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1. Vorwort

In seiner flunften Ausgabe dokumentiert der vorliegende Jahresbericht fir 2005 eine vollstandige
Zusammenstellung von  Arbeiten und Entwicklungen, die in der Organisationseinheit
Atmosphérenprozessoren des Instituts fir Methodik der Fernerkundung (IMF-AP) im vergangenen Jahr
durchgefiihrt wurden.

Ein sehr wichtiges Ereignis im Jahr 2005 war das 10-jahrige Jubildum der ESA ERS-2 Mission, zu dessen
Nutzlast das GOME-Spektrometer gehort, welches die weltweite Verteilung von Spurengasen registriert.
Das IMF betreibt eine kontinuierliche Weiterentwicklung des Prozessorsystems zur Verarbeitung der
GOME-Daten in der Deutschen Processing and Archiving Facility (D-PAF) des Clusters Angewandte
Fernerkundung. Dort werden seit Mitte 1995 aus den GOME-Messungen u. a die Gesamtséulen von Os,
NO, und weiterer Spurengase global erstellt. Wegen des Ausfals des Datenrecorders an Bord von ERS-2
im Juni 2003 werden die GOME-Daten inzwischen lokal an einer Reihe von Empfangsstationen in allen
sieben Kontinenten empfangen. Man hofft, die ERS-2 Mission hoch um weitere zwei bis drei Jahre
verlangern zu kénnen.

Eine ahnliche Erfolgsgeschichte schreibt hoffentlich die nunmehr seit vier Jahren erfolgreich
durchgefiihrte ESA ENVISAT-Mission. Infolge des sehr guten Zustandes des Satelliten sowie der
Grofizahl der auf ihm mitgefihrten Instrumente — es ist auch reichlich Treibstoff fur weitere
Bahnkorrekturmanover vorhanden — riickt eine Verlangerung der Mission bis 2010 in greifbare Néhe.
Wie in diesem Jahresbericht ndher ausgefiihrt wird, besitzt SCIAMACHY eine ununterbrochen hohe
Zuverlassigkeit und liefert weiterhin wissenschaftlich hochwertige Messdaten des Atmosphérenzustandes.

Als wichtige — nichtwissenschaftliche — Begebenheit des vergangenen Jahres ist aus unserer Sicht sicher
der Ende Juli 2005 durchgefiihrte Umzug der Abteilung IMF-AP am DLR-Standort Oberpfaffenhofen
vom Gebaude 122 in das Gebaude 133 zu nennen. Damit sind nun alle vier Abteilungen des IMF unter
einem Dach vereint. Schliefdlich sei auch die Ende Oktober 2005 in nahezu kompletter Besetzung in
Wallgau durchgefiihrte zweitdgige Abteilungsklausur erwadhnt. Auf ihr haben wir zahireiche Anregungen
erhalten, die es uns ermoglichen sollen, unsere zukinftigen Aufgaben effektiv, mit Interesse und vor
allem mit Freude zu bewaéltigen.

Allen Autoren sei an dieser Stelle fir ihre Beitrage in diesem Jahresbericht herzlich gedankt!

Prof. Dr. Thomas Trautmann Dr. Manfred Gottwald



2. Hohepunkte des Jahres 2005

GOME: 10 Jahre Operationelle Datenverarbeitungim DLR
D. Loyola, P. Valks, B. Aberle, S. Sijkhuis, T. Ruppert (DFD-MM), T. Erbertseder (DFD-KA), W.
Thomas (DWD)

Das Global Ozone Monitoring Experiment (GOME) auf dem européischen Erdbeobachtungssatelliten
ERS-2 war ESA’s erstes satellitengetragenes Atmosphéareninstrument. Seit seinem Start im April 1995
hat es bereits mehr als 10 Jahre erfolgreichen Betrieb hinter sich. GOME war nicht nur unter
sensorspezifischen Aspekten ein Vorléufer heutiger Experimente wie SCIAMACHY auf ENVISAT oder
OMI auf AURA. Auch im Bereich Algorithmen und Datenverarbeitung legte GOME den Grundstein fir
die gegenwaértigen Missionen. Mit dem geplanten Start von GOME-2 auf METOP Mitte 2006 sollen die
von GOME begonnenen Messungen auch zukinftig fortgesetzt werden. Dabei umfasst ein wesentlicher
Aspekt die Hinwendung von einem wissenschaftlichen Experiment (GOME/ESA) zu einer operationellen
Anwendung (GOME-2/EUMETSAT). Das DLR hat frihzeitig Verantwortung hinsichtlich der
Datenverarbeitung von GOME tibernommen. Die daraus resultierenden, nunmehr |anger as eine Dekade
andauernden erfolgreichen Tétigkeiten werden nicht nur von der Gemeinde der Atmospharenwi ssenschaft
genutzt, sondern bilden auch die Grundlage fir zahlreiche Schliisselprojekte innerhalb des Clusters
Angewandte Fernerkundung (C-AF), beispielsweise die Aktivitdten im GMES-Rahmen PROMOTE
(ESA) und Ozone Monitoring SAF (EUMETSAT).

Historie des GDP-Projekts

Das Projekt GOME Data Processor (GDP) wurde im Jahr 1992 im DFD begonnen. Seitdem l&auft es
erfolgreich mit den beiden Komponenten operationelles D-PAF am DFD sowie Projektleitung und
Entwicklung in IMF-AP. GDP umfasst die Module

Dateninput und Datenarchivierung
Level 1 und Level 2 Produkterzeugung
Qualitédtssicherung

Produktkatal og

Datenverteilung

des operationellen GOME-Bodensegments. Bereits wenige Monate nach dem Start waren die ersten
Versionen der Level 0-1 und 1-2 Prozessoren verfligbar, wobei die komplette Prozessierungskette ihren
operationellen Betrieb nur wenig spéter Anfang 1996 aufnahm.

GDP 1-to-2 Versionen

Einschliefdich der gegenwartigen gibt es 4 Versionen des GDP Level 1-2 Prozessors (siehe Tabelle 2-1).
Alle beruhen auf der Differential Optical Absorption Spectroscopy (DOAS) Fit-Methode. Die erste
operationelle Version GDP 2.0 wurde im August 1996 freigegeben, nachdem GOME die Commissioning-
Phase sowie die erste geophysikalische Validierung erfolgreich bestanden hatte. Das Hauptaugenmerk im
néchsten Schritt, der operationellen Version GDP 2.7, lag auf der Verbesserung der NO2-Produkte. GDP
3.0 beinhaltete eine deutliche Aufwertung der Ozon-Gesamtsdulen, basierend auf einem mit einem
neuronalen Netzwerk bestimmten Air Mass Factor (AMF), der Nutzung zweier Ozon-
Wirkungsguerschnitte zur Ableitung effektiver Temperaturen und der Anpassung eines theoretischen
Ring-Spektrums.

Die aktuelle Version GDP 4.0 zeichnet sich durch eine weitere Verbesserung der Ring-Korrektur aus, um
auch inelastische Ramanstreuung in Ozon-Absorptionsstrukturen beriicksichtigen zu koénnen. Des
Weiteren enthdlt sie ,on-lineg* Berechnungen der AMF mit Hilfe des LIDORT-Modells und zwei neue
Algorithmen zur Bestimmung von Wolkenparametern — OCRA und ROCINN. Dartber hinaus wurde fur
GDP 4.0 d's neue operationelle Umgebung das UPAS-System gewahlt (UPAS = Universal Processor for
Atmospheric Spectrometers). Unabhangige Validierungskampagnen haben gezeigt, dass die Genauigkeit,
die man mit GDP 4.0 bel Ozon-Gesamtsaulen erzielt, im Prozentbereich liegen, d.h. mit derjenigen von
bodengebundenen Instrumenten vergleichbar ist.




GDP 1-to-2 Version Freigabedatum Produktrevision

GDP 2.0 August 1996 01
GDP 2.7 Dezember 2000 02
GDP 3.0 Juli 2002 03
GDP4.0 Dezember 2004 04

Table 2-1. GDP 1-to-2 Versionen

GOME am D-PAF

Die operationellen Komponenten der GOME-Prozessierung sind Teil der im DFD untergebrachten ERS-2
Processing and Archiving Facility (D-PAF). Sie nutzen dessen Data Management System (DMYS) fir alle
Aspekte des Datenhandlings, einschlieffdlich Archivierung und Verteilung. Mit Ende des Jahres 2005 hat
ERS-2 insgesamt 55937 Orbits zurlickgelegt. Davon extrahierte das D-PAF an GOME Off-line Produkten

e 41.226 CDsmit Level 1 Produkten (eine CD enthét Daten von drei Tagen)
e 8.994 CDs mit Level 2 Produkten (eine CD enthélt Daten eines Monats)

Zusétzlich konnen eine Untermenge der Level 1 Produkte sowie ale Level 2 Produkte Uber einen FTP-
Server transferiert werden.

GOME Near-Real-Time Service

Bereitsin einer friihen Phase der GOME-Mission wurde die Notwendigkeit eines NRT-Services erkannt.
Man entschloss sich deshalb ab Januar 1997, den GDP in den ERS-2 Hauptbodenstationen Kiruna,
Gatineau (beinhatet Daten der Prince-Albert-Station) und Maspalomas zu implementieren, um so eine
NRT-Verarbeitung der GOME-Daten zu ermdglichen. Seit den Problemen mit dem ERS-2 Bandgerét
Mitte 2003 hat ESA die Anzahl der Bodenstationen ausgeweitet. Momentan werden auch in Matera,
Miami, Beijing, Hobart und McMurdo sowie auf Kampagnenbasis in O Higging/Antarktis Daten
empfangen und zu NRT-Produkten weiterverarbeitet (Abb. 2-1).
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Abb. 2-1: GOME/ERS-2 Bodenstationen (Bild: nach W. Lengert, ESRIN).



Operationelle Produkte
Die operationellen Level 2 Produkte des GDP 4.0 umfassen

Ozon-Gesamtsaule

NO,-Gesamtsaule
Wolken-Bedeckungsgrad: cloud fraction
Wolkenhohe: cloud-top height
Wolkenabedo: cloud-top albedo

In den Abbildungen 2-2 bis 2-5 werden einige dieser Inhalte exemplarisch dargestellt.
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Abb. 2-2: Tagliche mittlere Ozondichten as Funktion der geografischen Breite, berechnet aus GOME-Daten von
Juni 1995 bis Dezember 2005. Die Anderung ab Mitte 2003 ist eine Folge des ERS-2 Bandgerateproblems.
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Abb. 2-3: Entwicklung des Ozonlochs tiber der Antarktisim Jahr 2002.
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Abb. 2-5: Troposphérisches NO, Uber der Po-Ebene vom 17.-21. Januar 2002



Troposphérische Spurengase, Aerosole und Wolken

Luftverschmutzung hat sich zu enem Thema entwickelt, das insbesondere fir
Atmospharenuntersuchungen mit satellitengestitzten Instrumenten von grof3em Interesse ist. Gerade aus
der globalen Beobachtungsposition im Orbit ist es moglich, die Quellen der Luftverschmutzung, ihren
Umfang sowie den Transport der Verschmutzungsprodukte nachzuweisen. Damit wird ein wichtiger
Beitrag zur liickenlosen Uberwachung internationaler Luftreinhaltungsprotokolle geleistet. Generell
stellen der massive Verbrauch fossiler Brennstoffe und grof¥flachige Brandrodungen deutlich sichtbare
Luftverschmutzungs-,Hot Spots* dar. Dazu addieren sich natirliche Vorgénge wie beispielsweise
vulkanische Eruptionen. GOME hat gezeigt, wie man die damit verbundenen Spurengase in der
Troposphére erkennen und ihre Haufigkeit quantitativ bestimmen kann. Eine vollsténdige Beschreibung
al dieser Aktivitéten wirde den Rahmen dieses Berichtes sprengen. Es seien deshalb nachfolgend nur
einige wenige Beispiele mit troposphérischen Inhalten gezeigt. Sie betreffen geophysikalische Parameter,
die nicht im operationellen GOME-Bodensegment abgeleitet werden. Die hier gezeigten Produkte
entstehen am DLR fir wissenschaftliche Zwecke oder dienen der Vorbereitung auf GOME-2 (siehe auch
den Beitrag zum O3M-SAF in Kapitel 3.1).

Abb. 2-6: Biomass Burning Uber Indonesien am 26. September 1997. Links die entsprechende Aufnahme des
AVHRR. Die beiden anderen Bilder zeigen aus GOME-Messungen abgeleitetes NO, (Mitte) bzw. Formaldehyd
(rechts).

Cesazo0r

Abb. 2-7: Die Eruption des Atna Ende Juli 2001. Das LANDSAT-Bild im sichtbaren Spektralbereich l4sst Details
der Aschewolke erkennen. Sie korreliert mit der von GOM E nachgewiesenen SO,-Fahne.
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Abb. 2-8: Durch El Nifio verursachte atmosphérische Anomalien Uber Stidostasien. Alle hier gezeigten Parameter
wurden aus GOM E-Messungen vom Oktober 1997 abgel eitet.

Der Autor dankt alen Kollegen am IMF und im DFD, die mit ihrer Mitarbeit das GDP-Projekt
ermdglicht haben. Dies schliefd auch dle externen Partner von BIRA, RT Solutions, AUTH, der
Universitdt Bremen sowie Heidelberg, KNMI, RAL, SAO, SRON, and NASA ein. GDP wurde bis 1999
vollstdndig durch das BMBF (Uber DARA) finanziert. Seitdem stellt ESA (ESTEC und ESRIN) die
erforderlichen Mittel bereit.
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3. L aufende Projekte und Vorhaben

31 Ozone Monitoring SAF
D. Loyola, P. Valks, L. Butenko, W. Zimmer, S. Kiemle (DFD-IT), B. Pflug (IMF-GW), H. Witt
(IMF-GW)

Die Satellite Application Facility fir Ozon, das sogenannte Ozone Monitoring SAF (O3M-SAF), soll im
Bodensegment der METOP-Satelliten operationell Level 2-Daten bestimmter Atmosphéreninstrumente
dieser Serie verarbeiten. Das DLR ist in diesem Rahmen auf Grund seiner langjdhrigen Erfahrung bzgl.
GOME auf ERS-2 mit der Prozessierung der Daten des Nachfolgers GOME-2 auf METOP beauftragt.
Mit dem néher rickenden Start von METOP-1 im Juni 2006 tritt auch der Aufbau der im Cluster
Angewandte Fernerkundung angesiedelten GOME-2 Einrichtungen in ihre entscheidende Phase.

Projektstatus
Mehrere Projektmeilensteine wurden im abgelaufenen Jahr erreicht. Hierzu zadhlen das Interface

Readiness Review (IRR) Close-out Meeting im Juni 2005 und der Test Results Review (TRR) im
Dezember 2005. Bel ersterem konnten alle offenen, das DLR betreffenden Punkte des IRR aus dem Jahr
2004 geschlossen werden. Das TRR hatte zum Ziel, die Ergebnisse des On-Site Integrationstests sowie
den End-to-End Testplan zusammen mit der Vorbereitung des EPS Bodensegment-Gesamttests
einschlielllich UMARF und EUMET Cast, zu begutachten.

Auf einem zusétzlichen Nutzer-Workshop wurden einige der bisher offenen Anforderungen an die NRT-
Produkte konsolidiert. Dies beinhaltete, die O3M-SAF NRT-Produkte Uber das EUMET Cast-System zu
verteilen, zusdtzlich zu den bestehenden Internetressourcen. Dariiber hinaus entschied man sich, das
Format der GOME-2 Level 2 NRT-Produkte dem BUFR-Standard gemal3 zu definieren (Level 2 Offline-
Produkte bleiben im HDF-Format).
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Abb. 3-1: DIMS-Konfiguration fir das O3M-SAF.

Operationelle Umgebung fir GOME-2
Die Arbeiten am operationellen System umfassten im Berichtgahr Erweiterungen des UPAS-Prozessors
mit dem Ziel, die O3M-SAF-Anforderungen zu erflllen. Dazu zdhiten

e Einbindung eines verbesserten NO,-Algorithmus (siehe weiter unten unter ,,wissenschaftliche
Prototypen’)
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e Implementierung und Testen der GOME-2 Level 1 Einlese- und Checkingroutine unter
Zuhilfenahme von simulierten GOME-2 Level 1-Daten, die von EUMETSAT bereitgestellt
wurden

e FErgénzung des GDP 0-1-Extractors um das GOME-2 Level 1-Format, um realistischere Tests
ausfiihren zu kénnen

e Integration eines QA-Tooalsin die Processing System Management (PSM) fir GOME-2.

Die momentane Konfiguration von DIMS fir GOME-2 ist in Abb. 3-1 gezeigt. Mit diesem System
erfolgte die Durchfihrung der gemeinsam mit dem Finnischen Meteorologischen Ingtitut (FMI)
durchgefiihrten On-site NRT Dissemination Tests.

Wissenschaftliche Prototypen

Neben Ozon soll der operationelle Prozessor auch Stickstoffdioxid (NO,) und Bromoxid (BrO) aus den
gemessenen Absorptionsspektren ableiten. Diesbezligliche Retrievala gorithmen wurden im vergangenen
Jahr weiter verbessert. Darliber hinaus erfolgte eine Weiterentwicklung des Spectral Surface Albedo-
Algorithmus.

Ein wesentlicher Teil der AP-Tétigkeiten im Rahmen des O3M-SAF umfasst die Bereitstellung eines
neuen Prototypprozessors zur Ableitung von NO,-Séulen, basierend auf einer Erweiterung des GDP 4.0-
Algorithmus. Dieser Prototyp enthélt Korrekturen fir Szenen mit starker Luftverschmutzung sowie
Prozeduren zur Ableitung des troposphérischen NO,-Anteils. Die Vorgehensweise dafir umfasst die
Schritte:

e Anwendung eines rdumlichen Filtermechanismus auf die mit GDP 4.0 berechneten Gesamtsaulen
zur Bestimmung der Stratospharenkomponente

e Berechnung der troposphérischen Saule mittel s troposphérischer Luftmassenfaktoren, wie sie sich
in verschmutzten Gebieten ergeben: Diese Luftmassenfaktoren werden aus dem LIDORT-
Strahlungstransfermodell ~ ermittelt, wobei  Information zum NO,-Profil aus dem
Chemietransportmodell MOZART-2 eingeht.

o Korrektur der initialen Gesamtsiule anhand des troposphérischen Anteils, der insbesondere in
verschmutzten Gebieten relevant ist.

Ein Beispiel fir eine derart erhaltene tropospharische NO,-Séule ist in Abb. 3-2 fur das Jahr 2000
dargestellt. Uber Europa, den Vereinigten Staaten und Sidostasien sind Zentren mit starker
L uftverschmutzung erkennbar.

Die Weiterentwicklung dieses NO,-Prototypprozessors wurde durch einen O3M-SAF Visiting Scientist
von der Universitdt Bremen unterstiitzt.

Unsere Arbeiten bzgl. des Retrievals von BrO konzentrierten sich auf die Verbesserung der
Luftmassenfaktoren und die Berechnung der vertikalen Saule. Zu diesem Zweck wurden Look-Up-
Tabellen der Luftmassenfaktoren aus den Strahlungstransfermodellen LIDORT und GOMETRAN
bestimmt. Die dazu benétigten a-priori BrO-Profile stammen aus einer BrO-Klimatol ogie, welche von der
Universitét Bremen im Rahmen einer friiheren O3M-SAF Visiting Scientist-Tatigkeit bereitgestellt wurde.
Testwei se entstanden mit diesem Prototypprozessor vertikale BrO-Saulen aus GOME/ERS-2 M essungen.
Die Nordpolarregion im Marz 1998 zeigt Abb. 3-3 mit monatlichen Mittelwerten, die deutlich sichtbar
bodennahe BrO-Emissionen, hauptséchlich Uber Meereis, aufweist. Zukinftige Weiterentwicklungen des
BrO-Retrievalalgorithmus sehen die Behandlung von BrO in der freien Troposphdre und der
Grenzschicht vor. Hier sind vor allem die Polarregionen von Interesse, da man dort stark variable
troposphérische BrO-Dichten vorfindet.

Ein O3M-SAF Visiting Scientist des Belgian Institute for Space Aeronomy (BIRA-IASB) ist in die BrO-
Téatigkeiten des Jahres 2006 in IMF-AP eingebunden.
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Abb. 3-2: Troposphérische NO,-Saule, gemittelt fur das Jahr 2000, wie sie aus GOME/ERS-2 Daten abgeleitet
wurde
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Abb. 3-3: Gesamtsaule BrO Uber der Arktisim Marz 1998, berechnet aus GOME/ERS-2 Daten

Weiterhin wurde im Rahmen des O3M-SAF Projekts ein Algorithmus in IMF-GW entwickelt, der die
Ableitung der Spectral Surface Albedo aus mit GOME-2 gemessenen Top-of-Atmosphere (TOA)
Radianzen ermdglicht. Dieser Parameter stellt eine wichtige Eingangsgrof3e beim Retrieval von
Spurengaskonzentrationen dar, vor alem dann, wenn die Spurengase gehduft in der unteren Troposphére
auftreten, wie es beispielsweise bei NO, und Gebieten mit Luftverschmutzung der Fall ist. Der neue
Surface Albedo Algorithmus basiert auf einem Advanced Minimum Lambert-Equivalent Reflectivity
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(MLER) Algorithmus mit einem variablen beweglichen Zeitfenster derart, dass NRT-Anforderungen
erfullt werden. Die Albedo wird fir 14 Wellenlangen lber den gesamten UV/VIS-Spektralbereich des
Sensors ermittelt. Im Jahr 2005 wurde der MLER-Algorithmus auf experimentelle GOME/ERS-2 Daten,
gemessen Uber unterschiedlichen Oberfléchenarten, angewandt und die erhatenen Ergebnisse einer
detaillierten Genauigkeitsanalyse unterzogen.

3.2 Analyse von GOM E-2 Spaltfunktion-M essungen
S Sijkhuis

Mit immer genauer werdenden Verfahren zur Bestimmung von atmosphérischen Spurengasen aus
Messungen von Spektrographen, wie beispielsweise GOME und SCIAMACHY, ist die Kenntnis der
instrumentellen Spaltfunktion zu einem der limitierenden Faktoren geworden. Deshalb hat ESA fir die
Instrumente der GOME-2-Serie eine moglichst genaue Kalibrierung der Spaltfunktion vorgenommen. Da
jedoch die Bestimmung der Spaltfunktion aus den Kalibrierungsmessungen keineswegs trivial ist, wurde
von ESA gleichzeitig eine Studie zur Analyse derartiger Messungen ausgeschrieben. Bel dieser Studie,
die hauptsachlich vom Rutherford Appleton Laboratory (RAL) in Oxford bearbeitet wird, agiert IMF-AP
in einer Beraterrolle und nimmt die Validierung der RAL-Ergebnisse vor.

Hinsichtlich der Validierung sei aus einer weiteren Studie im Auftrag der ESA (Orphal, 2002) zitiert, aus
der die Bedeutung der Spaltfunktion besonders hervorgeht: “We recommend studying in great detail the
Instrumental Line Shape for the atmospheric instruments, by comparing laboratory spectra recorded with
the field instruments with those recorded at high resolution ..., in particular above 400 nm. [...] This
comparison with high-resolution laboratory data should be part of the calibration and characterisation of
all atmospheric instruments’.

Genau diesem Ansatz folgt die in IMF-AP vorgenommene Validierung. Hierzu wurde der von GOME-2
gemessene Absorptions-Querschnitt von NO, — bereitgestellt durch IFE/Universitdt Bremen — mit einem
hochaufgel dsten Referenzspektrum (Vandaele et al., 1998) verglichen, nachdem Letzteres mit der von
RAL bestimmten Spaltfunktion gefaltet worden war (Abb. 3-4). NO, eignet sich fir diesen Vergleich
besonderes (siehe auch Chance und Hilsenrath, 2001), weil es innerhalb von einem GOME-2
Detektorpixel noch eine starke spektrale Strukturierung aufweist, sodass eine relativ kleine Abweichung
in der benutzten Spaltfunktion einen relativ grofRen Einfluss auf das gefaltete Spektrum verursachen kann.

Es ist hinlénglich bekannt, dass kleine Fehler in der spektralen Kalibration (Wellenléngenbestimmung)
einen grofden Einfluss auf das abgeleitete Spurengasergebnis haben kénnen. Tatséchlich zeigten sich in
unseren Arbeiten Unstimmigkeiten zwischen der spektralen Kalibrierung von GOME-2 und dem
Referenzspektrum. Um derartige Fehler in der Wellenlangenbestimmung zu umgehen, wurde die
Vadidation deshalb teillweise im Fourier-Raum vorgenommen. Hierbei bestimmt die Form der
Spaltfunktion das sogenannte Powerspektrum. Die Wellenlangenbestimmung findet sich nur in der
Phaseninformation, nicht aber im Powerspektrum, wieder. Als Nachteil dieser Methode muss man jedoch
ansehen, dass man zwar leicht Differenzen zwischen Messung und gefalteter Referenz feststellen kann,
die Ursache dieser Differenz aber schwierig zu quantifizieren ist: Bedingt durch den Ublicherweise
vorhandenen Messfehler ist eine Ricktransformation der Differenz vom Fourier-Raum in den spektraen
Raum nicht sinnvoll, sofern die Fourier-Eigenschaften des Messfehlers nicht sehr genau bekannt sind.

Unsere Validierung ergab, dass die abgeleitete Spaltfunktion sehr gut mit den von GOME-2 gemessenen
Spektren im Bereich bis zu 500 nm Ubereinstimmt. Bei grofReren Wellenldngen ergaben sich
Unstimmigkeiten im Bereich von 2-3%. Allerdings wird oberhalb von 500 nm die NO,-Absorption sehr
schwach, sodass die Abweichung innerhalb der Messfehler nicht signifikant ist.
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Abb. 3-4: Hochaufgel 6stes NO, Spektrum am Anfang von Kanal 3 in GOME-2. Zum Vergleich
die Form der Spaltfunktion an dieser Stelle (um 0.1 Einheiten nach oben verschoben).
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3.3 Erweiterung von CHEOPS-GOME
S Sijkhuis, B. Aberle, D . Loyola

Das Projekt CHEOPS (Climatology of Height-Resolved Earth Ozone and Profiling Systems) fir GOME
wurde von der ESA initiiert, und zielt auf die Mdglichkeit einer operationellen Bestimmung des Ozon-
Profils aus GOME-Daten. Die dazu erforderliche Verbesserung der Kalibration wird von IMF-AP
Ubernommen. Im Jahr 2004 waren die wissenschaftliche Studie abgeschlossen und erste Ergebnisse in
Software umgesetzt worden. Dazu zéhite die Bestimmung von Signal-Hintergrund in Kanal 1 sowie
Bestimmung von saisonaler Abhangigkeit in der Diffuser-BSDF. Details hiertiber findet der Leser im
Jahresbericht 2004.

Im Berichtszeitraum 2005 wurde die Qualitét der Kalibrierung durch die Implementierung weiterer
Algorithmen, jeweils eingebracht von externen Partnern, kontinuierlich verbessert. Diese umfassten

e Berechnung der Polarisation im UV-Bereich unterhalb von 4 = 325 nm: Dieses am KNMI entwickelte
Verfahren konnte in die Level 1 Extraction Software des GOME Daten Prozessors (GDP) eingebaut
werden. Hier wurden kleine Verbesserungen angebracht, beispielsweise in der Mittelung der
Polarisation wahrend der Integrationszeit (siehe Abb. 3-5).

o Korrektur der Reflektivitat im UV-Bereich unterhalb 4 = 380 nm: Im Laufe der Mission degradieren
optische Komponenten, insbesondere im UV-Bereich. Die Korrekturfaktoren, die genau diese
instrumentelle Degradation beschreiben, wurden bei SRON bestimmt. Sie erweitern die momentan
benutzte Korrektur, indem sie die unterschiedliche Degradation in den beiden Lichtwegen fiir Sonnen-
und Erdbeobachtung berticksichtigen. Die GDP Level 1 Extraction Software wurde mit dem neuen
Korrekturansatz versehen.

e Dokumentation: Die im Rahmen des CHEOPS-Projekts vorgenommenen Weiterentwicklungen sind
im Detailed Processing Model (DPM) und einem Update des Software User Manuals beschrieben.
Beide Dokumente wurden an die ESA geliefert.

Polarisation Q/1: CHEOPS & knmi

o6 rrrrrrr[r YYTYYQT1rrrrrrrror 1

Q/!

OOL . o« o v 0wy by by by sy

300 305 310 315 320 325 330
Wavelength [nm]

Abb. 3-5: Verlauf der Polarisation als Funktion der Wellenlange fur unterschiedlich farbig codierte
GOME-Messungen. Zwischen 300 und 330 nm andert sich die Atmosphére von optisch dick zu optisch
dunn. Dementsprechend éndert sich die Polarisation. Die geraden Linien bezeichnen Resultate des
CHEOPS-Algorithmus, wéhrend die gestrichelten Linien den urspringlichen KNMI-Ansatz
verdeutlichen. Die Diskontinuitat bei 307 nm wird von einer Anderung in der Integrationszeit
verursacht, welche in der CHEOPS-L 6sung beriicksichtigt wird.

Die verbesserte GDP Software nebst Dokumentation wurde schliefdich an die Teilnehmer des CHEOPS-
Projekts ausgeliefert.
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34 Entwicklung und Implementierung der Tools SciCal und Scial 1c
A. von Bargen, B. Aberle, K. Reissig, S. Sijkhuis

Im Jahr 2004 hatte ESA entschieden, das ENVISAT-Bodensegment fir SCIAMACHY bzgl. der
Erzeugung der Kalibrierungsdaten und ihrer Anwendung auf die SCIAMACHY -Messdaten entscheidend
zu verbessern und in Ubereinstimmung mit der jeweiligen Datenprozessorversion (Instrument Processing
Facility — IPF) zu bringen. Auf Grund seiner Expertise im Bereich der operationellen SCIAMACHY -
Datenverarbeitung erhielt deshalb IMF-AP einen Entwicklungs- und Implementierungsauftrag mit dem
Ziel Software zu entwickeln, die einerseits die Erzeugung der Kalibrierungsdaten auf Basis der Level 0
Daten gewdhrleistet und andererseits die Generierung von Level 1c Daten, d.h. kalibrierter Spektren,
durch Anwendung genau dieser Kalibrierungsdaten und -algorithmen auf Level 1b Daten erméglicht. Das
S/W-Tooal fir den ersten Tell wird SciCa genannt, fir den zweiten Scial 1c. Scial 1c setzt damit den
entsprechenden Bestandteil des Software-Pakets EnviView fort. Ein grof3er Vortell dieser
V orgehensweise besteht darin, dass fir die jeweiligen Softwarepakete verifizierte Prototyp-Software der
Datenprozessoren — aus Level 0-1b und Level 1b-2 — Gibernommen werden kann, wodurch sich zukiinftig
die Wartung der entsprechenden Tools vereinfacht, da die Software immer im gleichen
Entwicklungsschritt wie die Datenprozessoren steht.

SciCal und Scial 1c innerhalb der SCIAMACHY-Datenprozessierung im ENVI SAT-Bodensegment

Die Ablaufdiagramme zur Prozessierung der SCIAMACHY -Messdaten von Level 0 nach Level 1b (Abb.
3-6) illustrieren, wie SciCal innerhalb des ENVISAT-Bodensegments eingebunden ist. Zur Erzeugung
von Level 1b Produkten werden neben ener Vielzahl an Eingabedaten auch die In-flight
Kalibrierungsdaten benttigt. Bisher entstanden diese in der Instrument Engineering and Calibration
Facility (IECF), wo sie in regelméldigen Zeitabstdnden aus Level 1b Daten erzeugt, extrahiert und
abgelegt sowie in die Prozessierungskette tagesaktuell (s. a. unten) eingespeist wurden. Zwei Griinde
legten eine Anderung dieses Verfahrens nahe;

e Eine Abstimmung der Kalibrierungsalgorithmen zwischen dem Level 0-1b Datenprozessor und
der |IECF ist erforderlich. Da sich der Datenprozessor kontinuierlich weiterentwickelt, muss die
IECF ebenfalls diesen Schritten angepasst werden. Erschwerend wirkt sich dabei aus, dass
Datenprozessor und |ECF von unterschiedlichen Gruppen zu entwickeln und zu warten sind.

e Eine Neuprozessierung der gesamten Missionsdaten bedeutet nach bisherigem Schema eine bis
zu dreifache Level 0-1b Prozessierung aller Daten: Die erste zur Erzeugung vorlaufiger Level 1b
Produkte fir die Erstellung der In-flight Kalibrierungsdaten; danach eine weitere vorlaufige zur
Erstellung der m-Faktoren; abschlieRend dann die eigentliche Level 1b Datenprozessierung.
Gerade wegen des hohen Zeitaufwands sollte jede Anderung des Ablaufschemas zum Ziel haben,
die In-flight Kalibrierungsdaten bereits aus Level 0 Produkten zu extrahieren.

Der neue Ablauf zur Level 0-1b Datenprozessierung sieht deshalb vor, dass SciCal die Erzeugung der In-
flight Kalibrierungsdaten basierend auf Level O Daten Gbernimmt und diese in die IECF einspeist. Um
eine moglichst groRRe Ubereinstimmung der Algorithmen zwischen dem Level 0-1b Datenprozessor und
SciCal zu erreichen, wurden wesentliche Elemente aus dem Prototyp des Datenprozessors (lbernommen.
Auf diesem Wege kann eine Verbesserung im Prototyp des Datenprozessors nach erfolgreicher
Verifikation direkt in eine neue Version von SciCal eingebunden werden. Das modifizierte Ablaufschema
ist in Abb. 3-7 dargestellt. SciCa und die IECF bilden nach aufl’en eine Einheit. Der wesentliche
Unterschied ist die direkte Einspeisung von Level 0 Daten zur In-flight Kalibrierung.
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Abb. 3-6: SCIAMACHY - Datenprozessierung Level 0 nach 1b vor der Integration von
SciCal. Die In-flight Kalibrierungsdaten werden aus Level 1b Datenprodukten erzeugt.
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Abb. 3-7: SCIAMACHY - Datenprozessierung Level 0 nach 1b nach der Integration von
SciCal. Die Erzeugung der In-flight Kalibrierungsdaten aus Level 1b Produkten ist durch
Ruckgriff auf Level 0 Daten ersetzt worden.

Scial 1c ist kein Element des ENVISAT-Bodensegments, sondern ein Tool, das Datennutzern zur
Verfugung gestellt wird, um sich aus Level 1b Daten eigenstdndig Level 1c Daten zu erzeugen. Dabei
werden die Nutzer durch ene Vielzahl von Optionen, welche die Auswahl von Datenausschnitten oder
Kalibrierungsschritten betreffen, unterstitzt. Da L1c Daten nicht zwingend vollsténdige Orbits
Uberdecken bzw. nur teilweise eine Anwendung der Kalibrierungsalgorithmen enthalten, werden solche
Level 1c Daten auch , Child“-Produkte genannt. Scial 1c wurde entsprechend der Anforderungen von
ESA aufgebaut und enthdlt as Mindestmenge die Funktionalitét, die auch in der Vorgangersoftware
EnviView enthaten ist. Auch Scial 1c Ubernimmt die algorithmische Funktionalitét aus dem Prototypen
des Datenprozessors, hier Level 1b-2, sodass in SciaLlc immer die jewells aktuellsten
Algorithmenversionen — selbstverstéandlich nach ener eingehenden Verifikation im Rahmen des
Datenprozessors — bereitstehen. Damit existiert auch bei SciL1c ein dem Datenprozessor konsistenter
Zustand.
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Funktion von SciCal

Aufgabe von SciCal ist die Berechnung der Inflight Kalibrierungsdaten. Diese sind in den
Prozessierungsablauf wie in Abb. 3-8 gezeigt eingebunden. Es werden vier verschiedene
Kalibrierungsdateien (siehe Tabelle 3-1) kontinuierlich aus Level 0 Produkten erzeugt und anhand ihrer
Giiltigkeit, welche sich aus dem Zeitpunkt der Erzeugung und vorgegebenen Regeln ergibt, in der Level
0-1b Prozessierung angewandt.

Zusétzlich zu diesen vier Dateien wurde neu eine dynamische Dead & Bad Pixel Mask (DBPM)
implementiert. Sie beruht auf einer Kombination von zwolf Filtern, die auf spezifizierte Messwerte
anzuwenden ist. Da die urspriingliche Entwicklung bei SRON auf Datenwerten aufbaut, die entweder im
Prozessor nicht verfligbar oder nicht sinnvoll sind, wurden die Filterkriterien von IMF-AP entsprechend
adaptiert. Nun ist es auch méglich, mit Hilfe von SciCal durch Verkniipfung einzelner Orbits eine DBPM
aus mehreren Orbits zu erzeugen.

Level 0 Date of
Product Level 1
Product
Extraction of Selection of
new In-flight Calibration
GADS Data
Product Product Calibration
N Data
Archive Catalogue .
Filename

I

Retrieval of Calibration
Data

]
l ¢ L l

Sun
Reference
Spectrum

Leakage PPG/Etalon Spectral
Parameter Parameter Parameter

Abb. 3-8: Auswahl der In-flight Kalibrierungsdaten in der Level 0-1b Prozessierung

| mplementierung von SciCal

Generelle Vorgabe war, die Algorithmen aus der bisherigen IECF zu tbernehmen und in Ergénzung eine
dynamische DBPM zu implementieren. Da die Algorithmen der IECF von Level 1b Datenprodukten
ausgehen, sind prinzipiell zwei Vorgehensweisen vorstellbar:

e Neuentwicklung der Algorithmen direkt auf Basis der Level 0 Daten
e Integration der Teilalgorithmen aus dem Level 0-1b Prozessor, welche notwendig sind, um die
jeweiligen Korrekturen zu bestimmen.

Dader erste Weg einen sehr hohen Aufwand bzgl. Entwicklung und Verifikation sowie Abstimmung zu
bisherigen |IECF-Algorithmen bedeutet hétte, wurde schliefdlich der zweite Weg eingeschlagen. Dabel
beschrankt sich die Level 0-1b Prozessierung auf die reinen Kalibrierungsdaten des Level 0 Produkts und
der Anwendung der entsprechenden Algorithmen.
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Typ Dateiname (Kern) Inhalt

Dunkelstrom SCI_ LK1 AX Parameter zum Dunkel stromabgleich, bestehend aus
einem konstanten Anteil und einem uber den Orbit
variablen Anteil

PPG/Etalon SCI_PE1 AX Parameter zur Korrektur des Pixel-to-Pixel Gains der
Detektoren, zur Korrektur eventueller

Etal onstrukturen im Spektrum und zur Maskierung
von ausgefallenen Detektorenpixel (Dead & Bad

Pixel Mask)

Spektrale Kalibrierung SCI_SP1 AX Parameter zur Wellenlangenkalibrierung  der
Spektren

Mittleres Sonnenspektrum SCl_SU1 AX gemittelte, kalibrierte und unkalibrierte Spektren aus

Messungen Uber ein oder mehrere Orbits, die gegen
die solare Quelle Uber verschiedene
I nstrumentenei nstellungen vorgenommen wurden

Tab. 3-1: In-flight Kalibrierungsdateien (GADS)

Weitere Rahmenbedingungen bildeten die Schnittstelle zur IECF sowie die Vorgabe, SciCal operationell
ohne permanente Steuerung durch einen Operator ablaufen zu lassen. Da es einen erheblichen Aufwand
bedeutet hétte, SciCa direkt in das Bodensegment zu integrieren, wird weiterhin die IECF als
Schnittstelle zur Level 0-1b Datenprozessierung benutzt, insbesondere da die Funktionaitdt der
Datenbank fir die In-flight Kalibrierungsdaten und die Monitorfunktion bel der IECF verbleibt. Ein
autonomer Ablauf wird schlieflich dadurch erreicht, dass das Tool automatisiert sowohl die Level O
Daten in die eigene interne Prozessierung einspeist als auch die entsprechenden Daten an die Schnittstelle
zur |ECF zurtckgibt.

Um SciCal mit der erforderlichen Flexibilitét betreiben zu kdnnen, geschieht dessen Initialisierung Uber
eine Datei mit Angaben zu den Kalibrierungsparametern, der dynamischen DBPM und dem allgemeinen
Prozessierungsablauf. Fir jeden Parametersatz ist es moglich, Gliltigkeitszeitraume zu spezifizieren.
SciCd erlaubt auRerdem die Bestimmung von Kalibrierungsparametern aus mehreren Level 0 Produkten,
weshalb zusétzlich eine eigene interne Datenbank fir die In-flight Kalibrierungsdaten (ADF) eingerichtet
wurde. Damit ist auch ein Off-line Betrieb auerhalb der operationellen Kette zur Erzeugung von
speziellen ADF-Sétzen, beispielsweise im Falle von Re-Prozessi erungskampagnen, moglich.

Der Gesamtablauf von SciCd ist in Abb. 3-9 schematisch wiedergegeben. SciCal erhdlt as
Eingangsdaten neben den Inputdateien zur Level 0-1b Prozessierung die SciCal-Initialisierungsdatei
sowie — optional — alle bisher erzeugten ADFs. Die Inputdateien sind in der linken Spalte des Diagramms
dargestellt. Der eigentliche Ablauf l&sst sich vereinfacht beschreiben as eine Berechnung der
Kalibrierungsmessdaten aus dem Level O Produkt zu einem temporaren Level 1b Produkt mit
nachfolgender Anwendung der einzelnen Korrekturenableitungen fur die ADF. Entsprechend der
Glltigkeitsregeln aus der Initialisierung werden die Resultate anschlief3end in die neu erzeugte ADF
geschrieben. Zusétzlich erfolgt eine Weitergabe an die IECF sowie die Ablage in der internen Datenbank.

Da SciCal kontinuierlich ablaufen soll, wurde der eigentlichen Prozessierung eines Level O
Datenprodukts ein , Polling”-Prozess vorgeschaltet, welcher in einem vorgegebenen Unterverzeichnis
nach vorhandenen Level 0 Produkten sucht, gefundene Level 0 Produkte aus diesem Verzeichnisin ein
Arbeitsverzeichnis verschiebt und die eigentliche Prozessierung aud 6st. Dieser permanente Prozess kann
in zwei Modi betrieben werden — in einem Modus zur Benutzung im Zusammenspiel mit der IECF im
operationellen Bodensegment oder in einem Modus zur Abarbeitung eines umfangreichen vorgegebenen
Stapels von Level 0 Datenprodukten ohne Zusammenspiel mit der IECF.
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Integration von SciCal

SciCa wurde im Berichtsahr 2005 erfolgreich von ESA abgenommen. Durch die Ubernahme in den
operationellen Betrieb mit der kommenden IPF Version 6.0 wird SciCal Bestandteil des ENVISAT-
Bodensegments werden, wobei IMF-AP fir die kontinuierliche Weiterentwicklung und Pflege der

Software zustandig sein wird.
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Initfile LO-1b
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Key Data
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SCICAL_ Logging
TO_IECF Output

Abb. 3-9: SciCal-Ablaufdiagramm einschliefdlich ADF Repository und Input

_SCICAL

Funktion von Scial 1c

Scial. 1c ist ein Tool, das Datennutzern zur Extraktion von kalibrierten Spektren zur Verfligung gestellt
wird. Da vide Nutzer in der Anwendung auf bestimmte Datenprodukte fokussiert sind, ist das Tool mit
einer Vielzahl an Optionen ausgesteattet (siehe Tab. 3-2). So ist z.B. die Extraktion von Orbitausschnitten
anhand von geographischen, zeitlichen oder Messungsartvorgaben moglich. Weitere Optionen
ermdglichen es dem Nutzer bestimmte Kalibrierungsalgorithmen an- bzw. auszuschalten, sodass er fir
seine individuelle Anwendung auch eigene Kalibrierungsanwendungen benutzen kann.
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Implementierung von Scial 1c

Der Algorithmenkern von SciaLlc wurde dem Level 1b-2 Datenprozessor (Off-line) entnommen,
weshalb bei einer Fortentwicklung der Algorithmen im Datenprozessor eine schnelle Adaption dieses
Nutzertools erfolgen kann. Damit stimmen Funktionalitdten in Prozessor und Tool nicht nur weitgehend
Uberein, sondern ermdglichen immer eine moglichst rasche Verflgbarkeit der aktuellsten Version des
Tools. Schliefflich wurde Scial 1c vervollstandigt, indem das bisherige Level 1c Datenmodell fur die
Ausgabe integriert wurde und der Algorithmenkern durch eine Optionssteuerung erganzt wurde. Scial 1c
steht auf den Plattformen Linux und Sun Solaris (Version 2.8) zur Verfligung.

Option Aufruf Beschreibung
Hilfe -h Auskunft Uber mégliche Optionen und deren Kombinationen
Nadir-Messungen -nadir Extraktion nur von Nadir-States
Limb-Messungen -limb Extraktion nur von Limb-States
Cluster -clus <> Extraktion von angegebenen Clustern
Nadir-Cluster -nadirclus <> Extraktion von angegebenen Nadir-Clustern
Limb-Cluster -limbclus <> Extraktion von angegebenen Limb-Clustern
Monitoring-Cluster -moniclus <> Extraktion von angegebenen Monitoring-Clustern
Occ.-Cluster -occclus <> Extraktion von angegebenen Occultation-Clustern
Liste -list Auflistung von Information Uber einen Orbit
kein Cluster -noclus Keine Extraktion von Clustern
Kalibrierungsdaten -dlcal Extraktion von alen Kalibrierungsdaten
M essdatentyp -<type> Extraktion eines Messtyps (nadir, limb, occ)
Kalibrierungsdaten -cal <0-9> Anwendung eines Kalibrierungsalgorithmus (0 = kein)
Ausgabedate -out Name der Ausgabedatei
Datensatz -ds Auswahl des Datensatzes
Startzeit -starttime Auswahl eines Zeitfensters (Beginn)
(nur in Kombination mit Option —stoptime)
Endzeit -stoptime Auswahl eines Zeitfensters (Beginn)
(nur in Kombination mit Option —starttime)
Bodenpixelecke -topleft Auswahl el nes geographischen Ausschnitts (,,links oben®)
(nur in Kombination mit Option —bottomright)
Bodenpixelecke -bottomright Auswahl el nes geographischen Ausschnitts (, rechts unten”)
(nur in Kombination mit Option —topleft)
Messkategorie -cat <> Extraktion einer Messkategorie
Polarisierungsdaten -fracpol Extraktion der fraktionellen Polarisierung
PMD-Daten -pmd Extraktion der Messwerte der PMD-Detektoren

Tab. 3-2: Optionen zum Aufruf von SciaL 1c




35 Status SCIAMACHY -Datenprozessoren Level 0-1b und Level 1b-2
A. von Bargen, B. Aberle, A. Doicu, S Hilgers, K. Kretschel, M. Hess, F. Schreier, T. Schroder,
S. Sijkhuis, S. Wahl

Das Jahr 2005 war fir die Entwicklung der SCIAMACHY -Datenprozessoren mit enigen
Welichenstellungen verbunden, die zu Beginn 2006 zu einer entscheidenden Verbesserung der Qualitét
der Datenprodukte fuihren soll. Diese Anderungen fanden unter den Rahmenbedingungen des ENVISAT
Payload Data Segments (PDS) statt, wobel die Entwicklung der Datenprozessoren fir den Level 0-1b wie
auch Level 1b-2 Schritt in IMF-AP angesiedelt ist. Wir implementieren und warten auRerdem den
SCIAMACHY Level 1b-2 Off-line Datenprozessor, welcher im deutschen Prozessierungs- und
Archivierungszentrum (D-PAC) im Auftrag der ESA betrieben wird. Die PDS-V ereinbarungen sehen vor,
die Entwicklung der Near-Real-Time (NRT) und Off-line (OL) Datenprozessorensysteme
zusammengefasst vorzunehmen. Dabei bildet der Prototyp des OL-Datenprozessors fir Level 1b-2 die
Grundlage beider Implementierungen, sowohl NRT as auch OL. Zusdtzlich zu den
Implementierungsaufgaben nimmt IMF-AP die Funktion als Expert Support Laboratory (ESL) fir
SCIAMACHY watkr.

Die Prozesserung von Level 0 nach 1b wurde in seiner Struktur unter wesentlicher Mitwirkung des
SCIAMACHY -Datenverarbeitungsteams in IMF-AP umgestellt und verbessert. Der neue Ansatz und die
damit verbundenen Entwicklungsleistungen sind in Kapitel 3.4 dieses Jahresberichts beschrieben.
Zusétzlich konnte der am Ende des Vorjahres fertig gestellte Prototyp des Level 0-1b Prozessors der
Verifikation durch andere wissenschaftliche Institute unterzogen und erfolgreich abgeschlossen werden.
Auf Grund des Wunsches des Auftraggebers ESA, noch Korrekturen zur Lagebestimmung (Attitude) zu
implementieren, verzogerte sich jedoch die Integration ins operationelle Bodensegment. Der erfolgreiche
Abschluss der operationellen Implementierung durch unseren industriellen Partner war schliefdlich am
Ende des Berichtgahres mit eéinem Factory Acceptance Test erfolgt, sodass einer Integration im ersten
Quartal 2006 nichts im Wege steht. Drei wesentliche Weiterentwicklungen innerhalb des Level 0-1b
Datenprozessors sind zu erwahnen:

Korrektur des Memory Effects der einzelnen Detektoren-Pixel

o Korrektur des nicht-linearen Signalverhaltens der Detektoren
Berechnung des Dunkelstroms, der vom gemessenen Signal vor einer Auswertung abgezogen
werden muss

Insbesondere erwarten wir signifikante Auswirkungen dieser Verbesserungen auf die Auswertung der IR
Nadir-Spektren.

Auch der Level 1b-2 OL-Datenprozessor wurde in wesentlichen Teilen weiterentwickelt. Nachdem eine
erste Version der eigens ausgearbeiteten Verfahren zur Bestimmung von Spurengasprofilen von
SCIAMACHY-Messungen in Limb-Beobachtungsgeometrie im Vorjahr integriert worden war,
konzentrierten sich die Téatigkeiten im Jahr 2005 hierzu auf eine V erfeinerung der Model Ifunktion und der
Verfahren zur Bestimmung der Regularisierungsmatrix. Daneben wurde durch Einfuhrung einer grof3en
Bandbreite von Diagnoseverfahren ein Retrievalpaket geschaffen, das erlaubt, den Prozessor mit
unterschiedlichen Inversionsverfahren, Modelfunktionsansétzen sowie Regularisierungsmethoden zu
betreiben. Vier solcher kombinierten Ansétze durchliefen sehr erfolgreich eine externe Verifikation.
Inzwischen sind weitere Verbesserungen, gerade auf dem Gebiet der Vorwartsmodellierung, umgesetzt
worden (siehe Kapitel 3.7).

Ein zusétzlicher Schwerpunkt unserer Arbeiten lag im Berichtszeitraum auf der Integration des dem
GOME-Datenprozessor (Version 4.0) zugrunde liegenden Algorithmus in den Level 1b-2 Prozessor.
Dabel wurde zur Bestimmung von Hohe und Albedo an Wolkenoberkante — abweichend von der
Implementierung fir GOME — der Algorithmus SACURA der Universitdt Bremen integriert. SACURA
bestimmt im sichtbaren Spektralbereich aus der Sauerstoff A-Bande die Wolkenparameter Hohe und
optische Dichte. Diese Parameter sind, anders as bei der Ableitung mit anderen exigtierenden
Algorithmen, echte und keine effektiven Wolkenparameter. Dabei ist SACURA mit dem in IMF-AP
entwickelten Verfahren OCRA zur Bestimmung der Wolkenbedeckung verknipft. Die Software-
Integration des GDP 4.0 konnte erfolgreich abgeschlossen werden. Momentan untersucht unser
belgisches Partnerinstitut BIRA die Kompatibilitdt des modifizierten Prozessors mit SCIAMACHY -
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Messdaten. Ebenfalls ausstehend ist die Verifikation der abgeschlossenen SACURA-Integration. Auch
dieseist im Jahr 2006 geplant.

Bisher beschrankt sich der operationelle Level 1b-2 Datenprozessor auf den UV/VIS-Spektralbereich.
Um das grof3e Potenzial des IR-Bereichs ebenfals zu nutzen, wurden Weiterentwicklungen an einem
verbesserten Verfahren fir die Auswertung der IR-Messungen in Nadir-Beobachtungsgeometrie
vorangetrieben. Ziel dieser Tétigkeiten ist, den Modelansatiz zu verbessern, sodass hier die
Modellannahmen auf physikalische Grofien zurtickgreifen kénnen und nicht auf ,, closure terms* wie im
urspriinglichen Algorithmus, der im Rahmen eines externen Kontrakts entstanden war. Der nun gewéhlte
Ansatz wird im Jahr 2006 intensiv verfolgt, um eine operationelle Implementierung moglichst im
gleichen Jahr zu gewéhrleisten.

36 DPQC —Ein Link von der Datenprozessor entwicklung zum oper ationellen Betrieb
A. von Bargen, S Sijkhuis, B. Aberle, K. Reissig

Die Abkirzung ,,DPQC* steht fir Data Processing and Quality Control. Unter dieser Bezeichnung hat
sich ein Konsortium im Auftrag der ESA gebildet, um Teile des operationellen Betriebs, die
Fortentwicklung der operationellen Datenprozessoren (IPFs) und des Bodensegments sowie die
Qualitétskontrolle aller ESA-Produkte fur alle Erdbeobachtungsmissionen durchzufihren. Dieser Ansatz
ergibt sich aus dem Bestreben der ESA, sich selbst auf die Managementrolle, die Einbindung zukinftiger
Missionen und die strategische Fortentwicklung zu beschranken, wahrend das , Tagesgeschaft® von
Konsortien bearbeitet wird.
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Abb. 3-10: Organisationsstruktur des SCTAMACHY DPQC-Konsortiums

Das DPQC-Konsortium behandelt einen weiten Bereich der EO-Bodensegmente. IMF-AP ist Teil dieses
Konsortiums, wobei das SCIAMACHY -Datenverarbeitungsteam sein Expertenwissen einbringt. DPQC
setzt sich generell aus den Gruppen

e EOE: zusténdig fur die Implementierung, Integration und Wartung der IPFs und des
Bodensegments

e EOQO: zustdndig fur den operationellen Betrieb einschliefdich eines Online-Monitorings der
Datenprodukte anhand vorgegebener Kriterien
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o EOX: versammelt die Expertengruppen zu den einzelnen Instrumenten
zusammen.

IMF-AP leistet innerhalb des DPQC seinen Beitrag durch Mitarbeit innerhalb von EOX und unterstiitzt
den operationellen Betrieb durch ,,Second Level Support” fir SCIAMACHY . Darin werden Fragen zur
Kalibrierung, Prozessierung und zu Anomalien sowie Helpdesk-Anfragen beantwortet. Weliterhin
tbernimmt IMF-AP nach Absprache mit dem Konsortialfuhrer auch jeweils anfallende Sonderaufgaben.
Dazu zéhlte im vergangenen Jahr 2005 die Neugenerierung der Kalibrierungshilfsdateien der gesamten
Mission flr eine Reprozessierung der Datenprodukte auf Basis verbesserter Prozessorenversionen.

Die Aufgaben im DPQC sind fir uns eine Erweiterung des Aufgabenspektrums hinsichtlich des
operationellen Betriebs, erganzen aber auch die schon innerhalb SOST (siehe Beitrag in Kap. 3.9)
geleisteten Beitrage. Mit DPQC erdffnet sich fir IMF-AP auch der Zugang zu weiteren Informationen aus
dem operationellen Betrieb von SCIAMACHY sowie anderer Sensoren auf ENVISAT.

3.7 SCIAMACHY Limb-Retrieval Prozessor
A. Doicu, S Hilgers

Im Rahmen des SCIAMACHY -Projektes wurde im abgelaufenen Jahr ein effizienter Algorithmus fir
Limb-Retrieval entwickelt. Er beinhaltet vier Regularisierungsmethoden

stochastische Tikhonov Regularisierung

iteratives Regularisierte Gauss-Newton Verfahren
Levenberg-Marquardt Verfahren
Information-Operator Methode.

Die stochastische Tikhonov Regularisierung ist eine Veralgemeinerung der Optimal Estimation Methode
oder des Bayesan-Ansatizes und benutzt eine stochastische Regulariserungsmatrix. Der
Regularisierungsparameter, der eine Balance zwischen den einschrankenden Nebenbedingungen und der
Residuumsumme darstellt, wird mit Hilfe der L-Kurve-Methode oder der veralgemeinerten
Kreuzvalidierungs-M ethode bestimmt.

Im Gegensatz zu der stochastischen Tikhonov Regularisierung wird im Rahmen des Iterativen
Regularisierten Gauss-Newton Verfahrens eine monoton fallende Folge von Regularisierungsparametern
angewendet. Die Bestimmung dieser Regularisierungsparameter erfolgt durch eine Anayse der
Residuumsumme bei jedem lterationsschritt.

Das Levenberg-Marquardt Verfahren benutzt ebenfalls einen stochastischen Straf-Term, wobei bei jedem
Iterationsschritt der a priori Zustandsvektor durch den berechneten Iterationsvektor ersetzt wird. Die
Auswahl des Regularisierungsparameters erfolgt durch eine Analyse im Datenraum und beruht auf der
Anwendung der Discrepancy-Methode fur die Residuumsumme des entsprechenden linearisierten
Problems.

Die Information-Operator Methode schliefllich ist eine Tikhonov-Projektionsmethode, wobei bei jedem
Iterationsschritt der Iterationsvektor auf den effektiven Zustandsvektorraum projiziert wird. Diese
Methode hat sich als sehr effizient fir Messungen mit groRem Rauschen und unterbestimmten
Regularisierungsparametern erwiesen.

Auf dem SCIAMACHY Algorithm Development and Data Usage (SADDU) Meeting am 17. Februar
2005 bei IMF-AP wurden die entwickelten theoretischen Grundlagen und die daraus resultierenden
praktischen Ergebnisse beim Retrieval ausgewdahlter Orbits im Kreis der SCIAMACHY -Validierungs-
und Datennutzungsgruppen vorgestellt. Die Gite der Verfahren und die Qualitét der damit erstellten
Datenprodukte fir die Spurengase Oz und NO, wurden im Juni 2005 beim Offline Verification Meeting
bei IUP/IFE, Universitét Bremen, bestétigt. Daflr wurden die an der Universitdt Bremen entwickelten
Prozessoren STRATOZONE und SCIATRAN als Referenz angewendet. Der STRATOZONE-Prozessor
benutzt ein Datenmodell, das auf der differentiellen Absorptionsstruktur des Ozons in der Chappuis-
Bande beruht, wahrend der SCIATRAN-Prozessor ein Levenberg-Marquardt-Projektionsverfahren ist.

25



Abb. 3-11 verdeutlicht exemplarische Ergebnisse fir Os- und NO,-Retrieval. Der mittlere Fehler fir die
ausgewdhlten Verifikationsorbits liegt unter 10%.
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Abb. 3-11: Exemplarische Ergebnisse fir den Vergleich der Profile fir O (oben) und NO, (unten)
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3.8 Nadir-Algorithmen fir den SCIAMACHY -Infrarotbereich
F. Schreier, M. Hess

Neben den bereits bei GOME bewdahrten UV-Kanden verfigt SCIAMACHY auch Uber zwei Kandle im
kurzwelligen Infrarot (A = 1.934-2.044 um, v = 4900-5155 cm™ und A = 2.259-2.386, v = 4200-4415 crm’
1, die im Nadir-Beobachtungsmodus fiir die Bestimmung der vertikalen Gesamtséulendichte von CO,
CH,, N,O sowie H,O genutzt werden. Zentraler Bestandteil der Level 1-2 Prozessierung im sog. BIAS-
Algorithmus (Basic Infrared Absorption Spectroscopy) ist dabel ein nichtlinearer Least-Squares-Fit zur
Schétzung der Skalierungsfaktoren von geeigneten Referenz-Dichteprofilen sowie der Koeffizienten eines
Polynoms der Wellenlange zur Moddlierung nicht explizit berticksichtigter Effekte. Die dem Fit
zugrunde liegende Modellfunktion, welche an das beobachtete Spektrum angepasst wird, besteht im
Wesentlichen aus dem Faltungsintegral der instrumentellen Responsefunktion mit der Gas-Transmission
entlang des gesamten optischen Weges Sonne-Erdboden/Wolke-Satellit entsprechend dem Beer-Gesetz.
Die wesentliche Vereinfachung dieser in Analogie/Veralgemeinerung zum DOAS-Algorithmus
gewdhiten Funktion liegt in der Vernachlassigung der Streuung, welche nach Sensitivitéatsstudien am
IUP/IFE, Universitét Bremen, durchaus einige 10% zur am Sensor einfalenden Strahldichte beitragen
kann. Des Weiteren werden in der gegenwartigen Version des Prozessors die Bodenreflexion nicht
explizit berlicksichtigt sowie die Breite und Form der Spaltfunktion als gegeben vorausgesetzt.

Um den Einfluss dieser beiden Naherungen abschédtzen zu kdnnen, ist das bel IMF-AP entwickelte
Prototype Retrieval System (PyReS, vgl. Kapitel 3.6 im Jahresbericht 2002) zusammen mit dem
hochauflésenden Line-by-Line Infrarot-Strahlungstransportmodell MIRART (Modular InfraRed
Atmospheric Radiative Transfer, vgl. Kapitel 3.9 im Jahresbericht 2003) auf ausgewdhite States des
Orbits 2509 (August 2002) angewendet worden. Neben den Gassdulen wurden dabel die Halbwertsbreite
der Spaltfunktion und die Bodenreflektion als zusétzliche Fit-Parameter zugelassen. Sowohl fir das
kurzwellige (CH,, N,O und H,0) wie auch fir das langwellige (CO, CH, und H,O) Fenster im Kana 8
lieferten alle beobachteten Spektren eines States dabei in der Regel nur geringflgige Schwankungen der
Breite innerhalb einiger Prozent. Der Vergleich verschiedener Spatfunktionen ergab im kurzwelligen
Fenster im Falle der Lorentzfunktion in der Regel grofRere Residuen und auch gréfere N,O- (im Mittel
um einen Faktor 2) und CH4-Saulen, wahrend die Gaussfunktion und die hyperbolische Funktion
vergleichbare Saulen liefern. Auch im langwelligen Fenster liefern Gauss und hyperbolische Funktion
anndhernd é@hnliche CO- und CH,-Saulen. Wird die Breite der Spaltfunktion auf dem Uber den State
gemittelten Wert festgehalten, so ergeben sich nur geringfiigige Abweichungen bei den angepassten
Gassdulen, bel verdoppelter bzw. halbierter Breite weichen die ermittelten Saulen jedoch betréchtlich von
den bei variabler Breite angepassten Saulen ab. Diese Abweichung erreichte fir den Fall verdoppelter
Breite be N,O im Mittel einen Faktor 10. Abschlie?end wurde die zeitliche Entwicklung der
Spaltfunktion untersucht: wahrend sich die Breite der Spaltfunktion innerhalb des Orbits 2509 nur um
wenige Prozent verandert, so ergaben sich fir den Orbit 13473 (September 2004) um bis zu 50 % breitere
Spaltfunktionen.

Bei der Untersuchung der Spaltfunktion war auch die Gite des Least-Squares-Fits, welche durch das
Residuum (Differenz von beobachtetem und modelliertem Spektrum) bzw. dessen Norm charakterisiert
wird, von Interesse. Der Vergleich der Fits des operationellen BIAS-Codes und des PyReS-MIRART-
Prototypen zeigte durchweg deutlich grofRere Abweichungen der BIAS-Spektren von den SCIAMACHY -
Spektren, wahrend die mit MIRART modellierten Spektren die gemessenen Spektren gut reproduzieren.

Ergénzende Studien zu den fir die SCIAMACHY -IR-Kandle relevanten spektroskopischen Liniendaten
zeigten betrachtliche Unterschiede zwischen den verschiedenen Versionen der HITRAN-Datenbank.

Wesentliche Schlussfolgerungen dieser Untersuchungen sind:

e auf Grund der deutlichen Auswirkungen falscher Spaltfunktionen (Form und Breite) sowie ihrer
zeitlichen Variabilitét ist zumindest in regelmaiigen Abstanden die Breite der Spaltfunktion im
Fit zu bestimmen.

o ¢en flexiblerer Least-Squares-Algorithmus mit einem genaueren, weniger drastisch
vereinfachenden Vorwartsmodell 18sst eine bessere Fit-Qualitéat erwarten.

Der auf den sog. Numerical Recipes (Press et al. 1986) beruhende nichtlineare Least-Squares-
Algorithmus ist in mehrfacher Hinsicht suboptimal: das linearisierte Teilproblem wird mit Hilfe der
Normalen-Gleichung gelost, wobei die Gauss-Eliminierung fir das entstehende Gleichungssystem die
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Symmetrie vernachlassigt. Zudem wird die unterschiedliche GrofRenordnung der anzupassenden
Parameter (Skalierung) nicht berlicksichtigt. Auch die Berechnung des Modellspektrums einschliefdlich
seiner Ableitungen kann in mehrfacher Hinsicht effizienter gel st werden.
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Abb. 3-12: Vergleich gefitterter und beobachteter SCIAMACHY -Spektren im Kanal 8 — BIRRA versus
BIAS (Erlauterungen siehe Text)

Um die genannten Nachteile auszugleichen, wurde daher mit der Weiterentwicklung bzw. Verbesserung
des BIAS-Codes begonnen: Wesentliche Aspekte des neuen BIRRA-Code (Better InfraRed Retrieval
Algorithm) sind:

e Nonlinear Least Squares basierend auf Optimierungsroutinen der PORT-Library (Dennis et al.
1981): Die verwendeten Routinen beruhen auf modernen, numerisch robusten
Implementierungen des Levenberg-Marquardt trust region Algorithmus und ermdglichen
optiona die Beriicksichtigung einfacher Schranken, z.B. Positivitét.

e Eine wesentliche, im gegenwartigen BIAS jedoch nicht direkt gefittete GrofRe mit erheblichem
Einfluss auf das Spektrum ist die Bodenreflektion, welche linear in das Vorwéartsmodell eingeht
und somit die Verwendung eines separablen nonlinear L east-Squares nahelegt.

e Das Vorwartsmodell (Strahlungstransfermodell) muss flexibel genug sein, um die
Absorptionsguerschnitte, z.B. wegen verbesserter Spektraldaten, verénderter Micro-Windows
oder anderer Druck- und Temperatur-Profile, neu berechnen zu kénnen.

o Erweiterungsmdglichkeit des V orwartsmodells bzgl. (Einfach)streuung

e Madglichkeit zum Fit instrumenteller Parameter wie Spaltbreite oder Baseline.

Abbildung 3-12 illustriert einen Vergleich einiger mit BIRRA bzw. mit BIAS gefitteten Modellspektren
und beobachteten Spektren des SCIAMACHY Orbits 2509, State 03.
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Application 2: H,0, N,O, CH, Application 3: H,0, CO, CH,
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Abb. 3-13: Vergleich der Residuen-Norm (Abstand Mess- minus Modell-Spektrum) fir ale Beobachtungen des
SCIAMACHY Orbits 2509, State 3 im NIR Kanal 8. Im momentanen operationellen BIAS wird neben den Vertikal-
Saulen der drei Gase ein einparametriger ,, closure term angepasst, in BIRRA dagegen neben den Gasen (optional)
Bodenalbedo (Reflektion), Breite der Spaltfunktion sowie Basidinie gefittet.
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3.9 SCIAMACHY Operations Support
M. Gottwald, E. Krieg, K. Reissig, J. How (DFD-IT)

Im Berichtszeitraum befand sich SCIAMACHY bereits das 4. Jahr im Orbit. Wie in den zuriickliegenden
Jahren bestand unsere Aufgabe darin, das Instrument mdglichst ohne Ausfalzeiten nach den
wissenschaftlich-technischen Anforderungen zu betreiben. Dieses Ziel wurde in vollem Umfang erreicht.
Sowohl im Bereich Missionsplanung als auch bei Langzeitiberwachung und Pflege des Instrumentstatus
wurde der Routinebetrieb derart durchgefiihrt, dass ein kontinuierlicher Strom von qualitativ
hochwertigen Messdaten gewonnen werden konnte.

Betriebsstatistik

Die Verflgbarkeit des Instruments war im Jahr 2005 in mehr als 98% der moglichen Orbits gegeben
(Abb. 3-14). Innerhalb eines Orbits waren wiederum mehr as 90% der Umlaufzeit mit Messungen,
wobei die Zeiten im Measurement Idle Modus immer durch das Betriebskonzept entstanden. Nur zweimal
kam es zu einem unerwarteten Ausfall, als im Mai die Bordelektronik jeweils infolge eines Einschlags
eines hochenergetischen solaren Teilchens gestért wurde. Alle anderen Unterbrechungen beruhten auf
geplanten Aktivitéten. Erfreulicherweise gelang es in beiden Félen, die Recovery-Phase sehr kurz zu
gestalten, sodass SCIAMACHY nur fir kurze Zeit den Messmodus verlassen musste.
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Abb. 3-14: Verfugbarkeit SCIAMACHY s seit Missionsbeginn

Routinebetrieb

Alle im Routinebetrieb anfallenden Tétigkeiten konnten ohne grof3e Probleme erledigt werden. Die
angesammelte Erfahrung, zusammen mit einem inzwischen reichhaltigen Fundus unterschiedlichster
S/W-Tools, ermdglichte es, auch unerwartete Anforderungen, beispielsweise Anderungswiinsche im
Rahmen von Operation Change Requests, Untersuchungen kleiner Sichtlinienanomalien oder das
Langzeitverhalten der Systeme, die den Thermalzustand der Optischen Bank bzw. der Detektoren
kontrollieren, zu bewaltigen.

Die  SOST-Aktivitdten  wurden in  gewohnter Weise auf den  SOST-Webseiten
(http://atmos.af .op.dir.de/projects/scops/) prasentiert, wobei nebenher Vorbereitungen getroffen wurden,
das neue DLR-weite Konzept eines zentralen Webdienstes in Birlinghoven umzusetzen. Die Seiten
erfuhren einen weiteren Ausbau, um neue SOST-Aufgaben, z.B. hinsichtlich des Level 0-Masterarchivs,
entsprechend darzustellen.

Missionsverlangerung

Auf Grund des sehr guten Gesamtzustandes von ENVISAT bereitet ESA momentan die Verléangerung der
Mission bis zum Jahr 2010, womdglich sogar bis 2012, vor. Unser Ziel ist es, SCIAMACHY auch in
diesem Zeitrahmen dhnlich erfolgreich zu betreiben. Dazu wurde begonnen, potentielle Erweiterungen im
Instrumentbetrieb zu anaysieren, die sich durch eine um 100% léngere Betriebsdauer ergeben kénnen. So
erreicht die Nutzung sogenannter Life Limited Items, wie Mechanismen oder Kalibrierungslampen, am
Ende der bisher spezifizierten Lebensdauer teilweise ihr Limit und muss durch Modifikationen des
Betriebskonzepts reduziert werden. Auch kann es nétig sein, bestimmte Komponenten, die sich in einer 5-
jahrigen Missionsdauer noch unkritisch verhalten, bel 1angerem Gebrauch einer regelméaiiigen Kontrolle
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Zu unterziehen. Zusammen mit Astrium wird im Rahmen des industriellen Supportkontraktes eine
umfassende Bestandsaufnahme des operationellen Ist-Zustandes gemacht und daraus Erganzungen zum
verlangerten Routinebetrieb abgeleitet, die bis in Modifikationen des Instrument Operation Manuals
minden kénnen.

Level O-Masterarchiv

Die Pflege des Masterarchivs an konsolidierten Level 0-Daten wurde in der DLR-DIMS-Umgebung
fortgeflihrt. Wie sich inzwischen ergeben hat, ist dieses Archiv das einzige im Bodensegment, in dem
versucht wird, die Daten moglichst vollsténdig exakt so abzuspeichern, dass sie die geplanten und
durchgefihrten Messungen widerspiegeln. Dies erfordert die Nutzung konsolidierter, d.h. orbitbezogener
Dateien. Gerade im Hinblick auf Langzeitaspekte und wahrscheinliche Reprozessierungskampagnen
erlaubt ein derartiges konsolidiertes Archiv eine effektive Handhabung der Daten. Es haben sich bereits
weitere SCIAMACHY -Nutzergruppen gemeldet, die an einer Kopie des Archivsinteressiert sind.

Wegen gewisser Besonderheiten des PDS verlangt das Level O-Masterarchiv weiterhin intensive
Betreuung. Insbesondere potentielle Fehlerquellen in den gelieferten Level 0-Dateien verhindern einen
vollautomatischen Transfer aus dem ENVISAT D-PAC nach DIMS. Hierzu zéhlen unvollsténdige oder
fehlende Orbits, Haufung von Empfangsfehlern, die sich in den Datenprodukten niederschlagen oder
asynchroner Erhalt von Dateien. In allen Falen muss manuell in den Transferprozess eingegriffen
werden. Momentan sind die Daten der Jahre 2003 und 2004, soweit vorhanden, in DIMS archiviert. Das
Jahr 2005 wird mit einer Verzégerung, die durch die Anlieferungszeit definiert ist, kontinuierlich
abgearbeitet. Auch Daten ab Mitte 2002 stehen nun im D-PAC zur Verfiigung und flie3en almahlich in
das Masterarchiv. Infolge nachprozessierter fehlerhafter oder fehlender Orbits miissen auch bereits
abgeschlossene Perioden immer wieder nachbearbeitet werden. All diese Tétigkeiten sind eigentlich nicht
originar betriebsorientiert. Sie besitzen deshalb niedrigere Prioritdt und werden von uns nur bearbeitet,
wenn Ressourcen verflgbar sind. Nichtsdestotrotz ist das Masterarchiv die einzige Umgebung, in der
Level O-Daten mit dem tatséchlichen Instrumentbetrieb abgeglichen werden. Die daraus resultierende
Sonderstellung macht es zu einem immer mehr unverzichtbaren Werkzeug.

In den nachfolgenden Abbildungen ist der Zustand des Magterarchivs gezeigt. Fir das Jahr 2003 sind,
monatlich betrachtet, zwischen 0.86 und 0.98 der konsolidierten Level 0-Daten fehlerfrei vorhanden, fur
2004 betragen die Werte 0.81-0.98 und der bisherige Stand firr 2005 weist V erfligbarkeiten zwischen 0.74
und 0.98 auf. Ublicherweise erwartet man, dass ca. 98% oder mehr der gewonnenen Messdaten im
Bodensegment empfangen und gespeichert werden. In allen Féllen, in denen dies bisher nicht erreicht ist,
wird versucht, die nicht vorhandenen Dateien durch detaillierte Fehleranalyse und nachfolgendes
Reprozessieren neu zu erzeugen.
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Consolidated Level 0 Statistics - 2003
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ﬁ Consolidated Level 0 Statistics - 2004

Worbit per month Mpossible cLO orbits @available cLO orbits

500

Number of Orbits

Consolidated Level O Statistics - 2005

morbit per month mpossible cLO orbits mavailable cLO orbits

500

Number of Orbits

Abb. 3-15: Statistik der im Level O-Masterarchiv vorhandenen konsolidierten Level 0-Daten (rot) fur die Jahre
2003-2005. Die Gesamtzahl der Orbits pro Monat (blau) und der moglichen konsolidierten Daten (griin) ist zum
Vergleich angegeben. Letztere unterscheiden sich immer dann, wenn das Instrument geplant oder ungeplant den
Messmodus verlassen hat. Die Monate November/Dezember 2005 sind noch in Bearbeitung und deshalb
unvollstandig.
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3.10 Profilformabhangige Regularisierung fir MIPAS-Daten
G. Shwarz, J. Seinwagner

Bei der Ableitung von Profilen aus hthenbezogenen Spektren wird in der Regel — unabhéngig vom
generell verwendeten Least-Squares-Ansatz — verfahrensabhangig regularisiert, d.h. durch Verwendung
von Dampfungstermen und/oder zusitzliches V orwissen werden Uberschwinger unterdriickt.

Zum Thema Regularisierung gibt es eine Reihe von etablierten Ansétzen, die sich durch die zugrunde
liegende Philosophie unterscheiden. Es gibt einerseits Methoden, die auf prinzipiellen Glattheitskriterien
beruhen, beispielsweise Annahmen Uber Ableitungen, aber auch Methoden, die speziesbezogenes
klimatologisches Vorwissen nutzen. Alle Methoden werden oft heuristisch eingesetzt, um anschauliche
Ergebnisse prasentieren zu kénnen. Eine systematische Untersuchung der detaillierten Verhdtnisse im
Einzelfall unterbleibt oft, wenn man nicht spezielle Methoden, wie das sog. L-Kurven-Kriterium
verwendet. Dadurch geht man das Risko ein, durch globa oder lokal zu geringe Regularisierung
Uberschwinger unzureichend zu dampfen bzw. durch global oder lokal (lbermaRige Regularisierung
Feinstrukturen im zu retrievelnden Profil zu unterdriicken.

Im Rahmen der Dissertation von J. Steinwagner (Steinwagner, 2004), in der die Optimierung der
Parameterauswahl beim Retrieval von Spurengasvertikalprofilen aus MIPAS-Daten der europdischen
ENVISAT-Mission behandelt wurde, konnten auch Ergebnisse zur lokal adaptiven hohenbezogenen
Anpassung von Regularisierungsparametern erzielt werden. Aus diesen Untersuchungen wurde im
Berichtgahr ein Ansatz entwickelt, in dem ein systematisches Vorgehen zur gezielten Auswahl von
hohenabhangigen Regularisierungsparametern vorgeschlagen wird. Gleichzeitig kénnen dabel die
Auswirkungen in Bezug auf Fehler und Hohenaufl6sung diskutiert werden.

Grundlage der Uberlegungen ist, dass die Profile der abzuleitenden Spezies in erster Naherung bereits
grob bekannt sind und es sich beim Retrieval im Wesentlichen darum handelt, davon abweichende
Feinstrukturen zuverlassig zu bestimmen. Fir die Auswahl der Regularisierungsparameter kann man mit
ausreichender Genauigkeit die klimatologische bekannte Grundform der zu retrievelnden Spezies nutzen,
was zu einer profilformabhangig inversen Gewichtung beim Ublichen Least-Squares-Ansatz fihrt. So ist
ein ungestortes Ozonprofil durch ein deutliches Maximum in der Stratosphére gekennzeichnet, wo sehr
wenig regularisiert werden muss; andererseits ist das Volumenmischungsverhéltnis von Ozon in der
Troposphére deutlich niedriger — hier muss lokal stérker regularisiert werden.
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Abb. 3-16: Retrievalergebnisse eines Pseudo-Ozonprofils mit kiinstlichen Feinstrukturen (Details
siehe Text)

Typische Ergebnisse mit profilformabhangiger Regularisierung sind in der Abb. 3-16 zu erkennen. Dort
wurde mit Hilfe von simulierten Testdaten untersucht, wie sich unerwartete Feinstrukturen in Profilen
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trotz Regularisierung nach dem Retrieval noch erkennen lassen. Das zugrunde liegende, mit kiinstlichen
Zacken versehene Profil ist in der Abbildung schwarz gestrichelt dargestellt. Als Startprofil fur die
verschiedenen Retrievaltechniken wurde ein um finf Kilometer nach oben verschobenes Profil
verwendet, in der Abbildung gepunktet dargestellt, damit die Robustheit der Retrievaltechniken
gegeniiber nicht optimalen Startwerten nachgewiesen werden kann. Als alternative Retrievaltechniken
wurden Optimal Estimation (rot dargestelltes Ergebnisprofil), ein Tikhonov-Verfahren (blau dargestelltes
Ergebnisprofil) sowie eine profilformabhangige Regularisierung (schwarze durchgezogene Kurve)
verwendet. Eine eingehende Untersuchung der relativen Abweichungen von der wahren Lésung zeigt die
Vorzlige der profilformabhangigen Regularisierung (Abb. 3-17).
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Abb. 3-17: Relative Abweichungen der retrievelten Profile von der wahren Lésung
(Farbcodierung wie Abb. 3-16)

Um Gutevergleiche quantitativ durchfiihren zu kdnnen, wahlte man bei ssmulierten Daten, bei denen die
wahre Losung als Profil bekannt ist, folgende Metriken (Details dazu sind in Seinwagner und Schwarz,
2005 enthalten)

Hohenauflsung

Anzahl der Freiheitsgrade

relative RMS

absolute RMS

maximaler Wert der geschétzten Standardabwel chung.

Bei Retrievalvergleichen mit MIPAS-Daten der ENVISAT-Mission kennen wir die wahre Ldsung nicht.
Daher entfallen in diesem Fall die beiden RMS-Kriterien.
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311 Strahlungstransfermodellierung in sphérischen Atmosphéren unter Einbeziehung von
Emission und Streuung
J. Mendrok

Im Rahmen einer Dissertation wurde das Strahlungstransfermodell SARTre (pseudoSpherica
Atmospheric Radiative Transfer) entwickelt unter der Vorgabe, Strahlungstransfer in sphérischen
Atmosphéren zu modellieren sowie solare und terrestrische Quellen einzubeziehen. Thermal emittierte
Strahlung und einfach gestreute Strahlung solaren Ursprungs werden durch SARTre vollgténdig in
sphérischer Atmosphére behandelt. Der Mehrfachstreuterm verlangt die Kenntnis des einfallenden
Strahlungsfeldes. Dieses wird unter der Annahme einer lokal planparallelen Atmosphére berechnet. Dazu
wurden eine planparallele und eine pseudosphérische Version von DISORT as Solver-Module in
SARTre eingebunden. Des Weiteren benutzt SARTre Module aus MIRART (Schreier und Bottger, 2003)
zur Line-by-Line-Berechnung der molekularen Absorptionskoeffizienten. Optische Eigenschaften
streuender Partikel missen extern berechnet und als Input bereitgestellt werden. Im Berichtgahr
konzentrierten sich die Arbeiten vor allem auf die Verifikation und Validierung von SARTre.

Verifikation

Die Verifikation des Modells erfolgte anhand einer Reihe von Modellvergleichen. Ein geeignetes
Referenzmodell, welches sowohl die solare als auch thermische Quellen einbezieht und ein sphérisches
Erde-Atmosphére-System  beherrscht, stand nicht zur Verfiugung. Daher wurde die
Strahlungstransfermodellierung im solaren und im thermalen Bereich getrennt getestet. Hintergrund
dieser Vorgehensweise ist, dass bel monochromatischer Betrachtung des Strahlungstransfers die beiden
Quéllen nicht interagieren, weshalb trotz separater Verifikation auf korrekte Modellierung auch im
Uberlappbereich solarer und thermaler Strahlung (ca. 2.5 — 4.0 um) geschlossen werden kann.

Der Strahlungstransfer mit solarer Quelle wurde im Vergleich mit dem Backward Monte Carlo Modell
McScia (Spada et al., 2005) getestet. Verglichen wurden Limb-Spektren verschiedener Tangentenhhen
im Bereich der Ozonabsorption im UV sowie in ener reinen Rayleigh-Atmosphére, jeweils kombiniert
mit vollstéandig absorbierendem sowie vollstandig reflektierendem Untergrund. Sonnenstdnde wurden in
Zenit und Azimut variiert. Differenzen der Strahldichten des Einfachstreuanteils lagen — auf3er im Falle
extrem flacher Sonneneinfallswinkel — deutlich unter 1%, unter Einbeziehung des Mehrfachstreuanteils
abhangig von der Tangentenhthe zwischen 2-6%. Maximale Differenzen traten bei steil einfallendem
Sonnenlicht in Kombination mit vollstandig reflektierendem Boden auf und erreichten bis zu 40%. Die
pseudosphérische Naherung ist in diesen Fallen nicht ausreichend, ihre Fehler verstdrken sich hier

gegenseitig.
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Abb. 3-18: Links — SARTre-Strahldichten Uber der Wolke im Limbbereich bei optisch verschieden dicken Wolken
(Farbzuordnung siehe Legende). ARTS-Strahldichten sind jeweils in schwarz unterlegt. Rechts — Zugehdrige
relative Differenzen ARTS-SARTre. Die pseudosphérische N&herung ist verantwortlich fir die Differenzen
zwischen ~85° — 88°. Die Muster bei 88.2° und 89.2° sind auf Abweichungen im Setup der Wolke zwischen beiden
Modellen zuriickzufiihren. Die schlechtere Ubereinstimmung bei sehr dicker Wolke resultiert u.a. aus Problemen
desiterativ arbeitenden Streumodulsin ARTS im Falle dicker Wolken.

Die Veifikation der Strahlungstransfermodellierung im Bereich terrestrischer Strahlung wurde im
Vergleich mit den Modellen MIRART, KOPRA (Stiller, 2000) und ARTS (Emde, 2004) durchgefihrt.
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Den groften und komplexesten Tell davon nahm die Verifikation der Streukomponenten in
Gegenuberstellung mit ARTS ein, fur die Strahlungsfelder in planparalleler und sphérischer Atmosphére
sowie Limbspektren verglichen wurden. Die Testfélle enthielten streuende Eiswolken verschiedener
optischer Dicke (,,subvisible” bis komplett ,,opak”) und Einfachstreualbedo. Maximale Abweichungen in
Folge der pseudosphérischen Naherung traten im Falle stark streuender, optisch diinner Wolken auf (Abb.
3-18).

Validierung

Infrarot-Strahlungstransfermodelle, die auch Streuung modellieren, kénnen beispielsweise zur Ableitung
von Eigenschaften von Wolken genutzt werden. Von grof3em Interesse sind dabei hohe, aus Eisteilchen
bestehende Wolken wie polare Stratosphérenwolken (PSC) und Zirren, Uber deren Bedeutung hinsichtlich
des globalen Energiehaushalts und des Klimas bisher wenig bekannt ist. Im Infrarotbereich wurden schon
bidang zur Ableitung von Temperatur- und Spurengasprofilen bevorzugt Limbbeobachtungen genutzt.
Diese kdnnen auch fir die Fernerkundung hoher Wolken gute Dienste leisten. Limbbeobachtungen sind
durch lange Sichtwege durch die Atmosphére charakterisiert. Auf Grund dessen ist es méglich, auch sehr
dinne Eiswolken zu detektieren, die fur nadir- und schrdg schauende Instrumente unterhalb der
Sichtbarkeitsgrenze liegen. Die Kombination thermisches Infrarot — Limbbeobachtung — Streuung an
hohen Wolken stellt eine der aktuellen Herausforderungen in der Atmosphéarenfernerkundung dar. Sie ist
damit eine ideale Mdglichkeit, das Potential des Strahlungstransfermodells SARTre aufzuzeigen.

Zur Validierung von SARTre wurden MIPAS-Limbbeobachtungen simuliert und realen MIPAS-Spektren
gegeniibergestellt. Aus dem Datenbestand des Ingtituts fir Meteorologie und Klimaforschung (IMK)
wurde ein Scan vom 17. Juli 2003 Uber der arabischen Halbinsel ausgewahlt, dessen Sweep 13 (nominae
Tangentenhthe 15 km) deutliche spektrale Signaturen zeigt, die nur durch hohe Wolken hervorgerufen
sein koénnen:

o die Kontinuumsbereiche des Spektrums weisen deutlich erhdhte Strahldichten auf,

e im Bereich beispielsweise der Wasserlinien, die in dieser Hohe ,normalerweise” in Form relativ
schmaler Emissionglinien in Spektren auftreten, werden breitere Absorptionglinien beobachtet.
(vgl. Abb. 3-19)

Fir die Validierung wurden drei spektrale Fenster ausgewahlt. |hre Gemeinsamkeit besteht darin, dass sie
jeweils mindestens eine Wasserlinie enthalten. In Hinblick auf mogliche Ableitbarkeit von Informationen
zu Teilchendichte, TeilchengrdfRe und evtl. auch Tellchenform wurden die Fenster Ulber den Bereich der
Eisabsorptionsbande im atmosphérischen Fenster um 10 um verteilt: je ein Spektralbereich liegt im
Zentrum der Absorptionsbande (um 830 cmY), in deren Flanke (um 950 cm™) und auRerhab der
Absorptionsbande (um 1225 cm™). Die Modellierung mit SARTre basiert auf am IMK abgel eiteten Gas-
und Temperaturprofilen. Die optischen Eigenschaften der Eisteilchen wurden der Datenbank von Yang et
al. (2005) entnommen, wobel zundchst Eissdulen angenommen wurden. Die GroRenverteilung der
Eispartikel wurde entsprechend der auf Heymsfiedld und Platt (1984) beruhenden Parametrisierung von
Liou (1992) bestimmt.
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Abb. 3-19: Gemessenes MIPAS-Spektrum (schwarz) im Vergleich zu SARTre-modellierten Strahldichten fir
Limbbeobachtung mit nominaler Tangentenhéhe 15 km (Sweep 13) in den drei ausgewdahlten Fensterbereichen. In
grin ist die Simulation fir den clear sky Fall dargestellt, in Rotténen optisch verschieden dicke Zirren (t = 0.002-
0.008). Bei ca 828 cm®, 948 cm® und 1225 cm® sind die Wasseremissions- (im clear sky Fall) bzw.
Absorptionslinien (in den Wolkenfélen und dem Messspektrum) sichtbar.
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Abb. 3-19 zeigt die aktuellen Simulationsergebnisse, in denen zunéchst die optische Dicke der
Zirruswolke soweit wie ,manuell* mdglich bestimmt werden sollte, im Vergleich zu den gemessenen
Spektren. Die Simulation fir Wolke NOO5 mit einer optischen Dicke von 1=0.005 stimmt sowohl fir
einzelne spektrde Merkmale (Wasserabsorptiondinien) als auch auRerhalb der Linien im
Kontinuumsbereich in alen drei spektralen Fenstern recht gut mit der Messung tiberein. Diese geschétzte
optische Dicke liegt im Bereich von subvisiblen Zirren und korrespondiert damit mit zeitnah am selben
Ort aufgenommenen MODI S-Daten, auf deren Grundlage keine Zirren detektiert wurden.

Weitere Untersuchungen zeigen, dass die Mdglichkeiten des beschriebenen Verfahrens bei Weitem noch
nicht ausgeschopft sind. So reagieren die Spektren sehr sensitiv auf die angenommene
TeilchengrofRenverteilung und die Teilchenform. Auch kénnten mit Sicherheit unter Einbeziehung der
folgenden Sweeps (mit geringeren Tangentenhohen) des gleichen Scans und bei Anwendung verfeinerter
Retrievalmethoden weitere Eigenschaften der Wolke préaziser bestimmt werden.
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3.12 Abschlussvon COBI/DEKLIM und Ausblick
G. Schwarz, A. Drescher

Im Projekt COBI (,Der Cold Bias in Moddlen der Allgemeinen Atmosphérischen Zirkulation®;
Koordinator: Prof. R. Sausen, DLR-Institut fir Physik der Atmosphére, Details siehe Jahresberichte 2003
und 2004) sollte versucht werden, die Ursache von in globalen Klimamodellen systematisch zu niedrig
modellierten Temperaturen im Bereich der extra-tropischen Tropopause zu finden. Im Jahr 2005 fand das
Projekt mit der Présentation der COBI-Abschlussergebnisse beim DEKLIM-Abschluss-Symposium, (10.-
12. Mai in Leipzig) sein erfolgreiches Ende.

Der Anteil von IMF-AP an COBI bestand in der Bereitstellung klimatol ogischer Wasserdampfprofile aus
MIPAS-Messungen. Die Profile wurden as Monatsmittel in vorab definierten Breiten- und
Léangenintervallen erzeugt. Neben Wasserdampfprofilen wurden auch andere Spurengase analysiert, um
weitere Effekte zu untersuchen. Sehr eindrucksvoll fallt in den Ergebnissen vor alem die
Unterschiedlichkeit der atmosphérischen Verhaltnisse einzelner Spezies auf der Nord- und Stidhal bkugel
in spiegelbildlichen Jahreszeiten auf. Exemplarisch verdeutlicht dies Abb. 3-20 anhand von
Temperaturprofilen.

Aufbauend auf die fir COBI benutzte Software wurde der Kerndatensatz von MIPAS im Nominal betrieb,
der den Zeitraum von Dezember 2002 bis November 2003 abdeckt, mit einem leicht modifizierten
Breitenbereichsraster und bezogen auf dreimonatige Mittelwerte nochmals prozessiert. Diese neu
erzeugten Profil-Mittelwerte wurden al's Ubersichten benutzt, um die Validierung von MIPAS innerhalb
der von der ESA dafir ins Leben gerufenen Arbeitsgruppe zu unterstiitzen und die abschlief3enden
Ergebnisse besser zu verstehen. Dabel wurden nicht nur Mittelwerte von Temperatur und Ozon, sondern
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auch RM S-Statistiken der Profilverlaufe (d.h. Wurzeln aus den Abstandsquadraten von den Mittelwerten
geteilt durch Anzahl der Profile) zusammengestellt und mit bereits vorliegenden Klimatologien der
Universitdt Leicester verglichen. Es ergaben sich sowohl sehr gute Ubereinstimmungen als auch
Unterschiede der beiden Datensétze. Die endguiltigen Resultate wurden schliefdlich Ende 2005 im Rahmen
der MIPAS-Validierung vorgestel It und sollen in eine ACP-V ertffentlichung einflieen.
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Abb. 3-20: Zonale Verteilung von Temperaturprofilen im Dez. 2003 bei 60 Grad Nord (oben: Auftreten
stehender Wellen) und 60 Grad Sud (unten: mit nur geringen zonalen Unterschieden)

Zur Veranschaulichung der Ergebnisse dient die Abb. 3-21. Dort sind in der linken H&lfte verschiedene
Temperatur-Mittelwertprofile fir den klimatologischen Zeitraum Mérz bis Mai im Bereich von 0 bis 20
Grad sudlicher Breite dargestellt, die neben MIPAS auch von weiteren Instrumenten stammen (aus
Grinden der Ubersichtlichkeit wurde keine genaue Zuordnung vorgenommen). Man erkennt Differenzen,
die sich vor alem aus der unterschiedlichen Verwendung von Daten der Tag- und der Nachtseite sowie
der drtlichen und zeitlichen Verteilung der zugrunde liegenden Messungen ergeben. Daneben sind auf der
rechten Seite zwel herausgegriffene Verlaufe von RMS-Profilen ebenfalls verschiedener Instrumente
gezeigt. Wie man sieht, treten in diesem Fall zwar Unterschiede im Profilverlauf, jedoch nicht in der
GroéRenordnung der RMS-Werte auf.
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Abb. 3-21: Vergleich von Mittelwertprofilen verschiedener Instrumente mit unterschiedlichen
Beobachtungszeiten

3.13 Die Atmospheric Dynamics Misson — ADM
D. Huber, K. Reissig, K. Schmidt, J. Wauer

Die Atmospheric Dynamics Mission (ADM) ist eine der zukinftigen Earth Explorer Missionen der ESA.
Nach gegenwaértigen Planungen soll ihr Start im September 2008 erfolgen. Hauptziel von ADM ist die
Bereitstellung von globalen Datensdtzen wichtiger atmosphérischer Groéfien, insbesondere eines
dreidimensionalen Windfeldes. Diese Datensétze werden ein genaueres Studium des Gleichgewichts und
der Zirkulation der Windenergie ermdglichen. Die Informationen aus den Messungen werden zu einer
V erbesserung der atmosphérischen Modelle und Anaysen fihren, was wiederum einen grofden Fortschritt
in der numerischen Wettervorhersage (NWP), spezidll in der Langzeitvorhersage, zur Folge haben wird.

Das Kernstiick von ADM-Aeolus ist das Atmospheric Laser Doppler Instrument ALADIN, ein Direct
Detection Lidar, welches sich aus zwei Empfangern zusammensetzt: einem ,fringe-imaging” Fizeau
Spektrometer zur Analyse der Riickstreuung an Aerosolen und Wolken und einem ,,double-edge” Fabry-
Perot Spektrometer zur Analyse der Rickstreuung an Molekllen. Die damit gewonnenen Daten werden
in mehreren Schritten von Rohdaten zu L2B-Daten aufbereitet, welche dann in Wettervorhersagemodelle
assimiliert und dort zu L2C-Daten prozessiert werden koénnen. In der ADM-Prozessorkette treten
folgende Produktlevel auf:

L1A: geolokalisierte Rohdaten

L1B: kalibrierte, geolokalisierte Rickstreusignale und erste Windprofile

L2B: mit zusétzlichen meteorol ogischen Informationen korrigierte L 1B-Daten
L2C: Resultat der Wettervorhersagemodelle.

Zusétzlich werden die L1B-Daten auch zur Berechnung von L2A-Daten, die weitere geophysikalische
Parameter wie optische Dicke, Ruckstreukoeffizienten oder Wolkenklassifizierung enthaten,
herangezogen.
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Im Rahmen der Prozessorenentwicklung arbeiten CNRS, DLR, ECMWF, KNMI und Météo France in
verschiedenen Studien eng zusammen, wobei das IMF-AP federfihrend die Studie zu den L1B-Daten
Ubernommen hat. DLR-IPA leistet einen wesentlichen Beitrag bei der Durchfiihrung von Boden- und
Flugkampagnen. Mit enem Direct Detection Lidar &hnlich ALADIN werden boden- und
flugzeuggestiitzte Messungen durchgefiihrt. Damit stehen reale Daten zur Verifizierung der Prozessoren
bereits vor dem Start des Satelliten zur Verfligung.

ADM-Aeolus im ESA-Auftrag

Hier waren die Arbeiten in der ersten Hélfte des Jahres 2005 vor alem gepréagt vom Review
umfangreicher Dokumente. Einer der wesentlichen Meilensteine war der erfolgreiche Abschluss dieses
Prozesses bzgl. der Processor Design-Dokumente und des Detailled Processing Models, d.h. der
detaillierten Algorithmenbeschreibung. Der Abschluss dieser Arbeiten war Startschuss fir den
industriellen Partner MacDonald & Dettwiler (MDA), um die Implementierung des End-to-End
Simulators (E2S) und des Level 1B Prozessors zu beginnen. Parale dazu wurden im DLR
Sensitivitatsanalysen mit dem DLR-eigenen End-to-End Simulator (DE2S) durchgefihrt. Der
Schwerpunkt lag hierbei auf der Auswertung der Signale des Fizeau-Spektrometers. Dazu wurden
verschiedene Algorithmen zur Windbestimmung, insbesondere des sogenannten Mie-Core Algorithmus
im DE2S implementiert und unter verschiedenen Signal-Rauschverhaltnissen (SNR) getestet:

o Korrdationsagorithmus basierend auf Gaul3- und Lorentzfunktion

e Maximum-Likelihood Schétzer zur Bestimmung der Peakposition

e Downhill Simplex Verfahren, bei dem sowohl die Peakposition as auch Full-Width-Half-
Maximum als nicht-lineare Parameter und Peakheight und Offset als lineare Parameter iterativ
bestimmt werden.

Weiter wurden Algorithmen zur Bestimmung des SNR und der Backscatter-Ratio getestet. Aus den
Ergebnissen dieser Sendtivitdtsanalysen und den zusédtzlichen Anforderungen der L2A/L2B-
Prozessierung wurde ein neues L1B-Produkt, zusammen mit der erforderlichen Dokumentation,
erarbeitet. Dieses dient als Grundlage in den Verhandlungen mit der Industrie zur néchsten Level 1B-
Prozessorversion.

Neben den Sensitivitdtsanalysen konnte ab September auch die erste operationelle Version des von der
Industrie gelieferten E2S und Level 1B Prozessors Ulbernommen werden. Nach funktionellen Tests
begannen im DLR Arbeiten an diesem industriellen Prozessor mit dem Ziel, das neu definierte Produkt
und die verbesserten bzw. erweiterten Algorithmen in diesen Prozessor zu integrieren. Damit werden wir
einen Prototyp erhalten, der zwel Ziele verfolgt. Einerseits sollen mit diesem Prototyp Referenztestdaten
far die Industrie erzeugt werden, um eine korrekte Implementierung seitens der Industrie in den
operationellen Prozessor sicherzustellen. Andererseits bendtigen die an der L2A/L2B- Studie beteiligten
Teams L 1B-Produkte im neuen Format, um mit der Implementierung der L2A/L2B- Prozessoren und den
begleitenden Sensitivitétsanalysen beginnen zu kénnen.

Das Virtuelle Labor (VL) als Kommunikationsplattform

Die Erzeugung der Produkt- und Testdaten sowie ihre Verteilung waren in der vorliegenden
Konfiguration der Studienpartner moglichst optimal zu gestalten. Als besonders geeignet erwies sich
hierfir schliefdlich die Plattform des Virtuellen Labors, in dem ein ADM-Fachlabor eingerichtet wurde.
Wichtige Meilensteine betrafen diesbeziiglich die Einbindungen des von der Industrie gelieferten sowie
der ersten Version des vom DLR erweiterten L1B-Prozessors. Unter Nutzung der VL-Funktionalitdten
waren die L2A- und L2B-Teams vom Ballast Ublicher Installationsprobleme freigestellt und konnten
entsprechende Testdaten erzeugen. Diese sehr positiven Aspekte der VL-Nutzung lief3en eine effiziente
Kommunikation zwischen den Prozessorentwicklungsteams entstehen.

DLR-internes Teilprojekt
Auch im Rahmen des DLR-internen Projektes wurden im Berichtszeitraum Fortschritte erzielt. Hierzu
zéhlen

¢ Implementierung erster Module eines DLR-eigenen Referenzprozessors zur Auswertung der Mie-
Signale und ihre Integration in das ADM-Fachlabor des VL

o Implementierung eines Java-Tools, dem Smulation Data Manager, mit dessen Hilfe reade
Atmosphérendaten (bereitgestellt vom KNMI) in das Eingabeformat des industriellen E2S
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konvertiert werden konnen. Mit diesen so erzeugten Daten lasst sich der Level 1B-Prozessor
lange vor dem Start der Mission unter realistischen Rahmenbedingungen testen.

e Entwicklung einer ersten Version ener Visualiserungstoolbox zur Darstellung von
Windparametern (Abb. 3-22). Beispiel sweise lassen sich HLOS-Windgeschwindigkeiten sowohl
zweidimensiond a's auch dreidimensional darstellen.
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Abb. 3-22: Farbcodierte Windgeschwindigkeiten einer Messung aus einem simulierten L 1B-Produkt

314 FitMAS-Analyse von Laborspektren
F. Shreler

Eine wichtige Vorraussetzung fir die Fernerkundung der Atmosphére (allgemeiner: gasformiger Medien)
mit spektroskopischen Methoden ist die Kenntnis der Absorptions- und Streueigenschaften der Molekile.
Bereits seit einigen Jahrzehnten werden daher die wesentlichen Linienparameter (Ubergangsfrequenzen,
Linienstérken, Linienbreiten, usw.) der im Mikrowellen-, IR- bis UV-Spektralbereich absorbierenden
Gase wie H,O, CO, Os; usw. in entsprechenden Datenbanken gesammelt. Obwohl die neuesten
Ausgaben der HITRAN- und GEISA-Datenbasis mit jeweils mehr als 1.6 Millionen Linien von tber 30
Molekilen bereits sehr umfangreich sind, ist eine Erweiterung und Verbesserung auch in Blick auf die
zunehmende Qualitét gegenwartiger und zukiinftiger FE—Sensoren unabdingbar.

Die Abteilung IMF-EV betreibt seit fast 20 Jahren ein hochaufl6sendes Fourier Transform Spektrometer
BRUKER IFS 120 HR einschliefdich kuhl- bzw. heizbarer Einfach- bzw. Vielfachreflektions-
Absorptionszellen sowie der chemischen Ausstattung zur Generierung und Charakterisierung der zu
untersuchenden Spezies. Im Rahmen verschiedenster nationa (z.B. DLR, HGF, BMBF) und international
(z.B. ESA, EU) geforderter Projekte wurden mit dieser Anlage eine Vielzahl von Gasen (CO, CO,, O,
ClO, ClI,0,, HOCI, CIONO,, BrO, OH, H,0, H,0,, HO,, NO, NO2, N,Os, usw.) untersucht, wobei ein
Grofdteil der Daten in den HITRAN-, GEISA- und JPL-Datenbasen aufgenommen wurde (Birk, 2001).

Wesentlicher Bestandteil der umfangreichen Analyse-Software ist FitMAS (Fit Molecular Absorption
Spectra), ein Programm zur Bestimmung molekularer Linienparameter aus gemessenen Absorptions—
Spektren mittels eines nichtlinearen Least-Squares-Fits. Dabei ist die an das beobachtete Spektrum
anzupassende Modellfunktion als Fatung der monochromatischen Transmisson mit ener
instrumentellen Linien-Profil-Funktion (spectral response function) definiert. Weitere Aspekte beinhalten
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o Least-Squares. gedampfter Gauss-Newton-Algorithmus oder Levenberg-Marquardt (trust region)
Algorithmus aus MinPack.

e Linienprofil-Funktionen: Lorentz, Voigt, Rautian oder verallgemeinerter Rautian zur
Beschreibung von Druck- und Doppler-Verbreiterung und Stof3-Verengung. Die Berechnung der
Voigt- bzw. Rautian-Profile erfolgt mit Hilfe rationaler Naherungen fur die komplexe
Fehlerfunktion.

e Instrumentelle Linienprofil-Funktion (ILS): sinc (entsprechend der endlichen optischen
Wegdifferenz des FTS), SincBox (zusétzliche Berticksichtigung der endlichen Blendendffnung)
oder phasengestoérter sinc.

e Analytische Berechnung der Jacobi-Matrix (Ableitungen nach den Fit-Parametern)

e Exakte Berechnung des Faltungsintegrals

e Gruppen eng benachbarter Linien kénnen als Multipletts behandelt werden, d.h. relative
Linienpositionen bzw. -Starken werden festgehalten.

e Die zu fittenden bzw. festzuhaltenden Linienparameter (Position, Stérke, Druckverbreiterungs-
und Stofl3-V erengungs-K oeffizienten, druck-induzierte Linienverschiebung) kdnnen fiir jede Linie
individuell gewahlt werden.

e Zusétzlich kdnnen — bei entsprechend gewdhliter ILS — der Durchmesser der Blende bzw. die
Phase sowie eine Baseline (als Polynom der Wellenzahl mit zu bestimmenden Koeffizienten)
gefittet werden.

e Zur Initialisierung kénnen Linienparameter aus der HITRAN, GEISA- oder JPL-Datenbasis
oder aber auch aus einer einfachen Peakliste eingel esen werden.

e FitMAS kann sowohl im , Batch-Modus* als auch interaktiv mit einer graphischen Oberfléche
betrieben werden. Neben Standardfunktionen wie Zoomen, Scrollen, usw. erméglicht die auf
PGPlot baserende Graphik die Definition des zu fittenden Mikrowindows und das An-
/Ausschalten der zu fittenden Parameter jeder einzelnen Linie.

FitMAS wurde ausgiebig im Rahmen einer Kooperation mit dem Steacie-Institute for Molecular Science
(NRC, Ottawa) mit einem vergleichbaren Programm von J. Johns (Johns et al., 1994) sowie im Rahmen
einer ESA-Studie mit Programmen des Rutherford-Appleton-Laboratory validiert.

Im Rahmen eines durch die DFG und durch das Centre National Pour la Recherche Scientifique et
Technique (CNRST, Marokko) geforderten Kooperations-Projektes Bestimmung von Linienparametern
reiner Rotationsiibergange von Ozon mit Prof. M. Badaoui (Institut Agronomie et Veterinaire Hassan |1,
Rabat) sollen Ozon-Spektren im fernen Infrarot ausgewertet werden, die mit dem Bruker-FTS bel
verschiedenen Driicken, Temperaturen und Gas-Mischungen gemessen wurden (Birk und Wagner, 1997).
Ziel ist hierbei insbesondere die Verbesserung der Genauigkeit von Linienverbreiterungsparametern
einschliefdich ihrer Temperaturabhangigkeit. Ein wichtiger Aspekt des Forschungsaufenthalts von Prof.
Badaoui am DLR-IMF im Frihsommer 2005 sowie des Gegenbesuchs in Rabat Mitte September des
gleichen Jahres war der Vergleich der von beiden Seiten entwickelten Auswerte-Programme FitMAS und
»Chain of Programs* (Badaoui and Alaoui Elbelghiti, 2005). Bei den im Vergleich betrachteten Linien
wurden Ubereingtimmungen bei den Linienstarken und Druckverbreiterungs-Parametern von 1%. und
besser erzielt.

Abb. 3-23 zeigt den Ergebnisplot von FitMAS fir einen Fit eines Ozonspektrums (T=296.3K, p=86.8mb,
pO3=35.8mb): Es wurden insgesamt 18 Parameter gefittet: Position, Starke und
Druckverbreiterungskoeffizient der vier stérksten Linien, Linienstérken von vier mittelstarken Linien
sowie Durchmesser der Blende und Basidinie.
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x> = 2.275E-04

Abb. 3-23: FitMAS-Ergebnisplot (Details siehe Text)
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315 Sebstkonsistenter Green-Funktionsformalismusfir die Lichtstreuung
T. Rother

In der Vergangenheit wurden eine ganze Reihe unterschiedlicher numerischer Verfahren entwicket, mit
denen das Streuverhalten nichtsphérischer Teilchen ohne zusétzliche Naherungen analysiert werden kann.
Erwahnt seien in diesem Zusammenhang die V olumenintegral verfahren, die
Oberflachenintegralverfahren und die verschiedenen T-Matrix-Methoden. Diese Verfahren unterscheiden
sich zum Teil betrachtlich in den zugrunde liegenden Lésungskonzepten, und entsprechend
widerspriichlich werden die Vor- und Nachteile der jeweiligen Methode in der aktuellen Literatur
diskutiert. Das erschwert insbesondere , Neueinsteigern” in die Thematik der Lichtstreuung die Auswahl
des fir ihre Zwecke glnstigsten Verfahrens. Um diesen Diskussionen eine einheitliche mathematische
Basis zu schaffen von der aus man sich die unterschiedlichen Methoden erschlief3en kann, wurde der
Selbstkonsistente Green-Funktionsformalismus (SGFF) entwickelt (Details siehe Rother 2005a,b). Dieser
lehnt sich eng an den aus der Quantenstatistik und Quantenel ektrodynamik bekannten Formalismus an
und gestattet eine gréRtmogliche Systematisierung sowie eine strenge Trennung der mathematischen,
numerischen und physikalischen Aspekte der jeweiligen Methode.
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Abb. 3-24: Die drei Elemente des selbstkonsistenten Green-Funktionsformalismus und deren Beziehung
Zu den numerischen Verfahren der Lichtstreuanalyse

Ausgangspunkt des SGFF ist die Formulierung des Huygens-Prinzips mit Hilfe von Greenfunktionen.
Dazu wurde in geeigneter Weise ein Wechsd wirkungsoperator Wr definiert, der in enger Beziehung zur
Waterman’ schen T-Matrix steht. Mit dessen Hilfe sind wir in der Lage, die dem jeweiligen Streuproblem
zugeordnete Volumengreenfunktion (Gr.) bzw. die dazu aquivalente Oberfldchengreenfunktion (Ggr)
durch eine geeignete Reihenentwicklung nach aus- und einlaufenden Eigenldsungen der Helmholtz- bzw.
Vektorwellengleichung darzustellen. Diese drei Elemente, Wy, Gr. und Gyr, sind die zentralen Elemente
des SGFF, die jeweils in enger Beziehung zu den T-Matrix-Methoden, den Volumenintegralverfahren
bzw. den Oberflachenintegralverfahren stehen (siehe Abb. 3-24). Eine Vielzahl der bisher entwickelten
numerischen Verfahren sind lediglich konkrete numerische Realisierungen des jeweiligen Operators.
Generell wird im SGFF vorausgesetzt, dass die Greenfunktion des freien Raumes (Go) bekannt ist,
beispielsweise in Form der bekannten Reihenentwicklung in Kugelkoordinaten.

Neben einer systematischen Darstellung verschiedener Klassen numerischer Verfahren gestattet der
SGFF aber auch die iterative Losung des Streuproblems auf der Basis der sogenannten Lippmann-
Schwinger Gleichung. Diese konnte fir alle drei Operatoren abgeleitet werden. Damit kann u.a. auch der
Einfluss von Oberfl&chenrauigkeiten auf das Streuverhalten nichtsphérischer Teilchen untersucht werden.
Die  Lippmann-Schwinger Gleichungen bieten  dariiber hinaus die  Mdglichkeit,
Strahlungstransfergleichungen aus den zugrunde liegenden elementaren Streuprozessen abzuleiten, was
insbesondere fur stark inhomogene Streuer von Interesseist.

Als Konsequenz des abgeleiteten Huygens-Prinzips zeigt sich, dass Streuexperimente prinzipiell in zwel
unterschiedlichen Szenarien durchgefiihrt werden kénnen, welche zu unterschiedlichen Aussagen fihren.
Das konnte insbesondere fir die Interpretation von Mikrowellen-Analogmessungen weitreichende



Konsequenzen haben. Solche Messungen sind gerade in der Fernerkundung oftmals die einzige
Moglichkeit, verladliche Streudaten zu generieren.
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3.16 Streudatenbank fir nichtspharische Teilchen
J. Wauer

Die Streuung elektromagnetischer Wellen an nichtsphérischen, dielektrischen Teilchen gewinnt auch in
der Fernerkundung der Erdatmosphéare zunehmend an Bedeutung. Erwdhnt seien beispielsweise
Untersuchungen zur Klimawirksamkeit von Wistenstaub oder Zirruswolken. In Ersterem spielen
trockene, nichtsphérische Mineralteilchen eine wichtige Rolle, in Letzterem nichtsphérische Eiskristalle.
Das Vorhandensein nichtsphérischer Teilchen im Messvolumen kann mit modernen Lidar-Messverfahren
durch die Messung der Depolarisation direkt nachgewiesen werden. Aber auch indirekte Messungen
liefern zunehmend Hinweise auf die Notwendigkeit, nichtsphérische Streueffekte zu berlicksi chtigen.

Dem steht bisher entgegen, dass die Modellierung nichtsphérischer Streuprozesse mit einem erheblich
grofReren Aufwand verbunden ist, als es bei den sphérischen Streuprozessen im Rahmen der Mie-Theorie
der Fall ist. Das betrifft einerseits den rechentechnischen Aufwand, der auch mit den heute zur Verfligung
stehenden Rechnern noch weit davon entfernt ist, direkt im ,,on-line“-Betrieb durchgefiihrt werden zu
koénnen. Das betrifft aber auch das wesentlich komplexere Konvergenzverhaten der zur Verfligung
stehenden Verfahren, die einem mit der dahinterliegenden Methodik nicht vertrauten Nutzer das
Einschdtzen der Genauigkeit und Sinnhaftigkeit erzielter Ergebnisse betréchtlich erschweren. Eine
Streudatenbank nichtsphérischer Teilchen mit definierter Genauigkeit kann hier Abhilfe schaffen und den
Nutzer sowohl vom rechentechnischen Aufwand as auch von der Kontrolle der Genauigkeit der
Streumodelle entlasten.

Physikalische Sruktur

Die erste Ausbaustufe der geplanten Streudatenbank orientiert sich an den Erfordernissen des Projektes
SAMUM (sieh Kap. 3.18), insbesondere aber an den Lidar-Messungen des IfT und des MIM  mit ihren
Mehrkana-Lidaren. Die Wahl der Parameter wurde in Vorgesprachen abgestimmt. Die Struktur der
Datenbank gestattet jedoch zukiinftig beliebige Erweiterungen innerhalb des Glltigkeitsbereiches der
verwendeten Methodik.

Eine Besonderheit in der Fernerkundung ist die in der Regel nicht vorhandene Kenntnis Uber die
Orientierung der Streuer im Messvolumen. Es ist deshalb sinnvoll, das Streuverhaten eines einzelnen
Teilchens Uber ale Orientierungen zu mitteln. Der hier entwickelten Streudatenbank liegt deshalb die
einschrankende Annahme zu Grunde, dass alle mdglichen Orientierungen gleichberechtigt sind, d.h., dass
keine Vorzugsrichtung existiert bzgl. der sich die streuenden Teilchen ausrichten.

Diein der Streudatenbank abgelegten physikalischen Grofen sind:

Phasenfunktion im Streuwinkelbereich (0°,180°)
Extinktionseffizienz (orientierungsgemittelt)

Streueffizienz (orientierungsgemittelt)

Absorptionseffizienz (orientierungsgemittelt)

Einzel streualbedo (orientierungsgemittelt)

Ruckstreueffizienz (orientierungsgemittelt, direkt- und depolarisiert)
Asymmetriefaktor.

Parameterbereich der Datenbank
In der ersten Ausbaustufe der Datenbank beschranken wir uns auf Rotationsellipsoide, deren Randkurven
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X 2 2 2
durch (_) +(Xj +(Ej -1

b b a
definiert sind. Zur Beschreibung der Partikel benutzen wir anstelle der Halbachsen a und b das
Aspektverhaltnis a/b sowie den Grofenparameter Kreq ), auf den sich das Streuproblem skalieren |&sst.
Der effektive Radius reqyy) ist hierbei der Radius der Kugel mit dem gleichen Volumen wie der Streuer,

und k steht fir die Wellenzahl des einfallenden Lichts. Bezliglich des Aspektverhaltnisses und der
Brechzahl n berechnen wir die Streueigenschaften an folgenden diskreten Werten:

Re(n) 1.33 1.4 15 16 1.7 1.8 1.9 2.0
Im(n) 0 0,001 | 0,005 0,01 0,03 0,05 01
alb 0.67 0.77 0.87 1.15 1.3 15

Tabelle 3-3: Fir Streudatenbank genutzte Aspektverhédltnisse sowie Real- und Imaginérteil der Brechzahl

In der ersten Ausbaustufe der Datenbank ist die obere Grenze des GrolRenparameters durch Kreq) = 40
gegeben. Dies bedeutet, dass beispielsweise bei folgenden Wellenldngen Streuer bis zu den zugehérigen
effektiven Radien r™(\) durch die Datenbank erfasst werden:

A[pm] )|
0.355 2.26
0.4 2.54
0.531 3.38
0.71 4.52
0.8 5.09
1.064 6.77

Tabelle 3-4: Effektive Radien der Streuer als Funktion der Wellenlédnge

Aktueller Sand der Berechnungen
Als erste Ergebnisse liegen alle Streugrofien fiir GroRenparameter bis kreqy=20 vor. In Abb. 3-25ist die
Grofize

O_gack /( O_(l:;_ack + O'g::k )

Ir

d.h. das Verhdltnis des depolarisierten Anteils der Riickstreueffizienz zur gesamten Riickstreueffizienz als
Funktion des Aspektverhdtnisses und des Grolenparameters gezeigt (afj’i?‘:k - direkt polarisierter Anteil

der Ruckstreueffizienz), welche fir Lidar-Messungen und Radar-Riickstreuung von Bedeutung ist.
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Abb. 3-25: Verhdtnis des depolarisierten Anteils der Rickstreueffizienz zur gesamten Rickstreueffizienz
als Funktion des Aspektverhdltnisses a/b und des GrélRenparameters kr fur den Brechungsindex n=1.3

3.17 Retrieval von Spurengasemissionen tber Waldbr&nden
M. Hel3, F. Schreier

Die Ableitung von Spurengaskonzentrationen Uber Vegetationsfeuern aus Messungen flugzeug- oder
satellitengetragener |R-Spektrometer gehort seit vielen Jahren zu den Arbeitsgebieten der Abteilungen AP
und EV des IMF. Im Rahmen einer ESA-Studie wurde der Retrievalagorithmus PyReS (Prototype
Retrieval System), incl. feuerspezifischer Datenfusion von IR-Spektrometer und IR-Imager entwickelt
(siehe Jahresbericht 2002 sowie Schreier et al. 2002). Im vergangenen Jahr konnten damit erstmals reale
Satellitendaten (Kombination aus AIRS und MODIS) ausgewertet werden. Dabei ergab sich die
Notwendigkeit, die Retrievalmethodik weiter zu verfeinern. Deshalb wurde das V erfahren im Berichtg ahr
um folgende Punkte erweitert:

« Aufeinanderfolgendes Retrieval einer Vidzahl von Spektren und damit die Verarbeitung ganzer Orbits
oder granules. Diese Option wurde auch zur Verarbeitung von SCIAMACHY -IR-Spektren mit Hilfe
von PyReS benutzt (s. Kap. 3.8).

o Seguentielles Retrieval: verschiedene Parameter konnen nacheinander in verschiedenen
Spektralbereichen abgeleitet werden. Dabel ist es mdglich, die resultierenden Parameter eines
Retrievalsin eéinem Spektralbereich, beispielsweise die Bodentemperatur, als Input fir ein Retrieva in
einem anderen Spektral bereich, beispiel sweise der CO-Konzentration, zu verwenden.

o Fehlerbetrachtung: die Berechnung des Retrievalfehlers aus der Kovarianzmatrix unter Verwendung
des Retrievalresiduums. Der so berechnete Fehler entspricht einer Anderung des abgeleiteten
Parameters, die gerade so grof ist, dass sie eine Anderung des modellierten Spektrums von der Grofe
des Residuums hervorrufen wirde.

Die Ableitung von Spurengasemissionen erfordert die Messung von Gaskonzentrationen moglichst dicht
Uber dem Feuer, oder zumindest innerhalb der Abgaswolke. Zur Bestimmung geeigneter Spektralbereiche
wurden daher héhenabhangige Ableitungen (Anderung der spektralen Strahldichte bei einer gegebenen
Anderung eines Atmosphéren-Parameters) fir verschiedene Atmosphérenmodelle mit und ohne Feuer
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und fur mehrere relevante Parameter berechnet. Ein Beispiel einer solchen Sensitivitdtsrechnung fir CO
bei einer Midlatitude Summer Atmosphere (MLS) im Spektralbereich ab 2180 cm-1, wie er bel AIRS zur
Verfugung steht, ist in Abb. 3-26 dargestellt. Es ist daraus zu entnehmen, dass das Maximum der
Gewichtsfunktionen von CO immer bei etwa 5 km Hohe liegt, weshalb aus diesen Messungen keine
direkte Feueremissionsmessung unter Verwendung der Datenfusion mdglich ist. Es ist aber sehr wohl
maoglich, die CO-Konzentration in ca. 5 km Hohe abzuleiten. Dazu werden im Spektralbereich 2180 -
2210 cm™* fir jedes Spektrum gleichzeitig vier Parameter angepasst, und zwar die Bodentemperatur sowie
Skalierungsfaktoren fur die Hohenprofile von Temperatur bzw. CO- und H,O-Konzentration.
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Abb. 3-26: Gewichtsfunktionen von CO in einer MLS-Atmosphére, gerechnet fur
AIRS. Die grofdte Sensitivitét tritt jeweils ungeféhr in 5 km Hohe auf.

Abb. 3-27 illustriert Ergebnisse eines solchen Retrievals aus AIRS-Spektren des 14. August 2003. An
diesem Tag ereignete sich an der Siidkiiste von Portugal ein gro3er Waldbrand. Im linken Teil von Abb.3-
27 erkennt man die abgeleiteten Bodentemperaturen. Das Pixel, das das Feuer enthdlt, ist deutlich
erkennbar. Die vergleichsweise niedrige Temperatur von 327 K erklart sich daraus, dass das Feuer nur
etwa 2.5 % der Flache des Spektrometer-Gesichtsfeldes ausfillt (berechnet von DLR-OS aus MODIS-
Daten). Rechts ist in Abb. 3-27 die CO-Wolke zu sehen, welche sich in der Hohe im Laufe der Zeit
Richtung Nordosten ausgebreitet hat. Die Retrieval-Fehler der CO-Werte liegen typischerweise zwischen
10% und 15%, die Fehler der Temperaturwerte im Promillebereich (entsprechend ~ 0.5 K). Die Werte der
MLS-Atmosphére, die als Startwerte verwendet wurden, betragen 0.13 ppm CO in 5 km Hohe bzw. 300
K Bodentemperatur. Das entspricht in beiden Fallen etwa der blauen Farbe in den Abb. 3-27. Schliefdlich
verdeutlicht Abb. 3-28 exemplarisch fir das,, Feuerpixel* im Stdwesten Portugals ein gefittetes Spektrum
zusammen mit dem Messspektrum und dem Anfangswert des Retrievals (initial guess).

Dadas eigentliche Ziel dieser Untersuchungen die Bestimmung von Spurengasemissionen (z.B. CO,, CO,
CH,) aus Vegetationsfeuern ist, sind weitere Studien fir spektral hoherauflésende Spektrometer
erforderlich. Diese sollen es zukiinftig erlauben, Informationen auch aus tiefer liegenden Schichten der
Atmosphére zu erhalten.
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Abb. 3-27: Links: Bodentemperaturen, abgeleitet aus AIRS-Spektren vom 14. August 2003. Rechts: CO
Konzentrationen in 5 km Hohe, abgeleitet aus AIRS-Spektren vom 14. August 2003.
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Abb. 3-28: Gemessenes (schwarz), gefittetes (rot) und initial-guess-Spektrum (griin) des Feuer-
Pixels im Stidwesten Portugals. Die Pfeile bezeichnen die Spektral punkte mit hdchster Sensitivitét
fur CO, wie siein Abb. 3-26 zu sehen sind.
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3.18 Saharan Mineral Dust Experiment — Ein Uberblick iber Teilprojekt 2
S Otto, T. Trautmann

Am Verbundprojekt Saharan Mineral Dust Experiment (SAMUM), das die optische Wirksamkeit sowie
den globalen Transport von Mineralstaub experimentell und auf der Grundlage von Simulationen
untersucht, sind die Einrichtungen

Institut fir Physik der Atmaosphére des DLR — Oberpfaffenhofen
Institut fir Methodik der Fernerkundung des DL R — Oberpfaffenhofen
Leibniz-Institut fir Tropospharenforschung — Leipzig

MPI fir Biogeochemie Jena

Institut fiir Meteorologie der Universitat Minchen

Institut fir Physik der Atmosphére der Universitat Mainz

Institut fir Mineralogie der Technischen Universitét Darmstadt
Institut fir Umweltphysik und Fernerkundung der Universitét Bremen

beteiligt (generelle Informationen zu SAMUM findet man im Jahresbericht 2004). Im Rahmen des
Projektes sollen im Sommer 2006 in-situ Flugzeug- und Fernerkundungsmessungen in Marokko
durchgefiihrt werden. Bei den Flugkampagnen kommen die Forschungsflugzeuge Falcon des DLR und
Partenavia der enviscope GmbH zum Einsatz. Ziel dieser Aktivitéten ist die Erfassung der raumlichen
Ausdehnung und der Transportmechanismen derartiger Staubschichten sowie der physikalischen
Morphologie der Teilchenpopulationen zusammen mit ihren chemischen Eigenschaften. Dies beinhaltet
Parameter wie vertikale Variabilitdt der Anzahlkonzentration-GrofRenverteilung, Teilchenformen,
feuchteabhangiger Brechungsindex und Luftmassenabhangigkeit.

Abb. 3-29: Mineral staubausbruch
Uber Libyen am 22.8.2001 (Bild:
NASA)

Das Teilprojekt 2 von SAMUM hat die gemal? dem |PCC-Report 2001 noch ungeklarte optische Klima-
wirksamkeit von Minerastaub zum Gegenstand. Die bisherige Projektarbeit umfasste dabei die
Bereitstellung der nétigen Komponenten zur Modellierung der optischen Eigenschaften unter Einbezug
verschiedener Messdaten wie beispiel sweise Grolenverteilungen und Partikel form:

e Standardatmosphéren in 300 horizontal homogene Modellschichten bis in 120 km unterteilt mit
einer Auflésung von 1 km oder feiner zur 1D-Strahlungstransfersimulation.

e hohe spektrale Aufldsung bis hin zu Line-by-Line Simulationen zwischen 200 nm und 100 um
Wellenlange unter Einbeziehung der spektroskopischen Parameter der HITRAN-Datenbank 2004
zur Beschrelbung der atmosphérischen Gasabsorption eingeschlossen der  CKD-
K ontinuumsabsorption von Wasserdampf.

e Klassische Mie-Theorie fur homogene Sphéren und T-Matrix-Methoden fur  homogene
Sphéroide (Mishchenko and Travis, 1994) zur Simulation der Extinktionseigenschaften der
Partikel (Streuung und Absorption, Asymmetrieparameter, Einfachstreualbedo, Phasenfunktion
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aus den GroRenverteilungsmessungen) in Abhéngigkeit vom wellenldngenabhangigen komplexen
Brechungsindex.

e Zweistrom-Verfahren (Zdunkowski et al. 1982), Vierstrom-Verfahren (Liou et al. 1988),
Diskrete-Ordinate-Methode (DISORT, Stamnes et al. 1988) zur 1D-Simulation von spektralen
Strahlungsflussdichten, aktinischen Flussdichten und Heizraten.

Das Modellpaket wurde bislang auf Messdaten von ACE-2 (Aerosol Characterization Experiment, 1997)
fir Aerosolgrofenverteilungen auRerhalb und innerhalb einer Staubschicht angewendet. Diese Messdaten
wurden im Rahmen einer Kooperation mit dem Institut fir Physik der Atmosphéare der Universitdt Mainz
(Prof. Dr. S. Borrmann und Dr. M. deReus) zur Verfligung gestellt. Abb. 3-30 links zeigt die kumulativen
Banden-gemittelten Extinktionskoeffizienten als Funktion des Partikeldurchmessers im Hohenlevel von
ca. 4000 m, wobei die Banden 1 bis 7 den solaren (bis ca. 4,5 um) und die weiteren den infraroten
Spektralbereich abdecken: Die grofen Mineral staub-Partikel ab 10 um tragen bisins Infrarote bis zu 50%
zum Extinktionskoeffizienten bei. Der rechte Teil von Abb. 3-30 veranschaulicht dagegen die Uber die
GroéRenverteilung integrierten Extinktionskoeffizienten als Funktion der Hohe: deutlich erkennt man die
Mineral staub-schicht um das Hohenlevel von ca. 4000 m als Maximum der Extinktion, zu der vor allem
die solaren Anteile beitragen.

Band averaged aerosol optical properties - Level 3: 3957 m Band averaged aerosol oplical properties
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Abb. 3-30: Links: Auf den groften gemessenen Partikeldurchmesser normierte kumulative
Extinktionskoeffizienten im Hohenlevel von ca. 4000 m fir die spektralen Banden. Rechts. Banden- und
grofRengemittelter Extinktionskoeffizient als Funktion der Hohe (8 Messlevels).

Die sich daraus ergebenden Heizraten sind in Abb. 3-31 dargestellt. Es ergeben sich Erwarmungsraten
von bis zu 5 K/d, wobei es ober- und unterhalb der Staubschicht zu Abkihlung und innerhalb dieser zu
einer Erwarmung kommt. In diese Simulation eingegangen sind eine spektrale Bodenalbedo Uber Ozean,
eine in unteren Schichten den meteorologischen Messdaten angepasste Standardatmosphare (AFGL
midlatitude summer), die Gasabsorption entsprechend einer spektralen Auflésung von 10 cm™ (Voigt-
Linienprofil mit einem Linien-Cutoff von 25 cm™ und CK D-Wasserdampfkontinuum nach Clough et al.,
1989) sowie die Rayleigh-Streuung an Luftmolekilen (Nicolet, 1984).
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Abb. 3-31: Uber das solare und thermische Spektrum integrierte Netto-Heizrate ohne (links) und mit (rechts)
Gasabsorption, die im gezeigten Héhenbereich vor allem durch den Wasserdampf dominiert wird
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3.19 Entwicklung von 3D-Strahlungstransportparametrisierungen
M. Jerg (Uni Leipzig), T. Trautmann

Zentraler Bestandteil des bearbeiteten Tellprojekts des Verbundprojekts ,4D Wolken* ist die
Entwicklung von Strahlungstransportparametrisierungen, welche die 3D-Wechselwirkung der (solaren)
Strahlung mit inhomogenen Wolken beschreiben. Dabei  ist die Anwendbarkeit flr
Strahlungstransportrechnungen in Wetter- bzw. Klimamodellen von zentraler Bedeutung. Unter den
verschiedenen prinzipiell in Frage kommenden Parametrisierungsansdtzen (Davis, 2000) scheint primér
die Tilted Independent Pixel Approximation — TIPA (Vérnai et al., 1999) am geeignetsten. Bei der hier
redisierten Variante wird der Pfad des direkten Sonnenlichtes vom Modelloberrand quer durch alle
geschnittenen Modellzellen verfolgt. Die Koordinaten der Schnittpunkte werden erfasst und zusammen
mit den Langen der Schnittlinien wird fur jedes Pixel eine neue schrége Koordinate mit entsprechenden
neuen optischen Eigenschaften aufgebaut (siehe Abb. 3-32). In dieser neuen Koordinate kann dann wie
bisher mit einem beliebigen 1D-Strahlungstransportmodell gerechnet werden. Das Zidl ist, 3D-Effekte,
die auf horizontalen Skalen, welche fir Wettervorhersagemodelle typisch sind (ca. 3-7 km), erfassen zu
koénnen. Hierzu zahlt insbesondere die verbesserte Wiedergabe des Wolkenschattens am Boden. Beim
herkdmmlichen Independent Pixel Verfahren ist dieser unabhangig von der Sonnenbeleuchtung. Daher
wurden im Laufe des Jahres 2005 folgende Arbeiten durchgefihrt:
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Die TIPA-Methode wurde mittels geometrischer Berechnung des direkten Strahles redlisiert.

e Es wurde die Mdoglichkeit geschaffen eine inverse Transformation anzuwenden, um die
Ergebnisse, die in der schrdgen Koordinate erhalten wurden, auf das urspriingliche Gitter
zurckzutransformieren. Dadurch wird echte 3D-Aufldsung erreicht.

e Die entstehende neue Vertikalkoordinate wurde an das Modell DISORT (Stamnes et al., 1988)
angekoppelt, und mit idedisierten Wolken wurden die grundlegenden Eigenschaften der TIPA
untersucht.

e In Kooperation mit dem meteorologischen Institut der LMU wurden aus Modelloutput des
Lokalen Modells (LM) des DWD (Dons et al., 2003) und dessen Strahlungstransportmoduls
Wolkenfelder rekonstruiert und die TIPA auf diese angewandt.
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Abb. 3-32: Konzept der geometrischen TIPA mit periodischen Randbedingungen

Ergebnisse
In Abb. 3-33 ist eine typische abgeleitete LM-Wolkenszene zu sehen, wéhrend Abb. 3-34 die

Histogramme der absoluten Differenzen von Transmission und Reflektion (Albedo) der IPA bzw. TIPA
Rechnung gegeniiber dem 3D Monte-Carlo Resultat darstellt (siehe dazu den Beitrag von S. Gimeno-
Garciain Kap. 3.20). Wie man erkennen kann, hat die TIPA den Vorteil, dass keine extremen Ausreil3er
auftreten und dass die Verteilungen insgesamt schméler sind. Bei den Gebietsmitteln zeigt TIPA keinen
Vorteil gegentiber der IPA, was jedoch bei einer Auflésung von 2.8 km auch nicht zu erwarten ist.

Da auch die TIPA keinen Photonenaustausch zwischen den Saulen zuldsst, wurde die Nonlocal
Independent Pixel Approximation —NIPA (Marshak et al., 1998) ebenfallsins Auge gefasst. Hierbei wird
mittels eines geeigneten Faltungskerns der Strahlungsbeitrag benachbarter Pixel berlicksichtigt. Es ist
beabsichtigt, diese Methode sowohl als selbststandigen Parametrisierungsansatz als auch in Kombination
mit der TIPA anzuwenden. Um die Faltungsparameter physikalisch sinnvoll und dennoch unabhéngig
von mehrdimensionalen  Strahlungstransportrechnungen bestimmen zu  koénnen, wurde die
Diffusionsapproximation eingesetzt. Diese aus dem Neutronentransport stammende Technik erlaubt die
analytische Losung fur bestimmte idealisierte Strahlungstransportprobleme. Mit ersten Ergebnissen ist
jedoch erst im kommenden Jahr zu rechnen.
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Abb. 3-33: Totale optische Dicke eines LM-Wolkenfeldes
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Abb. 3-34: Histogramme der absoluten Differenzen zwischen IPA und 3D Monte-Carlo (links) und TIPA und 3D
Monte-Carlo (rechts)
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3.20 3D-Strahlungstransporteffekt in gemessenen und stochastisch generierten Wolken
S Gimeno Garcia (Universitat Leipzig), V. Venema (Universitét Bonn), T. Trautmann

Die physikalischen Prozesse, die den Strahlungstransport (ST) in der Atmosphédre steuern, sind gut
verstanden. Bei gegebenen dreidimensionalen (3D) Verteilungen von Aerosolen, Gasen und Wolken kann
das vollstandige Strahlungsfeld unmittelbar berechnet werden. Jedoch behindert der Zeitaufwand von
solchen vollsténdigen Rechnungen auch noch heutzutage die Einbindung in operative Wettervorhersage-
und Klimamodelle. Die ST-Berechnungen kénnen beschleunigt werden, wenn man eindimensionae
Rechnungen auf jeder ,Saule® des Wolkenfeldes durchfihrt und die Nettostrahlungsiibertragung
zwischen den einzelnen Séaulen vernachlassigt. Unter bestimmten V oraussetzungen wird dieses Verfahren
die horizontal gemittelten Ergebnisse der 3D-Berechnungen gut anndhern (Cahalan et al., 1994). In
hochst inhomogenen Wolkenszenarien wird jedoch die Vernachldssigung der horizontalen Flisse zu
grof3en Abweichungen fuhren. Wie gut man mittels 1D-Rechnungen den Strahlungstransport in 3D
inhomogenen bewdlkten Atmospharen modellieren kann, ist einer der Forschungsschwerpunkte in der
Gemeinde der Strahlungstransportexperten (Di Giuseppe und Tompkins, 2003; Zuidema und Evans, 1998;
Pincus et al., 2005).

Der 3D-Strahlungstransporteffekt, im Folgenden ,, 3D-Effekt” genannt, ist definiert as der Unterschied
zwischen der vollsténdigen 3D-Berechnung und der oben beschriebenen Berechnung auf Basis der
sogenannten Independent Column Approximation (ICA, Cahalan et al., 1994). Anders ausgedriickt
bedeutet dies, dass der 3D-Effekt die Komponente des Strahlungsfeldes ist, die durch 1D-Berechnungen
nicht erfasst werden kann. Auch wenn dieses Phanomen in der Natur nicht auftritt, interessiert seine
Untersuchung die Experimentatoren und Modellierer, da es eine der groften Fehlerquellen in ihren
Retrievalagorithmen bzw. Strahlungstransportroutinen darstellt. Da der 3D-Effekt von jedem Aspekt der
Wolkenstruktur abhéngt, werden zahlreiche realistische Wolkenszenarien bentétigt, um eine gute
Schétzung des 3D-Effekts zu erhalten.

Gegenwartig gibt es keine Messtechnik, mit denen man die 3D-Verteilungen der mikrophysikalischen
Eigenschaften der Wolken zuverléssig gewinnen kann. Mit Hilfe von aktiven (Wolkenradar und Lidar)
und passiven (Mikrowellenradiometer) Messgerdten kann man jedoch ein 2D-Bild der Wolke
konstruieren (Lohnert et al., 2004). Auch wenn diese Methode die volle 3D-Struktur der Wolken nicht
erfasst, kbnnen die so gewonnenen 2D-Wolkenabbilder dennoch fir die Untersuchung der 3D-
Strahlungseffekte benutzt werden. Stochastische Wolkengeneratoren erlauben, 3D-Wolken mit der selben
Amplitudenverteilung und dem selben Powerspektrum wie die gemessenen Wolken zu generieren
(Venema et al., 2006).

In dieser Studie werden 15 in der BBC2-Messkampagne im Mai 2003 in Cabauw (Holland) gemessene
Wolken verwendet. Hinzu kommen je gemessener Wolke zwei mit Hilfe der Iterative Amplitude
Adaptive Fourier Transform (IAFFT) generierte Wolken (insgesamt 30).
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25 T T T T

20k Tou= =0.00 + 1.00 7.,

. . . .
0 5 10 15 20 25
20 templates

0 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600

Abb. 3-35: Links: Abschnitt von der am 17.5.2003 gemessenen Zeitreihe des Fliissigwassergehaltes (FWG) [g/m’]
einer Altostratuswolke. Mitte: XY -, XZ- und Y Z-Projektionen des FWGs der aus dem linken Abschnitt mit IAAFT
generierten Wolke. Rechts. Mittelwert der optischen Dicke (optical thickness) der 30 generierten Wolken
(surrogates) gegentiber dem Mittelwert der optischen Dicke der 15 gemessenen Wolken (templates).
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Die Strahlungstransportrechnungen (STR) werden mittels des Leipziger Monte Carlo Modells (LMCM)
(Gimeno und Trautmann, 2003) durchgefihrt. Im Kurzwelligen — hier ist Vielfachstreuung der Photonen
der wichtigste Strahlungsprozess — ist der 3D-Effekt ist am groRten. Es werden 10" Photonen je
Realisierung benutzt ohne dabei atmosphérische Effekte zu berlicksichtigen, d.h. die Wolken befinden
sich in Vakuum eingebettet. Die optischen Eigenschaften der Wolken wurden mit Hilfe der Mie-Theorie
flr eine Wellenlange von 500 nm berechnet, wobei der Sonnenazimutwinkel (SAW) auf 0° gesetzt und
der Sonnenzenitwinkel (SZW) auf 0° bzw. 60° gesetzt sind. Alle Simulationen werden voll 3D und
approximativ mit der ICA gerechnet.
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Abb. 3-36: Oben: 3D-Effekt in gemessenen Wolken fir einen Sonnenzenitwinkel von 0° (links) und 60° (rechts).
Unten: 3D-Effekt in stochastisch generierten Wolken fir einen Sonnenzenitwinkel von 0° (links) und 60° (rechts).

Bei hohem Sonnenstand (SZW = 0°) kénnen die Photonen in den vollsténdigen ST-Berechnungen die
Wolke seitwérts durch die Kanten in Richtung Erdoberfléche verlassen und dadurch einen grofReren
Beitrag zu der Transmission bzw. einen kleineren Beitrag zur Reflektion hervorrufen. Wie zu erwarten
war, liefern die 3D-Berechnungen eine grofere Reflektion als die ICA-Berechnungen. Dieser Effektistin
den beiden linken Teilen von Abb. 3-36 zu sehen. Fir niedrigen Sonnenstand (SZW = 60°) kénnen die
Photonen durch die Seiten in die Wolken eintreten und, nach Streuprozessen innerhab der Wolke,
aufwarts weiter fliegen und zur Reflektion beitragen. Die Reflektion wird also in diesem Fall gréfer fir
3D- asfir ICA-Berechnungen sein, was die beiden rechten Teile der Abb. 3-36 illustrieren. Nur bei einer
einzigen der gemessenen Wolken (Abb. 3-36 rechts oben, darin der Punkt links unten) trifft dies nicht zu.
Diese Wolke war eine frontale Wolke, deren Ober- und Unterseite eine deutliche Neigung aufweist. Man
kann sie deshalb unter allen betrachteten Wolken eher a's eine Ausnahme ansehen.

Die 3D-generierten Wolken bieten den einkommenden Photonen mehr Kanten, da sie Variabilitét in der
dritten Dimension haben. Dies begriindet in solchen Wolken stérkere Ausbildung von horizontalem
Transport bzw. 3D-Effekten. Gegenwaértig befassen wir uns mit der Fragestellung, in welcher Weise
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Reflektion und Transmission der 2D- und 3D-Wolken von der azimutalen Beleuchtungsrichtung der
Sonne abhéangen.
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Michelson Interferometer Passive Atmospheric Sounder
Modular Infrared Atmospheric Radiative Transfer
Minimum Lambert Equivalent Reflectivity

Moderate Transmittance Code

Moderate Resolution Imaging Spectroradiometer
Model for Ozone and Related Chemical Tracers
Max-Planck-Institut

National Aeronautics and Space Administration

Near Infrared

National Research Council

Near Realtime

Numerical Weather Prediction

Ozone Monitoring

Optical Cloud Retrieval Algorithm

Offline

Ozon Monitoring Instrument

Optische Systeme

Payload Data Segment

Protocol Monitoring for the GMES Service Element
Processing System Management

Prototype Retrieval System

Quiality Assurance

Rutherford Appleton Laboratory

Root Mean Square

Retrieval of Cloud Information using Neural Networks



SACURA Semi-Analytical Cloud Retrieval Algorithm

SADDU SCIAMACHY Algorithm Development and Data Usage

SAF Satellite Application Facility

SAMUM Sahara Mineral Dust Experiment

SAO Smithsonian Astrophysical Observatory

SARTre pseudoSpherical Atmospheric Radiative Transfer

SAW Sonnenazimutwinkel

SCIAMACHY Scanning Imaging Absorption Spectrometer for Atmospheric
Chartography

SCIATRAN radiative transfer model for SCIAMACHY

SGFF Selbstkonsistenter Green-Funktionsformalismus

SNR Signal-Rauschverhéltnis

SOST SCIAMACHY Operations Support Team

SRON Netherlands Institute for Space Research

ST Strahlungstransport

STR Strahlungstransportrechnungen

SIW Software

SZW Sonnenzenitwinkel

TIPA Tilted Independent Pixel Approximation

TOA Top of Atmosphere

TRR Test Results Review

UMARF Unified Meteorological Archive and Retrieval Facility

UPAS Universal Processor for Atmospheric Spectrometers

uv Ultraviolett

VIS Visible

VL Virtuelles Labor








