird immer eine endliche Linge besitzen, also nach
einem maximalen Wegunterschied z,,,., = L abgebrochen werden. Dies entspricht
einer Multiplikation des unendlich ausgedehnten Interferogramms mit einer Recht-
eckfunktion, die im Mefkbereich konstant eins und auferhalb davon null ist, im fol-
genden mit Ry (z) bezeichnet. Es ergibt sich das Spektrum S;,,7,z, mit dem Einfluff
der endlichen Interferogrammlénge L:

Singr(v) = FTIRL(x) - Ling ()] = FT[Ry(2)] @ FT[Lins(2)]  (3.17)

Hier wurde der Faltungssatz der Fouriertransformation angewandt, der es erlaubt,
die Fouriertransformierte eines Produkts in die Faltung der Fouriertransformierten
der einzelnen Faktoren umzuwandeln (siehe auch Anhang A). Die Transformierte
des Rechtecks ergibt die sinc-Funktion, die in dieser Arbeit als sinc(z) = sin(z)/z
definiert wird. Als Spektrum aus einem Interferometer mit infinitesimal kleinem
Gesichtsfeld erhalt man somit:

Sinf.r(V) = 2Lsinc(2rLy) @ Sis(v) (3.18)
_ / 2L sinc(2mL(v — 1)) Sy (9) di (3.19)

In Wirklichkeit kann [;,¢(x) nur diskret gemessen werden, was aber in bezug auf
das Apparateprofil keine Rolle spielt, da die diskreten Transformationsformeln ganz
entsprechend gelten. Die diskrete Aufnahme von Mefpunkten beschrinkt jedoch die
mekbare Frequenz nach oben bis zu einer Grenze, welche als Nyquistfrequenz be-
zeichnet wird. Dariiberliegende Frequenzen werden in den mefsbaren Bereich hinein-
gespiegelt (sog. Aliasing). Deshalb muf unbedingt auf eine korrekte ,Kanaltrennung*
(Filter) geachtet werden, damit immer nur Frequenzen aus einer Alias-Ordnung zur
Messung in einen Kanal gelangen.

Da die Fouriertransformation auf ein endliches Interferogramm angewandt wird,
wird das berechnete Spektrum ebenso diskret wie das gemessene Interferogramm.

3.1.2 Definition der Apparatefunktion (ILS)

Im letzten Abschnitt wurde gezeigt, dak das gemessene Spektrum bei einem Inter-
ferometer mit OPDmax = L aus einer Faltung des urspriinglichen Spektrums S, ¢
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mit einer skalierten sinc-Funktion entsteht. Dies bedeutet aber, daf die Linien des
gemessenen Spektrums nicht mehr mit denen des urspriinglichen iibereinstimmen.
Beim realen Instrument wird die urspriingliche Linie nicht nur von der endlichen
Interferogrammlinge, sondern auch durch eine eventuelle Dejustierung der Optik,
das Gesichtsfeld und andere Grofen verdndert. Ganz allgemein kann das Abbild
einer J-Funktion im gemessenen Spektrum als Apparatefunktion oder -profil be-
zeichnet werden. Diese kann auch durchaus von der Wellenzahl abhéngen wie im
nichsten Abschnitt zu sehen sein wird. Wir definieren deshalb die Wirkung auf ei-
ne 6-Funktion als Apparatefunktion ILS (von engl. “Instrumental Line Shape”) des
Fouriertransformspektrometers FTS:

wahres Spektrum (v — ) s ILS(v — vy, vp) gemessenes Spektrum

Dabei soll das Spektrum korrekt kalibriert sein, d.h. die eingestrahlte Energie der
Linie (pro Fliche und Raumwinkel), die dem Integral iiber die Wellenzahl entspricht,
bleibt unverandert.

Fiir das Interferometer mit infinitesimal kleinem Gesichtsfeld des letzten Ab-
schnittes ergibt sich somit als Apparatefunktion:

ILS;,;(v) = 2L sinc(2nLv) (3.20)

In diesem Sonderfall ist keine Abhéngigkeit von 14y vorhanden, das Apparateprofil ist
also fiir alle Wellenzahlen des zu messenden Spektrums gleich. Es hat die Form einer
sinc-Funktion der Héhe 2L und der Halbwertsbreite 1.207/(2L). Die erste Nullstelle
liegt bei 1/(2L). Dieser Wert ergibt die spektrale Auflosung des Instruments und
entspricht dem Abstand der spektral unabhingigen Punkte.

Trotz der diskreten Spektren muf die ILS als kontinuierliche Funktion angesehen
werden. Bei einer Linie, deren Wellenzahl z.B. zwischen zwei Stiitzstellen des Gitters
liegt, werden die Punkte dieser Linie auf dem gedachten kontinuierlichen Verlauf der
Apparatefunktion liegen.

3.1.3 Interferometer mit endlich grofiem Gesichtsfeld

In der Praxis haben die Gesichtsfeldblenden einen von null verschiedenen Durch-
messer, um eine gewisse Strahlungsintensitit detektieren zu kénnen. Damit werden
aber auch Strahlen bis zu einer maximalen Neigung «;,,, zur optischen Achse in
das Instrument gelassen und gemessen. Der nun winkelabhingige Gangunterschied
x(«a) ist fiir geneigte Strahlen jedoch, wie in Abbildung 3.1 zu sehen ist, ein wenig
kleiner als bei denen, die parallel zur optischen Achse verlaufen. Zuséatzlich kann
sich die Intensitét fiir verschiedene Einstrahlrichtungen dndern. Zur Berechnung des
Interferogramms muf deshalb die Intensitat /;,; liber den sichtbaren Raumwinkel
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Spiegelstellung Jum Detektor
%2 cos®) o
N d d = (sina)? x/cosot
Ausstrahlung
von entferntem x/2

Molekiil

Abb. 3.1: Schematische Darstellung geneigter Einstrahlung bei einem In-
terferometer mit endlich grofem Gesichtsfeld. Der Gangunterschied der ge-
neigten Strahlen ist kiirzer als auf der optischen Achse gemessen. Es ist
Tz - 2 I — = zcosa.

.%'(Oé) = Zcosa cosa‘%n o — 2cos

(2 integriert werden. Betrachten wir zunéchst aus dem Spektrum S;,; nur eine mo-
nochromatische Linie der Wellenzahl v, die im Interferogrammraum als komplexe
Exponentialfunktion erscheint und das infinitesimale Interferogramm dI;,; erzeugt:

dLin; = FT[Sins(V)5(v — vo)] = Sing(vp) €207 (3.21)
1 .
dl(z,1y) = —— /n(a,gp) Sinf(10) e?2m0e(@) g0 (3.22)
2110
Q

FTT in der ersten Zeile ist hierbei die inverse Fouriertransformation nach Anhang A.
In der zweiten Zeile wird mit d2 = sin a dpda iiber den Raumwinkel €) integriert.
n(c, ) ist dabei eine Gewichtungsfunktion fiir den Strahlungsbeitrag aus der Rich-
tung (o, p). Mit wachsendem Gesichtsfeld steigt die Intensitdt an und verbessert so
das Signal/Rauschverhéltnis.

Der Vorfaktor 2 wurde zur Normierung der Gewichtungsfunktion eingefiihrt:

27y = /n(a,gp) dQ (3.23)
Q

Zusammen mit dem Gangunterschied z(«) = xcosa mit a € [0, aq.| ergibt sich
aus Gleichung 3.22 fiir die Intensitét:

1 Omazx 27 . ]
/ / n(a, ©)dp Sins (o) e2mTCosa gin o doy (3.24)
210 Jo 0

dl(z,vy) =

Das Integral iiber ¢ enthilt aufser der Integrationsvariablen nur noch den Winkel
«. Da das Integral auf einem Kreis mit Radius @ um die optische Achse verlauft,
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Abb. 3.2: Simulierte Intensitédtsverteilung an der Gesichtsfeldblende im De-
war.

Durch den verkiirzten Gangunterschied der geneigten Strahlen entstehen
Haidinger-Ringe. Fiir die Gesamtintensitdt wird das Gesichtsfeld mit der
Gewichtungsfunktion multipliziert und in Polarkoordinaten integriert. Da-
bei kann die tangentiale Integration iiber ¢ (diinner, schwarzer Kreis) durch
die gemittelte Gewichtung 77(«) ersetzt werden. Der gestrichelte Kreis zeigt
ein Beispiel fiir das Gesichtsfeld bei dejustierter Optik.

14t es sich — abgesehen vom Faktor 27 — als gemittelte Gewichtung der Neigung «
interpretieren. Wir definieren deshalb

2m
)= 5o [ nlapide (3.25)
m™Jo
Abbildung 3.2 zeigt die Intensititsverteilung an der Gesichtsfeldblende. Der klei-
nere Gangunterschied der geneigten Strahlen erzeugt Haidinger-Ringe. Der diinne,
schwarze Kreis entspricht der Integration iiber ¢, dessen Ergebnis mit 7j(a) ausge-
driickt wurde. Eine eventuelle Dejustierung der optischen Achse ist in der Abbildung
mit dem gestrichelten Kreis demonstriert. Die nicht mehr im Gesichtsfeld liegenden
Teile der Haidinger-Ringe ergében fiir die betroffenen Neigungen « eine verminderte
mittlere Gewichtung 77(«).
Fiir die Intensitét ergibt sich mit obiger Definition:

1

dl(z,vy) = —
"o

/ () Sing(vo) €705 sin o daov (3.26)
0

Der im Exponenten auftretende Kosinus kann mit v = 1 cos a substituiert werden.
Die Integrationsgrenzen und das Differential dv = —1y sin a da des Integrals werden
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entsprechend angepaft.

1 V0 COS max ' 1
dl(z,vy) = — N(a(v,10)) Sins (Vo) €™ — dv (3.27)
Mo Ju Yo
1 Vo )
= — N(a(v, 1)) Sing (Vo) €™ dv (3.28)
o0 Juvg cos amas
1
= FT7] (v, 1) Sing(10) ] (3.29)
Mo|vo

Fiir Gleichung 3.29 wurde die Integration ins Unendliche ausgedehnt und die Funk-
tion 7(v,vy) = T(a(v, 1)) entsprechend auferhalb des Intervalls [y cos aumas, Vo]
als null definiert.®> Damit wurde die Integration iiber das Gesichtsfeld in eine In-
tegration iiber die Wellenzahl v des angegebenen Intervalls transformiert. Die von
der optischen Achse abweichenden Strahlenbiindel haben somit eine scheinbar klei-
nere Wellenzahl, und das Interferogramm besteht aus einer Frequenzmischung des
Wellenzahlintervalls [ coS Qnaz, Vo] mit der Gewichtung 7.

Analog zu Gleichung 3.15 erkennen wir in 3.29 als Argument der Fouriertrans-
formation das Spektrum mit integriertem Gesichtsfeld, welches noch aufgrund des
endlichen Gangunterschieds L wie in Gleichung 3.18 mit der sinc-Funktion gefaltet
werden muf. Damit ergibt sich das gemessene Spektrum einer monochromatischen
Einstrahlung der Wellenzahl v:

Sr(v, 1) = 2L sinc(2nLv) @ —— T(v, o) Sing(10) (3.30)

n
T]0|Vo|

Um die urspriinglich eingestrahlte Welle der Gleichung 3.21 zu erkennen, verschie-
ben wir die Gewichtungsfunktion 77 auf den Nullpunkt der Wellenzahlachse. Dies
entspricht der Faltung mit einer Dirac-Funktion der Wellenzahl v,.

o0

N, v) =1V + v, 1) ®6(v — 1) = / v+ vy —0,19) (0 —vp)dv (3.31)

—0o0

o0

Sp(v,vy) = 2Lsinc(2rLlr) ® / ool (v +vy—0,10) 6(0 — 1) dU Sip g (1)
—oo Mo|V0

(v + vy, 1) ® 6(v — 1) Sing(0) (3.32)
ol vol

= 2Lsinc(2rLlv) ®

Im rechten Faltungsfaktor erkennen wir nun wieder die monochromatische Welle von
Gleichung 3.21. Der gesamte vordere Teil ist eine Verdnderung der /-Linie und kann

3Der Betrag von vy im Nenner ist notwendig, da sich fiir vy < 0 die Integrationsgrenzen ver-
tauschen, aber die der FT definitionsgemif (—oo, +00) lauten miissen.
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somit als Apparatefunktion identifiziert werden. S, (1) selbst hangt nicht von v
ab und geht somit in die Faltungen nur als konstanter Faktor ein. Fiir die ILS eines
Interferometers mit endlich grofem Gesichtsfeld ergibt sich dadurch:

ILS(v,1y) = 2Lsinc(2rLv) ® ool (v + v, 1) (3.33)
G
1
= 2Lsinc(2rLlv) ® ol V(v, 1) (3.34)
W

In Gleichung 3.35 wurde die Verteilungsfunktion V eingefiihrt, die wir folgender-
mafen definieren:?

nLo na(v +vo, 1) 5 —vo(l — oS Qmaz) < v < 0

V(v,vp) := { 0 (3.35)

, sonst

Vergleicht man Gleichung 3.35 mit der ILS des infinitesimalen Gesichtsfeldes in
Gleichung 3.20, so sieht man, daf eine Faltung mit der Verteilungsfunktion hinzu-
gekommen ist. Die urspriingliche §-Funktion wird bei festem ., mit steigender
Wellenzahl vy immer breiter. Der Vorfaktor 1/|vy| sorgt dabei fiir eine konstante in-
tegrale Fliche dieses Faltungsterms. Solange allerdings V auf der v-Achse schmal im
Vergleich zur sinc-Funktion ist, wird die Faltung mit V iiber v kaum merklich sein
(z.B. in Kanal 1 des MIPAS-B2 Instruments). Bei grofen Wellenzahlen v bestimmt
die Ausdehnung von V die Breite der ILS. Eine geeignete Wahl von a;,,,, ist deshalb
wichtig fiir die erreichbare Auflosung des Instruments und fiihrt zur sogenannten
Interferometerbedingung, die spater noch erldutert wird.

Das gesamte Spektrum ergibt sich erst nach Integration aller monochromatischen
Einzelfrequenzen der Wellenzahlen 1. Die Faltung der ILS mit der Dirac-Funktion
iiber v kann dabei sofort wieder aufgelést werden:

S() = /_ T ILS(v, v0) ® 51 — vo) Sins (vo) v (3.36)
= /oo ILS(V — ), Vo) Smf(l/o) dV() (337)

Diese Formulierung ist allgemeingiiltig, da die ILS als Abbild einer Dirac-Funktion
definiert wurde und jedes eingestrahlte Spektrum als Uberlagerung monochroma-
tischer Wellen dargestellt werden kann. Das Integral laft sich nicht als Faltung
schreiben, da 1 nicht nur mit dem Argument (v — 14) in die ILS eingeht, sondern
diese selbst noch von 14y abhéngt.

4Fiir negatives vy miissen die Ungleichheitszeichen entsprechend umgedreht werden.
Zur Erinnerung: v =yycosa(v,vy) = a(v+w,vy) = arccos((v +1vy)/1p))
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3.1.4 Definition der Modulationsfunktion

Im letzten Abschnitt wurde gezeigt, wie sich die Verdnderung vom eingestrahlten
zum gemessenen Spektrum mit Hilfe der Apparatefunktion ILS beschreiben laft.
Diese ist eine Funktion im Spektralraum; der Einfluf auf das Spektrum manifestiert
sich jedoch schon im Interferogrammraum. Ausgehend von Gleichung 3.29 kdnnen
wir mit Hilfe des Verschiebungssatzes der Fouriertransformation (Anhang A) das
Interferogramm der Wellenzahl 1y so umformen, daf die urspriinglich eingestrahlte
Welle zu erkennen ist:

dl(z,vy) = FT[———7(v,v0)]" Sins(10)

Mo lvo|
= FT] N(v + vo, 1) ] Sing(vo) €70 (3.38)
o lvo|
1 .
= FT7 ol V(v,10)] - Sing(vp) €272%0 (3.39)
Yo

Auch hier wurde wieder die in Gleichung 3.35 definierte Verteilungsfunktion V ver-
wendet. Man beachte, daf das Interferogramm — abgesehen von den durch die linke
Seite festgelegten Grofen x und vy — nur noch von der instrumentell bedingten Ver-
teilungsfunktion V abhéngt. Diese hingt wiederum iiber die gemittelte Gewichtung
7 nur noch von der Gesichtsfeldgewichtung n ab.

Beachten wir noch den endlichen Gangunterschied L, so kann das Interferogramm
einer monochromatischen Linie fiir ein Interferometer mit endlich grofem Gesichts-
feld geschrieben werden als:

1

|vol

dIp(z,vy) = Rp(z)-FTY] V(v,10)] + Sing(vp) €270 (3.40)
Im hinteren Teil erkennen wir durch den Vergleich mit Gleichung 3.21 die monochro-
matische Linie der Wellenzahl 1. Die urspriingliche Intensitét S;, (1) wird durch
den gesamten vorderen Teil der Formel moduliert. Ahnlich zu einer Schwebung zwei-
er Frequenzen ist hier die Mischung eines ganzen Frequenzintervalls als Modulation
des monochromatischen Signals S;,, (1) €*™*° dargestellt.

Dieser im Ortsraum dargestellte Zusammenhang 14t sich verallgemeinern: Sei
I FGj ein Interferogramm, welches aus einer monochromatischen Linie entstand und
IFGs(0,1) der Wert beim Gangunterschied null, so definieren wir die normier-
te Verdnderung entlang des Gangunterschieds als Modulationsfunktion MOD der
Wellenzahl v:

IFGs(x,vp)

= : 41
MO.D(:Z:,VO> IFGC;(O, 7/0) e’527TCCVO (3 )

Es ist folgendes festzuhalten:
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e Die Normierung der Modulationsfunktion auf den Wert bei z = 0 statt auf
Sinf(10) macht diese unabhéngig von der urspriinglichen Intensitét der Linie.
Damit ist auch immer M OD(0, ) = 1.

e Die hier definierte Modulationsfunktion unterscheidet sich von der bekannten
Modulationseffizienz, welche iiblicherweise auf den unmodulierten Gleichlicht-
anteil Ipo bezogen wird, wie er in Gleichung 3.7 auftritt. Hier betrachten wir
Interferogramme, bei denen /o bereits entfernt worden ist.

e Da wir bei der Definition ein IFG einer monochromatischen Welle ohne den
ySPartner negativer Frequenz benutzen, ist die Modulationsfunktion komplex
(mehr dazu in Abschnitt 3.1.5). Der Modulationsverlauf des reellen Interfero-
gramms ergibt sich aus dem Betrag der MOD, also aus dem Quotienten der
Amplituden:

|l FGs(z, 1)

MOD = 2O Vo)l
IMOD(z, 10)] [TFG4(0, )]

(3.42)

e Formal ist die Modulationsfunktion auf (—oo, +0c) definiert. Wegen des be-
grenzten Gangunterschieds £L der Interferogramme ist sie jedoch auferhalb
von L stets null.

Bei einem Interferometer mit endlich grofem Gesichtsfeld, wie es im letzten Ab-
schnitt behandelt wurde, gilt fiir das monochromatische Interferogramm aufgrund
der vorweggenommenen Kalibrierung I FG(x = 0, vy) = Sins(v0). Aus Gleichung 3.40
folgt damit sofort:

MOD(z,vy) = Rp(x) - FTT[— V(v,10)] (3.43)

(v + v, 1) | (3.44)

Das gesamte Interferogramm ergibt sich erst nach Integration aller monochromati-
schen ,Einzelinterferogramme® der Wellenzahlen 1.

+oo

IFG(z) = MOD(z,vp) Sing (o) €27 diy (3.45)
Diese Formulierung des normierten, gemessenen Interferogramms ohne den Gleich-
lichtanteil Ipc ist allgemeingiiltig, solange der Einflufl auf jede einzelne Wellenzahl
mit der oben definierten Modulationsfunktion beschrieben werden kann. Dieses In-
tegral kann nicht als Fouriertransformation geschrieben werden, da in der Modula-
tionsfunktion die Abhéngigkeit von der Ortsvariablen x besteht. Bei der FT darf die
zu transformierende Funktion aber nur von der Integrationsvariablen abhingen.
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3.1.5 Apparate- und Modulationsfunktion in der komplexen
Ebene

In den letzten Abschnitten wurde mit der Apparatefunktion im Spektralraum und
der Modulationsfunktion im Interferogrammraum beschrieben, wie ein eingestrahltes
Spektrum durch die Messung verdndert wird. Beide Darstellungen gehen letztendlich
auf die gleichen Eigenschaften des Fourierspektrometers zuriick und miissen deshalb
auch zueinander einen Zusammenhang besitzen.

Zur Verdeutlichung dieses Zusammenhangs wenden wir auf Gleichung 3.45 beid-
seitig eine Fouriertransformation an und bekommen damit das gemessene Spektrum.
Die Fouriertransformierte des Produkts lift sich in eine Faltung der Fouriertrans-
formierten der Faktoren umwandeln (s. Anhang A).

FTIFG(z)] = / +OOFT[MOD(:(;,VO) e?m0] S+ () dig (3.46)

—00

+o0
_ / FTIMOD(z, 10)] ® 5(vo — 1) Snp (o) dvy (3.47)
Unter Beachtung der Symmetrie §(vy — ) = §(v — 1) ergibt sich aus dem Vergleich
von Gleichung 3.36 und 3.47 fiir jede Wellenzahl v, generell:

FT[MOD(z,vy)] = ILS(v,vp) (3.48)
MOD(z,vy) = FTT[ILS(v,10)] (3.49)

Da das Apparateprofil im allgemeinen asymmetrisch sein wird, muf die Modulati-
onsfunktion als komplex angesehen werden. In Abschnitt 3.1.3 wurde zur Darstellung
des Interferogramms zunéchst nur eine einzelne Wellenzahl v, betrachtet. Diese er-
zeugt das komplexe Interferogramm S;,, (1) €*™*0; das reelle entsteht erst mit der
Hinzunahme von S;,;(—vp) e~ 2™0;

dI(z,vy) + dI(x,—vy) ~ So(vp)cos(2mazry + ¢(1p)) (3.50)

Dies gilt, da das Spektrum fiir negative Wellenzahlen mit S(—vy) = S*(vp) defi-
niert wurde. Da das gemessene Spektrum einer J-Funktion durch die ILS dargestellt
wird, muf auch fiir sie die Symmetrie gelten: ILS(—v, —vy) = ILS*(v, 1p). Das
kombinierte Interferogramm ist immer noch reell, und man koénnte eine reelle Mo-
dulationsfunktion zuordnen, die die Einhiillende des Interferogramms beschreibt:

dl(z,vy) + dl(z,—vp) ~
IMOD(x, )| So(vo) cos(2mavy + ¢(vo) + dmon(z, 1)) (3.51)

Die Information iiber die Asymmetrie innerhalb der ILS wére damit aber verlo-
ren, da sie nur noch als Phase ¢);op im Argument des Kosinus vorhanden ist.
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Erst die Entscheidung fiir die positive (oder negative) Wellenzahl 1 erhilt die in-
nere Form der ILS, impliziert aber auch eine komplexe Modulationsfunktion mit
MOD(z, —vy) = MOD*(z, vp).

Im beschriebenen Formalismus ist auch eine komplexe ILS eingeschlossen. Dies
wiirde auftreten, wenn die Modulationsfunktion selbst asymmetrisch wire. Die hin-
zukommenden Wellenzahlen links und rechts von vy im Spektralraum bekdmen dann
eine abweichende Phase. Solch ein Fall konnte bei MIPAS-B2 bislang nicht beobach-
tet werden.

3.1.6 Interferometer mit homogener Ausleuchtung und Inter-
ferometerbedingung

Bei einer realen Konstruktion mit perfekter Justierung und idealer Giite der Optik
wird das Gesichtsfeld mit einer kreisrunden Blende beschrankt und homogen ausge-
leuchtet. Fiir die Gewichtsfunktion des Gesichtsfeldes gilt somit nach Gleichung 3.23:
n([0, maz], v0) = 1 = 7([0, maz])- Es ist dann

Umazx 2m
2, = /n(a,gp)dQ:/ / 1-sinadeda
Q 0 0
= / 27 sin v da = 27(1 — oS Az ) - (3.52)
0

Mit 7(«) ist auch (v + v, 1) eine Rechteckfunktion, allerdings mit dem Wert 1 im
Intervall [—vyno, 0]. Fiir die Modulationsfunktion gilt dann nach Gleichung 3.44:

1
MOD(@.) = Rul@): FT*[—e R+ vom/2] (359
1 .
= Ry(x) Ce O 2T Ry o (V)] (3.54)
Mool
= Rp(x)-emeom/2gine(2rzryng /2) (3.55)

Durch die Zentrierung auf der Wellenzahlskala konnte sofort die Fouriertransformier-
te der Rechteckfunktion angegeben werden. Die Modulationsfunktion verlduft also
wie eine sinc-Funktion, wobei deren Breite nur von v und der maximalen Strahlnei-
gung .. abhingt. Es stellt sich die Frage, wie die Optik des Instruments ausgelegt
werden mufs, um optimale Spektren zu erhalten. Je stirker das urspriingliche Inter-
ferogramm bei grofsen Gangunterschieden gedampft wird, desto breiter wird das
resultierende Apparateprofil werden. Am kritischsten ist dabei die grofte zu mes-
sende Wellenzahl, da diese am meisten durch die Modulationsfunktion beeinflufst
wird. Andererseits wird die absolute Intensitit mit wachsendem o, auf dem De-
tektor grofer. Als Optimum wird deshalb {iblicherweise das Maximum der absoluten
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Modulationstiefe des Interferogramms fiir den maximalen Gangunterschied L ange-
sehen. Wir optimieren deshalb die MOD ohne die in Gleichung 3.22 eingefiihrte
Normierung:

no sinc (2w Lyvgng /2) = SIn(7 Lpazno) (3.56)

L
Das Maximum ergibt sich aus dem Argument des Sinus bei 7/2:

1
2LV 0z

T LVpazo = g = 1= (3.57)

Mit 7o (s. Gleichung 3.52) und der Néherung fiir kleine a: 1 — cosa &~ o?/2 folgt

1 1
mazx = 1— ~ . .
a arccos ( 5 LVma:p) T (3.58)

Diese Gleichung wird als Interferometerbedingung bezeichnet, sie stellt eine Be-
ziehung zwischen der Gesichtsfeldgrofe und der maximalen Wellenzahl bei einer
optimalen Modulationstiefe dar.

Fiir die Modulationsfunktion ergibt sich bereits aus Gleichung 3.55 mit Glei-
chung 3.57 ohne Niherung:

. mxTYQ ’ﬂ'IVO

MOD = R - e "2Lvmaz gi .
(x, 1) r(x)-e 'L smc(zLme) (3.59)
i 2
baw. MOD(L,vyey) = RL(L)-e’Zfsincg = -2 (3.60)
T
~ —0.636621 (3.61)

Es ergibt sich also fiir den maximalen Gangunterschied L bei der Wellenzahl v,,,,
eine Modulationstiefe von ca. 60 % des Wertes im Maximum des Interferogramms.
Somit wird von der sinc-formigen Modulationsfunktion nur der innerste zentrale Teil
verwendet. Bei einem Interferometer, das nach der Interferometerbedingung gebaut
wurde, ist es demnach moglich, noch oberhalb von v,,,, zu messen. Allerdings nimmt
die Modulation weiter ab, bis sie schliefslich bei 2 v,,,,, auf Null absinkt.

Aus der allgemeinen Form der ILS nach Gleichung 3.33 fiir ein Interferometer
mit endlich groffem Gesichtsfeld ergibt sich bei homogener Ausleuchtung fiir die
Apparatefunktion:

2LVaz

VO
Rl/ 4Luv.
‘ ’ ‘ O|/( maz)(y

4LVmax

ILS(v,1y) = 2Lsinc(2nLv) ® ) (3.62)

Die komplexe Exponentialfunktion im Interferogrammraum verursacht im Spektral-
raum eine Verschiebung zu betragsmaifig kleineren Wellenzahlen. Dies ist eine Folge
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der Addition im Argument der Rechteckfunktion. Der Schwerpunkt der ILS bzw.
einer Linie bei 1y verschiebt sich dadurch um —vy/(4Lvna) = —Vono/2.

Die Breite der sinc-Funktion betrdgt 1.207/(2L), die der Rechteckfunktion
|v0|/(2LVpma, ). Damit {ibernimmt oberhalb der Wellenzahl von ca. 1.2 v,,,, der Ein-
fluk des Gesichtsfeldes die Hauptrolle. Auch darunter findet schon eine sichtbare
Verbreiterung des Apparateprofils statt.

Fiir den Grenzfall vy = v,,,, erhdlt man

1
ILS(V,Vmax) = 2Lsinc(2nLv) ® 2L Ryjar)(v + E) . (3.63)
D.h. fiir die Wellenzahl, die der Interferometerbedingung entspricht, ist die ILS genau
um die halbe Auflésung zu kleineren Wellenzahlen verschoben.

3.2 Einfithrung der Charakteristischen Modula-
tionsfunktion (CM)

Es wurde gezeigt, wie sich bei endlich grofsem Gesichtsfeld die ILS mit der Wellenzahl
verdndert. Dies ist schon bei idealen Bedingungen der Fall; bei einer Dejustierung
oder asymmetrischen Einschrinkung des Gesichtsfeldes verstarkt sich diese Verin-
derung der ILS.

In der Beschreibung der MOD in Gleichung 3.43 kénnen die Variablen v und
vy der auf Seite 18 eingefiihrten Verteilungsfunktion V' (v, 1) unabhingig gewahlt
werden. Diese gehen jedoch nur iiber a(v + vy, 1) in V ein, da v als substituierte
Integrationsvariable aus dem Winkel o hervorging. Der Zusammenhang kann aus
der Substitution von Gleichung 3.27 abgelesen werden. Es ist

a(v + vy, 1) = arccos <V a VO) = arccos (1 + 1) : (3.64)
Yo Yo

Beschreibt man auch das Giiltigkeitsintervall von V' mit der relativen Wellenzahl
v, = v/vy so 1akt sich V' als eindimensionale Funktion darstellen:®

Vi) = % n(arccos(v, + 1)) , —(1 — oS Qnaz) < v <0 (3.65)
0 , sonst

V(v;) hat die gleiche Wertemenge wie V(v,19) und es gilt V() = V(£,1) =
V (v, ). Auf die rechte Seite der Gleichung 3.43 15t sich damit der Ahnlichkeitssatz
der Fouriertransformation in umgekehrter Richtung anwenden (siehe Anhang A),

®Da sicher gilt 0 < e < 7/2 und damit fiir die erste Zeile auch 0 < v, + 1 < 1 ist der
Arkuskosinus immer ausfiihrbar.
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wodurch der Zusammenhang der Modulationsfunktionen verschiedener Wellenzahlen
als Skalierung der Abszisse zutage tritt:

MOD(z,v,) = RL@g-FT+H£]vx£Q] (3.66)
= Rp(x) - CM(vyx) (3.67)

Als Fouriertransformierte von V wurde hiermit die Charakteristische Modulations-
funktion CM eingefiihrt. Die Giiltigkeit erstreckt sich auf einen Bereich, in dem
die Veranderung der ILS nur von einem wellenzahlunabhingigen Gesichtsfeld ab-
hiangt. Konstruktionsbedingt konnen Modulationsschwankungen entlang des inter-
ferometrischen Hubs durch die Bewegung der beleuchteten Fliachen auf den Tripel-
und Retrospiegeln entstehen. Bei MIPAS-B2 ist dieser zusétzliche Einfluf auf die
Apparatefunktion aufgrund der kleinen Pendelbewegung (£4.6°) jedoch minimal.
Dadurch ist die CM im Idealfall iiber einen gesamten Kanal giiltig.

Fiir die explizite Darstellung der CM definieren wir die skalierte Abszisse mit b = vz
und indizieren die Fouriertransformation mit den zu transformierenden Variablen v,

und b.

CM(b) = FT:;b[V(VT)] (3.68)
— / V(1) €27 du, (3.69)
o 1 .
— / — 7(arccos(v, + 1)) ™ dy, (3.70)
—(1—cos amaz) Mo

Im Falle eines Interferometers mit homogen ausgeleuchtetem Gesichtsfeld ist 7 = 1
und 1 — cos Qe = 1o und somit

0
1 .
mwm::/ — et qy, (3.71)
—no Tl
1 "o
= FT, [ Bupa(vr + 5] (3.72)
Mo
; 1
= e—127r770/2 FT;,b[% Rn0/2(yr)] (373)
3 b ; us
= sinc(mnb) e”™MP = sinc (2 T ) T (3.74)
Vmax

Fiir Gleichung 3.74 wurde die in Gleichung 3.57 (Seite 23) angefiihrte exakte Form
der Interferometerbedingung verwendet. Hiermit sind alle theoretischen Modulati-
onsfunktionen eines korrekt justierten F'TS, welches nach dieser Bedingung gebaut
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wurde, in einer Funktion zusammengefiihrt. Durch Skalierung und Fouriertransfor-
mation wird sofort die Berechnung der Apparatefunktion einer beliebigen Wellenzahl
vy ermoglicht.

Man beachte, daf die Darstellung der Charakteristischen Modulation nach Glei-
chung 3.70 immer noch die Beschreibung eines verdnderten Gesichtsfeldes oder einer
dejustierten Optik beinhaltet. Dazu muf nur die mittlere Gewichtung des Gesichts-
feldes 77 entsprechend eingesetzt werden.

3.3 Apodisation

Das in den bisherigen Abschnitten berechnete Apparateprofil sieht auch im Falle
des endlich grofen Gesichtsfeldes der sinc-Funktion immer noch sehr dhnlich. Diese
hat neben ihrem Maximum noch weitere kleine, lokale Maxima (Seitenfliigel), die
beim Auffinden und der Identifikation von Linien sehr stérend sind, vor allem, wenn
sich sehr schwache Linien neben sehr starken befinden. Aber auch die Berechnung
der Spurengaskonzentrationen ist davon betroffen. So kann z.B. eine grofe, gestorte
Linie aufgrund der seitlichen Uberschwinger ihren negativen Einfluf auf einen brei-
ten Spektralbereich um das Linienzentrum ausdehnen, so daf Konzentrationen von
Spurengasen, die kleinere Linien in diesem Gebiet haben, verfilscht werden.

Der Grund fiir die Uberschwinger ist das abrupte Abbrechen des Interferogramms
beim maximalen Gangunterschied +L. Wird das Interferogramm mit einer Funktion
multipliziert, die es zu den Enden hin dampft, so werden damit die Seitenfliigel
verkleinert. Diese zusitzliche Bearbeitung der Interferogramme heifit Apodisation.
Gleichzeitig mit der Dampfung wird die Breite der Linien durch die Apodisation
vergrofert, es mufs also ein Kompromif zwischen der Seitenfliigelunterdriickung und
einer moglichst geringen Linienverbreiterung eingegangen werden. In Tabelle 3.1 sind
einige hierfiir niitzliche Funktionen aufgefiihrt. Am gebrauchlichsten bei der MIPAS-
B-Auswertung ist die Apodisationsfunktion von Norton und Beer in der ,starken”
Version, bei der die Seitenfliigel erster Ordnung auf 0.4 % des Maximums verkleinert
werden und die Halbwertsbreite um den Faktor 1.6 vergréfert wird.

In Anlehnung an die vergleichbare Wirkung von Apodisation und endlich grofiem
Gesichtsfeld bzw. Justierungsgiite des Instruments auf die Apparatefunktion nennt
man die instrumentellen Effekte auch Selbstapodisation.

3.4 Phasenkorrektur und Kalibrierung

In Abschnitt 3.1.1 haben wir eine wellenzahlabhéngige Phase zu den monochromati-
schen Wellen hinzugefiigt, da im reellen Interferogramm die kosinusférmigen Wellen
auf der Ortsachse gegeneinander verschoben sein kénnen. Quellen solch einer instru-
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Name Formel Koeftizienten
stark mittel schwach
ag | 0.045335  0.152442  0.384093
4 .
) 0 everi | aa| 0.0 —0.136176 —0.087577
Norton-Beer | = ) B=@°1 | o, |os5883 0983734 0.703484
o 0.0 0.0 0.0
ay | 0.399782 0.0 0.0
Filler D | cos(3%) + a cos(322) a=0.18
2 ,
Blackman > ajcos 7FF ag = 0.42, oy = 0.50, g = 0.08
j=0

Tabelle 3.1: Gebrauchliche Apodisationsfunktionen zur Bearbeitung von
Interferogrammen fiir die Seitenfliigelunterdriickung von Spektrallinien.

mentellen Phasenverschiebung sind z.B. die Dispersion im Strahlteilersubstrat bei
einer Ungleichheit zwischen Strahlteiler- und Kompensationsplatte oder die unter-
schiedlichen Gruppenlaufzeiten in der analogen Verstirkung zwischen dem Infrarot-
und dem Triggersignal des Lingenmefssystems.

Zu dieser Phasenverschiebung kommen noch zwei instrumentelle Strahlungster-
me, die sich auch auf die Phase auswirken, ndmlich die Eigenstrahlung des Strahltei-
lers und Strahlung von der Detektorseite des Instruments. Ein Teil dieser Strahlung
durchlauft ebenfalls das Interferometer und wird vom Detektor registriert. Eine Ana-
lyse der Phasen zeigt, dal der moduliert gemessene Anteil des Strahlteilers gegen-
iber der atmosphérischen Strahlung einer Phasenverschiebung von /2 (also 90°)
unterworfen ist.

Der Strahlungsanteil von der Detektorseite ist um 7 (also 180°) gegeniiber der
atmosphérischen Phase verschoben (Trieschmann und Weddigen [43]). Das hat zur
Folge, daf er negativ ins Spektrum eingeht. Der Anteil stammt grofitenteils von
Reflexionen am Dewarfenster, weshalb er im folgenden als Dewaranteil bezeichnet
wird.

Das aus der Messung des Interferogramms durch die Fouriertransformation er-
haltene, komplexe Spektrum besteht somit aus drei Strahlungsanteilen und kann
deshalb nicht einfach ins Reelle ,gedreht“ werden (sieche Abbildung 3.3). Der An-
teil des Strahlteilers muf im Imagindren bleiben. Da zundchst nur das gemessene
Spektrum bekannt ist, wird eine Phasenkorrektur benétigt, die die verschiedenen
Anteile unterscheiden kann. Ermdglicht wird dies hauptséichlich dadurch, dafs die
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gemessenes Spektrum

Im

Atmosphirenanteil

Strahlteileranteil

«

/

Phasenfehler

Dewaranteil

Abb. 3.3: Die Anteile des gemessenen Spektrums in der komplexen Ebene.
Aufgrund der instrumentellen Phasenverschiebung und durch die zusétzli-
chen Strahlungsbeitrdge vom Strahlteiler und vom Dewar ergibt sich ein
komplexes Spektrum, wovon der atmosphérische Anteil auf die positive re-
elle Achse gedreht werden muf. Alle Anteile sind wellenzahlabhéngig, so
dafs die Verhéltnisse in der Zeichnung nur als Beispiel fiir eine Wellenzahl
anzusehen sind.

instrumentellen Eigenemissionen von Festkorpern herriihren und damit nur breit-
bandige Strukturen aufweisen. Linienstrukturen aus der Atmosphéire sollten also
im Imaginérteil des phasenkorrigierten Spektrums nicht zu sehen sein. Durch Mi-
nimierung der Varianz des Imaginérteils und durch Minimierung der Korrelation
zwischen Imaginér- und Realteil des hochpafgefilterten Spektrums kann dieses pha-
senkorrigiert werden (sog. statistische Phasenkorrektur). Eine genaue Darstellung
der Anwendung dieses Verfahrens findet man in Trieschmann [42].

Fiir die Kalibrierung der Spektren werden zwei Schwarzkérpermessungen ver-
schiedener Temperatur benétigt. Fin Schwarzkorper ist, wie in Abbildung 2.2 zu
sehen, im Sensor unterhalb des Einkoppelspiegels untergebracht. Dieser steht im
thermischen Gleichgewicht mit dem Instrument und hat eine Temperatur von ca.
220 K. Als zweites Schwarzkorperspektrum wird eine Messung in den Weltraum
verwendet, dessen Hintergrundtemperatur bei ca. 3 K liegt. Um dieses als Schwarz-
korperspektrum verwenden zu konnen, miissen verbliebene Linien, die von den Gasen
aus der diinnen Atmosphéare oberhalb des Ballons stammen, nachtriglich herausge-
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nommen werden. Die Formel zur Zweipunkt-Kalibrierung lautet:

B(T)

_— 3.75
Spp — Sps (3.75)

Lara = (Sarm — Sps)
Dabei ist L a7y die spektrale Strahldichte des kalibrierten Atmosphérenspektrums,
B(T) die Planckfunktion des Schwarzkorpers der Temperatur 7', Sarys das gemes-
sene Atmosphéarenspektrum, Spp das gemessene Schwarzkorperspektrum und Spg
das gemessene Weltraumspektrum.

Bevor diese Kalibrierung bei MIPAS-B2 angewendet werden kann, muf erst die
Nichtlinearitidt der Detektoren korrigiert und das Rauschen von Sgp und Spg re-
duziert werden. Niheres hierzu findet man in Kleinert [22|, Friedl-Vallon et al. [11]
und in Trieschmann und Friedl-Vallon [41].

Die endgiiltigen Spektren in Form von phasenkorrigierten, kalibrierten spektra-
len Strahldichten unterscheiden sich von den eingestrahlten im Idealfall nur noch
durch Rauschen und die Verinderung durch das Apparateprofil. Aus diesen phasen-
korrigierten, kalibrierten Spektren werden im weiteren Prozefs der Auswertung die
Spurengasprofile bestimmt. Von diesen Spektren miissen also bei der Ableitung der
Spurengasprofile die Apparateprofile bekannt sein.
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Kapitel 4

Ableitung von Vertikalprofilen aus
Spektren

Aus den kalibrierten Spektren werden die Vertikalprofile der Spurengase abgeleitet.
Der Vorgang wird auch Inversion oder Retrieval genannt.

Der komplizierte Zusammenhang zwischen der Hohenverteilung der Spurengase
und den durch MIPAS gemessenen Spektren macht es unmdoglich, die Profile analy-
tisch zu berechnen. Die physikalischen Vorgénge beim Durchqueren von Strahlung
durch die Atmosphére sind jedoch bekannt, so daf aus der angenommenen Spuren-
gasverteilung und Mefkgeometrie theoretische Spektren berechnet werden konnen.
Abschnitt 4.1 beschreibt die Grundlagen zur Berechnung der theoretischen Spektren
und Abschnitt 4.2, wie diese Vorwértsrechnung zur Bestimmung der Vertikalprofile
benutzt wird.

4.1 Strahlungstransfer

Wie oben erwéhnt, ist fiir die Spurengasinversion zuerst die Strahlungsiibertragung
durch die Atmosphére zu berechnen. Diese sogenannte Vorwiartsmodellierung sollte
moglichst alle physikalisch relevanten Vorgéinge der Strahlungsemission und -absorp-
tion beinhalten, da sonst eine Anpassung an die gemessenen Spektren erschwert oder
unmdéglich wird bzw. zu falschen Ergebnissen fiihrt.

Zur Berechnung denken wir uns die Atmosphére aus nahezu kugelsymmetrischen
Schichten aufgebaut (Abbildung 2.3 auf Seite 9). Die von einem Molekiil emittier-
te Strahlung wird dann in den Schichten bis zum Mefinstrument durch die dort
vorhandenen Gase entsprechend deren Absorptionskoeffizienten geschwécht. Ebenso
kommt von den Molekiilen dieser Gase emittierte Strahlung hinzu. Eine eventuel-
le Streuung, die bei Infrarot-Strahlung an groferen Partikeln auftreten kann, oder
ein nichtvorhandenes lokales thermodynamisches Gleichgewicht werden hier nicht
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beachtet. Fiir die Anderung der spektralen Strahldichte in einer Schicht folgt damit:

dL,(s) = [B,(T(s)) — L,(s)] o,4(s)ds (4.1)
mit: s: Ort
T: 'Temperatur
L,: spektrale Strahldichte
B,: Planckfunktion

0,4 Absorptionskoeffizient

Gleichung 4.1 14£t sich leicht integrieren, wodurch man die Strahlungsiibertragungs-
gleichung in integraler Form erhalt:

Sm

L,(sm) = Lu,(so) 7v(S0, Sm) + / B,(T(s)) 0v.a(s) Tu(s,sm)ds (4.2)

S0

wobei  7,(s,8,) = exp <—/ ay,a(s’)ds’)

die Transmission zwischen s und s,, darstellt. Dabei ist s ein Ort zwischen sy (im
Weltraum aufkerhalb der Atmosphére) und s, (Ort des MeRinstruments). Der erste
Term auf der rechten Seite bildet die Hintergrundstrahlungsquelle, deren Strahlung
alle Atmosphérenschichten bis zum Instrument durchqueren muf.

Fiir die numerische Berechnung wird die Atmosphire diskretisiert, d.h. in endlich
grofe Schichten eingeteilt. Diese zerteilen den Weg der Strahlung in unterschiedliche
Wegsegmente n. Diesen wiederum wird unter Beriicksichtigung der Mefgeometrie
von MIPAS-B die Transmission 7,, zugeordnet, die sich aus der optischen Dicke
Oyng A, der Wegsegmente n und Gase g ergibt (siehe unten). Die mekbare Strahl-
dichte am Ort des Instruments ist damit die Summe iiber alle Wegsegmente entlang
des Sehstrahls vom Weltraum (n = 1) zum Instrument (n = N):

N N
L, =) | (1=7u)B,Ty) [] 7| wobei 7un=exp(—=) oungAsy) (4.3)
n=1

J:n+1 g

die Transmission der Gase g im Wegsegment n sei.

Die Spektren der beobachteten Molekiile im Infraroten entstehen meist aus
Rotations-Vibrationsiibergdngen und haben somit eine Linienstruktur. Die Lage,
Starke und Breite dieser Linien sind grofstenteils tabellarisch in Datenbanken erfafst
und elektronisch erhéltlich (z.B. HITRAN = High resolution Transmission molecu-
lar Absorption, siehe hierzu Rothman et al. [33] und [34]). Es ist also mdoglich, in
einem Algorithmus die spektrale Strahldichte langs des Weges Linie fiir Linie auf-
zuaddieren. Die im IMK verwendeten Programme zur Vorwiartsmodellierung sind
FASCOD2 (Fast Atmospheric Signature CODE 2, Clough et al. [3]) und KOPRA
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(Karlsruhe Optimized and Precise Radiative transfer Algorithm, Stiller et al. [39)]),
die nach dieser ”line-by-line”-Methode arbeiten. Im letzteren Algorithmus ist es so-
gar moglich, ein nichtvorhandenes lokales thermodynamisches Gleichgewicht (engl.:
non-LTE, siehe Funke [13] und [39], Kap. 10) und Einstreuung von Strahlung durch
Wolken in den Sehstrahl zu beriicksichtigen (Hopfner et al. [17]). Die Modellierung
von Streuprozessen ist insbesondere beim Auftreten von polaren Stratosphérenwol-
ken (engl.: polar stratospheric clouds, PSC) von Bedeutung, die sich iiber den Po-
largebieten bei sehr kalten Temperaturen in der Stratosphére bilden. An ihnen kann
es zu relevanter Einstreuung des von der Erde emittierten Lichts in den Sehstrahl
kommen (Hopfner et al. [18]).

Die Einbeziehung der atmosphéarischen Parameter reicht jedoch nicht aus. Da die
gemessenen Spektren das Apparateprofil enthalten, muf auch dieses im Vorwérts-
modell implementiert oder in Form von Eingangsdaten vorgebbar sein.

4.2 Inversion von Vertikalprofilen

Im letzten Abschnitt wurde beschrieben, wie mittels der Vorwértsrechnung Spuren-
gasprofile in Spektren iiberfiihrt werden kénnen. Die Umkehrung ist jedoch schwie-
riger und fiihrt auf einen iterativen Prozef, bei dem man sich der Losung (Profile
der vorhandenen Spurengase) nur Schritt fiir Schritt ndhern kann.

Sei i/ der Vektor mit allen gemessenen Grofen, die in die Inversion mit einfliefen
sollen, im Falle von MIPAS-B also den kalibrierten Spektren verschiedener Eleva-
tionswinkel. ¥ sei der gesuchte Vektor aller Spurengasprofile, die aus den Spektren
invertiert werden sollen. Das Vorwirtsmodell kann dann durch eine vektorwertige
Funktion F dargestellt werden, die # und ¥ verbindet. Dies geschieht jedoch nicht
exakt, da sowohl die Messung als auch das Vorwirtsmodell fehlerbehaftet sind. Fiir
die Gleichheit muf also noch ein Fehlervektor € hinzugefiigt werden:

j=F@)+¢ (4.4)

Im allgemeinen ist wegen € # 0 keine exakte Losung auffindbar, weswegen man
versucht, eine optimierte Losung durch die Minimierung der Abweichungsquadrate
(least squares) zwischen Messung und Vorwértsrechnung zu finden. Zur Gewichtung
der Grofen in ¢ wird hierfiir eine Norm eingefiihrt, die mit der inversen Kovarianz-
matrix S. ! gebildet wird:

|g = F@)e-r = (7 — F(2)" ST (¥ — F(2)) (4.5)
Fiir die Minimierung wird der Term abgeleitet und dann die Losung mit Hilfe des
mehrdimensionalen Newtonverfahrens bestimmt. Dieses ist wegen der Nichtlineari-
tat der Strahlungsiibertragungsgleichung notwendig und damit die Ursache fiir den
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iterativen Prozef bei der Anndherung an die Losung.
T =T — (V@) " - g(a) (4.6)

In unserem Fall ist § die Ableitung der rechten Seite der Gleichung 4.5. Wegen
des Terms Vg im Newtonverfahren entstehen zweite Ableitungen der Funktion F.
Das Vorwirtsmodell ist zwar nichtlinear, aber erfahrungsgeméf so schwach, daf die
Terme mit den zweiten Ableitungen von F vernachlissigt werden kénnen. Wird die
erste Ableitung von F , also die Jacobi-Matrix, mit K bezeichnet, so ergibt sich als
Losung die Iterationsvorschrift:

Ty =T+ (KFSTUK) ™ - KPS N5 — F(7) (4.7)

In der Praxis fiihrt diese Vorschrift aufgrund der Fehler des Vorwértsmodells und des
Rauschens der Messungen oft zu Divergenzen. Es wurde deshalb von Levenberg [26]
und Marquardt [27] ein Ddmpfungsparameter in den Ableitungsterm eingefiihrt, der
als Wirkung einen verkiirzten Sprung im Variablenraum bei einer Iteration zur Folge
hat. Dieser Parameter kann zwischen den Iterationen verindert werden, so dak er
nahe der Losung zweckmifigerweise wieder auf Null gesetzt wird. Die Losung selbst
bleibt dadurch unverdndert.

Oft ist der Informationsgehalt der Spektren so niedrig, daf die erreichte Losung
unsinnige Spurengasprofile ergibt. Die Konzentrationen konnen mit der Hohe oszil-
lieren oder unrealistische Grofenordnungen annehmen. In diesem Fall ist es notwen-
dig, Nebenbedingungen hinzuzufiigen, die die Losung an das A-priori-Wissen (z.B.
Startprofil) annéhern. Diese Bedingungen kénnen sowohl aus der Differenz von 7;
und dem A-priori-Vektor %, gebildet werden, wie es bei der "Optimal Estimation”-
Methode der Fall ist (s. Rodgers [32]), als auch aus einer Glattheitsbedingung fiir 7;,
wie es von Tikhonov [40] und Phillips [30] beschrieben wurde. Die Newton-Iteration
fiir die Losung lautet dann

Figr =T+ (KFSTVK +4LTL) 7 - [KTS7N 5 — (7)) — vLTL(F — 7)) (4.8)

mit: L: Regularisierungsoperator
~v:  Regularisierungsparameter
K: Jacobi-Matrix
S.:  Kovarianzmatrix

Diese Art der Losungseinschrénkung heift Regularisierung. Hierbei ist £ der Re-
gularisierungsoperator. Dieser kann z.B. die Differenzen benachbarter Werte des
Startprofils berechnen und dadurch die Glattheit des Profils bewirken. In diesem
Fall stellt sich £ als diskreter erster Ableitungsoperator dar, der die folgende Form



34 4 Ableitung von Vertikalprofilen aus Spektren

hat:
: RO
o --- 0 —-11

(dim# — 1) x dim &

Wie stark regularisiert werden soll, wird durch den Regularisierungsparameter -~y
eingestellt. Ein kleines v bedeutet eine schwache Regularisierung, die Losung kann
unter gewissen Umsténden oszillieren. Ein grofes v zieht die Losung in Richtung
des A-priori-Wissens (z.B. gleiche Form), wodurch in bestimmten Féllen aus
dem Spektrum keine Information mehr gewonnen wird. Die richtige Wahl dieses
Parameters ist schwierig, eine Moglichkeit zur Losung dieses Problems stellt das
von Hansen [14] vorgeschlagene L-Kurven-Verfahren dar, bei dem die Abweichung
zwischen Messung und Vorwirtsrechnung gegen den Beitrag der Nebenbedingungen
aufgetragen wird. Der Knickpunkt dieser L-féormigen Kurve soll das optimale
~v ergeben. Weitere Moglichkeiten zur richtigen Wahl von ~, die z.T. mit den
Freiheitsgraden der Inversionsgleichung zusammenhéingen, findet man in Steck [37].

Am IMK sind fiir das Retrieval von FTS-Emissionsmessungen die Programme
RAT (Retrieval of Atmospheric Trace gas profiles, T. v. Clarmann [44]|) und KO-
PRAFIT (Inversionsversion des oben erwidhnten Vorwirtsprogramms KOPRA) in
Gebrauch.

Da die Sichtlinie bei der Horizontsondierung die Atmosphére nur bis zu einer
minimalen Hohe iiber der Erde durchlauft (der Tangentenhdhe), sind in dem zu-
gehorigen Spektrum auch nur Informationen oberhalb dieser Hohe enthalten. RAT
arbeitet deshalb bei der Inversion die Schichten von oben her sukzessive ab, wie beim
Schilen einer Zwiebel, weshalb diese Vorgehensweise auch ,onion-peeling genannt
wird.

KOPRAFIT verwendet die Spektren verschiedener Elevationswinkel gleichzeitig.
Die Regularisierung sorgt bei ausreichender Stirke fiir die Stabilitat des Inversions-
verfahrens.

Bei der Ableitung von Spurengasprofilen und der Temperatur aus kalibrierten
MIPAS-B2-Spektren wird folgendermafen vorgegangen:

1. Aus ECMWF-Daten (European Centre for Medium-Range Weather Fore-
casts) und Messungen von Ozon- bzw. Radiosonden werden A-priori-Profile
fiir Druck, Temperatur und Ozon gewonnen. Fiir die anderen Spurengase wer-
den der jeweiligen meteorologischen Situation angepafte, klimatologische Stan-
dardprofile verwendet.
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2. Die Temperatur wird aus den CO,-Emissionslinien verschiedener spektraler
Fenster (Microwindows) des Kanals 1 invertiert.

3. Es wird ein sukzessives Retrieval von HNO3, CIONO, und HNOy, in verschie-
denen Auswertefenstern in Kanal 1 durchgefiihrt.

4. In Kanal 2 wird im allgemeinen zuerst das Spurengas N,Os, das eine breit-
bandige spektrale Struktur aufweist, in einem grofen Fenster abgeleitet und
dann die Konzentrationen der Gase N,O und CH, in geeigneten Microwindows
bestimmt.

5. Aus Kanal 3 1aft sich NOy bestimmen und H,O fiir die oberen Tangentenho-
hen. Fiir die Ableitung von H,O-Konzentrationen der tieferen Schichten wird
auf die Kanéle 1 und 2 zuriickgegriffen.

6. Je nach Giite der Spektren kénnen weitere Spurengase mit schwachen Signa-
turen, wie beispielsweise Fluorverbindungen, bestimmt werden (siehe Tabelle
2.1 auf Seite 5).

Abbildung 4.1 zeigt, wie sich einige Spurengase in den gemessenen Spektren (hier
Kanal 1) darstellen und wie daraus abgeleitete typische Spurengasprofile aussehen.
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Strahldichte in W/(cm?srem™) x 10
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Abb. 4.1: MIPAS-B2 Spektren und abgeleitete Spurengasprofile.

Links sind die Spektren von Kanal 1 der verschiedenen Hohen einer Ho-
rizontsondierungssequenz aufgetragen. Die Emissionsbereiche verschiedener
Spurengase sind markiert. Direkt erkennbar ist z.B. wie die Signaturen der
FCKW-Molekiile 11 und 12 oberhalb von 17 km verschwinden. Rechts sind
beispielhaft die abgeleiteten Profile von Ozon (Os, untere Skala), Salpe-
tersdure (HNOg3) und Chlornitrat (CIONOg, obere Skala) gezeigt. Letztere

spielen beim Ozonabbau in den Polargebieten eine entscheidende Rolle.
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Kapitel 5

Empfindlichkeit des Retrievals auf
die Apparatefunktion

In den Abschnitten 3.1.3 ff. wurde gezeigt, wie die Apparatefunktion (ILS) das ge-
messene Spektrum verdndert. Fiir das Retrieval miissen die Spektren der Vorwiérts-
rechnung maglichst korrekt berechnet werden, d.h. auch die ILS geht in das Retrieval
mit ein. Bei fehlerhafter ILS wird sich dieser Fehler in das Ergebnis der Inversion,
also in die Temperatur und die Spurengaskonzentrationen, fortpflanzen. Der Druck
wird bei MIPAS-B2 aus aufbereiteten ECMWF-Daten gewonnen, da diese genauer
sind als ein Druck-Retrieval. Ein Einflufs der ILS auf den Druck wurde deshalb nicht
untersucht.

Um die Anforderungen an die Genauigkeit der ILS festzulegen, muf zuerst die
Sensitivitdt des Retrievals auf eine fehlerhafte ILS geklart werden. Dafiir wurden
Testspektren aus vorgegebenen Temperatur- bzw. Spurengasprofilen mit Hilfe einer
KOPRA-Vorwirtsrechnung erzeugt. Bei der Faltung der hochaufgelosten Spektren
mit der ILS wurde statt der theoretischen, eine mit Fehlern versehene ILS verwendet.
Nach dem Retrieval der so erzeugten ,Melspektren®, werden dann die gewonnenen
Ergebnisprofile mit den urspriinglich vorgegebenen Profilen verglichen.

5.1 Erzeugung der verzerrten Testspektren

Fiir die Tests wurden Wellenzahlfenster ausgewahlt, die in denselben Spektralberei-
chen liegen wie beim eigentlichen Retrieval (s. Abschnitt 4.2). Fiir die Temperatur
waren dies sechs Microwindows aus Kanal 1, fiir HNO3 ein Fenster ebenfalls aus
Kanal 1, fiir NyO ein Fenster aus Kanal 2 und fiir NO, eines aus Kanal 3.

Die Tangentenhohen wurden aus tatsdchlichen Messungen genommen, meist ba-
sierend auf den Daten von Flug 6. In den Fillen, bei denen auch Rauschen in die
Tests mit einging, wurde ein realistischer Wert angenommen, wie er nach Mitte-
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lung mehrerer, unapodisierter Spektren iibrig bleibt, und zwar je nach Kanal 5 bzw.
2 nW/( cm?srem ™).

Fiir die Vorwirtsrechnung mit KOPRA muften die modifizierten Apparatefunk-
tionen der verschiedenen Fenster als Eingangsdatensétze zur Verfiigung gestellt wer-
den. Zur Quantifizierung des Einflusses einer mit Fehlern versehenen ILS mufs diese
Verdnderung ebenfalls quantifiziert werden. Eine parametrisierte Darstellung der
ILS wire dazu geeignet, die bekannten Moglichkeiten hierfiir sind jedoch ziemlich
unhandlich.

Wie in Abschnitt 3.1.4 gezeigt, geht die ILS durch die Fouriertransformation
in die Modulationsfunktion iiber. Diese besitzt eine wesentlich geringere Variation
als die ILS im Spektralraum, da sie im Normalfall von eins ausgehend nach au-
Ren hin leicht abfillt, ohne die zahlreichen lokalen Maxima und Minima der ILS.
Eine Beschreibung mit einem Polynom ist problemlos, und dieses kann analytisch
fouriertransformiert werden (Bronstein und Semendjajew [1]).

Fiir die Ableitung der Temperatur werden mehrere Fenster gleichzeitig verwen-
det, in denen die Apparatefunktionen leicht unterschiedlich sind. Bei den Tests wol-
len wir aber annehmen, daf die unterschiedlichen ILS innerhalb eines Kanals durch
die eingefiihrte Charakteristische Modulationsfunktion (CM) beschrieben werden
kénnen. Die Form der CM entspricht der Modulationsfunktion (MOD), nur die Ab-
szissenskala ist verdndert, und die Multiplikation mit der Rechteckfunktion fehlt,
d.h. auch die CM 4t sich problemlos in ein Polynom zerlegen bzw. durch ein sol-
ches anndhern. Da wir von einer reellen ILS ausgehen, sind die MOD und die CM
konjugiert komplex symmetrisch. Es wird deshalb eine getrennte Entwicklung von
Betrag und Phase durchgefiihrt:

|C' M (vox)| = 1 + ¢ (1w)? + ¢4 (Vol‘)4 + ..

arg(CM (vpx)) = ¢ (vor) + 3 (vor)® + c5 (vo)® + - - - (5.1)

Die Vorfaktoren ¢; der Monome ()’ konnen fiir die Verzerrung der ILS verwendet
werden. Eine Verdnderung der geraden Monome 1dft die ILS symmetrisch, beeinflufst
aber Form, Maximum und Halbwertsbreite. Bei der Phase ldft nur die 1. Ordnung
die ILS symmetrisch, verursacht aber eine Verschiebung auf der Wellenzahlskala.
Alle Verdnderungen hoherer, ungerader Ordnungen verursachen eine Asymmetrie.
Die Modulationsfunktion ergibt sich aus der CM durch Multiplikation mit der Recht-
eckfunktion Rj:

MOD(z,vy) = Rp(x) CM(vox) (5.2)

Die ILS selbst erhélt man erst nach der Fouriertransformation der MOD, wie in Ab-
schnitt 3.1.5 beschrieben. Dabei muf darauf geachtet werden, daf die Stiitzstellen
den richtigen Abstand bekommen. KOPRA benétigt fiir die Faltung der Spektren
auf einem internen, sehr feinen Gitter eine apodisierte ILS (AILS). Diese muf im
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Eingabedatensatz auf demselben Gitter zur Verfiigung stehen. Da dieses mit der
Lange des Interferogramms zusammenhéngt, muf es schon im voraus korrekt be-
stimmt worden sein.

Die Fouriertransformation und die Apodisation der Modulationsfunktion zur ILS
wurde mit IDL (Interactive Data Language) der Firma RSI [45] durchgefiihrt.

Als Ausgangsdatensatz dient eine Polynomanpassung 6. Ordnung des theore-
tischen Verlaufs der CM eines homogen ausgeleuchteten Interferometers mit den
Eigenschaften von MIPAS-B2. Es ergibt sich:

|CM ()| =
1 —6.02019 - 107 (yoz)? + 1.08091 - 10~ (vpz)* — 8.35055 - 10727 (vp)®  (5.3)

Die Phase besteht nur aus einem linearen Term, der eine Verschiebung verursacht
und zur Zentrierung der Linien auf null gesetzt wurde. In Tabelle 5.1 sind die Werte
des CM-Koeffizienten 2. Ordnung aufgefiihrt, die in den folgenden Tests verwen-
det wurden. Bei Kanal 1 und 3 wurde fiir £1A eine Verdnderung gewahlt, die bei
der Modulationsfunktion am Ende des IFGs eine Verdnderung von 0.1 bewirkt, bei
Kanal 2 die Hilfte.! Hohere Ordnungen wurden ebenfalls getestet, ergaben jedoch
dhnliche Ergebnisse.

Acy Kanal 1 Kanal 2 Kanal 3
—3A | —2.277804 - 107° | —1.142019 - 107° | —1.142019 - 10~
—2A | —1.719209 - 107° | —9.62019 - 10~1% | —9.62019 - 1010
—1A | —1.160614 - 107° | —7.82019 - 10710 | —7.82019 - 1010
+3A | 1.073796 - 107° —6.2019 - 10~ —6.2019 - 101
+2A 5.15171 - 10710 —2.42019 - 10710 | —2.42019 - 1010
+1A —4.3424 - 1071 —4.22019- 10710 | —4.22019 - 1010
0 —6.02019 - 1071° | —6.02019 - 10~'° | —6.02019 - 10~1°

Tabelle 5.1: Fiir die Tests verwendete CM-Koeflizienten 2. Ordnung.

5.2 Ergebnisse

des

Retrievals

Phillips-Regularisierung

5.2.1 Retrieval der Temperatur

mit

Tikhonov-

Fiir das Test-Retrieval der Temperatur wurden die bewihrten sechs Microwindows
mit COy-Linien im Kanal 1 benutzt (s. Tabelle 5.2). Als Testprofil (Referenz)

!In Kanal 2 ist die ILS aufgrund der giinstigen Linienverteilung genauer bestimmbar.
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Nr. | Microwindow [ cm™! | | Breite [ cm™! | | COq-Linien
1 801.4 - 801.7 0.3 1
2 810.75 - 811.15 0.4 1
3 812.30 - 812.65 0.35 1
4 941.3 - 947.0 5.7 3
5 948.5 - 951.5 3.0 2
6 952.0 - 956.7 4.7 3

Tabelle 5.2: Microwindows des Temperatur-Retrievals.

In diesen sechs Wellenzahlfenstern im Kanal 1 wird aus den COs-Linien
das Temperaturprofil abgeleitet. Die letzte Spalte gibt die Anzahl der CO»-
Linien des Hauptiibergangs im Microwindow an.

wurde ein typisches Temperaturprofil gewihlt, dessen Verlauf geglittet wurde, um
das Retrieval nicht zusétzlich zu erschweren. Die Prioritdt ist nicht die Retrieval-
Genauigkeit eines komplizierten Temperaturverlaufs, sondern die Bestimmung der
Abweichungen bei verdnderter ILS. Das A-priori-Profil wurde oberhalb der Beob-
achterh6he und unterhalb der tiefsten Tangentenhéhe dem Referenzprofil gleichge-
setzt. Die Temperaturen an den Tangentenh6hen wurden im oberen Teil linear und
nach unten parabeldhnlich weitergefiihrt, wie in Abbildung 5.1 zu sehen ist. Zur Be-
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90- a/ ---O--- A-priori-Temperaturprofil
] \a —m— Temperatur-Referenzprofil

80
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£ 404
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z ] B

30 ,rn/"-‘/g o9°

20

VVVYVVVVVY
Q
Qt
(\? 0
o
(@]
@]

10

0 T T T T T T T T T T T T T
200 210 220 230 240 250 260 270
Temperatur [ K]

Abb. 5.1: Referenz- und A-priori-Profil fiir das Temperatur-Retrieval.
Testspektren wurden fiir die eingezeichneten zehn Tangentenhdhen erzeugt.
Invertiert wurde der Bereich von 10.42 bis 100 km.
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Abb. 5.2: Temperatur-Retrieval mit verschiedenen Regularisierungspara-
metern.

Von der Beobachterhéhe an aufwérts gehen die invertierten Profile in die
Form des A-priori-Profils {iber. Die Zwischenhéhen werden hinzugefiigt, um
den Verlauf der invertierten Profile genauer beurteilen zu kénnen.

stimmung des optimalen Regularisierungsparameters v muf zuerst mit einem Satz
verrauschter, aber sonst idealer Spektren ein Retrieval durchgefiihrt werden. Mit
dem so erhaltenen 7 werden dann die Testspektren mit der verzerrten ILS inver-
tiert. Abbildung 5.2 zeigt die Ergebnisse fiir drei verschiedene ~-Werte. Option 4
ist im KOPRAFIT die Einstellung fiir die Tikhonov-Phillips-Regularisierung mit
Kopplung an die Form des A-priori-Profils. Die Konvergenz stellt sich bereits nach
fiinf Iterationen ein. Im rechten Teil sind die Differenzen zum Referenzprofil gezeigt,
oberhalb der Beobachterhéhe gehen diese Differenzen in eine Gerade iiber, da die
Spektren oberhalb dieser Hohen keine Information mehr liefern. Die Form des Pro-
fils gleicht deshalb auch der A-priori-Temperatur. Zwischen den TangentenhGhen,
die die Messungen darstellen, werden noch weitere Hohenstufen verwendet, um den
Verlauf der invertierten Profile genauer beurteilen zu konnen. Da sich weder y=2
noch y=10 als optimale Regularisierungsstirke zeigt, wurde der Zwischenwert y=>5
fiir die folgenden Retrievals verwendet.

Zur Verzerrung der Breite der ILS wird der CM-Koeffizient 2. Ordnung veréndert.
Entfernt man sich vom idealen Wert (—6.0-107'°) durch Verkleinerung, so entspricht
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Abb. 5.3: Temperatur-Retrieval bei verdnderter ILS-Breite (CM-
Koeffizient 2. Ordnung). r.u.=nW/( cm?srcm™1).

Die verzerrte ILS beeinflult das Ergebnis des Temperatur-Retrievals. Je
nach Verstirkung oder Abschwichung der Selbstapodisation werden die
Temperaturen zu kleineren bzw. groferen Werten verschoben. In der rechten
Grafik sind direkt die Differenzen zum Retrieval-Ergebnis mit ungestorter
ILS dargestellt. Die Werte des co-Koeffizienten sind in Tabelle 5.1 auf Seite
39 aufgefiihrt.

dies einer stiarkeren Selbstapodisation, eine Vergroferung hingegen bedeutet, daf die
Modulationsfunktion des Instruments zu grofen Gangunterschieden hin langsamer
abnimmt, als beim Retrieval angenommen wird.

Die Abbildungen 5.3 zeigen die Retrieval-Ergebnisse bis zur Beobachterhohe. Bei
der Auftragung rechts wurden dabei alle Kurven vom Ergebnis mit ungestorter ILS
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abgezogen. Diese Auftragung zeigt damit direkt den Einfluff der verdnderten ILS
auf das Retrieval. Bei Verstiarkung der Selbstapodisation werden die Temperaturen
im Mittel zu kleineren Werten verschoben, bei Verkleinerung zu gréfteren Werten.
Dies ist verstdndlich, wenn man bedenkt, daf kleinere CO,-Linien auch niedrigere
Temperatur bedeuten, da das Mischungsverhéltnis als bekannt vorausgesetzt wurde.
Zum Ausgleich wird die Temperatur bei den Hohen oberhalb des Instruments zu
hoch berechnet. Allerdings sieht man auch, daf es an den Grenzen der obersten und
untersten Tangentenhéhen zu Oszillationen kommt. Dies deutet an, dak das zuvor
als optimal angesehene v nun nicht mehr ausreicht. Die Verinderung der Spektren
durch die Verzerrung der Linienform erfordert eine stirkere Regularisierung.

Es fallt auch auf, dak die hinzugefiigten Zwischenh6hen empfindlicher auf eine
verdnderte ILS reagieren als die Tangentenhohen selbst. Eine Ausnahme bildet nur
die oberste Tangentenhthe (37.88 km), die stiarker abweicht als ihre beiden Nach-
barn. In Abbildung 5.4 ist das Ergebnis des Temperatur-Retrievals mit angepaktem
~v=50 dargestellt. Bei diesem Wert tritt nur noch in den untersten Tangentenhéhen
eine Oszillation auf.

Die Verdnderung der Halbwertsbreite (FWHM) abhéngig vom CM-Koeffizienten
2. Ordnung ist in Abbildung 5.5 oben zu sehen. Der direkte Einfluf des Koeffizienten
auf das Retrieval ist in der Mitte fiir die kleine Regularisierung und vier ausgewéhlte
Tangentenhohen gezeigt. Bei der mittleren Tangentenhdhe (ca. 26 km) findet kaum
eine Anderung statt. Die unterste ist leicht veréindert, aber hier oszillieren die abge-
leiteten Temperaturen mit der Hohe. Die oberste Tangentenhdhe (ca. 38 km) weicht
im MeRbereich am stirksten ab, der Ubergangsbereich ist offensichtlich am emp-
findlichsten auf eine nicht korrekte Apparatefunktion. Die oberen Retrieval-Héhen
(50 km représentativ) weichen in umgekehrter Richtung ab. Vom oberen Bereich ist
sehr wenig Information in den Spektren, so daf sich dort die Temperatur an das
A-priori-Profil anpaft, nachdem es die Abweichungen der oberen Tangentenhéhen
ausgeglichen hat. Bei der groferen Regularisierung ist der Einflufk viel geringer, die
grofkte Abhéngigkeit besteht bei der obersten Tangentenhohe.

Auffillig ist auch die Linearitdt der Abweichungen in Abh#ngigkeit vom CM-
Koeffizienten. Dies deutet an, dak die Differentiation bei den hier vorkommenden
Verdanderungen durch den Differenzenquotienten angenéhert werden kann.

ar) . A(T)
d(CM) ~ A(CM)

(5.4)

Weitere Rechnungen mit Option 2, das ist die Einstellung, in der KOPRAFIT mit
einem hohenkonstanten A-priori-Profil regularisiert, zeigten dhnliche Ergebnisse wie
oben beschrieben.

Die Temperaturdnderungen bei verstirkter Regularisierung unterhalb von 30 km
bleiben unter 0.25 - 10° K/[cy], also bei 950 cm™! ca. 0.14 K pro 0.1 Anderung der
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Abb. 5.4: Temperatur-Retrieval bei verdnderter ILS-Breite und starker Re-
gularisierung.

Die verzerrte ILS beeinfluftt das Ergebnis des Temperatur-Retrievals so
stark, dafs eine erhohte Regularisierung notwendig ist. Die Oszillationen im
unteren Bereich verschwinden dann. Qualitativ bleibt jedoch das Verhalten
im Vergleich zur kleineren Regularisierung gleich: Der Bereich oberhalb von
35 km ist am stérksten betroffen und zwar so, dak eine kleinere Modula-
tionstiefe eine kleinere Temperatur zur Folge hat.

Modulation bei maximalem Gangunterschied von 14.5 cm. Die auffillige 37.88-km-
Tangentenhohe weicht um 0.6 - 102 K/|c,] ab, das sind 0.33 K pro 0.1 Modulations-
dnderung bei maximalem Gangunterschied. Da der totale Fehler der Temperatur
beim realen Retrieval ca. 1 K betrégt, sollte die Modulationsfunktion also auf etwa
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Abb. 5.5: Halbwertsbreite und ausgewdhlte Tangentenhthen beim

Temperatur-Retrieval.

Oben: FWHM der verzerrten AILS der sechs Microwindows in Abhéngig-
keit des CM-Koeffizienten 2. Ordnung. Mitte: Ergebnis des Temperatur-
Retrievals fiir vier TangentenhShen mit y=5 in gleicher Abhéngigkeit wie

CM Koeff. 2. Ordnung [ 10'9]

oben. Unten: Wie mittlerer Graph, aber mit erhdhtem y=50.

45
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0.1 genau bekannt sein, wenn man auch in der obersten Tangentenhéhe den Fehler
durch eine falsche ILS unter 0.5 K halten mdchte. Fiir die mittleren Hohen ist der
Einfluf unkritisch.

5.2.2 Retrieval von HNO;

Als Beispiel eines Spurengases, welches in Kanal 1 bestimmt wird, dient HNOs.
Dessen Signatur besteht aus sehr vielen dicht beieinander liegenden Linien im Be-
reich von 840 bis 920 cm ™. Verwendet wurde das Wellenzahlfenster von 864.019 bis
874.012 cm ™1, also einer Breite von ca. 10 cm™!; ansonsten fand das Retrieval wie bei
der Temperatur statt. Allerdings ist zu beachten, daf ein Temperaturprofil vorge-
geben werden mufs. Es ist deshalb zu unterscheiden, ob das Temperaturprofil genau
bekannt ist, oder aber selbst aus einem vorherigen Retrieval gewonnen wurde. In
diesem Fall ist das T-Profil fehlerhaft und beeinflutt das Retrieval des Spurengases.

Es wurden Rechnungen mit verschiedenen A-priori-VMR-Profilen durchgefiihrt.
Abweichungen treten hauptsichlich im Bereich des VMR-Maximums zwischen 20
und 25 km auf. Als Beispiel fiir die beobachteten Effekte soll ein A-priori-Profil
dienen, bei dem die Mischungsverhaltnisse um 25 % gegeniiber dem Referenzpro-
fil vermindert wurden (s. Abbildung 5.6). Da sich das Maximum von HNOj nicht
immer in der selben Héhe befindet, wurde auch eine Testrechnung mit einem héhen-
konstanten A-priori-Profil durchgefiihrt (Option 2 in KOPRAINV). Das Retrieval
selbst wird dadurch unsicherer, der Einflufs einer verzerrten ILS bleibt jedoch gleich.

Es wurden die gleichen Tangentenh6hen wie beim Temperatur-Retrieval, also
die des Flugs 6 herangezogen. Ebenfalls wie beim Temperatur-Retrieval wurde zu-
néchst der optimale Regularisierungsparameter v aus einem Satz Spektren ermittelt,
die nur ein definiertes Rauschen von 5 nW/(cm?srcm™') enthielten. Es ergab sich
allerdings ein weiter Bereich, in dem ~ gewihlt werden konnte, ohne dak sich das
Retrieval-Ergebnis merklich dnderte. Zur Feststellung, wie sich das v auf das abgelei-
tete Vertikalprofil auswirkt, wurden fiir das VMR-Retrieval von HNOj verschiedene
~ verwendet.

Abbildung 5.7 zeigt die Abweichung des Retrieval-Ergebnisses bei Verédnderung
der ILS-Breite und einer Regularisierungsstirke von 1.0-10%. Wie bei der Temperatur
ist ein 7y, welches bei korrekter ILS noch gut war, bei verzerrter ILS nicht mehr
optimal, wie man im unteren Teil der Profile bis 25 km erkennt. Oberhalb dieser
Hohe ergibt sich eine Abweichung zu kleineren VMR-Werten bei Verkleinerung der
Modulationsfunktion zum Rand des optischen Hubs. Auch dies war bereits beim
Temperatur-Retrieval beobachtet worden.

Zur Unterdriickung der Oszillationen in den unteren Hohen wurde ein Retrieval
durchgefiihrt mit einem ~ von 5.0 - 108. Die stirkere Regularisierung bringt das Er-
gebnis ndher an das A-priori-Profil und ddmpft damit nicht nur die Oszillationen
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Abb. 5.6: Referenz- und A-priori-Profil von HNQOs3.

Das A-priori-Profil fiir HNO3 wurde gegeniiber dem Referenzprofil um 25 %
verringert. Eingezeichnet sind auch die Tangentenhohen fiir die beim Re-
trieval Spektren zur Verfiigung gestellt wurden.

sondern auch den Einfluf der verdnderten ILS (s. Abbildung 5.8). Qualitativ ist das
gleiche Ergebnis wie mit dem ersten v zu sehen. Oberhalb von 20 km verursacht eine
kleinere Modulation auch ein kleineres Mischungsverhéltnis. Allerdings ist die Ab-
weichung nicht besonders grof, im Maximum bei ca. 25 km betréigt sie nur 0.02 ppbv
(0.3 %) pro 0.1 Modulationsverlust bei maximalem Gangunterschied.

Als zweites mufl, wie erwahnt, betrachtet werden, daf auch das Temperatur-
profil aus einem Retrieval stammt und deshalb nicht dem korrekten Referenz-
Temperaturprofil entspricht. Zur Bestimmung des Einflusses wurde das jeweilige
T-Profil des Ergebnisses mit verzerrter ILS aus dem vorherigen T-Retrieval verwen-
det und damit das HNOgs-Retrieval durchgefiihrt. D.h. die ILS-Verédnderung beim
T-Retrieval war genau die gleiche wie beim HNO3-Retrieval (bezogen auf die CM).

Bemerkenswert ist, dall die Fehler des T-Retrievals einen umgekehrten Einflufs
auf das Ergebnisprofil von HNO3 haben. D.h. das T-Profil stimmt zwar nicht mit



48

5 Empfindlichkeit des Retrievals auf die Apparatefunktion

Test-HNO, -Retrieval mity = 1.0 10°

N JAN
\.\E. v b \‘\‘ //
\ _ A
: '/7 35 ] m Abweichung zur
Abweichung Zum .é, . i Rechnung mit
Referenzprofil .\\ ] \.L\ ungestorter ILS
17 2 %07 << 7
oK T o3k
o 4/0/ \ g ‘/‘/ \V
N = /| Koeff. 2. Ord.:
‘/ l\.\v % 25 ] ‘// \V
—e 3 c, A = ﬂ_/ —e—-34c,
-2 Ac, .%\, 3 | RTINS -2 Ac,
—<4—-14c, 5& — 20 wdse —<4—-14c,
+3 Ac ] Dy *34c
2 [ ] « [ ] [ ] < 2
—v—+2Ac, ﬁg ] \v<§_ —v—+2 Ac,
+1 Ac, ‘%\ 15 ‘<>v +1Ac,
—eo— 02 /'\§. : /v<>‘ —o— Cz
[ « L v E ® « v
xv'\\. » 10 _- $ko
L B L B T 1 T T T

— T T
-0.3-0.2-0.1 0.0 0.1 0.2 0.3 04
VMR-Abweichung [ ppbv ]

— — T
-04-03-0.2-0.1 0.0 0.1 0.2 0.3
VMR-Abweichung [ ppbv ]

Abb. 5.7: HNO3s-Retrieval bei verianderter ILS-Breite.

Die Stabilitdt des Retrievals reagiert empfindlich auf eine ILS falscher Breite
und Hohe. Im unteren Teil oszillieren die invertierten Profile mit der Hohe.
Zwischen 25 und 38 km findet eine kleine Verdnderung der Mischungsver-

héltnisse statt. Je kleiner die Modulationsfunktion, desto kleiner sind auch
die VMR-Werte.

den Eingangsdaten der Vorwirtsrechnung iiberein, aber dafiir wird der Fehler des
HNOgs-Retrievals kompensiert. Eine Erklarung soll fiir eine kleinere, breitere ILS im
Vergleich zur exakten gegeben werden:

Die COs-Linien der Temperaturbestimmung sind dadurch ebenfalls verkleinert
und verbreitert, was nach Abschnitt 5.2.1 zu einer niedrigeren Temperatur im Re-
trieval fithrt. Die HNOg3-Linien befinden sich im selben Kanal und sind in etwa der
gleichen ILS-Verzerrung unterworfen. Diese kann beim Retrieval von HNOj3 durch
geringere Mischungsverhéaltnisse im Ergebnis oder durch eine kleinere, vorgegebe-
ne Temperatur ausgeglichen werden. Aber genau das letztere war das Ergebnis der
verdnderten ILS im zuvor durchgefiihrten Temperatur-Retrieval.
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Abb. 5.8: HNOs3-Retrieval bei veréinderter ILS-Breite und erhéhtem ~.
Die Stabilitdt des Retrievals bei starker Regularisierung reagiert schwécher
auf eine ILS falscher Breite und Hohe als bei kleiner Regularisierung. Die Os-
zillationen mit der Hohe im unteren Teil sind nur noch schwach ausgepragt.
Zwischen 20 und 38 km findet eine kleine Verdnderung der VMR-Werte mit
der gleichen Abhéngigkeit wie zuvor von der Modulationsfunktion statt.

Im betrachteten Fall ist der kompensierende Effekt allerdings so stark, daf die
Abweichungen in die umgekehrte Richtung gehen, d.h. eine kleinere Modulations-
funktion verursacht grofere VMR-Werte. Abbildung 5.9 zeigt das Ergebnis des Re-
trievals, wenn zur vorgegebenen ILS jeweils auch das zuvor aus den gleichen Spek-
tren abgeleitete Temperaturprofil verwendet wird. Die umgekehrte Reihenfolge in
der Kurvenschar zeigt deutlich die Uberkompensation der VMR-Abweichung durch
die zuvor abgeleitete Temperatur. Verglichen mit dem Retrieval bei dem das kor-
rekte Temperaturprofil verwendet wurde, sind die Anderungen aber ca. um eine
Grokenordnung geringer.

Insgesamt betrachtet sind die Abweichungen durch die verzerrte ILS aber mini-
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Abb. 5.9: HNOj3-Retrieval mit v = 5.0-10% bei veréinderter ILS-Breite und
aus gleichem Spektrum abgeleitete Temperatur.

Die fast gleiche ILS der COs-Linien beim vorhergegangenen T-Retrieval ver-
ursacht eine Uberkompensation der Effekte der verinderten ILS des HNO3-
Retrievals. Es findet durchweg eine Verdanderung der Mischungsverhéltnisse
statt, die umso grofere VMR-Werte liefert, je kleiner die Modulationsfunk-
tion ist. Verglichen mit dem Gesamtfehler sind sie aber vernachléssigbar.

mal und verglichen mit dem 10 %igen Gesamtfehler des Retrievals von HNOj ver-
nachléssigbar. In diesem sind die Fehler durch Rauschen, der Temperatur, Sichtlinie
und der spektroskopischen Daten enthalten.

5.2.3 Retrieval von N,O

Ein wichtiges Spurengas im Kanal 2 ist NoO, welches hier als Beispiel fiir die Sen-
sitivitdt des Retrievals auf die ILS in diesem Kanal benutzt wurde. Im Gegensatz
zu HNOj3; hat N,O als Quellgas sein Maximum in der Troposphére und nimmt nach
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Abb. 5.10: Referenz- und A-priori-Profil fiir das Test-Retrieval von NoO
in Kanal 2.

Eingezeichnet ist auch das Retrieval mit ungestorter ILS mit der Regula-
risierungsstéirke 1.0 - 10°. Die Einsenkung bei 25 km kann mit dem glatten
A-priori-Profil und dem verwendeten - nicht vollstdndig wiedergegeben wer-
den. Diese Regularisierungsstarke ist aber notwendig, um bei verzerrter ILS
Oszillationen zu verhindern.

oben hin ab. Die Tests wurden wie bei der Temperatur und bei HNOj3 durchgefiihrt.
Es traten auch die gleichen Phinomene in Erscheinung. Abbildung 5.10 zeigt das ver-
wendete Referenz- und A-priori-Profil. Zusétzlich ist das abgeleitete Profil aus einem
Spektrensatz mit ungestorter ILS aber einem Rauschen von 2.0 nW/(cm?srem™1)
eingezeichnet. Die Struktur bei einer Héhe von 25 km kann mit dem glatten A-priori-
Profil und dem verwendeten ~ von 1.0 - 10° nicht vollstéindig wiedergegeben werden.
Erst eine kleinere Regularisierung (< 2.0 - 10) macht dies moglich, dann treten
bei verzerrter ILS jedoch die schon bekannten Oszillationen auf, wie sie dhnlich bei
HNOj3 in Abbildung 5.7 zu sehen sind.

Die Ergebnisse mit verschieden stark verinderten ILS-Breiten sind in Abbil-
dung 5.11 gezeigt: links die Differenzen zum Referenzprofil und rechts die zum
Retrieval der Spektren mit ungestorter ILS. Bei den Héhen oberhalb von 17 km
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Abb. 5.11: NyO-Retrieval bei verdnderter ILS-Breite und erhéhtem .
Links das direkte Retrieval-Ergebnis mit den starken Abweichungen um
25 km, wo die Struktur des Referenzprofils mit dem verwendeten - nicht
wiedergegeben werden kann. Die Regularisierungsstéirke von 1.0-10° ist aber
notwendig, um Oszillationen zu verhindern. Rechts sind die Abweichungen
zum Retrieval mit ungestorter ILS dargestellt.

tritt der gleiche Effekt wie bei den Tests mit der Temperatur und HNOj; auf.
Eine kleinere Modulationsfunktion zum Rand des Interferogramms fiihrt zu einem
kleineren Volumenmischungsverhiltnis. Bei NoO kehren sich unterhalb davon die
Verhéltnisse allerdings um: Die verbreiterten Linien zusammen mit der hohen
Konzentration nahe der Tropopause konnen im Retrieval offensichtlich nur mit
noch héheren VMR-Werten angepafit werden.
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Abb. 5.12: NyO-Retrieval mit abgeleitetem T-Profil bei verbreiteter ILS.
Links abgebildet ist die Differenz zum Referenzprofil, rechts die Differenz
zum NoO-Profil aus dem Retrieval mit ungestorter ILS beim Temperatur-
und NoO-Retrieval. Die falsche Temperatur verursacht einen Versatz zu ho-
heren VMR-Werten. Wie zuvor ist die Regularisierungsstiirke von 1.0 - 10°
notwendig, um Ostzillationen zu verhindern.

Da die ILS von Kanal 1 nicht unbedingt mit der von Kanal 2 iibereinstim-
men muf, kann auch die zuvor in Kanal 1 bestimmte Temperatur so fehlerbehaftet
sein, daf es beim Retrieval von NoO im Kanal 2 nicht zu dem beschriebenen kom-
pensierenden Effekt kommt. Um dies zu quantifizieren wurden zwei verschiedene
Ergebnisse des Temperatur-Retrievals zur Inversion von N,O verwendet.

e Zuerst wurde angenommen, daf die ILS der CO,-Linien breiter sind als fiir das
Temperatur-Retrieval verwendet (ACM = —1Acy 7). Das beste Ergebnis geht nun
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in das Retrieval von N5O ein. Hier haben wir wieder die Mdoglichkeit verschieden
verformter Apparatefunktionen. Auch die theoretisch mogliche ILS entspricht auf-
grund des Einflusses des Gesichtsfeldes nicht der von Kanal 1, da die Verbreiterung
mit der Wellenzahl wichst.

Das Ergebnis sechs verschiedener Retrievals mit v = 1.0-10° ist in Abbildung 5.12
zu sehen. Links sind die Differenzen zum Referenzprofil aufgetragen; das Ergebnis
dhnelt stark dem von Abbildung 5.11, bei dem das korrekte T-Profil verwendet
wurde. Im rechten Graph ist die Wirkung des falschen Temperaturprofils besser zu
sehen, hier wurde das Profil, welches mit korrekter ILS beim Temperatur- und N,O-
Retrieval erhalten wurde, subtrahiert. Das ganze Profil ist zu gréfseren VMR-Werten
verschoben. Der kompensatorische Effekt des vorhergegangenen T-Retrievals tritt
hier genauso auf wie beim HNOjs-Retrieval. Ist die zur ILS gehérende Modulation
beim NoO-Retrieval in die gleiche Richtung verdndert wie beim T-Retrieval, so wirkt
dies der VMR-Abweichung entgegen. Unterhalb von 17 km war die Anderung des
VMR-Profils von N,O aber umgekehrt (Abb. 5.11), deswegen tritt hier nun eine ver-
starkte Abweichung auf, d.h. der Effekt einer falschen ILS im Temperatur-Retrieval
addiert sich zum Effekt der falschen ILS beim N;O-Retrieval.

e Als zweites wurde umgekehrt angenommen, daf die ILS der CO,-Linien schma-
ler waren, als die beim T-Retrieval verwendete ILS (ACM = +1Acy 1). Beim Ny,O-
Retrieval wurden nun wieder verschieden breite ILS fiir die Spektren bei der Vor-
wartsrechnung angenommen.

Abbildung 5.13 zeigt links wieder die Abweichungen vom Referenzprofil und
rechts die vom N,O-Profil aus dem Temperatur-Retrieval mit ungestorter ILS. Fast
symmetrisch zu vorher tritt nun eine Verschiebung aller Kurven zu kleineren VMR-
Werten auf. Die schmale ILS beim T-Retrieval verkleinert also die Ergebnisse der
NyO-Inversion. Eine Kompensation der Effekte tritt oberhalb von 17 km wiederum
auf, wenn die ILS der COs- und der N,O-Linien in die gleiche Richtung veréndert
wurden, in diesem Fall sind sie schmaler als erwartet. Unterhalb 17 km sind die
Verhiltnisse wieder umgekehrt: Eine schmale ILS der COs-Linien wiirde durch eine
breitere der NoO-Linien kompensiert. Zur Bewertung der Abweichungen sind die
Gesamtfehler von N,O, wie sie sich bei Flug 6 ergaben, eingezeichnet (schwarze
Quadrate).

Diese Rechnung basierte auf Daten eines Fluges mittlerer Breite. Als ungefahren
Einflufl fiir den Bereich um 25 km 14t sich ohne den ,,Temperaturversatz* ein Wert
von 4.1-10° ppbv/|cs] angeben, das sind 1.4 ppbv pro 0.1 Modulationsiinderung am
Ende des optischen Hubs. Bezogen auf die 150 ppbv des erwihnten Hohenbereichs
entspricht dies einer VMR-Abweichung von ca. 0.9 % pro 0.1 Modulationsinderung.
Bei gleichartiger ILS in den Kanélen 1 und 2 gilt dies auch beim Einfluf durch das
Temperatur-Retrieval. Da der Gesamtfehler des NoO-Retrievals bei ca. 10 % liegt,
wird der Einfluf der ILS in diesem Hohenbereich erst bei der nichsten Grofenord-
nung interessant. Oberhalb von 35 km, wo die NoO-Konzentration sehr gering ist,
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Abb. 5.13: N2O-Retrieval bei verjlingter ILS im T-Retrieval.

Wie im letzten Bild ist hier links die Differenz zum Referenzprofil und
rechts die Differenz zum NyO-Profil der Spektren mit ungestorter ILS beim
Temperatur- und N2O-Retrieval abgebildet. Die falsche Temperatur verur-
sacht einen Versatz zu kleineren VMR-Werten. Zur Bewertung sind zusitz-
lich die Gesamtfehler von N2O bei Flug 6 (schwarze Quadrate) eingezeich-
net.

erreicht der Einflufs der ILS z.T. die gleiche Gréfenordnung. Extrem geringe N,O-
Konzentrationen oberhalb von 25 km kommen durch Absinkbewegungen im strato-
sphérischen Polarwirbel zustande. Rechnungen bei einer solchen Situation (Flug 13)
bestétigen fiir den erwdhnten Hohenbereich, dafs der Einflufl der ILS zum Teil die
Grokenordnung des Gesamtfehlers erreicht.
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Abb. 5.14: Referenz- und A-priori-Profil fiir das Test-Retrieval von NO,
in Kanal 3.

Eingezeichnet ist auch das Retrieval mit ungestorter ILS mit der Regulari-
sierungsstiirke 1.0-107. Das Maximum in der Nihe der Beobachterhéhe kann
mit dem eingezeichneten A-priori-Profil und dem verwendeten, erhdhten ~
nur auf 1.4 % genau wiedergegeben werden. Wie zuvor ist diese Regulari-
sierungsstirke aber notwendig, um Oszillationen als Funktion der Héhe zu
vermeiden.

5.2.4 Retrieval von NO,

Ein wichtiges Gas, welches aus Kanal 3 bestimmt wird, ist NO,. Die Bande besteht
aus vielen Linien im Bereich um 1600 cm™!, die von z. T. grofen H,O-Linien iiber-
lagert sind. Eine Liicke ohne starke HyO-Linie existiert von 1590 bis 1595 cm ™!, in
der sowohl Wasser als auch NO, invertiert werden kann. Die Spektren wurden mit
2.0 nW/(cm?srcm™!) Rauschen berechnet. Das Retrieval zur Bestimmung der opti-
malen Regularisierungsstirke bei ungestorter ILS ergab v = 1.0-10°. Bei den Retrie-
vals mit verzerrter ILS muRte die Regularisierung auf 107 erhoht werden. In Abbil-
dung 5.14 sind das Referenz- und das A-priori-Profil von NO, dargestellt, aufierdem
das Retrieval-Ergebnis mit einer ungestorten ILS und der Regularisierungsstirke
von 1.0 - 107. Bei dieser starken Regularisierung wird das Profil im Maximum nicht
optimal wiedergegeben, die grofite absolute Abweichung tritt deshalb dort auf und
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Abb. 5.15: NOs-Retrieval bei veranderter ILS-Breite und verstiarkter Re-
gularisierung.

Rechts die Abweichungen der Retrieval-Ergebnisse von links vom ebenfalls
eingezeichneten Retrieval mit ungestorter ILS. Im Bereich der Beobachter-
hohe, wo sich auch das Maximum befindet, treten die groften Abweichungen
auf. Die Form des ausgeprigten Maximums kann mit der Regularisierungs-
stéirke 1.0-107 nicht wiedergegeben werden. Diese Regularisierungsstiirke ist
aber notwendig, um Oszillationen des Profils aufgrund der verzerrten ILS
zu verhindern.

betragt 1.4 %. Bei verinderter ILS-Breite, wie zuvor durch den CM-Koeffizienten
2. Ordnung erzeugt, treten die groften Verdnderungen genau im Maximum auf. Ab-
bildung 5.15 zeigt die Abweichungen, die wie bei den anderen Spurengasen umso gro-
Ker werden, je groRer die ILS-Verzerrung ist. Auch die Richtung ist die gleiche: Eine
verkleinerte Modulationsfunktion am Rand des Interferogramms verursacht kleinere
VMR-Werte beim Retrieval. Deutlich zutage treten diese aber erst oberhalb von
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25 km, wo das Profil auf sein Maximum zusteuert. Abbildung 5.16 zeigt oben den
Zusammenhang zwischen dem verdnderten Koeffizienten und der Halbwertsbreite
der AILS. Unten ist die Abhéngigkeit der VMR-Verédnderung ausgewéhlter Hohen
von CM-Koeffizienten dargestellt. Dabei kann die 50 km-Hd6he als reprisentativ fiir
die Hohen oberhalb des Instruments angesehen werden. In Flughohe ergibt sich die
grokte Abhingigkeit mit 6.96 - 10° ppbv/[cy|, das sind 0.13 ppbv pro 0.1 Modula-
tionsdnderung am Ende des IFGs im verwendeten Wellenzahlbereich. Verglichen mit
dem absoluten VMR-Wert von 14 ppbv dieser Hohe ergibt sich eine Anderung von
0.9 %.

Zur Abschétzung der Auswirkung durch eine zuvor in Kanal 1 bestimmte, fehler-
hafte Temperatur wurde das Ergebnis des T-Retrievals aus Spektren mit verbreiteter
ILS fiir die Temperatur von NO, in Kanal 3 herangezogen. Da die ILS dieser Kanile
nicht iibereinstimmen mufs, wurden die NO,-Retrievals alle mit dem T-Profil aus
dem Retrieval mit erhhtem =50 (sieche Abb. 5.4 auf S. 44) und der —1Acor
-Verbreiterung gerechnet. In Abbildung 5.17 ist links wie zuvor die Abweichung
zum NOs-Referenzprofil dargestellt. Oberhalb von 25 km haben sich die Ergebnisse
grundlegend gedndert. Dies ist ein kombinierter Effekt aus der Verwendung eines ab-
geleiteten T-Profils beim NO,-Retrieval und dadurch, dak dieses T-Profil aus einem
Spektrum mit verbreiteter ILS stammt.

Um den Einfluf der ILS zu erkennen, sind im rechten Teil die Differenzen beziig-
lich des Ergebnisprofils mit ungestorter ILS beim Temperatur- und NOs-Retrieval
dargestellt. Oberhalb von 23 km tritt die schon beobachtete Uberkompensation auf:
Die zu kleinen Temperaturwerte (s. Abbildung 5.4) verursachen beim Retrieval von
NO, vergroferte VMR-Werte, sogar viel zu grofie. Insbesondere ist jeweils die drit-
te Kurve von links zu beachten, da diese die gleiche Modulationsabsenkung der
zur Temperaturbestimmung verwendeten CQOs-Linien und der NO,-Linien reprisen-
tiert. Unterhalb von 23 km summieren sich die Effekte der gleichartig verzerrten
ILS vom Temperatur- und NOs-Retrieval, sind jedoch insgesamt wesentlich gerin-
ger. Zur Beurteilung der Abweichungen sind die realen Gesamtfehler zweier Meftfliige
eingezeichnet.

Im Maximum betrigt die Verdnderung durch die verzerrte ILS 0.2 ppbv bei einer
Anderung von 0.1 der Modulation, das sind 1.5 % von den bei 35 km vorhandenen
13 ppbv, also ca. 1.5mal soviel wie der Einfluf der ILS bei korrekter Temperatur. An
den beiden linken Kurven im rechten Graph ist zu sehen, daf eine Kompensation in
etwa dann eintritt, wenn das Verhéltnis der Modulationsabsenkung zwischen Kanal 1
und 3 etwa 1/2 bis 1/3 betragt.

Da der Gesamtfehler von NO; bei ca. 20 % liegt, ist der Einfluf der ILS oberhalb
von 20 km von untergeordneter Bedeutung. Darunter liegt die Konzentration von
NO, selbst unter 1 ppbv, dort hat der Einfluk der verdinderten ILS zum Teil die
gleiche Grofenordnung wie der Gesamtfehler.
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Abb. 5.16: Halbwertsbreite und ausgewahlte Tangentenhohen beim Retrie-
val von NO2 mit erhdhter Regularisierungsstérke.

Oben: FWHM der verzerrten AILS des Microwindows in Abhéngigkeit des
CM-Koeffizienten 2. Ordnung. Unten: Ergebnis des VMR-Retrievals fiir
sechs Tangentenhohen in gleicher Abhéngigkeit wie oben.
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5 Empfindlichkeit des Retrievals auf die Apparatefunktion
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Abb. 5.17: NOs-Retrieval bei verbreiteter ILS im T-Retrieval.

Links abgebildet ist die Differenz zum Referenzprofil, rechts die Differenz
zum NOg-Profil mit ungestérter ILS beim Temperatur- und NOq-Retrieval.
Die falsche Temperatur verursacht einen Versatz zu hoheren VMR-Werten.
Im Bereich der Beobachterh6he, wo sich auch das Maximum befindet, treten
die grofiten Abweichungen auf. Zur Verénderung durch die verbreiterte ILS
des T-Retrievals in Kanal 1 kommt im Kanal 3 der Effekt der verinderten

ILS-Breite hinzu.

5.2.5 Retrieval bei asymmetrischer ILS

Auch der Einfluf einer asymmetrisch verzerrten ILS auf das Spurengas-Retrieval
wurde getestet. Zur Parametrisierung wurde der 3. Koeffizient der Entwicklung der
Charakteristischen Modulationsfunktion verwendet (s. Abschnitt 5.1). Da wir die un-
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geraden Monome nur fiir die Phase der CM verwendet haben, wird dadurch haupt-
séchlich eine Asymmetrie in der ILS verursacht. Eine minimale Verdnderung der
Halbwertsbreite findet jedoch auch statt. Da die Ableitung der Potenzen ab 2. Ord-
nung fiir x=0 stets null betrigt, ist der Schwerpunkt der ILS trotz der Asymmetrie
nicht beeinfluit. Eine Asymmetrie, die eine Verschiebung der ILS zur Folge hat, muf
nicht betrachtet werden, da diese alle Linien betrifft und im Zuge der Kalibrierung
fiir jeden Kanal korrigiert werden kann oder beim Retrieval als weiterer Parameter
angepalit wird.

Die Einfliisse auf das Retrieval sind noch beim Vielfachen der bisher festgestellten
asymmetrischen Verzerrung so klein, daf sie vernachlissigt werden konnen.

5.3 Fazit der Retrievaltests

Die vorhergehenden Tests zeigen, dafs die Verwendung einer ungenauen ILS die In-
stabilitdten im Hohenprofil-Retrieval fordert und systematische Retrievalfehler ver-
ursachen kann. Die Oszillationen verschwinden im Vergleich zur korrekten ILS erst
bei erhohter Regularisierung. Bemerkenswert dabei ist, daf die Grofe der Oszillatio-
nen nicht nur von der Stirke der ILS-Verzerrung, sondern auch von der Profilform
und den Absolutwerten abhingt. Bei HNO; (Abbildung 5.7) beispielsweise ist die
VMR-Anderung in etwa proportional der ILS-Verbreiterung. Wihrend die Punkte
der oberen Hohen zwischen 30 und 35 km in die gleiche Richtung verédndert werden,
beginnen benachbarte Punkte der unteren Hohen schon bei der kleinsten verwende-
ten ILS-Verbreiterung in entgegengesetzte Richtung abzuweichen.

Die Erhéhung der Regularisierungsstéirke bedeutet eine Einschrinkung der Frei-
heitsgrade und damit eine Verminderung der Hohenauflosung. Bei den durchgefiihr-
ten Tests mufste dabei fiir die kleinste ILS-Verzerrung meist ein 5-fach erhéhtes
verwendet werden, was einen Verlust von ca. 2 Freiheitsgraden von urspriinglich 10
auf 8 mit sich brachte.?

Die Rechnungen haben fiir die betrachteten Spurengase gezeigt, dafl im Vergleich
zum Gesamtfehler der Einflufs durch eine begrenzt fehlerbehaftete ILS kaum ins Ge-
wicht fallt. Will man jedoch den Einfluf der ILS auf die Temperatur unter 0.5 K
und auf die Spurengase unter 1 % halten, so ist die Modulationsfunktion etwa mit
einer Genauigkeit von 0.1 zu bestimmen. Nimmt man diesen Wert als Grundlage
fiir eine Abschétzung der Halbwertsbreite der ILS, so ergibt sich daraus eine wellen-
zahlabhéngige, erforderliche Genauigkeit, wie sie in Abbildung 5.18 dargestellt ist.
Im Kapitel 8 wird gezeigt, dak diese Genauigkeit bei einem Mefkflug fiir die meisten
Wellenzahlbereiche erreichbar ist.

2Bei der MeRgeometrie von MIPAS-B2 mit dem Tangentenhdhenabstand von ca. 3 km bildet
jede Tangentenhdhe in etwa einen Freiheitsgrad.
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Erforderliche relative ILS-Genauigkeit
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Abb. 5.18: Erforderliche relative Genauigkeit der Halbwertsbreite
(FWHM) der ILS.

Um den Einfluf der ILS auf die Retrieval-Ergebnisse im Maximum etwa un-
ter 1 % (Temperatur 0.5 K) zu halten, muf die FWHM der ILS (bzw. AILS)
besser als die gezeigten Kurven bekannt sein. Dies ist gleichbedeutend mit
einer Unsicherheit des quadratischen Anteils der Modulation am Ende des
IFGs von 0.1.

Wird fiir das VMR-Retrieval ein Temperaturprofil genommen, welches aus Spek-
tren mit gleichem Modulationsfehler entstand, so werden die Einfliisse der ILS auf
die VMR-Werte meist geringer. Eine Ausnahme bildet das Spurengas NO,, bei dem
in unteren Hohen die Verdnderung in der Grofenordnung der VMR-Werte selbst
liegt und in den oberen Hohen eine Uberkompensation stattfindet. Das aus einem
Retrieval erhaltene, fehlerbehaftete T-Profil beeinflutt das NOs-Retrieval stiarker als
die verbreiterte ILS. Die in Abbildung 5.18 dargestellten Kurven ergeben fiir NO,
im Maximum des Profils dann eine Abweichung von ca. 1.5 %.
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Kapitel 6

Methoden zur ILS-Bestimmung

Wie in Abschnitt 3.1.2 beschrieben, manifestiert sich die ILS (Instrumental Line
Shape) in der vom Spektrometer erzeugten Linienform einer monochromatischen
Einstrahlung. Am néchstliegenden scheint deshalb zu sein, die ILS mit einem La-
ser als Lichtquelle direkt zu messen. Dies hat jedoch zwei Nachteile: Wie in Ab-
schnitt 3.1.3 gezeigt, hiangt die ILS vom Gesichtsfeld ab, der Laser miifite deshalb so
aufgeweitet werden, daft er alle Einstrahlwinkel homogen abdeckt. Auferdem liefert
eine solche Messung nur die ILS fiir die Wellenzahl des Lasers.

Im folgenden werden drei Methoden vorgestellt, die in verschiedenen Situationen
angewandt werden konnen.

6.1 Bestimmung der ILS mit Hilfe von Gaszellen

Zur genau definierten Erzeugung von Linien hat man die Moglichkeit, in eine mit
Fenstern versehene Gaszelle (Kiivette) ein bestimmtes Gas einzufiillen, dessen Li-
nien in den Wellenzahlbereichen liegen, in denen man die ILS bestimmen mdochte.
Senkt man den Druck des Gases so weit ab, daf die Druckverbreiterung verschwin-
det, so wird die Linienform durch die temperaturabhingige Dopplerverbreiterung
bestimmt (Hollas [19]). Liegt die resultierende Breite weit unterhalb der Instrumen-
tenauflosung, so ist die Linienform in den gemessenen Spektren nur noch durch die
Apparatefunktion bestimmt.

Anders ist es bei hochauflésenden Gerédten mit ILS-Breiten in der Gréfenord-
nung der Dopplerverbreiterung. Dort kann aber durch eine Vorwértsrechnung die
theoretische Linienform berechnet werden. Jede Abweichung davon muf als Storung
durch die ILS aufgefafst werden.

Hase [16] fiihrt eine solche Bestimmung der ILS fiir ein am Boden stationér
betriebenes Gerit des Typs 'Bruker IF'S 120HR’ durch. Standardgas hierfiir ist N5O,
was in beiden Detektorzweigen dieses Instruments auflésbare Absorptionsbanden
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besitzt und sehr leicht zu handhaben ist.

Fiir die Anpassung der Vorwirtsrechnung an die Gaszellenmessung wird dabei
eine punktweise Darstellung der komplexen Modulationsfunktion mit je 20 Punk-
ten fiir den Betrag und die Phase benutzt. Eine Zerlegung in Dreiecke ermdoglicht
es, diese Punkte gleichzeitig als Koeffizienten fiir die Basisfunktionen der ILS im
Spektralraum zu verwenden.

Da das Instrument an Ort und Stelle mit der Kiivette ausgestattet und die
Optik entsprechend modifiziert werden kann, entspricht die so bestimmte ILS genau
derjenigen der atmosphérischen Messungen.

6.2 Bestimmung der ILS aus isolierten Linien

Seit Marz 2002 ist der europiische Umweltsatellit ENVISAT in einem sonnensyn-
chronen Orbit. Auf diesem Satelliten befindet sich ebenfalls ein MIPAS, dhnlich den
Geréten, die am IMK auf einem Stratosphirenflugzeug bzw. einem Ballon betrieben
werden.

Zur Bestimmung der ILS von MIPAS auf ENVISAT wurden von Lachance [25]
mehrere Moglichkeiten betrachtet und getestet. Es erwies sich als giinstig, die ILS
direkt aus isolierten, ausgesuchten Linien in den gemessenen Atmosphéirenspektren
zu bestimmen. Dies ist beim Satelliten durch Anwendung eines Mefmodes méglich,
der die obersten Atmosphéarenschichten sondiert. Dort sind nur noch Linien weniger
Molekiile sichtbar, wie z.B. CO5, Ny;O und Wasser. Aufgrund der fehlenden Druck-
verbreiterung und der im Vergleich zur Dopplerverbreiterung niedrigen Auflésung
spiegeln diese Linien direkt die ILS wider.

Als Parametrisierung fiir die ILS wurde ein spezieller Satz von Justierungs- und
anderen Parametern des Instruments gewéhlt, die die ILS direkt beeinflussen. Aus
diesen Parametern wird nun die ILS berechnet, und in einem Minimierungsalgo-
rithmus werden die Parameter variiert und an die gemessene Linie angepaft. Das
Verfahren wird mit PIFM (Parametric ILS Fitting Method) bezeichnet. Damit ist
die ILS punktuell fiir einige Wellenzahlen bekannt. Um sie an einer beliebigen Wel-
lenzahl zu berechnen, wird ein spezielles Interpolationsverfahren angewandt.

6.3 Entfaltung der ILS aus vielen Linien

Fiir nebeneinanderliegende Linien in einem schmalen Spektralbereich ist die ILS
beinahe identisch. Dies hingt damit zusammen, daf sich die wellenzahlabhéingigen
Eigenschaften des Instruments nicht sprunghaft andern. Wurde die Optik des Instru-
ments z.B. auf die Interferometerbedingung ausgelegt und ist sie korrekt justiert, so
sinkt die Modulation bei der zugehorigen Grenzwellenzahl (s. Seite 23) am Ende des
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Interferogramms auf ca. 60 % des zentralen Werts ab. Dabei wird genau der Bereich
bis zum 1. Haidinger-Ring detektiert. Bei Anderung der Wellenzahl éndert sich der
Radius der Haidinger-Ringe, jedoch tritt nur eine Verdnderung der Modulation von
6 - 10~* pro Wellenzahl ein. Die Degradierung des Interferogramms hingt also nur
schwach von der Wellenzahl ab und ist somit fiir die Linien eines kleinen Bereichs
des Spektrums nahezu gleich. Eine ungewollte Beeinflussung des Gesichtsfeldes (Ab-
schattung oder dhnliches) wird ebenso schwach von der Wellenzahl abhéingen, so dak
die Degradierung fiir einen schmalen Spektralbereich einer Faltung des eingestrahl-
ten Spektrums mit der ILS entspricht. In Umkehrung sollte es demnach méglich
sein, zusammen mit einem vorwértsgerechneten Spektrum aus a priori bekannten
Mischungsverhéltnissen, die ILS zu entfalten.

Am besten eignen sich dafiir Spektren hoher Tangentenhohe, da deren Lini-
en kaum druckverbreitert und aufgrund der geringen Konzentrationen selten ge-
sittigt sind. Eine Anderung der Konzentration beeinfluft in diesem Fall nur noch
die Groke, aber wenig die Form der Linien. Letzteres ist besonders wichtig, da die
VMR-Werte fiir die bendtigte Vorwértsrechnung aus A-priori-Profilen oder ersten
Retrievals stammen, welche mit nomineller ILS durchgefiihrt werden muften.

6.4 Wahl des Verfahrens

Eine Bestimmung der ILS im Labor mit einer Kiivette wie beim bodengebundenen
Instrument (s. Abschnitt 6.1) kommt fiir das Ballongerét nicht in Frage, da sich die
Justierung wiahrend des Aufstiegs dndern kann. Auch wenn bei Erreichen der end-
giiltigen Flughohe wieder auf maximale Intensitat justiert wird, ist nicht gesichert,
dak die gleiche ILS wie am Boden giiltig ist. So fiihrt z.B. eine Dejustierung der
optischen Achse zwischen Interferometer und Dewar von nur 0.5 mm zu einer Ver-
breiterung der Apparatefunktion bei 2100 cm™' um 1 %, 1 mm Dejustierung schon
zu iiber 4 %.

Auch die Methode von Lachance (s. Abschnitt 6.2) ist fiir MIPAS-B2 ungeeig-
net, da in einer Flughdhe von 30 bis 40 km nicht in allen Spektralkanilen geniigend
isolierte Linien zu finden sind. Zudem muf das Signal/Rauschverhéltnis der einzel-
nen Linie moglichst grof sein, da sich jede statistische Abweichung direkt in die ILS
iibertragt.

Fast an jeder Stelle der vier Kanile von MIPAS-B2 sind die Linien verschiede-
ner Spurengase dicht nebeneinander. In einem kleinen Bereich sind die Signaturen
immer mit der gleichen ILS gefaltet. Es scheint daher zweckméifig, als Verfahren
zur Bestimmung der ILS die Entfaltung aus mehreren Linien zu verwenden, die
eben genau diesen Umstand ausnutzt. Dadurch wird es moglich, die ILS direkt aus
den Messungen eines Fluges zu bestimmen, aus denen spiter die Spurengasprofile
abgeleitet werden.
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Kapitel 7

Die Entfaltungsmethode zur
Gewinnung der Modulations- bzw.
Apparatefunktion

7.1 Faltung und Entfaltung

In Abschnitt 3.1.3 wurde gezeigt, wie sich bei einem Interferometer mit endlich
grofem Gesichtsfeld das gemessene Spektrum S(v) aus dem urspriinglichen Spek-
trum S;,f(v) und der ILS zusammensetzt. Im allgemeinen Fall kann dieser Zusam-
menhang nicht als Faltung geschrieben werden, da sich die ILS mit der Wellenzahl
andert. Diese Anderung geht aber sehr langsam vonstatten und nimmt erst in Ka-
nal 3 und 4 an Starke zu.

Da das Retrieval von Spurengasen nur in kleinen spektralen Fenstern stattfindet,
kann innerhalb dieser Microwindows die ILS als konstant angenommen und der
mittleren Wellenzahl 7,y zugeordnet werden. In diesem Fall kann der erwihnte
Zusammenhang als Faltung geschrieben werden.

Sv) =~ /Smf(uo) ILS(v — vy, Upw) dig (7.1)

Sinf(V) @ ILS(v, Upw) (7.2)

Mit dem Faltungssatz konnen wir die letzte Gleichung fouriertransformieren. Die

Apparatefunktion des Microwindows der Wellenzahl 7,1, bezeichnen wir von nun
an vereinfacht mit /LS (v).

FTH[S(v)] ~ FT"[Spn(v) @ ILS(v)] (7.3)

FTH[Sis(v)] - FTT[ILS(v)] (7.4)

Die Auflésung nach der ILS bzw. MOD ergibt eine erste Naherung fiir die Apparate-

funktion des betrachteten Bereichs, die der Umkehrung der Faltung in Gleichung 7.2
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entspricht und deshalb als Entfaltung bezeichnet wird.

MOD(z) = FT*[ILS(V)]%% (7.5)
ILS(v) ~ FT [%] (7.6)

Die fouriertransformierten Spektren des Quotienten entsprechen nicht den gemesse-
nen Interferogrammen, da wir nur ein kleines Wellenzahlfenster betrachtet haben.

Um zu erkennen, was das Herausschneiden eines spektralen Bereichs fiir die Fal-
tung bedeutet, unterteilen wir S;,;(v) in Gleichung 7.2 mit Hilfe der spektralen
Rechteckfunktion Ra, () in den Innenbereich R := Ra, (v — 14) und den Aufenbe-
reich R := 1 — Ra, (v — 1p).

Sw) = (RSint(v) + RSims(v)) ® {LS(V) (7.7)
= (RSins(v)) ® ILS(v) + (RSins(v)) @ ILS(v)

Lost man diese Gleichung nach der ILS bzw. MOD des ersten Terms auf, so ergibt
sich:
FTT[S(v) — (R Sins(v)) ® ILS(v)]

MOD(z) = TR 6] (7.8)

Der Zéhler beinhaltet im Argument der Fouriertransformation das ganze gemessene
Spektrum, von dem noch der Aufenbereich von S;,;, gefaltet mit der ILS, sub-
trahiert wird. Im Innenbereich sind das die Anteile, die durch die Faltung mit der
ILS von aufen in den Innenbereich hineinragen, also Linien knapp auferhalb der
Bereichsgrenzen, die durch die Ausdehnung der ILS den Innenbereich beeinflussen.

Da die ILS nach wenigen cm~! bereits auf null absinkt, wird bei gréferer Ent-
fernung vom Innenbereich der EinfluR des Ausschnittsoperators R verschwinden.
Dadurch werden die zwei Terme im Zihler gleich und das Argument der Fourier-
transformation null. Wir spalten deshalb S(v) ebenfalls in die zwei Bereiche auf und
verrechnen sie mit dem zweitem Term des Zéhlers. Es ergibt sich der Innenbereich
des gemessenen Spektrums mit zwei Korrekturen:!

+ | RS(W) = RA(R Sing (v) @ ILS(v)}
+R{(R Sins(v)) ® ILS(v)}
FT+[R Sins(v)]

FT

MOD(z) = (7.9)
Interpretation:

Die Faltung des ungestorten, ausgeschnittenen Spektrums R S;,, () mit der Appara-
tefunktion ergibt nicht nur das gleich ausgeschnittene, gemessene Spektrum R S(v),

!Eine einfachere Herleitung der Gleichung 7.9 findet sich in Anhang B.
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sondern benotigt noch zwei Korrekturterme. Der erste stellt den Einflufl der Linien
des Aufenbereichs in den Innenbereich dar. Der zweite, positive Term ist der fehlen-
de Anteil im Aufenbereich nahe der Grenzen, der aus den Linien des Innenbereichs
durch die faltungsbedingte Verbreiterung entsteht. Beide Einfliisse verschwinden,
wenn man sich von den Bereichsgrenzen entfernt.

Da in die Korrekturterme auf der rechten Seite der Gleichung 7.9 auch die Ap-
paratefunktion mit eingeht, ist die Berechnung nur iterativ moglich.

Als erste Naherung fiir die ILS kann die unkorrigierte Entfaltung nach Glei-
chung 7.6 dienen.

7.2 Realisierung der Entfaltung

An der rechten Seite der Gleichung 7.9 erkennt man, welche Vorbereitungen fiir
die Entfaltung der ILS aus den Spektren notwendig sind. Folgende Schritte werden
durchgefiihrt:

e Erzeugung von unapodisierten Spektren aus den Messungen eines MIPAS-B2-
Flugs.

Temperatur aus ECMWF-Daten oder erstem Retrieval erzeugen.

Grobes Retrieval der wichtigsten Spurengase, oder Standardprofile nutzen.

Vorwértsrechnung von theoretischen Spektren ohne Faltung mit der ILS.

Entfaltungsprozedur fiir kleine Fenster durchfiihren.

7.2.1 Erzeugung der unapodisierten Spektren

Aus den Messungen eines MIPAS-B2-Flugs werden zunéchst kalibrierte Spektren
aus den Rohinterferogrammen gewonnen. Fiir das spitere Retrieval werden diese
Norton-Beer-apodisiert. Fiir die Entfaltung miissen unapodisierte Spektren erzeugt
werden. Am besten geeignet sind die obersten Tangentenhohen, da hier aufgrund der
fehlenden Druckverbreiterung am meisten Information iiber die ILS in den Linien
vorhanden ist.

Bei einer Flughohe von ca. 40 km haben sich die Messungen einer Elevation
von ca. —0.7° als brauchbar erwiesen. Bei 30 km Beobachterh6he war die +2°-
Messung fiir die ILS-Bestimmung mit der Entfaltung durchfiihrbar. Bei diesen
Konstellationen ist eine ausreichende Anzahl von Linien mit geniigend grofem Si-
gnal /Rauschverhiltnis vorhanden.
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7.2.2 Temperatur und Spurengase der Vorwartsrechnung

Das Temperatur- und die Spurengasprofile werden aus ersten Retrievals genommen.
Diese konnen aufgrund der unbekannten Apparatefunktion fehlerbehaftet sein. Da
jedoch nur die obersten Tangentenh6hen bzw. die +2 °-Messungen fiir die Entfaltung
benétigt werden, ist dies unkritisch. Die Konzentrationsverteilung der Gase oberhalb
von 30 km beeinflufst hauptsichlich die Hohe der Linien. Die Druckverbreiterung ist
kaum noch vorhanden, so daf optisch diinne Linien durch diese Unsicherheit nur
skaliert werden. Gesittigte Linien hingegen veriindern ihre Breite bei Anderung der
Konzentration und kénnen dadurch Information iiber die ILS verlieren.

7.2.3 Vorwirtsrechnung der ungefalteten Spektren

Bei der Entfaltung findet eine Division von fouriertransformierten Spektren statt.
Diese sind jedoch nur diskret auf endlich vielen Stiitzstellen vorhanden. Zur Vermei-
dung von Interpolationsfehlern bei der numerischen Berechnung miissen die unge-
falteten Spektren von vornherein so erzeugt werden, dafk sie nach der Fouriertrans-
formation gleiche Stiitzstellen enthalten.

Gleiche Stiitzstellenabstinde im Interferogrammraum erhélt man genau dann,
wenn die Ausschnitte der Spektren im Spektralraum gleich grof sind. Da aus Ge-
schwindigkeitsgriinden eine schnelle Fouriertransformation (FFT) durchgefiihrt wer-
den sollte, mufl die Liinge der spektralen Ausschnitte auf 2 Punkte erweitert wer-
den. Das Punktegitter der vorwartsgerechneten Spektren muf sehr eng sein, um die
schmalen, ungefalteten Linien wiedergeben zu konnen. Im Gegensatz dazu ist das
Gitter der gemessenen Spektren relativ weit, da dieses durch die Auflésung des In-
struments bestimmt wird. Ein interpolierendes ,,oversampling” der Flugspektren ist
nicht moglich, da dies eine Punktanzahl von mehreren Millionen zur Folge hétte,
was beziiglich FFT numerisch nicht mehr handhabbar ist.

Die Losung dieses Problems ist eine Stiitzstellensynchronisierung, d.h. das Punk-
tegitter der theoretischen Spektren wird schon bei der Berechnung genau so gewéhlt,
dak es sowohl im gewiinschten, als auch mit dem auf die néchste Zweierpotenz er-
weiterten Ausschnitt des gemessenen Spektrums iibereinstimmt. Die Rechnung (s.
Anhang C) zeigt, daf dies dann erreicht wird, wenn das Verhéltnis der Stiitzstellen-
absténde selbst genau 2"(n € IN) betragt.

Fiir die Vorwirtsrechnung wird also die Stiitzstellenbreite des Flugspektrums
solange durch zwei dividiert, bis diese unterhalb des maximalen Stiitzstellenabstands
von KOPRA (= 5-107* em™!) liegt. Die resultierende Gitterweite betriigt dann
ca. 3.125-107* ¢m ™! und das Verhiltnis der Stiitzstellenbreiten 1/64 oder 1/32, je
nachdem, ob das gemessene Spektrum zur néchsten oder iibernichsten Zweierpotenz
erweitert wurde.

Die mit KOPRA berechneten Spektren setzen aufgrund des kleinen Stiitzstel-
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lenabstands eine erhebliche Kapazitit des Rechners voraus. Reicht diese nicht aus,
so muf bei der Aufteilung des Wellenzahlbereichs eines Kanals in z.B. je 100 cm ™!
auf eine Erweiterung von einigen cm~' an beiden Enden fiir eine Uberlappung ge-
achtet werden. Mit dem mittlerweile am IMK vorhandenen Rechner-Cluster ist eine
Berechnung jedes Kanals an einem Stiick moglich.

Effekte durch ein nichtvorhandenes lokales thermodynamisches Gleichgewicht
(non-LTE) miissen nicht beriicksichtigt werden, da diese hauptséichlich die gesamte
Emission einer Rotations-Vibrationsbande verindern und die Effekte erst in grofien
Hoéhen auftreten.

7.2.4 Die Entfaltungsprozedur

Zur Programmierung der gesamten Entfaltung samt Korrekturen und Glattungen
wurde IDL (Interactive Data Language) gewéhlt, da hier der Umgang mit Vektoren
und Matrizen im Reellen und Komplexen sehr einfach formulierbar ist.

Aus dem gemessenen und dem vorwértsgerechneten Spektrum wird jeweils das
gewiinschte Fenster fiir die Entfaltung ausgeschnitten. Geméf Gleichung 7.9 wird nur
der Ausschnitt auf der positiven Achse gebraucht, es konnen deshalb beide Spektren
direkt so verwendet werden, wie sie vorliegen. Beim ersten Durchgang werden noch
keine Korrekturen gemacht, auch nicht mit der theoretischen ILS, um zu einem
neutralen, von Annahmen méglichst unabhingigen Ergebnis zu gelangen.

Nach der Erweiterung der Punktezahl des spektralen Ausschnitts auf die néchste
Zweierpotenz findet getrennt die FFT statt. Die Ergebnisse im Interferogrammraum
sind komplex, da nur positive Wellenzahlen Verwendung fanden. Aufgrund des feinen
Punktegitters des theoretischen Spektrums erstreckt sich das zugehorige Interfero-
gramm iiber ein Vielfaches des maximalen optischen Weges. Die Entfaltung findet
nur im Bereich innerhalb des optischen Gangunterschieds statt, zuziiglich der Er-
weiterung auf die néichste oder {ibernéachste Zweierpotenz, die bei der Erzeugung des
Flugspektrums verwendet wurde.

Die Division ist nicht unproblematisch, da der Nenner F7"[R S;,¢(v)] durchaus
auch in der komplexen Ebene der Null nahe kommen kann. Durch die Ungenauig-
keit der Messung wird der Quotient fiir solch einen Punkt stark vom korrekten Wert
abweichen. Nach der Division wird deshalb eine Uberpriifung des Ergebnisses und
eine Glattung notwendig sein (siehe unten). Dies ist gerechtfertigt, da fiir die Mo-
dulation eine stetige, differenzierbare Funktion bis zum Ende des Interferogramms
zu erwarten ist.

Da fiir die folgenden Durchgéinge in den beiden Korrekturtermen die Faltung
der ILS mit S;,;(v) zu berechnen ist, muf eine Anpassung an dessen Punktraster
stattfinden. Dies geschieht durch die Erweiterung der Modulationsfunktion auf die
Punktanzahl des erweiterten Ausschnitts von R S;,,s(~) mit Nullen. Da die MOD au-
Kerhalb des Interferogramms definitionsgeméf null ist, entspricht dies der bestmog-
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lichen Interpolation der ILS. Vom gefalteten Spektrum werden nur die Stiitzstellen
des Flugspektrums und die Wellenzahlbereiche in der Ndahe der Grenzen benétigt.
Die Faltung des ersten Korrekturterms im Zahler der Gleichung 7.9 wird deshalb
nur fiir eine kleine wihlbare Anzahl von Punkten innerhalb des Bereichs berechnet.
Fiir den zweiten Korrekturterm mufl die Faltung aufserhalb des Bereichs berechnet
werden. Hier kommt uns die Erweiterung auf die néchste Zweierpotenz zugute, die
nun auf beiden Seiten halbiert angehéngt wird. Die Faltung des zweiten Korrektur-
terms mufl nur fiir diese angehdngten Punkte berechnet werden. Allerdings sollte
die Groke des ganzen Wellenzahlfensters fiir die Entfaltung so gewihlt werden, daf
der Erweiterungsbereich geniigend Seitenschwinger der ILS beinhalten kann, um de-
ren Einflul zu beriicksichtigen. Bei MIPAS-B2 mit einem optischen Gesamthub von
29 cm mindestens 1 cm™! auf beiden Seiten.

Die Konvergenz ist bereits nach ca. 5 [terationsschritten erreicht. In ungiinstigen
Féllen kann es vorkommen, daf eine Oszillation von Schritt zu Schritt auftritt, bei
der die ILS zwischen zwei Zustinden wechselt, sich aber sonst nicht mehr dndert.
Teilweise kann dies durch die im folgenden beschriebenen Glittungsmalknahmen
verhindert werden.

7.2.5 Die Glattungen in der Entfaltungsprozedur

Aufgrund des Rauschens in den Flugspektren und der ungenauen Kenntnis der at-
mosphéarischen Parameter sind die berechneten Punkte der entfalteten Modulati-
onsfunktion einer Streuung unterworfen. Eine objektive Glattung ist notwendig, um
eine Verdnderung in Richtung der nominellen ILS zu verhindern. Nachfolgende Ei-
genschaften werden angenommen:

e Die MOD ist stetig und differenzierbar im Interferogrammbereich.
e Der Wertebereich ist in der Gréfsenordnung von eins.

e Einzelne Ausreiferpunkte sind nicht real.

Alle Filteroperationen, die als Grundlage eine Entfernung hoher Frequenzen der
Funktion haben, kénnen nicht angewandt werden, da diese sprunghafte Anderun-
gen, wie sie am Rande des Interferogramms entstehen, abschwichen wiirden. Dies
kiime einer Apodisation gleich und ergibe eine zu breite ILS mit einem zu kleinen
Maximum.

Stark fehlerbehaftet sind offensichtlich die Punkte, bei denen der Betrag des Nen-
ners, also das fouriertransformierte, theoretische Spektrum, fast null war. Es zeigt
sich, daf solche Punkte meist in Gruppen mehrerer aufeinanderfolgender Punkte
auftreten, die im folgenden als kritische Gruppen bezeichnet werden. Diese werden
aus der Modulationsfunktion entfernt und durch eine Interpolation mit den Rand-
punkten (die ersten Punkte auferhalb der kritischen Gruppe) ersetzt. Dies geschieht
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MebB- Vorwirts-
Spektrum S Spektrum Sinf

= =x

A 4

(RS) Entfaltung

ILS

Korrektur:
—> A Stop
R S -AS+ AS,
(I-R) S, ;
R Sinf

AS. AS, A )

Faltung

Abb. 7.1: Entfaltungsprozef mit den Korrekturtermen ASy, ASy fiir die
beiden Randeffekte der Faltung.

'R’ ist die Rechteckfunktion, die aus dem Spektrum den Teil ausschneidet,
der entfaltet werden soll. Nach fiinfmaligem Durchlaufen kann der Prozefs
meist abgebrochen werden. Der Entfaltung folgt die Glattung wie sie in
Abschnitt 7.2.5 beschrieben wird. Der Abbruch findet statt, wenn die Kon-
vergenz (Anderung der ILS fillt unter eine bestimmte Schranke) oder die
vorgegebene Maximalzahl von Iterationen erreicht wird.
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fiir den Betrag und die Phase der MOD separat. Damit sind potentielle Pole aus der
Modulationsfunktion beseitigt.

Weitere Ausreiferpunkte werden in Betrag oder Phase getrennt identifiziert. Der
Betrag sollte zwischen null und eins liegen, so daf Punkte oberhalb einer einstell-
baren Schwelle (ca. 1.3) als Ausreiffer angesehen werden. Bei der Phase wird zu-
erst eine Anpassung mit einem Polynom niederer Ordnung vorgenommen (drei oder
fiinf). Liegt die Differenz zu diesem Polynom iiber einer bestimmten Schwelle (ca.
0.3), so kann dieser Punkt als Ausreifier angesehen werden. Erfahrungsgeméf wird
die Phase nicht so grof, dak diese bis zum Sprungwinkel -7 des Bogens reicht. Nur
bei starkem Versatz der Wellenzahlen kommt dies vor und wird entsprechend bei
der Anpassung des Polynoms beriicksichtigt. Die Ausreifler werden jeweils durch
Mittelwerte der Nachbarpunkte ersetzt.

Eine getrennte Glattung von Betrag und Phase ist wichtig, da sich die Modulati-
onsfunktion in der komplexen Ebene um den Nullpunkt herum in einem Bogenstiick
erstreckt. Eine direkte zweidimensionale Glattung bréchte die Mittelwerte ndher
an den Nullpunkt, was sich vom wahren Verlauf entfernen wiirde. Die Glattung in
Polarkoordinaten vermindert diesen Effekt.

Nach der Division ist bei der Modulation oft beobachtbar, daf der zentrale Teil
um die Null herum von der Umgebung abgesetzt ist. Dies entspricht einem “offset”
oder Kontinuumsuntergrund im ausgeschnittenen Flugspektrum, der von der Vor-
wartsrechnung nicht reproduziert wird. In solch einem Fall kann der Ausschnitt des
gemessenen Spektrums schon vor der Fouriertransformation in der Intensitit ver-
schoben werden, so dak der erwidhnte Absatz in der MOD verschwindet. Dies ent-
spricht gleichzeitig einer Normierung der Fliche der ILS auf eins. Diese Korrektur
funktioniert nicht, wenn die Gesamtintensititen der beiden Spektren aus anderen
Griinden nicht {ibereinstimmen. Durch eine Polynomanpassung der Modulations-
funktion ohne den abgesetzten Teil in der Mitte kann die ILS unabhéngig von einem
Untergrund skaliert werden.

Normalerweise ist die Interferogrammlénge gut bekannt. Die Modulation kénn-
te aber aufgrund einer Dejustierung vorher schon stark absinken. Wenn die sich
abzeichnende Punkteverteilung es zuldft, kann eine Polynomanpassung der Modu-
lationsfunktion stattfinden. Dies ist sinnvoll, um das Rauschen in der ILS zu unter-
driicken, aber nur dann, wenn keine Charakteristische Modulation berechnet werden
kann. Bei MIPAS-B2 wird die Polynomanpassung nicht durchgefiihrt, da konstruk-
tionsbedingt die Berechnung der CM mdglich ist.

Aufserhalb der Interferogrammléinge ist die Modulationsfunktion null. Bei der
Entfaltung entsteht hier eine dem Rauschen dhnliche Streuung, die durch das ver-
anderte Punktegitter bei der Beschrinkung auf den kleinen Wellenzahlbereich mit
der Fouriertransformation entsteht. Der Bereich aufierhalb des maximalen Gangun-
terschieds wird deshalb auf null gesetzt.



74 7 Die Entfaltungsmethode zur Gewinnung der Apparatefunktion

7.3 Bestimmung der Charakteristischen Modula-
tionsfunktion

Wie in Abschnitt 3.2 eingefiihrt, kann unter der Vorgabe, dafs die ILS nur vom Detek-
torgesichtsfeld abhéngt, eine CM fiir jeden Kanal bestimmt werden. Bei MIPAS-B2
wird dies durch die robuste Pendelkonstruktion mit den Tripelspiegeln und den un-
beweglich montierten Retroreflektoren bewerkstelligt. Im Detektordewar wird der
IR-Strahl fiir die vier Kanile aufgespalten, so daf diese nicht notwendigerweise die-
selbe CM besitzen miissen.

Alle plausiblen Punkte der einzelnen Entfaltungsergebnisse der verschiedenen
Wellenzahlen eines Kanals werden zu einer CM pro Kanal zusammengefiihrt. Als
Kriterien dafiir, welche der Modulationsfunktionen verwendet werden, dienen die
Standardabweichungen der komplexen MOD beziiglich ihrer Polynomanpassungen
(RMS-Werte des Betrags und der Phase). Diese werden sowohl durch Rauschen
bzw. zu wenige Linien oberhalb des Rauschniveaus als auch durch schlecht passen-
de Linien in der Vorwértsrechnung erhoht. Fiir eine flexible Berechnung der CM
wurde in den Standardeinstellungen der Mittelwert aller Einzel-RMS-Werte als obe-
re Schwelle einer geniigend guten Entfaltung verwendet. Das Ergebnis muf jedoch
gepriift werden, da z.B. Kanal 3 fast vollstindig von starken Wasserdampflinien
dominiert wird, kann dies bei fehlerbehaftetem H;O-Profil zu insgesamt schlechten
RMS-Werten fiihren. Eine niedrigere Schwelle sollte dann gew#hlt werden.

Durch die Skalierung der x-Achse der MOD mit der mittleren Wellenzahl des
Entfaltungsfensters, entstehen fiir die verschiedenen Fenster vollig verschiedene Ab-
szissenskalen. Die Punkte der einzelnen CM miissen also nach dem Zusammenhéngen
nach ihrer Abszisse sortiert werden. Es entsteht eine Punktwolke, die im Zentrum
sehr dicht ist und nach aufen hin immer lockerer wird, da die duferen Bereiche erst
durch die grofsen Wellenzahlen besetzt werden.

Die Prozessierung von den Rohinterferogrammen bis zu den kalibrierten Spektren
kann verursachen, daf die spektrale Skala ein wenig verschoben ist. Dies driickt sich
in der CM durch eine nicht iiberlappende Phase der Punktwolken der einzelnen
Wellenzahlen aus. In solch einem Fall muf schon bei der Phase der MOD durch eine
Polynomanpassung der lineare Anteil bestimmt und entfernt werden. Dies entspricht
einer Zentrierung der ILS des zugehdrigen Fensters auf ihren Schwerpunkt, die Form
der ILS wird dadurch nicht verdndert.

Schlieflich werden Betrag und Phase der CM getrennt mit einem Polynom an-
gendhert. Die Rinder sind dabei aufgrund der geringeren Punktedichte am fehler-
anfilligsten. Als Standard wird ein Polynom 6. Grades fiir den Betrag und eines
5. Grades fiir die Phase verwendet. Eine Anpassung mit anderen Funktionen ist
machbar, war allerdings bislang nicht notwendig.
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Kapitel 8

Einflusse auf die Entfaltungsmethode
und resultierende Fehler

Unsicherheiten in den Eingangsdaten projizieren sich auf das Ergebnis der Ent-
faltung, also die Modulationsfunktion (MOD) und das Apparateprofil (ILS). Im
folgenden wird deshalb untersucht wie sich die Fehler der Messung und der vor-
wartsgerechneten Spektren auf die Entfaltung auswirken.

8.1 Angabe zur Durchfiihrung der Rechnungen

Fiir die Tests miissen zum einen mit der ILS gefaltete Spektren mit vorgegebenen
Unsicherheiten (Rauschen, ILS-Fehler) vorwirtsgerechnet werden. Diese stellen die
,gemessenen Spektren dar. Als zweites miissen die dazu gehorigen ungefalteten
Spektren erzeugt werden, die mit den Profilunsicherheiten (VMR-Fehler) behaftet
in den Nenner der Entfaltung eingehen.

Das Rauschen ist in den Spektren der bisher durchgefiihrten Fliige in den ein-
zelnen Kanilen und von Flug zu Flug sehr unterschiedlich. Es wurden deshalb fiir
alle Kanile verschieden stark verrauschte Spektren erzeugt. Um den Einfluf der
ungenau bekannten VMR-Profile fiir die dominierenden Spurengase untereinander
vergleichen zu kénnen, wurden bei der Erzeugung der ungefalteten Testspektren die
VMR-Werte jeweils um 10 % vergrofert. Spurengase, deren Linien im Spektrum mit
kleineren Intensitéten auftreten, haben eine kleinere Amplitude im Interferogramm-
raum und damit einen kleineren Anteil am Ergebnis der Entfaltung, weshalb diese
nicht betrachtet wurden.
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8.2 Systematische Fehler der Methode

8.2.1 Beschriankung auf ein kleines Wellenzahlfenster

Aufgrund der Verbreiterung einer Linie durch die Faltung mit der ILS fiihrt die
Beschrinkung auf einen spektralen Ausschnitt zu Fehlern bei der Entfaltung. Diese
konnen iterativ vermindert werden, wie in Abschnitt 7.2.5 beschrieben wurde. Da
die Korrektur nur auf wenigen cm~! durchgefiihrt wird, sind die Fehler auch im
Idealfall nicht vollstindig entfernbar. Abbildung 8.1 zeigt die Modulationsfunkti-
on des Ergebnisses der Entfaltung im Kanal 2 bei 1245 ¢cm™! mit einem 20 cm ™!
breiten Ausschnitt nach dem ersten und fiinften Durchlauf. Die Stérungen aufgrund
der Randeffekte verschwinden nicht vollstindig, da die Auswirkungen jeder Linie
spektral weiter gehen als eine Korrektur moglich ist. Durch Apodisation wére dies
vermeidbar, jedoch erhielte man dann nur die Linienform dieser Apodisierung.

Zur quantitativen Abschitzung dieses Fehlers wurden Entfaltungen mit Spek-
tren ohne Storungen durchgefiihrt. Dabei wurden die Glattungsparameter auf den
Standardwerten belassen, wie sie auch bei fehlerbehafteten Spektren funktionieren.

Die Abbildungen 8.2 und 8.3 zeigen die Halbwertsbreite (FWHM) und das nor-
mierte Maximum der ILS aus der Entfaltung. Abweichungen zwischen der verwende-
ten und der entfalteten ILS treten dort auf, wo die Liniendichte oder -breite so grof
ist, dat das Spektrum zwischen den Linien nicht mehr auf null absinkt. Extrem ist
die Situation in Kanal 4 bei ca. 2350 cm !, wo das Spektrum Absorptionsstrukturen
aufweist. Darauf ist die Entfaltung nicht ausgelegt und schligt entsprechend fehl.

Die Abweichung der Halbwertsbreite der entfalteten von der verwendeten ILS
ist deutlich linear von der Wellenzahl abhingig, und eine Anpassung ergibt einen
Fehler von 0.30 % bei 600 cm™* und 0.22 % bei 2450 ¢cm~!. Die Halbwertsbreite
wird also von der Entfaltung ein wenig zu grof ermittelt. Dies ist ein Effekt der
iibriggebliebenen Schwankungen der MOD zum Rand des optischen Hubs.

Die ebenfalls eingezeichnete Standardabweichung der Polynomanpassung des Be-
trages der Modulationsfunktion (RMS-Wert) dient als Indikator fiir eine fehlgeschla-
gene Entfaltung. Da hohe RMS-Werte starke Schwankungen in der entfalteten MOD
bedeuten, sollte bei Werten iiber eins das Ergebnis auf jeden Fall verworfen werden.
Kleinere Werte sind nicht unbedingt korrekt. Die Halbwertsbreite selbst sollte bei
einer bestimmten Wellenzahl nicht stark variieren. Solche Phinomene sind Artefakte
der Entfaltung und konnen ausgeblendet werden.

Um die Auswirkung auf die Apparatefunktion und damit eine Fehlerabschét-
zung zu bekommen, kann das Residuum zwischen den wie Rauschen aussehenden
Schwankungen der Modulationsfunktion und einer Polynomanpassung derselben ge-
bildet werden. Die Fouriertransformation und anschliefsende Berechnung der Stan-
dardabweichung liefert den lo-Fehler der ILS. Diese Fehlerabschitzung ist nur fiir
die Wellenzahlen sinnvoll, bei denen die Schwankungen der Modulationsfunktion
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Abb. 8.1: Beispiel fiir die Korrektur der Randeffekte bei ca. 1245 cm ™!
Modulationsfkt. der Entfaltung eines 20 cm~! breiten, spektralen Fensters
in Kanal 2 von 1235 — 1255 cm ™ !. Fiir die Korrektur wurde beidseitig zusitz-
lich ein Bereich von 2.8 cm ™! beriicksichtigt. Oben: nach dem ersten Durch-
lauf beeinflussen die Randeffekte noch stark das Ergebnis. Unten: nach fiinf
Durchldufen sind die Stérungen fast verschwunden.



8 Einfliisse auf die Entfaltungsmethode und resultierende Fehler

Entfaltung ohne Stérung

.049

.048 —n— FWHM Referenz

.047 o

046 o— FWHM Entfaltung

.045

.044

.043 NP,
042 e ererere et e L g
.041 I L) I L) l L) L) L) L) L) L) L) L)

T T T T T T T 1
500 600 700 800 900 1000 1100 1200 1300 1400 1500

30

g-a-0at
Q=Q:Q:Q:Q:Q:Q:Q:Q:Qiozo@-o:ozqo.o Q@

FWHM[cm™ ]
oleolololololoNoNo)

N
oo
a
a
a
a
o)
a
a
a
a
a
a
a
a
a
a
D
a
a
c.(
a
D
a

N

o
1

g

—n— Maximum Referenz
—o— Maximum Entfaltung

Max. [cm ]
N
1.

N
N
|

— T T T T T T T T T T T T 71
500 600 700 800 900 1000 1100 1200 1300 1400 1500
10000

— 8000 -
S 6000 -
— 4000 -
2000 -

0 -

apodisiertes Spektrum

. | TR 1w

T
500 600 700 800 900 1000 1100 1200 1300 1400 1500

g 0:8 —m— Standardabw.

o 02 /'~-"\. /'\ .,
0.0 5 L = B R SEPPPPa
500 600 700 800 900 1000 1100 1200 1300 1400 1500

Wellenzahl [ cm” ]

Abb. 8.2: Entfaltungsergebnisse bei unverrauschten Spektren mit korrekter
ILS in den Bereichen der Kanile 1 und 2.

Strukturen in den Spektren, die einen Absorptionscharakter aufweisen, wie
es z.B. bei 660 cm~! der Fall ist, sind fiir die Entfaltungsmethode nicht
geeignet. Die grofite Abweichung der Halbwertsbreite am auffdlligen Fenster
um 980 cm~! betrigt nur 1.5 %, ist jedoch ein numerischer Ausreifer (s.
auch Abbildung 8.4 oben).
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Abb. 8.3: Ungestorte Entfaltung in den Bereichen der Kanile 3 und 4.
Im Bereich um 2360 cm~! weist das Spektrum starke Emission mit Ab-
sorptionslinien auf; dort liefert die Entfaltungsmethode keine brauchbaren
Ergebnisse.
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Abb. 8.4: Fehler der ILS-Entfaltung bei unverrauschtem Spektrum.

Der Fehler, der durch die Beschrinkung auf das kleine Wellenzahlfenster
entsteht, kann nicht vollstdndig entfernt werden, und pflanzt sich in die
ILS fort. Dargestellt ist oben die Abweichung der Halbwertsbreite von der
verwendeten ILS und unten der 1o-Fehler, der durch Fouriertransformation
der Modulationsschwankungen berechnet wurde.

durch statistisches Rauschen dominiert werden. Weisen die Schwankungen Struktu-
ren auf, die von einer normalverteilten Statistik abweichen, so sind auch die Fehler
in der Apparatefunktion nicht gleichméfig verteilt. Dies ist z.B. dort der Fall, wo
von vornherein keine Entfaltung moglich ist.

Abbildung 8.4 zeigt im unteren Graph den lo-Fehler des Apparateprofils, wie
er sich aus den fouriertransformierten Schwankungen der gegldtteten Modulations-
funktion bei unverrauschten Spektren ergibt. Im Vergleich dazu ist oben die relative
Abweichung der Halbwertsbreite dargestellt, die abgesehen von den Ausreiftern fast
durchweg 0.3 % betréigt. Die Entfaltungsmethode fiir die einzelnen Fenster ergibt
also eine systematische Abweichung zu gréferen Halbwertsbreiten. Die in Kapitel 7
beschriebene Methode zur Verringerung des Einflusses durch die Beschrankung auf
ein kleines Wellenzahlfenster gelingt nur nahezu perfekt.
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Abb. 8.5: Entfaltung einer asymmetrischen ILS ohne Polynomanpassung.
Die Abweichung zur Test-ILS wichst erwartungsgeméf mit dem Anstieg
des Rauschens im Spektrum. Es ist jedoch keine Struktur erkennbar, die
mit dem Verlauf der ILS zusammenhinge.

8.2.2 Effekte bei einer Polynomanpassung der Modulations-
funktion

Vor der Fouriertransformation der Modulationsfunktion zum Apparateprofil wer-
den einige Glattungen durchgefiihrt. Es besteht auch die Méoglichkeit, die MOD
mit einem Polynom zu ndhern, um das vorhandene Rauschen véllig zu beseitigen.
Abbildung 8.5 zeigt die Ergebnisse der Entfaltung einer asymmetrischen ILS eines
Bereichs in Kanal 2, in dem Linien der Molekiile Methan, Kohlendioxid und Wasser
vorhanden sind. Die unterschiedlichen Rauschniveaus erzeugen entsprechend grofe
Fehler, die anscheinend gleichméfig iiber die ILS verteilt sind. Wird die gleiche Ent-
faltung jeweils mit einer Anpassung mit einem Polynom 6. Grades durchgefiihrt, so
ergeben sich die Resultate von Abbildung 8.6. Insgesamt sind die Abweichungen klei-
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Abb. 8.6: Entfaltung einer asymmetrischen ILS mit Polynomanpassung.
Es ergeben sich unabhéngig vom Rauschniveau systematische Abweichungen
in den Flanken der Nebenmaxima. Es ist zu beachten, daf auch das Ergebnis
mit unverrauschtem Spektrum diese Abweichung aufweist.

ner, es ergeben sich nun aber systematische Fehler im Zentrum der ILS und jeweils
in den Flanken der Nebenmaxima. Dies ist vermutlich ein Effekt des zunehmen-
den Anpassungsfehlers zum Rand der Modulationsfunktion hin. Fiir eine einzelne
Entfaltung an einer bestimmten Wellenzahl ist die Polynomanpassung aufgrund der
kleineren Abweichungen sinnvoll. Bei einer Serie von aneinanderhdngenden Fenstern
erscheint es jedoch giinstiger, die gleichmifig verteilten Fehler beizubehalten, um
dann die Streuung einer Grofe, z.B. der Halbwertsbreite, im Verlauf iiber die Wel-
lenzahl zu erhalten. Auch bei der Bestimmung der CM miissen die unangepafiten
Daten einfliefien, um diese dann dort einer Polynomanpassung zu unterziehen (sie-
he Abschnitt 8.4). Aus diesem Grund wurde generell auf eine Anpassung in den
einzelnen Entfaltungsfenstern verzichtet.
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Abb. 8.7: Entfaltungsergebnisse bei verschieden stark verrauschten Spek-
tren.

Abhéngig von der Wellenzahl wird oberhalb eines bestimmten Rauschni-
veaus die Entfaltungsmethode immer unsicherer. Das scheinbare Rauschen
in der Modulationsfunktion (unten) wird dann so grof, daf auch die Glat-
tungsmafnahmen keine verniinftigen Ergebnisse liefern.

8.3 Fehler durch die Eingangsdaten

8.3.1 Einflull verrauschter Spektren

Abhéngig von Kanal, Flug und Anzahl der koaddierbaren Interferogramme ist das
Rauschen in den kalibrierten, unapodisierten Spektren in etwa zwischen 0.4 und
10 nW/(cm? st cm™!). Zur Bestimmung dieses Einflusses auf die Entfaltung wurde
deshalb der ganze Spektralbereich des Instruments mit den Werten 1.0,2.0, 5.0 und
10.0 nW/(cm? st cm 1) verrauscht.

Abbildung 8.7 zeigt das Ergebnis der Entfaltung bei den aufgezihlten Rausch-
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ILS bei verrauschten Spektren
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Abb. 8.8: Fehler der ILS bei verrauschten Spektren.

Das Rauschen des Spektrums iibertrdgt sich auf die ILS in Abhéngigkeit
von der Strahldichte im betrachteten Entfaltungsfenster. Je mehr Energie
enthalten ist, desto kleiner ist der resultierende Fehler. Dargestellt ist die
lo-Standardabw. der fouriertransformierten Schwankungen der MOD fiir
die verschiedenen RMS-Werte des Rauschens im Spektrum (siehe Text).

niveaus. Das scheinbare Rauschen in der Modulationsfunktion nimmt entsprechend
zu, hingt aber stark von der Wellenlange ab. Kanal 4 zeigt schon bei 1.0 r.u. grofe
Bereiche, in denen die Entfaltung nicht mehr mdglich ist. Dort haben die Linien
sehr kleine Intensitédten, so dafs sie schnell vom Rauschen dominiert werden. Dieser
Zustand ist auch bei 880 cm~! in Kanal 1 und 1200 cm™~! in Kanal 2 zu beobach-

ten. Solange jedoch geniigend Fenster fiir die Entfaltung vorhanden sind, ist dies
unkritisch.
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Abb. 8.9: Bedeutung des mittleren Signal/Rauschverhéltnisses (S/N) im
Entfaltungsfenster.

Anzahl und Intensitét der Linien entscheiden iiber die Méglichkeit der Ent-
faltung. Ist das gemittelte Signal/Rauschverhiltnis im Entfaltungsbereich
(hier 18 cm™!) groRer als zwei, so ist die Entfaltung mdglich. Eine Ausnah-
me bilden Bereiche, die eher einem Kontinuums- als einem Linienspektrum
gleichen (z.B. bei 2350 cm™1).

Eine Fehlerabschétzung der ILS erhdlt man wiederum, indem man die Abwei-
chungen der MOD zu einer Polynomanpassung in den Spektralraum fouriertrans-
formiert. Abbildung 8.8 zeigt, wie der aus der Modulation iibertragene Fehler ab-
héngig von verschiedenen RMS-Werten des Spektrums anwéchst. Der Fehler wichst
vor allem dort schnell, wo nur wenige, kleine Linien im Entfaltungsfenster vorhan-
den sind, da diese bald im Rauschen verschwinden. Es existieren aber auch Berei-
che, die fast unbeeinfluft vom Rauschen bleiben. Z.B. ist der lo-Fehler der ILS
im Bereich um 1050 ¢cm~! mit einem Wert von 0.03 cm extrem klein verglichen
mit der ILS selbst, deren Maximum dort ca. 28 cm betrigt (vgl. Max. in Abbil-
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dung 8.2). Hier befinden sich die starken Linien einer Ozon-Bande mit relativ grofem
Signal /Rauschverhéltnis (S/N).

Das S/N ist jedoch nicht allein ausschlaggebend fiir die Durchfiihrbarkeit der
Entfaltung. Auch die Anzahl der Linien im Entfaltungsbereich ist entscheidend.
Um dies darzustellen, wurden die S/N-Spektren fiir jeden Punkt iiber die Breite
des Entfaltungsfensters gemittelt. Das entspricht einer Faltung mit einem Kern die-
ser Breite und dem Betrag eins und der anschliefenden Division durch die Breite
des Fensters. In Abbildung 8.9 ist oben dieses gemittelte Signal/Rauschverhéltnis
und die Linien der Betrige eins und zwei aufgetragen. Im Vergleich mit der unten
dargestellten Halbwertsbreite kann man deutlich sehen, daf Bereiche oberhalb des
2-fachen NESR-Niveaus gut fiir die Entfaltung geeignet sind. Die bereits erwihnten
Bereiche um 660 cm~! und 2360 cm ™! mit den Absorptionsstrukturen bilden jedoch
eine Ausnahme dieser Regel.

8.3.2 Einflul} ungenauer Profildaten

Zum Entfalten werden vorwirtsgerechnete Spektren benétigt, die nicht mit der ILS
des Instruments verbreitert wurden. Diese Spektren miissen fiir die benotigte Sichtli-
nie bestimmt werden. Dabei fliefien Profildaten der Temperatur und der Spurengase
mit ein, die aus einem ersten, groben Retrieval oder Standarddaten gewonnen wer-
den. Die ungenaue Kenntnis der Profile pflanzt sich auf den Fehler der ILS fort,
jedoch nur gering, da in den oberen Hohen die Form der Linien kaum mehr von der
Spurengaskonzentration abhingt.

Je nach Kanal und Wellenzahlbereich dominieren andere Gase die Entfaltung.
In Kanal 1 sind dies fiir Héhen oberhalb von 20 km Kohlendioxid (COs), Ozon (O3)
und Salpetersidure (HNOj3). Wie in Abschnitt 4.2 auf Seite 32 geschildert, wird das
VMR-Profil von CO, als bekannt vorausgesetzt, um daraus das Temperaturprofil zu
bestimmen. Tritt hierbei ein Fehler auf, so beeinflufit dieser alle damit berechneten
spektralen Strahldichten, also die Linienh6hen in den Spektren. Die Form der Linien
ist davon nur wenig beriihrt. Im Kanal 2 dominieren O3, CH; und H5O, wobei
zwischen den CH,-Linien noch N,O und HNOs;-Linien hervortreten. Kanal 3 ist
hauptsachlich bestimmt von HyO. Weniger dominierend sind NOy, HNO3 und O3
zwischen den Wasserdampflinien. Im Kanal 4 dominieren H,O, CO,, O3z, CO und
N5O je nach Wellenzahl.

Da fiir die Entfaltung nur Elevationswinkel um die oberste Tangentenhoéhe in
Frage kommen, wurden zur Bestimmung des Einflusses auf das Apparateprofil die
VMR-Profile der Spurengase iiber die ganze Sdule prozentual veréindert. Diese Profile
wurden sukzessive zur Vorwéartsrechnung der ungefalteten Spektren verwendet. Das
simulierte gemessene Spektrum, welches einer Messung aus mittleren Breiten mit
der Tangentenhohe von ca. 38 km entspricht, wurde dabei unverdndert beibehalten.

Je nachdem, welche Stellung ein Spurengas an einer Wellenzahl einnimmt (do-
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Abb. 8.10: Halbwertsbreite nach 10 %iger VMR-Anderung.

Die Auswirkung eines ungenauen VMR-Profils auf die entfaltete ILS ist ab-
hingig vom Auftreten des jeweiligen Spurengases im betrachteten Wellen-
zahlbereich. Die ILS von {iberschitzten, dominierenden Linien (z.B. H50)
wird mit einer geringeren FWHM entfaltet als im Spektrum vorhanden.

minierend, gleich oder untergeordnet), bewirkt es bei ungenauer Kenntnis einen
anderen Fehler im entfalteten Apparateprofil. Dominiert es oder ist es praktisch als
einziges vorhanden, so wird bei iiberschétzter Konzentration die Halbwertsbreite
der ILS etwas zu klein entfaltet. Wasserdampf, der von 1380 cm™! bis 2030 cm™!
dominiert, ist hierfiir das auffilligste Beispiel (Abbildung 8.10). Die Anderung der
Halbwertsbreite bei der 10 %igen Uberschiitzung bleibt aber unter 1 %. Dort, wo
andere Spurengase zwischen den Wasserlinien auftauchen, ist die Anderung entspre-
chend geringer, wie z.B. bei 1600 cm™!, wo NO, zur Geltung kommt. Spielt das
Spurengas eine untergeordnete Rolle, so wird die ILS scheinbar kleiner und breiter.
Beispiele hierfiir sind Ozon bei 820 cm~!, und NO, im Bereich um 1600 cm~!. Ab-
bildung 8.10 zeigt wie die einzelnen Gase im Vergleich zueinander auf die Entfaltung
wirken. Werden die Profile z.B. aus einem zuvor gemachten, ersten Retrieval gewon-
nen, so muf noch der dabei auftretende Fehler beriicksichtigt werden. Als Ndherung
werden die Abweichungen linear angenommen, weshalb zur Abschéitzung vereinfacht
mit dem Gesamtfehler skaliert werden kann. Folgende Tabelle gibt den Gesamtfehler
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der obersten Hohe des jeweiligen Spurengases von Flug 6 und 7 an. Abbildung 8.11
zeigt die mit den Gesamtfehlern von Flug 6 skalierten relativen Fehler der FWHM.
Nicht verfiighare Werte wurden durch die von Flug 7 ersetzt. Trotz der VMR-Fehler
von 10 bis 20 % bleiben die Auswirkungen auf die ILS-FWHM unter 2 %.

Gesamtfehler in der obersten Tangentenhdhe [ % |
Flug H2O HN03 03 NQO CH4 N02

6 - 15 15 16 - 18

7 11 14 - 15 10 21

Tabelle 8.1: VMR-Gesamtfehler der obersten Tangentenhéhe bei Flug 6
und 7 fiir einige ausgewéhlte Spurengase in Prozent.

Fehler der Halbwertsbreite bei ungenauem Profil
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Abb. 8.11: Fehler der ILS-Halbwertsbreite durch VMR-Fehler.

Zur Abschitzung des realen Einflusses von ungenauen VMR-Profilen auf die
ILS-Halbwertsbreite der Entfaltung wurden die erhaltenen Residuen von
Abbildung 8.10 mit den Gesamtfehlern der obersten Tangentenhéhe des
Retrievals von Flug 6 bzw. 7 skaliert.

Um den auffallend starken, sich iiber einen breiten Spektralbereich erstreckenden
Einfluk von Wasserdampf zu verringern, wurde eine Rechnung mit der Elevation
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von +2° durchgefiihrt, da mit abnehmender Konzentration auch der Einfluf auf die
Linienform abnimmt. Der Betrag des FWHM-Fehlers wird dadurch aber nur um 1/4
gesenkt.

8.3.3 Einflult ungenauer spektroskopischer Daten

Fiir die benotigten spektroskopischen Daten bei der Vorwéartsrechnung der ungefal-
teten Spektren wird von KOPRA die HITRAN-Datenbank verwendet. Diese Daten
konnen fehlerbehaftet sein und somit eine Diskrepanz zu den gemessenen Spektren
verursachen.

Die Halbwertsbreiten der starken Linien, die bei der Entfaltungsmethode die
dominierende Rolle spielen, sind gut bekannt. Eine Unsicherheit in den Daten bildet
der Druckverbreiterungskoeffizient, der die Verbreiterung der Linienform bei den
hoheren Driicken unterer Tangentenhéhen beschreibt. Fiir die Entfaltung werden
jedoch die dopplerverbreiterten Spektren der obersten Tangentenhéhen verwendet,
so daf diese Unsicherheit keine Rolle spielt.

Auch falsche Positionen oder Intensititen einzelner Linien sind fiir die Entfaltung
wenig bedeutend, wenn geniigend korrekte Linien im Entfaltungsfenster vorhanden
sind. Erst sehr viele Linien, z.B. eine ganze Bande eines Spurengases, konnen einen
Einflufs auf die Entfaltung haben. Es ist nicht zu erwarten, dal bedeutende Banden
der Spektralbereiche von MIPAS-B2 starke Fehler in den Datenbanken aufweisen.
Dies wire beim Retrieval lingst bemerkt worden. Falls ein bisher noch nicht verwen-
deter Spektralbereich hinzukommt, konnte diese Problematik eine Rolle spielen. Um
abzuschétzen, in welcher Gréfenordnung der Einflu von spektralen Positionsfehlern
liegt, wurde die folgende Untersuchung durchgefiihrt.

Wenn der Spektralbereich vom fehlerbehafteten Spurengas allein beherrscht
wird, so ergibt sich nur eine Verschiebung im Ergebnis der Entfaltung. Sollten aber
die Halfte der Linien zu einem anderen Spurengas gehoren, deren Positionen korrekt
sind, so wird sich diese Diskrepanz auf die ILS fortpflanzen. Abbildung 8.12 zeigt
als Beispiel, wie sich ein Positionsfehler der NOs-Bande im Kanal 3, deren Linien
zwischen den dominierenden H5O-Linien liegen, auf die entfaltete ILS auswirken
wiirde. Verschiebungen von 0.002, 0.01 und 0.03 cm~! wurden dabei beispielhaft
verwendet. Die beiden kleineren Werte sind fiir einzelne Linien durchaus realistisch.
Der grofe Wert liegt im Bereich der Auflésung von MIPAS-B2 und wiirde bei einer
Linie durchschnittlicher Intensitit sofort auffallen.

Fiir die grofen Werte treten starke Asymmetrien und Fehler in den Randberei-
chen auf. Trotz Verschiebung in die gleiche Richtung, gehen die Asymmetrien im
Zentrum der ILS in verschiedene Richtungen.
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Abb. 8.12: Entfaltungsergebnisse bei Positionsfehlern von NO3 im Kanal 3.
Zur Demonstration wurden die Linienpositionen von NOy verschoben und
die entfaltete ILS zusammen mit der urspriinglichen dargestellt. Starke
Asymmetrien und Schwankungen in den Randbereichen treten auf.
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8.4 Fehler der ILS bei Bestimmung aus der Charak-
teristischen Modulationsfunktion (CM)

Die Apparatefunktionen verschiedener Wellenzahlen sind nicht unabhéngig vonein-
ander. Die zugehorigen Modulationsfunktionen konnen bei gleichem Detektorge-
sichtsfeld durch eine einzelne CM beschrieben werden. Dies ermoglicht es, aus allen
plausiblen Einzelergebnissen eines Kanals die CM zu berechnen und diese dann als
Grundlage der ILS-Berechnung zu verwenden. Als Kriterium der Plausibilitat kann
die Standardabweichung der einzelnen Modulationen zur Polynomanpassung dienen.
Im Gegensatz zu den Einzelergebnissen ist der verfiigbare Bereich eines Kanals bei
der CM von entscheidender Bedeutung. Je mehr Bereiche brauchbarer Liniensigna-
turen vorhanden sind, desto genauer wird das Ergebnis fiir den gesamten Kanal
werden. Da sich bei MIPAS-B2 die Kanalbereiche von Flug zu Flug &ndern, wur-
de fiir die folgenden Rechnungen die Auswahl der erlaubten Wellenzahlfenster an
den Flug 6 bzw. 7 angelehnt. In Tabelle 8.2 stehen die verwendeten Bereiche dieser
Einschrankung. Im Folgenden wird der Einfluf von Rauschen in simulierten, gemes-

Spektralbereich [ cm™! |
Kanal | Flug 6 Flug 7
1 680-970 750-990
2 1010-1430 1130-1350
3 1580-1750 1560-1760
4 18002440 1800-2450

Tabelle 8.2: Die Wellenzahlbereiche fiir die Testberechnung der CM.
In Anlehnung an Flug 6 und 7 wurde der Wellenzahlbereich fiir die Berech-
nung der CM eingeschrankt.

senen Spektren und der Einfluf eines ungenau bekannten Temperatur- sowie eines
H,0O-Profils auf die Berechnung der CM untersucht.

8.4.1 Einfluff von Rauschen auf die CM

Abbildung 8.13 zeigt alle ausgewahlten Punkte der CM der Kanile 1 bis 4 fiir Flug 6.
Die zugrundeliegenden Spektren wurden mit jeweils einem mittleren Rauschen wie
in Flug 6 verrauscht, also mit 20.0, 7.5, 2.5 und 4.0 nW/(cm? sr ecm™!). Aufgrund
der erhohten Punktzahl fiir die CM gegeniiber einer einzelnen Modulationsfunktion
kann die CM in jedem Kanal wesentlich genauer bestimmt werden. Eine Polynom-
anpassung geeigneter Ordnung erlaubt es, auch die ILS an einer beliebigen Stelle
anzugeben.
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Abb. 8.13: Charakteristische Modulationsfunktionen (CM) aus kiinstlich
verrauschten Spektren.

Mit wachsender Wellenzahl kann die CM fiir immer gréfere Abszissenwerte
bestimmt werden. Die CM von Kanal 4 ist aufgrund der grofen Wellenzahlen
am stérksten durch den Modulationsabfall betroffen.

In den folgenden Abbildungen sind jeweils die relativen Abweichungen der Halb-
wertsbreiten dargestellt, wie sie sich aus der CM durch Polynomanpassung und
Umrechnung in die ILS ergeben. Als Referenz dient jeweils die FWHM der fiir die
Vorwirtsrechnung verwendeten ILS. Die lo-Fehler der Anpassungsparameter wer-
den in einen Fehler der ILS umgerechnet und sind als FWHM-Fehlerband eingezeich-
net. Abbildung 8.14 zeigt die Ergebnisse fiir die Situation von Flug 6. Am Rande
des Intervalls wird eine Polynomanpassung immer ungenauer, deshalb nehmen die
Fehler zum Ende des Kanals zu. Zusétzlich nimmt aufgrund der Konstruktion der
CM die Punktedichte zum Rand hin ab. Das aus den Standardfehlern der Anpas-
sungsparameter bestimmte Fehlerband gibt dies verniinftig wieder. Das Rauschen in
Kanal 4 ist so grok, dak die Abweichung der Halbwertsbreite zur Referenz durchweg
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Abb. 8.14: Fehler der ILS-FWHM aus der CM bei kiinstlich verrauschten

Spektren gemif Flug 6.

Die relative Abweichung der Halbwertsbreite (FWHM) liegt deutlich unter
denen der Einzelergebnisse. Das Fehlerband wéchst jeweils zum Kanalende
hin stark an, da dort die Polynome aus der Anpassung immer ungenauer
werden. Die Balken im unteren Teil der Grafik markieren die Wellenzahl-
fenster, deren Ergebnisse in die Berechnungen der CM eingegangen sind.

iiber 2% liegt. Erst ein Rauschen unter 2 nW/(cm? sr cm™!) ergibt eine Abwei-
chung unter 2 %.! Im Vergleich zu den Einzelergebnissen sind die Abweichungen zur
Referenz deutlich kleiner und diese liegt in Kanal 1 bis 3 vollstdndig innerhalb des
Fehlerbandes.

Abbildung 8.15 zeigt fiir die Situation von Flug 7 die Abweichungen der ermit-
telten ILS von der Referenz-ILS, jeweils fiir die Einzelergebnisse und die aus der CM
gewonnenen Werte. Das in der Referenzrechnung verwendete Rauschen der Kanéle 1

!Bei den neueren Meffliigen spielt das Rauschen nur noch eine untergeordnete Rolle, da die
genannte Grenze weit unterschritten wird. Z.B. Rauschen in Flug 11 bei 2100 cm~!: 0.5 r.u.
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Abb. 8.15: Fehler der ILS-FWHM aus der CM bei kiinstlich verrauschten
Spektren gemaft der Kanile 1 und 2 in Flug 7, Kanéle 3 und 4 mit vermin-
dertem Rauschen.

Die relative Abweichung der Halbwertsbreite (FWHM) bleibt fiir die mit
realem Rauschen berechneten Kanilen 1 bzw. 2 unter 0.7 bzw. 0.2 %. Bei
Kanal 3 bzw. 4 wire ein Rauschen von maximal 0.5 bzw. 0.1 r.u. notwendig
gewesen, um eine Berechnung der CM zu erméglichen.

und 2 entspricht dem mittleren, realistischen Wert von 3.0 nW/(cm? sr cm™!) der
aus Koaddition entstandenen Spektren. Die Abweichung steigt in Kanal 1 zum Ende
hin auf 0.7 % an. In Kanal 2 betragt sie 0.2 %. Zu beachten ist, dal hier Kanal 2
mit der oberen Grenze bei 1350 cm ™! wesentlich schmaler ist als in Flug 6. Das letz-
te verwendete Ergebnis (siehe schwarze Markierungen) kommt aus dem Fenster bei
1300 cm ™. Die ab ca. 1380 cm ™! beginnende Wasserdampfbande steht fiir die Ent-
faltung in diesem Flug nicht zur Verfiigung. Bei Flug 7 betrug das Rauschen in den
koaddierten Spektren in Kanal 3 und 4 im Mittel 1.2 bzw. 1.7 nW/(cm? sr cm™!).
Aufgrund der extrem kalten Stratosphdre war jedoch das S/N so klein, dak eine
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Standard-CM-Berechnung nicht mehr moglich war. In den Testrechnungen wurde
daher untersucht, wie grof das Rauschen in dieser Situation maximal sein darf, da-
mit eine Berechnung der CM noch moglich ist. Es ergaben sich Werte von 0.5 bzw.
0.1 nW/(cm? sr cm™!) fiir Kanal 3 bzw. 4. Die Ergebnisse fiir diese Werte sind in
8.15 dargestellt. Die letzten verwendbaren Fenster sind 1640 bzw. 2120 cm ™!, in den
oberen Wellenzahlbereichen der beiden Kanile wird die ILS aus der CM extrapoliert.

8.4.2 Einflul} fehlerhafter Temperatur auf die CM

Im Falle von ungenauen Profilen in der Vorwirtsrechnung (siehe Abschnitt 8.3.2)
fiihrt die Berechnung der ILS iiber die CM ebenfalls zu besseren Ergebnissen.
Abbildung 8.16 zeigt die relative Abweichung der Halbwertsbreite von der als Refe-
renz verwendeten ILS bei um 1 % iiberschiatzter Temperatur fiir die Situation von
Flug 6. Auch wenn die Verschiebung der Einzelergebnisse beriicksichtigt wird, sind
die Abweichungen der FWHM von der Referenz grofier als bei der Berechnung aus
der CM. Nur in Kanal 3 weicht die FWHM relativ stark von der Referenz ab (bis
0.4 %), die Wasserdampflinien dort erhchen den Fehler der Entfaltung, so daf die
Auswahl fiir die CM nicht optimal ist.

Als Beispiel fiir Messungen in polaren Breiten dient wiederum Flug 7 mit seiner
extrem kalten Stratosphére im Flugniveau und dariiber. In Abbildung 8.17 ist fiir
Flug 7 der Einfluf einer um 1 % iiberschétzten Temperatur gezeigt. Die Verhéltnisse
sind ganz dhnlich zum letzten Beispiel, nur in Kanal 2 macht sich die Einschriankung
auf 1350 cm ™! mit einer gréferen Abweichung bemerkbar, und die Halbwertsbreite
von Kanal 1 liegt nun auch oberhalb der Abszisse, so dal man eine systematische
Uberschiitzung der Halbwertsbreite vermuten konnte. Gesichert kann dies jedoch
nicht behauptet werden, da das Fehlerband in beiden Abbildungen viel grofer ist als
die FWHM-Abweichung von der Abszisse (Referenz). Dies zeigt, daf der berechnete
Betrag des Fehlerbandes eine sinnvolle Abschétzung des FWHM-Entfaltungsfehlers
darstellt.

8.4.3 Einflufs eines fehlerhaften H,O-Profils auf die CM

Unter den Spurengasen ist auf Wasserdampf besonders zu achten, da dieser bei
MIPAS-B2 im gesamten Kanal 3 vorkommt und daher nicht umgangen werden
kann. Eine 10 %ige Uberschitzung von H,O bei der Vorwirtsrechnung fithrt zu der
in Abbildung 8.18 dargestellten Abweichung der Halbwertsbreite. Der automatische
Auswahlprozeft bei der Berechnung der CM kann die verdnderte Linienform durch
das fehlerhafte H,O-Profil nicht von einer verzerrten ILS unterscheiden. Durch ei-
ne manuelle Auswahl von Wellenzahlfenstern 1at sich die Abweichung aber stark
verkleinern. So sind die Linien um 1600 cm~! beispielsweise weit weniger gesittigt,
so daf ihre Formen deshalb weniger stark vom H,O-Profil abhingen. Gleichzeitig
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Abb. 8.16: Fehler der ILS-FWHM aus der CM bei einem Temperaturfehler
von +1 % fiir die Situation von Flug 6.

Eine signifikante systematische Abweichung der Halbwertsbreite (FWHM)
ist nicht zu erkennen. Die relative Abweichung bleibt unter 0.4 %. Die Ver-
schiebung der Einzelergebnisse ist schon bei der Entfaltung ungestorter
Spektren vorhanden.

fallen die dort vorhandenen NQO, -Linien mehr ins Gewicht. Das Ergebnis daraus ist
in der gleichen Abbildung (Quadrate) zu sehen, es bleibt unter einer Abweichung
von 0.3 %. Das zugehorige Fehlerband (nicht gezeichnet) ist aufgrund der wenigen
Wellenzahlfenster etwa doppelt so grof wie bei Verwendung des ganzen Kanals, d.h.
die korrekte ILS wird gut getroffen, der berechnete Fehler iiberschitzt jedoch die
tatsdchliche Abweichung stark.

8.4.4 Zusammenfassung und Beurteilung der Fehler

In den vorangegangenen Testrechnungen wurde der Einflufs verschiedener Feh-
lerquellen auf die CM untersucht. Zur Fehlerabschitzung wurden dabei die lo-
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Abb. 8.17: Fehler der ILS-FWHM aus der CM gemif Flug 7 bei 1 %ig
iiberschétzter Temperatur.

Eine systematische Abweichung der Halbwertsbreite (FWHM) scheint vor-
zuliegen, ist jedoch bei Beachtung des Fehlerbandes nicht signifikant. Die
relative Abweichung bleibt unter 0.4 %. Die Verschiebung der Einzelergeb-
nisse ist schon bei der Entfaltung ungestorter Spektren vorhanden.

Vertrauensbereiche der Parameter aus der Polynomanpassung der CM verwendet.
Die Tests zeigten, dak sich diese Fehlerabschitzung fiir die resultierenden ILS eig-
nen. Die tatsdchlichen Abweichungen der Halbwertsbreiten lagen meist innerhalb des
berechneten Fehlers. Eine Ausnahme bildet der Fall des ungenau bekannten Was-
serdampfes in Kanal 3, hier liegt die Abweichung der FWHM von der Referenz z.T.
auferhalb des 0.3 — 0.7 %igen Fehlerbandes. Trotzdem schligt sich die 10 %ige Kon-
zentrationséinderung nur in einer 0.6 %igen Abweichung der Halbwertsbreite nieder.

Ebenfalls mit Vorsicht zu betrachten sind die Wellenzahlbereiche, fiir die die CM
extrapoliert werden muf, da die Polynome aus Anpassungen am Rand und dariiber
hinaus grofe Fehler aufweisen. Wie bei der Polynomanpassung der Einzelergebnisse
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Abb. 8.18: Fehler der ILS-FWHM bei Berechnung aus der CM bei 10 %
iiberschitztem HoO-Profil.

Die relativen Abweichungen der FWHM bleiben unter 0.6 % und kénnen in
Kanal 3 unter 0.3 % gesenkt werden, wenn nur der Bereich um 1600 cm™!
fiir die Berechnung der CM verwendet wird, wie in der Grafik (Kurve mit
Quadraten) zu sehen ist.

konnen hier systematische Abweichungen auftreten. Um die ILS an einer beliebi-
gen Wellenzahl innerhalb eines Kanals auf schnelle Weise angeben zu kénnen, ist
die Polynomanpassung der CM aber notwendig. In der Praxis ist abgesehen von
Kanal 3 bei fehlerbehaftetem HyO-Profil nur eine kleine Extrapolation erforderlich.
Der linke Bereich (kleine Wellenzahlen) eines jeden Kanals wird durch den inneren
Teil der CM meist sehr gut wiedergegeben. Der Bereich grofer Wellenzahlen wird
in Kanal 1 durch CO, abgedeckt. In Kanal 2 ist der Bereich bis 1370 cm™! durch
das vorhandene CH, verwendbar. Bei groferen Wellenzahlen erscheinen HoO-Linien.
Sind diese nicht verwendbar, so kann von 1370 cm ™! aus die CM extrapoliert werden.
Im von Wasserdampflinien dominierten Kanal 3 kann bei unsicherem H;O-Profil um



8.4 Fehler der ILS der Charakteristischen Modulationsfunktion 99

1600 cn~! ein Bereich mit NO, gewihlt werden, der nur relativ kleine H,O-Linien
enthélt. In diesem Fall muf der restliche Bereich von Kanal 3 in der CM extrapoliert
werden. Bei den bisherigen Fliigen sind dies ca. 150 cm~! zu héheren Wellenzahlen
hin. In Kanal 4 sind Linienstrukturen von einer Vielzahl von Spurengasen vorhan-
den. Aufgrund der Planckfunktion haben die Linien im Vergleich zu den anderen
Kanilen aber ein sehr kleines S/N, so daf nur die stirksten Banden verwendbar sind.
Abgesehen von Wasser im Bereich niedriger Wellenzahlen, sind CO, um 1900 cm ™!,
2050 cm ™! und 2250 cm ™! vor Beginn der breitbandigen Emission verwendbar. Au-
Rerdem sind noch O3 um 2100 cm~' sowie evtl. CO um 2150 cm™! und N,O um
2200 cm~! verwendbar, falls geniigend hohe Konzentrationen vorhanden sind.

Bei den hier fiir die Tests verwendeten Fliigen 6 und 7 war die grofte Fehlerquelle
das Rauschen in den gemessenen Spektren. In den nachfolgenden Fliigen wurde
dieses z.T. (insbesondere in Kanal 4) erheblich gesenkt, so daf nun der Einfluff des
Rauschens auf die Entfaltung eine dhnliche oder sogar weniger bedeutende Rolle im
Vergleich zu anderen Fehlerquellen bekommen hat.

Aus den Testrechnungen mit verrauschten Mefkspektren lassen sich Mindestan-
forderungen an das Signal/Rauschverhiltnis bzw. die Zahl der zu koaddierenden
Spektren ableiten. Das iiber das Entfaltungsfenster gemittelte S/N ist hierfiir, abge-
sehen von Kontinuumsstrukturen, geeignet. Wie Abbildung 8.9 zeigt, sollte es den
Wert 2 iibersteigen. Fiir eine Verdoppelung des Wertes ist eine vierfache Mefzeit
notwendig. Ein Vergleich verschiedener Situationen ist in Anhang D zu finden.
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Kapitel 9

Die Apparatefunktion des
Fourierspektrometers MIPAS-B2

9.1 Vorgehensweise

Um das Entfaltungsverfahren zur Gewinnung des Apparateprofils anwenden zu kon-
nen, mufs zunichst aus den gemessenen, kalibrierten Spektren ein erstes Retrieval
der oberen Elevationen bzw. Tangentenhohen durchgefiihrt werden. Als brauchbar
zeigten sich +2°-Messungen bei einer Flughhe um 30 km und -0.7° (oberste Tangen-
tenhéhe) bei 40 km Flugh6he. Bei zu kleinem S/N kann auf eine tiefere Tangenten-
hohe ausgewichen werden. Die oberen sind jedoch zu bevorzugen, da die Information
iiber die ILS mit zunehmender Druckverbreiterung geringer wird.

Aus den im ersten Retrieval gewonnenen Profilen lassen sich dann die zugehori-
gen, eingestrahlten Spektren mit KOPRA berechnen, die in Abschnitt 7.2.4 mit .S, ¢
bezeichnet sind. Da diese nicht mit der ILS gefaltet wurden, weisen die Linien nur die
gut berechenbare Dopplerverbreiterung auf. Die nachfolgende Entfaltung der gemes-
senen Spektren liefert also direkt die Modulationsfunktion und das Apparateprofil
an der betrachteten Wellenzahl.

Wie in Kapitel 8 gezeigt, funktioniert die Entfaltung der ILS nicht fiir alle Wel-
lenzahlen gleich zufriedenstellend. Es gibt Bereiche, in denen nur wenige Linien aus
dem Rauschen herausragen, die dann entsprechend wenig verldfliche Information
iiber die ILS liefern. Man kann geeignete Fenster in den Spektren suchen und die
Entfaltungsprozedur dort durchfiihren. Einfacher ist es jedoch, die ILS in einem gan-
zen Kanal zu berechnen und dann mit einem geeigneten Kriterium zu entscheiden,
welche der Ergebnisse glaubhaft sind und welche verworfen werden. Als Kriterium
hat sich die Schwankung der Modulationsfunktion (Standardabweichung des Resi-
duums beziiglich einer Polynomanpassung) als brauchbar herausgestellt. Ein Kanal
wird also mit einem gleitenden Wellenzahlfenster der Entfaltung unterzogen, und die
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Abb. 9.1: ILS-FWHM Einzelergebnisse der Entfaltung von Spektren aus
Flug 6.

Die Punkte mit der linken Skala zeigen die Halbwertsbreite der ILS fiir die
einzelnen Wellenzahlfenster durch alle Kanéle. Der theoretische Verlauf ist
gestrichelt eingezeichnet. In schwarz ist die Standardabweichung des Resi-
duums der Modulationsfkt. beziigl. eines Polynomfits (rechte Skala) aufge-
tragen. Grofe Werte bedeuten fehlerhafte Entfaltung, Ergebnisse oberhalb
der eingezeichneten Schranken wurden verworfen.

Charakteristiken der Apparatefunktion werden gegen die Wellenzahl aufgetragen.

9.2 Einzelergebnisse der Entfaltung ausgewahlter
Flige

Ein Beispiel fiir einen Flug in mittleren Breiten ist Flug 6, der in der Nacht zum
8.5.1998 in Siidfrankreich in Aire sur I’Adour durchgefiihrt wurde. Abbildung 9.1
zeigt die Ergebnisse der Halbwertsbreiten von Flug 6 fiir alle vier Kanile. Bei grofen
RMS-Werten (schwarze Kurve mit rechter Skala) ist das Ergebnis unsicher. Fiir die
Kanidle 1 — 3 wurden Ergebnisse oberhalb des RMS-Wertes von 0.5 und in Ka-
nal 4 oberhalb von 0.8 verworfen. Die Punkte (Skala auf der linken Seite) zeigen
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Abb. 9.2: ILS-FWHM Einzelergebnisse der Entfaltung von Spektren aus
Flug 7.

In den Kanilen 1 bis 3 gab es Wellenzahlfenster, in denen eine Entfaltung
moglich war. Die rechte Skala ist wiederum die Standardabw. des Residuums
der Modulationsfkt. beziigl. eines Polynomfits. Bei Werten, die den Betrag
eins iiberschritten, wurden diese und die zugehorigen Ergebnisse der FWHM
ausgeblendet. Kanal 4 lieferte keine brauchbaren Ergebnisse.

die Einzelergebnisse der FWHM der unapodisierten ILS. Die gestrichelt eingezeich-
nete Kurve stellt den theoretischen Verlauf der ILS eines homogen ausgeleuchteten
Interferometers dar. Die starken Abweichungen der Ergebnisse vom theoretischen
Verlauf sind ein Effekt der ILS-Bestimmung mit der Entfaltung, wie ein Blick auf
die RMS-Werte der Modulationsfunktion zeigt, und entsprechen nicht den wahren
Halbwertsbreiten. Der Bereich von 1400 bis 1800 cm™! enthilt HoO-Linien groRer
Intensitit, deren Form durch Wasser im Gerit verdndert wurden. Nur der Bereich
um 1600 cm ™! ist fiir die Entfaltung brauchbar. Im Kanal 4 konnte trotz des groken
Rauschens im Bereich um 1900 und 2100 ¢cm™! eine verniinftige ILS bestimmt wer-
den.

Der darauffolgende Flug 7 ist ein extremes Beispiel fiir polare Breiten, er wurde
in der Nacht zum 27.1.1999 in Kiruna, Nordschweden durchgefiihrt. Auf Flugniveau
von 32 km betrug die Temperatur ca. 200 K und nach oben wurde es noch kélter.
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Abb. 9.3: CM aller Kanile fiir Flug 6.

Punkte aller Einzelergebnisse, die in die Berechnung der CM eingegangen
sind. Die verschiedenen Farben geben von innen nach aufen {iberlappend
die einzelnen Kanéle wieder. Der Betrag der CM von Kanal 3 (griin) sinkt
nach aufen hin im Vergleich zu den anderen Kanilen deutlich schneller ab.

Abbildung 9.2 zeigt die Halbwertsbreiten der auswertbaren Wellenzahlen. Ergebnisse
mit RMS-Werten grofer als eins (rechte Skala) wurden verworfen, da diese in keinem
Falle zu einer sinnvollen ILS fiihren. Eine gute obere Grenze stellt der Wert 0.5 dar
(vgl. Abbildung 8.7 auf Seite 83). Bei Kanal 3 ergab wie bei Flug 6 nur der Bereich
um 1600 cm~! (NO, mit relativ wenig H,O) brauchbare Ergebnisse. In Kanal 4
waren keine Signaturen vorhanden, deren Intensitéten fiir eine plausible Entfaltung
stark genug waren.

9.3 Die Charakteristische Modulationsfunktion von
MIPAS-B2

Mit der Voraussetzung, da die Anderung der ILS mit der Wellenzahl den in Kapitel
3 geschilderten Gesetzen folgt, kann aus den vertrauenswiirdigen Einzelergebnissen
der MOD eine CM berechnet werden. Von Flug 6 ist diese in Abbildung 9.3 fiir die
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ILS-FWHM Flug 6, berechnet aus der CM
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Abb. 9.4: ILS-FWHM von Flug 6, aus der CM berechnet. Verlauf und
relative Abweichung der aus der CM berechneten FWHM zur theoretischen
eines Instruments homogener Ausleuchtung und gleicher Auflsung.
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Abb. 9.5: ILS-Asymmetrie von Flug 6, aus der CM berechnet.

Kanal 1 und 2 zeigen eine ca. 0.5 %ige Asymmetrie (Unterschied der beiden
ersten Minima rechts und links des Zentrums relativ zum Maximum der
ILS). Fiir das Spurengas-Retrieval sind diese Ausmafe nicht relevant.
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vier Kanile dargestellt. Abgesehen von Kanal 3 wird der Verlauf des Betrags der
CM nach aufsen gut durch die Kanile mit den hoheren Wellenzahlen fortgefiihrt.
Kanal 3 ist etwas stiarker gedimpft und weist eine abweichende Phase auf. Letzteres
ist normal, wenn wie bei den vorliegenden Spektren die Abszisse umskaliert wurde.
Die Bedeutung des schnelleren Abfalls der CM und damit der Modulation in Ka-
nal 3 wird deutlich bei der Halbwertsbreite. Diese ist in Abbildung 9.4 dargestellt.
Wihrend Kanal 1 und 2 nur ca. 0.5 % vom theoretischen Verlauf bei homogener
Ausleuchtung des Gesichtsfeldes abweichen, tritt in Kanal 3 eine ca. 4 %ige Abwei-
chung auf, die weit auferhalb des Fehlerbalkens liegt. Die Groke der Abweichung
kann weder durch das Rauschen noch durch ein fehlerhaftes H,O-Profil erklart wer-
den (vgl. Abbildungen 8.14 u. 8.18 auf den Seiten 93 u. 98). Sie ist eine Folge von
Wasser, welches bei feuchten Bodenbedingungen vor dem Flug ins Instrument ein-
dringt. Aufgrund der Emissions- und Absorptionseigenschaften des Wasserdampfes
im Gerat fiihrt die Zweipunkt-Kalibrierung in Spektralbereichen, in denen H,O-
Linien bei den Schwarzkoérpermessungen auftreten, zu Kalibrierungsfehlern (s. auch
Trieschmann [42]). Insbesondere wird die Form der Linien in diesem Fall verindert.

Bei der Auftragung aller Punkte wie in Abbildung 9.3 bietet die CM die Moglich-
keit, Unstimmigkeiten in einem Spektrum aufzudecken. Teilt sich die Punktwolke
eines Kanals z.B. in zwei Verldufe, so sind im Spektrum zwei verschiedene Appara-
tefunktionen vorhanden.

Die systematische Abweichung der Halbwertsbreite von ca. 0.5 % zu groferen
Werten in den Kanélen 1 und 2 kann leicht durch eine Dejustierung (z.B. Unschér-
fe) der Optik verursacht werden. Bei einem Versatz der optischen Achse (gestrichelte
Linie in Abbildung 3.2 auf Seite 16) wird beispielsweise ein Teil der Haidinger-Ringe
ausgeblendet, dafiir kommen andere, aufenliegende ,Monde“ hinzu. Eine Verbreite-
rung mit weichem Abfallen der Gesichtsfeldgewichtung, und damit eine Verzerrung
der Apparatefunktion ist die Folge. Diese wird ebenfalls verbreitert und asymme-
trisch, wie Abbildung 9.5 zeigt. Als Asymmetrie wurde hier eine anschauliche Grofe
definiert: Die Differenz der ersten Minima neben dem Zentrum bezogen auf das
Maximum. Die Stirke der Asymmetrie von 0.5 % des Maximums ist jedoch ohne
Bedeutung und in der ILS selbst, wie in Abbildung 9.6 zu sehen ist, kaum wahr-
nehmbar. Auf das Retrieval hat solch eine kleine Verzerrung ebenfalls keinen Einfluf,
wie in Kapitel 5 untersucht wurde. Man muf beachten, daf fiir das Retrieval nur
apodisierte Spektren Verwendung finden. Durch die gedampften Seitenfliigel wird
hier auch die Asymmetrie unterdriickt. In Kanal 4 treten ebenfalls Abweichungen
auf, allerdings nur um bis zu 1 %, wenn man vom Bereich oberhalb von 2150 cm ™!
absieht, der kaum brauchbare Strukturen enthilt. Wird zur Berechnung von vorn-
herein nur der Bereich bis 2250 cm™! verwendet, so ergibt sich das magentafarbene
Ergebnis in Abbildung 9.4.

Aufgrund des Problems mit Wasserdampf im Gerit sollten die Ergebnisse von
Kanal 3 nicht als die korrekte ILS des Instruments dieser Wellenzahlen angesehen
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ILS Flug 6, berechnet aus der CM
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Abb. 9.6: ILS Flug 6 fiir ausgewdhlte Wellenzahlen, aus der CM berechnet.
Die vorhandene Asymmetrie ist zu klein, um sie hier zu erkennen. Kanal 3
hat aufgrund der verzerrten HyO-Linien scheinbar eine ILS, wie sie erst in
Kanal 4 auftreten sollte.

werden. Um 1600 cm ™' dominieren die HyO-Linien nicht so stark wie sonst in die-
sem Kanal. Dort kommen auch die Linien von NOy zur Geltung, so daf in diesem
Bereich das Ergebnis fiir die ILS plausibler erscheint, wie auch an der FWHM in
Abbildung 9.1 andeutungsweise zu sehen ist. In Abbildung 9.4 ist dieses Ergeb-
nis magentafarben dargestellt. Die etwa gleich groRen Fehlerbalken (wegen Uber-
sichtlichkeit nicht eingezeichnet) deuten auch in Kanal 3 auf eine leicht vergroferte
Halbwertsbreite im Vergleich zum theoretischen Verlauf hin.

Bei Flug 7 war es nicht mdglich, in Kanal 4 mit der Entfaltung eine glaubwiir-
dige ILS zu bekommen. Die Charakteristischen Modulationsfunktionen der anderen
Kanile sind in Abbildung 9.7 zu sehen. Die von null verschiedenen Steigungen der
Phasen stellen eine Verschiebung der Wellenzahlskala dar. Dies kann durch einen et-
was schrig einfallenden Laser des Lingenmefisystems verursacht werden. Eine Kor-
rektur der Spektren ist fiir das Retrieval nicht notwendig, da dort eine Verschiebung
des Microwindows als variabler Parameter eingeht und das Programm den optimalen
Wert selbst berechnet und zuriickliefert.
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CM der Kanale 1 -3, Flug 7
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Abb. 9.7: CM der Kanile 1 - 3, Flug 7.

Punkte aller Einzelergebnisse, die in die Berechnung der CM eingegangen
sind. Die schwarzen Punkte (rot bei der Phase) gehoren wie griin (bzw.
blau) zum Kanal 3, wobei nur einige Fenster um 1600 cm~! Verwendung
fanden, da dieser Bereich weniger von HsO beeinflufft wird. Die Steigung
der Phasen deutet auf eine Verschiebung der Wellenzahlskala hin.

Die sich nach der Berechnung der CM ergebenden Abweichungen der ILS-
Halbwertsbreiten vom theoretischen Verlauf sind in Abbildung 9.8 gezeigt. Die Be-
reiche zwischen den Kanilen wurden ausgeblendet, da diese bei Flug 7 fiir eine
Extrapolation zu grof sind. In magenta sind fiir Kanal 1 und 3 die Ergebnisse fiir
eine Polynomanpassung 4. Ordnung und eine verinderte Auswahl der Wellenzahl-
fenster dargestellt. In Kanal 1 werden dadurch die Linien von CO; bei ca. 950 cm™?
eingeschlossen, und in Kanal 3 nur der Bereich des NOy um 1600 cm ™! verwendet.
Die Ergebnisse der Halbwertsbreite sehen dadurch plausibler aus und der theoreti-
sche Verlauf eines Interferometers gleichen Hubs und homogener Ausleuchtung ist
dann im Fehlerband (nicht eingezeichnet) enthalten. Man muf annehmen, daf sich
die reale ILS des Instruments in diesem Schwankungsbereich befindet, auch wenn
die abgeschitzten Standardfehler etwas kleiner sind. Die vorhandenen Schwankun-
gen der Asymmetrie bis 3 % des Maximums sind in der ILS zwar sichtbar (Abbil-
dung 9.10), aber fiir das Retrieval kaum von Bedeutung (siehe Kapitel 5).



108 9 Die Apparatefunktion des Fourierspektrometers MIPAS-B2
0.047] — FWHM der theoretischen ILS
{ —e—ILS-FWHM aus der CM
o 0.046 —v— FWHM-Fehlerband
g 0.045-{ —=— FWHM bei manueller Fensterauswahl
s 0.044
T 0.043] . eoosoecene,
= were = i'i.—/—.i." -y~
L 0.0424 | A 'V*‘quj;vwﬁ
0.041 4 — R — - L] []
T T T T T T 1
800 1000 1200 1400 1600 1800
0.05 4
~0.044
2 0.03
£ 002
E‘ 0.01 ] 0/"./. m-p-m-p
g 0.00 {—pteptt ity e
-0.014 TV vve,. VYV VY V-V-y-yoyoyoy
L 0,02 YTy T S,
@ -0.037 —e—rel. Abweichung der CM-ILS zur Theorie . e,
-0.04 —v— Fehlerband v
-0.05 T T T T — 1
800 1000 1200 1400 1600 1800

Wellenzahl [cm™ ]

Abb. 9.8: ILS-FWHM Flug 7, aus der CM berechnet.
Absoluter Verlauf der FWHM und relative Abweichung der aus der CM
berechneten FWHM zur theoretischen. In magenta die Ergebnisse mit An-
passung 4. Ordnung statt 6. und verdnderter Toleranz.
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Abb. 9.9: ILS-Asymmetrie Flug 7, aus der CM berechnet.

Die Ergebnisse oberhalb von 800 cm~! in Kanal 1 sind aufgrund der wei-
ten Extrapolation sehr unsicher. Die Gréfienordnung dieser Asymmetrie ist
jedoch fiir das Spurengas-Retrieval nicht von Bedeutung.
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Abb. 9.10: ILS von Flug 7 fiir ausgewéhlte Wellenzahlen, aus der CM be-
rechnet.

Die vorhandene Asymmetrie ist deutlich in den Seitenschwingern zu erken-
nen. In Kanal 4 konnte aufgrund des geringen Signal /Rauschverhiltnis keine
ILS bestimmt werden.

9.4 LINEFIT-Ergebnisse

Wie in Abschnitt 6.1 beschrieben, hat F. Hase fiir hochauflésende, bodengebundene
FTS des NDSC (Network for the Detection of Stratospheric Change, siehe Kury-
lo [23], Kurylo und Zander [24]), wie sie am IMK betrieben werden, ein Verfahren
entwickelt, mit Hilfe von Kiivetten die ILS aus Absorptionsspektren zu bestimmen
(Hase et al., [15]). Dabei berechnet das Programm LINEFIT gleichzeitig die ILS,
die Verschiebung, die Menge des auf dem Sehstrahl durchlaufenen Gases und Base-
lineparameter.

Um aus den Emissionsspektren von MIPAS-B2 eine ILS zu bestimmen, wurde ei-
ne modifizierte Version des Programms verwendet, die es erlaubt Emissionsspektren
zu behandeln. Fiir MIPAS-B2 entspricht dann der gesamte Weg des Sehstrahls der
Kiivette, wobei der Hauptanteil, wie in Abschnitt 2.4 beschrieben, von der untersten
Schicht herriihrt.
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Als aussichtsreich erschienen die CO, -Linien im Kanal 1 der obersten Tangen-
tenhohe, da diese nicht geséttigt und frei von einer Basislinie sind. Fiir ein giinstiges
Signal/Rauschverhéltnis wurde ein neuerer Flug bei mittleren Breiten ausgewihlt
(Flug 11).

Zuerst wurde durch mehrere Liufe mit linearem Modulationsverlust und kon-
stanter Phase die Temperatur des Gases bestimmt. Danach wurde mit einem Lauf
im Wellenzahlfenster von 945 — 955 cm™! (6 grofe Linien) gleichzeitig die ILS und
die Gasmenge gefittet.

Das Ergebnis ist eine maximale Abweichung der Modulation vom theoretischen
Verlauf von 0.02 im Betrag und 0.02 rad in der Phase. Fiir die FWHM ergibt sich
eine verschwindend geringe Abweichung von 0.05 %. Diese Ergebnisse stimmen mit
denen der Entfaltung im Rahmen der Unsicherheiten sehr gut iiberein.

9.5 Weitere MIPAS-B2-Melifliige

Neben den bisher betrachteten Fliigen wurden auch die Fliige Nr. 4, 9 und 13 un-
tersucht, wobei der im letzten Abschnitt behandelte Flug 11 wie Flug 6 in Aire sur
I’Adour also in mittleren Breiten stattfand. Am zuverléssigsten sind dabei durch-
weg die Ergebnisse in Kanal 2. Die dort auftretenden dichten Liniensignaturen von
Ozon und Methan sind fiir die Entfaltung offenbar besonders gut geeignet. Eine
Aufstellung der Polynomfitkoeffizienten der CM findet sich in Anhang E.

Im besonderen ist dabei Flug 9 zu erwahnen, der in polaren Breiten in Kiruna
am 11.1. im Winter 2001 im Rahmen des POSTA-Projekts (Polare Stratosphérische
Aerosole) stattfand. Der Flug und alle Messungen wurden vollstindig im polaren
Wirbel durchgefiihrt. Die Sequenzen nach Norden und Siiden lieferten véllig unter-
schiedliche Ergebnisse. Abbildung 9.11 zeigt die Spektren einiger CO,-Linien aus
Kanal 1 mit der Tangentenhéhe von 21.8 km. Die Spektren nach Siiden haben ein
normales Erscheinungsbild, wihrend die nach Norden einen ungewohnlich grofen
Untergrund und verénderte Linien aufweisen. Die Linien besitzen nach unten zei-
gende Uberschwinger, obwohl die zugehérigen Interferogramme apodisiert wurden.
Die naheliegende erste Vermutung war eine verzerrte ILS, vielleicht aufgrund einer
mechanischen Dejustierung durch die zwischen den Sequenzen notwendigen Azimut-
drehungen der Gondel.

Die Entfaltung der +2°-Spektren dieser anfangs ratselhaften Nordsequenz ergab
jedoch eine vollig korrekte ILS, die im Rahmen der Fehler weder zu breit noch asym-
metrisch ist, nach der Apodisierung also keine Uberschwinger enthalten diirfte. Die
Suche nach einer anderen Erklérung fiihrte zur Theorie, daf die vorhandenen PSCs
die von der Erde kommende IR-Strahlung in den Sehstrahl des Instruments streu-
en. Unterhalb der Tangentenhohe liegendes CO5 erzeugt wegen des hoheren Drucks
breite Absorptionslinien, die im Spektrum als ,Fiifchen“ zu sehen sind. Darauf auf-
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Abb. 9.11: Spektrenausschnitte von Kanal 1, Flug 9.

Nach Siiden wurden Spektren ohne Untergrund mit normalen COg-Linien
beobachtet. Die Nordsequenz enthilt aufgrund von PSC-Einstreuung Spek-
tren mit starkem Untergrund und iiberschwingende ,Linienfiifse“. Die mitt-
lere Linie ist rechts vergrofsert dargestellt.

gesetzt erscheinen die schmalen Emissionslinien des CO, aus dem Sehstrahl.

Die Verwendung des in KOPRA implementierten, auf der Mie-Theorie basieren-
den Programm-Moduls bestétigte dies nicht nur, sondern ermdoglichte es auch, die
Radien, Anzahldichten und Zusammensetzung der PSCs abzuschétzen. Schlieflich
wurden die Ergebnisse 2002 von Hopfner et al. [18] verdffentlicht.

Im Abschnitt 8.3.2 wurde getestet, wie groft der Einflul unkorrekter VMR-Profile
auf die Entfaltung ist. Da die Ergebnisse zeigten, dafl nur eine geringe Auswirkung
auf die ILS besteht, liegt es nahe, anstatt abgeleiteter Profile fiir die Vorwértsrech-
nung A-priori-Profile zu verwenden. Weichen diese zu stark von den realen VMR-
Profilen ab, so werden grofe Schwankungen in der entfalteten Modulationsfunktion
erzeugt. Dadurch werden die betroffenen Entfaltungsfenster erkannt und bei der
nachfolgenden Berechnung der CM nicht beriicksichtigt. Dies hat den Vorteil, dal
auf das Vorab-Retrieval der Profile verzichtet werden kann.

Bei Flug 13 wurde nur die abgeleitete Temperatur verwendet. Fiir die VMR-
Profile wurden einmal A-priori-Daten und einmal abgeleitete Profile verwendet. Die
Ergebnisse unterscheiden sich kaum: bei Verwendung der A-priori-Daten wurden
jedoch einige Bereiche bei der Berechnung der CM vom Algorithmus entfernt, da
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diese zu grofe Schwankungen enthielten. Dies sind genau jene Wellenzahlfenster, bei
denen die A-priori-Profile der enthaltenen Linien zu ungenau sind. Solange jedoch
geniigend andere Bereiche verniinftige Ergebnisse liefern, ist dies unkritisch.

Eine signifikante Abweichung vom theoretischen Verlauf der FWHM ergab sich
nur in Kanal 2 und 3. Wie schon zuvor beobachtet, machen sich in Kanal 3 die
H,O-Linien ungiinstig bemerkbar. Bei den NO,-Linien um 1600 cm™! ergibt sich
trotzdem eine um ca. 1 % zu breite ILS. Im Kanal 2 ist die FWHM ansteigend um
0.5-1 % zu breit.

Die Verwendung der aus der Entfaltung erhaltenen ILS beim N, O-Retrieval ergab
schlieklich wie bei anderen Spurengasen und Meffliigen eine bessere Anpassung an
die gemessenen MIPAS-B2-Spektren.
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Kapitel 10

Schlufsbemerkungen und Ausblick

Die Apparatefunktion wurde bei MIPAS-B2 vor dieser Arbeit aus instrumentellen
Parametern berechnet. Es bestand ein grofes Interesse die Qualitit des Instruments
wahrend des Fluges genau zu charakterisieren. Da die Apparatefunktion (ILS)
stark von der Justierung des Instruments abhingt, kénnen Messungen im Labor
nur bedingt fiir einen Mekflug verwendet werden. Durch Temperaturdnderungen
wahrend des Aufstiegs konnen Verformungen der MIPAS-B-Struktur auftreten, die
den optischen Aufbau und damit die ILS verindern.

Da die Apparatefunktion der gemessenen Spektren in die Spurengas-Retrievals ein-
geht, ist bei falsch angenommener ILS ein Einfluf auf die Spurengaskonzentrationen
zu erwarten. Zur Abschitzung der Abhangigkeit von der ILS wurden Testretrievals
mit kiinstlich erzeugten Spektren und verzerrter ILS durchgefiihrt. Das Verhalten
der Retrieval-Ergebnisse beziiglich Temperatur und Spurengaskonzentrationen von
HNO;, N,O und NO, wurde bei Anderung der Breite und der Symmetrie der ILS
untersucht. Die Einfliisse eines mit verzerrter ILS abgeleiteten Temperaturprofils
auf die genannten Spurengase wurde ebenso iiberpriift. Die ILS wurde dabei nicht
direkt, sondern iiber die Charakteristische Modulationsfunktion parametrisiert. Der
Betrag dieser Funktion dndert die Breite und Hohe der ILS. Bei Verédnderung der
Phase wird hauptséchlich eine Asymmetrie erzeugt.

Eine asymmetrische ILS hat nur einen geringen Einfluf auf die Spurengasprofile.
Eine verdnderte Halbwertsbreite hingegen zeigt einen héhenabhéngigen, deutlichen
Einfluk. Mit zunehmender Breite der ILS in den Mefispektren, also geringerer Mo-
dulation zum Rand des optischen Hubs, verringerten sich die Temperaturen ebenso
wie die VMR-Werte der getesteten Spurengase. Auferdem entstehen beim Retrie-
val teilweise Oszillationen in den Profilen, die durch eine Erhéhung des Regulari-
sierungsparameters unterdriickt werden miissen. Damit vermindert man jedoch die
Hohenauflssung der abgeleiteten Profile. Um die Anderung der Temperatur unter
0.5 K und die der VMR-Werte unter 1 % zu halten, muk die Modulationsfunktion
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am Rand auf ca. +10 % des Maximums genau bestimmt werden.

Verwendet man fiir das VMR-Retrieval ein Temperaturprofil, welches zuvor aus
Spektren mit einer verzerrten ILS bestimmt wurde, so tritt z.T. eine Kompensation
des Fehlers in den VMR-Profilen auf. Bei NO, entsteht allerdings eine Uberkom-
pensation, so da die VMR-Abweichung im Maximum 1.5 % betragt.

In den meisten Wellenzahlbereichen im Infraroten liegt eine Vielzahl von Li-
nien dicht beieinander. Da diese in einem kleinen Wellenzahlfenster die gleiche ILS
besitzen, wurde eine gleichzeitige Entfaltung der ILS fiir solche spektrale Fenster
entwickelt. Dazu werden mit KOPRA berechnete Spektren verwendet, deren wich-
tigste VMR-Profile mit einer Standard-ILS abgeleitet wurden. Zur Kompensierung
der durch das Ausschneiden des spektralen Fensters entstehenden Randeffekte
wurde ein iterativ arbeitendes Verfahren entwickelt, das die gegenseitigen Einfliisse
iiber die Rénder hinweg beriicksichtigt.

Die priméren Ergebnisse der Entfaltung sind den entsprechenden Wellenzahlfen-
stern zugeordnete Modulationsfunktionen. Bei MIPAS-B2 war es bei den untersuch-
ten Fliigen moglich, diese pro Kanal in eine wellenzahlunabhéngige Charakteristische
Modulationsfunktion zusammenzufassen.

In dieser Arbeit wurde gezeigt, dak die Entfaltung der ILS meist fiir alle
vier Kandle zu brauchbaren Ergebnissen fiihrt. Die Verwendung von KOPRA-
Vorwértsrechnungen mit ungefdhren VMR-Profilen zeigt weit weniger Einfluf als er-
wartet. Ein 10 %iger Fehler des VMR-Profils eines einzelnen Spurengases verursachte
bei den getesteten Gasen nur eine Abweichung von bis zu 1 % in der Halbwertsbreite
der ILS. Diese schwache Kopplung liegt an der Unabhéngigkeit der Dopplerbreite
von der Spurengaskonzentration. Eine ungesittigte Linie bei geringem Druck wird
bei Verdanderung der Temperatur oder Konzentration hauptsichlich skaliert. Eine
Skalierung wird jedoch durch die verdnderte Hohe bei der Modulationsfunktion fest-
gestellt und korrigiert.

Rauschen in den gemessenen Spektren hat auf das Entfaltungsergebnis dann
einen Einfluf, wenn das gemittelte Signal /Rauschverhaltnis iiber das Entfaltungsfen-
ster den Wert 2 unterschreitet. Hier kommt die Einfiihrung der Charakteristischen
Modulationsfunktion zur Geltung. Ihre Wellenzahlunabhéngigkeit ermdglicht eine
Mittelung iiber einen Kanal. Dabei kénnen ungiinstige Fenster iibergangen werden,
und der Fehler wird insgesamt vermindert. Der sich daraus in das Retrieval
fortpflanzende Fehler bleibt weit unterhalb des Gesamtfehlers der VMR-Profile.

Bei der Anwendung der Entfaltungsmethode auf die Spektren der Mefkfliige
von MIPAS-B2 ergab sich eine nahezu perfekte ILS. Die Halbwertsbreite weicht
meist weniger als 1 % vom theoretisch moéglichen Verlauf ab, und die Asymmetrie
bleibt meist unter 1.5 %. Der Justierungszustand des Instruments kann damit als
exzellent bezeichnet werden.
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Die festgestellte geringe Empfindlichkeit der Entfaltung auf ungenau bekann-
te VMR-Profile erdffnet die Moglichkeit, fiir die Berechnung der hochaufgelosten
Vorwértsspektren zur ILS-Bestimmung statt der ersten Retrievals direkt klimato-
logische Standardprofile zu verwenden. Spektrale Fenster mit Spurengassignaturen,
deren angenommenen Konzentrationen stark von der Realitdt abweichen, werden
bei der Entfaltung erkannt und bei der Berechnung der CM aussortiert. Dies
konnte erfolgreich bei der Bestimmung der ILS von Flug 13 durchgefiihrt werden,
bei der fiir die Mischungsverhéltnisse A-priori-Profile genutzt wurden und nur fiir
die Temperatur ein abgeleitetes Profil. Dadurch wird das Verfahren operationell
anwendbar.

Im Abschnitt 7.2.3 wurde beschrieben, welche numerischen Schwierigkeiten
durch die Beriicksichtigung einer wellenzahlabhiangigen ILS entstehen. Fiir die
vorwartsgerechneten Spektren miissen hochaufgeloste Stiitzstellengitter verwendet
werden, weil mit einer sich iiber die Wellenzahl kontinuierlich &ndernden ILS in
KOPRA nicht gefaltet werden kann.

Eine Vereinfachung konnte dadurch geschaffen werden, daf in den Eingangsda-
ten zu KOPRA nicht die ILS selbst, sondern die Charakteristische Modulations-
funktion parametrisiert wird. Diese hat den Vorteil, daf sie die ILS eines weiten
Spektralbereichs beschreibt. Die Faltung mit der sich &ndernden ILS in KOPRA
wiirde Retrievals {iber breitbandige Spektralbereiche mit der jeweils korrekten ILS
ermoglichen.
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Anhang A

Die Fouriertransformation

In Ubereinstimmung mit Brault (s. Davis, Abrams, Brault [5]) und anderen Autoren
definieren wir in dieser Arbeit die Fouriertransformation und ihre Inverse folgender-
mafsen:

FTIf@)] = FO)= [ fle) e do (A1)
FTT[F(v)] = f(x)—/ F(v) e?™* dy (A.2)

Ist  eine Ortskoordinate, so laft sich Gleichung A.2 als eine Entwicklung der Funk-
tion f(z) in ein kontinuierliches Spektrum der Wellenzahlen v auffassen. Die Fou-
riertransformierte F'(v) ergibt genau dieses Spektrum.

Bei beliebigem, aber reellem f(z) wird die Fouriertransformierte F'(v) im allg.
komplex ausfallen, allerdings mit der konjugiert komplexen Symmetrie F*(—v) =
F(v). Der Winkel ¢(v) = arg(F'(v)) heift Phase und beschreibt dabei die notwendige
Verschiebung der Welle dieser Wellenzahl zuriick zur Kosinusfunktion.

Fiir die Sitze der Fouriertransformation definieren wir noch vorab zwei Verkniip-
fungen:

Das Faltungsprodukt

f@)@g(z) = / f)g(z—y)dy (A.3)
und das Kreuzkorrelationsprodukt
f(2) / Fwglz+ydy . (A4)

Im folgenden sind Grofsbuchstaben die Fouriertransformierten der Funktionen
der zugehorigen Kleinbuchstaben.
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Linearitat:
FT[a f(x)+bg(z)] = aF(v)+bG(v) (A.5)
Ahnlichkeit:
1 v
Frfan)) = 107 () (A.6)
Verschiebung;:
FT(f(x —x0)] = e ™% F(v) (A.7)
Modulation:
FT[f(z)cos(2mpx)] = %F(l/ — 1) + %F(V + 1) (A.8)
Ableitung:
FT[f'(x)] = i2mv F(v) (A.9)
Produkt:
FT[f(z)-g(x)] = F)®G/) (A.10)
Faltung:
FT[f(2)® g(@)] = F(v)-G) (A11)
Kreuzkorrelation:
FT(f(x) x g@)) = F'(v)-GW) (A12)

Die Séitze der inversen Fouriertransformation sind mit diesen identisch, abgesehen
vom Verschiebungs- und Ableitungssatz:

FTT[F(v—uw)] = €™ f(x) (A.13)
FTT[F'(v)] = —i2rx f(z) (A.14)
Folgende Paare von Fouriertransformierten ergeben sich:*
F(x) F(v)
A Aé(v)
Ad(x — x0) Ae~ 2o
Ry (x) 2Lsinc(2nv L)

Acos(2mvgzr) 5 (6(v — vo) + 6(v + 1))
Asin(2myz) % (0(v —1y) — (v + 1))

Agt?moe Ad(v — 1p)

sinz

!Die sinc-Finktion ist in dieser Arbeit definiert als sinc(z) = 2
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Anhang B

Faltung bei eingeschranktem
Spektralbereich

Ein Ausschnitt eines gemessenen Spektrums enthélt auer den gefalteten Linien
innerhalb des Ausschnitts auch Linienfliigel, die vom Aufsenbereich in den Ausschnitt
hineinreichen. Umgekehrt verschwinden Anteile im Aufenbereich, die von Linien
innerhalb des Ausschnitts stammen.

Zur Ubersichtlichkeit definieren wir die Operatoren R und R fiir den Ausschnitt
und den Aufenbereich mit Hilfe der Rechteckfunktion.

R:=Ra,(v—1y) und R :=1— Ra,(v—1p) (B.1)

Zu klédren ist, was mit einem Ausschnitt eines vorwirtsgerechneten Spektrums bei
der Faltung passiert und wie es mit dem Ausschnitt des gefalteten Spektrums zu-
sammenhéngt. Dazu wird der gefaltete Ausschnitt aufgeteilt:

(R Sing(v)) @ ILS(v) = (B.2)
R{(R Sing(v)) @ ILS(v)} + R{(R Sins(v)) ® ILS(v)}
Im vorderen Teil der rechten Seite kann nun R Si,(v) ausgedriickt werden als
Sing(V) = R Sing(v):
(R Sing(v)) @ ILS(v) = R{Sins(v) ® ILS(v)} (B.3)
—R{(R Sins(v)) @ ILS(v)} + R{(R Sins(v)) ® ILS(v)}
Der erste Term der rechten Seite enthilt die Faltung des uneingeschrénkten, theo-

retischen Spektrums mit der ILS, dies ist in unserem Fall das gemessene Spektrum
S(v), womit sich der gesuchte Zusammenhang ergibt:

(R Sins(0)) @ ILS(v) =R S(v) (B.4)
—R{(R Sins () @ ILS(W)} + R{(R Sins () ® ILS(v)}
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Alle Terme enthalten nun eine Beschriankung auf den Ausschnitt entweder vor oder
nach der Faltung mit der Apparatefunktion. Dadurch wird aufgrund der endlichen
Ausdehnung der ILS, diese nur um den Bereich des Ausschnitts bendtigt. Somit
ist es gerechtfertigt die ILS auch fiir die Korrekturterme als konstant anzunehmen,
solange der Ausschnitt selbst klein genug ist.

Eine inverse Fouriertransformation von Gleichung B.4 und Auflésung nach
FTH[ILS(v)] = MOD(x) ergibt Gleichung 7.9 auf Seite 67.
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Anhang C

Stutzstellensynchronisierung

Beim Ubergang vom Spektralraum in den Ortsraum mit der diskreten Fouriertrans-
formation ist das neue Stiitzstellengitter reziprok von der Breite des urspriinglichen
Spektralbereichs abhiingig. Folglich miissen zwei Spektren, die man im Ortsraum
bearbeiten mochte (wie z.B. bei der Entfaltung), im Spektralraum die gleiche Breite
haben, auch wenn sie auf unterschiedlichem spektralen Gitter gegeben sind. Besteht
eines der Spektren aus sehr vielen Punkten wird man eine Schnelle Fouriertransfor-
mation (FFT) nicht umgehen kénnen, und folgendes Problem tritt auf:

Die FFT erfordert eine Anzahl von 2¥(N € IN) Punkten, so daR eine Erwei-
terung des urspriinglichen Ausschnitts der Spektren notwendig wird. Aufgrund des
unterschiedlichen Gitters wird der erweiterte Bereich der beiden Spektren nicht mehr
iibereinstimmen, und das Stiitzstellengitter im Ortsraum ist nicht mehr identisch.

Lésung: Eines der Stiitzstellengitter muf von vornherein so gewahlt werden, dafs
bei der Erweiterung beider Ausschnitte immer noch die gleiche spektrale Breite
moglich ist.

Seien die Punktanzahlen der urspriinglichen Spektralbereiche fiir das feine bzw.
grobe Spektrum N; und N,. Diese Groken werden um AN; bzw. AN, auf die
Punktanzahlen 2¢/ und 2% erweitert, um die FFT durchfiihren zu konnen.

Nf‘f‘ANf = 2% ,GfE]l\I (Cl)
N, +AN, = 2 ,e,€N (C.2)

Vielversprechend scheint der Ansatz, daf die Gitterabstdnde ein ganzes Vielfaches
(a € IN) voneinander sind. Damit gilt dies aber auch fiir die Punktanzahlen selbst,
also Ny = aN,. Bei jeder Erweiterung von N, um einen Punkt muff Ny um a Punkte
erweitert werden. Es gilt also auch fiir die Erweiterungen die Beziehung ANy =
aAN,. Setzt man diese Zusammenhénge in Gleichung C.1 ein und vereinfacht mit
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Gleichung C.2, so erhilt man

CL(Nf-I—ANf) = 2% (C3)
a = 2¢97% =2" nelN . (C4)

D.h. die synchrone Erweiterung zweier Spektren verschiedener Stiitzstellengitter auf
FFT-vertragliche Punktanzahlen ist dann gewihrleistet, wenn das Verhiltnis der
Stiitzstellenabstdnde a selbst genau 2" mit n € IN betragt.
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Anhang D

Gemittelte S/N-Spektren

Zur Abschitzung, ob geniigend Linien bzw. Intensitéit in einem Bereich des Spek-
trums fiir die Entfaltung vorhanden sind, kann das iiber das Entfaltungsfenster
gemittelte Signal/Rauschverhéltnis dienen. Im folgenden sind vorwértsgerechnete
Spektren der beiden Situationen eines Fluges mittlerer Breite (Aire sur I’Adour,
Friithjahr) und eines arktischen (Kiruna, Winter) dargestellt. Eine Kurve bestimm-
ter Farbe entspricht einem Rauschniveau, welches fiir den ganzen Spektralbereich
verwendet wurde. Fiir eine reale Messung kann damit im Voraus bei bekannter
NESR die Anzahl, der aufzunehmenden Interferogramme abgeschitzt werden. Es
ist zu beachten, dafs unapodisierte Spektren, wie sie bei der Entfaltung verwendet
werden, etwa ein um den Faktor 1.6 hoheres Rauschen aufweisen. Temperatur- und
VMR-Profile stammen aus Flug 6 und 7.

Zur Entfaltung eines Bereichs sollten die Linien nicht zu stark verbreitert sein
und sich auch nicht zu weit iiberlagern, da sich sonst die Information iiber die
ILS verringert. Die Kurve sollte fiir die entsprechende Stelle den Wert 2 deutlich
iiberschreiten, zur Verdoppelung mufs das Rauschen halbiert bzw. miissen 4mal so
viele Messungen gemacht werden.

Es ist zu erkennen, daf der Unterschied zwischen Arktis und mittlerer Breite we-
sentlich grofer ist als zwischen den Blickrichtungen. Auferdem existieren aufgrund
der Bandenstruktur der Molekiilemissionen Fenster mit vielen Linien, in denen die
Entfaltung begiinstigt wird.

Die aus den Kurven resultierenden Interferogrammzahlen kénnen extrem variie-
ren. Beispielsweise geniigte bei Flug 6 (mittlere Breite) um 2100 cm ™! ein Rauschen
von 5 r.u. (oberstes Bild, magentafarbene Kurve). Mit dem unapodisierten, tatséich-
lichen NESR-Wert von 8.0 r.u. eines Einzelspektrums ergibt sich eine Anzahl von
mindestens 3 Messungen. Bei Flug 7 (Arktis) wére an der gleichen Stelle ein ma-
ximales Rauschen von 0.2 r.u. erlaubt gewesen (drittes Bild, rote Kurve). Mit dem
tatsdchlichen Wert von 5.9 r.u. ergibt sich eine Anzahl von 870 Messungen, was den
zeitlichen Rahmen mit zweieinhalb Stunden fiir eine Tangentenhdhe weit iibersteigt.
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Abb. D.1: Gemittelte, vorwértsgerechnete S/N-Spektren verschiedener Si-
tuationen.
Temperatur- und VMR-Profile stammen aus Flug 6 (8.5.1998, Aire sur
I’Adour) und 7 (27.1.1999, Kiruna).
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Anhang E

CM-Polynomfitergebnisse

In den nachfolgenden Tabellen E.1 und E.2 sind die Ergebnisse der Polynomanpas-
sungen der Charakteristischen Modulation (CM) der untersuchten Fliige aufgefiihrt.
Wie bei den Testrechnungen in Kapitel 5 werden Betrag und Phase getrennt zusam-
mengesetzt:

|CM ()| = co  + 2 (vor)? + s (o)t + -

arg(CM(ror)) = ¢ () + 3 (nor)® + ¢ () + -+ (1)

In den Tabellen sind die Koeffizienten einer CM jeweils fiir den Betrag bzw. die
Phase untereinander angeordnet. Der lineare Koeffizient der Phase bedeutet eine
Verschiebung des Schwerpunkts der ILS. Fiir die Vorwértsrechnung mit einer zen-
trierten ILS, kann er auf null gesetzt werden.
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CM-Koeffizienten des Betrags
Flug Kanal 1 Kanal 2 Kanal 3 Kanal 4
9.966 1071 1.0000 * 10° 9.990 « 101
4 —4.157 %1077 —2.687 % 1077 —2.058 % 107 -
2.324 % 10~17 2.255 % 10718 1.350 % 10718
—5.962 % 1026 9.62 % 10728 6.78 % 10728
9.982 % 10! 9.9981 % 10! 1.0024 % 10° 1.0022 % 101
6 —1.3905 % 1079 —7.912% 10710 —1.1900 % 1079 —8.0861 % 1010
1.0625 % 10717 5.997 % 10~19 1.8122 % 10718 4.1843 x 10719
—4.507 % 1026 —8.61 %1028 —1.6659 * 1027 —9.465 % 1029
9.990 * 1071 1.0015 % 10° 9.966 « 10~ 1
- —4.427%1071° | —5.300% 10710 | —7.999 %1071 -
—5.51 % 10719 6.174 % 1019 4.654 % 1019
- —2.947 % 10~ %7 -
9.988 x 107! 1.0001 % 10°
9 —3.091 % 10710 —7.816 % 10710 B -
—2.075 % 10718 1.0277 % 10718
—2.45 % 10727 —2.660 % 1027
1.0003 = 10° 1.0006 * 10° 1.0025 % 10° 1.0011 * 10°
11 —6.334 % 10710 —7.348 x 10710 —7.540 % 10710 —8.3115 % 10710
—5.185 % 1019 4.976 % 1019 - 4.3932 x 10719
5.721 % 10~27 —4.00 %1028 - —4.279 % 10729
1.0002 % 10° 1.0005 % 10° 9.996 « 10! 9.963 x 1071
13 —7.910 % 10710 —7.703 x 10710 —1.0380 % 1079 —7.1628 % 10710
1.4080 % 1019 6.226 % 1019 1.1624 « 10718 2.6946 « 10~ 19
—1.0498 % 1027 —9.62 % 10728 —8.787 % 10728 —3.993 % 1029

Tabelle E.1: CM-Polynomkoeffizienten einiger MIPAS-B2-Meffliige.
Fiir einen Kanal sind jeweils die Koeffizienten des CM-Betrags (co, c2,cs
und cg) untereinander angeordnet. Bei zu unsicheren Ergebnissen mit der
Fitordnung 6, wurde ein kleinerer Grad fiir die Polynome verwendet.
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CM-Koeffizienten der Phase
Flug Kanal 1 Kanal 2 Kanal 3 Kanal 4
8.0% 107 —43%10°8 —1.15% 1076
4 3.2% 101 1.28 x 10714 5.36 % 10~ 14 -
—6.7%10723 1.092 % 1022 2.18 % 10723
—1.64%10°6 —9.1%10°8 1.164 % 10~° —9.7%x10° "
6 1.2% 10714 —2.06% 10714 —9.5%10715 —38x10715
—7.4%10723 4.89 % 10723 1.58 %1023 4.7%10"%4
—4.50% 1076 —9.6x1077 —9.8%10°7
7 —4.8%10715 —3.73% 10714 —9.9x10715 -
- 8.4 %1072 -
—4.625%10°° —5.312%10°°
9 —7.6%10715 1.3x10714 - -
2.2% 1072 —2.0%10"23
—4.945% 107° —5.234 % 10°° 1.883% 107 —5.227 % 107°
11 1.3%x1071° 2.9% 10715 - 6.2 % 10716
—3.4%10723 —3.3%10"%4 - 2.4%10°2%6
1.0002 * 10° 1.0005 * 109 9.996 * 1071 .
13 79101071 | —7.703% 1071 | —1.0380 %1077 _3'?238**1?0_10
1.4080 * 10~ 6.226 * 10719 1.1624 % 10718 5 6946 + 10-19
—1.0498 % 10~%7 —9.62 % 1028 —8.787 % 1028 :

Tabelle E.2: CM-Polynomkoeffizienten der Phase.
Die CM-Phasenkoeffizienten (ci,c3 und c5) sind jeweils fiir einen Kanal
untereinander angeordnet. Bei zu unsicheren Ergebnissen mit der Fitord-

nung 5, wurde ein kleinerer Grad fiir die Polynome verwendet.
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Symbolverzeichnis

® Faltungsverkniipfungsoperator, Seite 13

Q@ Polwinkel des Raumwinkels €2, Seite 15

ynaz Winkel maximaler Strahlneigung im IFM, Seite 14
¥ Regularisierungsparameter /-stirke, Seite 33

) Diracsche Deltafunktion, Seite 14

n Gewichtungsfunktion des Gesichtsfeldes im IFM, Seite 15
Mo integrierte Gesichtsfeldgewichtung im IFM, Seite 15
n iiber ¢ gemittelte Gesichtsfeldgewichtung, Seite 16
€ Fehlervektor, Seite 32

A Wellenlénge, Seite 10

v Wellenzahl, Seite 10

Vo ausgewiahlte Wellenzahl, Seite 14

vy normierte Wellenzahl, Seite 24

Uuw mittlere Wellenzahl des Microwindows

lo,...,30 Bereich der 1,...,3fachen Standardabweichung

Ova Absorptionskoeffizient, Seite 31

Ty Transmission entlang des Sehstrahls, Seite 31

) Phase des komplexen Spektrums, Seite 12

©» Azimutwinkel des Raumwinkels €2, Seite 15
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Q Raumwinkel, Seite 15

w Kreisfrequenz, Seite 10

B Planckfunktion in Strahldichteeinheiten, Seite 29

b skalierter Ort, Seite 25

CM Charakteristische Modulationsfunktion, Seite 25

dl Interferogramm monochromatischer Einstrahlung, Seite 19
E elektrische Feldstirke, Seite 10

Ey Amplitude der elektrischen Feldstéirke, Seite 10

Eretomb rekombinierte elektrische Feldstirke, Seite 11

Ees resultierende Amplitude der elektrischen Feldstirke, Seite 11
F Funktion des Vorwéartsmodells, Seite 32

f Frequenz, Seite 10

Fr Fouriertransformationsoperator, Seite 13

1 eindimensionale resultierende Intensitdt im IFM, Seite 11
Ipc Gleichlichtanteil von E,.,, Seite 11

Lings Interferogramm-Intensitét bei infinitesimalem Gesichtsfeld, Seite 12
Les resultierende Intensitit im IFM, Seite 11

IFG normiertes, gemessenes Interferogramm, Seite 20

ILS Apparatefunktion, Seite 14

K Jacobi-Matrix von ﬁ, Seite 33

k Wellenvektor, Seite 10

L Regularisierungsoperator, Seite 33

L maximaler optischer Wegunterschied des IFM, Seite 13
LTy kalibriertes Atmosphéarenspektrum, Seite 29

MOD Modulationsfunktion, Seite 19
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IN Menge der natiirlichen Zahlen

R Menge der reellen Zahlen, Seite 13

R Gesamtreflexionsgrad im IFM, Seite 11

Ry, Rechteckfunktion mit 1 auf [—L, L], Seite 13

S Ort im Sehstrahl, Seite 31

So einstrahlende, spektrale Strahldichte, Seite 11

So Ort im Weltraum, Seite 31

Se Kovarianzmatrix, Seite 32

Sm Ort des Mefinstruments, Seite 31

Sarm gemessenes Atmospharenspektrum, Seite 29

SBB gemessenes Schwarzkorperspektrum, Seite 29

Sps gemessenes Deep-Space-Spektrum, Seite 29

Sing Spektrum bei infinitesimalem Gesichtsfeld, Seite 12
sinc sinc-Funktion, Seite 13

T Temperatur, Seite 31

t Zeit, Seite 10

T, Gesamttransmissionsgrad im IFM, Seite 11

1% gesichtsfeldinduzierte Verteilungsfunktion, Seite 18
xz Vektor der gesuchten Grofen, Seite 32

Zq Vektor mit A-priori-Werten, Seite 33

x Gangunterschied der Teilstrahlen im IFM, Seite 11
TE Ort der elektrischen Feldstéirke, Seite 10

T12 Langen der beiden Teilwege des IFM, Seite 11

v Vektor gemessener Groken, Seite 32



135

Verzeichnis der Abkiirzungen

AILS Apodized Instrumental Line Shape, apodisierte Apparatefunktion
AsA Aire sur I’Adour, Ballonstartplatz mittlerer Breite in Siidfrankreich
CM Charakteristische Modulationsfunktion

ECMWF European Centre for Medium-Range Weather Forecasts
ENVISAT Environmental Satellite, Umweltsatellit

FASCODE Fast Atmospheric Signature CODE

FCKWs Fluor-Chlor-Kohlenwasserstofte

FFT Fast Fourier Transform, schnelle Fouriertransformation

FTIR Fourier Transform Infrared Spectrometer

FTS Fouriertransformspektrometer

FWHM Full Width Half Mean, Halbwertsbreite

HITRAN High Resolution Transmission Molecular Absorption Database
IFG Interferogramm

ILS Instrumental Line Shape, Apparatefunktion

IMK Institut fiir Meteorologie und Klimaforschung

KOPRA Karlsruhe Optimized and Precise Radiative transfer Algorithm
LTE Local Thermodynamic Equilibrium, lokales thermodyn. Gleichgewicht

MIPAS-B2 Michelson Interferometer fiir passive atmosphérische Sondierung,
zweite ballongetragene Version
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MOD Modulationsfunktion

NAT Nitric Acid Trihydrate

OPDmax maximal Optical Path Difference, maximaler optischer Gangunterschied
PIFM Parametric ILS Fitting Method

POSTA Polare Stratosphérische Aerosole

PSC Polar Stratospheric Cloud, polare Stratospharenwolke

RAT Retrieval of Atmospheric Trace gas profiles

r.u. radiance units, Strahldichteeinheiten = nW/( ¢cm?srem™!)

SNR Signal Noise Ratio S/N, Signal /Rauschverhéltnis

VMR Volume Mixing Ratio, Volumenmischungsverhiltnis
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