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1. Einleitung

Welcher Lebendige, Sinnbegabte, liebt nicht vor allen Wundererscheinungen des
verbreiteten Raums um ihn das allerfreuliche Licht - mit seinen Farben, seinen
Strahlen und Wogen; seiner milden Allgegenwart, als weckender Tag.

Novalis, Hymnen an die Nacht

Der Einfluss der Sonne auf die Erde lédsst sich durch verschiedene einfache Beobach-
tungen im Alltag belegen. Die Energieeinstrahlung der Sonne spielt eine entscheidende
Rolle fiir das Wetter, da sie z.B. die Temperatur der Erdatmosphére beeinflusst. Der
Tag-Nacht-Rhythmus hat grofien Einfluss auf das Leben; Photosynthese geschieht nur
unter Lichteinstrahlung - genauso wie andere photochemische Prozesse in der Erdatmo-
sphére. Beispielsweise wird die fiir den Menschen nicht sichtbare ultraviolette Strahlung
groBtenteils durch Ozon in der Stratosphére absorbiert. Ozon wiederum wird durch Pho-
tolyseprozesse gebildet.

Doch nicht nur elektromagnetische Sonnenstrahlung, auch der Sonnenwind, der aus
Elektronen, Protonen und schwereren Ionen besteht, wirkt auf die Erde. Das Nordlicht,
das man nachts in hoheren Breiten regelméfiig sehen kann, ist das wohl prominenteste
Beispiel dafiir. Dabei prézipitieren (lat. praecipitare — herabstiirzen) geladene Teilchen
in die Erdatmosphére und regen ITonen, Atome und Molekiile an (z.B. N*, O und Ny),
die dann als Folge sichtbares Licht aussenden.

Die Auswirkungen von Sonnenstrahlung und Sonnenwind sind dabei keineswegs zeit-
lich unabhéngig. Auf verschiedenen Zeitskalen zeigen sich Variationen. (i) Die Solar-
konstante Sy, die die durchschnittliche Intensitdt der Sonnenstrahlung bei einem Ab-
stand von 1 AE angibt, liegt bei 1367 W/m?. Doch der Begriff “Solarkonstante” ist
triigerisch, denn sie unterliegt verschiedenen Variationen: Als Hauptreihenstern der
G2-Klasse nimmt die Intensitéit alle 100 Millionen Jahre um ca. 1% zu. RegelméBige
Verdnderungen des solaren Magnetfelds sorgen fiir Schwankungen von Sy (man spricht
von Sonnenaktivitét), deren Perioden von 22 Jahren iiber einige hundert Jahre bis hin
zu mehreren tausend Jahren reichen. Die Intensitidt der (fernen) UV-Strahlung kann
dabei abhingig ihrer Wellenldnge um 10 % bis iiber 100 % schwanken. (ii) Als Folge
der elliptischen Erdumlaufbahn variiert die Intensitéit der Strahlung, die auf der Erde
ankommt, innerhalb eines Jahres um iiber 3 % um ihren Mittelwert. Weitere geometri-
sche Variationen in Gréflen wie der Neigung und der Exzentritdt der Erdumlaufbahn
sowie der Prézession der Erdachse werden zusammen mit den Schwankungen von Sy
zu den sogenannten Milankovié-Zyklen zusammengefasst. (iii) Die Sonnenaktivitiat hat
auch Einfluss auf Geschwindigkeit, Dichte und Zusammensetzung des Sonnenwindes, der
auf das Erdmagnetfeld trifft. (iv) In unregelméfigen Abstédnden, doch meist wihrend
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Bild 1.1.: Sonnenfleckenanzahl R (oben), solarer Radiofluss bei 10.7 cm (Mitte) und Ap
Index (iiber zehn Tage gemittelt, unten) von 1950 bis 2010. Die Sonnenfle-
ckenanzahl sind von http://spidr.ngdc.noaa.gov/ entnommen, {10.7 und
Ap Index sind von http://www.ngdc.noaa.gov/.

hoher Sonnenaktivitét (solares Maximum) kommt es auf der Sonne zu Explosionen, die
grofle Mengen an Plasma in den Weltraum befordern, welche anschlieflend auf die Er-
de treffen konnen. (v) Starker Sonnenwind schirmt die Erde effektiver von kosmischer
Strahlung ab, die isotrop auf die Erde trifft. (vi) Die Neigung der Erdumlaufbahn ge-
geniiber der Ekliptik und die daraus folgende Kopplung der Magnetfelder der Sonne und
der Erde sorgen fiir jihrliche Schwankungen der Wahrscheinlichkeit, dass Teilchen des
Sonnenwindes in die Magnetosphére eindringen und in die Erdatmosphére prazipitieren.

In Zeiten grofler Sonnenaktivitéit kann man auf der Sonnenoberfléche vermehrt kleine
dunkle (also kiihle) Regionen erkennen, sogenannte Sonnenflecken. Diese sind iiber meh-
rere Sonnenrotationen stabil. In Bild 1.1 sind drei verschiedene Zeitreihen dargestellt:
Die Anzahl der Sonnenflecken pro Tag, das Tagesmittel des solaren 10,7 cm-Radioflusses,
der an der Erde ankommt und ein gleitender 10-Tagesmittelwert des Ap Index, der



1. Einleitung

Schwankungen im Erdmagnetfeld anzeigt, die z.B. durch Sonnenwind ausgelost werden
kénnen. Die Sonnenfleckenanzahl R wird folgendermaflen ermittelt:

R = 10N +n, (1.1)

wobei N fiir die Anzahl der Sonnenfleckengruppen steht, n fiir die Anzahl der einzel-
nen Sonnenflecken. Eine 11-Jahresperiode ist bei der Sonnenfleckenanzahl und beim
Radiofluss deutlich zu erkennen, beim Ap Index lasst sie sich erahnen. Es ist aber offen-
sichtlich, dass Variationen iiber kleinere Zeitrdume diese Parameter beeinflussen. Die-
se Zeitreihen belegen, dass sich die Variabilitdten der Sonnenaktivitit (parametrisiert
durch die Sonnenfleckenanzahl) in verschiedenen Einflussfaktoren zeigen, welche auf die
Erdatmosphére wirken kénnen. Sowohl in der elektromagnetischen Strahlung (stellver-
tretend durch den Radiofluss) als auch im Sonnenwind, der das Erdmagnetfeld stort
(parametrisiert durch den Ap Index).

Diese Arbeit befasst sich mit Auswirkungen des Sonnenwinds auf die chemische
Zusammensetzung der mittleren Erdatmosphére, beriicksichtigt aber auch simultane
Veranderungen, die durch UV Strahlung hervorgerufen werden. Insbesondere werden
die Auswirkungen auf NOy (NO + NOy) zwischen 40 km und 62 km Hohe untersucht,
das fiir katalytischen Ozonabbau verantwortlich ist. Dieser Ozonabbau hat durch brei-
tenabhéngige Strahlungsheizung oder -kiihlung Einfluss auf die Strahlungsbilanz der
mittleren Atmosphére. Durch dynamische Kopplungseffekte treten moglicherweise Aus-
wirkungen bis zum Erdboden und damit auf das Klima der Erde auf. Die Grofle des
Einflusses des Sonnenwinds auf die Energiebilanz der Erde ist aber noch nicht bekannt.
Daher miissen dessen Auswirkungen auf NO, untersucht werden, um sie in kiinftigen
Klimamodellen beriicksichtigen zu konnen.

Die Arbeit ist wie folgt aufgebaut. Zuerst wird die solare Variabilitat und ihre Auswir-
kungen auf das Erdmagnetfeld niiher beschrieben (Kapitel 2). Danach folgt ein Uberblick
iiber den Aufbau der Atmosphére und die Auswirkungen der solaren Variabilitéit auf die
Erdatmosphére, insbesondere auf die in ihr enthaltenen Molekiile (Kapitel 3). Die Eigen-
schaften und das Spektrum eines diatomaren heterogenen Molekiils werden am Beispiel
von NO in Kapitel 4 besprochen. Das Verstdndnis dieser charakteristische Eigenschaf-
ten der Molekiile sind fiir deren Messung notwendig. AnschlieBend wird das Instrument
MIPAS/ENVISAT vorgestellt und es wird erlautert, wie man durch die Auswertung der
von MIPAS aufgenommenen Spektren die Hiufigkeit der Gase bestimmen kann (Kapi-
tel 5). Am Ende dieses Kapitels wird auch besprochen wie das Auswertungsprogramm
weiterentwickelt wurde, um Nachtmessungen der oberen Erdatmosphére genauer aus-
werten zu kénnen. Messungen von MIPAS und deren Analyse werden in den Kapiteln
6 und 7 préasentiert. Jeweils zum Abschluss dieser Kapitel werden Riickschliisse auf die
NOy-Produktionsraten gezogen, die in kiinftigen Klimamodellen beriicksichtigt werden
konnen. Im letzten Kapitel (Kapitel 8) werden die Ergebnisse der Arbeit zusammenge-
fasst, offene Fragestellungen diskutiert und ein Ausblick auf kiinftige Arbeiten gegeben.



2. Solare Variabilitat

Die chemische Zusammensetzung der mittleren Atmosphére wird u.a. durch Teilchen-
niederschlag in hohen geomagnetischen Breiten und durch Sonneneinstrahlung auf der
Tagseite beeinflusst. Beide Groflen sind zeit- und ortsabhéngig und werden mafigeb-
lich von der Sonnenaktivitét bestimmt. Die Variabilitdt der Sonnenaktivitat wird durch
das sich zeitlich und rdumlich &ndernde Magnetfeld der Sonne verursacht. Der von der
Sonne ausgehende Sonnenwind wird dadurch in seinen Eigenschaften beeinflusst. Die Va-
riationen des Sonnenwindes haben Einfluss auf den Teilchenniederschlag der Erde. Eine
ausfithrliche Erlduterung von der Ursache bis zum Ereignis des Teilchenniederschlags
wird in den Kapiteln 2.1 bis 2.3 gegeben. Variationen im elektromagnetischen Spektrum
der Sonne werden in Kapitel 2.4 vorgestellt.

Fiir ein tieferes Verstdndnis seien die Lehrbiicher von Kivelson und Russell (1995) und
von Kallenrode (2010) empfohlen, die auch die Grundlage dieses Kapitels stellen. Die
Bilder 2.1, 2.5, 2.6 und 2.7 wurden folgender NASA-Homepage entnommen:

http://svs.gsfc.nasa.gov/Gallery/index.html

2.1. Sonnenwind

Sonnenwind ist ein von der Sonne aus stromendes, kollisionsfreies Plasma und besteht
aus Elektronen, Protonen, Alphateilchen und einer um Gréflenordnungen geringeren
Anzahl schwererer Ionen. Er entsteht in verschiedenen Regionen des solaren Magnet-
felds (Kapitel 2.1.1) und wird je nach Entstehungsregion in langsamen und schnellen
Sonnenwind unterteilt. Er variiert z.B. in Geschwindigkeit, Dichte, Teilchenanzahl der
Alphateilchen und in Stédrke und Orientierung des Magnetfelds. Regionen, in denen das
Plasma des Sonnenwinds stark komprimiert ist, werden korotierende Wechselwirkungsre-
gionen (engl.: corotating interaction regions, CIR, Kapitel 2.1.2) genannt, welche fiir die
weiterfithrenden Kapitel wichtig sind. Koronale Massenauswiirfe (engl.: coronal mass
ejection, CME) der Sonne, die einen starken Einfluss auf die mittlere Erdatmosphére
haben konnen, werden in Kapitel 2.1.3 besprochen. Verschiedene Parameter des Son-
nenwindes sind in Tab. 2.1 dargestellt.

2.1.1. Magnetfeld der Sonnenkorona und des interplanetaren
Raums
Verantwortlich fiir das Magnetfeld der Sonne ist ihr magnetohydrodynamischer (MHD)

Dynamo. Grundlegend dabei sind die differentielle Rotation der Sonne und die dar-
aus folgenden Scherkrifte. An der Oberfliche am Aquator betrégt ihre siderische Ro-
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Tabelle 2.1.: Verschiedene Eigenschaften des langsamen und schnellen Sonnenwinds
(SW) und des koronalen Massenauswurfs (CME)

Parameter langs. SW  schneller SW ~ CME
Geschwindigkeit [km/s] 250-400 400-800 10-2000
Dichte bei 1 AE [lonen/cm?] 8 3 bis 200
Goo—r-Teilchenanzahl 0.02 0.04 bis 0.3

Bild 2.1.: Aufnahmen der Sonne und der Sonnenkorona. Die Magnetfeldlinien der Son-
nenkorona wahrend eines solaren Minimums sind in weil und Bahn eines gela-
denen Teilchens in griin eingezeichnet. Der schwarze Ring um die Sonne mar-
kiert diejenige Fliche, die kleinskalige Strukturen des Magnetfelds einschliefit
(engl.: solar source surface). Credit: NASA

tation 26,8 Tage, bei 60° Breite schon 30,8 Tage. Der Kern rotiert dagegen starr. Die
Ubergangsregion (Tachocline) zwischen starrer und differentieller Rotation befindet sich
bei ca. 0.7 Sonnenradien.

Das Magnetfeld der Sonne wechselt ungeféhr alle elf Jahre seine Polaritét. Ein vollstéan-
diger solarer magnetischer Zyklus dauert folglich ca. 22 Jahre und durchlauft jeweils
zweimal eine Phase des solaren Maximums und des solaren Minimums. Das Magnetfeld
der Sonnenkorona wéhrend eines solaren Minimums ist in Bild 2.1 dargestellt. Die ma-
gnetischen Pole befinden sich in der Nihe der geographischen Pole und es existiert eine
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Bild 2.2.: Die Sonne und der ,helmet streamer®. Die schwarzen Linien stellen das Ma-
gnetfeld der Sonne in Zeiten ihres Minimums dar. Die Richtung der Magnet-
feldlinien ist durch Dreiecke gekennzeichnet. Die Pfeile zeigen die Richtung des
langsamen Sonnenwindes an.

annihernd magnetfeldfreie Fliche in der Nihe des Aquators. Innerhalb einer Sphire von
2,5 Sonnenradien (im Bild 2.1 nicht mafistabsgerecht durch einen schwarzen Ring darge-
stellt) bilden die Magnetfeldlinien Bogen und es kommt zu kleinskaligen Abweichungen.
Ein geladenes Teilchen kann in hohen Breiten leichter entkommen, da sich diese Ma-
gnetfeldlinien erst sehr weit von der Sonne entfernt wieder schliefen. Man spricht auch
von “offenen” Magnetfeldlinien. Die Bahn eines geladenen Teilchens ist durch eine griine
Spirale dargestellt. Diese Bahn wird durch die Lorentzkraft bestimmt und wird spéter
noch beschrieben (Kapitel 2.2.1). Die Regionen mit offenen Magnetfeldlinien werden
koronale Locher genannt, sie sind der Ursprung des schnellen Sonnenwinds. In niedrige-
ren Breiten zeigt das Magnetfeld Bogen, die die verschiedenen Polaritdten miteinander
verbinden. Da hier Elektronen gefangen sind, leuchten diese Regionen (engl.: helmet
streamer, Bild 2.2) stirker. An den Seiten der Streamer kénnen Elektronen entweichen,
sie sind der Ursprung des langsamen Sonnenwinds.

Die extrem hohe Leitfahigkeit o des Plasmas fithrt dazu, dass das Magnetfeld B der
Sonne im Plasma eingefroren von der Sonne nach auflen transportiert wird. In Folge der
Sonnenrotation und der radialen Geschwindigkeitskomponente des Sonnenwinds windet
sich das Sonnenmagnetfeld nach auflien hin wie eine archimedische Spirale.

2.1.2. Co-rotating Interaction Region

Wird der langsame Sonnenwind vom schnellen Sonnenwind eingeholt, tritt eine Wechsel-
wirkung auf. Aufgrund der geringen Dichte - sowohl vom langsamen als auch vom schnel-
len Sonnenwind - kommt es aber nicht zu Stéflen: Sonnenwind ist ein kollisionsfreies
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Bild 2.3.: Skizze der Sonne, des langsamen (LSW) und schnellen (SSW) Sonnenwinds,
der Magnetfeldlinien und der CIR als Aufsicht. Die dicken Kurven stellen die
StoBwellen dar und begrenzen die CIR.

Plasma. Magnetische Kréfte innerhalb des Plasmas sind fiir die Wechselwirkung verant-
wortlich. Bildlich gesehen kann der schnelle Sonnenwind den langsamen nicht {iberholen,
da sich Magnetfeldlinien nicht kreuzen diirfen. Es bildet sich in Folge eine CIR aus. Dies
ist in Bild 2.3 dargestellt. Korotierend, da diese Region gebunden mit der Sonne ro-
tiert. Die magnetische Wechselwirkung fiihrt zur Bildung von Stofiwellen und damit zur
Teilchenbeschleunigung. Teilchen innnerhalb einer CIR erfahren die gréfite Beschleuni-
gung in etwa bei 4 AE. Eine CIR kann aber auch schon bei kleineren Radien als 1 AE
beginnen. Die CIR wird von zwei Stolwellen begrenzt: die eine verlauft vorwarts, die
andere riickwarts. Stofiwellen innerhalb der CIR bei 1 AE bewegen sich also in Richtung
der Sonne. Diese Region erstreckt sich bei 1 AE typischerweise um 30 °, wohingegen das
Plasma aus einer Winkelweite von 90° und mehr von der Sonnenkorona stammt. Die
Lebensdauer einer CIR betridgt mehrere Sonnenrotationen.

2.1.3. Koronaler Massenauswurf

Protuberanzen sind bogenférmige Materiestrome auf der Sonne, die vom lokalen Ma-
gnetfeld getragen werden. Der Gravitation wirkt die magnetische Spannung entgegen,
die dafiir sorgt, die Lange der Magnetfeldlinien zu minimieren. Bild 2.4 zeigt zwei ver-
schiedene Magnetfeldkonfigurationen (links und rechts), die dies ermdoglichen. Ist eine
Protuberanz eruptiv, kann es zu einer CME kommen. Die rechte Konfiguration kann
dazu fithren, indem durch Rekonnexion magnetischer Feldlinien (engl.: magnetic re-
connection) an ihrem X-Punkt knapp unter dem Filament Magnetfeldenergie in kine-
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Bild 2.4.: Skizze zweier Magnetfeldkonfigurationen auf der Sonne, die Filamente (graue
Fléchen) tragen

tische Energie umgesetzt wird. Die linke Konfiguration fiihrt nicht zu einer CME. Bild
2.5 zeigt eine CME als Komposition von Aufnahmen verschiedener Koronografen der
STEREO-Mission. Wahrend eines solaren Maximums werden CMEs fast téglich beob-
achtet. Das Verhéltnis der Anzahl an CMEs zwischen solarem Maximum und Minimum
ist 15:1. Jeder registrierte CME ist auf folgender Webpage aufgelistet:
http://cdaw.gsfc.nasa.gov/CME_1ist/.

CMESs, die Einfluss auf die chemische Zusammensetzung der Erdamtosphére haben, wie
es in dieser Arbeit untersucht wird, kommen deutlich seltener vor. In den letzten elf Jah-
ren waren die wichtigsten im Oktober 2003, Januar 2005, Dezember 2006, Januar 2012
und Mérz 2012. Dies liegt zum einen an der Geometrie, also an dem Grofenverhéltnis
der Erde zu einer Sphéire mit 1 AE Durchmesser. Zum anderen an anderen Eigenschaften
des Plasmas wie sie auch im Folgenden beschrieben werden.

2.2. Erdmagnetfeld

Das Erdmagnetfeld, auch Magnetosphére genannt, wird durch die Wechselwirkung von
Sonnenwind und dem Magnetfeld des Planeten geformt. Letzteres wird von einem MHD
Dynamo erzeugt, der durch die differentielle Rotation des Erdkerns angetrieben wird.
Die differentielle Rotation wiederum ist Folge der Konvektion im Erdkern.

Das Erdmagnetfeld ldsst sich am besten darstellen, wenn im Bild die Achse Sonne-
Erde konstant bleibt, die Erde dagegen um ihre Achse rotieren kann. Die Ausdehnung
der Magnetosphire betrégt ca. zehn Erdradien in Richtung Sonne und mehr als hundert
Erdradien in die entgegengesetzte Richtung. Bild 2.6 zeigt verschiedene Grenzen und
Regionen des Erdmagnetfelds, die im Folgenden beschrieben werden:
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Bild 2.5.: Koronaler Massenauswurf, 20. Mai 2011, beobachtet von STEREO.
Credit:NASA/STEREO

e Bow Shock: Ubergangsregion und StoBwelle zwischen dem Interplanetaren Medi-
um, in dem der Sonnenwind Uberschallgeschwindigkeit hat, und dem Magneto-
sheath, in dem der Sonnenwind Unterschallgeschwindigkeit hat.

e Magnetopause: Die Fliache, an der Druckgleichgewicht zwischen dem kinetischem
Druck des Sonnenwinds und dem geomagnetischem Druck besteht.

e Magnetosheath: Die Region zwischen Bow Shock und Magnetopause.

e Polar Cusp: Zwei Singularitdten in der Nord- und Siidhemisphére, an denen das
Magnetfeld verschwindet. Sie befinden sich bei einer Breite von 78°, bei einer Lo-
kalzeit von 12 + 3 Uhr.

e Magnetotail: Der sich auf der Nachseite befindende, langgezogene Teil des Erdmag-
netfelds, der auch die offenen Magnetfeldlinien mit einbezieht.

e Plasma Sheet: Die Ebene, die die (offenen) Magnetfeldlinien im Magnetotail in
ihrer Richtung trennt.

e Geosphire: Bereich mit geschlossenen Feldlinien. In ihr dominieren mal Teilchen
der Ionosphére, mal Teilchen des Sonnenwinds.
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Bild 2.6.: Erdmagnetfeld. Credit: NASA

e Polar caps (Polarkappen): Breitenbereich mit offenen Magnetfeldlinien. Entschei-
dend ist dabei die Magnetfeldkomponente des Sonnenwinds. Hat diese eine Siid-
komponente, konnen durch Rekonnexion durchgingige magnetische Feldlinien von
der Sonnenoberflache zur Erdoberfliche entstehen. Die Magnetosphére ist damit
zur Sonne hin offen. Hat der Sonnenwind dagegen eine Nordkomponente, ist die
Magnetosphére geschlossen und die offenen Magnetfeldlinien sind nur der Sonne
entgegengesetzt gerichtet.

e Plasmasphére: Anndhernd symmetrisches Magnetfeld in niedrigen und mittleren
Breiten, gefiillt mit Plasma der Tonosphére. Die Strahlungsgiirtel (Kapitel 2.2.1,
Bild 2.7) sind umgeben von der Plasmasphére.

Die Magnetosphére ist kein festes Gebilde, ihre Ausdehnung dndert sich standig. Bei der
Erklarung der Polarkappen wurde schon erwahnt, dass sie von der Magnetfeldkomponen-
te des Sonnenwinds beeintriachtigt werden. Daneben gibt es noch weitere Variabilitdaten.
Ein weiterer wichtiger Faktor ist zum Beispiel die Sonnenaktivitdt. Die Rotationsdau-
er der Sonne (ca. 27 Tage) und die Dauer der Umpolung des Sonnenmagnetfeldes (11
Jahre) lassen sich also auch in Erdmagnetfeldmessungen wiederfinden. Die Umpolung
des Erdmagnetfeld betragt ca. 300 000 Jahre und hat auf Messungen, die innerhalb we-
niger Jahre gemacht werden, keinen Einfluss. Messungen des Erdmagnetfeldes auf dem
Erdboden zeigen zudem einen Tagesgang. Dieser ist darauf zuriickzufiihren, dass auf
der Tagseite in der Atmosphére durch UV Strahlung Ionen entstehen (Ionosphére) und
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Bild 2.7.: Kiinstlerische Darstellung der Elektronendichte in den Strahlungsgiirteln. Cre-
dit: NASA

infolgedessen Strome, die wiederum das Erdmagnetfeld beeinflussen.

2.2.1. Strahlungsgiirtel

Elektronen kénnen im Erdmagnetfeld innerhalb eines Torus gefangen sein. Dasselbe gilt
fiir Protonen, doch ist fiir diese Arbeit nur der Torus der Elektronen relevant. Er ist
kiinstlerisch durch die Elektronendichte in Bild 2.7 dargestellt, man nennt ihn Strah-
lungsgiirtel. Die Elektronendichte stellt im Bild gleichzeitig auch das Magnetfeld dar,
das bis zu einem Abstand von wenigen Erdradien einem Dipolfeld &hnelt. Man erkennt
ein inneres und ein dufleres Dichtemaximum. Diese Strukturen sind variabel in ihrem
Abstand zur Erde - man spricht von einem inneren und einem dufleren Strahlungsgiirtel.

Im Folgenden wird auf die verschiedenen Bewegungen eines geladenen Teilchens im
Strahlungsgiirtel eingegangen, die u.a. erklédren, wieso die geladenen Teilchen dort ge-
fangen sind. AbschlieBend werden noch Zunahme- und Verlustprozesse der Teilchenpo-
pulation im Strahlungsgiirtel erlautert.

Ein geladenes Teilchen mit der Ladung ¢ und der Geschwindigkeit ¢ erfahrt in einem
elektromagnetischen Feld die Lorentzkraft

—

F, = q(E +7 x B). (2.1)

Ist das Elektrische Feld E = 0 und ist die zum Magnetfeld B senkrechte Geschwindig-
keitskomponente v, # 0 (v = ¥ + v)), erfihrt das geladene Teilchen eine Kraft, die

senkrecht zu B gerichtet ist. Ist i) vy = 0 oder ii) v # 0, bewegt sich das geladene

11
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Teilchen i) auf einem Kreis oder ii) auf einer Spirale, beidesmal mit dem Larmorradius:

muv
= 2.2
L 4B ( )

Diese, die Magnetfeldlinien umkreisende Bewegung der geladenen Teilchen, nennt man
Gyration. Dabei ist das Magnetische Moment

2
muvi

2B

p= (2:3)
eine Erhaltungsgrofle.

In den Strahlungsgiirteln ist r, von der Phase ¢ der Gyration abhéngig, da dort das
Erdmagnetfeld einem Dipolfeld dhnelt, damit inhomogen ist und mit zunehmender Héhe
abnimmt. Es gibt also eine Komponente von 63, die senkrecht zu B steht. Je geringer
die Hohe des geladenen Teilchens ist, desto grofler wird B und desto kleiner wird r1,. Dies
fithrt zu einer effektiven Geschwindigkeit, die sowohl senkrecht zu B als auch senkrecht
zu VB gerichtet ist. Diese Bewegung nennt man Drift. Aufgrund ihrer unterschiedli-
chen Ladung fithren Elektronen und Protonen ihre Driftbewegung in entgegengesetzter
Richtung aus. Infolgedessen kommt es zu einer Ladungstrennung und zum sogenannten
Ringstrom (engl. ring current), der um den Aquator fliefit.

Die Magnetfeldlinien verdichten sich in den Strahlungsgiirteln in den hoheren Breiten,
was in Bild 2.7 deutlich zu sehen ist. Es existiert also auch eine Komponente von VB ,
die parallel zu B steht. Ist E = 0 so ist die kinetische Energie eines geladenen Teilchens
erhalten und es gilt unter der Beriicksichtigung von Gleichung 2.3:

Lo, 1 2, .2 Lo
Wiin = gmv” = ém(v” +v]) = oM + uB. (2.4)
Wenn v, > 0 ist, gilt © = const. > 0. Deshalb muss eine Zunahme von B mit einer
Abnahme von v kompensiert werden. Es gibt also einen Spiegelpunkt, an dem v =
0 ist und das geladene Teilchen infolgedessen wieder zuriick in Richtung schwécheres
Magnetfeld reflektiert wird. Die Position des Spiegelpunktes wird durch den Pitchangle

tana = —= (2.5)
Y

des geladenen Teilchens bestimmt. Der Pitchangle ist abhéngig von der geomagnetischen
Breite und sein Betrag ist am geomagnetischen Aquator minimal. Im Dipolfeld der Erde
gibt es fiir ein geladenes Teilchen je einen Spiegelpunkt fiir die geomagnetische Nord-
und Stidhemisphére. Das Teilchen wird also von Spiegelpunkt zu Spiegelpunkt hin und
her reflektiert. Diese Bewegung nennt man “Bouncen”. Die Frequenzen der Elektronen
und Protonen, die gyrieren, bouncen und driften, sind in Tabelle 2.2 eingetragen.

In diesem auf den ersten Blick abgeschlossenen System der Strahlungsgiirtel, in dem
geladene Teilchen gyrieren, driften und bouncen, gibt es dennoch Quellen und Senken
der Teilchenanzahl. Im inneren Strahlungsgiirtel hat ein Teilchen eine Lebensdauer in
der GroéBenordnung von 100 Tagen, im dufleren Strahungsgiirtel hingegen nur Stunden
bis wenige Tage.

12
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Tabelle 2.2.: Frequenzen der Beweungen von Elektronen und Protonen (jeweils von 1073
103 MeV) in den Strahlungsgiirteln

Bewegung e p
Gyration  0.01-300 kHz 1-300 Hz
Drift 0.03-300mHz 0.03-300 mHz

Bounce 0.3-10Hz 0.01-3 Hz

VII

Bild 2.8.: Losscone-Verteilungsfunktion. Die gestrichelten Linien bilden die Grenze und
damit den Mantel eines Kegels.

Hat ein Teilchen einen zu kleinen Pitchangle a@ < apc, dringt es tief in die Erdat-
mosphére ein. Durch Streuprozesse in der immer dichter werdenden Atmosphére kann
es den Strahlungsgiirteln entweichen. Deshalb haben alle geladenen Teilchen im Strah-
lungsgiirtel einen gréfleren Pitchangle als ar¢. Solch eine Verteilungsfunktion nennt man
Losscone-Verteilungsfunktion, welche in Bild 2.8 dargestellt ist. Es ist deutlich erkenn-
bar, dass zu einer isotropen Verteilung ein Kegel um v fehlt. Resonante Wechselwir-
kung der geladenen Teilchen mit Plasmawellen (Millan und Thorne, 2007) fithrt zu
einer Pitchangle-Streuung, weshalb jene Teilchen aus den Strahlungsgiirteln entweichen
konnen. Wahrend geomagnetischer Aktivitdt ist die gesamte Struktur der Magneto-
sphére in Unruhe, sodass viele Teilchen in den Losscone hinein gestreut werden koénnen.
Teilweise wird fast der gesamte duflere Strahlungsgiirtel geleert.

Gleichzeitig gibt es wihrend geomagnetischer Aktivitdt in den duflersten Regionen
des dufleren Strahlungsgiirtels einen Teilchenfluss in diesen hinein. Er wird also simul-
tan zur Leerung von auflen wieder aufgefiillt. Geladene Teilchen im inneren Strah-
lungsgiirtel konnen auch durch Neutronenzerfall entstehen. Die Neutronen wiederum
entstehen durch den Eintritt von kosmischer Strahlung (z.B. 5 GeV-Protonen) in die
Erdatmosphére.

13
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2.3. Teilchenniederschlag

Geladene Teilchen, vor allem Elektronen und Protonen, konnen aus unterschiedlichen
Quellen in die Erdatmosphére prézipitieren. Das bekannteste Phénomen ist hierbei sicher
die in der Einleitung erwdhnte Aurora. Hierbei handelt es sich um Elektronen und Proto-
nen aus der Magnetosphére, die, durch magnetische Rekonnexion am Plasma Sheet und
andere zusétzliche Kréften beschleunigt, bis 80 km (Elektronen) bzw. 300-500 km (Pro-
tonen) Hohe in die Erdatmosphére eindringen kénnen. Die Ursachen anderer Kréfte,
die zur Beschleunigung der Teilchen beitragen, sind Gegenstand aktueller Forschung
(Haerendel, 2011).

In dieser Arbeit werden aber Niederschlidge aus anderen Quellen analysiert: Zum einen
das direkte Eindringen der Schockfront einer CME in die Polarkappen - solares Proto-
nenereignis (SPE) genannt - zum anderen Elektronenniederschlag (energetic electron
precipitation, EEP) aus den Strahlungsgiirteln.

Gelangen die geladenen Teilchen einer CME in die Polarkappen, z.B. wéhrend der
gilinstigen Vorraussetzung eines offenen Erdmagnetfelds, konnen diese in die Atmosphére
préazipitieren. Die Energie der Teilchen wird in Ionisation und Warme umgesetzt. Den
Energieverlust dE eines ionisierenden Teilchens pro Weglénge ds beschreibt die Bethe-
Bloch-Gleichung:

de et 72 2m,v?

T = Trem " [P TEy A== 20

Dabei stehen im ersten Bruch folgende Fundamentalkonstanten: Die Elementarladung
e, die elektrische Feldkonstante ¢y und die Masse des Elektrons m,. Abhéngigkeiten be-
stehen mit der Ladung Z des Teilchens und seiner Geschwindigkeit v. n, bezeichnet die
Elektronendichte im Material (hier: in der Atmosphére). (Eg) ist das mittlere Anre-
gungspotential. Ist v nicht sehr viel kleiner als die Lichtgeschwindigkeit c, so wird die
relativistische Korrektur mit 8 = v/c wichtig.

Protonen, Alphateilchen und schwerere Ionen wechselwirken beim Eindringen in die
Atmosphére grofitenteils mit den Elektronen der Atome und der Molekiile. Aufgrund des
grofflen Massenunterschieds legen sie deshalb eine gerade Strecke zuriick und es kann mit
der Bethe-Bloch-Gleichung die Eindringtiefe dieser Teilchen abgeschétzt werden. Hadro-
nische Wechselwirkungen sind selten, aber z.B. relevant fiir die Produktion von *C und
damit auch fiir die bekannte “C-Datierungsmethode. Bei Elektronen hingegen kann die
Eindringtiefe nicht mit der Bethe-Bloch-Gleichung abgeschétzt werden, da sie wihrend
ihres Niederschlags mehrfach gestreut werden. Dabei wird Rontgenbremsstrahlung pro-
duziert, die wiederum freie Elektronen durch Photoeffekt, Comptoneffekt oder Paarbil-
dung in viel tieferen Schichten der Atmosphére produzieren kann.

Monte-Carlo-Simulationen dazu finden sich z.B. in Berger et al. (1970) und Wissing
und Kallenrode (2009). Elektronen, Protonen und Alphateilchen konnen in die mittlere
Atmosphére eindringen. Um unterhalb 50 km Hohe prézipitieren zu kénnen, benotigen
Elektronen >1MeV, Protonen >20MeV und Alphateilchen >100 MeV (Brasseur und
Salomon, 2005; Turunen et al., 2009).
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Es gibt verschiedene Messungen, die Hinweise auf Teilchenniederschlag geben kénnen.
Das sind zum einen Messungen des Erdmagnetfelds an Bodenstationen, zum anderen
Satellitenmessungen des Elektronen- oder Protonenfluss in den Strahlungsgiirteln. Diese
sollen im Folgenden kurz vorgestellt werden:

e Ap Index: Dieser beruht auf Messungen des Erdmagnetfelds von 13 Messstationen,
die in geomagnetischen Breiten zwischen 46° und 63° auf der Siid- und Nordhe-
misphére liegen. Zwei Messstationen sind auf der Siidhalbkugel und elf auf der
Nordhalbkugel. In diesen Messstationen wird die grofite Abweichung der Magne-
togramme zu einem ,ruhigen® Erdmagnetfeld innerhalb eines 3h Intervalls als
quasi-logarithmische Zahl zwischen 0 und 9 als k Index notiert. Diese Zahlen in
eine lineare Skala {ibertragen ergeben den a Index, der Werte zwischen 0 und 400
annehmen kann. Alle acht a Indizes eines Tages arithmetisch gemittelt ergeben
den A Index. Die A Indizes der einzelnen Stationen werden gewichtet und zu ei-
nem planetaren Ap Index kombiniert. Der erste berechnete Wert des Ap Index
stammt aus dem Jahr 1932. Das ganze Verfahren wird in Allen (1982) und Men-
vielle und Berthelier (1991) genau beschrieben. Der Ap Index kann als Hinweis auf
Teilchenniederschlag gesehen werden: Anderungen in den Teilchenfliissen fithren
zu Anderungen in elektrischen Strémen in der Erdatmosphire, deren Auswirkun-
gen als Schwankungen mit dem Ap Index gemessen werden. Diese sind haufig mit
Teilchenniederschlag verbunden. Teilchenniederschlag fiihrt wiederum zu Strémen,
die das Erdmagnetfeld stéren und damit zu Schwankungen im Ap Index fithren.

e Dst Index: Dieser beruht auf stiindlichen Messungen des Erdmagnetfelds von 4
Messstationen in folgenden geomagnetischen Breiten: 26°N (Kakioka), 21°N (Ho-
nolulu), 28°N (San Juan) und 33°S (Hermarius). Anderungen des Erdmagnetfelds
in diesen Breiten werden durch Anderungen des Ringstroms verursacht und sind
damit direkt verkniipft mit der Elektronendichte in den Strahlungsgiirteln. Eine
Verringerung des Ringstroms ist mit einem negativen Dst Index verkniipft, so dass
bei einem Teilchenniederschlag der Dst Index negativ wird. Eine genaue Beschrei-
bung zur Berechnung des Dst Index ist in Sugiura und Kamei (1991) zu finden.

e Belt Index: Auf den Polar Operational Environmental Satellites (POES) misst der
Medium Energy Proton and Electron Detector (MEPED) innerhalb der Strah-
lungsgiirtel den Fluss von Protonen und Elektronen mit acht Detektoren in 22
verschiedenen Kanélen. Dabei werden Protonen mit Energien zwischen 30keV
und 200 MeV und Elektronen mit Energien zwischen 30 keV und 2500 keV gemes-
sen. Die Elektronenkanile, die den Energiebereich zwischen 120 keV und 2600 keV
messen, sind allerdings empfindlich auf den Protonenfluss. Zudem ist der Proto-
nenkanal, der die hochenergetischen Protonen messen soll, empfindlich auf Elek-
tronen, die groflere Energien als ~1MeV haben. Dieser Kanal gilt als guter De-
tektor fiir relativistische Elektronen. Dennoch ist eine Interpretation der Da-
ten sehr schwierig und fithrt zu Problemen, gerade im hochenergetischen Be-
reich. Die kontaminierenden Einfliisse auf die verschiedenen Kanile sind in Yan-
do et al. (2011) genau beschrieben. NOAA stellt fiir jeden Kanal einen Belt
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Bild 2.9.: Referenzspektrum der Sonne (schwarz) und eines Schwarzkorpers derselben
GroBe (rot, T'= 5778 K) zwischen 200 nm und 1000 nm bei 1 AE

Index zur Verfiigung, der das Verhéltnis der Anzahl der gemessenen Teilchen
eines Tages zu der Gesamtzahl der gemessenen Teilchen in einem Jahr angibt
(http://www.swpc.noaa.gov/ftpdir/lists/bi/old bi/README).

2.4. Sonnenspektrum

Der Schwerpunkt dieser Arbeit liegt zwar auf den Auswirkungen des Teilchennieder-
schlags auf die mittlere Erdatmosphére. Dennoch muss die Variation der elektromagne-
tischen Sonnenstrahlung immer beriicksichtigt werden, da diese auch von der Sonnenak-
tivitdt abhéngig ist und ebenfalls die chemische Zusammensetzung der Erdatmosphére
beeinflussen kann. Diese Variation wurde in Bild 1.1 anhand des 10,7 cm-Radioflusses
der Sonne von 1950 bis 2010 veranschaulicht. Weiterhin wurde in der Einleitung schon
erwahnt, dass diese Variation wellenldngenabhéngig ist. Deshalb wird im Folgenden auf
das Spektrum der Sonne eingegangen.

Bild 2.9 zeigt ein aus verschiedenen Messungen berechnetes Referenzspektrum der
solaren spektralen Flussdichte bei 1 AE, unbeeinflusst von der Erdatmosphére (Chance
und Kurucz, 2010). Integriert man die Leistung iiber die Wellenldnge, erhdlt man die
in Kapitel 1 erwihnte Solarkonstante Sy = 1367 W/m?. Diese fiihrt zu einer Schwarz-
korperstrahlung mit einer Temperatur von 5778 K (rote Kurve), die deshalb als Ober-
flichentemperatur der Sonne angegeben wird. Das Spektrum der Sonne hat aber vergli-
chen mit dem Schwarzkorperspektrum gravierende Unterschiede:

e Das Sonnenspektrum zeigt sehr viele Absorptionslinien von Atomen, Molekiilen,
positiven und negativen Ionen.
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2. Solare Variabilitat

e Die Sonnenatmosphére befindet sich nicht im thermodynamischen Gleichgewicht,
das bedeutet unterschiedliche Atmosphérenschichten mit unterschiedlicher Tem-
peratur tragen zum Sonnenspektrum bei.

e Speziell die um GroBenordnungen heifiere Sonnenkorona (~ 10° K) wird im Schwarz-
korperspektrum nicht beriicksichtigt, weshalb die extreme UV- und die Rontgen-
strahlung der Sonne von einem Schwarzkorperspektrum massiv unterschéatzt wird
(im Bild nicht gezeigt).

e Effekte des nicht-lokalen thermodynamischen Gleichgewichts, auf das in Kapitel 4.2
eingegangen wird, werden nicht beriicksichtigt.

e Von der Sonnenaktivitdt abhédngige Variationen, die vor allem im UV-Bereich auf-
treten, werden nicht beriicksichtigt.

Waéhrend des solaren Maximums werden vermehrt dunkle und somit kiihlere Flecken
auf der Sonnenoberfliche sichtbar. Gleichzeitig mit den Sonnenflecken treten heiflere
und hellere Regionen auf der Sonnenoberfliche auf, sogenannte faculae (lat. facula —
kleine Fackel). Im Gesamtstrahlungsfluss S der Sonne iiberwiegt der Einfluss der faculae,
sodass wihrend des solaren Maximums S gegeniiber Sy um ~0,1% erhoht ist, was in
Lean (2000) oder auf www.acrim.com nachzulesen bzw. zu sehen ist.
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3. Auswirkungen auf die mittlere
Atmosphare

Im vorigen Kapitel wurde beschrieben, wie Elektronen, Protonen und schwerere Ionen in
die Erdatmosphére eindringen konnen. In dieser hinterlassen sie Spuren - sie verdndern
ihre chemische Zusammensetzung. Diese wird allerdings mafigeblich von der elektroma-
gnetischen Strahlung der Sonne beeinflusst, sodass man beide Prozesse verstehen muss,
um nach Hinweisen fiir einen Teilchenniederschlag zu suchen. Im Folgenden wird der
Aufbau der Erdatmosphére beschrieben. Danach die fiir diese Arbeit relevanten Auswir-
kungen von Teilchenniederschlag und UV-Strahlung auf die obere und mittlere Erdat-
mosphire, insbesondere wird auf NO, eingegangen. Zum Abschluss werden bekannte
Zyklen von Spurengasen und der Temperatur beschrieben.

3.1. Struktur und Zusammensetzung der Atmosphare

Die Erdatmosphére ist ein Gasgemisch, welches den Festkorper des Planeten Erde um-
gibt. Druck und Dichte nehmen mit der Hohe ab. Mit Hilfe ihrer hohenabhéngigen
Temperaturstruktur léasst sie sich in folgende Schichten unterteilen: Troposphére, Stra-
tosphére, Mesosphéare, Thermosphére und Exosphére (von unten nach oben genannt).
In dieser Arbeit wird die Troposphére untere Atmosphére genannt. Genaueres zur Tro-
posphére findet man in Roedel und Wagner (2011). Stratosphére und Mesosphére werden
mittlere Atmosphére genannt. Fiir ihre Chemie und Physik sei Brasseur und Salomon
(2005) empfohlen; wichtige Prozesse der mittleren Atmosphére sind im Folgenden diesem
Buch entnommen. Ab der Thermosphére wird von oberer Atmosphére gesprochen.

In der Troposphére nimmt die Temperatur mit der Hohe ab. Das liegt an der Kombi-
nation von ausgesandter Strahlung, Konvektion und nach oben gerichtetem Transport
von latenter Warme. Die Troposphére ist an den Polen anndhernd 10 km dick und am
Aquator ~16km. Sie enthilt ca. 85% der Gesamtmasse der Erdatmosphire und be-
steht aus ~78 % Stickstoff, ~21 % Sauerstoff, ~1% Argon und anderen Spurengasen.
Thr Wassergehalt betriagt auf Meereshohe noch ~1-4 %, nimmt mit der Hohe jedoch sehr
schnell ab. Den Ubergang zwischen Troposphiire und Stratosphire bezeichnet man als
Tropopause.

Bild 3.1 zeigt das zonale Mittel der hohenabhéngigen chemischen Zusammenset-
zung und der Temperatur des Karlsruher dreidimensionalen Chemietransportmodells
(K3dCTM) bei 59,6°N am 4. August 2008 (der Modelllauf wurde von Holger Nieder
durchgefiihrt). Dabei ist das Volumenmischungsverhéltnis (engl.: volume mixing ratio,
VMR) der Gase angegeben. Mit Hilfe dieser Darstellung soll im weiteren Verlauf die
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Bild 3.1.: Modellierte chemische Zusammensetzung (links) und Temperatur (rechts) der
Erdatmosphére. Die Daten des K3dCTM-Laufs zeigen jeweils das zonale Mit-
tel bei 59,6°N am 4. August 2008. Der Modellauf wurde von Holger Nieder
durchgefiihrt. Argon wurde erst im Bild hinzugefiigt.

Struktur der mittleren und oberen Erdatmosphére beschrieben werden. Die Tempera-
tur wird bei K3dCTM durch das Leibnitz-Institute middle atmosphere (LIMA)-Modell
vorgegeben (Berger, 2008).

In der Stratosphére nimmt die Temperatur mit der Hohe zu. Ausschlaggebender Pro-
zess hierfiir ist die Absorption von UV-Strahlung durch Ozon in den Hartley- und
Huggins-Banden (200-310nm, bzw. 310-400 nm). Das VMR von Ozon hat sein Maxi-
mum in der Stratosphére. Im gezeigten Modell bei ca. 10 ppm in 33km Hohe, wobei
man im Bild beachten muss, dass in der Stratosphire Oy~ O3 gilt (Ox=0+03). Er-
zeugt wird Ozon durch die Reaktion von molekularem und atomarem Sauerstoff, wobei
letzterer durch die Dissoziation von molekularem Sauerstoff entsteht (A <242,2nm). Als
Senke spielt Photolyse die wichtigste Rolle, daneben aber auch katalytische Abbaupro-
zesse, beispielsweise durch HO, (H+OH+HO,), NO, (N+NO+NO,) und Chlorradikale
(spater fiir NOy in den Reaktionen 3.13-3.15 gezeigt). Auch NOy hat ein Maximum mit
ca. 10 ppb bei ~30 km Hohe.
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3. Auswirkungen auf die mittlere Atmosphére

Die chemische Zusammensetzung der mittleren Atmosphére (Strato- und Mesosphére)
ist in ihren haufigsten Gasen (Ng, Oy, Ar und CO,) dhnlich der der Troposphére. Al-
lerdings ist die Haufigkeit von Wasser nur noch im niedrigen ppmv-Bereich. Die Strato-
sphére reicht bis ~40 km am Winterpol und ~50 km am Sommerpol. Die Grenze zwischen
Stratosphére und Mesosphére wird Stratopause genannt.

In der Mesosphére nimmt die Temperatur wiederum mit der Hohe ab, was vor allem
durch Strahlungskiihlung verursacht wird (z.B. durch COs). Durch die mit der Hoéhe
abnehmende Dichte von Ozon verliert der in der Stratosphére einflussreiche Heizprozess
durch UV-Absorbtion mit zunehmender Hohe an Bedeutung. In den obersten Hohen
der Mesosphéare (Mesopause) werden wihrend des Sommers die kéltesten Temperatu-
ren der Erde erreicht (~130K). Sie reicht bis zu ~85km am Sommerpol und ~100 km
am Winterpol. Messungen von Gasen in der Mesosphére sind eine spezielle Herausfor-
derung. Flugzeuge und Ballone erreichen diese Hohe nicht, Satelliten sind dagagen fiir
eine stabile Umlaufbahn noch nicht weit genug entfernt. Somit eignen sich ausschlie-
lich Raketenexperimente fiir in situ-Messungen in der Mesosphére. Fiir kontinuierliche
Messungen iiber einen ldngeren Zeitraum benétigt man Methoden der Fernerkundung.
Eine Spektralanalyse von thermischen Emissionslinien im Infraroten und im Mikrowel-
lenbereich wird durch die mit der Héhe abnehmende Temperatur in der Mesosphére
erschwert; diese Arbeit basiert aber darauf.

In der oberen Atmosphére ist der Temperaturgradient wieder positiv. Ursache hierfiir
ist vor allem die Absorption energiereicher UV-Strahlung durch Oy in den Schumann-
Runge-Banden (175-200nm) und dem Schumann-Runge-Kontinuum (130-175nm). Die
Temperatur kann in der oberen Thermosphére je nach Sonnenaktivitat 800-2000 K be-
tragen. Auch dndert sich nun die chemische Zusammensetzung mit der Héhe. Atomarer
Sauerstoff ist ab ~85km héaufiger als CO,, ab ~115km héufiger als O,. NO und ato-
marer Stickstoff steigen um mehrere Gréfenordnungen an. Unterhalb 100 km verhindert
standiges Vermischen durch Stofle und Turbulenzen einen gravitativen Trennung der
Luftbestandteile. Deshalb nennt man diesen Teil der Atmosphére auch Homosphére.
Oberhalb 100 km beginnt Diffusion immer wichtiger zu werden. Schwere und leichte
Teilchen beginnen sich langsam mit der Hohe zu entmischen; ab 100 km Hohe spricht
man deshalb von der Heterosphére.

3.2. Teilchenniederschlag in der mittleren Atmosphare

In Kapitel 2.3 wurde auf die Ursachen des Teilchenniederschlags eingegangen. Ferner
wurde gezeigt, wie tief Teilchen in die Erdatmosphére prazipitieren konnen. In diesem
Kapitel werden die chemischen und physikalischen Auswirkungen auf die mittlere Atmo-
sphére besprochen. Eine Zusammenfassung der bisher bekannten Auswirkungen findet
sich in Sinnhuber et al. (2012), nach deren Aufbau auch hier vorgegangen wird.
Wiéhrend ihres Niederschlags fithren energetische Teilchen zu Anregung (3.1), Ionisa-
tion (3.2), Dissoziation (3.3) und dissoziativer lonisation (3.4) von Molekiilen oder zu
Anregung (3.5) und Ionisation (3.6) von Atomen; hauptsdchlich von No, Oy und O. Als
Beispiel soll ein Proton auf ein Stickstoffmolekiil und ein Elektron auf atomaren Sau-
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erstoff treffen. Ny, N, N*, O und O% in den Reaktionen 3.2, 3.3, 3.4 und 3.6 kénnen

dabei auch angeregt sein:
Ny +p" — N5 +p* (
Ny +pt — NJ +e +p" (
Ny +p" — N+ N+pt (
Ny+p" — N+ N +e” +p* (
O+e — O +e (
O+e — OF 42, (

W W W W w w

S Ot = W N
~— — — —

(Ionen-)chemische Reaktionen fiithren dabei zu einer effektiven NO,-Produktion. Die
wichtigsten Folgeprozesse sind die Rekombination von Molekiilen (z.B. Reaktion 3.7),
Ladungsaustausch (z.B. Reaktion 3.8) oder die Reaktion von neutralen Molekiilen mit
Ionen (z.B. Reaktion 3.9):

Ny +e — N+ N* (3.7)
Nt 4+0 — N+O0* (3.8)
N* 4+ 0y — NO* + O, (3.9)

wobei die Reaktionsprodukte wieder durch Rekombination, Ladungsaustausch oder an-
deren Reaktionen weiter reagieren konnen. Angeregter atomarer Stickstoff reagiert un-
mittelbar zu NO:

N(*D) + Oy — NO + O. (3.10)
Ist der atomare Stickstoff im Grundzustand, konkurriert die Reaktion
N(*S) + Oy — NO + O, (3.11)

welche stark temperaturabhéngig ist, mit der “kannibalistischen” Reaktion:
N(*S) + NO — Ny + O, (3.12)

die 2 NO, vernichtet. In der mittleren Atmosphére entstehen als Folge dieser Reaktions-
ketten 1,1-1,8 NO,-Teilchen pro lonenpaar wie verschiedene theoretische Studien zeigen
(Porter et al., 1976; Rusch et al., 1981; Sinnhuber et al., 2012). In Kapitel 6 und 7 wird
u.a. versucht die NOy-Produktionsrate aus Messungen abzuleiten und damit die Theorie
zu iiberpriifen.

Neben NO, entstehen unmittelbar nach dem Niederschlag energetischer Teilchen
2HOy pro Ionenpaar in der mittleren Erdatmosphére. Dies ist die Folge der Ionisation
von Oy und der Bildung von HyO-Clusterionen (Sinnhuber et al., 2012). Die Produkti-
on von NO, und HO, fiihrt zu Folgereaktionen, die viele Spurengase in der mittleren
Erdatmosphére betreffen. Prominentestes Beispiel ist der katalytische Ozonabbau. Als
Beispiel sei der Ozonabbau durch Stickstoffradikale aufgezeigt:

03 + 0 —» 20,. (3.15)
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HO, hat verschiedene katalytische Ozonabbauzyklen; dazu sei auf Brasseur und Salo-
mon (2005) verwiesen. Weitere bekannte Beeintriachtigungen von Spurengasen sind die
Produktion von NOy (N+NO+NO2+HNO3+2N,05;+CIONO5+HNO,), NoO und ver-
schiedene Chlorverbindungen.

SPE-induzierte Beeintrachtigungen von Spurengasen in den Breiten der Polarkappen
wurden von verschiendenen Instrumenten gemessen, z.B. von MIPAS, AURA-MLS oder
GOMOS. Folgendes wurde dabei beobachtet:

NO-Produktion (Jackman et al., 2005, 2011; Funke et al., 2011; von Clarmann
et al., 2013)

N,Os-Produktion (Lépez-Puertas et al., 2005; Funke et al., 2011; von Clarmann
et al., 2013)

N,O-Produktion bei ~40km (Funke et al., 2008; von Clarmann et al., 2013)

HNO;-Produktion oberhalb 35km (Lépez-Puertas et al., 2005; Funke et al., 2011;
Verronen et al., 2011b; von Clarmann et al., 2013)

HNO,-Produktion oberhalb 35km (von Clarmann et al., 2013)
OH-Produktion (Verronen et al., 2006; Jackman et al., 2011)
H505-Produktion (Funke et al., 2011; Jackman et al., 2011)

ClO-Produktion an Breiten mit Sonneneinstrahlung, ClO-Reduktion bei Polar-
nacht. (von Clarmann et al., 2005; Damiani et al., 2012)

CIONOg-Produktion in der oberen Stratosphére (von Clarmann et al., 2005; Da-
miani et al., 2012; von Clarmann et al., 2013)

HCl-Reduktion in der nérdlichen Polarkappe in der Mesosphéire (Winkler et al.,
2009)

HOCI-Produktion bei 80-90° N in der oberen Stratosphére (von Clarmann et al.,
2005; Damiani et al., 2012)

Os-Reduktion (z.B. Jackman et al., 2005; Funke et al., 2011; von Clarmann et al.,
2013)

Messungen von Auswirkungen auf die chemische Zusammensetzung der mittleren
Erdatmosphére als Folge von Elektronenniederschlag gibt es deutlich weniger. Bisher
wurden folgende Beeintrachtigungen gemessen:

OH-Produktion oberhalb 52km (Verronen et al., 2011a; Andersson et al., 2012)

NO-Produktion zwischen 70 km und 80km (Newnham et al., 2011)
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Bild 3.2.: Eindringtiefe von solarer elektromagnetischer Strahlung in die Erdatmosphére
als Funktion ihrer Wellenlédnge. Die Kurve gibt eine Abschwéichung der Strah-
lung auf 1/e an. Zusétzlich sind die Hauptabsorber und die Ionisationsgrenzen
angegeben (Figure 4.3, Brasseur und Salomon, 2005). Mit freundlicher Geneh-
migung von Springer Science+Business Media.

Renard et al. (2006) beobachteten einen Anstieg von stratosphérischem NOs im Zeitraum
Januar — April 2004 und fithrten ihn auf Elektronenniederschlag zuriick, doch Funke
et al. (2007) konnten zeigen, dass dieser durch den Abwértstransport thermosphérischer
Luft verursacht wurde. Dieses Phdnomen wird in Kapitel 3.4 beschrieben. Clilverd et al.
(2009) berichteten von zusétzlicher NOy-Produktion durch Elektronenniederschlag im
Winter 2004, dennoch bleibt es unklar, inwieweit auch hier Abwértstransport thermo-
sphérischer Luft verantwortlich ist. Sinnhuber et al. (2014) zeigten, dass man wahr-
scheinlich nur ein Sampling-Artefakt von GOMOS gesehen hat.

Eine Modellstudie von Jackman et al. (2007) zeigt, dass ein Ozonabbau von 10-70 %
in der Mesosphére nach einem starken SPE zu einem Temperaturabfall um bis zu 2,6 K
fithrt. Joulsche Erwérmung, verursacht durch den Energieverlust von geladenen Teilchen,
die sich in einem elektrischen Feld bewegen, spielt dagegen eine untergeordnete Rolle.
Zonale, meridionale und vertikale Windgeschwindigkeiten konnen sich als Folge um bis
zu 25 % andern. Die Anderungen in Temperatur und Wind halten 4-6 Wochen lang an.
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3.3. UV-Strahlung in der mittleren Atmosphare

Bild 3.2 (Brasseur und Salomon, 2005) zeigt die Eindringtiefe elektromagnetischer Strah-
lung in die Erdatmosphére. Die Kurve zeigt die Hohe an, bei der die Strahlung auf
1/e gedampft wird. Elektromagnetische Strahlung mit einer Wellenldnge A < 170nm
wird in der Thermosphére durch Ny, Oy und O absorbiert. UV-Strahlung mit groflerer
Wellenlénge ist hingegen in der Lage bis in die mittlere Atmosphéire einzudringen.
Sie wird dort hauptséchlich von Oy und Oz absorbiert. Bei Oy von dem Schumann-
Runge-Kontinuum (130-175nm), den Schumann-Runge-Banden (175-200 nm) und dem
Herzberg-Kontinuum (200-242nm), bei O3 von den Hertley-Banden (200-310 nm) und
den Huggins-Banden (310-400 nm).

Chapman (1930) formulierte zuerst eine zusammenhéngende Sauerstoffchemie fiir die
mittleren Atmosphére, den sogenannten Chapman-Zyklus:

Oy +hvr — 040 (3.16)
O04+0:4+M— O3+M (3.17)
O3 +hy — O + Oy (3.18)
O+ 03 — 20, (3.19)

Die Reaktionen fithren zu einem konstanten Verhéltnis von O, Oy und Og in einer reinen
Sauerstoffatmosphére, welches abhéngig von der Temperatur und vom Strahlungsfluss
ist. Diese Vereinfachung zeigt, dass eine Anderung des Strahlungsflusses Einfluss auf die
Hiufigkeit von Ozon hat. In der reellen Atmosphire kann diese Anderung auch Einfluss
auf andere Molekiile haben.

Der solare Strahlungsfluss zwischen 180nm und 191 nm (maximale Wellenlinge fur
Prédissoziation von NO) ist wihrend des solaren Maximums durchschnittlich um ~8 %
grofer als wéhrend des solaren Minimums (Marsh et al., 2007). Die NO-Photolyse

NO + hy(A = 180 — 191nm) — N(*S) + O (3.20)

in der oberen und mittleren Atmosphére ist also abhéngig von der Sonnenaktivitét.
Bild 3.2 zeigt, dass UV-Strahlung bis 191 nm bis in die obere Stratosphére eindringen
kann. Variabilitdten im solaren Strahlungsfluss kénnen folglich Auswirkungen auf NO,-
Molekiile bis in diesen Hohenbereich haben. Gleichzeitig beeinflusst thermosphérisches
NO den Strahlungsfluss (A = 180 — 191nm) in der Mesosphére und Stratosphédre (Min-
schwaner und Siskind, 1993). Eine Erhthung von thermosphérischem NO z.B. durch
aurorale Produktion oder EUV-Strahlung fithrt den Autoren zufolge zu einer geringeren
NO-Photolyserate in der mittleren Atmosphére. NO-Photolyse fiihrt zu einem Verlust
von 2 NO-Molekiilen, wenn Reaktion 3.12 folgt. Wenn Reaktion 3.11 folgt, wird die NO-
Teilchenanzahl effektiv nicht beeinflusst. Welche der beiden Reaktionen dominiert, ist
stark temperaturabhéngig. Darauf wird auch in Kapitel 6 eingegangen.
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3.4. NO, in der mittleren Atmosphare

NO, hat in der mittleren Atmosphére zwei wesentliche Quellen. Zum einen die direkte
Produktion durch
N.O + O — 2NO. (3.21)

Zum anderen wird NO,-reiche Luft aus der Thermosphére im polaren Vortex wiahrend
der Winterzeit oder nach einer plotzlichen Stratosphérenerwarmung (engl.: sudden stra-
tospheric warming, SSW) im Winter in die Mesosphére und in die Stratosphére trans-
portiert, was im Folgenden erldutert wird:

Thermosphérische Luft enthélt in hohen Breiten gegeniiber der Luft der mittleren At-
mosphére um Groflenordnungen mehr NO, in Form von NO, da NO in auroralen Brei-
ten in der unteren Thermosphére durch Teilchenniederschlag erzeugt wird (z.B. Siskind
et al., 1989). Messungen des Student Nitric Oxide Explorers (SNOE, et al., 1996) sehen
das Maximum der NO-Produktion bei ca. 110 km Hohe (Barth et al., 2003). Messungen
von MIPAS sehen es ebenfalls bei ca. 110km (Bermejo-Pantaleén et al., 2011). OSI-
RIS (Optical Spectograph and Infrared Imaging System) sieht ein jahreszeitabhingiges
Maximum der NO-Teilchendichte zwischen 95 km und 100 km. OSIRIS kann aber nicht
oberhalb von 100 km beobachten, was deshalb zu Fehlern fithren kann; verschiedene Mo-
delle sehen das Maximum bei ca. 105-110 km (Sheese et al., 2011, 2013). Ferner wird NOy
in der Thermosphére auch durch Rontgenstrahlung erzeugt (Barth et al., 2003). Diese
Luft wird im polaren Vortex in die mittlere Atmosphére transportiert. Modellvorhersa-
gen von Solomon et al. (1982) dazu wurden kurz danach von Russell III et al. (1984)
experimentell bestéitigt. Datensétze von langjiahrigen Satellitenexperimenten bestétigten
anschliefend diesen, von Randall et al. (2007) genannten ,indirekten EEP-Effekt“ (z.B.
Siskind und Russell III, 1996; Randall et al., 1998). Sinnhuber et al. (2011) zeigten, dass
die Menge der stratosphérischen NO,-Erhohung in Abhéngigkeit zur geomagnetischen
Aktivitat steht. Ein Vergleich von geomagnetischer Aktivitdt und Bodentemperaturen
der Jahre 1957-2006 zeigt eine signifikante Beeintréachtigung der Bodentemperaturen in
gewissen Regionen der nérdlichen Polarkappe um bis zu 4,5K (Seppila et al., 2009).
Als Erklirungsansatz werden Anderungen im Strahlungshaushalt der Erde genannt, die
durch NO,-induzierten Ozonabbau hervorgerufen werden.

Weitere Quellen von NO, in der mittleren Atmosphére sind die in Kapitel 3.2 be-
schriebenen SPEs und EEPs.

Es wurde gezeigt, dass NOy eine wichtige Rolle fiir den Ozonabbau in der mittleren At-
mosphire spielt (Reaktionen 3.13 und 3.14). NO und NO, konnen sich dabei ineinander
umwandeln. Dariiber hinaus bilden NO und NO, in der mittleren Atmosphére mit den
anderen NOy-Gasen eine Familie, in der sich die einzelnen Gase ineinander umwandeln
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3. Auswirkungen auf die mittlere Atmosphére

konnen. Neben den schon genannten sind dabei die wichtigsten Reaktionen:

NOy +hy — NO + O (3.22)

NO; + O3 — NO3 + Oy (3.23)

NO; + hy — NOy + O (3.24)

— NO + O, (3.25)

NO3; + O — NO3 + O, (3.26)

NO3 +NO — 2NO, (3.27)

NO3; + NOy + M — N,O5 + M (3.28)
N305 + hy — NO3 + NO, (3.29)

— NO3 +NO + O (3.30)

NyOs +M — NO3 + NO, + M (3.31)

Die Photolyse von NO3 und N,Os ist dabei sehr effektiv. Das VMR dieser Gase steigt also
wahrend der Nacht an. Doch sobald Sonnenstrahlung eintritt, disoziieren diese Molekiile.
NOy kann auch noch mit den HO,-Gasen reagieren und bildet z.B. HNOj3. Es treten
zusétzlich auch Reaktionen mit Halogeniden auf, doch beides hat auf die Variabilitét
der NOy-Familie in der mittleren Atmosphére eine untergeordnete Auswirkung.

Als Senke von NOy spielt die , kannibalistische” Reaktion 3.12 die dominierende Rolle,
wobei N durch Photolyse von NO (Reaktion 3.20) oder durch Teilchenereignisse (Kapi-
tel 3.2) erzeugt wird.

3.5. Zyklen in der mittleren Atmosphare

Bestimmte Frequenzen oder Perioden in Zeitreihen der Temperatur oder des VMR von
Spurengasen lassen auf ihre Ursache schliefen. Eine Periode von 24h bzw. 365d ist
direkt verkniipft mit der Erdrotation bzw. der Erdachsenneigung und der Erdumlauf-
bahn. 27d bzw. 11 a sprechen fiir eine Abhéngigkeit von solaren Parametern, die durch
die Sonnenrotation bzw. Sonnenaktivitdt moduliert werden. Im Folgenden wird anhand
einzelner Beispiele néher erldutert, wo diese Signale in der mittleren Erdatmosphére zu
beobachten sind. Das Hauptaugenmerk liegt dabei wieder auf den NOy-Molekiilen, da
diese Hauptbestandteil im analytischen Teil der Arbeit sind.

Tageszyklus

Bild 3.3 zeigt den von TOMCAT modellierten Tagesgang des VMRs verschiedener NOy-
Spezies in 56 km Hohe bei 63° N und 0°E am 27. und 28. August 2004. In dieser Hohe
reagiert NO und O3 zu NOy (Reaktion 3.13). Am Tag ist jedoch die Dissoziation von
NO; zu NO (Reaktion 3.22, mit A < 405nm) deutlich schneller. Folglich iberwiegt am
Tag der NO-Anteil an NOy, in der Nacht der NOg-Anteil und das VMR von NO und
NOs besitzt jeweils einen ausgepragten Tagesgang. Ferner steigt in der Nacht das VMR
von NOj3 und Ny,O5 durch die Reaktionen 3.23 und 3.28 stark an. Doch zu Tagesbeginn
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Bild 3.3.: Verlauf von NOy-VMR und den einzelnen NOy-Komponenten in ppbv vom
26. August 2004, 12 Uhr, bis 28. August 2004, 12 Uhr. TOMCAT-Modelllauf,
63° N geografische Breite, 0° E Lange, 56 km Hohe.

fithrt die Photolyse dieser Gase zu einem verschwindend geringen VMR. Photolyse von
NO liisst das VMR von N(*S) wihrend Sonneneinstrahlung ansteigen. Die VMRs aller
hier gezeigten NO,-Gase sind also stark abhéngig von der Lokalzeit und zudem abhingig
von dem Sonnenzenitwinkel. Aufgrund der Druck- und Temperaturabhéngigkeit der Re-
aktionsraten ist das VMR der Gase auch abhéngig von der Hohe. Da sich die Gase
aber ineinander umwandeln, bleibt das VMR von NO, durch die genannten Reaktionen
unbeeinflusst und zeigt keinen Tagesgang.

Jahreszyklus

Bild 3.4 zeigt das von MIPAS/ENVISAT gemessene VMR von NOy in ppbv als zona-
les Mittel der geografischen Breite 60+£5°N zwischen 18 und 64 km Hohe im Zeitraum
vom 01.01.2007-31.12.2011. In jeder Hohe zeigt sich ein Jahresgang. Oberhalb 40 km
entsteht um die Jahreswende ein Maximum. Die Ursache dafiir ist der zuvor beschriebe-
ne Abwértstransport NOy-reicher thermosphérischer Luft im polaren Vortex im Winter.
Im Sommer bildet sich im ganzen Hoéhenbereich ein Maximum, da zum einen die NO-
Produktion durch NoO (Reaktion 3.21) an die Lénge der Sonnenscheindauer gekoppelt
ist. Zum anderen bildet sich durch Sonneneinstrahlung zusétzliches NOy aus dem NOy-
Reservoir (vor allem HNOj3 und N5Oj) der Winterhemisphére.
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Bild 3.4.: Zeitreihe des von MIPAS/ENVISAT gemessenen NO,-VMR 2007-2011 in ppbv
in 18-64 km Hohe und 60+5°N geografische Breite (zonales Mittel).
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Bild 3.5.: Solarer Radiofluss bei 10,7 cm im Jahr 2000
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27-Tage-Zyklus

Bild 3.5 zeigt den solaren Radiofluss bei 10,7 cm im Jahr 2000. Viele Maxima haben
zueinander einen Abstand von 27d; deutlich sichtbar bei den letzten drei. Zudem ist
dieser 27-Tage-Zyklus sowohl in anderen Wellenldngen als auch im solaren Teilchenfluss
zu beobachten. Auswirkungen auf die Erdatmosphére lassen sich vor allem in der oberen
aber auch in der mittleren Atmosphére beobachten.

Keating et al. (1986) entdeckten den 27-Tage-Zyklus in Zeitreihen von HNOj3 und
NO; in dquatorialen Breiten bei ~30km Hohe. Sie erkldrten ihn mit einer von der
Sonnenaktivitdt abhéngigen Photolyserate fiir die Molekiile.

In einer anderen Studie wurde der 27-Tage Zyklus in der Temperatur der dquatorialen
Mesopause entdeckt (von Savigny et al., 2012). Die Autoren erklérten ihn mit einer
direkten Reaktion der Temperatur auf Anderungen im solaren Strahlungsfluss.

Gruzdev et al. (2009) suchten nach dem 27-Tage-Zyklus in NO und NO, mit Hilfe
eines dreidimensionalen Chemie-Klima-Modells. Sie fanden Abhéngigkeiten unterhalb
40 km und oberhalb 60 km Hohe, aber kein signifikantes Signal dazwischen.

Ein Bestandteil dieser Dissertation ist es nach dem 27-Tage Zyklus in den NO,-Gasen
der mittleren Atmosphére zu suchen.

11-Jahre-Zyklus

In Bild 1.1 ist der 11-Jahre-Zyklus in der Sonnenfleckenanzahl, im 10,7 cm Radiofluss
und im Ap Index deutlich sichtbar. Es ist offensichtlich, dass Messungen in der Atmo-
sphére eine jahrzehntelange Zeitreihe erfordern, um jenen Zyklus darstellen zu kénnen.
Messungen der NO-Sédule von 50-130 km Hohe in den Jahren 2003-2010 von OSIRIS auf
dem Satelliten Odin zeigen eine gute Ubereinstimmung, also eine positive Korrelation
zwischen dem solaren Zyklus und jener NO-Sdule (Sheese et al., 2013). Dennoch bilden
die Messungen keinen ganzen Zyklus ab, sodass man bei der Interpretation der Daten
sehr vorsichtig sein muss. Auch die in Bild 3.4 dargestellte Zeitreihe ist zu kurz, um
fundierte Aussagen iiber den 11-Jahre Zyklus in der mittleren Erdatmosphére treffen zu
konnen.

Quasi-biennale Oszillation

Als Quasi-biennale Oszillation (QBO) bezeichnet man eine atmosphérische Welle des
zonalen Windes in niedrigen Breiten in der Stratosphére mit einer Periode von ungefiahr
zwei Jahren. Die QBO ist unter anderem auch in stratosphérischem NOy; und NOg
unterhalb 40 km zu beobachten (Hauchercorne et al., 2010).
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4. Molekiilspektren und
Strahlungstransport

Dieses Kapitel stellt eine Briicke zwischen den Auswirkungen solarer Variabilitéit auf die
chemische Zusammensetzung der mittleren Erdatmosphére (Kapitel 3) und den Messun-
gen von MIPAS/ENVISAT (Kapitel 5) dar. Bevor beschrieben werden kann, wie die che-
mische Zusammensetzung der mittleren Erdatmosphére gemessen wird, muss erldutert
werden, was gemessen werden kann.

Bis auf Raketenexperimente sind in-situ Messungen in der Mesosphére nicht moglich,
weshalb man bei ihrer Erforschung auf Methoden der Fernerkundung angewiesen ist -
z.B. mit Hilfe von Satellitenexperimenten. Daher werden im Folgenden die zum spéteren
Verstandnis der Fernerkundung wichtigsten physikalischen Prozesse und Zusammen-
hénge beschrieben: das Molekiilspektrum (Kapitel 4.1), die Modifikationen des Spek-
trums im gegebenen Umfeld (Kapitel 4.2 und 4.3) und der Strahlungstransport in den
Weltraum (Kapitel 4.4).

4.1. Molekiilspektren

Molekiile bestehen aus mehreren Atomen, die bei den Temperaturen der mittleren Erdat-
mosphére durch kovalente und/oder ionische Bindung zusammengehalten werden. Es
wird unterschieden zwischen homogenen Molekiilen, die aus denselben Atomen bestehen
(z.B. N3), und heterogenen Molekiilen, die aus unterschiedlichen Atomen bestehen (z.B.
NO). Fiir ein grundlegendes Versténdnis der Molekiilphysik seien Lehrbiicher, z.B. von
Hertel und Schulz (2008, 2010) empfohlen. Im Folgenden soll die Charakteristik eines
diatomaren heterogenen Molekiilspektrums aufgrund seiner Wechselwirkung mit elek-
tromagnetischer Strahlung erldutert werden. Weiterhin sollen die wesentlichen Prozesse
beschrieben werden, die fiir die Eigenschaften des Spektrums verantwortlich sind.

Das Spektrum eines Molekiils zeigt Linien in unterschiedlichen Wellenldngenbereichen,
vom UV bis hin zum Mikrowellenbereich. Je nach Wellenlénge sind unterschiedliche
Prozesse fiir die Emmission/Absorption eines Photons verantwortlich. Ubergéinge von

Elektronenzustanden im UV und im Sichtbaren
Vibrationszustanden p erzeugen Linien ¢ im Infraroten

Rotationszustanden im Bereich der Mikrowellen

Um ein reines Rotationsspektrum ausbilden zu konnen, bendtigen Molekiile ein Dipol-
moment. Das zweiatomige homonukleare Molekiil Ny besitzt dieses z.B. nicht und hat
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deshalb kein reines Rotationsspektrum. NO dagegen besitzt ein Rotationsspektrum, da
es als diatomares heterogenes Molekiil ein elektrisches Dipolmoment besitzt. Die Beset-
zungszahlen der Rotationszustédnde sind im lokalen thermodynamischen Gleichgewicht
(engl.: local thermal equilibrium, LTE) durch die Boltzmannverteilung bestimmt, deren
allgemeine Form im néichsten Abschnitt gegeben wird (Gleichung 4.1). Der Entartungs-
grad g = J - (J + 1), wobei J den Rotationszustand bezeichnet, sorgt dafiir, dass die
Besetzungszahl mit dem Rotationsniveau ansteigt. Der von der Temperatur abhéngige
Boltzmannfaktor sorgt dafiir, dass die Besetzungszahl mit dem Rotationsniveau ab-
nimmt. Daher sieht man in Rotationsbanden ein Maximum der Besetzungszahlen.

Es gilt zu beachten, dass bei der Absorption oder Emission eines Photons der Drehim-
puls £A auf das Molekiil iibertragen wird. Bei reinen Vibrationsiibergédngen verédndert
sich der Drehimpuls aber nicht. Nur Rotationsiibergdnge konnen den Drehimpuls kom-
pensieren. Deshalb hat z.B. Ny auch kein Vibrationsspektrum. Bei zweiatomigen he-
terogenen Molekiilen wie z.B. NO ist dies aber mdoglich. Den Vibrationsiibergéngen
miissen hier wegen der Anderung des Drehimpulses Ubergéinge von Rotationszustianden
iiberlagert sein. Letztere sind mit sehr viel kleineren Energien verbunden. Deshalb
liegen die einzelnen Linien von Vibrationsiibergéngen mit unterschiedlichen Rotati-
onsiibergédngen im Spektrum eng beieinander und bilden sogenannte Banden. In Bild 4.1
ist dargestellt, wie eine solche Bande entsteht. Die Auswahlregeln fiir die Rotations-
Vibrationsiibergénge eines reinen, harmonischen Oszillators sind AJ = +1 und Av =
+1, wobei v den Vibrationszustand bezeichnet. Die Wellenlénge, die der Energie eines
reinen Vibrationsiibergangs entspricht, bezeichnet man als Bandenursprung oder Q-
Zweig. Dies ist ein verbotener Ubergang bei zweiatomigen Molekiilen. Im Bild ist dieser
Ubergang durch die mittlere Linie gekennzeichnet. Linien mit AJ = 41 bei Absorption
eines Photons sind gegeniiber dem -Zweig zu kleineren Wellenléngen verschoben und
bilden den R-Zweig (rechte Seite des Bildes). Linien mit AJ = —1 bei Absorpotion eines
Photons sind zu groferen Wellenldngen verschoben und bilden den P-Zweig (linke Seite
des Bildes).

Die Zustdnde des elektronisch nicht angeregten NO-Molekiils spalten sich noch wei-
ter auf (im Bild nicht gezeigt). Da der Kernspin I des “N!O-Isotops, das iiber 99 %
aller NO-Molekiile bildet, I = 1 ist und der Elektronenspin S = 1/2, bildet sich die
Hyperfeinstruktur mit den Zusténden F' = 1/2 und F' = 3/2 aus.

Vibrations-Rotationsiibergéinge iiberlagern die elektronischen Ubergiinge, weshalb auch
im UV und im visuellen Bereich Banden in den Spektren zu sehen sind. Da beim elek-
tronischen Ubergang fiir die Anderung des Bahndrehimpulses Al = 41 gilt, sieht man
auch bei denjenigen Molekiilen einen Q-Zweig im Spektrum, bei denen man in den
Vibrationsbanden keinen sieht.

4.2. LTE+NLTE

Im LTE werden die Besetzungszahlen einzelner Zustédnde durch Sté8e im Gas und somit
von der kinetischen Temperatur Ti;, kontrolliert. Ist ein Molekiil in der mittleren Atmo-
sphére im LTE, so ist das Verhéltnis der Besetzungszahlen zweier Zustdnde n; und n; mit
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Bild 4.1.: Qualitatives Rotationsvibrationsspektrum eines heterogenen diatomaren Mo-
lekiils.

J > 1, deren Energiedifferenz F; — F; sein soll, gegeben durch die Boltzmann-Verteilung:

ﬁ:%exp (—Ej_EZ) ) (4.1)
ni G kB Tiin

g; und g; bezeichnen den jeweiligen Entartungsgrad des Zustands. Dabei kénnen Elek-
tronen-, Vibrations-, Rotations- und Spinzustédnde gemeint sein. Mit abnehmendem
Druck, das heifit mit zunehmender Hohe in der Erdatmosphére werden die Besetzungs-
zahlen einzelner Zustéinde nicht mehr ausschlieSlich durch Tj;, geregelt. So kénnen sie
durch Absorption und Emission elektromagnetischer Strahlung geregelt werden, durch
(photo-)chemische Reaktionen oder weitere nicht-thermische Prozesse. Einzelne Niveaus

konnen somit - verglichen mit den Besetzungszahlen im LTE - iiber- oder unterbesetzt
sein. Ist dies der Fall, befindet sich ein Gas im Non-LTE (NLTE). Dann lassen sich die
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Besetzungszahlen nur noch mit Hilfe des statistischen Gleichgewichts der Raten aller
beteiligten Prozesse berechnen. Aus dem Verhéltnis der Besetzungszahlen der einzelnen
Vibrations-, Rotations- und Spinzustéinde zum Grundzustand werden die Temperaturen
Ty, Trot und Typin berechnet, die im NLTE von Ty, abweichen und es deshalb in der
Gleichung 4.1 ersetzen. Je stirker das NLTE ausgeprégt ist, desto starker ist auch die
Abweichung der Temperaturen.

Einige Zustdnde von NO und NOs sind in der mittleren Atmosphére im NLTE. Bei der
NO(1—0)-Bande bei 5.3 um treten NLTE-Effekte schon ab 20 km Hohe auf, da bei der
NO-Produktion durch NOs-Photolyse angeregte Vibrationszusténde iiberbesetzt werden
(Kaye und Kurner, 1987; Funke et al., 2005). Bei der NOy(v3 — v3—1)-Bande bei 5.3 pm
sind je nach Tages- und Jahreszeit die ersten angeregten Zustédnden ab 50-60 km Hohe
im NLTE (Funke et al., 2005, 2012).

4.2.1. GRANADA

Der Generic RAdiative traNsfer AnD non-LTE population Algorithm (GRANADA, Fun-
ke et al., 2012), berechnet T, Tiot und Typin sowie die Verhéltnisse der Besetzungszahlen
der Vibrations-, Rotations- und Spinzustinde im NLTE zu denen im LTE. Als Input
benotigt GRANADA Hohenprofile der Temperatur und der zu beriicksichtigenden Ga-
se sowie Photolyse- oder Reaktionsraten. GRANADA berechnet die Gleichungen des
statistischen Gleichgewichts und des Strahlungstransportes und bietet dabei zwei ver-
schiedene Losungsansitze: Invertierung mittels der Curtismatrix und A-Iteration. Der
Strahlungstransport kann entweder line-by-line oder in der statistischen Bande berech-
net werden.

4.3. Linienverbreiterung

Spektrallinien sind nicht auf eine exakte Wellenldnge begrenzt, sie haben eine gewisse
Breite, die u.a. durch verschiedene Eigenschaften (z.B. Druck oder Temperatur) der
Umgebung beeinflusst wird. Aufspaltungen von Linien, verursacht durch ein Magnetfeld
oder ein elektrisches Feld, spielen in der Erdatmosphére eine untergeordnete Rolle. Die
verschiedenen Prozesse, die zu einer Linienverbreiterung fiihren, sollen im folgenden
beschrieben werden:

Natiirliche Linienverbreiterung

Jeder angeregte Zustand hat eine endliche Halbwertszeit 1,5 bzw. eine endliche Le-
bensdauer 7 = ltnl—/;, da er sich irgendwann abregt, z.B. durch spontane Emission. Die
Heisenbergsche Unschérferelation

AE-7>h (4.2)

zeigt, dass auch AFE einen endlichen Wert hat und grofler als 0 sein muss. Der Energieun-
terschied E zwischen zwei Zustanden ist also nicht exakt definiert, sondern schwankt um
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AFE. Dies fiihrt zu einer natiirlichen Linienverbreiterung. Es kann also keine unendlich
scharfe Linie geben.

Dopplerverbreiterung

Die Maxwell-Boltzmann-Verteilung beschreibt die statistische Verteilung der Geschwin-
digkeit v eines Molkiils bei einer Temperatur T'. Aus ihr folgt, dass die mittlere thermi-
sche Geschwindigkeit vy, eines Molekiils in der Erdatmosphére

2kgT

MMol

(4.3)

Uth =

betrigt. Dabei steht kg fiir die Boltzmannkonstante, T' fiir die Temperatur der Luft
und my fiir die Masse des Molekiils. Die Ruhewellenléinge Ay ist somit auf folgende
Wellenlénge dopplerverschoben:

A = Ao (1 + %h) . (4.4)

Dabei steht c¢ fiir die Lichtgeschwindigkeit. Fiir einen Beobachter ist die Radialgschwin-
digkeit der Molekiile entscheidend. Sie liegt zwischen —uvy, und vy, und fithrt schliefflich
zu einer Linienverbreiterung. Das gauflformige, temperaturabhédngige Dopplerprofil ¢p
eines Ubergangs lisst sich folgendermafen berechnen:

(N, T) = \ Mol oxp | — A — Ao 202mM01
P A N ) 2kpT

Druckverbreiterung

(4.5)

Die Lebenzeit T eines angeregten Zustandes ist von den Stofiraten der Atome und Mo-
lekiile in der Luft abhéngig. Diese sind wiederum abhéngig vom Druck p. Somit ist 7
abhéngig von p und die Linienbreite vergréflert sich bei zunehmendem Druck. Mathe-
matisch darstellen ldsst sich die Druckverbreiterung einer Linie mit einem Lorentzprofil

_ l aL(pa T)

wobei ar, die Halbwertsbreite der Lorentzfunktion darstellt, die fiir jeden Ubergang cha-
rakteristisch ist und von Temperatur und Druck abhéngig ist.

Voigtprofil

Die Faltung eines Gauflprofils mit einem Lorentzprofil wird Voigtprofil &y, genannt. Die
Faltung der zuvor beschrieben Profile:

Oy = O\, p, T) * Pp(A, T) (4.7)

ergibt also ein Voigtprofil und ist analytisch nicht mehr darstellbar.
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4.4. Strahlungstransport

Wihrend der Ausbreitung elektromagnetischer Strahlung kénnen veschiedene Prozesse
geschehen, die es in der Fernerkundung zu beachten gilt. Das im Weltraum beobachtete
Spektrum eines Gases aus der mittleren Atmosphére kann durch Absorption und Emis-
sion in den dariiber liegenden Luftschichten beeinflusst werden. Streuprozesse werden
hierbei nicht beriicksichtigt. Diese Prozesse sind in der integrierten Strahlungstrans-
portgleichung zusammengefasst und werden im Folgenden vorgestellt:

lo

So (A, lobs) = Se(A, 1o)T(A, lovs, lo) + / J(N, DN DT (A, lops, 1)dl (4.8)
lobs
dabei ist:
A die Wellenlange,
lobs die Position des Beobachters,
lo die Position der Strahlungsquelle,
l die Wegkoordinate,
dl das Wegelement,
Se die spektrale Strahlungsdichte fiir den Blickwinkel ©,
J die Quellfunktion,
a(A 1) der Absorptionskoeffizient zwischen [ und [ 4 dl.

T(\, Lobs, lo) der Transmissionsgrad zwischen [y, und [y fiir A.

Se an der Position [, ist die zu beobachtende Grofle. Diese ist zu allererst abhéngig vom
Blickwinkel ©. Dann héngt sie von der Strahlungsdichte am Ort [y ab und von den Pro-
zessen, die dazwischen geschehen. Dabei kann elektromagnetische Strahlung emittiert,
absorbiert oder gestreut werden. Diese Prozesse dndern sich in Richtung des Beobachters
fiir jedes Wegsegment mit der Dicke dl. Dabei ist die Sichtlinie des Beobachters aufgrund
von atmosphérischer Lichtbrechung keine gerade Linie.

Die Quellfunktion J entspricht im LTE der Planckfunktion B mit T = Tj;, an der

Position [:
2hc? 1

X0 exp (/\,?BCT> —1
Im NLTE verédndert sich J gegeniiber dem LTE in Abhéngigkeit der Verdnderungen in
den Besetzungszahlen der Uberginge, die relevant fiir A sind.

Der Absorptionskoeffizient o(A, 1) gibt an, welcher Anteil der Strahlung der Wel-
lenlédnge A in der Lufschicht an der Position [ absorbiert wird. Der Faktor J(A,l)a(A,1)
gibt also die wellenldngenabhéingige Strahlungsdichte an, die aus der Luftschicht an
der Position [ emittiert wird. Im Transmissionsgrad 7(\, lops, [) werden wellenldngenab-
héngige Absorptions-, und Streuprozesse in den Luftschichten zwischen dem Beobachter
und der Position [ beriicksichtigt. 7(A, lops,{) gibt also den Anteil der Strahlungsdich-
te an, der beim Beobachter an der Position [, aus der Lufschicht an der Position [
ankommt.

BO\T) = (4.9)
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4.4.1. KOPRA

Fiir die folgenden Kapitel ist es notwendig, ein im Weltraum aufgenommenes Spektrum
der Erdatmosphire beschreiben zu kénnen. Mit Hilfe der Strahlungstransportgleichung
(Gleichung 4.8) ldsst sich genau dies tun. Die Losung jener Gleichung verlangt jedoch
ein optimiertes Verfahren fiir spezielle Anwendungen. Im Fall von MIPAS/ENVISAT
sind dies Limb-Messungen, also Messungen, in denen die Sichtlinie horizontal durch die
Erdatmosphére geht.

Der Karlsruhe Optimized and Precise Radiative transer Algorithm (KOPRA, Stil-
ler, 2000) ist ein FORTRANO90O-Programm, das die Strahlungstransportgleichung 16st
und am Institut fiir Klimaforschung (IMK) entwickelt wurde. Dabei wird die Inte-
gration nicht analytisch, sondern fiir diinne Atmosphérenschichten durchgefiihrt. KO-
PRA berechnet die Infrarotstrahlung durch alle Schichten von der boundary layer
bis 200km Hohe mit einem line-by-line-Ansatz. KOPRA beriicksichtigt insbesonde-
re die Abplattung der Erde und die Anderungen des Brechungsindex in der nicht-
sphérischen Erdatmosphére. Auch der Einfluss des Instrumentes auf das Spektrum durch
z.B. ein begrenztes Sichtfeld und die optischen Elemente wird beachtet. Die in Kapi-
tel 4.3 erwéhnten Linienverbreiterungen werden beriicksichtigt: Die Linien werden mit
einem Voigtprofil modelliert. Der spektroskopische Input kommt von der HITRAN-
Datenbank (Rothman et al., 2013). Von GRANADA (Kapitel 4.2.1) berechnete NLTE-
Populationen konnen zusétzlich als Input dienen. Neben den Ro-Vibrationslinien wer-
den von KOPRA auch andere Ubergénge beriicksichtigt: Zum einen stoBinduzierte Ab-
sorptionsbanden durch Wechselwirkung der Paare No-Ny und O5-O,. Zum anderen die
Uberlagerung von Linienfliigel starker Absorptionsbanden und kontinuumartige Bei-
trage von schweren Molekiilen. Detaillierte Informationen finden sich auf der KOPRA-
Homepage: http://www.imk-asf.kit.edu/english/312.php.

36



5. MIPAS/ENVISAT

Der Umweltsatellit ENVISAT (Environmental sattelite) der européischen Weltraumor-
ganisation (engl.: European Space Agency, ESA) startete an Bord einer Ariane-5 Rakete
am 1. Méarz 2002 vom européischen Weltraumbahnhof in Kourou, Franzosisch-Guayana.
Der Satellit wurde auf eine sonnensynchrone Umlaufbahn mit einer Inklination von 98°
in ~800 km Hohe (~783 km seit Oktober 2010) gebracht. Fiir einen Umlauf benétigte er
ca. 100 min, weshalb er etwas mehr als 14 Orbits am Tag absolvierte. Auf der Tagseite
iiberflog er die Erde um ca. 10 Uhr Lokalzeit, auf der Nachseite um ca. 22 Uhr. Den
Aquator iiberflog er um 10 Uhr Lokalzeit Richtung Siiden. Nach iiber 50000 Orbits ging
der Kontakt zu ENVISAT am 8. April 2012 verloren. Die Mission wurde daraufhin am
9. Mai 2012 fiir beendet erklart. Einzelne Details zur Mission finden sich auf:
www.esa.int/Our_Activities/Observing the Earth/Envisat/.

Das Michelson Interferometer for Passive Atmospheric Sounding (MIPAS) war ein
Fourier-Transform-Infrarotspektrometer (FTIR-Spektrometer) an Bord von ENVISAT.
Das Experiment MIPAS/ENVISAT wird in Fischer et al. (2008) beschrieben. Deshalb
sind die meisten Informationen zu MIPAS daraus entnommen. Das Ziel des Experiments
war es vertikale Profile der Temperatur und der VMRs von mindestens 25 Spurengasen
zu bestimmen. Mehr als 30 Spurengase wurden bisher ausgewertet. Die Profile konnen
je nach Gas von der oberen Troposphére bis in die untere Thermosphére reichen.

Im Folgenden wird der Aufbau und das Messverfahren von MIPAS ausfiihrlich be-
schrieben (Kapitel 5.1). Die Methode zur Auswertung der Daten, auch Retrieval genannt,
wird darauthin in Kapitel 5.3 beschrieben.

5.1. Instrument

MIPAS ist ungefahr 1,36 m lang, 1,46 m hoch und 0,74 m tief. In Bild 5.1 ist ein schemati-
scher Aufbau von MIPAS gezeigt: Sowohl die optischen Elemente als auch der Strahlen-
gang lassen sich erkennen. Zusétzlich zum gezeigten Aufbau befinden sich noch Kiihler
und Blenden am Instrument, die entsprechend fiir eine moglichst tiefe Temperatur und
fiir eine Minimierung des Streulichts sorgen.

MIPAS ist ein Limb-Sounder, das heifit, es schaut horizontal durch die Erdatmosphére.
MIPAS beobachtet also die Strahlung, die von der Erdatmosphére emittiert wird. Die
Sichtlinie tangiert dabei je nach Blickwinkel unterschiedliche Héhen der Erdatmosphére,
die von der oberen Troposphére bis in die untere Thermosphére reichen konnen. Auf die
exakten Hohen, die mit verschiedenen Messmodi verbunden sind, wird spéter in diesem
Kapitel eingegangen.

Die von der Erdatmosphére emittierte Strahlung trifft auf die Azimuth Scan Unit
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Bild 5.1.: Schematischer Aufbau von MIPAS: optische Elemente und Strahlengang
(https://earth.esa.int/instruments/mipas/descr/concept.html)

(ASU). Die ASU ist ein flacher Spiegel, durch dessen Drehung man entscheiden kann,
welche Offnung des Gehiuses man auswihlt, also welchen Blickwinkel man zur Erde
wihlt. Es gibt zwei Offnungen: Die eine ist nach hinten gerichtet, also entgegen der
Flugrichtung, die andere zur Seite und entgegensetzt zur Sonne. Die meisten Messungen
wurden durch die entgegen der Flugrichtung geoffnete Luke gemacht. Alternativ kann
die ASU auch zur Kalibrierung in Richtung eines schwarzen Korpers gedreht werden.
Von der ASU geht der Strahlengang zur Elevation Scan Unit (ESU). Auch die ESU ist
ein flacher Spiegel. Durch dessen Drehung wird gesteuert, welche Tangentenhohe der
Erdatmosphére beobachtet wird. Von der ESU trifft die Strahlung auf ein Teleskop, das
die Strahlung biindelt. In dem Teleskop ist eine Blende (im Bild ,,Field Stop“ genannt),
die das Sichtfeld von MIPAS bestimmt (3 km x 30 km).

Das in MIPAS eingebaute FTIR-Interferometer ist ein Michelson-Interferometer. In
einem Michelson Interferometer durchléuft eine in zwei gleich intensive Teile aufgeteilte
Lichtwelle unterschiedliche optische Wege. Die verschiedenen Wegstrecken konnen mit
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einem bewegbaren Spiegel variiert werden. Somit kann der Wegldngenunterschied der
optischen Wege ebenfalls variiert werden. Andert man den Weglingenunterschied kon-
tinuierlich und bringt man anschliefend die aufgeteilten Lichtstrahlen zur Interferenz,
erhélt man ein Interferogramm. Aus diesem kann man mittels Fouriertransformation ein
hochaufgelostes Lichtspektrum erhalten.

Das FTIR-Interferometer hat somit als Michelson-Interferometer zwei Eingangs- und
zwei Ausgangsoffnungen. Stérende Infrarotstrahlung der zweiten Eingangsoffnung wird
mit Hilfe eines auf 70 K gekiihlten schwarzen Korpers unterdriickt. Alle optischen Ele-
mente des Interferometers sind in doppelter Ausgabe spiegelsymmetrisch zueinander
angeordnet, bis auf den Strahlteiler, der auf der Symmetrieachse positioniert ist. Verén-
derungen der Strahlung nach dem Strahlteiler, verursacht durch dessen wellenldingenab-
héngigen Brechungsindex, werden durch ein zweites Element kurz nach ihm behoben.

Die vom Teleskop gebiindelte Strahlung trifft nun auf den Strahlteiler. Die Strahlung
wird vom ihm nach unten und oben aufgeteilt und trifft nun auf einen flachen Spiegel
rechts unten (oben). Von diesem wird die Strahlung auf einen beweglichen Winkelreflek-
tor nach links gelenkt und zuriickreflektiert. Dabei verschieben sich die Winkelreflek-
toren oben und unten um 180° phasenversetzt. Vom Spiegel rechts unten (oben) trifft
die Strahlung nun wieder auf den Strahlteiler, der die Strahlung von oben und unten
zusammenfiigt. Die iiberlagerten Strahlen interferieren, weshalb die Intensitéit des zu-
sammengefiigten Strahls eine Funktion der Wegldngendifferenz der vorher aufgeteilten
Strahlen ist. Diese Funktion ist ein Interferogramm. Sie ist die Fouriertransformierte
des Spektrums der von der Erdatmosphére emittierten Strahlung. Die Auflésung des
Spektrums wird von der grofit moglichen Weglédngendifferenz bestimmt. Im Fall von MI-
PAS ist diese 20 cm, da die Schienenlénge 5cm betridgt. Die Auflésung betrégt dann
0,025 cm ™!, was 0,005 nm bei 4,15 pm entspricht.

Der Strahl trifft nun auf einen weiteren flachen Spiegel unten (oben). Von diesem
Spiegel wird die Strahlung zu den Ausgangsoffnungen (Output Port) 1 und 2 ge-
lenkt. Die Intensititen an beiden Offnungen ergeben aufsummiert die Eingangsinten-
sitdt. Im Bild ist nur noch der Strahlengang nach der Ausgangsoffnung 2 gezeigt,
denn nach Ausgangsoffnung 1 ist der Detektoraufbau édquivalent. In dem auf 70K
gekiihlten Bereich wird der Strahl nun viergeteilt und auf vier (beriicksichtigt man
beide Ausgangsoffnungen: acht) Quecksilber-Cadmium-Tellurid (HgCdTe)-Detektoren
gelenkt. Diese vier (acht) Halbleiterdetektoren (A, B, C und D) messen nun die Inten-
sitdt der Strahlung und sind dabei auf jeweils einen Teilbereich zwischen 4,15 pm und
14,6 nm spezialisiert. Der Bereich zwischen 6,5 pm und 14,6 pm wird von den Detektoren
A und B in den beiden Strahlengéngen unterschiedlich abgedeckt, so dass man einen
Bereich erhélt an dem sich Detektor A aus dem einen Strahlengang und Detektor B aus
dem anderen iiberlappen. Dies ist am oberen Ende des Bilds 5.2 eingetragen, welches im
Folgenden erlautert wird.

Im Wellenbereich zwischen 4,15 um und 14,6 pm nimmt MIPAS die Spektren auf.
Da die Planck-Funktion fiir Temperaturen der Erdatmosphére bei ~10 pm annéhernd
maximal wird (graue Linien fiir 200-260 K), liegt der von MIPAS gemessene Bereich
im oder nahe beim Intensitdtsmaximum der von der Erdatmosphére emittierten Strah-
lung. MIPAS kann deshalb sowohl bei Tag als auch bei Nacht messen. Bild 5.2 zeigt
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Bild 5.2.: Wellenbereich, der von den in MIPAS eingebauten HgCdTe-Detektoren er-
fasst wird. Die Emissionsbeitrage der wichtigsten Molekiile sind farblich un-
terschiedlich dargestellt. Das Bild ist von Fischer et al. (2008) entnommen.

Spektren von folgenden verschiedenen Spurengasen der Erdatmosphére, die in diesem
Wellenléngenbereich Photonen emittieren: COs, O3, H,O, CHy, HNO3, N,O, F11, F12,
N3O5, CIONO;y, NOy, CO und NO. Die von MIPAS aufgenommenen Spektren zeigen
aber auch deutlich schwéchere Linien. Beispielsweise wurden in den Spektren sogar Li-
nien von NO' (Lépez-Puertas et al., 2006), SO, (Hopfner et al., 2013) und BrONO,
(Hopfner et al., 2009) entdeckt und in den letzten beiden Féllen auch ausgewertet.
Vom 1. Juli 2002 bis zum 26. Mérz 2004 nahm MIPAS Spektren mit voller Auflésung
(engl.: full resolution, FR) auf. Die FR betrigt 0.025cm™!, was 0.05nm bei 4,15m
entspricht. Die Messzeit betrug pro Scan 4,5s. Ab dem 26. Marz 2004 lief sich ein
beweglicher Winkelreflektor nicht mehr vollstindig auf seiner Schiene bewegen. Die
Wegléngendifferenz der aufgeteilten Strahlen verkiirzte sich von 20cm auf 8cm. Da
die Auflosung des Interferometers von der Weglingendifferenz abhéngt, bedeutet eine
verkiirzte Wegliange der Winkelreflektoren eine reduzierte Auflosung (engl.: reduced reso-
lution, RR) des Interferometers. Vom 10. Januar 2005 bis zum 8. April 2012 nahm MIPAS
also Spektren mit RR auf, welche 0.065 cm ™! betrug, was 0.12nm bei 4,15 pm entspricht.
Die Messzeit betrug dafiir pro Scan nur noch 1,8s. Man versuchte die verkiirzte Messzeit
dahingehend auszunutzen, dass die Hohenauflosung durch mehr Messungen verbessert
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Bild 5.3.: Skizze der MIPAS/ENVISAT-Limbbeobachtungen. In grau ist die Erde dar-
gestellt, die konzentrischen Kreise stellen verschiedene Atmosphérenschichten
dar.

werden sollte. Die Beobachtungsstrategie von MIPAS/ENVISAT war auf verschiedene
Moden ausgelegt. Es gab verschiedene Sequenzen, die bestimmten, in welchen Hohen bei
einer Geolokation gemessen wird, bevor sich die Sequenz bei einer anderen Geolokation
wiederholt. Tabelle 5.1 zeigt die Modi, bei denen regelméflig gemessen wurde. Diese sind
der nominelle Modus (NOM) fiir FR und RR, sowie der Modus fiir die obere Atmo-
sphére (engl.: upper atmosphere, UA) und fiir die mittlere Atmosphére (engl.: middle
atmosphere, MA). Auf die Messtage wird in Kapitel 5.3 eingegangen. Da die Scans einer
Sequenz von oben nach unten erfolgt sind, konnte durch die Flugrichtung eine groflere
Verschiebung der Geolokation des Tangentenpunktes innerhalb einer Sequenz ausgegli-
chen werden. Dies ist in Bild 5.3 dargestellt, wenn man die Flugrichtung des Satelliten
mit berticksichtigt.

5.2. Level 0, Level 1B und Level 2 Produkte

Zwischen den von den HgCdTe-Detektoren gemessenen Intensititen und dem Spektrum,
das ausgewertet werden kann, sind noch verschiedene Prozessierungsschritte notwendig,
die im Folgenden genannt werden sollen.

Level 0

Noch auf dem Satelliten wurde das gemessene Interferogramm einigen Prozessierungs-
schritten unterzogen, die im Wesentlichen das Ziel hatten, die Datenmenge, die an die
Erde gesendet wird, zu reduzieren. So wurde das Interferogramm in folgender Reihenfolge
verstirkt, analog gefiltert, digitalisiert, numerisch gefiltert und komprimiert, angeglichen
und zusammengefiigt (wegen der verschiedenen Detektoren), formatiert und an die Erde
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Tabelle 5.1.: MIPAS Scans in km (http://www.atm.ox.ac.uk/group/mipas)

Scan  NOM FR NOM RR UA RR MA RR

1 68 72 172 102
2 60 67.5 167 99
3 52 63 162 96
4 47 29 157 93
5 42 5} 152 90
6 39 o1 147 87
7 36 47 142 84
8 33 44 137 81
9 30 41 132 78
10 27 38 127 75
11 24 35 122 72
12 21 32 117 69
13 18 30 112 66
14 15 28 107 63
15 12 26 102 60
16 9 24 99 57
17 6 22 96 54
18 20.5 93 o1
19 19 90 48
20 17.5 87 45
21 16 84 42
22 14.5 81 39
23 13 78 36
24 11.5 75 33
25 10 72 30
26 8.5 69 27
27 7 66 24
28 63 21
29 60 18
30 57

31 o4

32 ol

33 48

34 45

35 42
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gesendet (Kleinert et al., 2007). Nach diesen Prozessierungen spricht man vom Level 0
Produkt.

Level 1B

Die Level 1B-Daten sind die aus den Level O-Daten produzierte Spektren der Erdatmo-
sphére. Das heifit sie stellen die spektrale Strahldichte (y-Achse) als Funktion der Wel-
lenzahl oder der Wellenlénge (x-Achse) dar. In Kleinert et al. (2007) wird der Prozessor,
der die Level 1B-Daten berechnet, beschrieben. Die folgenden Informationen sind dar-
aus entnommen. Um ein hochwertiges Spektrum zu erhalten sind eine radiometrische
(y-Achse) und eine spektrale (x-Achse) Kalibrierung notwendig. Eine exakte Bestim-
mung der beobachteten Geolokationen ist fiir die spétere Analyse der Daten ebenfalls
erforderlich. Dies hatte auch Auswirkungen auf die Messstrategie von MIPAS. Die Le-
vel 1B-Prozessierung wird von der ESA durchgefiihrt.

Die radiometrische Kalibrierung wird mittels zweier schwarzer Strahler vorgenommen,
von denen die Temperatur bekannt ist (Revercomb et al., 1988). Als , kalter* Strahler
diente der Weltraum, der nach 4 Messsequenzen jeweils drei mal durch beide Offnungen
gemessen wurde um das Signal-Rausch-Verhéltnis zu minimieren. Als ,,warmer“ Strahler
diente der Korper, den man mit der ASU auswéhlen konnte und der einmal die Woche ge-
messen wurde. Die spektrale Kalibrierung wurde mit Hilfe von Standardmessungen der
Erdatmosphére zwischen 29km und 35km vorgenommen. Bekannte Linienpositionen
von O3 und HyO dienten dann zur Kalibrierung. Wochentliche Kalibrierungsmessungen
der Sichtlinie von MIPAS dienten zur spéteren Bestimmung der Geolokation. Zudem
werden im Prozessor Nicht-Linearitdten der Detektoren, die zuvor am Boden bestimmt
wurden und die fiir das Level 0 Produkt vorgenommenen Verstdrkungen und Kompri-
mierungen, beriicksichtigt. Dariiber hinaus wird noch die Linienform des Instruments
(engl.: instrumental line shape, ILS) beriicksichtigt, die von zwei Parametern abhéngt:
Zum einen von der linearen Scherung iiber die Scanrichtung, zum anderen von der Ach-
senverschiebung zwischen der optischen Achse und der Ausrichtung des Zentrums des
Gesichtsfelds. Dies ist notwendig, da die Detektoren die Faltung zwischen dem Spek-
trum der Atmosphére und der ILS messen. Die ILS wird einmal pro Orbit fiir jede Hohe
bestimmt.

Level 2

Die Spektren, die der Level 1B-Prozessor berechnet hat, werden anschlielend apodisiert.
Das bedeutet, dass das Spektrum mit einer Fensterfunktion gefaltet wird, die zum Ziel
hat die Nebenmaxima zu unterdriicken, die durch die ILS hervorgerufen werden. Aus
den Spektren konnen nun die Hohenprofile von Temperatur, Druck und die VMRs von
verschiedenen Gasen bestimmt werden. Dies wird von den Level 2-Prozessoren getan.
Zuerst wird die spektrale Verschiebung bestimmt und die Temperatur (mittels COq-
Ubergiinge) und die Scanhohe ausgewertet (von Clarmann et al., 2003). Der Druck wird
iiber das hydrostatische Gleichgewicht ausgerechnet. Die Retrievalstrategie der Spektren
ist folgendermaflen: Es werden nicht alle Gase auf einmal ausgewertet, sondern jedes
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Gas fiir sich. Zuerst werden die im Spektrum dominierenden Gase wie COy, HoO und
O3 ausgewertet (vgl. dazu Bild 5.2); erst anschlieBend lassen sich die Banden anderer
Gase auswerten, die fiir kleinere Beitrage im IR-Spektrum verantwortlich sind.

5.3. Retrieval von NO und NO,

Im Folgenden soll auf das Retrieval von NO und NO, eingangen werden. Eine ausfiihrliche
Beschreibung dazu ist in Funke et al. (2005) zu finden, was auch die Grundlage dieses
Unterkapitels darstellt. Modifikationen des Retrievals werden in Funke et al. (2011) be-
schrieben. Eine Optimierung des NO-Retrievals des UA Modus wurde im Zuge dieser
Arbeit durchfithrt und wird in Kapitel 5.3.1 vorgestellt.

Die Strahlungstransportgleichung (Gleichung 4.8) beschreibt, wie sich die Strahlung
bestimmter Molekiile aus einer bestimmten Region abhéngig der physikalischen Para-
meter ausbreitet. Man spricht hierbei von einem Vorwértsproblem. Die Strahlungstrans-
portgleichung kann allgemein fiir Limb-Messungen folgendermafien beschrieben werden:

Ymess = F(x) + €. (5.1)
Dabei ist:
Y mess der Vektor der Messung, also das Spektrum mit der Dimension m,
x der Vektor der Parameter, die ausgewertet werden, mit der Dimension n,
F(x) das Vorwirtsmodell, das @ (n-dim) als Spektrum (m-dim) abbildet,
€ der Vektor, der sowohl statistische als auch durch das Instrument erzeugte

Fehler der Parameter angibt.

Um von vy, auf  schlieen zu kénnen, muss man also F invertieren. In der Theorie
der Inversion (Rodgers, 2000) linearisiert man zuerst das Strahlungstransportproblem
um xo:

OF (x
Ymess = F<$O) + a( )<CC - wo) + €. (52)
T
Dabei ist:
x der Vektor der Startwerte, spater auch als a priori Vektor a, bezeichnet.
ag_;z) die ausgeschriebene Form der Jacobimatrix K mit der Dimension m x n.

Die Startwerte @y konnen z.B. aus einem Modell oder vorigen Messungen stammen.
Terme hoherer Ordnung werden vernachléssigt. Im Falle der Fernerkundung kann das
Problem entweder iiber- oder unterbestimmt sein, da m # n gilt und einige Parameter
auch voneinander abhéngig sind. Eine exakte Losung ist also nicht mdéglich.

Um die Parameter & aus dem Spektrum zu bestimmen wird zuerst x? als die Summe
der Quadrate der Differenzen zwischen Messung und Vorwértsproblem definiert:

X2 = (ymess - F(@)) (53)
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Dann ist es eine iibliche Methode x? - gewichtet mit der Kovarianzmatrix der Messfehler
Sy - zu minimieren:

(e~ F@)] S, B0~ F@)]) = 0 (5.4)

Das Ausrechnen dieser Gleichung fiihrt zu folgendem iterativen Losungsansatz fiir die
Parameter a:

T

Ty = T + (KTsy—lK) T (KTsy—l(ymess . F(a:i))) (5.5)

Um x moglichst genau an die Messergebnisse anfitten zu kénnen, ben6tigt man also ein
Vorwiértsmodell und dessen Jacobimatrix. Gleichung 5.5 kann schon ein vollstdndiger
Losungsansatz sein (Methode der kleinsten Quadrate). Im Falle der MIPAS NO- und
NOs-Retrieval stehen aber noch zusétzliche Informationsquellen zur Verfiigung: Hohen-
profile aus Modellen, die zum einen als a priori Information dienen, zum anderen aber
als zusétzliche Bedingung gelten sollen, um z.B. unphysikalische Lésungen zu vermeiden.
Diese Hohenprofile dienen also zur Regularisierung.

Das Retrieval wird mit dem Datenprozessor des IMK und des Instituts fiir Astro-
physik Andalusien (span.: Instituto de Astrofisica de Andalucia, IAA) betrieben. Dieser
beruht auf einem Algorithmus nach der Methode der kleinsten Quadrate mit Levenberg-
Marquardt-Dampfung. Dabei wird ein modelliertes Spektrum an ein gemessenes ange-
fittet und mit jeder Iteration ¢ angepasst. Die Parameter des Retrievals & werden im
Iterationsschritt ¢ + 1 folgendermaflen verdndert:

Tt = i+ (KTSy—lK YR+ AI) T (KTSy_l(ymeSS ~ F(x;)) — R(a; — ma)). (5.6)

Dabei ist:

R die Regularisierungsmatrix,

Al der Levenberg-Marquardt-Dampfungsterm, bestehend aus einem Skalar A
und der Einheitsmatrix I, wobei im letzten Iterationsschritt A = 0 ist,

x, der a priori Vektor, der auch zur Initialisierung verwendet wird (xg = x,).

NO, NO, und die photochemischen Anregungsraten von NOy werden auf einem Hohen-
gitter mit einem Abstand von 1km berechnet. Es wird eine Tikhonov-Regularisierung
angewendet (Tikhonov, 1963). Das Hohenprofil wird also mittels der ersten Ableitung
der a priori Information regularisiert. NTLE-Populationen der emittierenden Molekiile
werden mit dem Model GRANADA (Kapitel 4.2.1) in jedem Iterationsschritt neu berech-
net. Das Vorwértsmodell und dessen Jacobimatrix werden mit KOPRA (Kapitel 4.4.1)
berechnet.
Zur Fehlerabschatzung von « schreibt man:

T =xy+ G<ymess - F(CB()))7 (57)
wobei die Gain-Matrix G folgenden Ausdruck beschreibt:

-1
G—(K'S;'K+R) K'S;" (5.8)
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Bild 5.4.: Ein Mittel von MIPAS/ENVISAT aufgenommenen Spektren (21. Januar 2005,
70-90°S Breite, 120 km Hohe). Es zeigt die NO-Bande in der 5.3 pm-Region.
Die Microwindows (Kapitel 5) sind rot hervorgehoben. Das Bild stammt aus
Bermejo-Pantaledén et al. (2011).

Statistische Fehler des Retrievals, die auf das Rauschen des Instruments zuriickzufiihren
sind, konnen durch die Kovarianzmatrix beschrieben werden:

Sstatist. = GSy(}T- (59)

Fehler, die auf Unsicherheiten € der a priori Parameter a zuriickzufiihren sind, lassen
sich folgendermaflen beschreiben:

Az = G[F(z,a+€) — F(z,a)]. (5.10)

Der Beitrag der Regularisierung auf das Ergebnis des Retrievals wird durch die Averaging
Kernel-Matrix A beschrieben:
A = GK. (5.11)

Ihre Elemente A;; beschreiben die Auswirkung von Verdnderungen des a priori Para-
meters ¢ auf den ausgewerteten Parameters j. Die Hohenauflésung des Retrievals kann
demnach durch die Halbwertsbreite der Spalten von A bestimmt werden. Ublicherweise
werden Daten, bei denen die Diagonalelemente von A, AVKD < 0.03 sind, nicht
beriicksichtigt, da in diesen Daten zu viel Information des a priori Profils steckt oder
anders ausgedriickt zu wenig Information aus dem Spektrum.
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Aus Griinden der Effizienz kénnen nicht alle gemessenen Punkte des Spektrums ange-
fittet werden. Deshalb w#hlt man einen Microwindow-Ansatz. Position und Breite der
kleinen Fenster werden héhenabhéngig so gewihlt, dass die wichtigsten Linien darin
enthalten sind. In Bild 5.4 sind die gewéhlten Microwindows fiir das NO(1 — 0)-Band
bei 5.3um in 120 km rot dargestellt (Bermejo-Pantaleén et al., 2011).

Zusétzlich zu diesen Beschreibungen soll noch folgende Anmerkungen zum NO- und
NOy-Retrieval gemacht werden (Funke et al., 2011): Die Retrievalgrofe von NO und
NO; ist log(VMR). Dann werden Sichtlinienvariationen der NOy-Partitionierung nahe
beim Tag-Nacht-Ubergang beriicksichtigt. Und horizontale Gradienten werden zusam-
men gefittet. Spezielle Eigenschaften der Retrieval werden im Folgenden erldutert:

NO,: NO2-VMRs werden mit Hilfe der Emissionen des NOg(v3 — v3 —1)-Bands ausge-
wertet. Dazu werden 14 Microwindows zwischen 6,11 pm und 6,29 pm verwendet.
Die Anregung des NOy(001)-Niveaus durch troposphérische Strahlung und damit
auch das a priori Profil werden von GRANADA (Kapitel 4.2.1) berechnet. Dabei
werden Emissionen von HoO, CHy, Oy und NOs beriicksichtigt und durch Wolken
verursachte Beeintréchtigungen des Strahlungsflusses beachtet. Die Genauigkeit
einer einzelnen Messung liegt bei 5-10 %, die Hohenauflosung bei 4-5 km zwischen
20 km und 50 km Hohe, dariiber bei ca. 10 km.

NO: Nachdem NO, ausgewertet ist, werden NO-VMRs mit Hilfe der Emissionen des
NO(1 — 0)-Bands ausgewertet. Dazu werden 14 Microwindows im NOM Mo-
dus zwischen 5,22 pm und 5,43 pm verwendet (in Bild 5.4 sind abweichend ande-
re Microwindows des UA Modus dargestellt). Damit die NLTE Effekte der NO-
Produktion durch NOy-Photolyse von GRANADA richtig beriicksichtigt werden,
wird das NOo-Hohenprofil eingelesen. Das a priori Profil wird somit aus dem NO,-
Hohenprofil und der Photochemie berechnet. Thermosphéarisches NO kann fiir bis
zu 50 % des Gesamtsignals bei Limbmessungen in der Stratosphére verantwortlich
sein. Deshalb wird im Retrieval mit Hilfe des empirischen Modells NRLMSISE-00
(Picone et al., 2002) von 70km bis 200 km das a priori-Hohenprofil erzeugt. Die
Genauigkeit einer einzelnen Messung liegt bei 10 %, die Hohenauflosung bei 4-7 km
zwischen 20 km und 50 km Hohe, dariiber bei ca. 15 km.

Tabelle 5.2 zeigt an, fiir welche Tage der MIPAS/ENVISAT-Mission NO- und NO,-
Spektren ausgewertet und Hohenprofile fiir den gesamten Tag erstellt wurden. ,N“ steht
dabei fiir Hohenprofile des nominellen Modus NOM und ,,U* fiir den UA Modus. ,,N*
bezeichnet Tage, an denen aufgrund des SSW Anfang 2009 je zur Halfte im NOM und
UA-Modus gemessen wurde. Deutlich erkennbar ist die Messliicke zwischen dem 27.
Mérz 2004 und dem 10. Januar 2005, auf die zuvor eingegangen wurde. Weitere Liicken
lassen sich zum einen damit erkldren, dass in anderen Moden gemessen wurde, welche
in dieser Arbeit nicht beriicksichtigt werden, zum anderen mit operationellen Griinden.

5.3.1. Das Nacht-Tag-Verhiltnis von NO in der Thermosphare

Das a priori Profil von NO im NO-Retrieval des UA Modus von 100 km bis 200 km (NOT-
Retrieval genannt) orientiert sich am Nitric Oxide Empirical Model (NOEM, Marsh

47



5. MIPAS/ENVISAT

Tabelle 5.2.: Kalender der MIPAS Scans, N steht fiir den nominellen Modus, U steht fiir

den UA-Modus
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Bild 5.5.: Uber die MIPAS-UA Messungen (2005-2009) gemitteltes Nacht-Tag-Verhéltnis
von NO, dno, in Abhéngigkeit der Hohe und der geomagnetischen Aktivitat fiir
drei zoneale Mittel: 90S-50S (links), 50S-50N (Mitte) und 50N-90N (rechts).

et al., 2004), das wiederum auf Messungen von SNOE (1998-2003) basiert. SNOE be-
obachtete Gammabandemissionen von NO mit einem UV-Spektrometer bei 10:30 Uhr
Lokalzeit. Nachts konnte SNOE keine Messungen von NO machen. Folglich beruhen das
NOEM-Modell und damit auch das a priori Profil, welches zusétzlich zur Regularisierung
dient (Gleichung 5.6), auf Tagesmessungen von NO in der Thermosphére. Ausgewertete
MIPAS-Daten zeigen jedoch, dass NO in der Thermosphére einen starken Tagesgang
besitzt (Bermejo-Pantaleén et al., 2011; Bermejo-Pantaleén, 2011).

Um den Tagesgang nachzuvollziehen, muss man die Quellen und Senken von NO be-
trachten. Die NO-Produktion findet in der Thermosphére durch die Reaktionen 3.10
und 3.11 statt, wobei N(*S) und N(?D) durch Réntgenstrahlung oder Teilchennieder-
schlag erzeugt werden. Die Senken von NO bilden Photolyse und die kannibalistische
Reaktion 3.12. Sowohl Produktionsreaktionen als auch Verlustreaktionen sind auf der
Tagseite wesentlich schneller und konkurrieren dort. Auf der Nachtseite wird vertikale
Umverteilung wichtiger. Die genannten Reaktionen sind sehr stark von der Temperatur
abhéangig. Der starke Tagesgang der Temperaturen in der Thermosphére, der durch die
Sonneneinstrahlung verursacht wird, fithrt dazu, dass fiir das Nacht-Tag-Verhéltnis von
NO, im Folgenden dno genannt, iiberwiegend gilt: oo < 1.

Zur Optimierung des UA NOT-Retrievals der Nachtspektren wird im Folgenden eine
Funktion gesucht, die in der Thermosphére das NO-Hohenprofil bei Nacht in Abhéngig-
keit des NO-Hohenprofils am Tag abbildet. Das gesuchte Nacht-Tag-Verhéltnis von NO,
Ono, fiir MIPAS Messungen auf 22 Uhr und 10 Uhr Lokalzeit bezogen, ist in Bild 5.5 als
Hohenprofil bei unterschiedlicher geomagnetischer Aktivitat fiir drei zonale Mittel (links:
90S-50S, Mitte: 50S-50N, rechts: 50N-90N) dargestellt. Die Fehlerbalken zeigen den Feh-
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ler des Mittelwerts an. Dabei wurden Daten aus Breiten mit Polartag und Polarnacht
nicht beriicksichtigt. Ein Kriterium fiir die Diagonalelemente der Averaging Kernel Ma-
trix (AVKD) wurde nicht angewendet. Es wurden dafiir alle MIPAS UA Level 2-Daten
von 2005 bis 2009 (siehe Tabelle 5.2) der Version VAO_NOT_611 verwendet. dno wird
von folgenden Parametern bestimmt:

e Geomagnetische Breite und Ap-Index: NO wird in der unteren Thermosphére in
hohen geomagnetischen Breiten durch Elektronen der Aurora produziert. Die Elek-
tronen werden von der Nachtseite hin zur Erde beschleunigt. Auf der Nachtseite
wird deshalb im Bereich der Aurora mehr NO produziert als auf der Tagseite, was
dazu fithren kann, dass dort dyo > 1 werden kann. Dies sieht man in Bild 5.5
zwischen 100km und 110km in hohen Breiten, auch wenn in diesem Bild geo-
graphische zonale Mittel dargestellt sind. Zudem sieht man deutlich, dass dno in
niedrigen Breiten (Mitte) keine starke Abhéngigkeit zur geomagnetischen Aktivitét
zeigt. In hoheren Breiten wird dno mit zunehmender geomagnetischen Aktivitét
grofler.

e Hohe: dno ist aufgrund der temperaturabhéngigen chemischen Reaktionen und der
héhenabhingigen Photolyseraten in der Thermosphére von der Héhe h abhéngig.
Zwischen 100km und 170km wird dno mit der Hohe kleiner und erreicht mit
~0.4 ein Minimum bei ~170 km Hohe in allen drei zonalen Mitteln. Zusatzlich ist
die im letzten Punkt erwdhnte NO Produktion durch Elektronen hohenabhéngig.
In Bild 5.5 ist dno in schwarz fiir Tage mit Ap <5 dargestellt. Die blaue Kurven
stehen fiir Tage, an denen 5 < Ap < 15 gilt, die rote Kurve steht fiir Tage, an denen
15 < Ap gilt. In diesem Bild sieht man die stidrkste Abhingigkeit zum Ap Index
in 100 km Hohe, wo ungefdhr auch das Maximum der auroralen NO-Produktion
liegt.

e Datum und geographische Breite: Das Datum bestimmt abhéngig von der geogra-
phischen Breite die Tages- und Nachtlénge. Insbesondere bestimmt es die Breiten
von Polartag und Polarnacht, an denen es kein Nacht-Tag-Verhéltnis geben kann.
Der Abstand von Erde und Sonne varriiert mit dem Datum und mit Datum und
geographischer Breite ldsst sich auch der Sonnenzenitwinkel berechnen. Von bei-
dem konnen photochemische Reaktionen abhingig sein.

Bild 5.6 zeigt einige Schritte, die zur Bestimmung der Modellparameter dienen. MIPAS-
Daten mit AVKD > 0,03 sowie Daten in Breiten der Polarnacht und des Polartags wurden
nicht berticksichtigt. Bild 5.6 a) zeigt genau wie Bild 5.5 das Hoéhenprofil von dyo, gemit-
telt iiber die Messungen von 2005 bis 2009, zusammen mit dem Fehler des Mittelwerts.
In diesem Bild ist dno jedoch vom Ap Index unabhéngig. dno wurde jeweils fiir niedrige
Breiten (50S-50N, ,, Aquator®), fiir den Winterpol (,, WiPol“), den Sommerpol (,,SoPol“)
und den Aquinoxpol (,,AqPol®) gemittelt, wobei fiir die geographische Breite ¢ der Pole
gilt: |¢| > 50°. Man erkennt, dass es fiir den Genauigkeitsanspruch eines a priori Profils
geniigt, wenn man die dargestellte Aufteilung nicht macht und ein Profil iiber alle Daten
erstellt (,Gesamt*). Ein Polynomfit der dritten Ordnung wurde an diese Kurve gelegt:

6NO,xray<h) =ag + alh -+ a2h2 -+ a3h3. (512)
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Bild 5.6.: a) Aus den MIPAS-UA Messungen (2005-2009) ermitteltes Nacht-Tag-
Verhéltnis von NO (éxo) als Hohenprofil. , Aquator® steht fiir 50S-50N, ,, Wi-
Pol“, ,SoPol“ und ,AqPol“ fiir den Winterpol, den Sommerpol und den
Aquinox-Pol, wobei fiir die geographische Breite ¢ gilt: |¢| > 50°. Die Feh-
lerbalken stellen den Fehler des Mittelwerts dar.
b) Durch einen linearen Fit ermittelte Ableitung von dxo nach dem Ap Index
(ddno/dAp). Die Farbkodierung ist dieselbe wie in a). Die Fehlerbalken zeigen
das 1 o-Vertrauensintervall der Ableitungen an.
¢) dono/dAp fiir niedrige Breiten (hellblau) und fiir hohe Breiten (dunkelblau).
Die Fehlerbalken zeigen das jeweilige 1o0-Vertrauensintervall der ermittelten
Ableitungen an. Die durchgezogenen Linien zeigen das Modell fiir déno/dAp
an.

d) dno-Modell fiir drei verschiedene Ap-Werte (0, 10 und 20). Die Grofle der
Ap-Werte und die Farbkodierung dienen zum Vergleich mit Bild 5.5.

Der Fit ist als schwarze Kurve in Bild 5.6d) zu sehen. Fiir die Koeffizienten wurden
folgende Werte bestimmt:

ag = —H.3923,

a; = 0.1524km™!,

ag = —1.198 - 103 km~2,
ag = 2.944-10%km—3.

Die in Bild 5.5 gesehene Abhéngigkeit von dno soll nun nédher bestimmt werden. Da-
zu werden wie in Bild 5.6 a) niedrige Breiten, Winterpol, Sommerpol und Aquinoxpol
separat betrachtet. Eine lineare Funktion

dé
5NO,6_ (h’7 Ap) = d;g (h‘) ’ Ap7 (513)
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die an die Daten separat fiir jede Hohe h angefittet wurde, liefert nun déno/dAp(h).
ddéno/dAp(h) ist in Bild 5.6 b) als Hohenprofil aufgetragen. Die Fehlerbalken stellen das
1 o-Vertrauensintervall der Ableitungen dar. Die Farben sind Bild 5.6a) entprechend
gewdhlt. Wiederum liegen die Kurven so nah beieinander, dass es fiir die Genauigkeit
eines a priori Profils geniigt, wenn man alle Pole gemeinsam betrachtet. In niedrigen
Breiten werden die bestimmten Abhéngigkeiten nicht beriicksichtigt, da sie zu klein
sind. Ein Polynomfit der dritten Ordnung soll nun die Hohenabhéngikeit von ddxo/dAp

bestimmen:
dono

dAp
Der Fit ist in Bild 5.6¢) fir die Gesamtheit aller Pole als durchgezogene blaue Linie
dargestellt. Die hellblaue Linie bei dono/dAp(h) =0,00 zeigt die angenommene Un-
abhéngigkeit gegeniiber dem Ap Index von dno in niedrigen Breiten. Die Fehlerbalken
stellen das 1o-Vertrauensintervall der entsprechenden Ableitungen dar. Dabei wurden
fiir die Koeffizienten des Fits folgende Werte bestimmt:

by = 0.5705,

by = —1.152- 102 km 1,
by = 7.970-10~°km~2,
by = —1.843 - 10~ "km~3.

Fiir geomagnetische Breiten < 50° ist ddno/dAp(h) =0, zwischen 50° und 60° wird linear
interpoliert. Zum Polartag und zur Polarnacht hin wird dxo(h) in einem zonalen Band
mit der Breite 10° linear an 1 interpoliert. Ein Modell kann dno also folgendermafien
berechnen:

(h) = bo + bih + bsh? + byh®. (5.14)

5N0(ha Ap) = 5NO,xray(h) + 5N0,e* (hv Ap), (515)
wobei die Interpolationen in dieser formel nicht enthalten sind. Fiir Héhen oberhalb
170km gilt fir die gesuchte Funktion: dno(h > 170) = dno(h = 170), da die hochste
UA-Messung bei 172 km erfolgte (Tabelle 5.1). Das Modell ist fiir hohe Breiten und fiir
drei verschiedene Ap-Index-Werte (0, 10 und 20) in Bild 5.6 d) dargestellt. Die schwarze
Kurve (Ap=0) entspricht dem Modell in niedrigen Breiten. Farben und Werte orientie-
ren sich an Bild 5.5.

In Bild 5.7 ist der Vergleich zwischen dem NOT-Retrieval und dem Retrieval mit dem
neu bestimmten a priori Profil (im Bild NO-Retrieval genannt) fiir Nachtmessungen vom
22. Juli 2005 dargestellt. An diesem Tag war Ap = 32.9. Aufgrund des Polartags gibt es in
hohen nordlichen Breiten keine Messungen. Ein weiterer Orbit konnte nicht ausgewertet
werden (zwischen 30°N und 40°N). In der oberen Reihe findet sich das ausgewertete
NO-VMR des NO-Retrievals (links) und des NOT-Retrievals (Mitte). Rechts findet sich
die Differenz der beiden Bilder in %. In der mittleren Reihe findet sich dasselbe fiir das a
priori Profil. Links ist das neu bestimmte a priori Profil fiir das NO-Retrieval abgebildet,
in der Mitte das alte fiir das NOT-Retrieval, das aus den Tagmessungen abgeleitet wurde.
Rechts ist die Differenz der a priori Profile in % abgebildet. Das Bild rechts stellt also
das Modell des Nacht-Tag-Verhiltnisses von NO (dno) dar. In der unteren Reihe ist die
Differenz zwischen ausgewertetem NO und dem a priori Profil in % dargestellt: Fiir das
NO-Retrieval links und fiir das NOT-Retrieval in der Mitte.

33



vmr{NQO) 20050722

-50 4]
Latitude [deg]

600
ppmv

ig{NO) 20050722

-50 a 50
Latitude [deg]
a 200 400 600 800 1000
ppmv

vmr{NO)-ig(NO} 20050722
180

100 L

180

160

140

120

100

5. MIPAS/ENVISAT

vmr(NOT) 20050722

vmr(NO)-vmr{NOT) 20050722

180

160 A

1204

100

-50 4]
Latitude [deg]

0 200 400 600

ppmy
ig(NOT) 20050722,

800 1000

60 -40 20 0 20 40

%
ig{NO)-ig(NOT) 20050722

100

-50 50

a
Latitude [deg]

N

0 200 400 600 8OO 1000
ppmY

vmr(NOT)-ig{NOT) 20050722

S0

20 0 20 40 60

Bild 5.7.: NO-Retrieval (NOT-Retrieval mit verbessertem
Retrieval von Nachtmessungen des UA Modus am 22. Juli 2005 von MIPAS.
Oben: Ausgewertetes VMR von NO in ppm, Mitte: a priori Profil von NO
(initial guess: ig) in ppm, unten: Differenz zwischen ausgewertetem NO und
dem a priori Profil in %.
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In den a priori Profilen zeigt sich in hohen Breiten ein erhéhtes VMR, von NO. Dort
ist die NO-Produktion durch Teilchenniederschlag erhcht, wofiir auch der hohe Wert des
Ap Index (32,9) ein Indikator ist. Den Unterschied der a priori Profile (mittlere Reihe
rechts) zeigt die Funktion dxo(h, Ap) an. Um den Siidpol herrscht Polarnacht. Hier gibt
es kein Tag-Nachtverhéltnis, weshalb dxo(h, Ap) = 1 angenommen wurde. Richtung
Norden wird zu auroralen Breiten hin auf einem 10° breitem zonalen Band interpoliert.
Zwischen 100 km und 110 km ist dxo(h, Ap) > 1 aufgrund der bestimmten Abhéingigkeit
zum Ap Index. Zu niedrigen geomagnetischen Breiten hin wird wieder auf einem 10°
breitem zonalen Band interpoliert, was in der Darstellung mit geographischen Breiten
zu einem ca. 20° breitem zonalen Band verschmiert. In den niedrigen Breiten erkennt
man deutlich das dafiir bestimmte Hohenprofil von éxo xray (R).

Das ausgewertete NO zeigt in beiden Fillen ein deutlich geringeres VMR gegeniiber
den a priori Profilen in hohen Breiten oberhalb 110 km. NOEM {iberschétzt also die NO-
Produktion an diesem Tag. Dagegen wird in beiden a priori Profilen das VMR von NO
in allen Breiten zwischen 100 km und ~110km unterschétzt. In beiden beschriebenen
Bereichen #ndert sich das VMR des ausgewerteten NO so gut wie nicht. Auffillig ist,
dass in Breiten mit |¢| < 60° zwischen 120 km und 140 km Héhe ein bis zu 30 % grofleres
VMR im neuen Retrieval bestimmt wird. Oberhalb 160 km wird es teilweise kleiner. In
diesem Bereich ndhern sich das ausgewertete Hohenprofil und das a priori Profil des
neuen Retrievals an. Differenzen von iiber 80 % zwischen dem alten NO-Retrieval und
dem alten a priori Profil liegen mit dem neuen Retrieval nur noch zwischen 20 % und
40 %.

An dieser Stelle sei daran erinnert, dass beim Retrieval eines Hohenprofils Verédnde-
rungen des VMR in hoéheren Schichten Auswirkungen auf das ausgewertete VMR in
den darunter liegenden Schichten haben. Es sei auch daran erinnert, dass die Tikhonov-
Regularisierung angewendet wird. Das bedeutet, es wird nach der Steigung und nicht
nach den Werten des a priori Profils regularisiert. Beides kann dazu fithren, dass das
ausgewertete VMR grofler wird, obwohl das a priori VMR lokal kleiner wird.

Ergebnisse dieses neuen Retrievals werden in der High Energy Particle Precipitation in
the Atmosphere (HEPPA) IT Studie verwendet (http://heppa.iaa.es/). Sie wurden bis
jetzt noch in keiner Zeitschrift veroffentlicht, sondern erst auf Konferenzen vorgestellt
(z.B. von Manuel Lépez-Puertas am 10. September 2013 in Edinburgh beim Living
Planet Symposium).
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In diesem Kapitel wird die NO,-Datenanalyse der MIPAS/ENVISAT Messungen vor,
wéhrend und nach dem ,,Halloween“-SPE im Oktober-November 2003 beschrieben. Die-
ser Teil der Arbeit wurde in Atmospheric Chemistry and Physics [Friederich et al., 2013]
veroffentlicht (Anhang A). Aufbau und Inhalt &hneln daher dieser Veroffentlichung.

Der Halloween-SPE 2003 wurde in verschiedenen Arbeiten untersucht (Seppéla et al.,
2004, 2007; Jackman et al., 2005; Lépez-Puertas et al., 2005; Baumgaertner et al., 2010;
Funke et al., 2011). Bis heute gab es keinen vergleichbar starken SPE mehr. Der Ap
Index und der Dst Index des Jahres 2003 sind in Bild 6.1 dargestellt. Die Indizes nahmen
wéhrend des SPEs am 28. Okotber (Tag 301) Werte an, die bis heute nicht mehr erreicht
wurden. Der Dst Index wurde kleiner als -200, der Ap Index grofler als 200. Am 18.
November (Tag 322) trat zudem noch ein kleinerer SPE aulf.

Vergleiche zwischen Modellen der mittleren Atmosphére und Messungen ergeben dabei
verschiedene Abweichungen in den Auswirkungen auf NO,. In der Studie von Funke
et al. (2011) iiberschétzen z.B. alle Modelle die gemessene NO,-Erhshung in der oberen
Stratosphére und unteren Mesosphére in hohen noérdlichen Breiten (70°N - 90°N). Die
Abweichungen zwischen Modellen und Messung liegen durchschnittlich bei 30 % und
erreichen bis zu 50 % in ~60 km Hohe. In komplexen Modellen ist es aber schwierig, die
Ursache dafiir zu finden. In dieser Analyse werden deshalb aus den MIPAS-Messungen
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Bild 6.1.: Dst Index (oben) und Ap Index (unten) im Jahr 2003
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die NOy-Lebensdauer (Kapitel 6.1) sowie die NOy-Produktionsrate (Kapitel 6.2) mit
Hilfe eines 3d Modells fiir Tonisationsraten abgeleitet. Dazu werden an die Messungen
einfache Funktionen angefittet, die von den zu suchenden Parametern abhéngig sind.
Die ermittelten hohenabhéngigen NO,-Lebensdauern und -Produktionsraten konnen in
Zukunft zur Uberpriifung von Modellen dienen. Da der Halloween-SPE 2003 der SPE
war, der im Zeitraum der MIPAS Messungen (2002-2012) die mittlere Atmosphére am
starksten beeinflusst hat, wurde dieses Ereignis fiir die Analyse ausgesucht.

Fiir die Analyse der Daten werden 6-Stunden- und 24-Stunden-Mittelwerte der siidli-
chen Polarkappe (50°S-90°S) untersucht. Verwendet werden die Versionen V30_NO_14
und V30_NO2_13/14. Es gilt nach der Definition von NOy:

VMR(NO,) = VMR(NO) + VMR(NO,). (6.1)

Zur Filterung der Daten werden die Diagonalelemente der Averaging Kernel Matrix
AVKD(NOy) als Mittel von AVKD(NO) und AVKD(NOy) berechnet und mit dem ent-
sprechenden VMR gewichtet:

_ VMR(NO) - AVKD(NO) + VMR(NO,) - AVKD(NO,)

AVED(NO,) = VMR(NO) + VMR(NO,) ‘ (62)

Im Folgenden werden zonale Mittel der siidlichen Polarkappe (50°S-90°S) sowohl vom
VMR als auch von der Teilchenzahldichte

_ VMR -p
- kgT

n

(6.3)

berechnet, wobei p den Druck [Pa], kg die Boltzmannkonstante [J/K] und T" die Tempe-
ratur [K] angibt. Diese Mittel werden nur berechnet, wenn mindestens drei Messungen
von verschiedenen Geolokationen vorliegen und das Mittel von AVKD(NO,) grofler als
0,03 ist. Alle NO,-Werte werden unabhéngig ihres Sonnenzenitwinkels (engl.: solar ze-
nith angle, SZA) in die Analyse einbezogen.

6.1. Lebensdauer von NO,

Der SPE war verantwortlich fiir eine starke NO,-Erhohung in polaren Breiten oberhalb
~45km, welche von MIPAS/ENVISAT beobachtet wurde (Lépez-Puertas et al., 2005).
Das Maximum des NO,-VMRs wurde je nach Hohe am 30./31. Oktober beobachtet.
Anschlieflend wurde ein ca. vier Tage andauernden Abfall beobachtet, der hthenabhéngig
unterschiedlich ablief.

Die Lebensdauer von NO, betrigt in Hohen zwischen 42 km und 64 km typischerweise
wenige Tage unter Einfluss von Sonnenstrahlung (Brasseur und Salomon, 2005). Die
grofle Anzahl an Messungen pro Tag von MIPAS erlaubt es daher die Lebenszeit von
NOy in diesen Hohen zu bestimmen.

Fiir die Analyse werden 6-Stunden-Mittel von jeder einzelnen Héhe des Retrieval-
gitters berechnet. Diese Hohen sind 42 km, 43 km, 44 km, 45km, 46 km, 47 km, 48 km,
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Bild 6.2.: MIPAS Messungen von NO-VMR (rot) im Oktober-November 2003 zwischen
50°S und 90°S und die Fits einer Exponentialfunktion (blaue Kurve). Die
Fehlerbalken geben den Fehler des Mittelwertes der zonalen 6-h-Mittel an.
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Bild 6.3.: Links: Hohenabhéngige Lebensdauer (rot) von NOy nach dem SPE am 30. Ok-
tober 2003 zwischen 50°S und 90°S. Die Fehlerbalken geben den 1-o-Bereich
des Wertes wieder. In scharzen Rauten ist 7pno dargestellt, in blauen Kreuzen
Tayn- Rechts: Hohenabhéngige y?-Werte zwischen Messung und Fit.

49km, 50 km, 52 km, 54 km, 56 km, 58 km, 60 km, 62 km und 64 km. Maximal werden 61
Geolokationen gemittelt, wihrend des SPE im Mittel ungefahr 35 bis 40. Die Mittel sind
in Bild 6.2 als rote Punkte fiir die Héhen 44 km bis 64 km in 2 km-Schritten dargestellt.
Die Fehlerbalken geben den Fehler des Mittelwerts an. Ab dem 28. Oktober steigt das
NO,-VMR in allen Héhen rapide an. In allen Hohen bis auf 60 km wird das Maximum
in der Siidhemisphére am 31. Oktober erreicht. Danach sinkt das NO,-VMR wieder. Die
Exponentialfunktion

VMR(t) = VMR(%) - exp (@) +c. (6.4)

wird an die gemessenen Werte des NO,-VMR gefittet. Der Einfachheit halber steht in
der Gleichung VMR anstatt VMR(NOy). In ihr steht ¢, fiir den Zeitpunkt des Maximums
und 7 fiir die hohenabhéngige Lebensdauer von NO,. Der Fit hat drei Freiheitsgrade:
VMR(tp),m und die Kontstane c. Er wird so berechnet, dass jeder Wert mit seiner inversen
Varianz gewichtet wird. Der Fit ist als blaue Kurve in Bild 6.2 fiir die entsprechenden
Hohen dargestellt. Die durch den Fit ermittelte hohenabhingige Lebensdauer 7 von NOy
ist in Bild 6.3 (links) durch rote Punkte dargestellt. Die Fehlerbalken geben den 1-o-
Fehlerbereich an, der sich aus dem Fitfehler ergibt. Die y2-Werte zwischen Messung und
Fit werden durch folgende Formel ermittelt:

O 59

39



6. SPE 2003

und sind in Bild 6.3 (rechts) dargestellt. n bezeichnet die Anzahl der zu Verfiigung ste-
henden Messwerte, f die Anzahl der Freiheitsgrade. x; sind die einzelnen Messwerte
und y; die entsprechende Werte des Fits. o? steht fiir die Varianz des entsprechen-
den Werts. x? nimmt Werte zwischen 0,3 und 1,4 an. Die Annahme des exponentiellen
Abfalls der NO,-VMR ist also verniinftig. Die Werte, die kleiner als 1 sind, belegen,
dass der Standardfehler des Mittelwerts iiberschéitzt wird, wenn man die gewohnliche
Abschitzfunktion (Standardabweichung geteilt durch die Wurzel der der Probengrofie)
wihlt - wie es auch in Toohey und von Clarmann (2013) besprochen wird. Ist x? > 1,
nimmt die Wahrscheinlichkeit mit groBer werdendem x? zu, dass der Fit auBerhalb der
Fehlerbereiche einzelner Werte liegt.

Die Lebensdauer von NO,, die durch die MIPAS-Messungen bestimmt wurde, hingt
von der hchenabhéngigen NO-Photolyserate und von der Reaktionsrate der ,kanniba-
listischen“ Reaktion 3.12 ab. Auflerdem héngt 7 von einem dynamischen Anteil ab,
der durch Vermischung und horizontalem Transport bestimmt wird. Dieser dynamische
Anteil ist verantwortlich fiir die Verteilung von durch den SPE produziertem NO, au-
Berhalb der Polarkappe. In dieser Analyse wird folgende vereinfachte Annahme gemacht:
Die Quelle von NO, befindet sich innerhalb der Polarkappe. Auflerhalb der Polarkap-
pe kommt es nicht zu einem Anstieg des NO,-VMR. Auch dndert sich die gewthnliche
NO4-Produktion in den drei Tagen nach dem SPE nicht. Das heifit insbesondere, dass
es in den drei Tagen nach dem SPE keinen erhchten Teilchenniederschlag gibt. Deshalb
kann man mit diesen Annahmen sowohl fiir den photochemischen Verlust als auch fiir
die NO,-Abnahme durch dynamische Effekte einen exponentiellen Ansatz wéhlen.

Folgende Beziehung gilt fiir die Lebensdauer von NO,:

1 1 1
S 4 (6.6)

T Tphot Tdyn

Die photochemische Lebensdauer von NO,, Tphot, Wird zum einen durch die N(*S)-
Produktion durch NO-Photolyse berechnet, zum anderen durch den N(*S)-Verlust bei
der Reaktion mit NO (Reaktion 3.12). Weiterhin muss die Reaktion von N(*S) mit Oy
beriicksichtigt werden (Reaktion 3.11). Abhéngig davon, ob Reaktion 3.11 oder 3.12 do-
miniert, kann der photochemische Verlust zwischen 0 und 2 NO pro Photon betragen.
Tonot kann folgendermaflen berechnet werden:

1

- 6.7
2 Jno - brs o ( )

Tphot =

Jno bezeichnet die hohenabhéngige Photolyserate von NO. brs 1o beschreibt das Ver-
zweigungsverhiltnis (engl.: branching ratio) der Reaktion 3.12 verglichen mit beiden
Reaktionen, bei denen N(*S) ein Reaktant ist (Reaktionen 3.11 und 3.12):

kfg_lg[NO]
k3.12[NO] 4 k3.11[O2]

(6.8)

bra.is =
Sander et al. (2006) geben die Ratenkostanten mit ksqp = 1.5 x 1071 - e 7
ks1a =21 x 1071 . o' an, wobei T fiir die Temperatur steht. brs 1o ist also sehr stark
von 7" abhingig.

und
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Holger Nieder hat mit K3dCTM Jyo fiir die entsprechende Zeit und fiir die entspre-
chenden Geolokation berechnet. K3dCTM interpoliert dabei vorberechnete Jyo einer
vierdimensionalen Wertetabelle. Die Dimensionen sind dabei Druck, Temperatur, Os-
Saule und SZA. Der Absorptionsquerschnitt von NO ist aus Minschwaner und Siskind
(1993) entnommen. Sie geben die Unsicherheit mit 30-40 % in der stratosphérischen
Photolyserate an. Die Teilchenzahldichte [NO] und 7" wird aus den MIPAS-Messungen
entnommen. Fiir die Berechnungen werden nur Daten benutzt, an denen es Tag ist
(SZA<89°). Die berechnete photochemische Lebensdauer 7,p01 stellt also eine Untergren-
ze dar. Infolgedessen stellt die berechnete dynamische Lebensdauer 74y, eine Obergrenze
dar, da sie anhand der Gleichung 6.6 berechnet wird.

In Bild 6.3 (links) sind 7,0 (schwarze Rauten) und 74y, (blaue Kreuze) zusétzlich zu
7 (rote Punkte) abhéngig von der Hohe dargestellt. Alle drei Lebensdauern werden mit
der Hohe kleiner. Bei 42 km Hohe betriagt 7 20,6+3,6 Tage. Mit der Hohe fallt 7 ab auf
1,8+0,4 Tage in 64 km Hohe. Bei 54 km sieht man ein kleines lokales Maximum von 7.
In diesen Hohen ist der Transport anscheinend weniger effektiv als in den angrenzenden
Hohen darunter und dariiber. Zusétzlich muss man beachten, dass Reaktion 3.11 durch
die starke Temperaturabhéngigkeit effektiver am Temperaturminimum der Stratopause
als in anderen Hohen ist. So wird die chemische Reaktion von N(*S) mit Oy zu NO bevor-
zugt und pro photolysiertes NO geht durchschnittlich weniger NO verloren. 7,0 betréagt
592 Tage, bei 64 km nur noch 4,2 Tage. Das bedeutet, dass J=1/Tphot 3,5 % von 1/7 in
42 km Hohe ausmacht, in 64 km schon 44 %. Die Prozentangaben sind Obergrenzen, da
Tphot als Untergrenze gesehen werden muss.

7 héngt also unterhalb 60 km Hohe im Wesentlichen von 74y, ab. Horizontale Transport-
und Mischungsprozesse spielen also in dieser Hohen- und Breitenregion die entscheidende
Rolle fiir die NO-Reduktion. Eindimensionale Modelle konnen dies nicht simulieren. Da-
zu sind dreidimensionale Modelle notwendig, die auch horizontalen Transport und die
Vermischung der Luftmassen moglichst genau wiedergeben kénnen.

6.2. Produktionsraten von NO,

Vor diesem Teil der Datenanalyse soll der Unterschied zwischen der ,,normalen® NO,-
Produktionsrate und der effektiven NO,-Produktionsrate erlautert werden. Wie schon
erwahnt ist Porter et al. (1976) zufolge die Produktionsrate

NOy

pr(NOy) =1.25 ———
Tonenpaar

(6.9)

Genau genommen berechneten sie aber die Produktion von N(*S) und N(?D), sodass
préazise formuliert folgendes gilt:

N(“S) + N(*D)

Ionenpaar

pr (N(*S) + N(*D)) = 1.25 - (6.10)

N(?D) reagiert umgehend zu NO, doch N(*S) hat mit den Reaktionen 3.11 und 3.12
zwei verschiedene Kanile, die entweder NO,-Teilchen erzeugen oder vernichten kénnen,
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worauf in Kapitel (6.1) ausfithrlich eingegangen wurde. Als effektive Produktionrate
wird preg(NOy) = pr (NO + NOy) bezeichnet und es gilt fiir Temperaturen der mittleren
Atmosphére:

pr (N(*S) + N(*D)) > pr (NO + NOy) = preg(NOy). (6.11)

Nachdem die héhenabhéngigen NOy-Lebensdauern 7 berechnet sind, kann nun nach
einer Beziehung zwischen der Teilchenzahldichte n von NO, und der Ionenpaarprodukti-
on (engl.: ion pair production, IPP) in der mittleren Atmosphére gesucht werden. Zuerst
wird die Analyse der MIPAS-Daten vorgestellt, anschlieBend werden die Ergebnisse mit
den Studien von Funke et al. (2011) und Baumgaertner et al. (2010) verglichen (Kapi-
tel 6.2.1).

MIPAS Messungen werden vom 1. Oktober 2003 bis zum 31. Mérz 2004 verwendet. n
wird alle 6 Stunden als gleitender Mittelwert iiber die vergangenen 24-Stunden berech-
net. Dabei werden maximal 211 verschiedene Geolokationen pro Mittel beriicksichtigt
und fast immer mehr als 150. Der Standardfehler des Mittelwerts ist immer geringer als
1%, auler an den Tagen des SPEs. Da ist er kleiner als 5 %.

Die IPP wird von dem Atmospheric Ionization Module Osnabriick (AIMOS) (Wissing
und Kallenrode, 2009) zur Verfiigung gestellt. AIMOS ist ein dreidimensionales Modell,
welches diejenigen Ionisationsraten der Atmosphére bestimmt, die von prézipitierenden
Protonen, Elektronen und a-Teilchen verursacht werden. Messungen der Teilchenfliisse
der Geostationary Operational Environmental Satellites (GOES) und von POES bilden
die Grundlage des Modells. Dabei wird ein Energiebereich von 150eV bis 500 MeV fiir
Protonen, 4 MeV bis 500 MeV fiir a-Teilchen und 150eV bis 2,5 MeV fiir Elektronen
abgedeckt. Der Energiebereich der Elektronen wird bis 5 MeV extrapoliert. Die von
AIMOS berechnete IPP erstreckt sich von 2002 bis 2010 und héngt von der Hohe, Breite
und Lénge ab. Die rdumliche Auflésung betriagt 3,6°x3,6° bei 67 Druckleveln. Diese
reichen von 10° Pa bis 1,7x107° Pa, was einer Hoéhe von ~400km entspricht.

Die zeitliche Entwicklung von n ist von der NO,-Produktion durch préazipitierende
Teilchen wéhrend eines SPEs und durch 7 bestimmt. Die durch IPP verursachte Pro-
duktion von NO, wird mit Hilfe der MIPAS Daten beschrieben. Die Differenz von n
beeinflusst durch die IPP, n(IPP,t;), und dem Hintergrund ohne Teilchenniederschlag,
n(IPP = 0,t), ist

AnMIPAs(to) = TL(IPP, to) — TL(IPP = 0, to). (612)

Anpypas(to) beschreibt also die Erhohung von n, welche durch Teilchenniederschlag ver-
ursacht wurde. n(IPP, ¢y) ist die durch die MIPAS-Daten bestimmte Teilchenzahldichte.
n(IPP = 0,t) wird mit Hilfe einer Polynomfunktion bestimmt, die an die n-Zeitreihe
gefittet wird. Um dies moglichst genau zu machen wird der gesamte Zeitraum vom 1. Ok-
tober 2003 bis zum 31. Mérz 2004 verwendet. Eine Nebenbedingung ist, dass kein Wert
kleiner als der des Fits sein darf. Aulerdem wurden die Tage wihrend des SPEs im Fit
nicht mitberechnet. In den Bildern 6.4 und 6.5 werden n(IPP,t) und n(IPP = 0,1,)
jeweils auf der linken Seite fiir die Héhen 44 km bis 62km in 2 km-Schritten gezeigt.
n(IPP,ty) ist in farbigen Kreuzen dargestellt. Die Farbe ist dabei abhéngig vom Zeit-
punkt. Tage vor dem SPE sind in griin und gelb, Tage wahrend und kurz nach dem
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Bild 6.4.: Links: Zeitreihe der NO,-Teilchenzahldichte vom 1. Oktober 2003 bis zum
31. Mérz 2004 als zonales Mittel von 50°S bis 90°S in farbigen Kreuzen. Als
griin Kurve ist ein Polynomfit dargestellt, welche n(IPP = 0) darstellt. Rechts:
Anypas(to) in Abhéngigkeit von I(IPP, 7,ty) in farbigen Kreuzen. Die griine
Kurve zeigt den Fit dazu an. Die schwarze Kurve zeigt Anrheorie(to)-

63



6. SPE 2003

n[108cm?

o N B~ OO

—_

n[10%cm?¥]

oON DM O WO

—_

n[10%cm?

o N A~ OO

—_

n[108cm?

o N A~ OO

n[10%cm?¥]

oON B~ O WO

—_

28.10. 20.11. 1.2, 1.4.
= 8 E
52 km_ g 6 3
1 24 :
3 So 3
00 -50 0 50 100 10° 107 108 10°
Tage, 0: 1. Januar 2004 I(IPP,,t,) [24h™cm™®]
28.10. 20.11. 1.2. 1.4.
& 8F E
50 km 5 6F J
1 24 -
m- = 2f 3
] S ok 3
00 -50 0 50 100 10° 107 1 o8
Tage, 0: 1. Januar 2004 I(IPP,1,t,) [24h™'cm ]
28.10. 20.11. 1.2. 1.4.
- 8F E
48 km 1 E 6f  48km 3
] 24 :
7 3 :s o 3
E g oF 3
00 -50 0 50 100 10° 107 1 o8
Tage, 0: 1. Januar 2004 I(IPP,1,t,) [24h™cm™®
28.10. 20.11. 1.2. 1.4.
s 8F E
46 km_ § 6F 46km 3
e 3 2 4F E
k = 2f 3
3 S ok 3
00 -50 0 50 100 10° 107 108 10°
Tage, 0: 1. Januar 2004 I(IPP,1,t,) [24h™'cm?]
28.10. 20.11. 1.2. 1.4.
& 8F E
44 km £ 6L 44 km E
E (&]
E = 2F 3
E g oF — J
00 -50 0 50 100 10° 107 108 10°
Tage, 0: 1. Januar 2004 I(IPP,,t,) [24h™cm™®]

Bild 6.5.: Wie Bild 6.4 fiir die Hohen 44 km bis 52 km.
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SPE in orange und rot. Tage nach dem 1. Januar 2004 in scharz, violett und blau.
n(IPP = 0,t) ist als griine Kurve dargestellt und nimmt mit der Hohe konstant ab. Die
einzelnen Plots sind trotz Unterschieden in der Hohe gleich skaliert.

Fiir die theoretische Bestimmung der Teilchenzahldichte von NOy, die in dieser Form
zum ersten Mal durchgefiihrt wird, ist es notwendig, die IPP der vergangenen Tage
mit der richtigen Gewichtung aufzusummieren, da die NO,-Lebensdauer 7 einige Tage
betragt. Die akkumulierte Ionenpaarproduktion I(IPP, 7, ) beriicksichtigt die Verlust-
prozesse von NO, dadurch, dass sie als Gewichtung eine exponentielle Verlustfunktion
hat, welche vom Quotient der zeitlichen Differenz ¢ty — ¢ und der Lebensdauer 7 abhéngt:

to

I(IPP, 7, t5) = /

—00

IPP(t) - exp <—t°T_ t) dt (6.13)
Porter et al. (1976) berechneten die NO,-Produktion pro Ionenpaar auf 1,27. Ublicher-
weise wird aber in den Verdffentlichungen der folgenden Jahre auch von den damaligen
Co-Autoren die Zahl mit 1,25 angegeben (z.B. Jackman et al., 2005). Die Erhchung der
NOy-Teilchenzahldichte ldsst sich mit dieser Zahl und der akkumulierten Ionenpaarpro-
dukion also theoretisch bestimmen:

NOy

ATLTheorie(IPP’ T, t()) = 125 ) I(IPP7 i tO)W

(6.14)
Anrheorie(IPP, 7, t0) ldsst sich berechnen, da AIMOS IPP(¢) zur Verfiigung stellt und
7 im Kapitel zuvor bestimmt wurde. Da allerdings auch Messungen von MIPAS zu n
vorliegen, kann der von Porter et al. (1976) bestimmte Wert {iberpriift werden. Dazu
wird die Gleichung 6.14 umgeschrieben zu:

NOy

Anyipas(IPP, 7,t9) = preg - I(IPP, T, to)m

(6.15)
Anypas(IPP, 7, t) ist der von MIPAS gemessene Wert, welcher den zuvor theoretisch
bestimmten Wert ersetzt. Dafiir ersetzt preg den theoretisch bestimmten Wert 1,25.
preg ist die effektive Produktionsrate, welche unabhéngig von 7 ist und im Folgenden
bestimmt wird.

In den Bildern 6.4 und 6.5 sind auf der rechten Seite jeweils Anypas(IPP, 7, %) tiber
I(IPP, 7,ty) aufgetragen. Die Hohen entsprechen denen der NO,-Zeitreihen auf der lin-
ken Seite der Bilder. Es sind nur Tage, die unter dem Einfluss des SPE standen, abge-
bildet (25. Oktober-31. Dezember). Die Farbkodierung entspricht der der Bilder links,
deshalb sind nur Kreuze in gelb, orange und rot zu sehen. Die schwarzen Kurven zeigen
den theoretischen Wert Anryeorie(IPP, 7,%9) (Gleichung 6.14) an. Die griinen Kurven
reprasentieren die Beziehung, die in Gleichung 6.15 gezeigt wurde, wobei preg an die
Verteilung angefittet wurde.

An den Tagen vor dem SPE, die durch gelbe Kreuze markiert sind, sieht man ab 50 km
aufwarts deutlich, dass die akkumulierte Ionenpaarproduktion erhoht ist, die gemesse-
ne Teilchenzahldichte hingegen nicht. Das bedeutet, dass AIMOS am 27./28. Oktober
erhohte IPP zeigt, MIPAS aber keine erhohten NO,-VMRs. Die hohen Ionisationsraten
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Bild 6.6.: Links: Hohenabhéngige effektive NOy-Produktionsraten: preg, mit/ohne durch
Elektronen verursachte IPP bestimmt (griine/blaue Quadrate); pryoy (schwar-
ze Linie) mit einem im Text erlauterten Fehlerbereich (rote Linien); prgio
(violette gestrichelte Linie). Rechts: Hohenabhéingige y*-Werte, die zur Be-
stimmung von preg minimiert wurden.

an diesen Tagen werden im Modell durch Elektronen verursacht. Die gemessenen Elek-
tronenfliisse, die im Modell verwendet werden, werden aber gestort durch Protonenfliisse
(Yando et al., 2011). Deshalb ist die von AIMOS berechnete IPP zu hoch. Eine andere
Diskrepanz zwischen der gefitteten Kurve und den Werten ist ab 52 km aufwérts an den
Werten nach dem 20. November zu sehen, welche in einem dunklen Orange dargestellt
sind. An diesen Tagen ist mehr NO, produziert worden als die Theorie vorraussagt.
Entweder ist unter den bestimmten Umsténden an diesen Tagen die effektive Produk-
tionsrate deutlich hoher oder die NOy-Lebenszeit 7 ist an diesen Tagen um bis zu 50 %
angestiegen.

In Bild 6.6 (links) sind die mit Hilfe der MIPAS-Daten bestimmten, effektiven Produk-
tionsraten prog hohenabhéngig in griinen Quadraten dargestellt. Die Fehlerbalken zeigen
den 1-o-Fehler an, der sich aus dem Fit ergibt. Das héhenabhéngige x? (Gleichung 6.5)
zwischen Messung und Fit ist in Bild 6.6 (rechts) ebenfalls in griinen Quadraten darge-
stellt. Die empirisch bestimmten preg steigen von 0,15 NOy /Tonenpaar in 44 km Hoéhe auf
0,69 NO, /Tonenpaar in 62 km Hohe. Die meisten x? sind deutlich hher als 1. Je schlech-
ter der Fit desto hoher ist das x2. Hohe x? sprechen demnach fiir eine NO,-Produktion,
die nicht-linear oder nicht ausschliellich von IPP abhéngt.

Da es wie schon erwéhnt berechtigte Zweifel an den Ionisationsraten der Elektronen an
den Tagen gibt, an denen die Elektronenflussmessungen von Protonen gestort wurden,
wurden die Rechnungen ein zweites Mal durchgefiihrt. Allerdings wurde dabei nur die
IPP, die von Protonen und a-Teilchen verursacht wurde, beriicksichtigt. Das bedeutet,
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dass die in Zweifel gezogene durch Elektronen verursachte IPP weggelassen wird und
sich der Absolutwert der IPP dadurch an einem Tag verringert. Da der von MIPAS
gemessene NO,-Anstieg aber gleich bleibt, fithrt dies zu einer hoheren effektiven NO,-
Produktion preg. Die neu berechneten NOy-Produktionsraten sind in Bild 6.6 (links) in
blauen Quadraten dargestellt und bestétigen das erwartete Verhalten. Oberhalb 56 km
Hohe vergrofert sich preg um ~80 % (58 km) — ~130 % (62 km) auf 0,88 NOy /Ionenpaar
— 1,63NO/Ionenpaar. Zwischen 44 km und 50 km nur um ~5% — ~15% und bleiben
damit unter 0,5NO, /Ionenpaar. Die entsprechenden y? sind in Bild 6.6 (rechts) eben-
falls in blauen Quadraten dargestellt. Sie sind generell etwas kleiner. Der neu berechnete
Fit ist also in jeder Hohe ndher an den Messwerten. Die neu berechneten effektiven
NO,-Produktionsraten preg, die nicht abhéngig von der elektroneninduzierten IPP sind,
sind also genauer. Damit wird die Vermutung bestétigt, dass die gemessenen Elektro-
nenfliisse, die AIMOS verwendet, zu hoch sind. Dennoch scheinen auch nicht-lineare
Abhiingigkeiten bei der NO,-Produktion eine Rolle zu spielen, was die hohen x2-Werte
vor allem {iberhalb 50 km zeigen.

6.2.1. Vergleich mit anderen Studien

Die HEPPA T Vergleichsstudie testete die Auswirkungen der AIMOS-IPP auf neun ver-
schiedene Atmosphérenmodelle fiir den SPE im Oktober und November 2003 (Funke
et al., 2011). Alle Modelle wiesen nach dem SPE in den nérdlichen polaren Breiten
zwischen 45km und 55 km Hoéhe mehr NO, auf als von MIPAS gemessen wurde. Nach
Angaben der Autoren konnten zum einen zu hohe Ionisationsraten von AIMOS in die-
sen Hohen dafiir verantwortlich sein. Zum anderen tendieren Modelle mit einem NOy-
Familienansatz dazu, die effektive NO,-Produktion zu iiberschétzen.

Viele Modelle haben auch Probleme mit horizontalen Transport- und Mischungspro-
zessen. Damit haben sie eine zu den Messungen abweichende dynamische Lebensdauer
Tayn und die NOy-Reduktion kann nicht korrekt simuliert werden, was in Kapitel 6.1
beschrieben wurde.

Die effektive NOy-Produktion hédngt wie schon besprochen stark von der Tempera-
tur ab, aber auch von der NO,-Teilchenzahldichte selbst. Dies wurde in Funke et al.
(2011) mit Hilfe eines Boxmodells gezeigt, welches auch im Folgenden verwendet wird.
Das Modell beriicksichtigt die Temperatur und die Reaktionen 3.10, 3.11, 3.12, 3.13,
3.14, 3.17, 3.20, 3.22, 3.23, 3.27 und 3.28. Dies sind fiir ein Boxmodell die wichtigsten
(photo-)chemischen Reaktionen mit O,- und NOy-Spezies als Reaktanten. Zusétzlich da-
zu liest das Modell noch die AIMOS-IPP ein. Transport wird nicht beriicksichtigt. Dies
ist aber fiir einen Vergleich mit den empirisch bestimmten pr.s nicht von Bedeutung,
da im Term I(IPP,7,ty), welcher von 7 abhéngt, sémtliche Verlustprozesse einbezogen
sind.

Funke et al. (2011) untersuchten die Auswirkungen auf die Nordhemisphére. Da dort
andere Bedingungen herrschten, werden fiir folgende Berechnung im Boxmodell neue
Initialisierungswerte fiir die Siidhemisphére verwendet: Temperatur, NO, NOy und Osg,
was alles von MIPAS/ENVISAT gemessen wurde. Die IPP stellt AIMOS zur Verfiigung,
Photolyseraten K3dCTM. In Bild 6.6 (links) ist die vom Boxmodell berechnete effekti-
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ve NO,-Produktionsrate pry. als schwarze Kurve dargestellt. Die roten Kurven geben
einen abgeschitzen Fehlerbereich an, der durch Anderungen in den Initialisierungswer-
ten bestimmt wurde (Temperatur: 210K und NO, NO,, Os: +£10%). Die Grofie der
Fehler wird dabei im Wesentlichen von der Temperatur bestimmt. Die Form der Kurve
lasst sich mit der starken Temperaturabhéngigkeit von Reaktion 3.11 erklédren, welche
weniger effektiv in kélteren Regionen ist. In der Mesosphére ist der Temperaturgradient
negativ, was oberhalb 50 km deutlich sichtbar ist. Deshalb lasst sich in dieser Kurve auch
die Stratopause zwischen 40 km und 50 km erahnen.

Zwischen 44km und 56 km Hohe ist preg (griine Quadrate: IPP(pt+e~+a)) deut-
lich kleiner als priyoc. Bei 44km ist pryoc ca. 7,5 mal gréfler, bei 56 km noch ca. 1,5
mal. Dariiber iiberlappen die Fehlerbereiche der modellierten und gemessenen effektiven
NO,-Produktionsraten. Ein Vergleich mit der HEPPA-Studie zeigt, dass qualitativ die
Unterschiede iibereinstimmen; bei HEPPA sind diese jedoch viel kleiner. Mogliche Ur-
sachen daftir kénnten folgende sein: i) Wie die blauen Quadrate (IPP(p™+a)) zeigen,
konnen die Unterschiede nicht ausschliellich durch zu grofie Elektron-Ionisationsraten
erklért werden. Sie erkldren nur zwischen 5% und 25 % der Unterschiede. ii) Systema-
tische Fehler im NOy-Retrieval gehen bis zu 15%. iii) Anderungen in der Lebenszeit
7 um -33 % fithren zu einer um ca. 30 % hoheren effektive NO,-Produktionsrate. Die
genannten Fehlerquellen kénnen nur die Unterschiede von 52km an aufwirts erklaren.
Um die Unterschiede darunter zu erkliren, ist entweder eine Anderung der von Proto-
nen verursachten IPP notwendig, eine Anderung in der NO,-Produktionsrate oder im
N(?D)-N(*S)-Verzweigungsverhiltnis der NO,-Produktion.

Baumgaertner et al. (2010) untersuchten die Auswirkungen des von GOES gemesse-
nen Protonenflusses auf die mittlere Erdatmosphére wiahrend des SPEs. In dieser Stu-
die wurden Ergebnisse des EMAC-Modells mit MIPAS-Messungen verglichen. In einem
ersten Modellauf wurde fiir die NOy-Produktion das von Porter et al. (1976) gefunde-
ne, héhenunabhingige Verzweigungsverhéltnis von 0.55 N(*S) und 0.7 N(?D) benutzt.
Die resultierende NOo-Erhchung ist bei EMAC grofler (60 ppbv) als in den MIPAS-
Messungen (50 ppbv). Die Unterschiede konnen aber durch systematische Fehler und dy-
namische Effekte erkliart werden. Jedoch zeigt die Studie gravierende Unterschiede in der
N, O-Héaufigkeit. In der EMAC-Simulation ist diese siebenmal hoher als in den Messun-
gen. Aus diesem Grund wurden Testldufe durchgefiihrt, in denen die N(*S)-Produktion
und die N(?D)-Produktion hohenabhingig jeweils von 0 bis 1,2 pro Ionenpaar variie-
ren. Das Paar an N(*S)/N(2D)-Produktionsraten, das zur besten Ubereinstimmung der
NoO-Ergebnisse fiihrt, ist hohenabhingig in Bild 6.7 dargestellt. Dabei sind in Krei-
sen die N(*S)-Produktionsraten und in Quadraten die N(*D)-Produktionraten darge-
stellt. Dieses Paar an Produktionsraten wird zum Vergleich mit dieser Arbeit im zuvor
beschriebenen Boxmodell verwendet, um effektive NO,-Produktionraten prgio zu be-
rechnen. prgio ist in Bild 6.6 hohenabhéngig als violette gestrichelte Linie dargestellt.
Unterschiede zwischen preip und pryey sind allein auf die unterschiedlichen N(%S)- und
N(?D)-Produktionsraten zuriickzufiihren, da nur diese Werte gedindert wurden. So ist
preio unterhalb 47 km und oberhalb 53 km Hohe kleiner als pryo, weil in diesen Hohen
die Produktionsraten kleiner als die von Porter et al. (1976) angegebenen sind. Wie
Proox z€igt auch prgig keine Ubereinstimmung mit den gemessenen effektiven Produkti-

68



6. SPE 2003

Alttude (km)
2 8 8 8 d d 8
.
|

b
in
[

om

0 0.5 1 1.5
M and NO per ion pair

Bild 6.7.: Hohenabhéingige N(*S)- und N(?D)-Produktionsraten (Kreise und Quadrate).
Dieses Bild wurde aus Baumgaertner et al. (2010) entnommen (Fig.9).

onsraten preg. praio ist von 44 km bis 54 km Hohe 2-5 mal groler, oberhalb 60 km dann
um einen Faktor 0,3-0,4 kleiner. Bei 56 km und 58 km Hohe néhern sie sich bei 0,5-
1,ONO,/IPP an. Der komplett unterschiedliche Verlauf der Kurven kann verschiedene
Ursachen haben.

Zuerst versuchten Baumgaertner et al. (2010) die NoO-Héufigkeit anzupassen. Dies
fithrt zu vergleichsweise kleinen NO,-Produktionraten oberhalb 58 km Hohe und dar-
unter zu NO,-Produktionraten, die grofier als 0,6 pro Ionenpaar sind. Die Berechnung
von preg basiert aber auf Messungen der NO,-Hé&ufigkeit, also einem anderen Spuren-
gas. Dies fithrt zu unterschiedlichen Werten. Dariiber hinaus betrachteten die Autoren
die Auswirkungen auf die Nordhemisphére, wohingegen in dieser Arbeit die Auswirkun-
gen auf die siidliche Polarkappe betrachtet wird. Unterschiedliche Bedingungen (Tem-
peratur, Haufigkeit von Gasen, Dynamik) konnen zu erheblichen Diskrepanzen fiihren.
Bei konstanter NO-Produktionrate nimmt die effektive NO,-Produktionsrate mit der
Temperatur ab. Unterschiede in der Temperatur, die zwischen den Hemisphéren bei
konstanter Hohe bei einigen 10 K liegen konnen, fithren also zu Verédnderungen von ei-
nigen 10 %, was die Fehlerberechnung von pry.. zeigt. Doch auch hier gilt, dass zur
Erklarung der grofien Unterschiede zwischen 44 km und 54 km Hoéhe noch andere Fehler-
quellen zugezogen werden miissen: Fehler in der IPP, in der NO4-Produktionsrate oder
im N(2D)/N(%S)-Verzweigungsverhéltnis der NO,-Produktion.

6.3. Diskussion

In diesem Kapitel wurden mit Hilfe von MIPAS-Messungen hohenabhéngige NO,-
Lebensdauern und hohenabhéngige effektive NO,-Produktionsraten fiir die siidliche Po-
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larkappe zwischen 44km und 62/64 km Hohe im Oktober-November 2003 bestimmt.
Diese konnen zum Vergleich mit Chemietransportmodellen dienen. Es zeigt sich, dass
die NO4-Lebensdauern mafigeblich von dynamischen Effekten und weniger von photo-
chemischen Prozessen abhéngen. Zur Modellierung sind daher dreidimensionale Modelle
notwendig, die die horizontale Transport- und Mischprozesse moglichst genau wiederge-
ben kénnen. Durch die Bestimmung der Lebensdauer von NOy ist es moglich, die effekti-
ve NO,-Produktionsrate zu bestimmen. Mit dieser neuen Methode, die als zusétzlichen
Input noch die IPP benoétigt, lassen sich die bisher nur theoretisch ermittelten NO,-
Produktionsraten iiberpriifen.

Grofle Unsicherheiten in der IPP beeinflussen allerdings die Bestimmung der effek-
tiven Produktionsraten preg. Der Vergleich mit den, durch ein Boxmodell ermittelten,
effektiven NO,-Produktionsraten zeigt, dass preg beinahe im gesamten Hohenbereich
wahrscheinlich aufgrund dieser Unsicherheiten unterschétzt wird. Es wurde aber auch
gezeigt, dass Fehler in den von Elektronen verursachten IPP zwischen 44 km und 52 km
nicht die einzige Fehlerquelle sein kénnen. Denn wird diese IPP in der Rechnung weg-
gelassen, verandert sich der Unterschied nur um ca. 5-15%. Fehler durch dynamische
Effekte konnten durch die Beriicksichtigung der Lebensdauer klein gehalten werden und
konnen damit ausgeschlossen werden. Weitere Fehler in den Ionisationsraten, Fehler in
den NO,-Produktionsraten oder im N(*S)/N(?D)-Verzeigungsverhiltnis kénnen eine Er-
kldrung sein.
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Dieses Kapitel beschreibt die Analyse von MIPAS NOy-Daten im Hinblick auf Ande-
rungen von geomagnetischen Indizes (Ap und Dst), von POES gemessenen Protonen-
und Elektronenfliissen und von solarem UV-Strahlungsfluss. Ziel ist es, von den genann-
ten Grofen abhingige NOy-Produktionsraten zu bestimmen. Mit Hilfe des einfachen sta-
tistischen Verfahrens der , Superposed Epoch Analysis“ (SEA) wird nach Korrelationen
gesucht. Mit dem Pearson Korrelationskoeffizient r wird nach linearen Abhéngigkeiten
gesucht, mit der Quadrantenkorrelation nach nicht-linearen, monotonen Abhéngigkeiten.
Auf die Verfahren wird an entsprechender Stelle jeweils eingegangen.

Die Daten werden erst ab 2007 analysiert, da wihrend der MIPAS/ENVISAT Mission
in den Jahren 2002 und 2003 (solares Maximum) einige starke SPEs auftraten, die durch
ihre Auswirkungen auf NO, der mittleren Atmosphére die folgende Analyse unmoglich
machen. Zwischen 2004 und 2006 gab es dann grofie Messliicken (Tabelle 5.2). Erst
von 2007 an gab es wieder regelméaflige, fast tdgliche Messungen im nominellen Modus,
welche fiir Bestimmungen von kleinen kurzlebigen Variationen essentiell sind. In Bild 7.1
sind in schwarz verschiedene Zeitreihen vom 1. Januar 2007 bis 31. Dezember 2011
aufgetragen: Der Dst Index, der Ap Index, der Belt Index des Protonenkanals (E(p™) >
6.9 MeV) und des Elektronenkanals (E(e™) > 300keV), der solare Lyman a-Fluss sowie
Tagesmittel des NO,-VMR bei Nacht zwischen 60°N und 70°N geomagnetischer Breite
und in 50 km Hohe. Beim Blick auf den Trend iiber mehrere Jahre sieht man, dass
die Sonnenaktivitdt im Jahre 2010 wieder zunimmt. Betrachtet man in den Zeitreihen
Variationen innerhalb weniger Tage, sieht man, dass negative Ausschlige des Dst Index
héaufig mit positiven Peaks des Ap Index verkniipft sind. Dies ist nicht erstaunlich,
da beide Indizes aus gemessenen Anderungen des Erdmagnetfelds berechnet werden
(Kapitel 2.3). Weiterhin sieht man, dass die jahrlichen Verdnderungen von NO, weder
mit den geomagnetischen Indizes noch mit den Elektronen- und Protonenflussmessungen
zu tun haben. In diesem Zeitraum gab es auch keine groflen SPEs. Die Verdnderungen
héngen mit dem Abwéirtstransport thermosphérischer Luft und mit der Photolyse von
NOy-Spezies zusammen, was in Bild 3.4 deutlich zu sehen ist und in der Diskussion dazu
erkldrt wurde.

Um nun die kleinskaligen Variationen AVMR(NO;) der gemessenen Tagesmittel
VMR/(NO;) zu bestimmen, wird ein gleitender 27-Tage-Mittelwert VMRyzq(NO;) be-
stimmt, der einen Rechteckfilter darstellt und als Hochpassfilter dient. Er ist in Bild 7.1
als rote Kurve dargestellt. Im Folgenden wird aus Griinden der Ubersicht das , VMR
weggelassen und nur noch ANO,, NO, und NO, geschrieben und aus Griinden der
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Bild 7.1.: Dst Index, Ap Index, Belt Index der Protonen- (>6.9MeV) und Elektro-
nenkanile (>300keV), jeweils fiir den 90°-Detektor, solarer Lyman a-Fluss
in Photonen/cm?/s und NO,-VMR in ppb bei Nacht, gemessen von MI-
PAS/ENVISAT von 2007-2011. In rot ist jeweils der gleitende 27-Tage-
Mittelwert dargestellt.
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Allgemeinheit NO,, statt NOq. Es gilt also:

NO, = NO, + ANO, (7.1)
ANO, = NO, — NO.

In N—Oy steckt die Information aus allen langer anhaltenden Verédnderungen. Variationen
in den geomagnetischen Indizes, Lyman a oder in den Elektronen- und Protonenfliissen,
die langer als ~1 Tag andauern, konkurrieren aber mit schneller Photochemie und Trans-
port, sodass in ANOy nur Information von kleinskaligen Verdnderungen enthalten sein
kann. Fiir die geomagnetischen Indizes, Lyman a und fiir Elektronen- und Protonenfliisse
X wird also ebenfalls ein 27-Tage-Mittelwert X berechnet, damit die kleinskaligen Varia-
tionen AX bestimmt werden konnen. X ist in Bild 7.1 jeweils als rote Kurve dargestellt.
Es gilt gleichermafien:

X=X+AX (7.3)
AX =X - X.

Bild 7.2 zeigt in allen vier Bildern ein modelliertes Signal X,,,q in schwarz, welches in
beliebigen Einheiten alle 27 Tage einen Puls um 1 erfdhrt und auf den Wert 1 wieder
abfillt mit einer Lebenszeit 7 =2 Tage (oben) und 7 =10Tage (unten). In rot ist der
gleitende Mittelwert X 04 des Signals dargestellt. Links wird er iiber einen Zeitraum
von +£12, also 25 Tage bestimmt, rechts iiber +14, also 29 Tage. In blau ist die Variation
des Signals AX,,,q dargestellt, welche nach Gleichung 7.4 berechnet wird und in den
kommenden Kapiteln die tragende Rolle spielt. Die Variation AX,,q gibt nicht die
Absolutwerte des Signals X,,,q wieder. Sie verlduft um den Wert 0, wobei die Differenz
max(Signalstérke)-min(Signalstérke) so gut wie erhalten bleibt. Ist das Zeitintervall von
X moa kleiner als die Anregungsperiode, treten zusitzlich lokale Maxima in AXoq auf
(Bild 7.2 links). Ist es grofier, konnen lokale Minima auftreten (Bild 7.2 rechts). Dies sind
Effekte eines Rechteckfilters, die aber durch die Wahl eines 27-Tage-Mittels ausreichend
minimiert werden, sodass im Folgenden keine andereren Filter benétigt werden.

Um Ahnlichkeiten in Variationen von ¢ = (ANO,, AAp, ADst, ALya, Ae™, Ap™)
sichtbar zu machen, verwenden wir die SEA Methode (Chree, 1913), auch bekannt als
Compositing (von Storch und Zwiers, 2001). In den néchsten Unterkapiteln werden ver-
schiedene Epochen definiert. Jede Epoche ist als Zeitintervall von 430 Tage um einen
definierten Tag d festgelegt. Fiir die Definition von d gelten folgende zwei Kriterien: Zum
einen muss es am Tag d eine MIPAS/ENVISAT-Messung geben. Zum anderen gelten je
nach Unterkapitel unterschiedliche Kriterien in Bezug auf AX. Zum Beispiel kann fiir
Tag d gelten: AAp(d) > 5,0. Das zweite Kriterium ist so festgelegt, dass man bei einem
moglichst hohen AX-Wert eine ausreichend grofie Anzahl N an Epochen hat. Die N
Epochen, welche jeweils 61 Tage lang sind, werden phasengleich zu einer ,,durchschnitt-
lichen® Epoche mit 61 Tagen gemittelt. Da die Tagesmittel-Zeitserie des nominellen
Modus von MIPAS/ENVISAT Liicken hat (vgl. Tabelle 5.2) wie auch die Zeitserien des
Belt Index, wird bei N Epochen nicht immer {iber N Werte gemittelt, sondern iiber
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Bild 7.2.: Modelliertes Signal X,,0q, Gleitender Mittelwert X,,oq und die Variation des
modellierten Signals A X ,,q. Werte und Einheit der Signalstérke sind beliebig
gewdhlt. In den vier verschiedenen Bilder sind verschieden lange Zeitraume der
Mittelwerte (25 und 29 Tage) und verschiedene Lebensdauern einer Signalan-
regung (2 und 10 Tage) dargestellt.

M < N Werte. Die gemittelte Epoche wird also folgendermafien berechnet:

M’L ..
7, = —Zjﬁiqm,i = [1,61]. (7.5)
Mit der SEA werden im Folgenden die VMRs von NO (Kapitel 7.1), NO, bei Nacht
(Kapitel 7.2), NOy am Tag und NoOj (Kapitel 7.4) analysiert.

7.1. NO

In diesem Abschnitt wird gezeigt, dass die Suche nach kleinen, durch geomagnetische
Anderungen verursachte Variationen in der Mesosphire mit Hilfe der NO-Daten des
nominellen Modus von MIPAS/ENVISAT nicht moglich ist. Die Geometrie der Limb-
messung hat zur Folge, dass Variationen der NO-H&aufigkeit in der Thermosphére einen
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Bild 7.3.: NO Hohenprofile vom 1.-10. Juli in geomagnetischen Breiten von 53-63° N.
Links das a priori Profil, rechts das vom Retrieval ermittelte, in der Mitte ein
kombiniertes.

grofferen Einfluss auf die Messungen in der mittleren Atmospére haben als die gemes-
sene Variation. Aus diesem Grund wird auch nicht die komplette Zeitreihe analysiert,
sondern das Jahr 2008 als Beispiel aufgefiihrt. Verwendet werden die Daten der Versi-
on V40_NO_200. Es werden nur Tagesmessungen von NO verwendet, das heifit es gilt:
SZA < 89°. In den Gleichungen 7.1, 7.2 und 7.5 wird NO(Tag) anstelle von NO,, und ¢
eingesetzt.

Fiir diese Studie erstellte Bernd Funke vom TAA drei Datensétze fiir das Jahr 2008
mit jeweils unterschiedlichen Hohenprofilen. In Bild 7.3 sind diese gemittelt vom 1.-10.
Juli in geomagnetischen Breiten von 53-63° N dargestellt. Zum einen ein Datensatz, der
aus dem reinen a priori Hohenprofil besteht, im Bild links dargestellt. Zum anderen der
,hormale* Datensatz, der das Ergebnis des Retrievals ist, also das Level 2-Produkt, im
Bild rechts dargestellt und als ,, MIPAS* bezeichnet. Als letztes ein Datensatz, bei dem
das Hohenprofil von 0-85km aus dem a priori Profil besteht, von 85-200 km aber aus
dem Level 2-Produkt, im Bild in der Mitte dargestellt. Bei diesem Datensatz werden zur
Analyse der Daten die im Retrieval ausgewerteten Averaging Kernel angewendet. Bei
dem gemischten Profil gilt es zu daher beachten, dass Information vom MIPAS-Profil
auf das a priori Profil gefaltet werden kann.

In Bild 7.4 ist die SEA fiir alle drei verschiedenen Datenséitze und fiir AAp gezeigt,
wobei das Kriterium hier mit AAp > 3,5 angesetzt wurde. Der Zeitraum der Analyse ist
vom 5. April bis zum 15. Oktober beschriankt, um einen Einfluss durch das Herabsinken
thermosphérischer Luft zu vermeiden. Es wurde insgesamt iiber 24 Epochen gemittelt.
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Bild 7.4.: SEA von ANO (a priori, kombinierte und ausgewertete Daten) und AAp.
Links ist die analysierte Hohe 62 km, rechts 48 km. Es wurde iiber alle geoma-
gnetische Breiten zwischen 53° N und 63° N gemittelt. Die Fehlerbalken stellen
den 1-0 Fehler des Mittelwerts dar.
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Die blauen Fehlerbalken stellen den 1-0 Fehler des Mittelwerts dar. Die gemittelte Epo-
che von AAp ist in der untersten Zeile gezeigt. Rechts und links sind identische Grafiken
und dienen dem Vergleich mit den oberen, in denen die Auswertung der gemittelten
ANO-Epochen in 62 km Hohe (links) und 48 km (rechts) gezeigt wird. Das geomagneti-
sche zonale Mittel betréigt 53-63° N. An Tag 0 zeigt sich bei AAp ein Peak, welchen man
aufgrund des aufgestellten Kriteriums erwartet. Weiterhin siecht man den 27-Tage-Zyklus
mit ausgeprigten Peaks und jeweils zwei Nebenmaxima um die Tage £9 und 417 also
1/3 und annéhernd 2/3 von 27 Tagen. Im Sommer 2008 gab es drei anndhernd symme-
trisch positionierte koronale Locher, die jeweils einmal pro Umdrehung Richtung Erde
ausgerichtet waren. Dies spiegelt sich in der 9-Tages Periodizitit des Ap Index wieder.
In der obersten Zeile wird die gemittelte Epoche der a priori Daten dargestellt. Hier
zeigt sich bei 62km eine duflerst schwache Korrelation mit AAp, bei 48 km gibt es gar
keine Korrelation. Die Fehler sind so grof}, dass die meisten Werte keine signifikanten
Abweichungen von 0ppb darstellen. In der zweiten Zeile ist die SEA des kombinierten
Datensatzes dargestellt. Hier zeigen sich bei 62km Hohe ausgeprigte Maxima um die
Tage -27, -18, 0, 9 und 27. Maxima und Minima korrelieren mit der SEA von AAp. Bei
48 km ist die Korrelation nicht mehr ganz so deutlich, ldsst sich aber noch erkennen.
Das auf diese Weise bestimmte Signal kann, wenn iiberhaupt, nur zu kleinen Teilen vom
a priori Datensatz stammen, wie man in der ersten Zeile sehen kann. Deshalb muss
diese Information von den ausgwerteten Hohen iiber 85km hinunter gefaltet worden
sein. Die Fehlerbalken zeigen, dass dieses Signal zumindest bei 62 km Hohe signifikant
ist. In der dritten Zeile sieht man die SEA des Level 2 Datensatzes. Bei 62km Hohe
sieht man eine sehr gute Korrelation zu AAp. Doch betrachtet man die Amplituden,
sieht man, dass das aus der Thermosphére gefaltete Signal in der zweiten Zeile grofler
ist als das Signal aus dem Level 2 Datensatz. Dasselbe gilt fiir 48 km Hohe. Dies fiihrt
zu der Erkenntnis, dass man die NO-Daten in der Mesosphére nicht auf Auswirkungen
untersuchen kann, die durch geomagnetische Variationen verursacht werden. Die ther-
mosphérische Reaktion des NO-Signals auf geomagnetische Variationen ist zu stark und
kann im mesosphérischen Signal nicht unterdriickt werden.

7.2. NO,(Nacht)

In der unteren Thermosphire liegt der {iberwiegende Anteil von NO, sowohl bei Tag als
auch bei Nacht in Form von NO vor. Das bedeutet, bei Anwendung der ausgewerteten
Averaging Kernel Matrizen von NO, kann kein thermosphérisches NO,-Signal in die
Mesosphire gefaltet werden. Damit besteht das im vorangegangenen Kapitel diskutierte
Problem bei der Analyse von NOy nicht.

Verwendet werden die Versionen VHR_NO2_220 und V5R_NO2_221. Tagesmittel der
NO3-VMR werden nur beriicksichtigt, wenn auch das Tagesmittel des Diagonalelements
der Averaging Kernel Matrizen grofler als 0,03 ist. Da NOy in der mittleren Atmo-
sphéare vor allem bei Dunkelheit vorliegt, werden fiir das Tagesmittel nur Messungen
beriicksichtigt, an denen der SZA >96° ist. Es wird also nur NOy(Nacht) analysiert.
Dies begrenzt die Analyse hin zu hohen Breiten in der Sommerhemisphére, da das Kri-
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Tabelle 7.1.: Zeitrdume, in denen MIPAS NO,-VMRs in der Analyse verwendet werden.

Jahr Zeitraume

2007  21. Marz — 28. Oktober
2008 5. April — 5. Oktober
2009  28. April — 7. Oktober
2010  20. Mérz — 12. Oktober
2011 24. Februar — 5. Oktober

terium fiir den SZA am Polartag nicht erfiillt ist. In den Gleichungen 7.1, 7.2 und 7.5 wird
NO,(Nacht) anstelle von NO, und ¢ eingesetzt. Es werden nur Tagesmittel analysiert,
an denen kein polarer Vortex in der Nordhemisphére ausgebildet ist. Diese Zeitraume
wurden in den NOs-Zeitreihen mit dem Auge bestimmt und sind in Tabelle 7.1 darge-
stellt.

Im Folgenden wird die ANOy(Nacht)-Zeitreihe mittels der SEA mit den Variationen
des Ap Index (Kapitel 7.2.1), des Dst Index (Kapitel 7.2.2), des Elektronenflusses (Kapi-
tel 7.2.3), des Protonenflusses (Kapitel 7.2.4) und des solaren Lyman a-Strahlungsflusses
(Kapitel 7.2.5) korreliert. Die Ergebnisse werden zuerst nur beschrieben und abschlie-
Bend in Kapitel 7.2.6 diskutiert.

7.2.1. Ap Index

In Bild 7.5 sind die gemittelten Epochen von AAp Index und von ANOy(Nacht) bei
60-70°N geomagnetischer Breite dargestellt. Es wurde iiber die 100 stédrksten AAp-
Ereignisse gemittelt. Das bedeutet, dass AAp > 3,6 das Kriterium fiir die SEA ist. Die
blauen Fehlerbalken stellen den 1-0 Fehler des Mittelwerts dar. Der Ap Index, der im
untersten Bild dargestellt ist, hat wie auch in Kapitel 7.1 Maxima an den Tagen -27,
0 und 27. Die Nebenmaxima, die in Kapitel 7.1 noch vorhanden waren, verschwinden
jedoch fast komplett. Das liegt daran, dass iiber anndhernd vier mal so viele Epochen
in einem anndhernd fiinf mal so langen Zeitraum gemittelt wurde. Die Konstellation
der koronalen Lochern hat sich in dieser Zeit viel mehr verédndert als nur innerhalb der
wenigen Monate im Jahr 2008.

Bei 44 km Hohe kann man noch keine Korrelation erkennen, zwischen 46 km und 52 km
dagegen schon. Bei 46 km Hohe bildet sich an Tag 1 ein Peak aus. Ab 48km bis 52 km
Hohe lasst sich ein 27 Tage Zyklus erkennen, allerdings mit annéhernd gleich grolen Ne-
benmaxima. Der hohenabhéngige Verlauf des Wertes an Tag 1 ist in Bild 7.6 dargestellt.
Die roten Fehlerbalken geben den 1-0 Fehler des Mittelwerts an. Das Maximum ist in
48 km Hohe mit 0,22 ppb erreicht. Der Wert nimmt von dieser Héhe an mit der Hoéhe
ab, wird jedoch nie negativ.

In Bild 7.7 ist der Korrelationskoeffizient r der gemittelten Zeitreihen von AAp und
ANO, dargestellt. r ist definiert durch

S > iy (T = 7)Y — )
VA S C - ER SN (i

(7.6)
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Bild 7.5.: SEA von AAp Index und von ANOy(Nacht) bei 654+5°N geomagnetischer
Breite von 44-62km Hohe in 2km Schritten. Die blauen Fehlerbalken geben
den 1-0 Fehler des Mittelwertes an.
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an Tag 1 der SEA, welche in Korrelationskoeffizient r zwi-
Bild 7.5 gezeigt ist. Die roten schen AAp und ANO,. In
Fehlerbalken geben den 1-0 Feh- Blautonen ist eine leichte An-
ler des Mittelwertes an. tikorrelation ab r < —0,3 dar-

gestellt, in den Orange- und
Rotténen eine Korrelation ab
r >0,3.

wobei x und y beliebige Zeitreihen sein kénnen, in diesem Fall AAp und ANO,. T und
y stehen fiir den entsprechenden Mittelwert. » nimmt Werte zwischen —1 und 1 an.
r = 0 besagt, dass keine lineare Korrelation vorliegt, bei r = —1 liegt eine ideale lineare
Antikorrelation der Werte vor, bei » = 1 eine ideale lineare Korrelation. Korreliert
werden die Werte mit einem Tag Versatz, das bedeutet z.B., dass Tag 0 bei AAp mit
Tag 1 bei ANO, verglichen wird. Von 45°S bis 45°N geomagnetischer Breite liegt keine
Korrelation vor. Die wenigen Werte mit » = 40,3 kann man vernachléssigen, da es sich
um kleinste Korrelationen handelt, die lokal voneinander getrennt sind und damit nur
statistisch verteilt sind. In hohen nérdlichen geomagnetischen Breiten dagegen wird r
groffer und nimmt sein Maximum bei 50 km Hohe bei 654+5°N mit » > 0,6 an. Diese
geomagnetische Breite entspricht den Breiten, in denen der &uflere Strahlungsgiirtel in
die Erdatmosphére eindringt. Bei 75+5°N nimmt die Korrelation wieder stark ab.

7.2.2. Dst Index

In Bild 7.8 sind die gemittelten Epochen von ADst Index und von ANOy(Nacht) bei
60-70°N geomagnetischer Breite dargestellt. Es wurde wieder iiber die 100 stérksten
ADst-FEreignisse gemittelt. Es gilt daher als Kriterium fiir die SEA: ADst <-7,6. Bei
der gemittelten Zeitreihe von ADst ldsst sich der 27-Tage-Zyklus gut erkennen. Die Mi-
nima an den Tagen -27 und 27 sind nicht so stark ausgeprdgt und etwas breiter als
das Minimum an Tag 0, was analog zur SEA von AAp Index ist. Es sei aber nochmals
darauf hingewiesen, dass Ap Index und Dst Index auf Messungen aus unterschiedlichen
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Bild 7.8.: SEA von ADst Index und von ANOy(Nacht) bei 65+5°N geomagnetischer
Breite von 44-62km Hohe in 2km Schritten. Die blauen Fehlerbalken geben
den 1-0 Fehler des Mittelwertes an.
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Bild 7.9.: Der Wert oder die Amplitude  Bild 7.10.: Héhen- und breitenabhéngiger

an Tag 1 der SEA, welche in Korrelationskoeffizient r zwi-
Bild 7.8 gezeigt ist. Die roten schen ADst und ANO;. In
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dargestellt, in den Orange- und
Rottonen eine Korrelation ab
r>0,3.

geomagnetischen Breiten basieren (Kapitel 2.3). Deshalb werden durchaus auch unter-
schiedliche Epochen bei der Mittelung ausgewahlt. Bei 44 km Hohe lasst sich schon ein
Anstieg an Tag 0 sehen und ein ~27-Tage-Zyklus erahnen. Ab 46 km Hohe sieht man 6-9
Tage breite Peaks um die Tage -28/-27, 0 und 27/28. Diese drei Peaks antikorrelieren
mit der SEA von ADst. Die Nebenmaxima um die Tage -13/13 haben alle in ihrem
Fehlerbereich den Wert 0 und sind daher nicht als signifikante Erhohung zu werten.
Ab 52km Hohe liegt der Wert 0 im 1-0-Bereich von fast allen Werten, so dass keine
signifikanten Aussagen mehr moglich sind, wenngleich sich der 27-Tage-Zyklus bis 62 km
erahnen lasst.

In Bild 7.9 ist der hohenabhéngige Verlauf des Wertes an Tag 0 dargestellt. Im Ge-
gensatz zur entsprechenden, durch AAp bestimmten SEA scheint in den meisten Héhen
der Peak an Tag 0 (und nicht an Tag 1) ausgeprégter zu sein. Das Maximum liegt hier
bei 0,22 ppb in 46 km Hohe. Die Werte nehmen mit der Hohe ab und sind ab 52 km nicht
mehr signifikant iiber 0. Es herrscht qualitativ eine gute Ubereinstimmung in der Gréfe
der Amplituden zwischen den Bestimmungen mittels AAp und ADst. In Bild 7.10 ist r
zwischen ADst und ANOy(Nacht) dargestellt mit 0 Tagen Versatz. Zwischen 45°S und
45°N ist r nur einmal nennenswert grof}; und zwar bei 25°N und 46 km Hohe. Ein Blick
auf die Werte und Fehler der entsprechenden SEA zeigt allerdings, dass die Erhéhung
von NOy(Nacht) nicht signifikant ist. In hohen nérdlichen Breiten zeigt sich eine An-
tikorrelation, die bei 654+5°N maximal wird. In 46 km Ho&he ist » <-0,5. Zu hoheren
Breiten nimmt die Antikorrelation wieder ab.

82



7. EEP 2007-2011

7.2.3. Elektronenfluss

MEPED auf POES misst in verschiedenen Kanilen Elektronen und Protonen. Der Elek-
tronenkanal mit den hochsten Energien misst Elektronen mit Fy,(e™) > 300 keV. Jedoch
gilt es zu beachten, dass dieser Kanal durch Protonen kontaminiert wird (Yando et al.,
2011).

In Bild 7.11 sind die gemittelten Epochen der Variation des Belt Index (90°-Detektor)
dieses Elektronenkanals (Ae™ genannt) und von ANOy(Nacht) bei 60-70°N geomagneti-
scher Breite dargestellt. Wieder wurde iiber die 100 stirksten Ereignisse gemittelt. Das
bedeutet als Kriterium: Ae™ > 0,024. In der gemittelten Zeitreihe von Ae™ ist an Tag 0
ein scharfes Maximum. An Tag -28 und 28 sind zwar leichte Maxima zu sehen, verglichen
mit den iibrigen Werten und den Fehlern heben sie sich aber nicht sehr ab, sodass man
einen ~27-28 Tage Zyklus nicht wirklich erkennen kann. In 44 km und 46 km Hohe ist
in den gemittelten ANOy-Epochen kein signifikantes Signal zu sehen. Ab 48 km Hohe
bildet sich ein Peak an Tag 1, der bis 62km Hohe zu sehen ist. Ein 27-Tage-Zyklus
ist in den ANOs-Epochen nicht zu sehen, wenngleich man an Tag -28 einen Peak in
fast allen Hohen erkennen kann, der sich jedoch von anderen Werten nicht signifikant
unterscheidet.

In Bild 7.12 ist der hohenabhéngige Verlauf des Wertes an Tag 1 der gemittelten
ANOq-Epochen dargestellt. Unterscheidet sich der Wert bei 44 km Hohe noch nicht si-
gnifikant von 0, nimmt er mit der Hohe zu und wird maximal bei 52 km mit 0,16 ppb.
Danach nimmt er wieder ab, ist jedoch immer grofler als 0. In Bild 7.13 ist der Korre-
lationskoeffizient r zwischen Ae™ und ANO; mit einem Tag Versatz hohen- und brei-
tenabhéngig dargestellt. Es ist nirgends eine signifikante Korrelation beobachtbar.

7.2.4. Protonenfluss

Der Protonenkanal von MEPED, der die hochsten Energien misst, misst Protonen mit
Eiin(p™) > 6.9MeV. Dieser Kanal misst aber auch Elektronen mit Energien > 1MeV
(Yando et al., 2011). Bei der Abwesenheit von hochenergetischen Protonen misst er also
ausschlieflich relativistische Elektronen.

In Bild 7.14 wird die SEA von der Variation des Belt Index des beschriebenen Proto-
nenkanals (90°-Detektor), Ap™ bezeichnet, und von ANO,(Nacht) aufgezeigt. Gemittelt
wird wieder die iiber die Epochen mit den 100 stiarksten Ereignisse. Das bedeutet als
Kriterium Ap*™ >0,22. In der gemittelten Epoche von Ap™ sieht man, wie auch bei
den SEAs zuvor, einen Peak an Tag 0. Ein 27-Tage-Zyklus ist nicht zu erkennen. In
den gemittelten Epochen von ANOy(Nacht) ldsst sich in 44 km und 46 km Hohe noch
nichts erkennen. Ab 48 km Hohe bildet sich ein Peak an Tag 1, der bis 52 km das abso-
lute Maximum darstellt und bis 62 km Hohe zu sehen ist. Ein 27-Tage-Zyklus ist in den
gemittelten Epochen von ANOy(Nacht) nicht zu erkennen.

In Bild 7.15 ist der hohenabhingige Verlauf des Wertes an Tag 1 der gemittelten
ANOs-Epochen dargestellt. Bei 44 km Hohe unterscheidet er sich noch nicht signifikant
von 0. Er nimmt mit der Hohe zu und erreicht sein Maximum bei 50km Hohe mit
0,11 ppb. Danach nimmt er mit der Hohe wieder ab, bleibt jedoch bis 62km immer
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Bild 7.11.: SEA von Ae~ und von ANO,(Nacht) bei 65+5°N geomagnetischer Breite
von 44-62 km Hohe in 2 km Schritten. Die blauen Fehlerbalken geben den 1-o
Fehler des Mittelwertes an.
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Bild 7.12.: Der Wert oder die Amplitude  Bild 7.13.: Héhen- und breitenabhéngiger

an Tag 1 der SEA, welche in Korrelationskoeffizient r zwi-
Bild 7.11 gezeigt ist. Die ro- schen Ae™ und ANO,. In Blau
ten Fehlerbalken geben den 1-o ist eine Antikorrelation ab r <
Fehler des Mittelwertes an. —0, 3 dargestellt, in den Oran-

ge eine Korrelation ab r > 0, 3.

signifikant iiber 0. In Bild 7.16 ist der Korrelationskoeffizient r zwischen Ap™ und ANO,
mit einem Tag Versatz hohen- und breitenabhéngig dargestellt. Es ist nirgends eine
signifikante Korrelation erkennbar.

7.2.5. Lymana

Die Daten des solaren Lyman a-Flusses werden vom LASP Interactive Solar Irradiance
Data Center (LISIRD, http://lasp.colorado.edu/lisird/) zur Verfiigung gestellt.
Sie beruhen auf Messungen des Solar EUV Experiments (SEE) auf dem Thermosphere
lonosphere Mesosphere Energetics and Dynamics (TIMED) Satelliten und auf Messun-
gen des Solar Stellar Irradiance Comparison Experiments (SOLSTICE) auf dem Solar
Radiation and Climate Experiment (SORCE) Satelliten. Die Messungen wurden auf das
Upper Atmosphere Research Satellite (UARS) Referenzlevel skaliert, wie es in Woods
et al. (2000) beschrieben wird.

In Bild 7.17 ist die SEA von der Variation des solaren Lyman a-Flusses (ALy«)
und von ANOy(Nacht) dargestellt. Es wurde wieder iiber die Epochen mit den 100
stirksten Ereignisse gemittelt. Das bedeutet als Kriterium ALya > 0,056 -10* Photo-
nencm 2s~ 1. Die gemittelte Epoche von ALy« zeigt einen deutlichen 27-Tage-Zyklus
mit breiten Peaks. Bei 44 km und 46 km Hohe lésst sich in den gemittelten Epochen
von ANQOy(Nacht) noch nicht viel erkennen. Ab 48 km Hohe bildet sich zwischen Tag
-2 und Tag 0 ein breites Maximum aus, das ab 54 km Hohe wieder verschwindet. Ein
27-Tage-Zyklus lasst sich nur in den Héhen zwischen 48 km und 52 km erkennen, wobei
der Anstieg zum Maximum steiler als der anschliefende Abfall ist. Dies kann mit der
Lebensdauer von NO, zusammenhéngen.
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Bild 7.14.: SEA von Ap™ und von ANO,(Nacht) bei 65+5°N geomagnetischer Breite
von 44-62 km Hohe in 2 km Schritten. Die blauen Fehlerbalken geben den 1-o
Fehler des Mittelwertes an.
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Bild 7.15.: Der Wert oder die Amplitude  Bild 7.16.: Héhen- und breitenabhéngiger

an Tag 1 der SEA, welche in Korrelationskoeffizient r zwi-
Bild 7.14 gezeigt ist. Die ro- schen Ap* und ANOs. In blau
ten Fehlerbalken geben den 1-o ist eine Antikorrelation ab r <
Fehler des Mittelwertes an. —0, 3 dargestellt.

In Bild 7.18 ist der hohenabhéngige Verlauf des Wertes an Tag 0 der gemittelten
ANOs-Epochen dargestellt. Er steigt ab 44 km Hohe mit der Hohe an und erreicht sein
Maximum bei 48 km mit 0,18 ppb. Der Wert féllt darauthin mit der Hohe ab, bleibt
dabei immer iiber 0, ab 58 km aber nicht mehr signifikant.

Obwohl sich eine Abhéngigkeit zwischen ALya und ANOy(Nacht) in 48-52km deut-
lich erkennen ldsst, kann man nicht direkt von einer linearen Abhéngigkeit ausgehen. Zu
viele Einfliilsse konnen gleichzeitig eine Rolle spielen: UV Strahlung hat einen direkten
Einfluss auf die Temperatur, die Os-Haufigkeit und die Os-Saulendichte, was auf das
NO,/NOy-Verhéltnis einen Einfluss haben kann. Auch hat die UV Strahlung Einfluss
auf die NO-Séulendichte, damit auch auf die NO-Photolyserate und die NO,-Héufigkeit.
Deshalb benétigt man eine Methode, monotone, nicht-lineare Abhéngigkeiten untersu-
chen zu konnen. Dazu eignet sich die Quadrantenkorrelation (Blomqvist, 1950): Eine
Verteilung, die von zwei Variablen bestimmt ist (in diesem Fall die Zeitreihen ALya(t)
und ANOy(t)), wird mit Hilfe des Medians in 4 Quadranten aufgeteilt, sodass in den
Quadranten 1 und 4 sowie in den Quadranten 2 und 3 jeweils gleich viele Punkte liegen.
Die Anzahl der Punkte wird je nach Quadrant mit nq, ns, ns, nyg, die Gesamtanzahl mit
Nges bezeichnet. Mittels der Formel

nges : (nl Ny — Mo - TL3)2

XQK - (m + TLQ) . (ng -+ 7L4) . (n1 —+ ng) . (ng + n4) <77)

wird ein Wert X(ZQK in Abhéngigkeit der Punkteverteilung in den Quadranten und nges
ausgerechnet. Diesem Wert kann mit Hilfe der Tabelle 7.2 die Wahrscheinlichkeit p ei-
ner monotonen Abhéngigkeit zwischen den Variablen zugeordnet werden. In Bild 7.19 ist
die hohen- und breitenabhéngige Wahrscheinlichkeit p in % einer Abhangigkeit zwischen
ALya und ANOy(Nacht) dargestellt. Die Farben zeigen auch auch das Vorzeichen der
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Bild 7.17.: SEA von ALya und ANOs(Nacht) bei 65+5°N geomagnetischer Breite von
44-62km Hohe in 2km Schritten. Die blauen Fehlerbalken geben den 1-o
Fehler des Mittelwertes an.
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Bild 7.19.: Hohen- und breitenabhéngige

Wahrscheinlichkeit p in % einer
Abhéngigkeit zwischen ALy«
und ANOy(Nacht), ermittelt
durch die im Text erlauterte
Quadrantenkorrelation.  Das
Vorzeichen gibt die Art der
monotonen Abhéngigkeit an.

Tabelle 7.2.: Zuordnung zwischen XQQK und der Wahrscheinlichkeit p bei der Quadran-

tenkorrelation (Blomqvist, 1950)

XéK 00 01 02 03 04 05 06 07 08 09
p 1.00 0.75 0.65 0.58 0.53 0.48 0.44 0.40 0.37 0.34

XéK 10 11 12 13 14 15 16 1.7 18 19
p 032 029 0.27 025 0.24 0.22 021 0.19 0.18 0.17

XZ}K 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29
p 0.16 0.15 0.14 0.13 0.121 0.114 0.107 0.100 0.094 0.089

XéK 30 31 32 33 34 35 36 37 38 39
p 0.083 0.078 0.074 0.069 0.065 0.061 0.058 0.054 0.051 0.048

XéK 4.0 41 42 43 44 45 46 47 48 49
p 0.046 0.042 0.040 0.038 0.036 0.034 0.032 0.030 0.028 0.027

X%QK 50 51 52 53 54 55 56 57 58 59
p 0.025 0.024 0.023 0.021 0.020 0.019 0.018 0.017 0.016 0.015

XéK 6.0 6.1 64 65 6.7 6.9
p 0.014 0.013 0.012 0.011 0.010 0.069

X%QK 71 73 76 79 83 89 96
p 0.008 0.007 0.006 0.005 0.004 0.003 0.002
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monoten Abhéngigkeit. Bei 654+5°N geomagnetischer Breite zwischen 48 km und 56 km
Hohe ist p > 90 %. Dies kann durch Elektronenniederschlag, der zeitweise phasengleich
mit der Intensitidt der UV-Strahlung zusammenhéngt, verursacht werden. Hohe Betrage
von p und damit auch bei 654£5°N konnen aber auch wie erwithnt durch Anderungen in
Temperatur, Ozon und NO-Photolyseraten zusammenhéngen. Dies kann nur mit einem
3-dimensionalen Chemietransportmodell mit vom Sonnenzyklus abhédngiger Photoche-
mie untersucht werden und fallt damit aus dem Rahmen dieser Arbeit. Dennoch muss im
Folgenden sichergestellt werden, dass zwischen geomagnetischen und radiativen Effekten
unterschieden wird.

7.2.6. Diskussion der bisherigen Ergebnisse

In den nordlichen geomagnetischen Breiten des Strahlungsgiirtels (65+5°N) liasst sich
eine Korrelation des Ap Index (46 km bis 52km), und eine Antikorrelation des Dst Index
(44 km bis 50 km) mit der NOq(Nacht)-Zeitreihe nachweisen. Maximale Werte liegen bei
0,22 ppb in 48km Hohe mit einer Verzogerung von einem Tag (SEA mit AAp) und bei
0,22 ppb in 46 km Hohe (SEA mit ADst) mit keinem Tag Verzogerung. Eine Erhchung
des von MEPED/POES gemessenen Flusses hochenergetischer Teilchen fiihrt ebenfalls
zu einer Erhohung des VMRs von NOy(Nacht) mit einer Verzogerung von einem Tag.
Maximale Werte liegen bei 0,16 ppb in 52km Hohe (SEA mit Ae™) und 0,11 ppb in
50km Hohe (SEA mit Ap™). Es ldsst sich aber nicht mit Sicherheit sagen, ob Protonen
oder Elektronen fiir die Erhéhung des Teilchenflusses verantwortlich sind. Wahrend eines
solaren Minimums sind es wahrscheinlich in der Mehrheit der Félle Elektronen.

Der Einfluss der UV-Strahlung, als deren Stellvertreter der solare Lyman a-Strahlungs-
fluss verwendet wird, ist in derselben Gréflenordnung. Die maximale Erhohung betragt
in den gemittelten Epochen 0,18 ppb in 48km Hd&he. Um eine von der UV-Strahlung
geringer abhéngige gemittelte Epoche zu bestimmen, wird fiir die SEA eine zusétzliche
Bedingung fiir den Tag d formuliert: |ALya| < 0.02-10" Photonen cm™2s™!. In Bild 7.20
ist die SEA von AAp in schwarz mit diesen zwei Kriterien dargestellt. Diese fithren da-
zu, dass die gemittelte ALya-Epoche kein Maximum an Tag 0 besitzt, die gemittelte
AAp-Epoche hingegen schon. In der gemittelten ALya-Epoche lisst sich auch kein 27-
Tage-Zyklus erkennen. In der gemittelten Epoche von ANO, sieht man bei 44 km Hohe
weder ein Maximum an Tag 1 noch einen 27-Tage-Zyklus. Beides bildet sich erst ab
46 km aus, ist in 48 km und 50 km deutlich zu sehen und bildet sich ab 52km Hé&he
wieder zuriick. Ab 54 km sieht man kein Signal mehr, das man AAp zuordnen koénnte.

Bild 7.21 zeigt den hohenabhéngigen Wert der gemittelten ANOsg-Epoche an Tag
1. Er nimmt von 44km mit der Héhe zu und erreicht sein Maximum bei 48 km mit
0,47 ppb. Danach nimmt der Wert wieder ab, bleibt aber immer {iber 0 ppb. In Bild 7.22
ist der hohen- und breitenabhéngige Korrelationskoeffizient r zwischen den gemittelten
AAp- und ANOy-Epochen dargestellt. Zwischen 45°S und 45°N geomagnetischer Breite
ist keine lineare Korrelation erkennbar. Zwischen 44 km und 52 km Hohe nimmt sie zu
hoheren nordlichen Breiten hin zu und erreicht ihr Maximum mit » > 0,6 bei 48 km Hohe
und 65+5°N. Zu noch héheren Breiten hin nimmt die Korrelation wieder ab.
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Bild 7.20.: SEA von AAp und ANOy(Nacht) mit unterdriicktem ALya bei 65+5°N geo-
magnetischer Breite von 44-62km Hohe in 2km Schritten. Die blauen Feh-
lerbalken geben den 1-0 Fehler des Mittelwertes an. Die rote Kurve zeigt den
im Text erlduterten Fit.
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Bild 7.21.: Der Wert oder die Amplitude  Bild 7.22.: Héhen- und breitenabhéngiger

an Tag 1 der SEA, welche in Korrelationskoeffizient r zwi-

Bild 7.20 gezeigt ist. Die ro- schen AAp und ANO,. In

ten Fehlerbalken geben den 1-o Orange- und Rottonen ist ei-

Fehler des Mittelwertes an. ne Korrelation ab » > 0,3
dargestellt.

7.2.7. Produktionsraten und Lebensdauer

Um eine NO,-Produktionsrate pr zu bestimmen, die vom Ap Index abhéngig ist, wird
ein einfaches Modell an die gemittelten Epochen in Bild 7.20 angefittet. Dieses Modell ist
jeweils in rot dargestellt. Das Modell nimmt eine lineare Abhéngigkeit von ANOg zu AAp
an, welche durch pr ausgedriickt ist. Weiterhin wird die h6henabhéngige Lebensdauer
7 von NOy und damit die NO4-Produktion an den vorigen Tagen beriicksichtigt. Zuerst
werden pr und 7 iterativ bestimmt, indem y? minimiert wird:

60 T =t 2
o€ ~pr-AAp, , — ANO,,
=Y (Zt 0 t 2| (7.8)

0’.
i=0 v

T steht fiir eine ganze Zahl, welche abhéngig von 7 gewéhlt wird und typischerweise
2-3 7 betrigt. o; bezeichnet die Varianz von ANQO,;. In Bild 7.23 ist 7 in Abhéngigkeit
der Hohe aufgetragen. Oberhalb 54km wird 7 kleiner als 1d, aber die in der Analyse
verwendeten Tagesmittel sind nicht mehr in der Lage das aufzulosen. Aus diesem Grund
ist die Linie ab 54 km gestrichelt.

Im Vergleich zu den nach dem SPE 2003 in Kapitel 6.1 bestimmten Lebensdauern sind
sie deutlich kiirzer. 7 wird vor allem durch Dynamik beeinflusst (Brasseur und Salomon,
2005); das sind vor allem zonale und meridionale Winde sowie lokale Vermischungen.
NO, ist wihrend eines SPEs in der gesamten Polarkappe erhéht, wihrend es bei einem
EEP-Ereignis auf eine kleine Region begrenzt ist. Der Transport von und die Vermi-
schung mit umliegender Luft, welche nicht durch EEP beeinflusst wurde, fiihrt zu einer

deutlich kiirzeren dynamischen Lebensdauer von NOy, verglichen mit der nach einem
SPE.
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Bild 7.23.: Durch das an die SEA ge- Bild 7.24.: Durch das an die SEA ge-

fittete ~ Modell  bestimmte fittete ~ Modell  bestimmte
hohenabhéngige Lebensdauer hohenabhéngige Produktions-
7 von NOybei 65°N geomagne- rate pr von NO, bei 65°N
tische Breite. geomagnetische Breite.

Um pr und die Varianz von pr moéglichst prézise zu bestimmen, wird die Methode der
kleinsten Quadrate angewandt, wobei das zuvor bestimmte 7 benutzt wird. In Bild 7.24
ist pr (schwarz) mit seinem 1-0 Bereich (rot) in Abhéngigkeit der Hohe dargestellt. pr
gibt die Erhchung in ppb pro Ap-Wert und pro Tag an und hat deshalb die Einheit
ppb Ap~! d7!. In 44km Hoéhe ist eine Produktionrate von 0 ppb Ap~! d~! noch im
1-o-Fehlerbereich, bei 46 km schon nicht mehr. Bei 48 km und 50 km Hohe erreicht pr
mit 0,03 ppb Ap~! d~! das Maximum. Danach nimmt pr mit der Héhe ab und ab 56 km
Hohe ist pr = 0 ppb Ap~* d~L.

Der abrupte Abfall der Produktionsraten unterhalb 46 km Hohe ist damit zu erkléren,
dass keine ausreichend grofle Anzahl an Elektronen in diese Tiefen eindringt. Der Abfall
von pr oberhalb 52 km Hohe hat verschiedene Ursachen. Zum einen die NO,-Lebensdauer
7. Ist 7 kleiner als 1 d, ist es wahrscheinlich, dass die Satellitenmessungen die tatséchliche
NOy-Erhohung stark unterschiitzen, da der zeitliche Unterschied zwischen Ereignis und
Messung mit kleinerem 7 immer stédrker ins Gewicht fallt. Zusédtzlich muss beachtet
werden, dass das NOy/NO,-Verhiltnis im Sommer mit der Hohe stark abnimmt, wie
in Bild 7.25 gezeigt wird. Ist es unterhalb 50km grofler als 0,9, ist es bei 56 km schon
je nach Jahr bei ca. 0,5. Bei 62km kann es schon kleiner als 0,2 sein (z.B. im Sommer
2011). Eine mogliche NOy-Produktion wird deshalb mit der Hohe immer weniger in NO,-
Messungen sichtbar. Weiterhin nimmt die effektive NO,-Produktionsrate oberhalb 50 km
ab wie in Kapitel 6.2 mit einem Boxmodell in Bild 6.6 gezeigt wurde. Alle drei genannten
Griinde sind wahrscheinliche Ursachen fiir die Abnahme der gemessenen Produktionsrate
oberhalb 50 km.
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Bild 7.25.: NO3/NOy, gemessen von MIPAS/ENVISAT um 22 Uhr Lokalzeit als zonales
Mittel bei 60N-70N geomagnetischer Breite von 2007 bis 2011.

In diesem Unterkapitel werden die Tagesmessungen von NOy mit derselben Methode
wie in den vorigen Kapiteln, der SEA, untersucht. Fiir Tagesmessungen gilt: SZA < 89°.
Oberhalb 52 km und unterhalb 34 km ist AVKD < 0,03, weshalb die Analyse auf diesen
Hohenbereich beschrankt ist. Als Bedingung soll dieselbe wie in Kapitel 7.2.1 dienen,
also AAp > 3.5.

In Bild 7.26 sind die gemittelten Epochen von 34 km bis 50 km Hoéhe dargestellt. Ein
27-Tage-Zyklus ist nirgends zu erkennen. Dagegen ist eine Erhohung an Tag 1 auszu-
machen, welche allerdings immer im Gréfenbereich von Erh6hungen an anderen Tagen
liegt (z.B. an den Tagen -23 bis -21 in den Hohen 34 km bis 42km oder an Tag 19 in
den Hohen dariiber). Die Erhohung an Tag 1 ist hohenabhéngig in Bild 7.27 darge-
stellt. Das Maximum ist bei 0,04 ppb in 36 km Hohe, was duflerst gering ist. Ab 42km
ist die Erhohung auch nicht mehr signifikant. Der Korrelationskoeffizient r ist breiten-
und hohenabhéingig in Bild 7.28 dargestellt. r bleibt immer kleiner als 0,5. Von 45°S bis
45°N geomagnetische Breite ist eine Korrelation mit AAp nicht feststellbar. Bei 65°N ist
r >0,4 zwischen 36 km und 46 km Hohe, was aber nicht als signifikant gewertet werden
kann. NO, ist also am Tag in der mittleren Atmosphére kein geeignetes Gas, um nach
Auswirkungen solarer Variation zu suchen.

7.4. N,O;

In diesem Unterkapitel werden die Nachtmessungen (SZA>96°) von N,O5 analysiert.
Das Retrieval von NyOs aus den MIPAS Limbspektren ist in Mengistu Tsidu et al.
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Bild 7.26.: SEA von AAp und ANOy(Tag) bei 65+5°N geomagnetischer Breite von 34-
50 km Hohe in 2km Schritten. Die blauen Fehlerbalken geben den 1-o Fehler
des Mittelwertes an.
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Bild 7.27.: Der Wert oder die Amplitude  Bild 7.28.: Héhen- und breitenabhéngiger

an Tag 1 der SEA, welche in Korrelationskoeffizient r zwi-
Bild 7.26 gezeigt ist. Die ro- schen AAp und ANO,(Tag).
ten Fehlerbalken geben den 1-0 In blau ist eine Antikorrelati-
Fehler des Mittelwertes an. on ab r < —0,3 dargestellt, in

den Orange- und Rotténen eine
Korrelation ab r >0,3.

(2004) beschrieben. Der Fehler einer Einzelmessung bei Nacht wird in der oberen Stra-
tosphére mit mehr als 40 % angegeben. Es wird die Version V5R_N205_220 verwendet.
Als Bedingung gilt wieder AAp > 3.5.

Bild 7.29 zeigt die gemittelten Epochen der SEA in den Hohen 44 km bis 62 km. Es ist
in keiner Hohe ein 27-Tage-Zyklus zu sehen noch sieht man eine signifikante Erhchung
an Tag 1 wie in den NOy-Messungen. Das Signal-Rausch-Verhéltnis ist zu klein. NoOj
ist demnach in der mittleren Atmosphére kein geeignetes Gas, um diese Art von Studie
durchzufiihren.

7.5. Diskussion

In Kapitel 7 wurde mit Hilfe der SEA nach Auswirkungen von Variationen in geo-
magnetischen Indizes, Teilchenfliissen und solarer Lyman a-Strahlung in der mittleren
Atmosphére gesucht. Dabei wurden die Gase NO, NO,, und NyOj5 analysiert. NO kann
zu einer Analyse in der mittleren Atmosphére nicht verwendet werden, da das ther-
mosphiérische Signal in die mittlere Atmosphére gefaltet wird und dabei in derselben
GroBlenordnung ist wie das in der mittleren Atmosphére ermittelte Signal (Kapitel 7.1).
N,Os ist nicht geeignet, da das Signal-Rauschverhéltnis zu grof ist (Kapitel 7.4). NO,
wurde in der Analyse mittels eines SZA-Kriteriums in NOy(Tag) und NOy(Nacht) auf-
geteilt. NOg(Tag) ist auch kein geeignetes Gas in der mittleren Atmosphire um nach
Auswirkungen solarer Variationen zu suchen, da es in zu geringen Mengen vorkommt und
die gemessenen Erhohungen als nicht signifikant gewertet werden miissen (Kapitel 7.3).

Signifikante Auswirkungen konnten in der Zeitreihe von NOy(Nacht) zwischen 60°N
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Bild 7.29.: SEA von AAp und AN,Os5(Nacht) bei 65+5°N geomagnetischer Breite von
44-62km Hohe in 2km Schritten. Die blauen Fehlerbalken geben den 1-o
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und 70°N geomagnetischer Breite nachgewiesen werden. Sowohl Auswirkungen von geo-
magnetischen Indizes (Ap und Dst), von Teilchenfliissen als auch von solarer Lyman a-
Strahlung. In der gemittelten ANOy(Nacht)-Epoche ist der 27-Tage-Zyklus zwischen
46 km und 54 km erkennbar, wenn man Ereignisse fiir die SEA mit Hilfe des Ap Index,
des Dst Index oder der solaren Lyman a-Strahlung definiert. Die Amplitude des Signals
ist jeweils in vergleichbarer Grofienordnung (~0,2 ppb). Um den Einfluss der geomagne-
tischen Indizes unabhéngig von solarer UV-Strahlung zu bestimmen wurde fiir die SEA
ein Kriterium erstellt, das nur Ereignisse zuldsst, an dem AAp einen hohen Wert an-
nimmt, ALya dagegen keinen groflen Ausschlag aufweist. Die dadurch bestimmte gemit-
telte Epochen zeigen sowohl einen 27-Tage-Zyklus als auch eine signifikante Erh6hung
an Tag 1 (bis zu 0,47 ppb in 48km Hohe). Diese um einen Tag verzogerte Erhohung
stimmt sowohl mit Untersuchungen iiber die aurorale NO-Produktion iiberein (Solomon
et al., 1999; Marsh et al., 2004) als auch mit mesosphérischer NO-Erhohung durch Teil-
chenniederschlag (Newnham et al., 2011). Da der Einfluss der UV-Strahlung in dieser
Analyse unterdriickt ist und der Einfluss des Ap Index ausschliellich in den geomagneti-
schen Breiten des dufleren Strahlungsgiirtel nachweisbar ist, ist Teilchenniederschlag als
Ursache der Variationen die wahrscheinlichste Moglichkeit. In Zukunft muss aber noch
mit einem 3d Modell untersucht werden, wie grof§ der Einfluss der oftmals zeitgleichen
auroralen NO-Produktion auf die NO-Photolyseraten in der mittleren Atmosphére ist.

Mit Hilfe der gemittelten ANOo-Epochen wurde die hohenabhéngige Lebensdauer 7
von NO, bestimmt. Mit 7 und der gemittelten AAp-Epoche konnte eine Produktionsrate
pr bestimmt werden, welche hohenabhéngig angibt, wieviel NOy (in ppb) pro Tag und
pro einer Ap-Einheit produziert wird. Maximale Werte liegen bei 0,029 ppb Ap~! d~! in
48 km und 50 km Hohe. Die Ursache, wieso pr ab 52 km Hohe wieder abnimmt, hat ver-
schiedene Griinde. i) Eine NOy-Lebensdauer von 7 < 1d fithrt dazu, dass Tagesmittel zur
Analyse immer ungeeigenter werden. ii) Ein mit der Hohe kleiner werdendes NOy/NOy-
Verhéltnis bei 22 Uhr Lokalzeit im Sommer verringert das NOo-Signal. iii) Die effektive
NO,-Produktion, die vor allem durch temperaturabhingige Reaktionen bestimmt wird,
hat ihren maximalen Wert unterhalb von 52 km.
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Die Aufgabe dieser Arbeit war es, nach Auswirkungen solarer Variabilitét, insbesondere
nach Auswirkungen des Teilchenniederschlags auf NO, in der oberen Stratosphére und
unteren Mesosphére mit Hilfe der MIPAS-Daten zu suchen. Als Ausgangspunkt wurden
Fragestellungen zu folgenden drei verschiedenen Themengebieten angegangen:

1. Weiterentwicklung des NO-Retrievals der MIPAS Spektren des UA Modus (Kapi-
tel 5.3.1).

2. Bestimmung der Lebenszeit und der Produktionsrate von NO wéhrend des solaren
Protonenereignisses (SPE) im Oktober-November 2003 und danach (Kapitel 6).

3. Auswirkungen von Elektronenniederschlag wihrend des solaren Minimums von
2007-2011 auf NO und NO, (Kapitel 7).

Im ersten Themenbereich wurde mit Hilfe von MIPAS-Messungen das Tag-Nacht-
Verhéltnis des NO-Hohenprofils in der Thermosphére bestimmt und durch eine Poly-
nomfunktion beschrieben, die von der geomagnetischen Breite, von der geographischen
Breite, von der Hohe, vom Ap Index und vom Datum abhéngig ist. Mit Hilfe dieser
Funktion konnte das a priori Hohenprofil von NO in der Nacht verbessert werden. Das a
priori Profil regularisiert das ausgewertete NO-Hohenprofil und hat somit Einfluss auf die
Giite des ausgewerteten NO-Volumenmischungsverhéltnisses (VMR). Durch die Anwen-
dung der in dieser Arbeit bestimmten Funktion konnte somit die Giite der Auswertung
deutlich verbessert werden. Es traten hohen- und breitenabhéngige Verdnderungen des
resultierenden NO(Nacht)-VMRs in den Daten der Thermosphére von bis zu £30 % auf.
Der MIPAS UA-Datensatz wurde inzwischen mit dem modifizierten Retrieval neu aus-
gewertet. Die neu bestimmten Daten werden in zukiinftigen Studien der Thermosphére
wie z.B. der HEPPA 1II Studie verwendet.

Im zweiten Themenbereich wurden die MIPAS-Daten von NO, wihrend des SPEs
im Oktober-November 2003 analysiert und mit der von AIMOS berechneten Ionen-
paarproduktion verglichen. Die aktuellen 3d Chemietransportmodelle iiberschéatzen die
NO,-Produktion in der oberen Stratosphére und unteren Mesosphére bei solch einem
Ereignis, wenn man sie mit Messungen vergleicht. Daher war es das Ziel, die NOy-
Produktionsrate, die in diesen Modellen verwendet wird, anhand der MIPAS-Messungen
zu iiberpriifen. Dafiir wurde eine neue Methode entwickelt, die unter Beriicksichtigung
der NOy-Lebensdauer und der Ionenpaarproduktion die NO,-Produktionsrate berech-
nen kann. Dafiir war es notwendig, zuerst die hohenabhingige NO,-Lebensdauer zum
Zeitpunkt des SPEs aus den Messungen zu bestimmen. Anschliefend konnte gezeigt wer-
den, dass diese neue Methode zur Berechnung der NO,-Produktionsrate qualitativ gut
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funktioniert. Dennoch konnte keine belastbare quantitative Bestimmung vorgenommen
werden, da die Teilchenflussmessungen, auf denen die berechnete Ionenpaarproduktion
basiert, zu Zeiten eines SPE erheblich kontaminiert sind. Es wurde aber auch gezeigt,
dass dies nicht der einzige Fehler sein kann, sodass in Zukunft auch weiterhin die Ionisati-
onsraten, die NO,-Produktionsraten oder auch das N(*S)/N(2D)-Verzweigungsverhiltnis
der NO,-Produktion als Fehlerquellen angesehen werden sollten. Diese Arbeit wurde in
ACP veroffentlicht (Anhang A).

Im dritten Themenbereich wurden die MIPAS-Daten von NO und NOs wahrend des
solaren Minimums von 2007 bis 2011 bis 62 km Hohe untersucht. Es stellte sich heraus,
dass das Signal von thermosphérischem NO in die Mesosphére gefaltet wird und damit
eine Analyse von moglichen Auswirkungen solarer Variabilitdt auf mesosphérisches NO
unmoglich ist. Da in der Thermosphére kein NO, vorliegt und NO, wahrend der Nacht
in der unteren Mesosphére und oberen Stratosphéire hauptsichlich in Form von NO,
vorkommt, konzentrierte sich dieser Teil der Arbeit also auf die Analyse der NOo(Nacht)-
Daten. Eine Korrelation zwischen diesen Daten und den geomagnetischen Ap- und Dst-
Indizes konnte in den nérdlichen geomagnetischen Breiten der dufleren Strahlungsgiirtel
in 46 km bis 52 km Hohe beobachtet werden. Weiterhin konnte in den NOo(Nacht)-Daten
der 27-Tage-Zyklus gefunden werden, was auf einen solaren Einfluss hinweist. Sowohl die
Korrelation mit den geomagnetischen Indizes als auch der 27-Tage-Zyklus wurden fiir
NO, das erste Mal in diesen Héhen nachgewiesen. Ein Vergleich mit Teilchenflussmessun-
gen zeigte, dass sich in denselben geomagnetischen Breiten das VMR von NOy(Nacht)
oberhalb 50 km erhoht, wenn der Teilchenfluss zunimmt. Eine signifikante Korrelation
zwischen Teilchenfluss und NOy(Nacht) konnte aber nicht festgestellt werden. Der Ver-
gleich mit solarer Lyman a-Strahlung zeigte, dass das VMR von NOz(Nacht) mit solarer
UV-Strahlung korreliert. Dies kann verschiedene Ursachen haben, da UV-Strahlung Aus-
wirkung auf die lokale Temperatur, das Ozon-VMR und die NO-Saulendichte haben kann
und somit auf die NO-Photolyseraten, das NOs/NOy-Verhéltnis und das NO,-VMR. Ta-
ge mit groflen Schwankungen in der solaren Lyman a-Strahlung wurden daher in einem
weiteren Vergleich der NOg(Nacht)-Messungen mit dem Ap-Index herausgefiltert. Ein
Korrelationskoeffizient zwischen AAp und ANOs von r > 0,6 konnte in 48 km Hohe er-
mittelt werden. Folgende Ergebnisse dieser Arbeit sprechen also fiir die Auswirkung von
Teilchenniederschlag auf NO, in der unteren Mesosphére:

e Es existiert eine Korrelation zwischen dem Ap Index und NOg(Nacht), die un-
abhéngig von der solaren UV-Strahlung ist.

e Diese Korrelation zeigt sich ausschliefilich in den geomagnetischen Breiten des
duBeren Strahlungsgiirtels.

e Vergleiche mit Teilchenflussmessungen legen ebenfalls nahe, dass NO, bei erhhtem
Teilchenfluss in der unteren Mesosphére produziert wird.

Eine Auswirkung von Elektronenniederschlag wurde fiir NO, in diesen Hohen zum ersten
Mal nachgewiesen. Unterhalb 50 km wurde diese Auswirkung fiir Spurengase im Allge-
meinen zum ersten Mal nachgewiesen. Es wurden NO,-Produktionraten mit Hilfe der
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Methode ermittelt, die im zweiten Themenbereich entwickelt wurde. Die lokalen Aus-
wirkungen der Variabilitdt des Ap Index auf NOy wurden bei ACP eingereicht und sind
bereits in der Diskussionsphase in ACPD (Anhang A).

Offene Fragen und die néchsten Schritten zu deren Beantwortung sind:

o Wie wirkt sich die solare Aktivitat auf NO, oberhalb von 60 km aus?

Diese Hohen liegen oberhalb des nominellen MIPAS-Datensatzes. Deshalb benotigt
man zur Beantwortung der Frage weitere NO-Datensétze. Ein NO-Retrieval fiir
SCIAMACHY /ENVISAT-Spektren wurde entwickelt (Bender et al., 2013), sodass
NO oberhalb 65 km ausgewertet und anschlielend analysiert werden kann. Fiir die
Analyse der Hohen zwischen 60 km und 70 km bené6tigt man andere Datensétze, die
es mit der von MIPAS erreichten zeitlichen und rdumlichen Auflésung im Moment
nicht gibt.

e Wie wirkt sich die solare Aktivitdt auf die Temperatur, auf Oz, auf die NO-

Saulendichte und auf die NO-Photolyseraten in der Stratosphére aus? Welche Pro-
zesse spielen dabei eine Rolle?
Fiir die Analyse konnen MIPAS-Daten der Temperatur und Ozon verwendet wer-
den. Mit einem dreidimensionalen Chemietransportmodell konnen die Auswirkun-
gen getestet werden. Zusétzlich kann die von der Sonnenaktivitéit abhéngige NO-
Saulendichte, die davon abhédngige NO-Photolyse und ihre Auswirkung auf das
NO,-VMR in der mittleren Atmosphére modelliert werden. Dazu benétigt es von
der Sonnenaktivitit abhéngige Sonnenspektren und ein geeignetes Photolysemodul
im Modell.

e Wie wirken sich die ermittelten NO,-Produktionsraten auf die anderen Spurengase
der mittleren Atmosphére aus?
Die ermittelte vom Ap Index abhingige NO,-Produktion kann als zusétzliche NO-
Quelle in ein 3dCTM eingefiigt werden. Die Auswirkungen auf Ozon und damit
auf Strahlungsheiz- und Kiihlraten konnen damit untersucht werden. Auch Aus-
wirkungen auf andere Spurengase konnen damit untersucht werden. So kann die
Frage nach der Relevanz der NO,-Produktion durch Teilchenniederschlag in diesen
Hohen beantwortet werden.

Die Untersuchungen mit Hilfe globaler Modelle liegen auflerhalb des Rahmens dieser
Arbeit, werden aber in Zukunft in der Arbeitsgruppe ,Solare Variabilitat, Klima und
Rolle der Mesosphére/unteren Thermosphére* am IMK-ASF durchgefiihrt.
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