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Kurzfassung

Zirruswolken (Zirren), Eiswolken, die sich im oberen Bereich der Troposphire bilden, spielen eine
wichtige Rolle im Klimasystem der Erde. Trotz intensiver Forschung sind noch viele Fragen zu
Zirren beziiglich der mikrophysikalischen Zusammensetzung, der Bildungsmechanismen sowie
Kristallform einzelner Eispartikel oder deren Strahlungswechselwirkung unbeantwortet. Mes-
sungen von Eigenschaften der Zirruswolken sind auf Fernerkundungsverfahren oder rdumlich
begrenzte in-situ Messmethoden beschriankt. Ein wertvolles Werkzeug in der Erforschung von
Zirren ist die numerische Modellierung, welche es erlaubt, eine Synthese bestehender Erkennt-
nisse aus Labor- und Feldmessungen zu schaffen.

In dieser Arbeit wird ein wolkenauflosendes, mehrdimensionales Modellsystem (EULAG-LCM)
fiir Zirren aufgebaut, welches eine detaillierte Behandlung von Aerosol- und Eisphase beinhal-
tet. Das Modell beriicksichtigt sowohl den Strahlungstransfer als auch die interne Dynamik in
Wolken. Die Eisphase wird in einem innovativen Ansatz beschrieben, indem die Trajektorien
einer groen Anzahl von Simulationspartikeln verfolgt werden. Dieser Euler-Lagrange’sche An-
satz ermoglicht neue Analysemoglichkeiten, welche fundierte Aussagen iiber Nukleationswege,
Wachstumshistorien und Zusammensetzung der Eispartikel erlauben und wird erstmals in einem
mehrdimensionalen Wolkenmodell mit einem hohen Grad an Komplexitét beziiglich Mikrophy-
sik und Dynamik verwendet.

Die Validierung des neuentwickelten EULAG-LCM erfolgt in drei Stufen: anhand einer Boxmo-
dellstudie, einer internationalen Modell-Vergleichsstudie sowie einer im Rahmen dieser Arbeit
aufbereiteten Fallstudie unter Beriicksichtigung des Aggregationsprozesses.

Ein wesentlicher Prozess bei der vertikalen Verteilung von Eismasse (entscheidend fiir die Strah-
lungswirkung) und bei der Niederschlagsbildung in Zirren ist die Aggregation von Eispartikeln.
Im Gegensatz zum Koagulationsprozess fliissiger Wolkentropfen ist die Aggregation von Eispar-
tikeln bisher selten Gegenstand detaillierter numerischer Studien. Im Rahmen dieser Arbeit
werden Aggregationsalgorithmen entwickelt, die auf den Trajektorien und Sedimentationsge-
schwindigkeiten einzelner Kristalle beruhen. Dies stellt einen wichtigen Schritt dar, die Aggre-
gation in einem mehrdimensionalen Kontext prozess-orientiert zu simulieren.

In der Fallstudie sowie den zugehorigen Sensitivitédtsstudien, basierend auf einem umfangreichen
Datensatz von Messungen in einem Zirrus mittlerer Breiten, wird die Aggregation von Eiskris-
tallen und deren Modifikation durch atmosphérische Randbedingungen untersucht. Anhand der
Trajektorien einzelner Simulationspartikel wird in dieser Arbeit u.a. gezeigt, dass ein Vorgang
ghnlich dem ’seeder-feeder’ Mechanismus bei der Niederschlagsbildung auch bei der Ausbildung
grofler Eispartikel in reinen Eiswolken existiert. Dieser kleine ’seeder-feeder’ Prozess ist dadurch
zu erklédren, dass in Wolkenstrukturen am Oberrand des Zirrus Eiskristalle nukleieren, welche
anschliefend auf ihrem Weg durch die darunterliegenden Zirrusschichten dort vorhandene Kris-
talle aufsammeln. So kénnen die Kristalle schnell zu grofien Massen anwachsen, was zu einer
Selbstverstarkung des Aggregationsprozesses fiihrt.
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Kapitel 1

Einleitung

1.1 Zirruswolken

Wolken in der Atmosphére existieren in einer grofien Vielfalt an Formen und Entstehungsme-
chanismen. Ein Blick in die Wolkenklassifikation der WMO!"!, die bis auf Luke Howard (1803)
zuriickgeht, der als Erster lateinische Bezeichnungen fiir Wolkengattungen verwendete, zeigt
einen sehr umfangreichen Katalog an verschiedenen Wolkenarten. Die Klassifikation beruht da-
bei meist auf morphologischen Erscheinungen. Fiir das tégliche Leben sind insbesondere jene
Wolkensysteme, die mit Schlechtwetterperioden verbunden sind, von entscheidender Bedeutung.

Zirruswolken!? (Zirren), die nach klassischer Definition als hohe Wolken mit federhafter Struk-
tur bezeichnet werden, stellen fiir die téglichen Belange zunéchst keine Beeintriachtigung dar.
FErst das aufkommende Bewusstsein eines moglichen menschengemachten Klimawandels riickte
Zirren in den Fokus wissenschaftlicher Fragestellungen. In einer wegweisenden Arbeit hat Liou
(1986) auf deren entscheidenen Anteil an der Temperaturverteilung im System Atmosphére hin-
gewiesen, gleichzeitig aber den Kenntnisstand iiber dieses Element im Klimasystem als einen
der geringsten eingestuft. Trotz intensiver Forschung sind noch viele Fragen beziiglich der mi-
krophysikalischen Zusammensetzung von Zirren, der Bildungswege und Kristallform einzelner
FEispartikel oder deren Strahlungswechselwirkung unbeantwortet.

Im Rahmen dieser Arbeit sind Zirren als reine Eiswolken definiert, welche sich in der oberen Tro-
posphére und der Tropopausenregion ausformen. Eine Reihe von Bildungsmechanismen tragen
zur Entstehung dieser Wolken bei, welche sich dann in ihrer mikro- und makrophysikalischen
Zusammensetzung unterscheiden kénnen. Die Mechanismen sind:

e Synoptisch generierter Zirrus: Diese Wolken bilden sich in den Hebungsregionen syn-
optischer Stérungen, z.B. an Warmfronten oder im Bereich von Strahlstromen (Heymsfield,
1977; Mace et al., 2006).

e Cumulonimbus induzierter Zirrus: Zirren, die sich in den vereisten Regionen im obe-
ren Bereich konvektiver Systeme bilden. Durch die starken Aufwinde werden Wasserdampf,
Hydrometeore und Aerosolpartikel in die obere Troposphére transportiert (Jensen und
Ackerman, 2006; Fierli et al., 2007). Die Zirren kénnen noch lange fortbestehen, selbst
wenn der Cumulonimbus bereits zerfallen ist.

LIWMO - World Meteorological Organisation
1-2 Abgeleitet vom lateinischen Wort ’“cirrus’ fiir Feder.
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o Lee-Zirrus: Eiswolken, die sich in aufsteigenden Asten von Schwerewellen vor allem im
Lee von Gebirgen ausformen. Prominente Gebiete sind z.B. die Rocky Mountains oder die
Anden (Dean et al., 2005).

e Ultradiinner tropischer Zirrus: An der kalten tropischen Tropopause bilden sich Zir-
ren, die aus sehr kleinen Eisteilchen bestehen und deren optische Dicken unterhalb der
Sichtbarkeitsgrenze fiir das menschliche Auge liegen (Lynch und Sassen, 2002).

e Kondensstreifen-Zirrus: Zirren, die aus persistenten Kondensstreifen des Flugverkehrs
(contrails) entstehen und damit anthropogen induziert sind (Schumann, 2002).
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Abbildung 1.1: Typische Skalen atmosphdrischer Bewegungen (rot gestrichelt), Wolkenstrukturen oder
Wolkenpartikeln (blau gestrichelt) und von mikrophysikalischen Prozessen in kalten Wolken (blaue
Kasten) beziiglich raumlicher und zeitlicher Dimension. Abkiirzungen sind: AT - Atmosphdrische Turbu-
lenz; C - Konvektion; MP - Mesoskalige Prozesse (z.B. Schwerewellen, mesoskalige Gewitterkomplexe);
S - Synoptische Prozesse (z.B. Frontal-Systeme mittlerer Breiten, Hebungsprozesse im Bereich des Stark-
windbandes des Strahlstroms); PW - Planetare Wellen (z.B. Rossby Wellen). AEROSOL - Aerosolpartikel;
IC - FEinzelne FEiskristalle; SC - Einzelne Zirruswolken; CF - Zirrusfelder. NUC - FEisbildungsprozesse;
DEP - Diffusionswachstum; AGG - Aggregation von FEispartikeln; SED - Sedimentation von Eispartikeln.
Die schwarz gestrichelten Kdsten stellen typische Auflosungsbereiche von Modellen dar: BOX - Boxmodel-
le; LCM - Lagrangian Cirrus Module (im Rahmen dieser Arbeit entwickelt); GCM - General Circulation
Model. Zur néiheren Erliuterung siehe Text.

Zirruswolken spielen fiir unser Klima eine wichtige Rolle (Liou, 1986). Die Eiswolken kénnen den
Strahlungshaushalt der Erde auf zwei unterschiedliche Arten beeinflussen. Die Eispartikel reflek-
tieren einen Teil der einfallenden solaren Strahlung zuriick ins Weltall, was zu einer Abkiithlung
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der darunterliegenden Atmosphére fiithrt (Albedo-Effekt). Andererseits verringern sie die Emis-
sion von terrestrischer Infrarotstrahlung ins Weltall und fithren so zu einer Erwirmung der
Atmosphiére (Treibhauseffekt). Welcher Effekt iiberwiegt, hingt von den Eigenschaften der Zir-
ren ab, u.a. der Kiskristallanzahlkonzentration, der Dicke der Wolke und dem Eiswassergehalt.
Strahlungstransportrechnungen zeigen, dass optisch diinne Zirren und Kondensstreifen, zumin-
dest im globalen Mittel, einen wirmenden Effekt und optisch dicke Zirren einen kiihlenden Effekt
haben (Stephens et al., 1990).

Zirren als skaleniibergreifendes Phinomen

Die Bildung von Zirren in der Atmosphére umfasst rdumliche Skalen L, die sich um mehre-
re Groflenordnungen unterscheiden: von der synoptischen Skala mit L ~ 1000 km bis in den
molekularen Bereich mit L ~ 1 nm, wenn Wasserdampf auf wachsende Eiskristalle aufgenom-
men wird. In Abbildung 1.1 wird schematisch dargestellt, auf welchen rdumlichen und zeitlichen
Skalen Wolkenprozesse, Wolkenstrukturen und atmosphérische Stréomungen, welche die Wolken-
bildung beeinflussen, typischerweise existieren.

Am unteren Ende der Skalen finden sich die mikrophysikalischen Prozesse, die in der Schema-
zeichnung als blaue Késten dargestellt sind und im Folgenden kurz erldutert werden.

Die Nukleation, die Bildung einzelner neuer (pristiner) Eiskristalle aus fliissigen oder an wasser-
unloslichen Partikeln (ice nuclei, IN) in der Atmosphére, steht an vorderster Stelle im Skalen-
diagramm. Im Gegensatz zur Tropfenbildung in Wasserwolken, die bei wenigen Zehntel Prozent
Ubersittigung vonstatten geht, nukleieren Eispartikel erst bei viel hoheren Ubersittigungen von
mehreren zehn Prozent. Typische Grofien von Aerosolpartikeln, die in die Wolkenbildung eingrei-
fen, bewegen sich im sub-Mikrometer Bereich bis hin zu einigen Mikrometern. Die Zeitskala, auf
der die Neubildung von Eis lokal stattfindet, ist meist auf wenige Minuten beschréankt. Fliissige
Aerosoltropfchen, welche beim Uberschreiten einer kritischen Gefrierfeuchte homogen Eiskristal-
le nukleieren, enthalten im Zirrusniveau neben Wasser meist geloste Schwefelsiure (H2SO4) und
organische Komponenten (Murphy et al., 1998). Der Prozess der vollsténdigen Kristallisation
einzelner Tropfchen lauft dabei sehr schnell ab und ist abhéngig von Gréfle und chemischer Zu-
sammensetzung des Tropfchens. Bei heterogener Nukleation bildet sich Eis an Oberflichen der
IN. Dabei spielen spezielle Strukturmerkmale der Oberfliche, welche die Eisnukleation giinstig
beeinflussen, eine wichtige Rolle. Homogene und heterogene Nukleation schlieffen sich nicht
gegenseitig aus, sondern koénnen parallel fiir die Bildung von Eiswolken von entscheidender Be-
deutung sein (DeMott, 2002; Haag und Kércher, 2004). Wihrend die homogene Nukleation als
wichtiger Pfad fiir die Zirrenbildung angesehen wird (Heymsfield und Sabin, 1989; Sassen und
Dodd, 1989; Kércher und Strém, 2003), ist die heterogene Nukleation Gegenstand aktueller For-
schung. Bei Zirrenbildung in Temperaturbereichen oberhalb der homogenen Gefrierschwelle oder
langsamen Auftrieben wird der heterogenen Nukleation eine wichtige Rolle in der Wolkeniniti-
ierung zugeschrieben (DeMott et al., 1997). Oft diskutiert ist z.B. auch der Einfluss von Ruf,
der bei der Verbrennung fossiler Brennstoffe entsteht (Kércher et al., 2007), sowie der Einfluss
von Mineralstaub (Archuleta et al., 2005) auf die mikrophysikalische Struktur von Eispartikeln
und Wolkeneigenschaften.

Die neugebildeten Eispartikel wachsen durch die Anlagerung von Wasserdampf, dem Prozess
der Deposition, an. Dieser beeinflusst die kleinsten, gerade entstandenen Kristalle bis hin zu
groflen Eispartikeln mit einer typischen Dimension von einigen 100 Mikrometern. Der Wachs-
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tumsprozess bestimmt den Massenzuwachs einzelner Kristalle in Zeitbereichen von einigen zehn
Minuten, bei sehr kalten Temperaturen und entsprechend geringen Wachstumsraten bis hin zu
vielen Stunden (Jensen und Pfister, 2004; Kércher, 2005).

Aufgrund ihrer Masse werden die Kristalle in einer Zirruswolke vom Schwerefeld der Erde be-
schleunigt und sinken Richtung Erdboden. Diese Vertikalgeschwindigkeit, die Sedimentationsge-
schwindigkeit, wirkt lokalen Aufwartsgeschwindigkeiten der Atmosphére entgegen. Grofie Kris-
talle kénnen dabei Sedimentationsgeschwindigkeiten von 2 m s~! erreichen (Mitchell und Heyms-
field, 2005) und damit typische Falldistanzen von 2 bis 3 Kilometern in Zeitskalen von einigen
zehn Minuten iiberstreichen. Sehr kleine Partikel fallen mit nur wenigen cm s™!, so dass der
Sedimentationsprozess die Wolkenstruktur iiber einen langen Zeitraum beeinflusst.

Treffen Partikel in einer Wolke aufeinander und bleiben aneinander haften, spricht man von
Koagulation, im speziellen Fall der Eispartikel von Aggregation. Tritt Koagulation fiir kleine
Partikel » < 1 pm aufgrund Brown’scher Bewegung auf, dominiert fiir gréflere Eispartikel in
Zirren die Aggregation aufgrund differentieller Sedimentation (Westbrook et al., 2004a; Field
und Heymsfield, 2003). Grofle Partikel fallen schneller als kleinere und sammeln diese auf ih-
rem Weg auf. Details iiber den Mechanismus, der die Eispartikel verbindet, sind Gegenstand
aktueller Forschung und nicht geklirt. Elektrische Kréfte, ein kurzfristiges Anschmelzen der
Eisoberflichen durch eine lokale Druckerhohung beim Stof, die Existenz einer quasi fliissigen
Schicht an der Kristalloberfliche oder ein Sinterungsprozess, bei dem die Oberflichenenergie der
stoflenden Partikel minimiert wird, bilden mogliche Erklarungsansétze (Meakin, 1992). Kristalle
mit komplexerer Struktur kénnten sich auch rein mechanisch verhaken und damit die Kon-
taktzeit der beiden Eisteilchen verlingern (Field, 1999; Field et al., 2006b). Die Aggregation
bildet gréflere Verbunde aus mehreren Einzelpartikeln mit typischen Dimensionen von einigen
Millimetern. Der Prozess triagt zur Niederschlagsbildung und zur vertikalen Verteilung von Eis-
masse in Zirren bei. Letzteres beeinflusst den Strahlungshaushalt, da die Strahlungsemission
der Eiskristalle unter anderem von der Temperatur und damit von der Hohe der Wolke in der
Atmosphére abhéngt. Kollisionen zwischen Eiskristallen treten in Zirren deutlich seltener auf,
als es fiir Wassertropfen in warmen Wolken der Fall ist. Die Zeitskala, auf der die Aggregation
die Zirrusstruktur beeinflusst, bewegt sich von mehreren Minuten bis zu wenigen Stunden, bevor
Kristallaggregate aus der Wolke aussedimentieren.

Groflenverteilungen von Eispartikeln in Zirren, typische Dimensionen von Wolkenpartikeln und
Wolkenstrukturen sind in Abbildung 1.1 mit gestrichelten blauen Linien dargestellt. Einzelne Eis-
kristalle, aus denen Zirren zusammengesetzt sind, umfassen iiblicherweise einen Groéflenbereich
von einigen Mikrometern bis hin zu einigen Millimetern. Die Lebensdauer der Kristalle, nicht
notwendigerweise der gesamten Wolke, bewegt sich zwischen Minuten, z.B. in Leezirren wenn
Eis nach der Bildung im absteigenden Ast der Welle rasch sublimiert, und einem Tag, fiir sehr
kleine Partikel mit Durchmessern von wenigen Mikrometern in Zirren an der tropischen Tro-
popause (Luo et al., 2003; Shibata et al., 2007). Der Begriff ‘einzelner Zirrus’ (SC) in Abbil-
dung 1.1 umfasst konvektive Elemente von etwa ein bis zwei Kilometern Ausdehnung, die einen
Grundbaustein von cirrus uncinus'® darstellen (Heymsfield, 1975), einzelne Leezirren (hori-
zontale Ausdehnung typischerweise einige Wellenlédngen der orographischen Stérung), gealterte
Kondensstreifen (Breite von mehreren Kilometern), einzelne nicht zusammenhéngende Zirrus-
strukturen, die sich in-situ bilden mit horizontalen Erstreckungen von einigen wenigen bis zu

3cirrus uncinus - Zirruswolken, die eine hakenférmige Struktur aufweisen.
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Eigenschaft Mittelwert Bereich INCA NH INCA SH
Dicke 1.5 km 0.1 - 8 km

Hohe 9 km 4 - 20 km

Eiskristallkonzentration 30 L~!* 107%-10* L=t | 2230 L! 1480 L1
Eismassengehalt 0.025gm™> 1074-12gm™2 | 0.008 gm™3 0.0081 gm™?
Dimension der Kristalle 250 pym* 1 - 8000 pm

Tabelle 1.1: Figenschaften von Zirruswolken (Dowling und Radke, 1990). In der rechten Hilfte
sind Medianwerte der Messungen wdihrend der INCA Kampagne, jeweils fiir die Nord- und
Stidhemisphdire getrennt, aufgetragen (Gayet et al., 2004).

einigen zehn Kilometern sowie ausgedehnte Gewitteramben (einige zehn bis hundert Kilometer
Ausdehnung). Verdichten sich einzelne Wolken und iiberziehen den gesamten Himmel vor einer
herannahenden Warmfront, spricht man von Cirrostratus-Bewdlkung. Derartige Wolkenfelder
werden von atmosphérischen Stromungen auf der synoptischen Skala bestimmt und schliefen
damit den Skalenbereich fiir Wolkenstrukturen am oberen Ende ab. Einen Uberblick iiber mitt-
lere Eigenschaften von Zirren geben z.B. Dowling und Radke (1990) oder Gayet et al. (2004),
zusammengefasst in Tabelle 1.1.

Die Wolkenbildung findet eingebettet in die atmosphérische Zirkulation statt. Dabei stehen
Wolkenprozesse und Dynamik in Wechselwirkung. Hebungsvorgéinge in Wettersystemen auf der
synoptischen Skala sind Regionen, in welchen sich Zirrenfelder ausbilden. Haag und Kércher
(2004) zeigen, dass Temperaturfluktuationen auf der Mesoskala die Eigenschaften der neu gebil-
deten Zirren wesentlich mitbestimmen. Konvektive Systeme von Gewitterzellen transportieren
Wasserdampf und Aerosolpartikel in den Bereich der oberen Troposphére und férdern dort die
Eisbildung (Jensen und Ackerman, 2006). Mesoskalige Aufwindsysteme, wie z.B. bei Schwe-
rewellen, sind bevorzugte Regionen, in denen sich Zirren bilden. Sassen und Campbell (2001)
zeigen in einer Klimatologie von Zirren mittlerer Breiten, dass iiber 25% der beobachteten Wol-
ken in Gebieten groffiraumigen Absinkens entstehen. Mesoskalige Prozesse sind die Ursache fiir
ein Auslosen der Zirrenbildung unter solchen Bedingungen. Atmosphérische Turbulenz hat einen
FEinfluss hinunter bis zu den Skalen der mikrophysikalischen Vorginge in Eiswolken, bevor die
Energie der turbulenten Strukturen im Dissipationsbereich in Warme umgewandelt wird. Durch
die Freisetzung latenter Warme und strahlungsbedingter Erwédrmungsraten, tragt die Eisphase
ihrerseits zur Produktion kinetischer Energie turbulenter Fluktuationen bei (Starr und Cox,
1985).

FEiswolken greifen in den Wasserhaushalt der Troposphére ein und tragen zur Bildung von Nieder-
schlag bei. So zeigen Herzegh und Hobbs (1980), dass der von Bergeron (1950) fiir orographischen
Niederschlag postulierte ’seeder-feeder’ Mechanismus, auch bei der Bildung von Regengebieten
in Warmfronten greift. Hierbei sedimentieren Eispartikel aus hohergelegenen Eiswolken (’seeder-
Wolke’) in darunterliegende Wolken mit fliissigen Wassertropfchen (’feeder-Wolke’). Durch den
Bergeron-Findeisen Prozess konnen die Fisteilchen auf Kosten der Wassertropfen, bedingt durch
den geringeren Sattigungsdampfdruck iiber Eis relativ zu unterkiihltem Wasser, rasch anwach-

*Diese Werte sind nach heutiger Sicht nicht notwendigerweise reprisentativ, sondern entsprechen eher unteren
(Konzentration) bzw. oberen (Dimension) Grenzen.
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sen und zur Niederschlagsbildung beitragen. Herzegh und Hobbs (1980) stellen fest, dass die
Eispartikel sehr wahrscheinlich durch diffusives Wachstum und Aggregation in den Eiswolken
zu entsprechenden Groflien anwachsen, um in die tiefergelegenen Bereiche zu gelangen. Der Ur-
sprung und die Entwicklungsgeschichte grofier Eispartikel in der ‘seeder-Wolke’ sind weitgehend
unerforscht. Offene Fragen sind z.B. jene nach den Regionen in einem Zirrus, in welchen Aggre-
gation verstiarkt auftritt, und deren Modifikation durch atmosphérische Randbedingungen.

Messungen von Zirren

Das aufkommende Bewusstsein iiber die Bedeutung von Eiswolken im Klimasystem hat zu einer
Reihe von Beobachtungsstudien gefiihrt. Die systematische Erforschung begann in den frithen
80er Jahren mit dem ISCCP!'# Projekt (Rossow und Schiffer, 1991), welches spiter in GEWEX!>
integriert wurde. Bei ISCCP werden mit Hilfe von Satellitendaten die Verteilung und wichtige
physikalische Eigenschaften von Wolken global beobachtet. Allerdings unterliegt die Fernerkun-
dung von Eiswolken aus dem All Schwierigkeiten aufgrund von Wolkeninhomogenitéten und der
geringen optischen Dicke 7 von Zirren. So werden optisch diinne (7 < 0.1) Eiswolken mit der ver-
wendeten Sensorik nicht detektiert (Liao et al., 1995). Bodengestiitzte oder satellitengetragene
LIDAR Messungen (LITE!%), idealerweise kombiniert mit nahezu zeitgleichen Radarmessungen
(CloudSat, CALIPSO)!7, kénnen diese optisch diinnen Wolken detektieren.

Neben den Fernerkundungsverfahren (LIDAR, Radar, Strahlungsmessungen) werden in Feld-
messkampagnen in-situ Messgeréte auf Forschungsflugzeugen verwendet, um mikrophysikalische
Eigenschaften der Zirren (Anzahlkonzentration von Eispartikeln, Form und Groenverteilung der
Eiskristalle) zu vermessen. Beispiele fiir derartige Anstrengungen sind unter anderem FIRE!®
(Cox et al., 1987), das europiische Projekt ICE™® (Raschke, 1990), INCA (Gayet et al., 2004)
und die ARM IOPs!'%. Im Rahmen von ARM wurden einige gut ausgestattete Beobachtungs-
standorte eingerichtet, die mit diversen passiven und aktiven Fernmesssystemen instrumentiert
sind. Einer der Standorte befindet sich in der Néhe von Lamont im Bundesstaat Oklahoma
(USA). Dieses sogenannte Cloud and Radiation Testbed (CART) ist immer wieder Ausgangs-
punkt fiir flugzeuggestiitzte Messkampagnen. Die Ergebnisse von Feldkampagnen sind lokal stark
begrenzte Momentaufnahmen von Wolkenstrukturen und kénnen so nur Teilaspekte von Zirrusei-
genschaften liefern. Viele Ideen, die mikrophysikalische Prozesse in Zirren beschreiben, stammen
aus Labormessungen. Insbesondere konnen dabei fiir Feldmessungen schwer zugéngliche Mess-
groBen untersucht werden (DeMott, 2002).

L4TISCCP - International Satellite Cloud Climatology Project

5GEWEX - Global Energy and Water Cycle Experiment (http://www.gewex.org/gcss.html)

LOLITE - Lidar In-Space Technology Experiment, 1996. Bei LIDAR. (Light detection and ranging) Messun-
gen werden Partikelkonzentrationen durch die Detektion des zuriickgestreuten Anteils eines vorher ausgesandten
Laserpulses gemessen.

L-7CloudSat und CALIPSO (Cloud-Aerosol Lidar and Infrared Pathfinder Satellite Observations) sind zwei
Umweltsatelliten, die ein Radar- bzw. ein Lidarmesssystem und einen Sensor im IR tragen und in einem Verbund
mit drei weiteren Satelliten (A-Train) in Formation auf einer sonnensynchronen Umflaufbahn fliegen.

L8PIRE - First ISCCP Regional Experiment

L9ICE - International Cirrus Experiment

LIOARM IOP - Atmospheric Radiation Measurement Intensive Operational Period
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1.2 Modellierung von Zirren

Aufgrund der schweren Zugénglichkeit der oberen Troposphére fiir direkte Messmethoden sind
Messungen dort auf Fernerkundungsverfahren oder rdumlich stark begrenzte in-situ Messme-
thoden beschrankt. Die Modellierung von Zirren bietet die Moglichkeit, eine Synthese beste-
hender Erkentnisse aus Labor- und Feldmessungen zu schaffen. Sie erlaubt es, Hypothesen zu
tiberpriifen, zu modifizieren oder neue Hypothesen zu entwickeln. Vorhandene Datensétze aus
Feldmesskampagnen kénnen zur Validierung der bestehenden Modellansétze herangezogen wer-
den.

Die Modellierung von Zirren bewegt sich von zwei unterschiedlichen Richtungen auf das ska-
leniibergreifende Phiinomen Zirrus zu. GCM!"!!, die geeignet sind, die Rolle von Zirren im Kli-
masystem der Atmosphére auf globaler Skala zu simulieren, werden in immer héheren raumlichen
und zeitlichen Auflésungen betrieben und erméglichen es, den Einfluss von Zirrenfeldern auf die
atmosphérische Zirkulation und das Klima mit wachsender Detailtreue zu bewerten. Bestehende
diagnostische (Sundqvist et al., 1989) oder prognostische Wolkenschemata (Tiedtke, 1993) sind
an die Mikrophysik von Wasserwolken angepasst und vereinfachen die Bildung der Eisphase
zu stark. Neue Schemata fiir Eiswolken werden entwickelt, um bestehende Defizite abzubauen
(Kércher und Burkhardt, 2008). Die Entstehung von Wolken, insbesondere die Nukleation von
Eis in Zirren, ist aber immer noch hochgradig parameterisiert. Abbildung 1.1 zeigt im obe-
ren rechten Bereich den Skalenbereich, der von GCM-Simulationen typischerweise abgedeckt
wird. Die offenen Rénder der Modellsymbole deuten an, dass die hier gewéhlten Grenzen fiir
die rdumliche und zeitliche Dimension nicht als scharf abgegrenzt gesehen werden diirfen. Am
unteren Ende der Skala steht die Box-Modellierung von Zirren. Hier wird in einem abgeschlos-
senen Luftvolumen die Initiierung und Lebensdauer von Eispartikeln explizit berechnet. Die
Beschriankung auf ein isoliertes Volumen erlaubt es, mikrophysikalische Prozesse mit einem ho-
hen Grad an Genauigkeit zu behandeln. Diese Modelle sind ein geeignetes Werkzeug, wichtige
Einflussfaktoren bei der Wolkenbildung zu identifizieren. Fehlendes Grundlagenwissen stellt hier
die Limitierung der prozess-orientierten Beschreibung dar.

Die Entwicklung von Zirren in der Atmosphére findet als stark gekoppeltes System zwischen
Dynamik, Strahlung und Mikrophysik (Gultepe und Starr, 1995) statt. Um realistische Simula-
tionen durchfithren zu konnen, bedarf es also zumindest eines 2D Modells, in dem die interne
Dynamik (Auf- und Abwindzonen) in Zirren und ihre Wechselwirkung mit mikrophysikalischen
Prozessen beriicksichtigt werden kénnen. Solche wolkenauflssenden Modelle (CRM!!2) schliefien
die Liicke zwischen den Box- und GCM-Modellansétzen in Abbildung 1.1. In einer Pionierar-
beit haben Starr und Cox (1985) ein 2D Zirrusmodell entwickelt, wobei die mikrophysikalischen
FEigenschaften des Zirrus aber iiber messbare Gréflen wie z.B. dem Eiswassergehalt paramete-
risiert waren. Dieses Modell konnte bereits zeigen, wie wichtig die Wechselwirkung zwischen
Strahlungsfeld und Eisphase fiir die interne Dynamik einer Eiswolke ist.

Als Weiterentwicklung der Boxmodelle haben Jensen et al. (1994) ein 1D Modell entwickelt,
das groflenaufgelost Aerosol- und Eisbildungsprozesse beriicksichtigt. Die Spektren der Eisphase
werden dabei hinsichtlich ihrer Masse oder ihres Radius in eine endliche Anzahl von einheit-
lichen Grofienklassen unterteilt. Die Anzahlkonzentrationen der einzelnen Eisklassen werden

LILGCM - General Circulation Model
L12CRM - Cloud Resolving Model
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dann analog zur Gasphase als kontinuierliche Funktionen betrachtet. Grofienaufgeloste Infor-
mationen iiber die Eisphase sind z.B. wichtig, um den Sortierungseffekt von Eiskristallen auf-
grund unterschiedlicher Sedimentationsgeschwindigkeiten zu beriicksichtigen. Das Modell von
Jensen et al. (1994) berechnete im Vergleich zu Messungen realistische Eiswassergehalte, je-
doch war die Eiskristallanzahlkonzentration zu gering. Jensen et al. (1996) fithrten Studien {iber
ultradiinne Zirren an der tropischen Tropopause durch. Allerdings wird die interne Dynamik
in einem 1D Zugang nicht beschrieben. Dies ist wichtig, da die Bildung von Eiswolken stark
vom Séattigungsverhéltnis beziiglich Eis und damit von Fluktuationen im Vertikalwind abhingt
(Starr und Quante, 2002). Spéter wurde das urspriinglich eindimensionale Modell auf ein flexibles
mehrdimensionales ausgeweitet. Weitere mehrdimensionale Modelle mit spektraler Eismikrophy-
sik finden sich bei Lin (1997), Khvorostyanov und Sassen (1998) und Gu und Liou (2000).

In jiingster Zeit werden CRM-Simulationen im Sinne von Grobstrukturrechnungen (LES!-13)
durchgefiihrt. Hierbei werden Gitterpunktsabstéinde verwendet (~ 20 — 100 m), die es erlauben,
einen Grofiteil der internen Dynamik in Zirren explizit aufzulésen (Marsham und Dobbie, 2005).
Aufgrund ihres geringen Rechenzeitaufwandes werden fiir diese Studien hiufig 'Bulk-Ansétze’
wie im Modell von Starr und Cox (1985) verwendet, in welchen nur Momente der Eispartikel-
grofenverteilung wie Anzahlkonzentration und Eiswassergehalt prognostiziert werden (Spichtin-
ger und Gierens, 2008). Uber die Form der GroSenverteilung miissen im Vorhinein Annahmen
getroffen werden. Der 'Bulk-Ansatz’ ermoglicht es, eine hohe Anzahl von Simulationen durch-
zufithren, und erlaubt es, Sensitivitéitsstudien in Anbetracht des umfangreichen Parameterraums
atmosphérischer Bedingungen bei der Zirrenbildung und Entwicklung durchzufiithren, wie z.B.
in den Studien von Liu et al. (2003a). Erst kiirzlich haben Shirgaonkar und Lele (2006) die Rolle
unterschiedlicher atmosphérischer Parameter bei der Entwicklung von Kondensstreifen mit ei-
nem LES Modell untersucht. In der Arbeit wird ein Euler-Lagrange’scher Ansatz verwendet, in
dem die Entwicklung einer hohen Anzahl von einzelnen Eispartikeln simuliert wird. Die Studien
sind aber lediglich auf die Jet- bis Wirbelphase (einige Sekunden bis wenige Minuten nach der
Bildung) und auf pures diffusives Wachstum einer vorbestimmten Anzahl von Eispartikeln be-
schrankt.

1.3 Ziele der Arbeit

Ein Hauptziel der vorliegenden Arbeit ist der Aufbau eines mehrdimensionalen, wolkenauflo-
senden Modellsystems, das es erlaubt, realitdtsnahe Studien zur Bildung und Entwicklung von
Zirren durchzufiihren. Das System soll im Sinne von Grobstruktursimulationen arbeiten und
diese mit prozess-orientierter, detaillierter Behandlung der Aerosol- und Eisphase unter der
Berticksichtigung von Strahlungswechselwirkung kombinieren. So soll die Liicke zwischen der
Boxmodellierung und der Verwendung von Bulk-Anséitzen in LES Modellen geschlossen werden.
Durch den prozess-orientierten Ansatz konnen neueste Erkentnisse aus Theorie, Messung und
Laborstudien direkt in die mehrdimensionalen Simulationen einflieBen. Wie in Abbildung 1.1 mit
der roten Box angedeutet, sollen Rechnungen auf der Skala einzelner Zirren in hoher Auflésung
durchgefiihrt werden.

Einen entscheidenden Aspekt zur Zirrensimulation trigt die Verwendung Lagrange’scher Ein-

LI3LES - Large Eddy Simulation
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zelpartikelverfolgung zur Beschreibung der Eisphase bei, die bisher nicht in mehrdimensionalen
wolkenauflésenden Modellen dieser Komplexitit zur Anwendung kam. Hierbei wird das System
Luft-Eiskristalle einer Zirruswolke als disperse Zweiphasenstromung angesehen. Die eine Phase
bilden die Luftmolekiile in der Gasphase, in der die Eiskristalle als zweite, feste Phase deutlich
unterscheidbar vorkommen. Nimmt man typische Werte fiir den Atmosphérenzustand in der Bil-
dungsregion von Zirren (z.B. T'= 220 K; p = 300 hPa) und eine Eiskristallkonzentration von 1
cm ™3 an, dann trifft in einem Luftvolumen von 1 cm? ein Eiskristall auf ~ 10! bis 10?° Luftmo-
lekiile. Es erscheint daher sinnvoll, das Fluid Luft makroskopisch als Kontinuum zu beschreiben,
wéhrend die Eiskristalle durch eine endliche Menge diskreter Einzelteilchen représentiert wer-
den. Die Verfolgung einzelner Eiskristalle ergibt gegeniiber bestehenden Bulk- oder Bin-Modellen
neue Analysemoglichkeiten bei der Simulation von Zirruswolken, die fundierte Aussagen iiber
Nukleationswege, Wachstumshistorien und Zusammensetzung der Eispartikel ermdglichen. Der
Euler-Lagrange’sche Ansatz vermeidet numerische Artefakte (z.B. numerische Diffusion) in Bulk-
oder sektionalen Modellen, welche auch mit immer feineren Modellauflésungen und hochentwi-
ckelten Parameterisierungen nicht umgangen werden konnen.

Bei der Entwicklung des neuen Modellsystems muss besonderes Augenmerk auf die Validierung
gerichtet werden. Neben dem Test der Beschreibung der einzelnen Prozesse wird im Rahmen
dieser Arbeit ein geeigneter Datensatz zur Validierung des Modells als Fallstudie aufgebaut.
Simulationen werden mit den Ergebnissen der Messungen verglichen. Fiir die Validierung wer-
den Messungen im Rahmen der ARM IOP ausgewahlt. Hier wird umfangreiches Datenmaterial
zur Verfiigung gestellt, das neben einer Reihe von passiven und aktiven Fernmesssystemen auch
flugzeuggetragene in-situ Messungen in einem synoptisch generierten Zirrus beinhaltet. Diese
zusétzlichen Informationen iiber Form und mikrophysikalische Eigenschaften der Eisphase sind
wichtige Bausteine fiir die numerische Simulation.

Fiir den Prozess der Aggregation stehen fiir den Euler-Lagrange’schen Ansatz bis jetzt noch
keine Aggregationsschemata zur Verfiigung. Im Einzelpartikelbild kénnen die Trajektorien und
Sedimentationsgeschwindigkeiten einzelner Kristalle herangezogen werden, um einen wichtigen
Schritt in Richtung prozess-orientierter Modellierung der Eiskristallaggregation durch diffe-
rentielle Sedimentation zu gehen. Ein weiteres Hauptziel der Arbeit besteht darin, derartige
Aggregations-Algorithmen zu entwickeln und damit gezielt Studien zum Aggregationsprozess in
Zirren durchzufithren. Ausgehend von der Fallstudie und zugehorigen Sensitivitétsstudien sollen
folgende offene Fragen untersucht werden: In welchen Regionen eines Zirrus tritt Aggregation
verstirkt auf? Wie wird der Aggregationsprozess initiiert, was hélt ihn am laufen? Gibt es at-
mosphérische Randbedingungen, welche diesen Ablauf modifizieren?

Mit dieser Arbeit soll eine Basis geschaffen werden, um durch weiterfithrende Studien den Kennt-
nisstand iiber Zirren zu vertiefen und damit einen wichtigen Faktor im Klimasystem der Erde
besser zu beschreiben.

Gliederung der Arbeit

In Kapitel 2 wird das entwickelte Modellsystem vorgestellt und die zugrunde liegende Physik
erlautert. Desweiteren werden idealisierte Simulationen zur Anzahl der bendtigten Simulations-
teilchen, dem Einfluss der Dimensionalitéit auf die Turbulenz und zur internen Dynamik von
Zirren prasentiert. Kapitel 3 befasst sich mit der Validierung des Mikrophysikmoduls LCM
anhand einer Boxmodellstudie und anhand eines internationalen Modellvergleichs im Rahmen
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der GEWEX GCSS WG2. Aggregationsalgorithmen fiir den Euler-Lagrange’schen Modellan-
satz werden in Kapitel 4 vorgestellt. In Kapitel 5 wird das EULAG-LCM anhand einer realen
Fallstudie mit Messdaten verglichen. In einer Sensitivitdtsstudie wird die Abhéngigkeit der Si-
mulationsergebnisse von den getroffenen Annahmen fiir meteorologische und numerische Para-
meter untersucht. Im dritten Teil dieses Kapitels kommen die erweiterten Analysemdoglichkeiten
des EULAG-LCM zur Anwendung, um die Aggregation in Zirren anhand der Modellsimulatio-
nen eingehender zu untersuchen Eine Zusammenfassung der Ergebnisse und einen Ausblick auf
mogliche Anschlussstudien gibt Kapitel 6.



Kapitel 2

Das Modellsystem EULAG-LCM

In diesem Kapitel wird das Modellsystem EULAG-LCM (Lagrangian Cirrus Mo-
dule) vorgestellt und die zugrunde liegende Physik erldutert. Weiterhin werden
Aggregations-Algorithmen entwickelt, die in einem Euler-Lagrange’schen Kontext
angewandt werden kénnen.

EULAG-LCM « Wasserdampf-
Koppelung
« Latente Warme EULAG
Mikrophysik » Advektion von
Tracern

2D/3D Dynamik

kinetische T, p, Turbulenz

Aufnahmeprozesse auf
flissiges Aerosol
Lagrange'sche

-+

u,v,w,p,6,q
TurbulenzschlieBung

Eispartikelverfolgung . Diabatische
H Quellterme
Homogenes Gefrieren T, p

Heterogene
Eisnukleation
Wachstum durch .

Strahlung

Deposition o
Verdunstung » Eiskristallform

Sedimentation y O.PtiSChe
Aggregation Eigenschaften

Gasaufnahme (z.B.,
HNO,) Fu und Liou

neues LCM Modul

Erwd&rmungsraten
IR, solar

Abbildung 2.1: Schematische Ubersicht des Modellsystems EULAG-LCM.

11
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Das im Rahmen dieser Arbeit entwickelte EULAG-LCM ist ein wolkenauflssendes Modellsys-
tem, welches die Bildung und Entwicklung von Zirren behandelt. Es ist fiir reine Eiswolken
konzipiert, insbesondere fiir diejenigen, die sich in Temperaturbereichen unterhalb von 235 K
bilden. In diesen lésst sich das Vorhandensein von reinem Wasser in Form unterkiihlter Tropfchen
ausschliefen. Wie Abbildung 2.1 zeigt, ist das EULAG-LCM ein stark gekoppeltes System, bei
dem Prozesse in der Atmosphére auf verschiedenen Zeit- und Langenskalen interagieren. Wie
bereits in Abbildung 1.1 verdeutlicht, tragen zur Zirrenbildung dynamische Prozesse auf Skalen
von bis zu ~ 100 km Lénge bei. Dies geschieht, wenn groffirdumige, synoptische Hebungprozesse
Luftmassen abkiihlen oder mesoskalige Fluktuationen, wie Schwerewellen von einigen Kilome-
tern Lange auftreten. Aber auch Fluktuationen kleinskaliger, isotropischer Turbulenz bis hin zu
Mechanismen im sub-Millimeterbereich, wenn Wassermolekiile von winzigen Aerosoltropfchen
oder Eiskristallen aufgenommen werden, beeinflussen die Zirrenbildung. Drei untereinander ge-
koppelte Bausteine bilden das Modellsystem:

Dynamik Hierunter fallen Stromungs- und Transportvorgéinge in der Atmosphére, sowie de-
ren thermodynamischer Zustand. Im EULAG-LCM wird dieser Teil mit dem Modell EULAG
(Grabowski und Smolarkiewicz, 2002) berechnet (siche Kapitel 2.2).

Mikrophysik Hier werden die Prozesse, welche die Aerosol- und Eiskristallpopulation betref-
fen, simuliert. Fiir das Aerosol sind dies das Wachstum fliissiger Aerosoltrépfchen und deren
homogenes Gefrieren, heterogene Eiskerne sowie die Aufnahme von Spurengasen. Fiir die Eis-
phase werden Wachstum, Verdunstung, Sedimentation, Spurengasaufnahme und Aggregation
der Eispartikel beriicksichtigt. Dieser Teil umfasst das im Rahmen dieser Arbeit neu entwickelte
Modul EULAG-LCM (siehe Kapitel 2.3).

Strahlung Dieser Bereich behandelt die Wechselwirkung elektromagnetischer Wellen im so-
laren und infraroten Spektrum mit der Atmosphéire und ihren Bestandteilen, wie Spurengase,
Aerosole und Wolkenpartikel (siehe Kapitel 2.4).

2.1 Operator-Splitting

Alle in Abbildung 2.1 aufgefiihrten Prozesse interagieren und laufen simultan in einem Luftpa-
ket ab. Im numerischen Modell der vorliegenden Komplexitét ist es nicht moglich, alle Vorgénge
gleichzeitig zu 16sen, weshalb einzelne Abschnitte sequentiell bearbeitet werden. Das heifit, die
Variablen aus anderen Bereichen werden konstant gehalten, wihrend ein bestimmter Prozess in
der Zeit fortgefithrt wird. Bevor in den folgenden Abschnitten die physikalischen Prozesse der
EULAG-LCM Module im einzelnen vorgestellt werden, soll hier kurz der numerische Ansatz des
"Operator-Splitting’ zum Losen der gekoppelten Gleichungssyteme vorgestellt werden.

Abbildung 2.2 zeigt schematisch, in welcher Reihenfolge die einzelnen Prozesse in EULAG-LCM
abgearbeitet werden: Es werden unterschiedliche Losungsschemata und Zeitschrittunterteilun-
gen fiir unterschiedliche Komponenten verwendet, die fiir den einzelnen Vorgang am besten
geeignet sind. So benétigt das homogene Gefrieren, das besonders sensitiv auf Anderungen in
der Wasserdampfkonzentration und der Temperatur reagiert, wesentlich kleinere Zeitschritte als
der dynamische Zeitschritt At des EULAG.
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Abbildung 2.2: Das Operator-Splitting Schema des EULAG-LCM. Die Prozesse werden in der
Sequenz Dissolution — Nukleation — Deposition — Aggregation — Transport von Fis — EU-
LAG Dynamik abgearbeitet. Der dynamische Zeitschritt At ist im Normalfall in kleinere Un-
terschritte Atyrro im Mikrophysikmodul unterteilt. Alternativ kénnen die Prozesse Dissoluti-
on — Nukleation — Deposition nochmals in einen Unterschritt Ntyuco aufgespalten werden,
falls Nukleationsereignisse auftreten. Die Koppelung an das Strahlungsmodul erfolgt nicht in
jedem Zeitschritt /\t; strahlungsbedingte Raten werden in grofleren, frei wdhlbaren Abstinden
Atgap = LAt(L > 1) erneut berechnet.

Ein Zeitschritt des EULAG-LCM lauft folgendermafien ab:

Wihrend die Variablen des dynamischen Modells (rot dargestellt) zum Zeitpunkt ¢ festgehalten
werden, startet die sequentielle Abarbeitung der mikrophysikalischen Prozesse (blau). Der be-
nutzte mikrophysikalische Zeitschritt wird in dquidistante Einheiten Atysro eingeteilt, um eine
hohere Genauigkeit bei der Simulation zu erreichen. Fiir eine natiirliche Zahl N gilt dann:

At = NAtyc. (2'1)

Nach jedem Prozess im Mikrophysikmodul werden Felder wie Aerosol-, Eispartikel- und Was-
serdampfkonzentration veréndert und stehen fiir den néchsten Abschnitt zur Verfiigung. Die
Groflen des dynamischen Modells bleiben aber unveréndert. Nach Ablauf der Sequenz fiir das
Mikrophysikmodul sind die entsprechenden Gréfien zum Zeitpunkt ¢ + At bekannt, und die
Dynamik wird unter Einbezug dieser verdnderten Variablen nachgezogen. Sollte in einzelnen
Gebieten der Nukleationsprozess, also das Entstehen neuer Eiskristalle, wichtig sein, wird inner-
halb des Mikrophysikmoduls der Zeitschritt fiir die Prozesse Aerosolwachstum, Nukleation und
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Deposition nochmals unterteilt, so dass wiederum fiir eine natiirliche Zahl M gilt:
ANty = MAtnpe. (2.2)

Dies ist auf der rechten Seite in Abb. 2.2 zu sehen. Das Strahlungsmodul wird in der Regel nicht
zu jedem Zeitschritt At aufgerufen. Die dort berechneten Strahlungsgréfien werden jeden L-
ten dynamischen Zeitschritt erneuert. Die Wahl von L kann fiir jede Simulation unterschiedlich
gewiahlt sein. Ein beispielhafter Simulationsaufbau wird in Kapitel 3.1 gegeben.

2.2 Dynamik

2.2.1 EULAG

Die Dynamik des EULAG-LCM basiert auf dem anelastischen, nicht-hydrostatischen Modell
EULAG (Grabowski und Smolarkiewicz, 2002). Unter Beriicksichtigung der Feuchte lauten die
Bewegungsgleichung und thermodynamische Gleichung

du P o’
— 4+ fkxu =— = <4 4D 2.
o Trkxu V(p)+g9+ u (2.3)
de’
EZ—U'V96+D0+QR+QH- (2.4)

Hier beschreibt u den Windvektor, p den atmosphérischen Druck, p die Dichte von Luft und 6
die potentielle Temperatur; g ist der Vektor der Erdbeschleunigung und f der Coriolisparameter,
wobei k ein Einheitsvektor in vertikaler Richtung ist. Die Variablen § und 5 beziehen sich auf
ein anelastisches Hintergrundsprofil, fiir das gilt:

v - (pu) = 0. (2.5)

Das Subskript e bezieht sich auf einen zusétzlich definierten Umgebungszustand, der nicht
zwangslédufig in anelastischer Balance sein muss. Er wird aus Griinden der numerischen Effizienz
eingefiihrt. Abweichungen von diesem Umgebungszustand werden mit einem Strich gekennzeich-
net, so dass

0 =0—0.. (2.6)

u=u-u. (2.7)

Mit D werden viskose Krifte fiir die entsprechenden Variablen dargestellt. Die turbulenten
Diffusionskoeffizienten in D werden {iber einen prognostischen Zugang mit Hilfe der turbulent
kinetischen Energie (TKE) berechnet. In (2.4) steht Qg fiir den strahlungsbedingten diabati-
schen Quellterm. Das Freisetzen latenter Warme bei Wachstumsprozessen von Eispartikeln wird
durch Qg ausgedriickt. Qg und die "density potential temperature”fy (siehe Abschnitt 2.2.3)
im Auftriebsterm von (2.3) driicken den Einfluss des Wasserdampfes auf die Bewegungsgleichun-
gen aus (Emanuel, 1994). Die Kontinuitétsgleichung fiir das Wasserdampfmischungsverhéltnis
Qv 1st,
dgy

y Dy, — Qpep — Qpirs. (2.8)

Senken ergeben sich hier, wenn Wasserdampf auf Eisteilchen (Qpgp) oder auf Aerosole aufge-
nommen wird (Qprs).
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n+1 En+l
w

n+1

W

Abbildung 2.3: Die Antriebsterme Ff"‘l zum Modellzeitpunkt n+ At fir das semi-implizite Ad-
vektionsschema des EULAG werden als Mittel tiber die kiirzeren mikrophysikalischen Zeitschritte
Zlﬁujc gebﬂdet

Mischungsverhéltnisse von chemischen Komponenten der Aerosole werden als Tracer advehiert.

dg;

2.2.2 Advektion

Werden Mischungsverhiltnisse g transportiert (Wasserdampf, Spurengase, Aerosol), ist es wich-
tig, dass das Advektionsschema des Modells positiv definit ist. Das heifit, ¢ darf keine unphysika-
lischen, negative Zahlen annehmen. Der MPDATA Algorithmus (Smolarkiewicz und Margolin,
1998) des EULAG erfiillt diese Voraussetzung und lésst sich an gewiinschte Genauigkeiten an-
passen. In der Schreibweise von Smolarkiewicz und Margolin (1998) lautet das Schema des
impliziten Verfahrens fiir den Vektor der Variablen ¥ (6’ u):

O = LE;(P) + 0.5hF (2.10)

LFE bezeichnet hier eine vereinfachte Schreibweise fiir den Transportoperator, F die entsprechen-
den Antriebsterme der einzelnen Variablen und ¥ = P! 4 0.5AtF"; ¢ und n sind rdumliche und
zeitliche Indizes. Eine fundierte Abhandlung zum Algorithmus findet sich in den oben genannten
Referenzen. Wichtig fiir das gekoppelte System EULAG-LCM sind die Antriebsterme F;. Zum
Losen des impliziten Verfahrens (2.10) wird F, i"“ zum neuen Zeitpunkt n+1 bendtigt. Es werden
insbesondere auch die Antriebsterme aus den expliziten Berechnungen des Mikrophysikmoduls
benotigt. Folgt man der Idee von Grabowski und Smolarkiewicz (2002), kénnen diese expliziten
Terme als Mittelwerte iiber die mikrophysikalischen Zeitschritte Atyrro bzw. Atyye gewonnen
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werden, wie in Abbildung 2.3 gezeigt. Der Zeitschritt At ist in mehrere kleinere Zeitschritte
Atyrrc unterteilt. Wahrend der Integration vom alten Zeitpunkt n zum neuen Zeitschritt n + 1
durchliuft der Variablenvektor der mikrophysikalischen GroBen mehrere Zwischenschritte ¥*.
Die resultierenden Antriebsterme zu den Zwischenschritten ergeben sich zu F*. Mit (2.1) gilt
dann:

N-1
nt1_ L k
e (2.11)
k=0

Die Quellterme fiir das Freisetzen latenter Warme und jene fiir strahlungsbedingte Erwéarmungs-
raten konnen mit Hilfe expliziter Verfahren berechnet werden. Fiir den impliziten Algorithmus
(2.10) kann der entsprechende Antriebsterm zum neuen Zeitpunkt n + 1 aus (2.11) gewonnen
werden.

2.2.3 Virtuelle potentielle Temperatur fiir Wolken

Enthélt ein Luftpaket Wasserdampf und Wolkenpartikel, &ndert sich dessen Dichte und damit
der Auftrieb, den das Paket erfihrt. Enthélt das Luftpaket nur Wasserdampf, kann die virtuelle
potentielle Temperatur eingefithrt werden. Die virtuelle Temperatur T;, ist jene, die ein trockenes
Luftpaket hétte, wenn es gleiche Dichte und Druck wie das feuchte Luftpaket aufweisen wiirde:

T, =T(1+ eqy), (2.12)

wobei € = 0.61 das Verhiltnis der molaren Massen von Wasserdampf und trockener Luft ist und
¢, die spezifische Feuchte. Sind auch Wolkenpartikel im Luftpaket enthalten, beschleunigen diese
die Luft aufgrund ihrer Sedimentation und dem resultierenden Luftwiderstand vertikal. Anstatt
diesen zusétzlichen Beschleunigungsterm direkt in die Impulsgleichung einzubauen, kann dieser
Effekt {iber die Auftriebskraft beriicksichtigt werden, indem die sogenannte density potential
temperature (Betts und Bartlo, 1991; Emanuel, 1994) verwendet wird. Fiir das Gleichungsystem
im EULAG ist diese definiert als

Og=0+0 (GQU - Qice) (213)
Wy

"=, 1)
Ny

= (2.15)

wy ist das Anzahlmischungsverhéltnis, g, das Massenmischungsverhéltnis von Wasserdampf; ¢;ce
das Eismassenmischungsverhiltnis.

2.3 Mikrophysik

2.3.1 Aerosol

Aerosole sind luftgetragene fliissige, feste oder Mischphasenpartikel in der Atmosphére, die ne-
ben Wolkenpartikeln in einer sehr grofien Spannbreite an Zusammensetzungen, Formen und
Anzahlkonzentrationen vorkommen. Wie fiir Wasserwolken sind Aerosole auch fiir Eiswolken
von Bedeutung, da sie die Wolkenbildung kontrollieren. Reines Wasser gefriert, abhingig von
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der Tropfengrofle, bei ~ 235 K spontan, wodurch es in kilteren Temperaturbereichen nicht
mehr fiir die Eisbildung zur Verfiigung steht. Eis nukleiert durch homogenes Gefrieren fliissiger
Aerosoltropfchen oder heterogen auf Oberflichen fester Partikel (z.B. Wiistenstaub oder Ruf)
in der Atmosphére. Aerosolbildungs- oder Koagulationsprozesse sind im EULAG-LCM nicht
beriicksichtigt. Frisch nukleierte Aerosolpartikel haben Radien von nur einigen nm und gefrie-
ren aufgrund ihres geringeren Volumens erst bei hoheren Ubersittigungen beziiglich Eis S; als
groflere Tropfen. Deshalb nehmen diese kleinen Aerosoltropfchen keinen wesentlichen Einfluss auf
die Wolkenbildung. Koagulationsprozesse zwischen Aerosolpartikeln laufen auf deutlich langeren
Zeitskalen als die Zeitdauer einer EULAG-LCM Simulation ab und spielen neben dem Wachstum
durch Kondensation nur dann eine Rolle, wenn eine sehr hohe Anzahl frisch nukleierter ultra-
feiner Partikel vorhanden ist (Pierce und Adams, 2007). Die Aerosolpopulation wird deshalb als
unbeeinflusst von Koagulation angenommen. Im EULAG-LCM sind die folgenden Prozesse zur
Wolkenbildung wichtig:

e Homogenes Gefrieren von HySO4/H20 oder HoSO4/HoO/HNO3 Aerosolen
e Heterogene Nukleation
e Wachstum fliissiger Aerosoltrépfchen

Der Abbau der Aerosol- oder Eiskernanzahlkonzentration durch Eisbildung wird explizit be-
riicksichtigt. Der begrenzende Einfluss einer geringen Anzahl von heterogenen Eiskeimen auf die
FEispartikelanzahl und die resultierende Struktur des Zirrus kann so zuverlissig in Konkurrenz
mit homogenen Gefrierprozessen simuliert werden.

Fliissiges Aerosol - H»SO,/H>0 und H,SO,/H,O/HNOj3

Flissige Aerosoltropfchen bestehen im EULAG-LCM aus HeSO4/H20 oder HySO4/H2O/HNOs3,
eine typische Zusammensetzung in der oberen Troposphire. Schwefelsdure (H2SO4) und Wasser
sind meist Hauptbestandteile des Aerosols in dieser Region (Finlayson-Pitts und Pitts, 2000;
Murphy et al., 1998). Daneben kénnen auch organische Komponenten (Murphy et al., 1998)
oder Ammonium (NHy) im Aerosol vorhanden sein, abhingig von dem Bildungs- und Trans-
portweg der Partikel. Laborstudien zu den Gefriereigenschaften von Losungen (Koop et al., 2000)
haben gezeigt, dass die eisbildenden Eigenschaften der fliissigen, unterkiihlten Partikel weitge-
hend unabhéngig von deren chemischen Zusammensetzung sind. Dieser Befund sowie das Fehlen
detaillierter Informationen iiber thermodynamische Eigenschaften unterschiedlichster Losungen

bedingt die Beschrinkung auf HoSO4/HoO/HNO3 Aerosol.

Die Hinzunahme von Salpetersdure (HNO3) in die Modellgleichungen ist begriindet durch die
Bedeutung der Partitionierung von reaktivem Stickstoff zwischen Gas-, Aerosol- und Eisphase
fiir die Ozonchemie. Dies ist kein zentraler Bestandteil dieser Arbeit, erlaubt aber weiterfithrende
Studien zur Aufnahme von HNOjs in Zirruspartikel. Das entwickelte Aerosolmodul des EULAG-
LCM berechnet die kinetische Aufnahme fliichtiger Bestandteile wie HoO und auch HNOg in die
fliisssigen Aerosoltropfchen durch Kondensation und anschliefender Losung der Komponenten
(Dissolution). Die Schwefelsduremasse im Partikel &ndert sich unter atmosphérischen Bedingun-
gen nur sehr langsam (Zeitskala von Tagen) und wird deshalb als konstant angesehen.



18 KAPITEL 2. DAS MODELLSYSTEM EULAG-LCM

Abbildung 2.4: Die Griflenverteilung des Aerosols ist in k diskrete Intervalle eingeteilt. Fir jede
dieser Klassen ist die Zusammensetzung des HySOy/Hy O/HNOs Partikels bekannt.

Numerische Struktur zur Beschreibung der Aerosoltrépfchen-Groéfienverteilung: Frei-
er mittlerer Radius (moving-center)

Die Zusammensetzung der fliissigen Aerosolpartikel dndert sich u.a. durch Schwankungen im
Wasserdampffeld oder der Temperatur. Zur Beschreibung der Aerosolgréfienverteilung wird ein
diskretes Gitter iiber den Radius r, der Aerosolpartikel aufgebaut. Informationen iiber die Aero-
solzusammensetzung liegen dann in Np Grofenintervallen (Bins) vor. Innerhalb eines Bin haben
die Aerosolpartikel den Radius 7,;. Um die Aerosolverteilung iiber mehrere Grélenordnungen
(10 nm — 1 gm) mit einer begrenzten Anzahl an Bins beschreiben zu kénnen, nehmen die Inter-
vallgréBen mit zunehmendem Radius zu (siehe Abbildung 2.4). Zur Beschreibung der zeitlichen
Entwicklung der Groflenverteilung werden in der verwendeten moving-center Struktur (Jacob-
son, 1997a) die unteren und oberen Bin-Grenzen zu Beginn der Simulation festgelegt und nicht
mehr verindert. Dadurch kénnen bei Transportprozessen Aerosolpartikel benachbarter Gitter-
punkte in die aktuelle Aerosolverteilung der gleichen Klasse ¢ eingebracht werden. Innerhalb der
Bingrenzen kann der Radius der Partikel frei variieren und die Aerosole zu ihren tatséchlichen
Radien r, ;(t) anwachsen. Uber- bzw. unterschreitet 7, ;() die Bingrenzen des aktuellen Intervalls
1, werden alle entsprechenden Aerosole aus 7 in die passenden benachbarten Bins {ibernommen.
Durch eine Mittelung werden sie mit den dort bereits vorhandenen Teilchen vermischt und ein
neuer mittlerer Radius berechnet. Hierbei gehen Informationen iiber die Aerosolverteilung ver-
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loren, wenn Eigenschaften aus urspriinglich zwei Bins auf einen reduziert werden. Fiir die Wahl
dieses Schemas im EULAG-LCM sprechen jedoch die folgenden Vorteile:

e Die numerische Dispersion (ein kiinstliches Aufweiten der Grofenverteilung) wihrend des
Wachstumprozesses von Aerosolpartikeln iiber Bingrenzen hinweg ist durch den freien
mittleren Radius weitgehend eliminiert.

e Fiir die Anwendung in einem mehrdimensionalen Modell ist diese Methode besonders ge-
eignet, da die Bingrenzen fixiert bleiben. Wenn Tropfchen wihrend Transportprozessen in
benachbarte Gitterboxen advehiert werden, kénnen diese in das gleiche Intervall ¢ einge-
bracht werden.

Wachstum fliissiger Aerosoltrépfchen - Dissolution

Der Radius r,; eines Aerosolpartikels dndert sich mit seiner aktuellen Zusammensetzung durch
Wachstums- oder Verdunstungsprozesse. Die Partikel wachsen, wenn Molekiile ¢ (H2O oder
HNOg3) auf der Partikeloberfliche auftreffen und in die Losung aufgenommen werden. Diesen
Mechanismus nennt man Dissolution. Die Gleichungen fiir die Anderungen der Anzahlkonzen-
trationen N, ; der Komponente ¢ in einem Aerosolpartikel mit Radius 74, lauten (im Folgenden
soll h dquivalent fiir die mikrophysikalischen Zeitschritte Atyrr¢ oder Atyye stehen):

qu 2t / Nq 2t

— = =kgit—n | Not — Sqit—har = (2.16)
dt R Hz;,i,t—h
Ng Np
qut quit Z[ / Nqit
2 = — — D = — kq,z,tfh Nq7t - Sq ’L t*h / : . (2.17)
In obiger Gleichung beschreibt

kqit—n = Ni,t7h47r7”a,i,t7hD;£7ft,h (2.18)

den Massentransferkoeffizienten zum Zeitpunkt ¢ — h. Die Aufnahme von HoO oder HNOj in die
Losung in (2.16) wird durch eine Abweichung der momentanen Konzentration der chemischen
Komponente von jener im Gleichgewichtszustand ausgelost. Das Gleichgewicht ist iiber den
Sattigungsdampfdruck definiert, dessen Reduktion iiber der gekriimmten Trépfchenoberfliche
durch den Kelvin-Korrekturfaktor S«/m' beschrieben wird:

Dy i 20,7,
Sgi =~ = —L ). 2.19
ot Pq,s P Ta,ika ( )

In (2.19) beschreibt o, die Oberflichenspannung des Aerosolpartikels gegeniiber der Gasphase,
vy das Volumen, welches ein Molekiil ¢ im Losungstropfen einnimmt, und kp die Boltzmann
Konstante.

Des Weiteren spielt der Losungseffekt eine wichtige Rolle. Da auch andere Molekiile in der
Losung vorhanden sind, wird der Sattigungsdampfdruck gegeniiber einem Tropfen aus reinem
Wasser reduziert. Die stidrkere Bindung der HoO Molekiile in der Losung reduziert deren Aus-
trittswahrscheinlichkeit aus dem Verbund. Die effektive Henry-Konstante wird eingefiihrt, um
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die Gleichung in Form von (2.16) schreiben zu kénnen:

Hiyp= T it =h (2.20)
Pq,s,it—h
Gleichung (2.17) beschreibt die Koppelung von (2.16) an die Konzentration N, in der Gasphase.
Zur Losung des gekoppelten Differentialgleichungssystems wird das APD-Schema verwendet
(Jacobson, 1997b), das zusétzlich zu (2.16) und (2.17) die Gleichung fiir die Massenerhaltung
von HoO und HNOj3 verwendet:

Np Np
Ngx + Z Ng,it = Ngt—n + Z Ng,it—n = Ng,tot; (2.21)
i=1 i=1

Ny.tot st die totale Anzahlkonzentration der Molekiile g. Die Methode benétigt keine Iterationen,
erhilt die Masse und ist bedingungslos stabil. Eine exakte Beschreibung des Losungsschemas ist
in der oben genannten Referenz gegeben.

Initiierung der Eisphase - homogenes Gefrieren und heterogene Nukleation

Wie bereits erwdhnt, bilden sich Zirren bei Temperaturen < 235 K mittels der Aerosolpartikel.
Abbildung 2.5 zeigt die im EULAG-LCM modellierten Nukleationspfade. Dies sind:

e Homogenes Gefrieren von HySO4/H20 oder HoSO4/HoO/HNO3 Aerosoltropfchen (A).

e Heterogenes Gefrieren von fliissigen Aerosoltropfen, die einen festen, unloslichen Kern ent-
halten (B).

e Heterogene Nukleation von KEis aus der Gasphase an der Oberflache fester, unltslicher
Bestandteile der Atmosphire (C).

Weitere in der Literatur diskutierte Nukleationspfade wie das Kontaktgefrieren oder Kondensa-
tionsgefrieren (DeMott, 2002) werden im EULAG-LCM nicht behandelt. Das Kontaktgefrieren
bedingt die Koagulation zwischen einem Gefrierkern und Wolkentropfen, die im Modell aber
nicht vorhanden sind. Die Oberfliche der Aerosolpartikel ist zu gering, um eine Koagulation
wahrscheinlich zu machen. Im Fall des Kondensationsgefrierens kondensiert Wasserdampf auf
einem KEiskern. Anschlieffend bildet sich im fliissigen Wasser Eis. Dieser Prozess beno6tigt Um-
gebungen, deren Feuchtegehalt nahe der Wassersdttigung liegt. Bei T' < 235K entspricht dies
einer Eisiibersittigung von 145 %, weshalb das fliissige Schwefelsiure-Aerosol friither gefrieren
wird. Wie in Abbildung 2.5 ersichtlich, gefriert bei der homogenen Nukleation das Wasser in
den Losungstropfchen ohne das Einwirken eines Fiskernes, wie es im Falle der heterogenen Nu-
kleation stattfindet. Homogene und heterogene Nukleation schlieflen sich nicht gegenseitig aus,
sondern kénnen parallel fiir die Bildung von Eiswolken von entscheidender Bedeutung sein (De-
Mott, 2002; Haag und Kércher, 2004). Wahrend homogene Nukleation als wichtiger Pfad fiir
die Zirrenbildung angesehen wird (Kércher und Strom, 2003), ist die Rolle der heterogenen Nu-
kleation Gegenstand aktueller Forschung. Bei Zirrenbildung in Temperaturbereichen oberhalb
der homogenen Gefrierschwellen oder langsamen Auftrieben wird der heterogenen Nukleation
eine wichtige Rolle bei der Wolkeninitiierung zugeschrieben. Oft diskutiert ist z.B. auch der Ein-
fluss von Ruf}, der bei der Verbrennung fossiler Brennstoffe entsteht, auf die mikrophysikalische
Struktur von Eispartikeln und Wolkeneigenschaften (Kércher et al., 2007).
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O ® .

A B C

Abbildung 2.5: Eisbildungspfade im EULAG-LCM: A) Homogenes Gefrieren von Lisungstropf-
chen; B) Heterogene Nukleation von Ldsungstrépfchen im Immersionsmodus; C) Heterogene
Nukleation wasserunloslicher Eiskeime im Depositionsmodus.

Homogenes Gefrieren fliissiger Aerosoltrépfchen

Ratenkoeffizienten J¢ fiir das homogene Gefrieren fliissiger Aerosole werden nach einer Parame-
trisierung von Koop et al. (2000) berechnet. In diesem Ansatz, ist Jf = f(T', a,) nur eine Funkti-
on von Temperatur und der Aktivitdt von Wasser im Aerosoltrépfchen. Diese Aussage gilt, basie-
rend auf Laborstudien iiber das Gefrierverhalten unterschiedlichster Losungszusammensetzung,
unabhéngig von der chemischen Zusammensetzung des Partikels. Somit ist eine solide Basis zur
Berechnung des Gefrierprozesses in der Atmosphére gegeben.

Die Aktivitat von Wasser a,, ist definiert als das Verhéltnis des Séttigungsdampfdruck von HoO
iiber der Losung p, s, gegeniiber dem Gleichgewicht {iber dem reinen Wassers p, s,

ap = D239 (2.22)
DPu,s
In EULAG-LCM werden keine thermodynamischen Gleichgewichtszustinde beziiglich der Zu-
sammensetzung der einzelnen Partikel angenommen, so dass a,, von der aktuellen Zusammen-
setzung des einzelnen Losungstropfen einer Groflenklasse abhéngig ist. Daten zum Séttigungs-
dampfdruck p, s, iiber Losungen aus HpSO4/H20 oder HySO4/HO/HNO3 bei kalten Tempe-
raturen liefert Luo et al. (1995).
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Fiir jede Groflenklasse 4 in der Aerosolverteilung werden unter der Annahme, dass das gesamte
Wasser im Tropfchen instantan gefriert, folgende Gleichungen gelGst:

dNa % . dNice . . 47‘(‘7’2 7
L= —jfNai, — =N, = : 2.2
dt JfiVa,is dt JfNaji, Jf 3 Jfa ( 3)

wobei N; die Anzahlkonzentration von Eis ist. Die Umverteilung von HoO oder HNOj3 zwischen
Aerosol-, Eis- und Gasphase beim Gefrieren wird durch

dNy; .

> = — N i? 2.24
dt JriVq, ( )

qu ice .
—— = jrN,;Ry, 2.25
dt JfNVgitu ( )

dN, .

o = JrNgi(1 = Ry), (2.26)

beschrieben. Der Retentionskoeffizient R; beschreibt, welcher Bruchteil von z.B. HNOgs nach
dem Gefrierprozess in der Eisphase verbleibt.

Eiskeime und heterogene Eisnukleation

Heterogene Nukleation wird im EULAG-LCM iiber den Weg des Immersions- oder Depositions-
gefrieren beriicksichtigt, ausgelost durch Eiskerne (ice nuclei, IN).

Immersionsgefrieren Chen et al. (1998) haben gezeigt, dass in einer groen Anzahl von
Aerosolpartikeln unlésliche, anorganische Bestandteile vorkommen. Diese kénnen in den Eisbil-
dungsprozess eingreifen, indem sich an deren Oberfliche bevorzugt Eiskeime bilden und so die
Gefriereigenschaften des Partikels gegeniiber reinen Losungen modifizieren.

In EULAG-LCM wird ein fester Kern dadurch simuliert, dass ein bestimmter Bruchteil Vi, q.
des gesamten Aerosolvolumens V; eines fliissigen Aerosoltropfchens als Eiskern mit Volumen
Veore angesehen wird. Dies entspricht der Vorstellung eines unloslichen Partikels, das von einer
fliissigen Schale mit Volumen V};, umgeben wird. Das gesamte Volumen des Partikels setzt sich
zusammen aus:

Va,i = Vziq + Veore = (1 - Vfrac)va,i + Vfracva,i- (227)

FEin solches Aerosolpartikel besitzt zwei Moglichkeiten, ein Eispartikel zu bilden. Ein Eiskeim
vermag sich auf der Oberfliche des Eiskerns zu bilden, oder in der fliissigen Phase entstehen Eis-
keime kritischer Gréfle durch homogenes Gefrieren. Die Raten beim Immersionsgefrieren miissen
sich als eine Wahrscheinlichkeit ergeben, die sich aus der Summation der beiden Wege ergibt.
Sie lautet:

Jr= 47Triz-AJf(aw + 0ay) —|—47r(7“21i - 7‘371-)/3 ~Jp(aw) - (2.28)

Kern fliissige Schale

Jr setzt sich aus der Wahrscheinlichkeit fiir heterogenes Gefrieren an der Oberfliche des festen
Kerns zusammen (1. Term) und der Wahrscheinlichkeit, dass im verbleibenden Volumen ein
Eiskeim gebildet wird, identisch mit der Methode fiir homogenes Gefrieren (2. Term).

A =30 nm berticksichtigt unterschiedliche kinetische Faktoren bei homogener und heterogener
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Nukleation. Die Gefrierraten J; fiir den heterogenen Anteil werden iiber die 'shifted-activity” Me-
thode berechnet (Kércher und Lohmann, 2003). Hierbei wird derselbe Verlauf der Gefrierraten
in Abhéngigkeit von a,, angenommen wie im homogenen Fall, allerdings wird die Aktivitdt von
Wasser um da,, verschoben, so dass der Gefrierprozess bereits bei einem vorgegebenen kritischen
Ubersittigungswert S, und unterhalb der homogenen Gefrierschwelle stattfindet. Zobrist et al.
(2007) zeigen, dass sich gemessene Gefrierraten im Immersionsmodus gut mit dieser Methode
parametrisieren lassen.

Depositionsgefrieren Depositionsgefrieren tritt auf, wenn Wassermolekiile direkt aus der
Gasphase an der Oberfldche von festen, wasserunloslichen IN anhaften und einen Eiskeim bil-
den, der grof3 genug ist, um spontan wachsen zu koénnen. Die Rolle des Depositionsgefrierens
in der oberen Troposphére ist unklar, da es mit gdngigen Messmethoden nicht moglich ist, die
Eigenschaften der IN und das ausgeloste Gefrierverhalten als isolierten Prozess zu betrachten.
Auflerdem ist es nur in Gegenwart hochreichender Konvektion méglich, dass Depositionskerne
wéihrend ihres Transports aus ihren Quellregionen in der Grenzschicht in die obere Troposphére
keine fliissige Beschichtung akkumulieren. Labormessungen von Mohler et al. (2006) mit Pro-
ben verschiedener Mineralstaubtypen zeigen, dass die Gefrierfeuchten, bei denen Eisnukleation
stattfindet, auch fiir idealisierte Umgebungen sehr variabel sind. Trotzdem sind die vorgestell-
ten Ergebnisse der Studie ein Weg zu einem besseren Verstéindnis dieses Nukleationspfades und
sollen daher in das EULAG-LCM Eingang finden. Generell zeigt sich, dass mit zunehmender
Uberséttigung mehr und mehr IN Eisteilchen bilden:

% = npa%. (2.29)
Gleichung (2.29) beruht auf einem exponentiellen Anstieg von aktivierten IN als Funktion von
(Si — Sp). Oberhalb einer Grenzfeuchte Sy entsteht Eis; a ist ein Parameter, der aus den Labor-
messungen fiir verschiedene Proben gewonnen wurde und n,, die anfingliche Konzentration von
IN bevor Eis im Luftpaket auftritt. Der gleichzeitige Abbau der Aerosolkonzentration ist durch

dNa . _dNice
dt — dt

(2.30)

gegeben. Anders als beim homogenen Gefrierprozess oder beim Prozess des Immersionsgefrierens
sind hier, mangels experimenteller Daten, keine Informationen iiber die Gréflenabhéngigkeit des
Gefriervorgangs vorhanden, sodass angenommen wird, dass alle entstehenden Eispartikel gleich
grof} sind.

2.3.2 Eisphase
Behandlung der Eisphase in EULAG-LCM

Aus fluiddynamischer Sicht kann das System Luft-Eiskristalle einer Zirruswolke als disperse
Zweiphasenstromung angesehen werden. Die eine Phase bilden die Luftmolekiile in der Gaspha-
se, in der die Eiskristalle als zweite, feste Phase deutlich unterscheidbar enthalten sind. Nimmt
man typische Werte fiir den Atmosphérenzustand in der Bildungsregion von Zirren (z.B. T=220
K; p=300 hPa) und eine typische Eiskristallkonzentration von 1 cm~3 an, dann trifft in einem
Luftvolumen von 1 cm?® ein Eiskristall auf ~ 10" bis 10%° Luftmolekiile. Es erscheint daher
sinnvoll, das Fluid Luft als Kontinuum anzusehen, wihrend die Eiskristalle durch eine endliche
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Abbildung 2.6: Schematische Darstellung der Simulationspartikelentstehung in FULAG-LCM.

Menge diskreter Einzelteilchen reprasentiert werden.

Ein geeignetes Verfahren zur Behandlung dieser Zweiphasenstromungen ist das Euler-Lagrange-
Verfahren. Bei diesem Verfahren wird die kontinuierliche Phase Luft durch die Losung der Er-
haltungsgleichungen (2.3) und (2.4) berechnet. Die disperse Eisphase wird simuliert, indem eine
Vielzahl von Eiskristallen unter Beachtung der auf sie wirkenden Prozesse durch das zuvor be-
rechnete Stromungsfeld verfolgt werden. Die Eigenschaften der dispersen Phase erhilt man dabei
durch Anzahlmittelung. Dem Einfluss der Eiskristalle auf die Fluidstromung durch das Freiset-
zen latenter Wirme bei der Deposition von Wasserdampf, wird durch geeignete Quellterme in
den Erhaltungsgleichungen der kontinuierlichen Phase Rechnung getragen. Eine Modifikation
des Turbulenzfeldes durch die Interaktion der Stromung mit den Partikeln wird nicht vorge-
nommen, auch wenn der Massenanteil der Partikel in einem Volumen zeitweise von gleicher
Groflenordnung wie die der Luftpartikel sein kann. Ein genaues Bild des Mechanismus fehlt
(Vaillancourt und Yau, 2000). Die Grofienordnung dieses Effekts sollte aber fiir die hier vorlie-
genden Anwendungen, in denen keine Hydrometeore wie Graupel, Hagel oder Schnee betrachtet
werden, sehr gering sein und auf die Zirrenstruktur entsprechend wenig Einfluss haben.

Zu den Vorteilen des Euler-Lagrange-Verfahrens zihlen im Wesentlichen:
e Einfache Beriicksichtigung der Partikelgroflenverteilung

e Anschauliche Modellierung der physikalischen Prozesse, die auf die Eiskristalle wirken (z.B.
Sedimentation, Aggregation)

e Neue Analysemdoglichkeiten, da einzelnen Partikeln Informationen zugeschrieben werden
konnen (z.B. Nukleationsweg, Historie iiber den Wachstumsprozess)

Aufgrund der hohen Anforderungen an Rechnerkapazitidten kénnen in EULAG-LCM nicht alle
Fisteilchen individuell verfolgt werden. Stattdessen wird eine Vielzahl von Partikeln verfolgt. In
Abbildung 2.6 wird die Vorgehensweise zur Auswahl dieser Simulationsteilchen skizziert.
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Startpunkt ist eine Gitterbox zum Zeitpunkt ¢ = n mit dem Volumen Vppx. Diese enthilt
Aerosole, IN und eventuell schon existierendes Eis. Aus den bekannten IN- oder Aerosolzusam-
mensetzungen kann mit Hilfe der Nukleationsschemata (2.23), (2.28) oder (2.29) die Anzahl der
Eiskristalle, fiir jede der k Aerosolgrofienklassen und Typen berechnet werden, die wihrend des
kurzen Nukleationszeitschrittes Atype entstehen. In Abbildung 2.6 nukleieren K neue Eisteil-
chen. Die Anzahlkonzentration der K Partikel in der Gitterbox ergibt sich zu:

K
Veox '

Um die Anzahl der zu verfolgenden Simulationsteilchen beschrinken zu kénnen, werden anhand
von N Grenzen gebildet. Hierbei werden drei Félle unterschieden:

Ng =

(2.31)

a) Die Konzentration unterschreitet einen Schwellenwert Ny
b) Die Konzentration liegt zwischen N7y und einer oberen Schranke Njsax

c¢) Die Konzentration iiberschreitet den Schwellenwert Nys4x.

Die Auswahl der Schranken Nj;ry und Npsax stellt eine Abwigung zwischen Rechenzeitauf-
wand und Genauigkeit des Modelllaufs dar und muss individuell fiir einzelne Laufe angepasst
werden. Ein Beispiel ist in Kapitel 3.3 gegeben.

Fall a) Ng < Npyjn In diesem Fall tragen die entstehenden Kristalle zu einem unwesent-
lichen Teil zur Konzentration in der Box bei. Kleine Zuwichse der Eiskonzentration werden
vernachléssigt. Meist nukleieren dadurch im néchsten Zeitschritt Atypyc mehr Kristalle, die
dann beriicksichtigt werden. Diese Mafinahme dient der Reduzierung der entstehenden Simula-
tionspartikel und damit des Rechenzeitbedarfs.

Fall b) Nynv < Ng < Nyax Liegt die Konzentration zwischen den beiden Schwellen-
werten, wird fiir alle K Eispartikel, die aus einer Aerosol- oder IN-Groflenklasse entstehen ein
Représentant ausgewéhlt. Dieses Simulationspartikel repriasentiert eine monodisperse Verteilung
von K Eisteilchen. Die Anzahl der Kristalle pro Simulationsteilchen N ist hier:

N; =K. (2.32)

Dem Simulationsteilchen wird per Zufall ein mittlerer Ort innerhalb der Gitterbox zugewiesen.

Fall ¢) Ng > Npax Ist der Anteil, den die neu entstandenen Kristalle an der Eiskonzen-
tration haben, hoch, werden sehr viele Kristalle nur durch einen Reprisentanten vertreten,
was einen Verlust an Auflésung in der Eispartikelgrofienverteilung und damit an Genauigkeit
bedeuten wiirde. Deshalb werden mehrere Simulationsteilchen initiiert, so dass die maximale
Anzahlkonzentration der Eiskristalle pro Reprisentant die Schwelle Ny 4x nicht iiberschreitet.

N =VeoxNumax (2.33)

Verbleibende Kristalle werden durch einen Reprisentanten mit geringerem N; aufgefangen. Diese
Mafinahme erhoht den Rechenzeitbedarf, steigert aber die Genauigkeit.

Die Anzahl der Simulationsteilchen Ny;,, ist a priori nicht festgelegt, sondern folgt aus der Wahl
der Schwellenwerte Npsrny und Npysax, der Anzahl der Grofienklassen aus denen Eis nukleiert
und der Anzahl der Nukleationsereignisse, die sich aus den atmosphérischen Gegebenheiten fiir
jede Simulation individuell ergeben.
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Abbildung 2.7: Gitterbox zum Punkt i,j,k im FEULAG mit vorhandenen FEispartikeln am Ort
x;. Schematisch sind ein Wind- und Wasserdampfmischungsverhdltnisfeld aufgetragen, wie sie
aufgrund unaufgeloster Variabilitdt als Horizontalschnitt durch die Felder existieren kénnen.

Ensemblemittelung fiir Eispartikeleigenschaften

Fiir die Koppelung mit der Gasphase und zum Zweck der Analyse der Simulationen ist es notig,
die volumengemittelten Eigenschaften der Eisphase zu bestimmen. Diese erhilt man aus den
Figenschaften der einzelnen Simulationspartikel durch Ensemblemittelung. Hierbei wird jedes
Simulationspartikel mit der Anzahl der realen Eisteilchen N, die es repriisentiert, gewichtet. So
ergibt sich fiir die totale Anzahlkonzentration von Eisteilchen
Nsim
(2

Nijge = =L 2.34
e VBox ( )

und fiir den anzahlgewichteten mittleren Durchmesser

Nsim
W Vg
=1
Dy = ET— (2.35)

i=1
VBox bezeichnet das Volumen der entsprechenden Gitterbox. In Kapitel 3.3 werden noch weitere
Uberlegungen zur Statistik der Mittelwerte diskutiert.
Koppelung Eisphase und Gasphase

Um Koppelungen zwischen Eis- und Gasphase zu beriicksichtigen, muss eine Verkniipfung zwi-
schen der Lagrange’schen und Euler’schen Betrachtungsweise vorgenommen werden. Wahrend
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die Simulationspartikel der Eisphase an allen moglichen Punkten x des Integrationsgebietes
vorhanden sein konnen, werden die Fluideigenschaften nur an diskreten Gitterpunkten i, j, k be-
rechnet. Wihrend des Wachstums, dem Verdunsten sowie der Advektion der Eiskristalle miissen
die Felder von Wasserdampf oder Windgeschwindigkeit an der aktuellen Position x; eines Si-
mulationsteilchens bekannt sein (siehe Abbildung 2.7). Im EULAG-LCM gelten fiir alle x; in
einer Gitterbox die volumengemittelten Werte u, ¢, und 6. Aufgrund der verwendeten hohen
Auflésung werden im EULAG-LCM die Variablen nicht zwischen benachbarten Gitterpunkten
auf den Partikelort hin interpoliert. Zwischen benachbarten Gitterpunkten kann ein Gradient
im Geschwindigkeits- oder Feuchtefeld vorhanden sein. Eine Interpolation wiirde diesem zwar
Rechnung tragen, bringt physikalisch allerdings keinen Vorteil, da der Gradient bei geringen
Gitterpunktsabstinden (=~ 100 m) von Fluktuationen dhnlicher Amplitude iiberlagert sein kann
und bei x; ein groBerer oder kleinerer Wert vorkommt. Eine Interpolation glidttet die Felder,
macht die Simulation aber nicht physikalischer. Da das Feuchtefeld nur indirekt iiber Wachs-
tumsraten (siehe Kapitel 2.3.2) in Wachstumsprozesse der Eiskristalle eingreift, ergeben sich
auch keine Unstetigkeiten in den Eispartikeleigenschaften durch Spriinge im Umgebungsfeld,
wenn Eiskristalle in eine neue Gitterbox transportiert werden. Auch fiir das Geschwindigkeits-
feld wird auf eine Interpolation verzichtet, allerdings wird der Einfluss subskaliger Variabiltét
auf die Dispersion von Eiskristallen beriicksichtigt (siche 2.3.2).

Zusammenfassend gilt:

e Die aktuellen Fluideigenschaften am Partikelort ergeben sich aus den volumengemittelten
Werten am entsprechenden Gitterpunkt und werden fiir die Dauer eines Zeitschritts als
konstant angenommen.

Wachstum von Eiskristallen durch Deposition - Freisetzung latenter Wirme

Lagern sich HoO Molekiile aus der Gasphase an einem Eiskristall an und werden in den Kristall-
verband aufgenommen, spricht man von Deposition. Eine analytische Herleitung der Gleichung
fiir den Massenzuwachs eines einzelnen Eiskristalls folgt Mason (1971). Fiir die Anwendung im
EULAG-LCM wurden die Gleichungen erweitert, um den Einfluss von Strahlung auf das Parti-
kelwachstum beriicksichtigen zu kénnen.

Die Gleichung fiir den Massenzuwachs eines einzelnen Eiskristalls dm;/dt lautet:

Ls
dm; A xi Dy (po — Py.s) HpiD,p), s (RvT - 1)
dt = D;Lsp{,’s I. 1 R T - /T D{L)Lspr75 Ls 1 R T (236)
T\’ 1) T Rq T \mer 1)+

Der erste Term auf der rechten Seite von (2.36) beschreibt den Wachstumprozess der Eiskristalle
durch diffusiven Transport von Wasserdampf auf die Kristalloberfliche. Der zweite tritt als
Zusatzterm auf, wenn die Wechselwirkung des Eiskristalls mit dem Strahlungsfeld beriicksichtigt
wird (siehe Kapitel 2.4). In (2.36) ist der modifizierte Diffusionskoeffizient D! gegeben durch

Df:) = By Dy fo. (2'37)

Fiir den temperatur- und druckabhéngigen Diffusionskoeffizienten D, wird nach Pruppacher und

Klett (1997)
1013.25 T \'*
D, = 0.211 2.38
! < p ><273.15> (2.38)
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Eiskristallform (& Cy
Hexagonale Sdulchen (Re < 20) 0.0309  0.1447
Flaschenprismenbiindel 0.3005 -0.0022

Tabelle 2.1: Ventilationskoeffizienten fiir Eiskristalle.

verwendet. Dieser ist korrigiert durch g3,

1 4D
=T PR (2.39)
Bv T+ T

das fiir kleine Teilchen (r ~ \,) den Ubergang vom diffusiven Fluss von HoO zur Kristallober-
fliche hin zur kinetischen Beschreibung liefert, wenn die mittlere freie Weglinge eine dhnliche
Grofle wie das Partikel selbst aufweist. Ebenso wird der Ventilationskoeffizient f,, beriicksichtigt,
der den verstirkten Fluss von Wasserdampf auf die Oberfliche eines fallenden Kristalls be-
schreibt. Zur Berechnung folgt diese Arbeit Heymsfield (1975) fiir Flaschenprismenbiindel und
Liu et al. (2003a) fiir hexagonales Eis, basierend auf Resultaten von Ji und Wang (1999):

fo=10+C1X + CyX?, (2.40)
wobei
X = Sc'/PRe'/?. (2.41)

In (2.41) ist Sc¢ = v/D,, die Schmidtzahl, das Verhéltnis von kinematischer Viskositidt von Luft
zur Diffusivitdt von Wasserdampf, und Re die Reynoldszahl, die in (2.52) definiert ist. Die
Koeffizienten C und Cs sind in Tabelle 2.1 aufgefiihrt. Ventilation fiir kugelférmiges Eis wird
nach Pruppacher und Klett (1997) mit den Koeffizienten

(2.42)

1= 1.04+0.14X? X <1.0
Y71 0.86+0.28X X >1.0

behandelt.

In (2.36) ist x; die Kapazitdt des Kristalls, die die verinderte Wasserdampfverteilung um ein
nichtsphérisches Partikel beriicksichtigt; xg = % ist die auf den Radius normalisierte Kapa-
zitdt. x; wird nach einer Methode von Westbrook et al. (2008) berechnet, die eine Vielzahl
von Trajektorien diffundierender HoO Molekiile auf Kristalle unterschiedlicher Form iiber eine
Monte Carlo Methode berechnen. Fiir hexagonale Sdulchen mit Linge D, Breite W und einem
Aspektverhéltnis Ar = D/W ergibt sich

Xi = [0.58 (1 4 0.95A4r°7)] % (2.43)

Fiir Flaschenprismenbiindel mit sechs Armen, maximaler Dimension D und dem Aspektverhéltnis
Ar eines einzelnen Prismas ergibt sich

Xi = 0.4Ar~ 92D, (2.44)
Fiir Aggregate von Eiskristallen aus einigen wenigen Monomeren stellt sich schnell

v; = 0.25D (2.45)
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ein. Kapazitéiten, wie sie im EULAG-LCM verwendet werden, sind in Abbildung 2.9 dargestellt.

Weiter beschreibt Ly in (2.36) die latente Wérme der Sublimation, /; die thermische Leitfihigkeit
von Luft, R, die Gaskonstante fiir Wasserdampf, p,, den Partialdruck von Wasserdampf und p, s
den Wasserdampfsittigungsdruck iiber der Partikeloberfliche. Der Kelvineffekt (siehe (2.19))
in p;,s fiir kleine Eiskristalle wird beriicksichtigt, indem ein Radius r; eines sphérischen Par-
tikels mit dquivalentem Volumen verwendet wird. «, ist der Massenakkomodationskoeffizient.
Messungen von «, zeigen eine hohe Streuung und stellen eine kritische Komponente in der Si-
mulation von Zirren dar (Lin et al., 2002). Im EULAG-LCM wird a,, = 0.5 nach Kércher (2003)
gewdhlt, dessen Depositionskoeffizient an Laborstudien und Feldmessungen in mittleren Breiten
angepasst wurde. Dieser kann aber beliebig variiert werden.

Das Wachstum der Eiskristalle ist iiber

LN, (2.46)

AN,  Nx & am
dt —  m,Veox ; dt
an die Anzahlkonzentration N, von Wasserdampf in der Gasphase gekoppelt. Hier ist N4 die
Avogadrozahl und m, die Molmasse von HoO. Ngjps ist die Anzahl der Simulationsteilchen
in der Gitterbox i, j, k. Das gekoppelte System (2.36) und (2.46) wird mit Hilfe des ’analytic
predictor of condensation’ Algorithmus nach Jacobson (1999) gelést. Dieses Schema bendtigt

keine Iterationen, ist bedingungslos stabil und massenerhaltend.

Durch die Freisetzung latenter Warme beim Wachstum der Eispartikel wird die potentielle
Temperatur 6 erhoht. Der Antriebsterm Qg in (2.4) berechnet sich iiber die Anderung des
Wasserdampfmischungsverhéltnisses ¢, zu

do Ly dg,
_d4_ 2.4
Q=G eIl dt’ (247)
p K
n=(2) . 2.48
<poo> ( )

Riickfithrung verdunstender Eiskristalle in die Aerosolphase

Verdunsten Eiskristalle vollstdndig, wird das Aerosolpartikel, aus dem sie urspriinglich entstan-
den sind, wieder freigesetzt. Da die Nukleationspfade einzelner Eiskristalle im EULAG-LCM
bekannt sind, ist es moglich, das eisbildende Aerosolpartikel an der aktuellen Position des
FEispartikels freizusetzen, an der es erneut in folgende Gefrierprozesse eingreifen konnte. Fiir
den Fall homogener Nukleation wird angenommen, dass das Eispartikel vollstdndig verdunstet
ist, sobald die Anzahlkonzentration von Wassermolekiilen derjenigen entspricht, welche fliissige
Aerosoltropfchen haben, die aus derselben Groflenklasse ¢ entstammen, aus der sich auch das
Eispartikel gebildet hat. Im Fall der heterogenen Nukleation im Depositionsmodus gilt, dass
ein Eispartikel verdunstet ist, wenn die Anzahl von Wassermolekiilen im Eispartikel unterhalb
eines Schwellenwerts Nyp, liegt (typischer Weise Ny, = 1000). Fiir nichtaggregierte Eisteilchen
wird im EULAG-LCM jeder Nukleationspfad gespeichert. Haben sich Cluster aus verschiedenen
Kristallen wihrend des Aggregationsprozesses (siche Kapitel 2.5) gebildet, kann jeweils nur der
Nukleationspfad des aufsammelnden Kristalls gespeichert werden, wodurch Information iiber
Aerosolpartikel verloren gehen kann.
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Eisform a [cgs| I6] ~y o Quelle
Sphdarisches Fis 0.4765 3.0 -

Hezagonale Siulchen (Cle): 37;2-
30 yum < D < 100 ym 01677 291  0.684  2.00 Mitchell (1996)
100 pm < D < 300 pm 0.00166 1.91 0.0696 1.50 Mitchell (1996)
300 ym < D 0.000907  1.74  0.0512 1.414 Mitchell (1996)
Flaschenprismenbiindel (C2a): f%
D <100 pm 0.1 2.2997  0.0869 1.57 Mitchell (1996)
D > 100 pm 0.00308 2.26 0.0869 1.57 Mitchell (1996)
ARM IOP 9. Mérz 2000:
Flaschenprismenbiindel (C2a): x
m—D 0.0138 2.54 Heymsfield et al. (2002)
A—D (5 Arme) 0.2148 1.7956 Heymsfield et al. (2002)
Aggregate aus C2a:

0.00183 2.04 - - Heymsfield et al. (2002)

Tabelle 2.2: Empirische Relationen fir Masse (m = aDP) und Fliche (A = yvD?) eines Eis-
kristalls. Die unteren Spalten zeigen Relationen und Bilder fir Kristalle, die wihrend eines
Messfluges am 9. Mdirz 2000 im Rahmen der ARM IOP gewonnen wurden.

Form der Eiskristalle

Im EULAG-LCM wird nicht explizit die Form einzelner Eiskristalle gespeichert. Dies wére prinzi-
piell moéglich, bedeutet aber einen sehr hohen Speicherplatzbedarf. Aussagen iiber die maximale
Dimension oder projizierte Fliche der Eispartikel in Fallrichtung werden in Abhéngigkeit von ih-
rer Masse getroffen und beruhen auf vorher getroffenen Annahmen iiber die Eiskristalleigenschaf-
ten. Hier konnen optische Proben aus Zirren hilfreich sein, um vorhandene Eiskristallformen zu
identifizieren (Lawson et al., 2006b). Eine allgemein giiltige Systematik, welche Eispartikelform
unter welchen Bedingungen entsteht, ist noch weitgehend ungeklédrt und vorhandenes Wissen be-
ruht zumeist auf Laborstudien (Bailey und Hallett, 2004). Aussagen iiber Partikeleigenschaften
werden im EULAG-LCM mit Hilfe von empirischen Relationen der Form

m = aDP (2.49)

A=~D° (2.50)

getroffen. Diese basieren auf flugzeuggetragenen Messungen und geben einen Mittelwert iiber
die Partikeleigenschaften fiir einen Eistyp. Einen Uberblick iiber verwendete Relationen gibt
Tabelle 2.2. Abbildung 2.8 stellt die resultierende Dimension der unterschiedlichen Partikel in
Abhéngigkeit ihrer Masse dar. In den Relationen (2.49) und (2.50) sind variierende Formeigen-
schaften der Kristalle enthalten. So nimmt z.B. das Aspektverhiltnis A = W/D von hexagonalen
Séulchen mit dem Durchmesser der Basisfliche W mit wachsender Masse ab, wie Messungen
von Auer und Veal (1970) zeigen. Frisch nukleierte Kristalle haben ein Aspektverhéltnis von
A =1 (W = D), wahrend es fiir Sdulchen mit D = 500 pm nur noch A = 0.2 annimmt und die
Partikel verstérkt in die Lange wachsen.
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Sedimentation

Im Schwerefeld der Erde werden Zirrenpartikel aufgrund ihrer Masse zum Erdboden hin be-
schleunigt. Die resultierende Sedimentationsgeschwindigkeit wirkt der lokalen Aufwartsgeschwin-
digkeit entgegen. Die Fallgeschwindigkeit verursacht eine vertikale Umverteilung der Eismasse
und damit auch des Wasserdampfes. Dieser Prozess spielt deshalb eine entscheidende Rolle fiir
den Wasserhaushalt und die Strahlungseigenschaften der Wolke, die stark von der vertikalen
Struktur des Zirrus abhingen (Khvorostyanov und Sassen, 2002).

Die Berechnung der Sedimentationsgeschwindigkeit v;; stiitzt sich auf Arbeiten von Mitchell
und Heymsfield (2005), Heymsfield und laquinta (2003) und Mitchell (1996). Darin wird vy,
iiber einen theoretischen Zusammenhang zwischen der Best-Zahl X und der Reynoldszahl Re
des fallenden Kristalls hergeleitet. X ist definiert als:

2
X = OpRe? = ig’“pz% (2.51)

a

Hier ist C'p der Widerstandsbeiwert und 7, die dynamische Viskositdt der Luft. Ist Re bekannt,
kann iiber deren Definition die Sedimentationsgeschwindigkeit v;; berechnet werden.
Ut,iDpa

Re = 2.52
n (2.52)

Abraham (1970) und Bohm (1989) zeigen einen theoretischen Zusammenhang zwischen X und
Re auf, der allgemein fiir feste Partikel gilt, die in einem reibungsbehafteten Fluid fallen. Es wird
angenommen, dass sich eine Grenzschicht um den Korper bildet. Diese wird als fest mit dem
Teilchen verbunden angesehen und die Gleichungen fiir das Stromungsmechanikproblem werden
fiir die Einheit Teilchen-Grenzschicht aufgestellt. Die Reibung wird dabei als unabhéingig von
der Form des Partikels angesehen.
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Abbildung 2.8: Empirische Relationen zur maximalen Dimension D unterschiedlicher Fiskris-
tallformen als Funktion ihrer Masse. Kugelformige Eispartikel (sphere, schwarz), heragonales
FEis (Cle, rot), Flaschenprismenbiindel (bullet rosettes) parametrisiert nach Mitchell (1996) (C2a
M196, blau), Flaschenprismenbiindel parametrisiert nach Heymsfield et al. (2002) (C2a ARMO09,
grin) und Aggregate aus einer Kombination von Flaschenprismenbiindeln nach Heymsfield et al.
(2002) (Agg ARMOY, lila). Empirische Relationen fiir die beiden letzten Kristallformen basieren
auf Beobachtungen wdihrend eines Messfluges am 9. Mdrz 2000 im Rahmen der ARM IOP. Der
untere Graph fokussiert dabei auf kleine Massen.
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Abbildung 2.9: Kapazitit x; fir unterschiedliche Fiskristalltypen, basierend auf Rechnungen von
Westbrook et al. (2008). Fir die unterschiedlichen Kristallformen siehe Abbildung 2.8.
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Abbildung 2.10: Fallgeschwindigkeit vy ; fir T = 233.15 K und p = 350 hPa nach Mitchell und
Heymsfield (2005). Fir die unterschiedlichen Kristallformen siehe Abbildung 2.8. Im unteren
Graph sind zusdtzlich die Stokes-Fallgeschwindigkeit vy spp, fiir kugelformiges Eis (schwarz ge-
punktet) und die Stokes-Fallgeschwindigkeit fir hexagonale Siulchen (rot gepunktet) fiir kleine
Partikel (Re < 0.6 ) eingezeichnet.
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Mitchell und Heymsfield (2005) geben noch eine Erweiterung zur Theorie an, die beriicksichtigt,
dass bei realen Eisteilchen (vor allem bei Aggregaten) eine Stromung durch das Eisteilchen
moglich ist und die Grenzschicht ausgedehnter sein kann. Dies wird durch den Term ag X" in
(2.53) ausgedriickt.

1/2 2
52 4X1/2
Re= -2 (1 +— —1| —apXb =ax?® (2.53)

Der Zusatzterm in (2.53) ist iiber ag = 1.7 x 1072 und by = 0.8 fiir Aggregate parametrisiert
und entfillt fiir kompakte Partikelformen. Mitchell und Heymsfield (2005) empfehlen zur Be-
schreibung der Oberflichenrauhigkeit o = 5.83 und Cy = 0.6 zu verwenden. Die Relation Re-X,
wird als Potenzgesetz geschrieben, wobei die Konstanten a und b analytisch berechnet werden
koénnen. Um die Best-Zahl X zu berechnen, muss die Masse und Oberfliche der Kristalle bekannt
sein. Diese werden aus den Relationen (2.49) sowie (2.50) abgeschétzt. Mitchell und Heymsfield
(2005) weisen darauf hin, dass die mit diesem Schema berechneten Fallgeschwindigkeiten sehr
stark von den verwendeten empirischen Relationen zwischen Masse und Lénge der Kristalle
abhéngen. Abbildung 2.10 fasst Sedimentationsgeschwindigkeiten fiir unterschiedliche Kristall-
arten als Funktion ihrer Masse zusammen.

Fiir sehr kleine Partikel (Re < 1) ist die Grenzschichtannahme in der Theorie von Mitchell und
Heymsfield (2005) prinzipiell nicht mehr giiltig und die Partikel fallen im Stokes-Regime. Fiir die
Fallgeschwindigkeit einer Kugel in einem viskosen Fluid ist die Losung fiir die Sedimentations-

geschwindigkeit gut bekannt:
m
Ut,Sph = <67‘z77> 70@ (254)

In (2.54) beschreibt Cc = 1 4 1.26A/r die Cunningham-Korrektur fiir sehr kleine Partikelradi-
en, die nahe der mittleren freien Weglinge A liegen. Westbrook (2008) findet in seiner Arbeit,
dass die fiir Re > 1 erfolgreich iiberpriifte Methode von Mitchell und Heymsfield (2005) bei
kleinen Radien (Re < 1) von der Stokes-Geschwindigkeit abweicht. Er zeigt auf, dass die Sedi-
mentationsgeschwindigkeiten fiir nicht sphérische Partikel mit D < 100 um berechnet werden
konnen, indem in (2.54) r = x; gesetzt wird. Allerdings weist Westbrook (2008) darauf hin,
dass mit geeigneten empirischen Relationen fiir m und A realistische Fallgeschwindigkeiten im
Stokes-Regime iiber (2.53) berechnet werden kénnen. In Abbildung 2.10 sind zum Vergleich
die Fallgeschwindigkeiten fiir sphéirische und hexagonale Eispartikel nach (2.54) gezeigt. Die
maximale Uberschiitzung der berechneten Sedimentationsgeschwindigkeiten nach Mitchell und
Heymsfield (2005) gegeniiber der Stokes-Losung betrégt fiir Partikel mit D < 30 pm ~ 30%. Die-
se verringert sich mit zunehmender Grofle. Fiir Re ~ 1 verliert die Stokes-Losung ihre Giiltigkeit.
Die Fallgeschwindigkeiten fiir Aggregate weichen von der Losung fiir sphérische Partikel stark
ab. Hier gelten die verwendeten Relation m — D nur fiir gréflere Partikel und sollten in diesem
Massenbereich nicht verwendet werden.

Lagrange’sche Eispartikelverfolgung

In EULAG-LCM werden einzelne Eiskristalle verfolgt. Diese werden mit dem Windfeld u trans-
portiert, bewegen sich aber auch relativ zur Strémung aufgrund der Sedimentation und zu einem
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gewissen Teil aufgrund ihrer Tragheit. Die Trajektorie eines Kristalls wird im EULAG-LCM als

dXZ‘
dt

=u+ (4 +vei), (2.55)

berechnet. In (2.55) reprisentiert x; die Position des Eispartikels, v;; seine Sedimentationsge-
schwindigkeit und u; eine zusétzliche Geschwindigkeitskomponente, die turbulente Fluktuatio-
nen im nicht aufgeldsten Geschwindigkeitsfeld représentiert (siehe z.B. Schilling et al. (1996)).
u; sorgt fiir eine Dispersion der Eiskristalle. Die Amplitude dieser Fluktuationen wird anhand
der lokalen turbulenten kinetischen Energie je Massenanteil T K E berechnet, die im EULAG
Modell prognostiziert wird. Uber einen Monte-Carlo Prozess ergibt sich i, zu

ﬁi(t) = RLﬁi(t — AtM[(j) + uf(t). (2.56)

1(t) = /1 - RiouS (2.57)

In (2.57) ist 2 eine normalverteilte Zufallsvariable und Ry, die Lagrange’sche Autokorrelations-
funktion, mit

u

B AtMIC)

RL = exp( -

(2.58)
und 7, = K,,/TKE die Lagrange’sche Zeitskala. Ihre Verwendung basiert auf der Annah-
me, dass Kristalle diese zusétzliche Geschwindigkeit nicht wesentlich von einem Zeitschritt zum
nichsten éndern, verkniipft mit den turbulenten Strukturen in der Stromung. u; ist eine Zu-
fallsgeschwindigkeit, die {iber eine Monte-Carlo Methode iiber eine normalverteilte Zufallszahl
mit der Standardabweichung

ouw=VTKE, (2.59)

gewonnen wird. Die Grofle dieser Fluktuationen ist durch die vorhergesagte Stéarke der Turbu-
lenzelemente bestimmt.

2.4 Strahlung

Neben der vertikalen Verlagerung von strahlungsaktivem Wasserdampf wechselwirken Eiswol-
ken auch direkt mit der Strahlung. Die Wolken erzeugen eine Umverteilung der absorbierten
Strahlung in einer vertikalen Sdule der Atmosphére durch Streuung solarer Strahlung und Ab-
sorption infraroter Strahlung (IR). Quantitativ hingt diese Strahlungswechselwirkung von der
horizontalen und vertikalen Struktur der Wolke und der Form und Grofle der darin enthaltenen
Kristalle ab (Gu und Liou, 2000). Es ist bis heute nicht eindeutig nachgewiesen, ob Zirren in
ihrer Gesamtheit nun einen positiven oder negativen Strahlungsantrieb am Oberrand der At-
mosphére (TOA) fiir das Erdklima bedeuten (Lynch et al., 2002). Bei optisch diinnen Zirren
iiberwiegt der erwirmende Effekt, da die Sonnenstrahlung nur unwesentlich abgeschwécht wird,
wéhrend optisch dichtere Zirren durch die stérkere Reflektion kiithlend wirken. Fiir die Simulati-
on einzelner Zirren ist die durch die strahlungsbedingten diabatischen Quellterme hervorgerufene
Wechselwirkung der Strahlung mit der Dynamik wichtig. Auf- und Abwinde, Resultate turbulen-
ter Austauschprozesse, entstehen, die ihrerseits einen Einfluss auf die Struktur des Wolkenfeldes
haben.

Ein weiterer Prozess, bei dem Strahlung die Wolkenentstehung und Persistenz modifiziert, ist der
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Effekt auf das diffusive Wachstum der Eiskristalle. Durch IR Absorption oder Emission erwérmt
oder kiihlt sich die Eiskristalloberfliche gegeniiber der umgebenden Luft ab. Die geinderte Tem-
peratur bewirkt, dass sich der Sattigungsdampfdruck iiber der Kristalloberfliche verdindert und
die Eisteilchen schneller verdunsten oder wachsen (Hall und Pruppacher, 1976; Stephens, 1983;
Gu und Liou, 2000). Dieser Einfluss ist durch den zweiten Term auf der rechten Seite von (2.36)
beschrieben. Fiir die Berechnung der hierzu benétigten absorbierten Strahlung Hp ; sind optische
Eigenschaften iiber Eiskristalle verschiedener Form und Gréfle notig. Dies ist ein wesentlicher
Punkt in der aktuellen Zirrenforschung. Aufgrund der Komplexitéit des Themas ist dieser Teil
der Wechselwirkung Strahlung - Eiswachstum noch nicht in EULAG-LCM implementiert. Aller-
dings ist iiber (2.36) und das Strahlungsmodul eine Schnittstelle fiir diesen Austausch vorhanden
und erlaubt so die zukiinftige Erweiterung des Modellsystems.

Um den Einfluss der Strahlung auf Zirren untersuchen zu kénnen, wurde eine 1D Strahlungs-
routine von Fu und Liou (1993) an das EULAG gekoppelt. Anforderungen an dieses Modul
sind:

e Effiziente Berechnung der Erwidrmungsraten, da die Routine fiir jeden Gitterpunkt aufge-
rufen wird.

e Moglichst genaue Beschreibung der Strahlungseigenschaften von Zirrenpartikeln.

Diesen Anforderungen wird die genannte Routine gerecht, welche auf einer Parametrisierung
der optischen Eigenschaften anhand der Messdaten fiir eine groie Zahl von Zirrenfeldern beruht
und Eingang in viele Modelle gefunden hat.

2.4.1 Parametrisierung der Strahlungstransportgleichung

Die Berechnung der strahlungsbedingten Antriebsterme Qr(z) in der thermodynamischen Glei-
chung (2.4) wird mit Hilfe des Strahlungstransportschemas von Liou et al. (1988) berechnet.
Dieses basiert auf der sogenannten ’delta-four-stream’ Naherung fiir planparallele Atmosphéren.
Hier wird angenommen, dass sich Strahlung nur in vier diskrete Raumrichtungen ausbreiten
kann. Der Strahlungstransport wird in einzelnen Séulen berechnet (independent column appro-
ximation). Die Wolkenstrukturen etc. werden dann als horizontal homogen angenommen, um
Streuung von Photonen aus lateralen Gebieten berechnen zu kénnen. Die Absorption von Strah-
lung durch Gase wird tiber die ’correlated k-distribution’ beriicksichtigt (Fu und Liou, 1992).
Das Spektrum solarer und infraroter Strahlung wird in einzelne, nicht iiberlappende Bereiche
unterteilt. Im kurzwelligen Bereich wird die Absorption von HyO, O3z, COs und O berechnet,
im Infraroten HoO, O3, CO2, CHy und N2O. Wolkenwechselwirkungen fiir Zirren sind iiber den
Eiswassergehalt /W C' und den Effektivradius Dy, parametrisiert, unter der Annahme, dass he-
xagonales Eis vorliegt. Diese Kristallform ist eine der moglichen Eisformen in EULAG-LCM.
Aus den exakten Informationen iiber die EiskristallgroBienverteilungen in den einzelnen Gitter-
boxen wird, fiir die Koppelung an das Strahlungsmodul, auf die benétigten zwei Parameter
zuriickgerechnet.

Der Eiswassergehalt und der Effektivradius fiir hexagonale Sdulchen mit Lange D und Breite
W, wie in Fu (1996) beschrieben, werden gebildet als

N,
1 SIM

> maNi (2.60)

=1

Iwc =

BOX



38 KAPITEL 2. DAS MODELLSYSTEM EULAG-LCM
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Abbildung 2.11: Schematische Ubersicht, wie das Strahlungsmodul an EULAG-LCM gekoppelt
ist. Vertikale Profile von Oz, COs, O CHy und NoO werden aus einem Hintergrundsprofil

tibernommen. Die EULAG-LCM Schicht wird mittels der Temperatur in das entsprechende
Héhenintervall eingebettet. Zur weiteren Erlduterung s. Text.
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Dmaa:
[ W2Dn(D)dD
Dmin

Dma:c
Df [WD+§W2} n(D)dD
Nsrn
Z WiQDi
= 1:1 . (2'61)

e [WiDi + @Wf}
=1

wobei n(D) die auf die Bin-Weite normierte Anzahlkonzentration von Kristallen mit Léange D
ist. Wechselwirkungen der Aerosolphase mit dem Strahlungsfeld sind nicht beriicksichtigt.

Im EULAG-LCM wird meist nur ein Ausschnitt aus der Atmosphére mit vertikalen Erstreckung-
en von einigen Kilometern simuliert, wihrend zur Berechnung des Strahlungstransportes Infor-
mationen iiber den Zustand der Atmosphére vom Boden bis zum Atmosphérenoberrand benétigt
werden. Annahmen iiber den vertikalen Aufbau der Luftsidule beziiglich Zusammensetzung und
thermodynamischen Bedingungen werden deshalb aus Hintergrundprofilen gewonnen, die auf
US -Standard Atmosphéren nach Anderson et al. (1986) beruhen. In dieses Hintergrundpro-
fil wird der EULAG-LCM Ausschnitt eingebettet. Der entsprechende Hohenbereich wird iiber
die Temperatur gefunden, wie in Abbildung 2.11 dargestellt. In jeder vertikalen Sdule wird ein
Profil der strahlungsrelevanten Groéflen gebildet. Die Profile von Oz, COs, O, CH4 und N-2O
sind iiber ihre Hintergrundprofile definiert, ebenso 7', p und die Wasserdampfkonzentration in
Atmosphérenbereichen aulerhalb der EULAG-LCM Schicht. Innerhalb des Integrationsgebietes
sind T', p, H2O, Dgy. und Eiswassergehalt bekannt. Im Ubergang zwischen Hintergrundprofil und
EULAG-LCM befindet sich ein Interpolationsbereich, in dem die beiden Profile linear ineinan-
der iiberfithrt werden, um starke Gradienten zu vermeiden, die zu falschen Ergebnissen in der
Strahlungstransportrechnung fithren kénnen. Neben den in (2.4) benétigten Erwirmungsraten
QR liefert das Strahlungsmodul auch noch aufwirts und abwiirts gerichtete Fliisse solarer und
infraroter Strahlung. Diese kénnen in zukiinftigen Erweiterungen fiir die Berechnung der Wech-
selwirkung Strahlung - Eispartikelwachstum verwendet werden.
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2.5 Aggregation von Eispartikeln

Optische Proben von Eispartikeln in Zirren zeigen oft Strukturen, die durch den Prozess der Ag-
gregation entstanden sind. Bei diesem treffen Kristalle aufeinander, bleiben aneinander haften
und bilden so einen Verbund aus mehreren Einzelteilchen. In Zirren tritt die Aggregation auf-
grund differentieller Sedimentation auf (Westbrook et al., 2004a; Field und Heymsfield, 2003).

Grofle Partikel fallen schneller als kleinere und sammeln diese auf ihrem Weg auf.

Details iiber den Mechanismus, der die Eispartikel verbindet, ist Gegenstand aktueller Forschung
und nicht geklirt. Elektrische Kréfte, ein kurzfristiges Anschmelzen der Eisoberflichen durch
eine lokale Druckerh6hung beim Stof}, die Existenz einer quasi fliissigen Schicht an der Kristal-
loberfliche oder ein Sinterungsprozess, bei dem die Oberflichenenergie der stoflenden Partikel
minimiert wird (Field et al., 2006b) sind mogliche Erklarungsansitze (Meakin, 1992). Kristalle
mit komplexerer Struktur kénnten sich auch rein mechanisch verhaken und damit die Kontakt-
zeit der beiden Eisteilchen verlidngern (Field, 1999). Der exakte Mechanismus ist nicht bekannt.

Wichtig fiir die EULAG-LCM Simulationen ist die Umverteilung der Eismasse von kleineren Par-
tikeln hin zu grofieren. Die Anzahlkonzentration der kleineren Eisteilchen wird verringert und es
entstehen Teilchen mit grofler Masse, wie in Abbildung 2.12 skizziert. Der Aggregationsprozess
verdndert die Groflenverteilung der Eiskristalle in Zirren und damit die optischen Eigenschaften
und den Eismassenfluss.

Aufgrund der Komplexitiat des Aggregationsprozesses in Zirren und offener Fragen in Bezug auf
die Effizienz des Mechanismus fiir unterschiedliche Partikeltypen und Formen, sind Studien zum
Aggregationsprozess selten, im Vergleich zur Koaleszenz fliissiger Tropfen in warmen Wolken.
Westbrook et al. (2004a) benutzen eine Monte-Carlo Methode, um die Aggregation synthetischer
Eispartikel durchzufiihren und die Struktur der Grolenverteilung und Aggregatform zu kléren.
Mitchell (1988) und Lawson et al. (1998) benutzen analytische Modelle, um die Entwicklung
parametrisierter Groflenverteilungen aus Messungen unter dem Einfluss von Wachstum, Aggre-
gation und dem Aufbrechen von Eiskristallen zu verfolgen. Field und Heymsfield (2003) ver-
wenden ein einfaches numerisches Modell, um vermessene Verteilungen unter dem Prozess der
Aggregation zu verfolgen. Diese Modelle vernachléssigen jedoch die Nukleation von neuem Eis
und Wechselwirkungen mit Dynamik und Strahlung und geben so nur einen Teilaspekt des Le-
benszyklus von Zirren wieder.

In bestehenden Zirrusmodellen, die eine spektrale Darstellung der Mikrophysik?! zur Beschrei-
bung der Eisphase verwenden, kann der Aggregationsprozess iiber die Ratengleichung von Smo-
luchowski (1917) parametrisiert werden (Khain und Sednev, 1995; Cardwell et al., 2003).

% - % > KigNi(t)Nj(t) — Ni(t) Y KijNj(t) (2.62)
it+j=k =

Gleichung (2.62) beschreibt die zeitliche Anderung der Anzahl von Eiskristallen der GréB8enklasse
k. Produktions- bzw. Verlustterme sind gegeben, wenn Teilchen j mit Teilchen ¢ aggregieren um

21Dje Spektren der Eisphase werden hinsichtlich ihrer Masse oder ihres Radius in eine endliche Zahl von ein-
heitlichen Grofienklassen unterteilt.
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dN/dr / cm™
A

Abbildung 2.12: Schematische Darstellung des Effekts des Aggregationsprozesses auf die Grof
enverteilung der Eiskristalle. Bei einer gegebenen Verteilung (durchgezogenen Linie) nimmt die
Anzahlkonzentration kleiner Teilchen ab, die grofler Partikel zu (gestrichelte Linie).

Teilchen der Masse k zu generieren (1. Term), bzw. Teilchen k von Teilchen j aufgesammelt
werden (2. Term). Die Aggregationsrate wird dabei durch die Stofiratenmatrix K;; parametri-
siert. Westbrook et al. (2004a) schlagen fiir die Stofiratenmatrix den ’sweep-out’ Prozess vor,
wie er in den meisten der oben aufgefiihrten Studien verwendet wird. In Abbildung 2.13 ist die
Idee schematisch dargestellt. Zwei Kristalle mit Radien 7; und r; haben unterschiedliche Sedi-
mentationsgeschwindigkeiten v; > v;. Die Fliche 7 (r; + rj)z spiegelt sdmtliche Trajektorien der
beiden Partikel wider, die einen Kontakt der Eiskristalle ermoglichen. Je hoher die Relativge-
schwindigkeit |v;—v;| der beiden Kristalle zueinander ist, desto groler ist die Wahrscheinlichkeit,
dass Teilchen der Klasse j von Teilchen der Klasse ¢ aufgesammmelt werden. Es ergibt sich

Kij = 7 (r; +15)° [v; — vj| B, (2.63)

E, beschreibt hier die Aggregationseffizienz und hat Werte zwischen 0 (kein Zusammenstof3
fithrt zum Anhaften) und 1 (jede Kollision fithrt zum Anhaften). Neben dieser bestimmen die
Anzahlkonzentrationen und Relativgeschwindigkeiten der aggregierenden Eispartikelklassen die
Effizienz des Aggregationsprozesses.

Gleichung (2.62) gilt nur unter der Annahme einer kontinuierlichen Verteilung der Eiskristalle
in einer Gitterbox, wenn die Anzahldichten der Eispartikel iiber ihre rdaumlichen Mittelwerte
gegeben sind. Eine Anwendung fiir die Lagrange’sche Eispartikelverfolgung ist deshalb nicht
moglich.
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Abbildung 2.13: Schematische Illustration der Trajektorien zweier Fiskristalle mit unterschiedli-
chen Fallgeschwindigkeiten v; und v;, die zu einer maéglichen Kollision der Eispartikel fiihren. Die
schraffierte Fliche m (r; + rj)2 zeigt den Bereich aller Trajektorien, die zu einem Aggregations-
ereignis fiihren kénnen, nach Westbrook et al. (2004a).

Im Folgenden werden neue Algorithmen entwickelt, mit denen der Aggregationsprozess im
EULAG-LCM auf Basis von Ng;,, Trajektorien, einer begrenzten Teilmenge der realen Eispar-
tikel, simuliert werden kann. Aufgrund dieser Beschrinkung in der Statistik der Partikeleigen-
schaften ist es erforderlich, zusédtzlich Annahmen {iber mittlere Eigenschaften der Eisphase in
die Algorithmen einflielen zu lassen.

2.5.1 Aggregationsalgorithmen

Fiir jede Gitterbox wird der Aggregationsprozess einzeln betrachtet, d.h. Aggregation iiber Git-
terboxgrenzen hinweg findet nicht statt. Die entwickelten Algorithmen basieren auf der Idee des
"'sweep out’ Prozesses. Hierfiir wird folgendes Schema angewandt:

a) Die Simulationspartikel werden nach ihrer z-Koordinate in absteigender Reihenfolge sor-
tiert. Dieser Schritt vermeidet, dass im Folgenden Ny, X Ngim Trajektorienbahnen auf
mogliche Kollisionen hin untersucht werden miissen. Ausgehend vom obersten Partikel
werden in absteigender Reihenfolge beziiglich der vertikalen Koordinate potentielle Kolli-
sionspartner identifiziert (in Abbildung 2.14 ist die Reihenfolge: i,1,2,3,...).

b) Simulationspartikel, die im Zeitschritt Aty von Teilchen ¢ unter Beriicksichtigung der
unterschiedlichen Sedimentationsgeschwindigkeiten eingeholt werden koénnen, erfiillen die
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Abbildung 2.14: Schematische Darstellung des Hybrid Aggregationsalgorithmus im FEULAG-
LCM. Beschreibung siehe Text.

Beziehung:

P
zi — (v +0)dt = z; — (v + w0 dt < dt = Skl J — < At .
i (g i) 3= (v + ) (Ui + i) — (v, + W;) e

(2.64)

Zusétzlich zur Sedimentation wird hier die turbulente vertikale Geschwindigkeitskompo-
nente w aus (2.55) verwendet.

Ist (2.64) erfiillt, wird der Anteil der N realen Eiskristalle aus j berechnet, der von den
schneller fallenden Teilchen ¢ aufgesammelt werden kann. Zusétzlich zur Information der
Simulationsteilchen, werden nun gemittelte Eigenschaften der Teilchen verwendet, um Ag-
gregationswahrscheinlichkeiten zu berechnen. In Anlehnung an den ’sweep-out’ Prozess
wird eine maximale Flache F, der aufsammelnden Kristalle gebildet, mit der sie das Vo-
lumen der Gitterbox iiberstreichen:

F. = AN (2.65)

A, wird aus den empirischen Relationen in Kapitel 2.3.2 ermittelt. Dies beriicksichtigt
implizit, dass die Kristalle eine zuféllige Orientierung im Raum haben kénnen. Aufgrund
der geringen Anzahldichten von Eiskristallen in Zirren wird hier vorausgesetzt, dass die
N; Teilchen nicht iiberlappen.
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Unter der Annahme, dass die Kristalle aus j in der Box horizontal gleichverteilt sind, kann
eine durchschnittliche Anzahlkonzentration C; der Teilchen pro Flidche gebildet werden:

N
Cj=—L. 2.66
Multipliziert man diese mit Fy, ergibt sich die Anzahl der aufgesammelten Kristalle aus j
Zu:
Noweep = FCjE, (2.67)

E, beschreibt hier in Anlehnung an (2.63) eine Aggregationseffizienz. In der Regel gilt
Nsweep/-/\/‘i <1

o Nweep ist die Anzahl von Kristallen aus der von Simulationsteilchen j représentierten
Menge realer Eiskristalle, welche von jenen aus ¢ im Zeitschritt Atyrro aufgesammelt
werden.

Zwei unterschiedliche Algorithmen werden dargestellt, um diese Information auf die N;,,, Simu-
lationsteilchen zu iibertragen.

Partikel - Partikel Algorithmus

Im Bild der Einzelpartikelverfolgung werden die Eisphaseneigenschaften aus der Kenntnis der
Trajektorien der N, Simulationsteilchen gewonnen. Im Partikel - Partikel Aggregationsalgo-
rithmus wird in diesem Sinne iiber N, sweep €ine Wahrscheinlichkeit €2; gebildet, dass genau das
Simulationsteilchen i eines derjenigen Kristalle aus der Menge der N; Partikel ist, welche mit
Teilchen aus j zusammenstoflen (unter der Annahme, dass Teilchen nicht mehrfach stofien).
Diese ist: Noweep

N;
Uber einen Monte-Carlo Prozess wird entschieden, ob fiir das Simulationspartikel ein Aggrega-
tionsereignis stattfindet oder nicht. Hierfiir wird eine Zufallszahl ¢ € [0, 1] gebildet. Gilt ¢ < €,
aggregieren die beiden Kristalle. Da die Simulationsteilchen unterschiedliche Anzahlen realer
Fiskristalle représentieren kénnen, ist die maximale Anzahl der Partikel, die aggregieren, durch
die kleinere bestimmt. Angenommen es gilt N; > N, so aggregieren alle realen Kristalle aus j
mit denen aus i. Die restlichen Kristalle verbleiben in ¢ und aggregieren nicht.

No=Ni=N o mi=m,
N;=N; mj = mj +m,.

Q; = (2.68)

e Der Vorteil des Partikel - Partikel Algorithmus ist, dass im Bild der Einzelteilchenver-
folgung weiterhin die Eigenschaften einzelner, reprisentativer Partikel betrachtet werden.
Somit kénnen gezielt Aussagen iiber deren Eigenschaften getroffen werden. Allerdings sind
die Wahrscheinlichkeiten €2; in Zirren gering, so dass durch die begrenzte Anzahl an Simula-
tionspartikeln in der Regel statistisch nur eine geringe Anzahl von Aggregationsereignissen
erfasst werden konnen.

Die Wahrscheinlichkeit, dass Simulationsteilchen wahrend ihres Lebenszyklus nicht aggregieren
ist hoch, obwohl ein Teil der realen Partikel dies mit Sicherheit tut. Dies soll mit dem n#chsten
Algorithmus bertiicksichtigt werden.
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Hybrid Algorithmus

Um die Probleme eines zu geringen Stichprobenumfangs aus dem Partikel-Partikel Algorithmus
zu umgehen, wird nun beriicksichtigt, dass ein Teil der realen Eiskristalle eines Simulationsteil-
chens aggregiert, ein anderer nicht. Zwei Varianten werden vorgestellt.

Schema A: In der einfacheren Variante werden die Nyyeep Kristalle in (2.67), die aus j auf-
gesammelt werden, anteilméfig auf alle Kristalle N; aufgeteilt, also

Nj = N; = Noweep. (2.69)

Die Masse wird auf alle Kristalle in 7 verteilt:

'Nsweep

mi = M; +m; N
K3

Dies ist im unteren linken Teil der Abbildung 2.13 dargestellt. Die Anzahl der Kristalle in ¢ bleibt
erhalten. Der Vorteil dieser Methode liegt darin, dass die Anzahl der Simulationspartikel nicht
erhoht wird. In diesem Algorithmus weicht man vom Bild der Einzelteilchenverfolgung ab. Da
die Masse einiger weniger aufgesammelter Partikel auf alle Teilchen verteilt wird, entspricht m;
nicht mehr der eines einzelnen Kristalls - dieser hitte nach dem Aggregationsprozess seine alte
Masse oder m; + m; - sondern einer mittleren Masse der représentierten realen Kristalle. Hier
wird angenommen, dass im Laufe der Simulation immer wieder andere Partikel aus ¢ aggregieren
und sich somit im Mittel die vorhergesagte Massenverteilung ergibt. Somit sind Aussagen iiber
die Eigenschaften einzelner Partikel in Simulationen mit dem Hybrid Algorithmus nicht mehr
moglich, allerdings ergeben sich gemittelte Eigenschaften und die Eispartikelgrofienverteilung aus
der Kenntnis von nur N;,, Partikeleigenschaften. Ein Nachteil entsteht, wenn die Anzahl der
aufgesammelten Kristalle Mweep deutlich kleiner als N; ist. Dann wird die Masse der wenigen
Kristalle auf viele Partikel verteilt. Anstatt wenige grofle Teilchen zu erzeugen, werden mehr
Teilchen mit deutlich geringeren Radien entstehen. Um dieses Problem zu umgehen, miissen
neue Simulationspartikel eingefiihrt werden, wie in Schema B beschrieben.

(2.70)

Schema B: Die aggregierten Partikel werden im Falle Nyyeep < N; dann durch ein neues
Simulationspartikel k£ beschrieben, wenn deren Konzentration Ny = N, sweep /VBox einen Schwel-
lenwert Ngeq (z.B. 1077 cm™3) iiberschreitet.

-/\[i = -/\[z - Nsweegﬁ -N’] = -N’] - J\[sweep; Nk = -N’sweep§ (271>

mE = m; =+ m,;. (2.72)

Dieser Cluster wird auf Hohe des Aggregationsvorgangs in die Gitterbox eingefiigt, wie im unte-
ren rechten Teil der Abbildung skizziert. Sonst folgt der Algorithmus Schema A. Nachteil dieser

Methode ist, dass neue Simulationsteilchen entstehen und den Rechenaufwand des EULAG-LCM
erhohen.

e Der Vorteil des Hybrid Aggregationsalgorithmus besteht darin, dass Informationen iiber
mittlere Eigenschaften der Eisphase (N;, IWC etc.) und Eispartikelgrofienverteilungen
auch aus der Kenntnis der Trajektorien von nur wenigen Simulationspartikeln bestimmt
werden konnen. Die Eigenschaften der Simulationsteilchen entsprechen dann aber den
mittleren Eigenschaften der realen Fispartikel. Detailliertere Informationen iiber Partike-
leigenschaften gehen so verloren.



46 KAPITEL 2. DAS MODELLSYSTEM EULAG-LCM

2.5.2 Skalierung von Eispartikelgroflenverteilungen

Aus Laborstudien und Computersimulationen zu Aggregationsprozessen in unterschiedlichen
Teilbereichen der Physik zeigte sich, dass Partikelgroenverteilungen (GV), die durch den Aggre-
gationsprozess beinflusst sind, erfolgreich iiber

n(D,t) = Di(t)"*g [D/D1(1)] (2.73)

skaliert werden kénnen (Meakin, 1992). n(D,t) ist die auf die Binweite normierte Anzahlkon-
zentration. Gleichung (2.73) besagt, dass eine universelle Funktion g gefunden werden kann, die,
unabhiingig von der Zeit, mit einer mittleren Eispartikellinge D;(t)~? skaliert, die GV zu je-
dem Zeitpunkt beschreibt. g hingt nur vom normierten Durchmesser D /D1 (t) ab. Der mittlere
Durchmesser wird hier, wie in Field und Heymsfield (2003) beschrieben, mittels

[ D3n(D,t)dD

Dy =052 (2.74)
[ D2n(D,t)dD
0

berechnet. Field und Heymsfield (2003) zeigen, dass GV, die aus Messungen in natiirlichen Zir-

ren stammen, erfolgreich nach (2.73) skaliert werden kénnen. Den benétigten Skalierungsfaktor 6

leiten Field und Heymsfield (2003) oder Westbrook et al. (2004b) dabei aus der Annahme einer
o0

konstanten Eismassenflussdichte ¢ = [ n(D,t)m(D)v,(D)dD ab. Wie in (2.73) vorhergesagt,

fallen die GV, die zu unterschiedlichenOZeiten gewonnen werden, auf einem universellen Graph
g zusammen, zumindest fiir den Teilbereich der GV, der ausschliellich durch Aggregation be-
einflusst ist. Unter der Annahme, dass dieser Bereich der GV durch einen exponentiellen Ansatz
der Form n(D,t) = Ny(t)exp [-A(t)D] dargestellt werden kann, zeigen Field und Heymsfield
(2003) eine Beziehung zwischen 6, ¢, A und Ny auf, aus welcher der Skalierungsfaktor bestimmt

werden kann:
dln Ny o< dln¢ + 6dIn . (2.75)

Ist die Eismassenflussdichte konstant (d1n ¢ = 0), ist 6 durch den Gradient von dIn Ny gegeniiber
dIn A gegeben.

Ist die Physik des Aggregationsalgorithmus in Kapitel 2.5 richtig beschrieben, sollte dieser Be-
fund auch fiir GV gelten, die in EULAG-LCM Simulationen gefunden werden. Dies wird in
Kapitel 5.1.5 demonstriert werden.



Kapitel 3

Idealisierte Simulationen zur
Zirrenbildung

In diesem Kapitel wird der Aufbau einer EULAG-LCM Simulation erldutert. Des
Weiteren werden idealisierte Studien zur Anzahl der benétigten Simulationsparti-
kel, dem Einfluss der Dimensionalitit auf die Turbulenz und zur internen Dynamik
von Zirren prisentiert.

3.1 Aufbau einer EULAG-LCM Simulation

Im Folgenden wird ein typischer Aufbau einer EULAG-LCM Simulation, wie er auch in den wei-
teren Abschnitten der Arbeit verwendet wird, dargestellt. Damit ist ein leichteres Verstéindnis des
Zusammenwirkens der verschiedenen Bausteine des Modellsystems zu erhalten. Generell kénnen
Simulationen in 2D oder 3D durchgefiihrt werden. Aufgrund der hohen Rechenzeitanforderung
von 3D-Rechnungen werden iiberwiegend 2D Modellgebiete verwendet.

1. Ansetzen des Modellgebietes: Fin kartesisches Gitter ist Ausgangspunkt der Modell-
rechnungen. Die gesamte horizontale Erstreckung L und vertikale Ausdehnung Z des Integra-
tionsgebietes wird in ein homogenes Gitter mit den Gitterpunktsabstinden dx und dz in n x [
Punkte eingeteilt. In Abbildung 3.1 ist in der linken Hélfte der Aufbau dargestellt und ein belie-
biger Gitterpunkt ¢, k eingezeichnet. An diesen Punkten liegen die dynamischen Variablen vor,
die im EULAG berechnet werden. Ebenso sind Wasserdampfkonzentrationen, Aerosolverteilung
und Zusammensetzung bekannt. Da die Eiskristalle in EULAG-LCM unabhéngig von dieser
Struktur verfolgt werden - die Position des Partikels ist an beliebigen Punkten (z,,z,) gegeben
- ist es zur Beschreibung der Interaktion zwischen Gas- und Eisphase, sowie der Dynamik nétig,
Eiskristalle einzelnen Gitterboxen zuzuweisen. Wie in Abbildung 3.1 dargestellt, werden alle
Kristalle mit einem maximalen Abstand von | z, — z; [< 0.5 - dx und | z, — z; |[< 0.5 - dz dem
Gitterpunkt ¢, k zugeschrieben. Die lateralen Randbedingungen sind periodisch. In der Vertika-
len werden feste Rdnder am Ober- und Unterrand des Simulationsgebietes angenommen, hier

47
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gilt also w = 0.

+ + +
= Z
+ o+ 4+

A
Y

L

Abbildung 3.1: Schematischer Aufbau eines Integrationsgebietes mit horizontaler Erstreckung
L und vertikaler Ausdehnung Z im EULAG-LCM. Links ist die kartesische Gitterstruktur mit
Maschenweiten dx und dz dargestellt. Fiskristalle werden einem Gitterpunkt i,k zugeschrieben,
wenn sie einen mazimalen Abstand halber Maschenweite in alle Raumrichtungen vom Gitter-
punkt besitzen, wie rechts dargestellt ist.

2. Profile fiir Temperatur, Druck, Windfeld, Wasserdampf und Aerosol: Als néchstes
werden die initialen Profile fiir Temperatur, Druck, Windfeld, Wasserdampf und Aerosolvertei-
lung vorgegeben. Dies kann entweder durch idealisierte oder real gemessene Verteilungen gesche-
hen.

Fliissige Aerosole werden zu Beginn der Simulation als reine HoSO4 Partikel angenommen, die fiir
den Fall des Immersionsgefrierens einen festen Kern enthalten kénnen. In einem Zwischenschritt
werden die verbleibenden Spurengase (HoO und HNOg3) mittels (2.16) in einen Gleichgewichts-
zustand zwischen Aerosol- und Gasphase gebracht, bis sich die chemische Zusammensetzung
der resultierenden HoSO4/H20 oder HoSO4/H20/HNO3 Aerosoltropfchen unter den gegebenen
thermodynamischen Bedingungen nicht mehr &ndert. Typische Verteilungen und Moden fiir die
Aerosolklasse finden sich z.B. in Schroder et al. (2002). Im Normalfall wird eine Verteilung ange-
nommen, die in 10 Gréflenklassen unterteilt ist. Eine Verteilung fiir IN kann zusétzlich angesetzt
werden.

3. Kiihlraten: Im Rahmen dieser Arbeit werden in der Regel Ausschnitte aus der Atmosphére
von einigen Kilometern Ausdehnung simuliert. Fiir die Zirrenbildung sind aber auch Vorginge
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auf grofleren Skalen wichtig, wie synoptische Hebungsvorginge oder mesoskalige Wellenbewegun-
gen (Hoyle et al., 2005). Diese konnen beriicksichtigt werden, indem dem Simulationsgebiet als
Ganzes ein groffiraumiges Vertikalwindfeld wqy aufgeprigt wird. Man folgt dem Hebungsvorgang
mit dem Integrationsgebiet und die Vertikalgeschwindigkeit wird in ein adiabatisches Kiihlen des
Modellgebietes umgerechnet. Beim Aufstieg bleibt 6, konstant, wihrend sich p. und 7, durch
adiabatische Kompression oder Expansion &ndern.

dl, dT.dz g

G ddr T ool (3:-1)

Aus der konstanten potentiellen Temperatur kann dann aus
p K
&:n(m> (3.2)
Pe
der Druck und iiber die ideale Gasgleichung

Pe
RyT,

p= (3.3)
die Dichte berechnet werden. Das Hintergrundprofil wird verdndert und trigt im Falle einer
Abkiihlung zur Zirrenbildung bei.

4. Turbulente Fluktuationen: Waihrend die im letzten Schritt angesetzten Kiihlraten einen
externen Antrieb bilden, tritt Turbulenz auch als innere Eigenschaft der Atmosphére im Integra-
tionsgebiet auf. Es existieren Fluktuationen im Geschwindigkeits-, Temperatur- und Feuchtefeld,
die den mesoskaligen Bewegungen iiberlagert sind. Diese kleinskalige Variabilitit tragt zur Hete-
rogenitét von Zirrenfeldern bei und kann aufgrund der hohen raumlichen Auflésung im EULAG-
LCM iiber einen weiten Bereich simuliert werden. Kleine Skalen, die nicht mehr aufgelost sind,
konnen iiber die TurbulenzschlieBung des EULAG parametrisiert werden. Auswertungen von
Quante und Starr (2002) sowie Gultepe und Starr (1995) zeigen den allgegenwértigen Charak-
ter dieser Fluktuationen und geben Anhaltspunkte fiir deren Intensitdt. Die Messungen zeigen
auch, dass im Turbulenzspektrum ein Abfall der Energiedichte turbulenter Schwankungen mit
zunehmender Wellenzahl & (abnehmender Wellenlénge) proportional zu k—>/3 oder auch stéirker
mit ~ k2, stattfindet.

Um aufgeléste Turbulenz in den EULAG-LCM Simulationen beschreiben zu kénnen, werden dem
Hintergrundprofil Fluktuationen in p, 8 und u iiberlagert. Gewonnen werden diese Schwankun-
gen aus Simulationen, die im Voraus mit EULAG durchgefiihrt werden. In diesen 3D Rechnungen
wird sogenanntes weifles Rauschen simuliert, indem den anfénglichen Feldern an jedem Gitter-
punkt zufallige Werte iiberlagert werden. Stabilitit und Gitterstruktur stimmen in diesen Simu-
lationen mit den in den Wolkensimulationen verwendeten Profilen iiberein. Nach einer geniigend
langen Zeitspanne hat sich ein turbulentes Spektrum (z.B. fiir die Vertikalwindgeschwindigkeit)
eingestellt und die gebietsgemittelte Amplitude der Geschwindigkeitsfluktuationen w* nimmt
ein anndhernd konstantes Niveau an:

(3.4)
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Abbildung 3.2: Periodogramm der wellenlingenabhdngigen Energiedichteverteilung der vertikalen
Windgeschwindigkeit w, die zur Initialisierung einer EULAG-LCM Simulation verwendet wird.
Die schwarze Linie zeigt einen angenommenen Abfall der Energiedichteverteilung proportional
zur Wellenzahl k=°/3; griin k=2 und rot k3.

Hier wird iiber alle Gitterpunkte n und [ summiert. Bei stabiler Schichtung der Atmosphére
ist die Turbulenz anisotrop. Fluktuationen im Vertikalwindfeld sind gegeniiber der horizontaler
Bewegungen gedimpft. Eine spektrale Analyse®! horizontaler Schnitte des Geschwindigkeitsfel-
des im EULAG-LCM (Abbildung 3.2) zeigt, dass der zu erwartende Verlauf der Energiedichte
erreicht wird. Natiirlich muss man davon ausgehen, dass Turbulenz nur in einer 3D Simulati-
on beschrieben werden kann, da es sich um einen dreidimensionalen Prozess handelt und sich
nur dort der Energietransport iiber die Skalen hinweg entwickeln kann. Werden zur Initialisie-
rung einer 2D Simulation Schnitte aus den 3D Feldern verwendet, ist dieser Energietransport
nicht mehr giiltig. Dennoch deutet die spektrale Analyse des Geschwindigkeitsfeldes aus 2D
Simulationen darauf hin, dass die Skalen der Auf- und Abwindregionen dhnlich sind und die
entscheidenden Elemente der Wechselwirkung zwischen Turbulenz und der Zirrenbildung bzw.
deren Lebenszyklus simuliert werden kénnen. Bis auf Skalen mit Wellenldngen von einigen Git-
terpunktsabstinden, welche numerisch bedingt stirker geddmpft werden, bleibt das Spektrum
iiber den Zeitraum der Simulationen weitgehend erhalten. Eine kurze Uberpriifung dieser These
wird in Kapitel 3.4 gegeben.

3.2 Parallelisierung

Die Berechnung der Trajektorien einer groflien Anzahl an Simulationspartikeln stellt hohe Anfor-
derungen an Speicher und Rechenzeitkapazitit dar. Tabelle 3.1 listet die Modellvariablen fiir ein
Lagrange’sches Simulationspartikel auf. Das EULAG Modell ist dafiir ausgelegt, auf Hochleis-
tungsrechnern zu arbeiten, die eine parallelisierte Verarbeitung der Stromungsberechnung mit

3-1Zur Analyse wird ein Periodogramm horizontaler Schnitte w(z) erzeugt. Hierzu werden mittels einer Fourier-
Analyse die Fourierkoeffizienten w(k) berechnet. Die Energiedichte bei der Wellenzahl k im Periodogramm ergibt
sich zu P(k) = | (k).
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Variable Beschreibung

Tiy Yiy Zi Koordinaten des Eiskristalls
r volumenéquivalenter Radius eines sphérischen Eispartikels mit gleicher Masse
No, Ngas Npo  Anzahl der HyO, HySO4 und HNO3 Molekiile im Eiskristall

Uiy Uiy Wy turbulente Geschwindigkeitskomponenten
nbing Groflenklasse 7 des Aerosolpartikels, aus dem der Kristall nukleierte
col Anzahl der Aggregationsereignisse fiir einen Kristall

Tabelle 3.1: Liste der Modellvariablen fiir ein Lagrange’sches Simulationspartikel.

dem Message Parsing Interface (MPI)32 erlauben. Methodisch wird hierfiir das Rechengebiet
horizontal in kleinere Untereinheiten zerlegt, die auf unterschiedliche Prozessoren aufgeteilt wer-
den. Bei der Entwicklung des LCM Moduls war es daher wichtig, diesen Parallelisierungsvorgang
beizubehalten und die Mikrophysikroutinen komplett parallelisierbar zu gestalten. Insbesondere
beim Transport von Eiskristallen zwischen den Prozessoren ist darauf zu achten, dass ein effek-
tiver Abgleich der Informationen iiber Eiskristalleigenschaften moglich ist, um die Laufzeit einer
EULAG-LCM Simulation zu reduzieren.

3.3 Benoitigte Anzahl von Simulationsteilchen

Anhand von 2D Simulationen soll gezeigt werden, dass eine hinreichende Anzahl von Simulations-
partikeln Ny;,, existiert, um aus der Kenntnis der Eigenschaften einer Teilmenge von Eisteilchen
auf die Gesamtheit schlieBen zu kénnen. Aus statistischen Uberlegungen folgt, dass die Abwei-
chung der gefundenen Mittelwerte des Ensembles von Simulationspartikeln vom tatséchlichen
Wert mit zunehmender Anzahl an Simulationsteilchen oc 1/ vV Niim abnimmt. Allerdings ist auf-
grund der sich stédndig dndernden Gegebenheiten wahrend einer Simulation eine a priori getrof-
fene Aussage iiber gewiinschte Genauigkeit und benétigte Anzahl an Simulationsteilchen N;p,
faktisch nicht durchfithrbar. Zur Ermittlung von N, wird hier die Anderung von integra-
len Werten iiber die Wolkeneigenschaften (z.B. das horizontal gemittelte Eiswassermischungs-

3-2Message Passing Interface (MPI) ist ein Standard, der den Nachrichtenaustausch bei parallelen Berechnungen
auf verteilten Computersystemen beschreibt.

Idealisierte 2D Simulationen zur Partikelanzahl

Gitterpunkte n| m 1 | Zeitschritt / s At Atyvic AtNUC
320 - | 251 4 2 0.25

Maschenweite / m | dx | dy | dz | Meteo N2 / s72 g—‘z‘ /st wyg/ms?!
35 -] 20 9.9 x 107° [ 8 x 1071 0.1

Zirrusparameter

Eistyp | hexagonale Sdulchen

Aerosole

Typ H9S0O,4/H20 Losungstropfchen

Nukleationsweg Homogenes Gefrieren

Tabelle 3.2: Finstellungen fiir die idealisierten 2D Simulationen in Kapitel 3.3.
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Abbildung 3.3: Idealisierte Profile zur Initialisierung der Simulationen in Kapitel 3.3. Links:
Temperatur T'; rechts: Sdttigungsverhdltnis beziglich Fis S;.

verhiltnis) bei einer Variation der Anzahl von Simulationsteilchen betrachtet. Die Ergebnisse
dieser Referenzsimulationen zeigen, dass eine optimale Anzahl von Simulationsteilchen gefunden
werden kann, die einen Kompromiss zwischen Rechenzeitaufwand und Genauigkeit darstellt, wie
im Folgenden gezeigt wird.

Aufbau der Simulationen Es werden drei Simulationen mit identischen Anfangsbedingun-
gen durchgefiihrt, die sich in der Anzahl der betrachteten Simulationspartikel N;,, unterschei-
den.

Das Integrationsgebiet ist ein 2D Ausschnitt der Atmosphére von 11 km x 5 km Ausdehnung,
der in 5 km Hohe ansetzt. Tabelle 3.2 fasst den Aufbau der Simulationen zusammen.

Die Zirrenbildung wird von einem konstanten Auftrieb wg = 0.1 m s~! verursacht, der einen

externen Antrieb darstellt und das Modellgebiet adiabatisch abkiihlt. Der Coriolisterm in (2.3)
wird nicht beriicksichtigt, weil dessen Einfluss auf der Skala einzelner Zirren von einigen Kilo-
metern Ausdehnung vernachlissigt werden kann. Die initialen Temperatur- und Feuchteprofile
sind aus Abbildung 3.3 ersichtlich. Das Wasserdampfprofil weist eine eisiibersittigte Schicht in
8.5 km Hohe auf, deren Maximum einen Wert von S; = 1.4 hat. Die Eisbildung wird iiber das
homogene Gefrieren fliissiger HoSO4/HoO Aerosolpartikel simuliert. Die Groflenverteilung der
reinen HySO,4 Tropfchen zu Beginn der Simulation wird als Lognormalverteilung angesetzt. Die
Anzahlkonzentration N, von Aerosolpartikeln in einer Grofienklasse ist horizontal und vertikal
homogen und ergibt sich zu:

Nyt ATy In? (rq/R
Ny = Newlbra | I (/B (3.5)
rqV2milnog 2In“ o,

Die Parameter der Verteilung werden basierend auf Schroder et al. (2002) festgesetzt: Totale
Anzahlkonzentration N;,; = 100 cm™3; geometrische Standardabweichung o4 = 1.5 und Massen-
Medianradius Radius R = 1.5 x 107° c¢m. Die Verteilung ist in 10 Bins gesplittet.

Fiir die Eispartikelform werden hexagonale Sdulchen angenommen. Das Strahlungsmodul ist fiir
diese Versuche ausgeschaltet.
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Lauf NMIN / Cm_3 Afsim

A 107° 900000
B 1075 700000
C 1074 280000

Tabelle 3.3: Wahl der unteren Konzentrationsschranke Nysrn, ab der Nukleationsereignisse
beriicksichtigt werden, und die resultierende mazimale Anzahl an Simualtionspartikeln Ny, in
den unterschiedlichen Ldufen.

Diskussion der Simulationsergebnisse Die Anzahl der Simulationspartikel N;,, wird zu
einem erheblichen Teil durch die Wahl des Schwellenwertes N7y bestimmt (siehe Kapitel 2.3.2).
Tabelle 3.3 fasst die Wahl von N7y und resultierende maximale Anzahl von Simulationsteil-
chen der unterschiedlichen Laufe zusammen. Beruhend auf den erweiterten Analysemoglichkeiten
durch die Lagrange’sche Eispartikelverfolgung in EULAG-LCM, ergibt sich ein Einblick in den
Simulationsverlauf bei unterschiedlicher Wahl von Nj;rny. Abbildung 3.4 zeigt Trajektorien des
Simulationspartikels in den Laufen A, B und C, das als erstes Teilchen in einer bestimmten
Gitterbox nukleiert. Die verschiedenen Schwellenwerte bewirken ein zeitlich versetztes Einsetzen
der Nukleation.

Eine genauere Analyse zeigt folgendes Schema im Ablauf der Eisbildung:

1) In allen Gitterboxen steigt die Eisiiberséttigung .S; infolge der grofiriumigen Hebung wy
zu Beginn an (siehe Abbildung 3.4, Bild 5).

2) Nukleation setzt ein. Als Erstes nukleieren in der Simulation A (griine Kurven) Kristalle, da
dort die Schranke Ny am kleinsten ist. Die Anzahlkonzentration N; in der Gitterbox ist
gering, ebenso die Anzahl realer Kristalle, die durch das Simulationsteilchen repréisentiert
werden (siehe Bild 4 und 2).

3) In Simulation A bauen dann die entstandenen Kristalle die Ubersittigung etwas ab, in den
anderen beiden steigt 5; durch das Fehlen von Eis weiter an, da Nj;rny dort Nukleation
noch verhindert.

4) Aufgrund der hoheren Ubersiittigung in den Simulationen B und C entstehen bei der
Nukleation der Eisteilchen zu einem spéteren Zeitschritt mehr Eisteilchen auf einmal.

5) Da mehr Kristalle in B und C vorhanden sind, wachsen die Eisteilchen nur zu geringeren
Radien an, haben dadurch unterschiedliche Sedimentationsgeschwindigkeiten und durch-
laufen eine andere Entwicklung.

Infolge dieses Prozesses, der dhnlich auch fiir andere Partikel existiert, bilden sich wahrend
der Simulationen Unterschiede zwischen den L#ufen heraus. Abbildung 3.5 stellt das Eiswas-
sermischungsverhéltnis in den Simulationen C und A dar. Deutlich ist die grobere Auflésung
der Eisphase durch die geringere Anzahl N, in Simulation C zu erkennen. Bildet man eine
integrale Eigenschaft der Eisphase, wie das vertikale Profil der horizontal gemittelten Eiswasser-
mischungsverhéltnisse (Abbildung 3.6), ist festzustellen, dass sich zwischen Simulation A und B
ein Sattigungseffekt herausstellt. Die Profile weichen nur marginal voneinander ab. Es ist also
moglich, eine Einstellung fiir Njsry zu finden, die einen guten Kompromiss zwischen Laufzeit
und Genauigkeit darstellt.



54

rn/ um

KAPITEL 3. IDEALISIERTE SIMULATIONEN ZUR ZIRRENBILDUNG
1 2
4000 [ ‘ 8000 ‘
3500 F 4
i 6000 -
3000 F -
E £
2500 F 4 '@ 40001 -
2000 F -
: Y 2000 -
1500 F . I
1000t ‘ ‘ ‘ ‘ o] I ‘ I
0 1000 2000 3000 4000 5000 0 1000 2000 3000 4000 5000
t/ s t/ s
3 4
100 ‘ 08
§ o6 -
~ L
1, i
O
- 0.4 B
2 L
1 o
[0
£ 021 .
[ o=
oL I I I I OOi L
0 1000 2000 3000 4000 5000 0 1000 2000 3000 4000 5000
t /s
1. E
1.40F ! E
1.30 E
1. E
1.10E E
1.00 3
0.90F ‘ ‘ ‘ ‘ ]
0 1000 2000 3000 4000 5000
t/ s

Abbildung 3.4: Trajektorien des FEispartikels, welches in Simulationen mit variierender Zahl
von Simulationspartikeln als erstes Fisteilchen in derselben Gitterbox nukleiert; Simulation A
(griin), Simulation B (schwarz) und Simulation C (rot). Gezeigt sind: 1) vertikale Koordinate
des Partikels, 2) Anzahl realer Fiskristalle N;, die durch das Simulationspartikel reprdisentiert
werden, 8) volumendquivalenter Radius der Kristalle, 4) FEiskristallanzahlkonzentration an der
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Abbildung 3.5: Eiswassermischungsverhiltnis in SIMULATION C (oben, Nsim = 280000) und
SIMULATION A (unten, Nsim = 900000 ).
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Abbildung 3.6: Horizontal gemittelte Werte des Eiswassermischungsverhdltnisses. SIMULATI-
ON A wverfolgt 900000 FEinzelpartikel, SIMULATION B 700000 und SIMULATION C 280000.
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3.4 Einfluss der Dimensionalitéit auf die Simulationsergebnisse

In Kapitel 3.1 wurde dargestellt, dass zur Initialisierung der 2D Simulationen turbulente Fluk-
tuationen aus zuvor berechneten 3D Feldern verwendet werden. Es wurde die These aufgestellt,
dass trotz der unphysikalischen Beschreibung isotroper Turbulenz in 2D der wesentliche Einfluss
der Variationen in Wind- und Feuchtefeld auf Zirrussimulationen erhalten bleibt und Abwei-
chungen zu 3D Rechnungen gering bleiben.

Zur Untersuchung dieser Behauptung wurden sowohl eine 3D wie auch 2D Simulationen unter
identischen Bedingungen durchgefiihrt. Tabelle 3.4 fasst die Eistellungen fiir die 3D Simulation
zusammen). Wie im vorangegangenen Kapitel 3.3 wird Wolkenbildung durch einen konstanten
vertikalen Auftrieb initiiert (siehe Tabelle 3.4). Die Rechnungen werden vereinfacht, indem ku-
gelformiges Eis angenommen wird und das Strahlungsmodul ausgeschaltet ist.

Zur Initialisierung der 2D Rechnungen werden Schnitte aus dem 3D Turbulenzfeld an unter-
schiedlichen Positionen in y-Richtung verwendet. Hierbei ist anzumerken, dass die Turbulenz-
felder der 3D Simulationen keine exakte Losung des 2D Gleichungssystems darstellen. Dadurch
ergeben sich in den 2D Rechnungen leicht veréinderte Anfangsbedingungen nach der ersten Ite-
ration des numerischen Schemas des EULAG zur Losung des gekoppelten Gleichungssystems.
Dies bewirkt zusétzliche Abweichungen der 2D zu den 3D Laufen.

Als Ma$ fiir die Abweichung der Simulationen voneinander wird wieder das horizontal gemittelte
Eiswassermischungsverhéltnis (siche Kapitel 3.3) herangezogen. Die Mittelung in 3D bedeutet
fiir ein Feld A(z,y, z,t) eine rdumliche Mittelung iiber die n x m Gitterpunkte:

1 n m
A(z,t) = —mZZAij(x,y,z,t). (3.6)

=1 j=1
Im Fall der 2D Rechnungen folgt der rdumlichen Mittelung in z-Richtung eine Ensemblemitte-
lung iiber die einzelnen Vertikalschnitte, als Pendant zur rdumlichen Mittelung in y-Richtung

im 3D Fall:

N2D n

—_ 1 1
A(Z7t) - NiQD SZ:I E ;Asi(xa Zat)7 (37)

wobei Nop = 4 die Anzahl der 2D Simulationen ist.

Idealisierte 3D Simulation

Gitterpunkte n| m 1 | Zeitschritt / s At Atyvic AtNUC
320 | 32| 201 4 2 0.25

Maschenweite / m | dx | dy | dz | Meteo N2 / s72 g—‘z‘ /st wyg/ms?!
351 35| 20 9.9 x107° [ 8 x 1071 0.1

Zirrusparameter

Eistyp | kugelférmiges Eis

Aerosole

Typ H9S0O,4/H20 Losungstropfchen

Nukleationsweg Homogenes Gefrieren

Tabelle 3.4: Finstellungen fiir die idealisierte 3D Simulation in Kapitel 3.4.
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Abbildung 3.7: Vergleich des horizontal gemittelten Eiswassermischungsverhdltnisses in den 2D
(schwarz) und 3D Simulationen (rot) nach 66 min. Die Kurve fir den 2D Fall ist ein Ensemble
aus vier unterschiedlichen Ldufen.

Wie Abbildung 3.7 zeigt, ergeben sich zwischen den 2D und 3D Mittelwerten Unterschiede. In
etwa 3 km Hohe im Simulationsgebiet betriigt die maximale Abweichung ~ 10%. Diese erste
Abschitzung der Unsicherheit zeigt, dass Unterschiede durch das Fehlen der dritten Dimension
existieren, die Abweichungen aber eher gering einzuschéitzen sind. Die hohe Anforderung an
den Rechenzeitbedarf durch 3D Rechnungen beschriankt deren Anwendung. Generell sind diese
Rechnungen aber moglich und erlauben weiterfithrende Studien und Verwendungsméglichkeiten

des EULAG-LCM.

3.5 Interne Dynamik

Folgende Simulation soll eine kurzen Einblick in die enge Wechselwirkung von Dynamik, Strah-
lung und Mikrophysik in Zirren geben, die schon oft in der Arbeit erwihnt wurde. Die Absorption
solarer Strahlung, die Absorption und Emission von IR Strahlung und die Freisetzung latenter
Waérme modifizieren die Turbulenzstérke in Zirren. Dies manifestiert sich in einer Zunahme
der turbulent kinetischen Energie pro Masseneinheit T K E, die in EULAG-LCM prognostiziert
wird. Wesentliche lokale Quellen fiir Turbulenz sind Instabilitdten an Windscherungen S und
Auftriebskrifte erwarmter Luftpakete B. Energiesenke ist die Dissipation, die Umwandlung von
Bewegungsenergie in Wérme, ausgedriickt iiber die Dissipationsrate e. Dominieren diese Terme
im Fall homogener Turbulenz, lidsst sich die Ratengleichung fiir T'K E vereinfacht schreiben als:

OTKE _ ——0u g
~ — — + Zw'f —e. .
5 u'w' o + 7Y € (3.8)

S+B
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Die Energieproduktion nimmt dabei mit zunehmender Windscherung und mit abnehmender
Stabilitdt der Atmosphére zu.

Aufbau der Simulation Die Simulation ist analog zu jenen in Kapitel 3.3 aufgebaut, ledig-
lich die Stabilitit ist auf N? = 6.9 x 107° s~2 reduziert und die Scherung auf 2 x 1073 s~}
erhoht. Fiir das Strahlungsmodul wird ein Profil fiir die mittleren Breiten im Sommer verwen-
det. Der Sonnenzenitwinkel wird auf 67 = 63° festgehalten. Dies entspricht einer Simulation zur
Mittagszeit am 21. Juni an einem Standort auf einer geographischen Breite von 48° N.
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Abbildung 3.8: Diabatische Erwirmungsraten durch die Freisetzung latenter Wdrme (durchge-
zogene Linie), Absorption solarer Strahlung (gestrichelt) und Absorption bzw. Emission von IR
Strahlung (gepunktet) nach 20 min (links) und 60 min (rechts) (man beachte die unterschiedliche
Skalierung der x-Achse.

Ergebnisse der Simulation Abbildung 3.8 zeigt die diabatischen Quellterme nach 20 (links)
und 60 Minuten (rechts) in der Simulation. Abbildung 3.9 zeigt dazu das Profil der potenti-
ellen Temperatur bei der Initialisierung und nach 60 Minuten. Zu Beginn der Wolkenbildung
dominiert die Freisetzung latenter Wirme (LH) (bis zu ~ 40 K d~—!). Wie aus Abbildung 3.9
ersichtlich, findet die Wolkenbildung unter relativ warmen Temperaturen statt (6 = 316 K —
T ~ 225 K), bei denen Wasserdampf in hohem Mafle auf die Eiskristalle deponiert. Die Absorp-
tion von solarer und IR Strahlung hat ebenfalls einen erwérmenden Effekt in den entstehenden
Wolkenelementen (bis zu ~ 6 K d=1).

Nach 60 Minuten haben sich die Raten fiir LH stark reduziert. An der Wolkenunterkante, bei
etwa 7 km Hohe, schligt das LH-Profil in den negativen Bereich um. Hier sublimieren Kristalle.
Je stérker unterséttigt der Sublimationsbereich ist, der sich eventuell unterhalb der Wolke be-
findet, desto grofer sind die Kiihlraten. Solare Strahlung wird iiber den gesamten Bereich des
Zirrus absorbiert und hat einen erwdrmenden Effekt auf die Zirrenschicht. Am unteren Rand
des Zirrus wird IR Strahlung absorbiert und heizt dort die untere Wolkenschicht auf. Bei 8300
m Hohe schléigt das IR-Profil ins Negative um. Eiskristalle emittieren IR Strahlung und wirken
kiithlend im oberen Bereich des Zirrus. Liu et al. (2003b) finden in einer dhnlichen Simulati-
on (Fallbeispiel: warmer Zirrus in instabiler Schichtung) Erwirmungsraten von vergleichbarer
Groflenordnung.
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Die Profile der Erwédrmungsraten bewirken eine Stabilisierung der Atmosphére bis in den Be-
reich von etwa 8 km Ho6he, dariiber ist die Wolkenschicht deutlich destabilisiert, wie die Profile
der potentiellen Temperatur (Abbildung 3.9) zeigen.

In Abbildung 3.10 sind die Energieproduktionsraten B + S aus (3.8) und die Energiedissipa-
tionsrate € als horizontale Mittelwerte dargestellt. Wie man sieht, sind die Raten im Zirrusni-
veau deutlich erhoht und erreichen Werte von etwa 3 x 107° m? s73. Dieser Wert ist eher am
unteren Spektrum der aus verschiedenen Kampagnen abgeleiteten Dissipationsraten in Zirren
einzuordnen (Quante und Starr, 2002). Wiahrend sich in den {ibrigen Regionen Produktion und
Dissipation in etwa die Waage halten, finden sich zwischen 8 und 9 km Hoéhe in der Zone mit re-
duzierter Stabilitdt immer wieder Bereiche, in denen die Produktionsraten die Dissipationsraten
iibersteigen. Dies fithrt zu einer Zunahme der Turbulenz in diesem Niveau, wie die horizontal
gemittelten Werte der TK E in Abbildung 3.10 zeigen. Gebietsgemittelt findet zu diesem Zeit-
punkt eine Nettoproduktion von Turbulenz statt.

Zusammenfassend gilt:

e IR Strahlung erwérmt die untere Wolkenregion, kiihlt die Wolkenoberkante und fiihrt
damit zu einer Destabilisierung der Wolkenschicht.

e Solare Erwidrmungsraten wirken der Kiihlung durch die IR Emission der Eiskristalle am
Oberrand der Wolke entgegen.

e Das Freisetzen latenter Warme wirkt zu Beginn der Simulation destabilisierend, wenn
entstehende Wolkenelemente erwérmt werden, und so einen zusétzlichen Auftrieb erfah-
ren. Existiert eine ausgepriagte Sublimationszone im unteren Bereich der Wolke, wirkt die
Verdunstung kiihlend und stabilisiert den unteren Bereich der Wolkenzone.
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Abbildung 3.9: Horizontal gemitteltes Profil der potentiellen Temperatur 0 bei der Initialisierung
(durchgezogene Linie) und nach 60 Minuten (gepunktet).
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Abbildung 3.10: Links: Horizontal gemittelte Produktionsraten turbulent kinetischer Energie
(B + S, schwarz) und Energiedissipationsraten (e,rot) nach 60 Minuten. Rechts: Horizontal
gemittelte Werte der turbulent kinetische Energie TKE.
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Kapitel 4

Validierung des Mikrophysikmoduls

In diesem Kapitel wird das EULAG-LCM anhand einer Boxmodell- und einer Fall-
studie im Rahmen des GEWEX GCSS WG2 Projektes validiert werden.

4.1 Boxmodellstudien - Vergleich mit dem APSCm

Die mikrophysikalischen Routinen des EULAG-LCM sind auf der Basis des APSCm*! Modell-
systems (Kércher, 2003) erweitert worden. Das APSCm verwendet sowohl zur Beschreibung der
Aerosol- wie auch der Eisphase eine sektionale Mikrophysik, wie sie in Kapitel 2.3.1 beschrieben
wird, im Gegensatz zur Lagrange’schen Eispartikelverfolgung im EULAG-LCM. Das APSCm
wurde einem ausfiihrlichen Modellvergleich unterzogen (Lin et al., 2002) und durch detaillierte
Messungen in einer Aerosolkammer (Haag et al., 2003) sowie durch Vergleiche mit Feldmessun-
gen validiert.

Um die neuentwickelten Routinen im EULAG-LCM zu verifizieren, bietet sich ein Vergleich der
Mikrophysik mit dem APSCm an. Hierzu wird das EULAG-LCM ebenfalls als Boxmodell in
einer 0D Variante betrieben. Sedimentationsprozesse sind unterdriickt.

Als Vergleichsfall wird eine von Lin et al. (2002) publizierte Studie im Rahmen des GEWEX*-2
Parcel Model Comparison Projektes herangezogen. Neben dem APSCm nahmen sechs weitere
Boxmodelle an dieser Studie teil. Der ausgewéhlte Fall simuliert Zirrenbildung bei kalten Tem-
peraturen. Ausgehend von etwa 213 K und 170 hPa wird ein Luftvolumen adiabatisch mit einer
konstanten Vertikalgeschwindigkeit von 0.2 m s~! gehoben. Als Nukleationsweg fiir die Eisbil-
dung im Volumen wird das homogene Gefrieren fliissiger HoSO4/H2O Tropfchen beriicksichtigt.
Eine genaue Beschreibung der Simulation fiir die Vergleichsstudie findet sich in Lin et al. (2002).

*1Das APSCm (Advanced Particle Simulation Code) Modellsystem ist ein Boxmodell zur Simulation von
Aerosol- und Eisbildungsprozessen.
42GEWEX - Global Energy and Water Cycle Experiment
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Abbildung 4.1: Ergebnisse der Boxmodell-Vergleichsstudie, fiir Eiswassergehalt IWC' (oben),
Relative Feuchte beziiglich Fis RHI (mitte) und Anzahlkonzentration N;(unten). Die Graphen
des APSCm (rot) und des EULAG-LCM (griin) zeigen einen sehr dhnlichen Verlauf. Gestrichelt
sind die Werte der anderen teilnehmenden Modelle gekennzeichnet.
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In Abbildung 4.1 sind die Ergebnisse der Simulationen, erweitert um die Resultate des EULAG-
LCM Laufs, zusammengefasst. Eiswassergehalt ITWC, Relative Feuchte beziiglich Eis RH T und
Anzahlkonzentration IV; sind gegeniiber der vertikalen Verschiebung des Luftpaketes als Funkti-
on der Ausgangshohe bei etwa 13 km dargestellt. Deutlich ist der weitgehend identische Verlauf
des APSCm (rote Kurve) und des EULAG-LCM (griine Kurve) zu sehen. Dies lésst den Schluss
zu, dass die mikrophysikalischen Routinen beziiglich Aerosolzusammensetzung, Eisbildung und
Eiswachstum korrekt im EULAG-LCM implementiert wurden und die Ergebnisse eines validier-
ten Modells wiedergeben koénnen. Die grofle Schwankungsbreite zwischen den einzelnen teilneh-
menden Modellen wird von Lin et al. (2002) hauptséchlich auf Unterschiede in den homogenen
Nukleationsraten, in der Zusammensetzung des Aerosols beim Gefrierprozess und in der Aufnah-
me von Wasserdampf auf Eiskristalle zuriickgefiihrt. Diese grofle Streuung der Ergebnisse war
Anlass fiir eine weitere Fallstudie zur Zirrenbildung im Rahmen der GEWEX GCSS WG243. Die
Modelle sollen in diesem Fall an reale Messdaten herangefiihrt werden, um Aussagen iiber die
Moglichkeiten und Genauigkeit vorhandener Zirrusmodelle treffen zu kénnen. Diese Fallstudie
wird im folgenden Kapitel beschrieben.

4.2 GEWEX GCSS WG2 Modellvergleich

Wichita @y
L]

Lamont

¢

*: Central Facility
® Cities
|| Extended Facility S
Boundary Facility ® Oxiahoma
Intermediate Facility City.

Abbildung 4.2: Das ARM Messnetz in Oklahoma, U.S.A., mit der zentralen Messstelle (CF -
Central Facility) in Lamont (N36° 37" W97 30°) und einer Reihe von Nebenstationen.

Im Gegensatz zu der idealisierten Studie in Kapitel 4.1 sollen in der neu angelegten laufenden
Fallstudie Modelle anhand eines realen Szenarios bewertet werden. Als Datensatz wurde ein
Zirrusfeld, das sich im Siiden der Great Plains (SGP) in den USA am 9. Méirz 2000 gebildet
hat, ausgewihlt. Im Rahmen des ARM** Programms wurden Messungen der dreidimensionalen
Struktur und der mikrophysikalischen Eigenschaften der Wolken durchgefiihrt. Fiir diesen Tag
sind Flugzeugbeobachtungen und unterschiedliche bodengestiitzte Messungen (z.B. Radarmes-
sungen, Radiosondenaufstiege und Bilder von Wolkenkameras) verfiigbar.

43G(CSS WG2 - Cloud System Studies; Arbeitsgruppe 2 - Zirrus
44 Atmospheric Radiation Measurement
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Abbildung 4.3: Gemessene Radarreflektivititen tiber der CF Messstation.
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Abbildung 4.4: 300 hPa Analyse des Eta Atmosphdren Modells um 12 UTC (linkes Bild) und
24 UTC (rechtes Bild). Gezeigt sind die Isohypsen der 300 hPa Fliche (m), Windvektoren (m
s71) und farbig die Windgeschwindigkeit (knt) iiber Nordamerika.
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Abbildung 4.5: IR Satellitenbild des Zirrus um 17.45 UTC diber der CF Messstelle (blauer
Punkt).
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In Teil I der Vergleichsstudie wird die Entstehung jener Eiswolken untersucht, die im Laufe des
Tages als Erste iiber der Messstation (CF, sieche Abbildung 4.2) beobachtet wurden. Die Zirren
bildeten sich in einer schwachen Storung in der oberen Troposphére im Bereich eines starken
stid-westlichen Strahlstroms (siche Abb. 4.4). Die ersten Eiswolken entstanden am Morgen des 9.
Mirz (lokale Zeit) stromaufwérts der CF, als der Trog iiber das Gebirgsmassiv von Zentral Neu-
Mexiko zog. Wie Abbildung 4.5, ein IR Satellitenbild der Region, und die Radarreflektivitaten
in Abbildung 4.3 zeigen, ist das Wolkenfeld zu dieser Zeit noch relativ schwach ausgeprigt.

4.2.1 Aufbau der Modellsimulation

Die 2D Simulation der Zirreninitiierungsphase ist semi-Euler’sch aufgebaut. Die meteorologi-
schen Bedingungen bei der Initialisierung entsprechen denen, wie sie am Entstehungsort des
Zirrus erwartet werden. Die Einstellungen sind in Tabelle 4.1 zusammengefasst. Das Zirrenfeld
wird dann mit der Hauptstromung verfolgt, wiahrend sich die Wolken im Simulationsgebiet in-
tensivieren und schliefllich iiber die CF advehiert werden. Die Autoren der Fallstudie geben als
Grund fiir die Wolkenbildung Schwerewellen an, die sich bei der Uberstromung des Massivs der
westlich gelegenen Rocky Mountains bilden. Um das Wellenfeld zu charakterisieren, wurde von
den Autoren eine Simulation mit 3DVOM?*® durchgefiihrt. Aus der rdumlichen Verteilung der
Auf- und Abwindgebiete wird eine Zeitreihe fiir die Vertikalwindgeschwindigkeit wg gebildet, die
sich aus der Advektion des Simulationsausschnittes zur CF ergibt und als externer Antrieb im
EULAG-LCM verwendet wird (siehe Kapitel 3.1). Zur einheitlichen Initialisierung aller teilneh-
menden Modelle werden Radiosondenaufstiege an der CF verwendet, die unter Beriicksichtigung
des externen Schwerewellenantriebes an den vermuteten Ort der Wolkeninitiierung projiziert
werden.

Der Strahlungantrieb Qg in (2.4) ist vorgegeben und entstammt den Simulationen des UK Met
Office LEM Modells. Die Profile fiir 6, und u werden gegliattet bzw. leicht modifiziert, um das
Auftreten unphysikalischer Schwerewellen aufgrund numerischer Instabilititen zu vermeiden.
Das Feuchteprofil wird unverédndert iibernommen. Die Anfangsprofile fiir T und S; sind aus Ab-
bildung 4.6 ersichtlich.

“5Das 3DVOM (3-D Velocities over Mountains) ist ein Modell, das hochaufgeléste Simulationen von Leewellen
durch Uberstrémung komplexer Topographie erméglicht.

GCSS WG2 Modellvergleich

Gitterpunkte n| m 1 | Zeitschritt / s At JANAY iTe AtNUC
128 - 121 2 2 0.25

Maschenweite / m | dx | dy dz | Meteo N? /s 2 g—‘zl /st |wp/ms!
100 | - 50 variabel | 8 x 10~* variabel

Zirrusparameter

Eistyp pristines Eis: hexagonale Sdulchen; Aggregate: Flaschenprismenbiindel

Aggregation Hybrid Schema A ‘ Effizienz E,=0.5

Aerosole

Typ Eiskerne

Nukleationsweg Meyers et al. (1992)

Tabelle 4.1: Einstellungen fiir die Simulation zur GCSS WG2 Studie.
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Die Eisbildung folgt dem Schema von Meyers et al. (1992). Dieses parametrisiert die Anzahl der
aktivierten Eiskerne N7y (17!) als Funktion des Sittigungsverhiltnis S;:

Ny =exp [a+b(100 (Sz— 1))] (4.1)

Die Konstanten sind a = —0.639 und b = 0.1296. Hiermit folgt das EULAG-LCM dem Refe-
renzmodell, um eine bessere Vergleichbarkeit mit den Met Office LEM Simulationen beziiglich
der Modellphysik zu gew&hrleisten. Tabelle 4.1 fasst den Aufbau der Simulation zusammen.

1.2 Q4 [T T T T 1.2x1040 7
1.0x104 7 1.0x10% 7
S r 1 € r 1
~. 8.0x103- 1~ 8.0x103 1 T
N r 1 N r 7
6.0x103 7 6.0x103 - 7
4.O><W037 I I I I I ] 4,O><1037 P R RS RS S B
210 220 230 240 250 260 270 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2
T/K S|

Abbildung 4.6: Anfangsprofile zur GCSS WG2 Modellvergleichsstudie. Links: Temperatur T';
rechts: Sdttigungsverhdltnis beziiglich Fis S;.

4.2.2 Ergebnisse der EULAG-LCM Simulationen

Im Folgenden sind die Ergebnisse der Referenzsimulation des EULAG-LCM dargestellt. Der
Zeitpunkt, an dem die Simulation mit den Messungen verglichen wird, ist in der GCSS Stu-
die nach 3.5 Stunden gesetzt. In dieser Phase ist das Zirrenfeld aufgrund des vorgegebenen
Schwerewellenantriebs in partieller Auflosung begriffen. In Abbildung 4.7 ist das 2D Feld des
Eiswassermischungsverhéltnisses IW M R zu sehen. Die Wolkenstruktur zeigt eine klar definierte
Wolkenunterkante in etwa 8500 m Hohe, bedingt durch die sehr trockene Atmosphére unterhalb
von 8500 m. Dies ist in Einklang mit den gemessenen Radarreflektivititen (Abbildung 4.3), die
kein Eis unterhalb von 8000 m Hc6he im Zeitraum zwischen 17 UTC und 18 UTC zeigen. Die
simulierte Eispartikelgrofenverteilung zeigt, dass die Durchmesser der Eispartikel zu dieser Zeit
kleiner als 200 pm bleiben (siehe Abbildung 4.8). Diese kleinen Eiskristalle verdunsten rasch in
der trockenen Zone.

FEin detaillierter Vergleich der Ergebnisse aller teilnehmenden Modelle liegt noch nicht vor und
kann im Rahmen dieser Arbeit daher nicht beschrieben werden. Abbildung 4.9 stellt die hori-
zontal gemittelten /W MR Werte der Simulationen des EULAG-LCM (schwarz) und des UK
Met Office LEM Modells (rot) dar. Zusétzlich ist das gemessenene Profil (gepunktet) der Ra-
darmessung um 17.30 UTC eingezeichnet. Hier ist eine Ubereinstimmung der simulierten Werte
hinsichtlich Amplitude und Profil vorhanden. Somit kann das EULAG-LCM hinsichtlich erster
Ergebnisse beziiglich des UK Met Office LEM Modell validiert werden. Ein Vergleich weiterer
Modellgréflen und Sensitivitdtsstudien sind Teil laufender Arbeiten im Rahmen der GEWEX
GCSS WG2 Studie.
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Abbildung 4.7: Simuliertes Eiswassermischungsverhdltnisses (IWMR) im EULAG-LCM nach
3.5 h in der Simulation.
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Abbildung 4.8: Die Bin-Weiten normierte Eiskristallgrifienverteilung (GV) nach 3.5 h in der
Simulation. Die GV wird tber die gesamte Wolke gebildet.
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Abbildung 4.9: Vergleich horizontal gemittelter Werte des Fiswassermischungsverhdltnisses
IWMR im EULAG-LCM (schwarz), dem UK Met Office LEM Modell (rot) sowie gemesse-
ner IWMR Werte (gepunktet) um 17.30 UTC im Bereich der CF.

4.2.3 Zirreninitiierung

Die Initiierung der Wolkenbildung wird im EULAG-LCM mit (4.1) iiber das Schema von Meyers
et al. (1992) simuliert. Dieses wurde auch im UK Met Office LEM Modell verwendet, welches
als Referenzmodell zum Aufbau der Vergleichsstudie dient. In diesem Referenzsystem passen
Feuchteprofil, Auftriebsgeschwindigkeit und Nukleationsweg fiir einen moglichen Entwicklungs-
prozess des beobachteten Zirrus zusammen, um am Referenzpunkt 17.30 UTC die gemessenen
Wolkenprofile zu erhalten. Aufgrund der Beschrinkung der Messung auf einen Ort ist eine Va-
lidierung des zeitlichen Verlaufs der Wolkenbildung nicht méglich.

Abbildung 4.10 zeigt das Radiosonden Profil {iber der CF um 17.30 UTC. Auffillig ist die stark
eisiiberséttigte Region in etwa 8600 m Hohe im Radiosondenprofil (S; ~ 1.4). Auch wenn die
Messung der hohen Uberséttigung vermutlich aus wolkenfreien Gebieten stammt, stellt sie den
simulierten Verlauf der Wolkenbildung iiber das Meyers-Schema in Frage. In diesem ist kei-
ne Einschrankung der Anzahlkonzentration fiir Eiskerne enthalten, so dass mit zunehmender
Ubersiittigung immer mehr Eispartikel entstehen. Bei S; = 1.4 wird eine Anzahlkonzentrati-
on fiir Eispartikel von N; £ 100 17! vorhergesagt. Die Zeitskala, auf der diese Konzentration
die Ubersiittigung abbaut, ist umgekehrt proportional zu N; und geringer als jene, auf der die
niedrigen Kiihlraten in der Simulation (~ 1 K h™!) eine weitere Erhshung von S; bewirken.
Messungen von Ubersittigungen um 40% lassen vermuten, dass die Anzahlkonzentration von
Eiskernen, zumindest lokal, gering sein muss. Die griine Kurve in Abbildung 4.10 zeigt das Profil
des EULAG-LCM Standardlaufs (Meyers Schema) nach 2 Stunden. Zu diesem Zeitpunkt erreicht
S; im Modell seinen Maximalwert von 1.2 in einer Hohe von etwa 9000 m. Darunter ist das Profil
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Abbildung 4.10: Profil des Sdttigungsverhdltnis S; in der EULAG-LCM Simulation nach 2 h:
Meyers Schema (griin) und Depositionsgefrieren nach Mohler (rot). Zusditzlich ist die Radioson-
denmessung iber der CF um 17.30 UTC (schwarz) gezeigt.

gegeniiber der Radiosondenmessung weniger stark tibersattigt.

Die rote Kurve zeigt die Ergebnisse eines modifizierten EULAG-LCM Laufs, in welchem die
Eisnukleation iiber das Depositionsgefrieren nach Méhler et al. (2006) parameterisiert wird. Die
Anzahlkonzentration fiir IN ist hier auf 5 17! beschrinkt. Die S; Werte in diesem Lauf neh-
men deutlich hohere Werte von (~ 1.32) an. Dies ist auf die reduzierte Anzahlkonzentration
der entstandenen Eispartikel in diesem Lauf zuriickzufithren. Die IW M R Werte erreichen nach
2 Stunden dennoch einen Wert von 1.7 g g~', was nur geringfiigig unterhalb der Messungen
zum Referenzzeitpunkt 17.30 UTC liegt. Um 17.30 UTC in der Simulation (3.5 Stunden) hat
sich die Wolke im modifizierten Lauf bereits aufgelost. Die Wahl des Referenzzeitpunktes im
Standardlauf ist jedoch nicht aus den Messungen bestimmbar. Beobachtungen zeigen, dass sich
immer wieder neue Wolkenelemente im Simulationszeitraum bilden, was dem Bildungsweg iiber
das Meyers Schema widerspricht. Dieses sagt eine relativ homogene Wolkenstruktur iiber den
gesamten Zeitraum von 3 Stunden vorher. Eventuell kann sich in den {iberséttigten Gebieten,
wie sie die Radiosondenmessung zeigt, in lokalen Aufwindzonen auch homogen Eis bilden. Dies
wiirde eher den beobachteten konvektiven Wolkenelementen entsprechen.

Der Vergleich des Standardlaufs mit der modifizierten Simulation verdeutlicht, wie wichtig es
ist, beschriankte Anzahlkonzentrationen von Eiskernen und eventuell konkurrierende Effekte der
homogenen Nukleation beim Eisbildungsprozess in Zirrensimulationen zu beriicksichtigen. Sol-
che Anregungen wurden in die GCSS Arbeitsgruppe eingebracht und sind Gegenstand weiterer
Studien, die iiber den Rahmen dieser Dissertation hinausgehen.
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Kapitel 5

Studien zum Aggregationsprozess in
Zirren

In diesem Kapitel wird eine Fallstudie zur weitern Validierung des EULAG-LCM
ausgearbeitet. Als Referenz werden Messungen in einem synoptisch generierten Zir-
rus herangezogen, die am 9. Mirz 2000 im Rahmen der ARM IOP durchgefiihrt
wurden. In einer Sensitivitdtsstudie wird die Abhingigkeit der Simulationsergeb-
nisse von den getroffenen Annahmen fiir meteorologische und numerische Para-
meter untersucht. Im dritten Teil des Kapitels kommen die erweiterten Analy-
semoglichkeiten des EULAG-LCM zur Anwendung, um die Aggregation in Zirren
anhand der Modellsimulationen eingehender zu untersuchen.

Studien des Aggregationsprozesses von Eiskristallen in natiirlichen Zirren sind sehr komplex.
Die Hauptschwierigkeit besteht darin, dieselbe Population von Eiskristallen einer Wolke zu
vermessen, wahrend der Prozess der Aggregation Eispartikelmassen umverteilt und somit die
Groflenverteilung (GV) veridindert. GV, die bei horizontalen Messfliigen gefunden werden, sind
durch horizontale Heterogenitit der Zirrenfelder beeinflusst und stellen nicht dieselbe Popula-
tion von Partikeln dar. Zusétzlich beeinflussen Wachstumsprozesse den unteren Teil der GV
(Teilchen kleiner als einige 100 um), so dass es fast unméglich ist, Bereiche in der Wolke zu
finden, die sich in einem stationdren Zustand befinden und in denen der Aggregationsprozess
ungestort beobachtet werden kann. Um in einem weitgehend homogenen Wolkenbereich zu mes-
sen, in dem die Annahme eines stationidren Zustandes erfiillt ist, werden sogenannte Spiral-
flugmessungen durchgefiihrt (Lo und Passarelli Jr., 1982). Bei diesem Flugmuster werden enge
Spiralen geflogen, welche mit dem Wind mitdriften. Dabei sinkt das Flugzeug mit einer mitt-
leren Fallgeschwindigkeit der Eiskristalle (~ 1 m s~1) ab. Auf diese Weise werden die nétigen
Voraussetzungen fiir das Vermessen des Aggregationsprozesses in Zirren am besten getroffen
und der Einfluss horizontaler Advektion minimiert. Solange die Aggregation von Eiskristallen
nicht im Labor untersucht werden kann, stellt diese Messmethode den besten Zugang dar, die
Evolution von GV zu quantifizieren (Field et al., 2006b).

Ein entsprechender Datensatz wurde in Spiralfliigen gewonnen, die am 9. Mérz 2000 iiber der
ARM Messstelle (CF, siehe Kapitel 4.2) in einem synoptisch generierten Zirrus durchgefiihrt
wurden. Diese Fallstudie schliefit sich zeitlich an die im Kapitel 4.2 gezeigte an. Zusétzlich ha-
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ben Field und Heymsfield (2003) die in Kapitel 2.5.2 beschriebene Skalierung von GV erfolgreich
fiir diesen Datensatz angewandt, was im Weiteren eine theoretische Uberpriifung der Modellsi-
mulationen erlauben wird.

Nach einer kurzen Beschreibung der vorhandenen Messdaten wird im néchsten Kapitel eine
EULAG-LCM Simulation aufgebaut, welche die Zirrenbildung nachvollzieht. Diese Fallstudie
bietet eine zusétzliche Moglichkeit, das EULAG-LCM und insbesondere den Aggregationsalgo-
rithmus (Kapitel 2.5.2) zu validieren. Es soll untersucht werden, ob das Modell die Existenz von
Partikeln mit D > 3000 pm unter realistischen Bedingungen prognostiziert.

5.1 Eine Fallstudie - ARM IOP SGP 9. Marz 2000

In Kapitel 4.2 wurde das Zirrenfeld vom 9. Mérz 2000 zu einem frithen Zeitpunkt (17.30 UTC)
beobachtet und diskutiert. Im Laufe des Tages intensivierte sich die hohe Bewdtlkung (siehe auch
Abbildung 4.3) und verlief spéter als Serie von Béndern parallel zur Windrichtung (Comstock
et al., 2007) iiber die Messstation. Abbildung 5.1 zeigt das Zirrenfeld um 20.45 UTC {iiber
Oklahoma. Der blaue Punkt symbolisiert die CF Messstelle. Sowohl das Satellitenbild als auch
Bilder der installierten Wolkenkamera (Abb. 5.2) zeigen eine starke horizontale Heterogenitét
des Wolkenfeldes.

GOES-8 10.7 BRMND <4 9 MAR OO0 2045 2

Abbildung 5.1: IR Satellitenbild des Zirrus um 20.45 UTC diber der CF Messstelle (blauer
Punkt). Vergleiche auch Abbildung 4.5.
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Abbildung 5.2: Bilder der Wolkenkamera iber der CF (21.10 UTC - 22.10 UTC).
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5.1.1 Messungen

Die Daten, die im Rahmen dieser Arbeit ausgewertet werden, stammen aus Messungen im Atmo-
spheric Radiation Measurement (ARM) Programm, das durch das U.S. Department of Energy,
Office of Science, Office of Biological and Environmental Research, Environmental Sciences Di-
vision finanziert wird. Folgende Messungen stehen fiir diesen Zeitraum zur Verfiigung:

10000 F 10000 F
9000 E 9000 £
8000 F 4 8000 F

£ £ 1 € E
~ i 1~ E
N [ ] N £
7000 F . 7000
6000 [ 3 6000 F

5000 £ ] 5000 .
308 310 312 314 316 318 320 0.0

0 /K

Abbildung 5.3: Radiosondenmessungen der potentiellen Temperatur 0 (links) und des Sdttigungs-
verhdltnisses beziiglich Eis S; (rechts) tiber der CF Messstelle um 17.30 UTC (rot) und 20.30
UTC (griin). Die Feuchtedaten wurden auf bekannte Fehler der Vaisala RS80-H Sensoren kor-
rigiert (Miloshevich et al., 2001). In rot ist fir die 17.80 UTC Messung zusdtzlich der mitt-
lere absolute Fehler und dessen Standardabweichung eingezeichnet (Miloshevich et al., 2006).
In schwarz sind die Felder in der EULAG-LCM Simulation gezeigt, die zur Initialisierung des
Modells verwendet werden.

Radiosondenmessungen Radiosondenaufstiege stehen im Intervall von drei Stunden zur
Verfiigung. Abbildung 5.3 (rechtes Bild) zeigt die Eisiibersittigung S;, die aus den Feuchte- und
Temperaturdaten der Aufstiege gewonnen wurden. Die rote Kurve wurde um 17.30 UTC, die
griine um 20.30 UTC gemessen. Die Daten sind auf bekannte Fehler der Vaisala RS80-H Sensoren
hin korrigiert (’dry-bias’, Nichtlinearitéit der temperaturabhéingigen Korrekturterme, tempera-
turabhéngiges Ansprechverhalten der Sensoren). Zusétzlich ist in der Abbildung der mittlere
absolute Fehler und dessen Standardabweichung eingezeichnet, die eine Funktion der Tempera-
tur und Feuchte sind (Miloshevich et al., 2006). Auffallend ist die deutlich eisiiberséttigte Schicht
zwischen 8000 m und 9000 m Hohe in der Messung um 17.30 UTC. Es werden Werte von 40 %
Ubersittigung erreicht. Zu beachten ist, dass der mittlere Fehler der Messung in diesem Bereich
nominell klein ist, fiir einen individuellen Aufstieg aber eine deutlich hohere Abweichung haben
kann. Es ist nicht auszuschliefen, dass es sich bei der Spitze um eine Uberkorrektur beziiglich
des Algorithmus handelt, welcher das verzogerte Ansprechverhalten des Sensors bei kalten Tem-
peraturen und groflen Feuchtegradienten berichtigen soll. Trotzdem deutet die Spitze und auch
das zweite Maximum bei etwa 9000 m Hohe auf eine deutlich eisiiberséittigte Schicht hin. Un-
terhalb von 7000 m fillt das Sattigungsverhéltnis S; stark ab. Das Maximum unterhalb 6000 m
hat einen transienten Charakter, wie der Vergleich mit der Messung um 20.30 UTC (rote Kurve)
zeigt. Ist die frithere Messung noch nicht stark von Wolken beeinflusst, muss um 20.30 UTC von
einer starken Modifikation des Wasserdampffeldes durch die vorhandene Zirrusbewolkung (siehe
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Radarmessungen in Abb. 4.3) ausgegangen werden. In der spiteren Messung sind die Maxima
bei 9500 m und 10000 m Hohe weitgehend erhalten geblieben oder haben sich intensiviert, die
stark iibersittigte Region zwischen 8000 m und 9000 m ist abgebaut. Unterhalb von 8000 m ist
die Atmosphére feuchter. Karten der dquivalentpotentiellen Temperatur zeigen in diesem Zeit-
raum eine relativ gradientschwache Luftmasse. Dies ist ein Indiz dafiir, dass Verdnderungen des
Feuchtefeldes zwischen 17.30 UTC und 20.30 UTC hauptséchlich durch adiabatisches Kiihlen in
Hebungsprozessen hervorgerufen werden und nicht durch Advektion feuchterer Luftmassen.

Zusétzlich zum Feuchteprofil liefern die Radiosondendaten auch die vertikale Schichtung der
Atmosphire, also die potentielle Temperatur 6 (linkes Bild in Abb. 5.3).
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Abbildung 5.4: Flugpfad des ARM Fluges der Citation der Universitit von North Dakota (21.50
UTC - 22.25 UTC). Die Spirale diber der rot markierten CF fand von 21.46 bis 21.50 UTC stait.

Flugzeugmessungen Im Zeitraum zwischen 18.30 UTC und 22.30 UTC fand ein Messflug in
den Wolkenstrukturen iiber der CF statt, der detaillierte Informationen tiber mikrophysikalische
Figenschaften der Eisphase lieferte. Nachdem mehrere Horizontal-Schnitte in konstanten Hohen
geflogen wurden, folgte zwischen 21.30 UTC und 22.25 UTC ein Spiralflug (siche Flugweg in
Abbildung 5.4). Die Spirale direkt iiber der Messstation wurde um ca. 21.45 UTC geflogen. An
Bord des Citation Flugzeuges der Universitdt von Nord Dakota waren unter anderem folgende
Messsysteme installiert:

e Counterflow Virtual Impactor (CVI): Ein Einlasssystem, welches nur Partikel mit D > 7
pm einfdngt, so dass in Eiswolken direkt die Masse von kondensiertem Wasser in Eisteilchen
pro Volumeneinheit (Eiswassergehalt) mit einer Detektionsgrenze von 0.003 g m~ messen
kann.

e Cloud Particle Imager (CPI): Mit diesem kénnen hochaufgeltste 2D Bilder von Eispartikeln
gewonnen werden (siche Abb. 5.5).
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CPI Imagery, 9 March 2000
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Abbildung 5.5: CPI Bilder von Fispartikeln, aufgenommen wdihrend des ARM Fluges am 9.
Mdrz 2000. Beispielbilder sind nach Hohe und Griffenklasse sortiert. Partikel mit unter 100 pm
Durchmesser (links), Partikel zwischen 400 um und 600 pm (Mitte) und Partikel grifier als 800
um (rechts). Die Anzahl der Bilder pro Grifienklasse ist nicht reprisentativ fir die wirklichen
Anzahlkonzentrationen (Field und Heymsfield, 2003).
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e Partikelmesssysteme (PMS), 2D-C Wolken- und 2D-P Niederschlagssonde: Diese nehmen
elektronisch zweidimensionale Abbilder der Partikel auf, mit welchen GV im Bereich zwi-
schen 33 bis etwa 1000 ym (2D-C) bzw. 200 - 6000 pm (2D-P) bestimmt werden (Heyms-
field et al., 2002). Einschrinkungen dieser Systeme im Hinblick auf GV-Messungen sind
Gegenstand aktueller Diskussion. Insbesondere bei kleinen Partikeldurchmessern kénnen
durch das Zerbrechen von Eispartikeln am Messsystemeinlass oder durch falsche Fokus-
sierung der optischen Systeme unrealistisch hohe Werte fiir die Anzahlkonzentrationen
angezeigt werden (Lawson et al., 2006a; Field et al., 2006a). Die Fehler der 2D-C Mes-
sungen in Zirren sind schwer zu ermitteln, wenn das Gerét bei hohen Geschwindigkeiten
im Flugzeug verwendet wird. Gayet et al. (2004) geben eine grobe Abschitzung des to-
talen Messfehlers fiir die Anzahlkonzentration mit ~ 50% an. Diese Einschrinkungen der
Messung miissen bei der Interpretation der Ergebnisse beriicksichtigt werden.

Die CPI Bilder in Abbildung 5.5 zeigen, dass die Eisteilchen mit Durchmessern gréfier 100
pum fast ausschlielich Flaschenprismenbiindel (engl.: bullet rosettes) und Aggregate dieser Eis-
kristallform sind (Heymsfield et al., 2002). Kleinere Teilchen sind ann#éhernd sphérisch oder
séulchenformig.

Stellt man den gemessenen Eiswassergehalt (IW (') als Funktion der Hohe und des Kurses des
Flugzeuges wihrend des Spiralfluges dar (siche Abbildung 5.6), erkennt man Variabilitét in der
Wolkenstruktur. Field und Heymsfield (2003) heben hier die deutlichen Kanten in den IWC
Messungen bei einer Flugrichtung von 140° und 300° Grad hervor. Die Autoren gehen davon
aus, dass diese koh&renten vertikalen Strukturen auf eine erfolgreiche Messung der identischen
Wolkenformation beim Abstieg hindeuten und in jeder Spirale wieder dieselbe Wolke vermessen
wurde. Alle folgenden Darstellungen von Atmosphéren- oder Eisphaseneigenschaften beziehen
sich auf Mittelungen iiber diesen Kursbereich in einzelnen Spiralen, was einer horizontalen Flug-
strecke von etwa 15 km entspricht. Durch das Absinken des Flugzeuges mit 1 m s~! liegen die
Mittelwerte in der Vertikalen etwa alle 280 m vor.
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Abbildung 5.6: Der gemessene Eiswassergehalt IWC (Mittelwerte iiber Sekundenintervalle)
wdahrend des Spiralfluges am 9. Mdrz 2000 als Funktion der Héhe und des Kurses des Flug-
zeuges nach Field und Heymsfield (2003).
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Abbildung 5.7: Horizontale Flugabschnitte parallel zur Stromungsrichtung zu unterschiedlichen
Zeiten. Gezeigt ist die gemessene Temperatur (durchgezogene Linie) und die Flughdhe (gepunk-
tete Linie).
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Abbildung 5.7 zeigt Ausschnitte aus horizontalen Flugstrecken, die vor dem Spiralflug in un-
terschiedlichen Hohen durchgefithrt wurden. Die Flugrichtung verlief nach Siidwesten, parallel
zur Stromungsrichtung. Die Temperaturschnitte zeigen, dass mesoskalige Fluktuationen unter-
schiedlicher Wellenlénge in den Daten vorhanden sind. Da senkrecht zur Anstrémungsrichtung
die Rocky Mountains verlaufen, ist ein Signal von Schwerewellen in der Atmosphére zu erwarten.
Die maximalen Amplituden betragen in etwa 0.1 K. Nimmt man ein stationidres Wellenfeld an,
kann daraus eine grobe Abschitzung der auftretenden Aufwinde vorgenommen werden, wenn
fiir die Windgeschwindigkeit parallel zur Strémungsrichtung u =~ 20 m s~! (im Einklang mit den
Messungen) gesetzt wird:

dTl’ oT g
— XU = —Wgrqv— 1
dt u@a: b Cp (5-1)
T
Wyraw = —C;ugx ~0.02ms " (5.2)

Es ergibt sich eine vertikale Geschwindigkeitskomponente von wgrq, ~ 0.02 m s71

Zusi#tzliches Datenmaterial In einer objektiven Analyse (Zhang et al., 2001), die Erkennt-
nisse aus Modell- und den vorhandenen Messdaten kombiniert, wurden grofiriumige Vertikal-
geschwindigkeiten diagnostiziert. Abbildung 5.8 zeigt w als Vertikalprofil, analysiert fiir den
Bereich oberhalb der CF Messstation. Der Auftrieb intensiviert sich mit fortschreitender Zeit,
nimmt generell aber nur moderate Werte unter 0.1 m s~! an. Zu den spéteren Zeiten (20.30
UTC und 23.30 UTC) findet sich ein Maximum in der Aufwindgeschwindigkeit etwas oberhalb
500 hPa und ein Abklingen von w mit zunehmender Hohe. Wie bereits erwéhnt, konnen dieser
Vertikalgeschwindigkeit noch mesoskalige Fluktuationen iiberlagert sein, welche die Kiihlraten
lokal verstirken konnen. Aufgrund der vorhandenen Flugzeugprofile werden deren Amplituden
(Wgray =~ 0.02 m s~!) aber als moderat eingeschiitzt.
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Abbildung 5.8: Vertikalprofil der Vertikalgeschwindigkeit w, ibernommen aus einer optimalen
Analyse von Zhang et al. (2001). Die verschiedenen Farben geben die Profile zu den angegebenen
Uhrzeiten (UTC) wieder.
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’ Basis-Simulation zur ARM IOP 9. Méirz Fallstudie

|

Gitterpunkte n| m 1 | Zeitschritt / s At Atmic AtNuC
128 - | 244 4 2 0.25
Maschenweite / m dx | dy | dz | Meteo N? /s 2|2 /s 1wy /ms!
30 -] 20 6.3x107° [ 2x 1073 | 0.06 - 0.035
Zirrusparameter
FEistyp pristines Eis: hexagonale Sdulchen — Flaschenprismenbiindel (ARM);
Aggregate aus C2a (ARM)
Aggregation Schema B ‘ Effizienz E,=0.7
Aerosole
Typ H9SO,4/H50 Losungstropfchen
Nukleationsweg Homogenes Gefrieren
Strahlung
Berechnung der Profile alle ‘ 40 s

Tabelle 5.1: Finstellungen fiir die Simulationen zur Fallstudie ARM IOP 9. Mdirz 2000 in Kapitel
5.1.2.

5.1.2 Aufbau der Basis-Simulation

Simulationsstrategie: Die Wolkenbildung wird in einem 2D Ausschnitt semi-FEuler’sch ver-
folgt. Profile zur Modellinitialisierung basieren auf den wvorhandenen Messdaten und stellen
mittlere Profile dar. Plausible Annahmen tber den Nukleationsweg der Eiskristalle fithren zur
Ausbildung eines ausgeprdgten Zirrus. Die Messungen werden mit den Modellwerten zu jenem
Zeitpunkt verglichen, an dem die Simulationsergebnisse Ubereinstimmung beziiglich vertikaler
Ausdehnung, Fiskristallanzahlkonzentration und Wasserdampffeld im Zeitraum des Spiralfluges
zwischen 21.30 UTC und 22.25 UTC zeigen.

Wie in der GEWEX GCSS WG2 Fallstudie (Kapitel 4.2) wird die Wolkenbildung in einem semi-
Fuler’schen Zugang betrachtet. In einem 2D Integrationsgebiet, welches einen Schnitt durch die
Atmosphére zwischen 5000 m und 10000 m darstellen soll, wird die Wolkeninitiierung strom-
aufwérts der CF berechnet und die Entwicklung des Zirrus bei der Advektion in Richtung
Messstelle simuliert. Wie Satellitenbilder und die Wolkenkamera zeigen, entwickeln sich immer
wieder neue Zirrusstrukturen, wihrend das Feld in Richtung CF advehiert wird. Die simulierten
Wolken- und Atmosphéreneigenschaften sollen mittlere Profile wiedergeben. Der genaue Zeit-
punkt, an dem die Wolkenbildung fiir den betrachteten Ausschnitt beginnt, ist nicht bekannt.
Fine exakte Initialisierung der atmosphérischen Profile am Ort der Wolkenbildung ist aufgrund
der meist ortsgebundenen Messungen nicht méglich. Dennoch bietet das vorliegende Datenma-
terial einen umfangreichen Uberblick iiber die bendtigten Eingabeparameter und bietet so eine
erfolgversprechende Moglichkeit, Modellsimulation und Messergebnisse zu vergleichen. Tabelle
5.1 fasst die verwendeten Einstellungen zusammen. Eine Studie der Sensitivitidt der Simulations-
ergebnisse auf die getroffenen Annahmen fiir meteorologische und numerische Parameter findet
sich im néchsten Kapitel.

In Abbildung 5.3 sind zusétzlich zu den Messungen die zur Initialisierung verwendeten Profile
fiir 6. und S; dargestellt (schwarze Kurven). Das Temperaturprofil ist dem Radiosondenaufstieg
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um 20.30 UTC angelehnt. Es ist gegldttet, um numerische Instabilitdten in den Anfangsbedin-
gungen zu vermeiden. Zusétzlich ist von einer Modifikation des gemessenen Temperaturprofils
durch die interne Dynamik in den Wolkenstrukturen auszugehen, so dass Fluktuationen nicht
den Anfangsbedingungen fiir die Simulation entsprechen miissen. Das Séttigungsverhéltnis S;
in Bereichen {iber 8000 m wird an die Radiosondenmessung um 17.30 UTC angepasst. Im un-
teren Teil wird das Profil stérker tiberséttigt angesetzt als in der Messung, da bereits von einer
Intensivierung des Feldes durch die analysierte, grofiriumige Hebung ausgegangen werden kann.
Ansatzweise kann dies auch aus dem Profil der Messung um 20.30 UTC geschlossen werden,
welches erhohte S; Werte aufweist. Letztendlich erschliefit sich das verwendete Profil auch aus
dem Vergleich der simulierten und gemessenen Verteilung wéhrend des Laufs, wie spater noch
beschrieben wird. Das Anfangsprofil ist in der Vertikalen nach unten verschoben, da die an-
genommene grofiriumige Hebung ein Aufgleiten der Modelldoméne wéhrend der Simulation
bewirkt.

Die externe grofiraumige Hebung wy in der Simulation (siehe (3.1)) wird aus Abbildung 5.8 be-
stimmt. Hierbei handelt es sich um Werte, die sich aus der Analyse des Vertikalwindes in einer
Séule oberhalb der CF ergeben. Berticksichtigt man, dass lokale mesoskalige Fluktuationen diese
analysierte Hebung noch intensivieren kénnen, wird fiir ein mittleres Profil wg = 0.06 m s~! am
Unterrand des Simulationsgebietes und wg = 0.035 m s~ am Oberrand verwendet. Dazwischen
nimmt das Profil linear ab.

Als Nukleationspfad wird homogenes Gefrieren von HaSO4/H20 Aerosolen angenommen. Fiir
diesen Nukleationsweg miissen nur wenige Annahmen iiber die Aerosolzusammensetzung und
dessen Gefriereigenschaften getroffen werden, fiir welche keine Messdaten vorhanden sind. Des
Weiteren deuten hohe gemessene Ubersiittigungen darauf hin, dass die Anzahlkonzentration von
heterogenen Eiskernen lokal gering sein mag, wie bereits in Kapitel 4.2.3 diskutiert.

Die aus vielen pristinen Eiskristallen zusammengesetzten Partikel in der zweiten und dritten
Spalte der CPI-Bilder aus Abbildung 5.5 deuten darauf hin, dass der Aggregationsprozess Ein-
fluss auf die GV der Eispartikel hat. Die Aggregation von Kristallen wird in der Simulation iiber
das Hybrid Schema B (siehe Kapitel 2.5) simuliert. Die Aggregationseffizienz wird mit E, = 0.7
als konstant angesetzt. Dies ist eine vereinfachte Darstellung, da FE, von vielen Faktoren wie
Partikelform und -gréfle oder Umgebungstemperatur abhingig sein kénnte. Der Kenntnisstand
iiber die Aggregation einzelner Eispartikel ist aber sehr gering und Annahmen iiber E, kénnen
nur hypothetischer Natur sein und es ist iiblich eine konstante Effizienz in Modellsimulatio-
nen zu benutzen. In einer Studie von Mitchell (1988) wird E, = 0.1 verwendet, wihrend Field
und Heymsfield (2003) fiir verschiedene gemessene GV Werte zwischen 0.1 < E, < 0.7 ermit-
teln. Fiir die Flugzeugmessungen der vorliegenden Fallstudie geben Field und Heymsfield (2003)
einen Wert von E, = 0.7 an. Kajikawa und Heymsfield (1989) finden in Messungen in Zirren
bei T ~ -40 °C neben anderen Typen sowohl Aggregate aus Flaschenprismenbiindeln wie auch
sdulchenformiger FEispartikel. Dies unterstiitzt die Annahme einer vom Partikeltyp unabhéingigen
Effizienz.

Basierend auf den Eispartikelformen in Abbildung 5.5 wird pristines Eis als hexagonale Sédulchen
mit variablem Aspektverhiltnis angenommen, die mit zunehmender Gréfle in Flaschenprismen-
biindel {iberfiihrt werden. Dies geschieht durch eine lineare Interpolation der Partikeleigenschaf-
ten zwischen 1 um < D < 200 pm. Aggregate sind aus Flaschenprismenbiindeln zusammenge-
setzt (Heymsfield et al., 2002). Die Simulationen zeigen sich als sehr sensitiv in Bezug auf die



84 KAPITEL 5. STUDIEN ZUM AGGREGATIONSPROZESS IN ZIRREN

HSDD T T Y T i . ™

9000 i N

8500

BO00

All. [m]

7300

Tooo

BS00 . . TIRPENCE, ST,
0.00 .02 0.04 0.06 0.08 0.0 0.2
We [g m]

Abbildung 5.9: Wihrend des Spiralfluges durch das Zirrusfeld gewonnener Fiswassergehalt. Da-
ten aus der CVI Messung (gestrichelt) und aus Schitzungen der 2D Proben nach Field und
Heymsfield (2003) (durchgezogene Linien).

verwendeten Annahmen zur Partikelform. Die verwendeten Partikeleigenschaften sind aber kon-
sistent mit den in Abbildung 5.5 gezeigten Kristallen und basieren auf empirischen Relationen,
welche speziell fiir diesen Tag abgeleitet wurden.

Das Strahlungsmodul wird verwendet und ein Abgleich der Erwirmungsraten findet alle 40
Sekunden statt. Kleinere Zeitintervalle zwischen zwei Aufrufen fithren nicht mehr zu einer we-
sentlichen Anderung der Resultate (siehe Kapitel 5.2). Der mittlere Sonnenzenitwinkel wird der
Jahres- und Tageszeit entsprechend auf 0, = 41.4° festgehalten.

5.1.3 Ergebnisse der Basis-Simulation: Validierung anhand der Messdaten

Das Spiralflugmuster erlaubt es, aus den Messdaten vertikale Profile der Wolkenstruktur zu
generieren, welche einen ausfiihrlichen Vergleich mit den simulierten Ergebnissen ermdéglichen.
Simulation und Messung werden zu jenem Zeitpunkt gegeniibergestellt, an dem der angenomme-
ne Bildungsweg in der Simulation zu einem Zirrus fiihrt, der in Struktur und mikrophysikalischen
Figenschaften jenem der Messungen im Zeitraum des Spiralfluges entspricht. Dieser Zeitpunkt
wird in der Simulation nach etwa 144 Minuten festgesetzt. Abbildung 5.20 (Kapitel 5.3.1) zeigt
den resultierenden Eiswassergehalt (/W C) in der Simulation. Die Wolkenoberkante liegt hier
bei 9200 m, die Basis bei etwa 6200 m, mit Fallstreifen in tieferliegenden Schichten. Vergleicht
man dies mit den Radarbeobachtungen um 21.40 UTC, als die Spirale direkt {iber der CF ge-
flogen wurde (siehe Abbildung 4.3), stimmen die errechneten Wolkenkanten mit den Messungen
iiberein. Vereinzelt finden sich in den Radarreflektivitdten auch Wolkenstrukturen etwas ober-
halb dieses Hohenbereiches. Auch in den Radarbildern sind ausgebildete Fallstreifen zu erkennen,
die aufgrund der unterschiedlichen Beobachtungsgeometrien aber nicht direkt verglichen werden
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Abbildung 5.10: Wdhrend des Spiralfluges durch das Zirrusfeld gewonnene Sdttigungsverhdiltnisse
S;i (blaue Sterne). Die durchgezogene Linie entspricht den S; Werten in der EULAG-LCM Si-
mulation nach 136 min.

diirfen. Die IWC' Werte in der Simulation erreichen vereinzelt ein Maximum von etwa 0.06 g
m~3, vor allem in hohergelegenen Schichten der Wolke, und liegen damit im mittleren Bereich
der Amplituden, die wihrend des Spiralfluges ermittelt wurden (siehe Abbildung 5.9).

Abbildung 5.10 zeigt einen Vergleich der in-situ gemessenen Séttigungsverhiltnisse S; (blaue
Sterne) mit den simulierten Werten. Beide Profile weisen einen @hnlichen Verlauf in drei unter-
schiedlichen Zonen auf. Unterhalb 420 hPa fallen die S; Werte deutlich ab und kennzeichnen
eine untersittigte Schicht, in der Eiskristalle sublimieren. Dariiber befindet sich ein Bereich, in
dem die Ubersittigung von den Eispartikeln weitgehend abgebaut wurde. Beide Profile liegen
nahe S; ~ 1, wobei die Messwerte zu niedrigeren Werten tendieren. Bei etwa 290 hPa findet
sich ein stark eisiiberséttigter Bereich. Dies entspricht der Wolkenbildungszone. Hebungsprozes-
se bewirken dort eine Abkiihlung und erhthen das Séttigungsverhéltnis, bis Nukleationsprozesse
neue Partikel bilden und die Ubersittigung abbauen. Die zweite Spitze bei 310 hPa ist in der
Simulation bereits abgebaut. Insgesamt gilt:

e Das zur Initialisierung verwendete Wasserdampfprofil wird durch die vorgegebenen Kiihl-
raten und den sich bildenden Zirrus in der Simulation derart modifiziert, dass sich zum
Referenzzeitpunkt eine Ubereinstimmung mit dem gemessenen Profil ergibt.
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Abbildung 5.11: Wihrend des Spiralfiuges durch das Zirrenfeld gewonnene Eiskristallanzahlkon-
zentrationen (blaue Sterne). Die horizontalen blauen Linien geben den Wertebereich mit einer
Standardabweichung o um den Mittelwert wieder. Die durchgezogene Linie entspricht den N;
Werten in der EULAG-LCM Simulation nach 144 min. Rote Sterne reprasentieren Fiskristallan-
zahlkonzentrationen, wenn nur Partikel D > 300 pum in den gemessenen GV zur Berechnung
von N; herangezogen werden.

Abbildung 5.11 stellt eine Gegeniiberstellung der ermittelten Eiskristallanzahlkonzentrationen
N; und der simulierten Werte dar. Die gemessenen Werte von N; (blaue Sterne) werden aus den
gemittelten GV der einzelnen Spiralen gebildet (siehe Kapitel 5.1.1, Flugzeugmessungen). Die
horizontalen blauen Balken geben den Wertebereich mit einer Standardabweichung ¢ um den
Mittelwert wieder. Generell stimmen die Wolkengrenzen, Gréflenordnung und vertikale Struk-
tur der Eiskristallanzahlkonzentration iiberein. Die Amplitude oberhalb 9000 m Hohe entspricht
frisch nukleierten Kristallen in der Simulation. Derartige Nukleationsspitzen werden in den Mes-
sungen aufgrund der rdumlichen Mittelung abgeschwécht. Unterhalb von 8000 m ist die Konzen-
tration um einen Faktor zwei bis drei unterschétzt. Wie spéater noch ausfiihrlicher erlautert wird,
ist die Anzahlkonzentration durch das Fehlen kleinerer Partikel in der Simulation in tiefer gele-
genen Wolkenschichten gegeniiber der Messung reduziert. Entfernt man die kleine Partikelmode
(D < 300 um) in den Messungen, so findet sich wieder eine Ubereinstimmung mit den simu-
lierten Werten. Mogliche Ursachen fiir die Abwesenheit kleinerer Partikel werden im néchsten
Abschnitt gegeben. Kurz zusammengefasst gilt:

e Zur Validierung der EULAG-LCM Simulationen werden bodengestiitzte und flugzeuggetra-
gene Messungen verwendet. Die Daten des Spiralfluges sind Mittelwerte iiber Teilbereiche
einzelner Spiralen. Entsprechend ist die Modellsimulation als Ausschnitt der Wolkenstruk-
tur zu sehen, die mittlere Bedingungen darstellt. Der exakte zeitliche Verlauf der Wolken-
entwicklung kann wegen fehlender Messdaten nicht nachvollzogen werden, dennoch deutet
der Vergleich der Messungen mit der Simulation hinsichtlich S;, N; und IW C darauf hin,
dass das EULAG-LCM die Zirrenbildung nachvollziehen kann und an einem zeitlichen
Referenzpunkt Ubereinstimmung mit den Messdaten gefunden wird.
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5.1.4 Vergleich der gemessenen und simulierten Eispartikelgroflenverteilungen

Die Lagrange’sche Partikelverfolgung im EULAG-LCM erlaubt es, GV der Eiskristalle iiber be-
liebige Wolkenregionen zu bilden und mit in-situ gewonnenen Messungen zu vergleichen. Somit
kann zusétzlich zu den horizontal gemittelten Gréflen V; und S; im vorherigen Kapitel ein Ver-
gleich der mikrophysikalischen Eigenschaften des Zirrus vorgenommen werden. Abbildung 5.12
zeigt die GV, die in unterschiedlichen Hohen w#hrend des Spiralfluges gemessen wurden (schwar-
ze Kurven). Die Hohendifferenz zwischen zwei GV entspricht in etwa 280 m. Der zeitliche Ab-
stand zwischen GV Messungen aufeinanderfolgender Spiralen betréigt 280 s. Zu beriicksichtigen
ist, dass die gemessene GV einen Mittelwert {iber einen horizontalen Bereich darstellt und durch
Heterogenitéit in der Wolkenstruktur Eispartikel unterschiedlicher Entwicklungsstadien in der
Messung enthalten sein konnen. Unter der Annahme von Field und Heymsfield (2003), dass
erfolgreich dieselbe Wolkenstruktur, also die identische Population von Eiskristallen vermessen
wurde, ist das Anwachsen der Anzahlkonzentrationen grofler Partikel beim Abstieg durch den
Aggregationsprozess bestimmt.

Simulierte GV aus dem EULAG-LCM Lauf sind als blaue Kurven wiedergegeben. Diese werden
analog zur Messung in unterschiedlichen Hohen (alle 280 m) und zeitlich versetzt (alle 280 s)
gebildet. Der Vergleich zeigt, dass das Modell in der Lage ist, die GV ab etwa 500 um wieder-
zugeben. Die Zunahme der Anzahlkonzentration grofler Partikel ist in den simulierten Kurven
enthalten. Auffallend ist jedoch das Fehlen der kleinen Partikelmode, die in den Messungen in
allen Hohenbereichen vorhanden ist. Hieraus resultiert die zu kleinen simulierten Anzahlkonzen-
trationen, wie in Abbildung 5.11 gezeigt. Quellen fiir die kleinere Partikelmode in den Messungen
konnen sein:

1) Horizontale Heterogenitét: Die Messung stellt einen Mittelwert {iber eine horizontale Weg-
strecke dar. Die GV konnen daher kleinere Partikel aus Nukleationszonen in unterschiedli-
chen Hohenbereichen oder Kristalle an Wolkenréndern enthalten. Dort konnen Eiskristalle
mit geringen Durchmessern existieren.

2) Messfehler: Das verwendete Messsystem ist dafiir bekannt, dass am Messeinlass grofiere
Partikel zerbrechen und die kleinen Splitter der kleinen Partikelmode zugeschrieben werden
(Lawson et al., 2006a).

3) Sekundére Eisproduktion: Cardwell et al. (2003) haben bei ihren Simulationen von gemes-
senen Eisspektren in Zirren festgestellt, dass durch Nukleation und Aggregation allein der
hohe Anteil von kleinen Partikeln in tieferen Wolkenbereichen nicht erklart werden kann.
In ihren Rechnungen war eine hohe Produktionsrate kleiner Eispartikel durch sekundére
Eisproduktion nétig, um die vermessenen GV zu erhalten. Ein moéglicher Prozess zur Pro-
duktion sekundirer Eispartikel unterhalb des Hallett-Mossop-Temperaturbereichs (-8 bis
-3 °C) ist das Aufbrechen von Aggregaten in untersittigten Gebieten, wie Laboruntersu-
chungen von Bacon et al. (1998) zeigen. Dabei brechen die Verbindungstellen der einzelnen
Kristalle im Aggregat auf. Auch Wolde und Vali (2002) weisen darauf hin, dass die Anzahl
kleiner Kristalle mit steigenden maximalen Abmessungen von Kristallen (zunehmender
Breite der GV) in gemessenen Verteilungen anwichst. Sie stellen fest, dass der Prozess
der sekundiren Eisproduktion iiber einen weiten Bereich an atmosphérischen Bedingun-
gen duflerst effizient ablaufen miisste, um die hohen Konzentrationen an kleinen Partikeln
erkldren zu konnen. Der Prozess kann quantitativ nicht abgeschitzt werden, da der Me-
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chanismus jenseits des Hallet-Mossop-Bereichs unzureichend verstanden ist, wie Cantrell
und Heymsfield (2005) in ihrem Ubersichtsartikel berichten.

In rot sind in Abbildung 5.11 simulierte GV zu verschiedenen Zeiten zu sehen, die die Vertei-
lung der Partikel zwischen 9000 m und 7000 m jeweils 280 s versetzt in der gesamten Wolke
darstellen. Im Unterschied zu den blauen Kurven ist nun die kleine Partikelmode vorhanden.
Sie resultiert aus den Nukleationszonen am oberen Rand der Wolke. Sollte in den vermessenen
Wolken Nukleation auch in niedrigeren Bereichen stattgefunden haben, kénnte dies teilweise die
kleine Partikelmode erkldren. Ein kurzer Ausblick auf diesen Effekt durch heterogene Nukleation
wird in Kapitel 5.2 gegeben.

Aufgrund der Unsicherheiten bei der Initialisierung der Modellparameter, moglichen Defiziten
der Modellphysik, aber auch durch bereits erwiahnte Fehlerquellen bei der Messung der GV ist
eine exakte Ubereinstimmung zwischen Messung und Simulation nicht zu erwarten. Dennoch
ist das EULAG-LCM in der Lage, die gemessenen Groflenordnungen der GV nachzubilden. Die
Existenz von Partikeln mit Durchmessern von 2 3000 pum wird korrekt wiedergegeben. Nach-
dem im néchsten Abschnitt das Aggregationsmodul des EULAG-LCM anhand der theoretischen
Uberlegungen zur Skalierung der GV aus Kapitel 2.5.2 iiberpriift wird, folgt in Kapitel 5.2 eine
Sensitivitatsstudie beziiglich der Unsicherheiten bei der Initialisierung des Basis-Modelllaufs zur
Fallstudie.

5.1.5 Skalierung der simulierten Eispartikelgroflenverteilung

Wie in Kapitel 2.5.2 beschrieben, haben Field und Heymsfield (2003) die GV der im vorhe-
rigen Kapitel gezeigten Spiralflugmessungen skaliert. Dabei gehen sie von einem konstanten
Massenfluss ¢ aus, der in den Daten auch weitgehend bestétigt ist. Dies bedeutet, dass sich
der vermessene Zirrus anndhernd in einem stationéiren Zustand befunden hat. In der oberen
Wolkenregion miissen also immer wieder neue Eisteilchen nukleieren, die in darunterliegenden
Bereichen zur Ausbildung aggregierter Partikel beitragen (dies wird in Kapitel 5.3.1 noch genau-
er dargestellt), um den Massenfluss konstant zu halten. Die Neubildung von Eis wird statistisch
in unterschiedlichen Regionen der Spiralbahn auftreten, die durch die rdumliche Mittelung in
den gemessenen GV enthalten sind. Dies bedeutet, dass zu jedem Zeitpunkt Aggregate in un-
terschiedlichen Entwicklungsstadien zur GV beitragen. Die gemittelte GV in einer bestimmten
Hoéhe sollte sich demnach im Laufe der Zeit nicht wesentlich verdndern. Beim Absinken in auf-
einanderfolgenden Spiralen kann demnach ein Aggregationsprozess beobachtet werden, wenn die
Kristalle um ~ 280 m sedimentieren.

Aufgrund des kleineren Simulationsgebietes und der diskreten vertikalen Auflésung treten im
EULAG-LCM Nukleationsereignisse nicht stetig auf, sondern zeitlich diskret. Die Annahme ei-
nes stationédren Zustandes ist in der Simulation somit nicht immer erfiillt. Bildet man dort die
GV auf einem konstanten Hohenintervall, ist diese nicht konstant. Verlust oder Zugewinn an
groflen Partikeln verdndern die Anzahlkonzentrationen. Wird ein Absinken des Flugzeuges mit
1 m s~! angenommen, veréindert der Eintrag oder Verlust grofier Partikel durch Sedimentation
die GV und iiberdeckt den Aggregationsprozess, was eine Skalierung dieser GV nicht erlaubt.
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Abbildung 5.13: Skalierung der Eispartikelgrofienverteilung nach Field und Heymsfield (2003).
Links sind die aus der Messung gewonnenen Werte dargestellt, rechts die simulierten Ergebnis-
se. Das obere Bild zeigt GV, die in unterschiedlichen Hohen (links) bzw. zu unterschiedlichen
Zeiten (rechts) erhalten wurden. In der mittleren Reihe wird der Skalierungsfaktor 6 nach (2.75)
gebildet. Die unteren Bilder zeigen die skalierten GV aus der oberen Reihe.
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Dieses Problem kann umgangen werden, indem die zu unterschiedlichen Zeiten gebildeten GV
skaliert werden, welche ein Abbild der gesamten Wolke darstellen. Automatisch ist so die Voraus-
setzung erfiillt, die Skalierung auf eine identische Population von Eiskristallen anzuwenden (rote
Kurven in Abbildung 5.12). Eine Beschréinkung auf Partikeldurchmesser D > 800 pm, minimiert
den Einfluss von diffusivem Wachstum auf die GV. Die erste GV wird zu einem Zeitpunkt der
Wolkenbildung aufgestellt, an dem verstédrkt neue Kristalle am Wolkenoberrand nukleieren. Die
weiteren GV folgen dann im Abstand von 280 s, was dem Bild entspricht, dass die Kristalle
sedimentieren und bei einer angenommenen mittleren Fallgeschwindigkeit von 1 m s~! 280 m
in der Vertikalen iiberstreichen. Kann fiir die GV zu unterschiedlichen Zeiten eine Skalierung
gefunden werden, ist dies eine Bestétigung fiir die aufgefithrte Hypothese.

Abbildung 5.13 zeigt die Skalierung fiir die gemessene sowie die simulierte GV. An das obere
Ende der simulierten GV (Abbildung 5.13 rechts oben) werden Funktionen der Form n(D,t) =
No(t) exp [-A(t) D] angelegt. Die minimale Grofie der Kristalle, ab welcher die GV einer expo-
nentiellen Form folgen, betrdgt 800 um, in Einklang mit gemessenen Spektren aus Feldstudien
(Wolde und Vali, 2002). Aus den Parametern Ny und A ergibt sich dann nach (2.75) der gesuchte
Skalierungsfaktor 6, der sowohl in der Messung wie auch in der Simulation einen Wert von 6 ~ 4
annimmt. Multipliziert man die simulierten GV mit D? und trégt das Ergebnis als Funktion
von D/D; auf, fallen die simulierten GV fiir groBere Partikel annidhernd auf eine universelle
Gerade, analog zur Messung (untere Zeile in Abbildung 5.13). Fiir kleinere Partikel, die u.a.
von Wachstumsprozessen beeinflusst sind, weiten sich die Kurven in Simulation und Messung
auf. Der unterschiedliche Verlauf der universellen Funktionen ist durch die Unterschiede in der
gemessenen und simulierten GV und den daraus resultierenden Abweichungen in D7 bedingt.

Die erfolgreiche Skalierung der simulierten GV unterstiitzt die Annahme, dass der Aggregat-
ionsprozess durch das Hybrid Schema in seiner Physik richtig beschrieben wird. Die Simulation
konnte somit zur Validierung des Aggregationsprozesses im EULAG-LCM beitragen.
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5.2 Sensitivitatsstudien

Wie bereits erwihnt, konnen die Rahmenbedingungen fiir die Simulation zur Fallstudie nicht
exakt aus den Messdaten bestimmt werden. Die zu geringe rdumliche und zeitliche Abdeckung
der Messungen und mogliche Fehler in den Beobachtungsdaten bergen Unsicherheiten fiir die
Initialisierung. Im Folgenden werden Rechnungen mit verdnderten meteorologischen Anfangs-
bedingungen oder verdnderten numerischen Parametern durchgefiithrt, um die Sensitivitdt der
EULAG-LCM Simulationen auf diese Variationen zu studieren. Fiir die Umgebungsvariablen
werden Vertikalwind, Feuchtefeld, Aggregationseffizienz, Scherung sowie Nukleationsweg vari-
iert. Hinsichtlich der Numerik wird die Sensitivitit auf den verwendeten Zeitschritt, die vertikale
Auflésung sowie die Anzahl der Simulationsteilchen untersucht. Letzteres erlaubt es, gefundene
Abweichungen durch physikalische Prozesse in ein Verhéltnis zu rein statistischen Fluktuatio-
nen zu setzen. Diese ergeben sich durch Unterschiede in der Anzahl und Art der verwendeten
Simulationsteilchen in verschiedenen Léufen.

5.2.1 Vergleichsmaf}: Mittlere sdulenintegrierte optische Dicke

Werden Variablen zwischen einzelnen Simulationen veréindert, ergeben sich aufgrund der Einzel-
partikelverfolgung statistische Fluktuationen durch eine Anderung der Anzahl und Position der
berechneten Simulationspartikel, wie bereits in Kapitel 3.3 diskutiert wurde. Ein direkter Ver-
gleich der Ergebnisse in einzelnen Gitterboxen ist nicht sinnvoll, da lokal Abweichungen auftreten
konnen, wihrend integrale Eigenschaften des Zirrus aber sehr dhnlich sind. Als Vergleichsmaf}
wird deshalb die mittlere sdulenintegrierte optische Dicke T eingefiihrt, definiert als:

1 n
T = nzf (5.3)
1=

o= [ =t (vs ). 5

Die optische Dicke ist ein Mafl fiir die Strahlungswirksamkeit der Wolke im solaren Spektrum
und vereint iiber die Extinktionsparametrisierung von Ebert und Curry (1992) in (5.4) Eiswas-
sergehalt IWC und Effektivradius Dg.. Hier ist n die Anzahl der Gitterpunkte in horizontaler
Richtung. In (5.4) stellt § die Extinktion und Z die vertikale Ausdehnung des Modellgebietes
dar.

Um die Abweichung einer Variationsrechnung A vom Basislauf B bewerten zu kénnen, wird die
relative Abweichung der mittleren sdulenintegrierten optischen Dicke 7 als Funktion der Zeit
berechnet:

TA(t) — TB(1)
75(t)
Tabelle 5.2 fasst die Ergebnisse der verschiedenen Sensitivitédtsldufe zusammen. In den zwei
letzten Spalten sind der zeitliche Mittelwert und die Standardabweichung von Ar(t) bzw. der

Median und das 20- und 80-Prozent Perzentil in Prozent eingetragen.

AT (t) = (5.5)
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Abbildung 5.14: Links: Zeitliche Entwicklung von T im Basislauf (schwarz) und in Lauf n)
(rot) und 1) (grin) mit mehr bzw. weniger Simulationspartikeln (siehe Tabelle 5.2). Rechts:
Relative Abweichung von Lauf n) (rot) und Lauf r) (grin) vom Basislauf. Zusditzlich ist der
Median (durchgezogene horizontale Linie) und das entsprechende 20- bzw. 80-Prozent Perzentil
eingetragen (gestrichelte Linien).

5.2.2 Ergebnisse der Sensitivitidtsstudien
Variationen der numerischen Parameter

Anzahl der Simulationspartikel Ny;,, Analog zu Kapitel 3.3 wird die Anzahl der Simu-
lationspartikel N, iiber den Parameter Nj,yn variiert, der eine untere Konzentrationsgrenze
angibt, ab der ein Nukleationsereignis in die Simulation einflieft. Es ist wichtig die Sensiti-
vitdt auf diesen Parameter zu untersuchen, weil jede Variation weiterer Modellvariablen zu einer
Anderung in der Anzahl und in den Positionen der verfolgten Simulationspartikel fithrt. Die
Ergebnisse der weiteren Studien kénnen demnach teilweise durch eine verdnderte Statistik mas-
kiert sein.

Insgesamt werden fiir N;,, fiinf Liufe durchgefiihrt mit einer Variation der maximalen Anzahl
an Simulationspartikeln zwischen —60 % und +90 % (Lauf r) und n) in Tabelle 5.2). Abbildung
5.14 zeigt exemplarisch die zeitliche Entwicklung von 7 und A7(t) fiir den Basislauf und die
Variationen r) und n). Die relativ hohen Abweichungen zu Beginn der Wolkenentstehung sind
hauptséichlich auf einen zeitverzogerten Einsatz der Nukleation bei der Wahl unterschiedlicher
Werte von Njysrn zuriickzufithren. Der Absolutwert der optischen Dicke ist zu dieser Zeit noch
gering (T < 0.03 ). In der weiteren Entwicklung schwanken die Abweichungen um die Nulllinie.
Wie der Tabelle zu entnehmen ist, betrigt die mittlere zeitliche Abweichung 5.3 % 4 15.0 %
bzw. 1.5 % + 9.2 %. Die Mediane im rechten Bild der Abbildung zeigen eine noch geringere
Abweichung. Diese sind in geringerem Mafle von den hohen A7-Werten zu Beginn des Vergleichs
beeinflusst. Generell gilt:

e Die Abweichungen bei einer Variation der verwendeten Anzahl an Simulationspartikeln
betragen im Mittel unter 5 %, im Median unter 4 %.

e Fluktuationen relativ zum Basislauf nehmen mit einer Abnahme der Partikelzahl zu und
werden mit zunehmender Simulationspartikelanzahl geringer. Dies bekréftigt das Ergebnis
aus Kapitel 3.3, in dem eine Sittigung fiir die bendtigte Anzahl an Simulationsteilchen
gefunden wurde.
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Variation der Frequenz des Aufrufs der Strahlungsroutine, Variation des Zeitschrit-
tes sowie der vertikalen Modellauflosung Fiir den Basislauf erfolgt der Abgleich der
Erwiarmungsraten (g mit den mikrophysikalischen Profilen alle 40 s. Eine Verdoppelung dieser
Frequenz auf 20 s (Lauf k)) ergibt lediglich eine mittlere Abweichung von —0.7 % im Median
—0.82 %.

e Eine weitere Erhohung der Frequenz des Aufrufs der Strahlungsroutine ergibt nur eine
geringfiigige Anderung in den Wolkeneigenschaften und die Erwédrmungsraten QQr werden
mit 40 s ausreichend oft mit den mikrophysikalischen Feldern abgeglichen.

Verdoppelt man die zeitliche Auflésung fiir den dynamischen Zeitschritt At, den mikrophysi-
kalischen Zeitschritt Atprre und den Nukleationszeitschritt Atype (Lauf 1)), ist die mittlere
Abweichung mit —2.8 % (Median —0.1 %) gering. Dies gilt ebenso fiir eine Verdoppelung der
vertikalen Modellauflosung (Lauf m)) mit einer mittleren Abweichung von —0.7 % (Median 0.9

%).

e Das EULAG-LCM zeigt sich wenig sensitiv auf Anderungen des verwendeten Zeitschrittes
oder der vertikalen Modellauflésung.

Variationen der meteorologischen Parameter

Im Weiteren wird die Sensitivitdt der Modellsimulationen zur Fallstudie auf meteorologische Pa-
rameter untersucht, die Unsicherheiten bei der Initialisierung enthalten konnen. In den einzelnen
Léufen ergeben sich durch unterschiedliche atmosphérische Bedingungen zwangsldufig Abwei-
chungen in der Anzahl und Art der verwendeten Simulationspartikel. Wie im Vorangehenden
gezeigt wurde, sind die Sensitivititen des EULAG-LCM auf eine Anderung der Anzahl der Si-
mulationspartikel im Mittel unter 5 %. Die Sensitivitidten auf meteorologische Parameter sind
in allen durchgefiihrten Rechnungen héher, so dass gefundene Abweichungen den physikalischen
Prozessen zugeordnet werden konnen und nicht mafigeblich durch statistische Fluktuationen
aufgrund der Partikelanzahl hervorgerufen werden. In diesem Abschnitt werden die quantitati-
ven Abweichungen aufgezeigt. Eine qualitative Auswertung ausgewéhlter Fille folgt in Kapitel
5.3.1.

Aggregationseffizienz F, Die Aggregationseffizienz wurde in Anlehnung an die Rechnungen
von Field und Heymsfield (2003) fiir die Basis-Simulation auf einen Wert von E, = 0.7 gesetzt.
Fiir die Laufe e) und f) wird die Effizienz auf E, = 1 erhoht bzw. auf E, = 0.4 herabgesetzt.
Wie in Abbildung 5.15 zu sehen ist, nimmt die optische Dicke fiir den Fall F, = 0.4 im Laufe
der Zeit zu, wihrend sie im Fall E, = 1 im Vergleich zur Basis-Simulation verringert ist. Im
Mittel ergeben sich Abweichungen von 14.6 % + 11.3 % bzw. —14.5 % + 11.7 %, im Median
etwas groflere Differenzen. Dieses Ergebnis wird in Kapitel 5.3.2 noch eingehender besprochen.

Vertikalwind w Die grofiten Abweichungen der durchgefiihrten Sensitivitdtsstudien ergeben
sich fiir Variationen im Vertikalwindfeld. Als Fluktuation wird die Amplitude der Schwerewellen
aus der Abschitzung nach (5.2) mit wgrqp = 0.02 m s verwendet (+ 33 %). Das Vertikal-
windfeld bestimmt mafigeblich die Kiihlraten w =| dT'/dt | in aufsteigenden Luftpaketen in einer
stabil geschichteten Atmosphére. Diese bestimmen die Zunahme der Ubersiittigung und damit
verbunden die Zunahme der Anzahlkonzentration der homogen gebildeten Eiskristalle (Kércher
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Abbildung 5.15: Links: Zeitliche Entwicklung von T in der Basis-Simulation (schwarz) und in
Lauf e) (rot) und f) (grin) mit einer Aggregationseffizienz E, = 1.0 bzw. E, = 0.4 (siehe
Tabelle 5.2). Rechts: Relative Abweichung von Lauf e) (rot) und Lauf f) (grin) vom Basislauf.
Zusitzlich ist der Median (durchgezogene horizontale Linie) und das entsprechende 20- bzw.
80-Prozent Perzentil eingetragen (gestrichelte Linien).

und Burkhardt, 2008). Je hoher w ist, desto mehr Eiskristalle entstehen. Entsprechend findet
sich fiir Fall a) mit einer erhohten Vertikalwindgeschwindigkeit eine mittlere Zunahme von At
um +63.8 % + 68.6 %, fiir Fall b) eine mittlere Abnahme von —77.3 % + 11.0 %. Diese ho-
hen Sensitivitdten bestdtigen den dominanten Einfluss der dynamischen Variabilitét auf kleinen
rdumlichen Skalen auf die Eisbildung und weitere Entwicklung von Zirren (Kércher und Strom,

2003).

Ubersittigung beziiglich Eis S; Fiir die Liufe ¢) und d) wird die Feuchte fiir das gesamte
Sattigungsverhéltnisprofil um 10 % erhoht bzw. reduziert. Dieser Variationsbereich entspricht in
etwa der grofiten nominellen Abweichung der Radiosondenmessungen in Abbildung 5.3, wenn-
gleich individuelle Abweichungen grofler sein kénnen. Das verdnderte Feuchteangebot wird in
eine Anderung der Wasserdampfmasse umgesetzt, die auf die vorhandenen Eiskristalle aufge-
nommen wird. Entsprechend findet sich fiir Fall c¢) eine mittlere Zunahme von +29.5 % + 59.4
% und fiir Lauf d) eine mittlere Abnahme von —41.8 % + 28.9 %.

Nukleationsweg Fiir die Basis-Simulation stellt homogenes Gefrieren den Nukleationspfad
der Eiskristalle dar. Wie bereits in Kapitel 4.2.3 diskutiert, kann ein Einfluss heterogener Nu-
kleationskerne nicht ausgeschlossen werden, selbst wenn fiir die Fallstudie eine geringe Konzen-
tration erwartet wird. Zusétzlich zu HoSO4/H20 Aerosolen wird in Lauf j) eine Mode an IN
(Eiskeimen) mit einer Anzahlkonzentration von 2 17! simuliert. Die Nukleationseigenschaften
der festen Aerosolpartikel werden aus Labormessungen mit Mineralstaubpartikeln von Mdohler
et al. (2006) entnommen und iiber (2.29) mit Sy = 1.1 und a = 3.0 parametrisiert. Durch
die geringere Uberséttigungsgrenze S, bei der Eis heterogen nukleiert, bildet sich der Zirrus
in Lauf j) im Gegensatz zum Fall mit ausschlieBlich homogener Nukleation zu einem fritheren
Zeitpunkt. Dies ist im rechten Bild von Abbildung 5.16 an der Zunahme von 7 zu erkennen.
Die heterogen gebildeten Eiskristalle nehmen Wasserdampf auf und verringern so das weitere
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Abbildung 5.16: Links: Wie Abbildung 5.11. Zusdtzlich zu den Ergebnissen der Basis-Simulation
sind die Anzahlkonzentrationen aus Lauf j) eingezeichnet (blaue Linie). Die Schraffur gibt die

Differenz der Liufe an. Rechts: Zeitliche Entwicklung von T in der Basis-Simulation (schwarz)
und in Lauf j) (rot).

Anwachsen von S; aufgrund der vorgeschriebenen Kiihlrate. Homogene Nukleation wird vorerst
unterdriickt und findet zeitlich versetzt statt. Der Zeitpunkt des Einsatzes ist an der starken
Zunahme von 7 nach etwa 70 Minuten (rote Kurve) zu erkennen. In der weiteren Entwicklung
gleichen sich beide Liufe immer stérker an, da die Anzahlkonzentration der IN mit 2 17! relativ
gering ist, und der Einfluss der homogen nukleierten Kristalle dominiert. In Abbildung 5.16 sind
im linken Bild die horizontal gemittelten Anzahlkonzentrationen in der Basis-Simulation jenen
aus Lauf j) gegeniibergestellt. Die Mode an IN fiihrt in der Simulation zu einer leicht erhéhten
Konzentration an Eispartikeln in unteren Wolkenschichten. In der Wolkenbildungszone ist N;
reduziert. Die Hinzunahme von IN reicht nicht aus, um in diesem EULAG-LCM Lauf die hohe
Anzahlkonzentration von Eis in tieferen Schichten (wie in Kapitel 5.1.4 diskutiert) zu erkléren.
Scherung % Wie aus Tabelle 5.2 ersichtlich, haben relativ hohe Variationen der vertikalen
Windscherung % um 50 % (Léaufe h) und i)) bzw. 100 % (Lauf g)) eine vergleichsweise geringe
Auswirkung auf die Abweichung in der optischen Dicke 7 (im Mittel ~ 10 %). Dies entspricht
Ergebnissen von Marsham und Dobbie (2005), die ebenfalls eine geringe Sensitivitét ihrer Simu-
lationen auf die Stérke der Scherung finden.

5.3 Studien zum Aggregationsprozess in Zirren

5.3.1 Analyse von Partikeltrajektorien - Ein detaillierter Blick auf den Aggre-
gationsprozess fiir die Fallstudie

Es verbleibt, einen tieferen Einblick in den Aggregationsprozess in Zirren auf Basis der EULAG-
LCM Simulationen zu geben. Hier soll gekliart werden, auf welche Weise Eispartikel mit maxi-
malen Dimensionen von bis zu D 2 3000 pum entstehen. Anhand der Trajektorien ausgewéhlter
Simulationsteilchen sollen diejenigen Kristalle identifiziert werden, welche das grofle Ende der GV
bestimmen. Hierfiir werden explizit die zusétzlichen Analysemoglichkeiten der Lagrange’schen
Partikelverfolgung herangezogen.
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Abbildung 5.17: Trajektorien von Simulationspartikeln im zeitlichen Verlauf. Farbig sind ausge-
wdhlte Fiskristalle dargestellt. Oben links: Vertikale Koordinate z,; oben rechts: mazimale Di-
mension D des Kristalls; Mitte links: Die Anzahl von Kollisionen mit anderen Eispartikeln pro
Kristall, die zu einem Aggregationsereignis fiihren; Mitte rechts: Die Sedimentationsgeschwin-
digkeit vy der Kristalle (Unstetigkeiten in v; resultieren aus einer sprunghaften Anderung des
Partikeltyps hin zu Aggregaten); unten links: Das Sittigungsverhdltnis S;; unten rechts: Die um-
gebende Fiskristallanzahlkonzentration in der Gitterboxr N;.
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Der Vorteil gegeniiber der Euler’schen Betrachtung der Eisphase besteht darin, trotz eines kom-
plexen Modells Einblick in einzelne physikalische Prozesse der Eisphase zu erhalten. Abbildung
5.17 fasst die Entwicklung ausgewihlter Simulationsteilchen zusammen. Farbig ist die Entwick-
lung von zwei Partikeln dargestellt, die zu Beginn der Simulation entstehen (rot und griin) und
von zwei Kristallen (blau und lila), die zu einem spiiteren Zeitpunkt in einer hhergelegenen
Wolkenregion nukleieren. Die Wolkenstruktur und die GV der Eispartikel sind in den Abbildung
5.18 bis 5.20 zu unterschiedlichen Zeitpunkten dargestellt.

68 Minuten 68 Minuten nach Initialisierung der Simulation hat sich ein schmales Zirren-
band im Bereich zwischen 7800 m und 8500 m gebildet (siehe Abbildung 5.18). Im mittleren
Bild ist die Position des roten und griinen Kristalls eingezeichnet. Wie aus der Anzahl der Ag-
gregationsereignisse in Abbildung 5.17 ersichtlich, spielt Aggregation fiir den Kristall, der im
Anfangsstadium der Wolkenbildung entsteht, keine Rolle. Aufgrund unterschiedlicher Sedimen-
tationsgeschwindigkeiten stellt sich ein Sortierungseffekt der Eiskristalle nach ihrer Grofle in der
Vertikalen ein. Dadurch iiberstreicht der Kristall selten Gebiete in denen andere Partikel mit
einer deutlich unterscheidbaren Fallgeschwindigkeit vorhanden sind. Der rote Kristall wéchst
durch Deposition zu einer Grofle von etwa 300 pm heran, bis er in der unterséttigten Schicht
bei 8000 m an Masse verliert.

Der griin markierte Kristall nukleiert zu einem spéteren Zeitpunkt in einem hohergelegenen
Bereich des Zirrus. Nachdem seine Abmessung D rasch durch diffusives Wachstum zunimmt, se-
dimentiert er in tiefer gelegene Wolkenschichten. Dabei finden verstéirkt Kollisionen mit bereits
vorhandenem Eis statt. Die Anzahl der Kollisionen pro Partikel nimmt stetig zu, bis das Eisteil-
chen in Regionen mit niedrigen Eispartikelanzahlkonzentrationen gelangt und spéter sublimiert.
Einen besonders raschen Anstieg der Kollisionen findet man im unteren Bereich der Wolke, an
dem die zuerst entstandenen Kristalle in der untersédttigten Schicht an Masse verlieren. Dies
fithrt zu einer Auffacherung in der Differenz der Sedimentationsgeschwindigkeiten (siehe Abbil-
dung 5.17 bei 3500 s) was eine Erhohung der Kollisionswahrscheinlichkeit bewirkt.

Die GV der Eispartikel im gesamten, entstehenden Zirrus ist zu diesem Zeitpunkt noch relativ
schmal mit maximalen Lingen von etwas iiber 1000 pum. Allerdings ist schon der Ansatz der
Aggregationsmode ab etwa 500 pm zu erkennen. Diese bildet einen exponentiell abfallenden Ast
(eine Gerade in Abbildung 5.18) mit zunehmendem Partikeldurchmesser aus. Das rote Partikel
hat seine maximale Grofle erreicht und verliert langsam an Masse, wihrend das griine Partikel
weiter wichst.

124 Minuten Nach 124 Minuten (Abbildung 5.19) hat das Zirrenfeld an vertikaler Méachtigkeit
gewonnen. Die mittlere Ausdehnung betréigt in etwa 2500 m und die Schicht erstreckt sich von
6300 m bis 9000 m Hohe. Einige Fallstreifen ragen auch in tiefere Schichten. Bis zu diesem Zeit-
punkt sind immer wieder neue Kristalle in der {iberséttigten Schicht an der Oberkante der Wolke
entstanden, die eine Bildungsregion neuer Partikel darstellt. Stellvertretend sind in Abbildung
5.17 die Trajektorien zweier Simulationsteilchen herausgehoben (blau und lila), um einen Ein-
blick in den Aggregationsprozess zu diesem Zeitpunkt zu geben. Das zu Beginn nukleierte rote
Partikel existiert noch und ist langsam an den Unterrand der Wolke sedimentiert. Das blaue
und das lila Partikel nukleieren etwa im selben Hohenbereich. Im Vorangehenden wurde darge-
stellt, dass Kristalle, die im oberen Bereich der Wolke entstehen, wéhrend ihrer Sedimentation
durch tiefergelegene Wolkenschichten mit bereits existierendem Eis aggregieren. Das verstérkte
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Auftreten von Partikelkollisionen fiihrt zur Ausbildung der Aggregationsmode in der GV.

Das blaue Partikel bekréftigt dieses Bild. Verursacht durch eine Intensivierung des Aggregations-
prozesses, nimmt die GV in Abbildung 5.19 an Breite zu. Mit zunehmender vertikaler Distanz,
die das Partikel iiberstreicht, gewinnt das blaue Teilchen an Grofe, verbunden mit einer Zunahme
der Masse und Sedimentationsgeschwindigkeit und damit der Aggregationswahrscheinlichkeit.

Allerdings gelangt nicht jedes Simulationsteilchen, welches im oberen Bereiche der Wolke ent-
steht, in tiefer gelegene Schichten. Turbulente Fluktuationen lassen Simulationsteilchen lokal in
Regionen mit variierenden Anzahlkonzentrationen entstehen. Dies bedingt ein unterschiedlich
schnelles Anwachsen der Kristalle. Das lila Simulationsteilchen in Abbildung 5.17 nukleiert in
einer Region, in der zum selben Zeitpunkt deutlich mehr Teilchen entstehen, als es fiir das blaue
der Fall ist. Durch die starke Konkurrenz um den vorhandenen Wasserdampf wichst das lila
Partikel durch diffusives Wachstum kaum an. Die Sedimentationsgeschwindigkeit bleibt gering
und das Teilchen verbleibt im oberen Wolkenbereich. So bestimmen also statistische Fluktuatio-
nen auf kleiner Skala mit, wieviele Eiskristalle fiir den Aggregationsprozess in tieferen Bereichen
des Zirrus zur Verfiigung stehen.

144 Minuten Den Unterschied in der Wachstumshistorie zwischen dem blauen und dem li-
la Teilchen erkennt man nach 144 Minuten (Abbildung 5.20). Das lila Partikel verbleibt im
oberen Bereich der Wolke, wihrend das blaue im unteren zu finden und in den exponentiellen
Ast der Aggregationsmode der GV zu diesem Zeitpunkt einzuordnen ist. Der Durchmesser des
Fiskristalls betrdgt D ~ 1900 pym. Abbildung 5.17 zeigt, dass sich unter der Annahme des Aggre-
gationsalgorithmus des EULAG-LCM etwa 20 Kollisionen mit anderen Partikeln, die zu einem
Aggregationsereignis fithren, bei einer zuriickgelegten Distanz von etwa 2 km in der Vertikalen
ergeben.

e Die Analyse der Trajektorien einzelner Eiskristalle in der EULAG-LCM Simulation stellt
heraus, dass der Aggregationsprozess in Zirren als statistisches Ereignis angesehen werden
kann. Die Entstehung von Eisaggregaten mit hohen Massen erfolgt im Modell nicht stetig,
sondern ist abhéngig von der Nukleation neuer Kristalle am Oberrand der Wolke. Diese
miissen eine anfiangliche Groflenschwelle erreichen, um in tiefere Wolkenschichten zu ge-
langen, in denen sie in Regionen mit hoher Eiskristallanzahlkonzentration stark an Masse
zulegen. Durch den resultierenden Fléchenzuwachs der Partikel erhéht sich die Wahr-
scheinlichkeit fiir weitere Kollisionen mit anderen Kristallen. Werden keine neuen Teilchen
in der Nukleationszone der Wolke gebildet, kommt der Aggregationsprozess zum FErlie-
gen und der Anteil grofler Partikel in der GV reduziert sich, wenn diese aus dem Zirrus
aussedimentieren und sublimieren.

e Die Eiskristallaggregate in der Simulation sind selten aus mehr als 30 einzelnen Kristallen
zusammengesetzt, was mit beobachteten Groflenordnungen in der Literatur {ibereinstimmt
(Harimayo und Kawasota, 2001). Auch Abbildung 5.5 gibt Hinweise darauf, dass grofie
Partikel aus relativ wenigen pristinen Eiskristallen zusammengesetzt sind.

e Eine transiente Erhohung der Aggregationsraten im Modell ist in Bereichen festzustel-
len, in dem Eiskristalle an Masse verlieren, langsamer sedimentieren, um von nachfolgen-
den Partikeln, die eine hohere Sedimentationsgeschwindigkeit haben, eingeholt zu werden.
Dieser Prozess tréagt zur vertikalen Schichtung der Wolken bei und wird in Kapitel 5.3.3
nocheinmal aufgegriffen.
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Abbildung 5.18: Oben: Eiswassergehalt IW C' in der EULAG-LCM Simulation nach 68 Minuten;
in schwarz sind Isentropen unterlegt. Mitte: Position ausgewdhliter Simulationspartikel; schwarz
hinterlegt ist das IW C' Feld. Unten: Die Bin- Weiten normierte Fispartikelgrofienverteilung n(D)
fur die gesamte Wolke. Farbig ist die mazimale Dimension D der Simulationsteilchen angedeutet.
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Abbildung 5.19: Wie Abbildung 5.18 fiir den Zeitpunkt nach 124 Minuten.
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Abbildung 5.20: Wie Abbildung 5.18 fiir den Zeitpunkt nach 144 Minuten.
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Abbildung 5.21: GV fir die gesamte Wolke in der Basis-Simulation (schwarz), in Lauf e) (rot)
und Lauf f) (grin) aus Tabelle 5.2. Links: nach 88 Minuten; Rechts: nach 172 Minuten.
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Abbildung 5.22: Horizontal gemittelte Fispartikelanzahlkonzentration nach 88 Minuten in der
Basis-Simulation (schwarz), in Lauf €) (rot) und Lauf f) (grin) aus Tabelle 5.2.
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5.3.2 Einfluss der Aggregationseffizienz auf den Aggregationsprozess und die
Wolkenbildung

In den Sensitivitédtsstudien wurde die Aggregationseffizienz aus (2.67) um jeweils 43 % von 0.7
auf 1.0 heraufgesetzt (Lauf e)) bzw. auf 0.4 reduziert (Lauf f)). E, bestimmt mit, wie effizient
Aggregate gebildet werden. In Abbildung 5.21 sind im linken Bild GV in den einzelnen Laufen
nach 88 Minuten dargestellt. Es zeigt sich, dass mit hoherem F, die Breite der GV zunimmt und
gleichzeitig ein Verlust kleinerer Partikel auftritt. Die groflen Partikel am oberen Ende der GV
im Fall e) (E, = 1) besitzen eine hohere Sedimentationsgeschwindigkeit und damit nimmt der
Massenfluss aus den oberen und mittleren Bereichen des Zirrus heraus zu. Teilchen aggregieren
leichter, gewinnen schneller an Masse und transportieren Eispartikel nach unten. Die Abnahme
der Anzahlkonzentration von Eispartikeln in Hohenbereichen iiber 7500 m zu diesem Zeitpunkt
ist in Abbildung 5.22 zu sehen. Hier sind die horizontalen Mittelwerte von N; nach 88 Minu-
ten dargestellt. Die aggregierten Eispartikel sedimentieren schneller, bis sie in die unterséttigte
Schicht am Unterrand des Zirrus gelangen, in der sie sublimieren. Die Aggregationseffizienz tragt
also zu einem Teilchen- und Massenverlust im Zirrus bei. Eine Reduktion der Partikelkonzen-
tration im Groéflenbereich zwischen 200 pm und 900 pm mit zunehmender Aggregationseffizienz
kann man der GV nach 172 Minuten im rechten Bild aus Abbildung 5.21 entnehmen. Dieser Ver-
lust erklédrt die Abnahme der mittleren sdulenintegrierten optischen Dicke 7 mit zunehmender
Aggregationseffizienz F, in Abbildung 5.15.

e Je grofler F,, desto grofler der Partikel- und Massenverlust in den oberen und vor allem
in den mittleren Regionen des Zirrus. Dieser Verlust bewirkt eine Abnahme der mittleren
optischen Dicke mit einer Zunahme von E, im alternden Zirrus.
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Abbildung 5.23: Wie Abbildung 5.12, mit dem Unterschied, dass keine Aggregation im EULAG-
LCM Lauf beriicksichtigt wird.

Wie wichtig der Aggregationsprozess fiir die Struktur der GV ist, zeigt Abbildung 5.23. Hier wird
die gleiche Simulation gerechnet, allerdings ist keine Aggregation beriicksichtigt (E, = 0). In rot
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ist wieder die zeitliche Entwicklung der GV fiir die gesamte Wolke den gemessenen GV (schwarz)
gegeniibergestellt. Durch Wachstumsprozesse allein werden maximale Partikeldurchmesser von
400 pm erreicht. Die Verteilung fillt danach stark ab.

e Der Aggregationsprozess ist der einzige Mechanismus, der zur Ausbildung grofler Eiskris-
talle fithrt. Ohne diesen kann die Existenz von Partikeln mit D = 3000 pm nicht erklért
werden.

5.3.3 Erhohung der Aggregationseffektivitit in Sublimationszonen

In Kapitel 5.3.1 wurde anhand der Trajektorien einzelner Kristalle gezeigt, dass der Aggregat-
ionsprozess durch die eisuntersittigte Schicht in etwa 8000 m Hohe in der Anfangsphase der
Wolkenbildung beeinflusst ist. Die These ist, dass die Frequenz von Aggregationsereignissen in
der trockenen Schicht voriibergehend erhoht ist. Hier soll dieses Ergebnis aus dem Einzelpar-
tikelbild mit Hilfe integraler Gréflen der Eisphase noch eingehender untersucht werden. Dazu
werden folgende Groflen definiert:

t+A\ty

1 1 Nsim
N = 5.6
AGG Ata / VBOX ; -/\/’sweep ( )
) =
t+Atq N
1 1 SIM Nowee
E = — P 5.7
ffaca =7 / Toox 2 (5.7

In (5.6) und (5.7) bezeichnet N; die Anzahl der Kristalle in einem Simulationsteilchen i, wel-
ches sedimentiert und mit anderen Kristallen kollidiert, und Ngyeep nach (2.67) die Anzahl der
Eispartikel, die dabei aus einem anderen Simulationspartikel mit jenen aus ¢ aggregieren. /At,
gibt einen Mittelungszeitraum an, im EULAG-LCM sind dies zehn Zeitschritte.

e Naga gibt die Anzahl der Aggregationsereignisse in einer Gitterbox pro Volumen- und
Zeiteinheit an.

Diese Grofle zeigt, in welchen Regionen der Wolke besonders viele Aggregationsereignisse auftre-
ten. Die Anzahl der Kollisionen hingt dabei stark von der Anzahlkonzentration N; der Eiskris-
talle in der Gitterbox ab und kann bei hohen Werten von N; grof} sein, auch wenn anteilsméfig
wenige der vorhandenen Partikel aggregieren. Um die Effektivitdt der Aggregation besser sepa-
rieren zu kénnen, wird die Grofe E' f f 4o eingefiihrt. Dabei wird die Anzahl der aggregierenden
Partikel mit jener der aufsammelnden Kristalle gewichtet, um die Effektivitit des Prozesses zu
beschreiben.

o Effacc gibt die Effektivitdt an, mit der Kristalle andere Partikel beim Aggregationspro-
zess einfangen.

Um den Einfluss der Sublimation in der trockenen Schicht in 8000 m bewerten zu kénnen, wurde
zusétzlich zu den Laufen a) bis r) der Sensitivitidtsstudie ein Lauf durchgefiihrt, dessen S;-Profil
in dieser Hohe iiberséittigt ist, wie Abbildung 5.24 zeigt. Wie bereits angedeutet, sublimieren
die KEiskristalle in der Basis-Simulation in der untersittigten Schicht in einem frithen Stadium
der Wolkenbildung. Dabei wird Wasserdampf freigesetzt, der zu einer Feuchteanreicherung und
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Abbildung 5.24: Links: Anfangsprofil der Eisiibersdttigung S; in der Basis-Simulation (schwarz)
und im Lauf ohne trockene Schicht (rot). Rechts: Fispartikelgrifenverteilung in den Simulatio-
nen aus einem Bereich zwischen 7500 m und 8200 m nach 88 Minuten.

einem Abbau der Untersdttigung fiihrt. Die Kristalle ihrerseits verlieren dabei Masse und sedi-
mentieren deutlich langsamer. Nachfolgende Eispartikel sublimieren in der inzwischen weniger
stark untersittigten Schicht verzogert. Dieser Vorgang fiithrt dazu, dass die Groflenverteilung
der Eiskristalle in diesem Bereich im Vergleich zur Simulation ohne unterséttigte Schicht eine
deutlich erkennbare Mode an kleinen Partikeln aufweist (siche Abbildung 5.24). Die vorhandene
Mode an grofleren Partikeln aggregiert nun verstéirkt mit den zusétzlichen kleineren Partikeln. In
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Abbildung 5.25: Links: Anzahl der Aggregationsereignisse (Naca). Rechts: Aggregationseffekti-
vitit (Ef faca) nach 92 Minuten in der Basis-Simulation (schwarz) und im modifizierten Lauf

(rot).

Abbildung 5.25 ist im linken Bild die Anzahl der Aggregationsereignisse Nagg nach Gleichung
(5.6) dargestellt. Beide Simulationen zeigen ein Maximum von N gg¢ in der oberen Wolkenhélfte.
Die Basis-Simulation besitzt ein weiteres Maximum in der eben besprochenen Sublimationsregi-
on. Dass es sich dabei wirklich um eine Erhohung der Aggregationseffektivitit und nicht nur um
eine reine Steigerung durch eine erhéhte Partikelkonzentration handelt, lésst sich im rechten Bild
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ablesen. In der Basis-Simulation iibersteigt Ff fage im zweiten Maximum in der unterséttigten
Schicht die Werte im oberen Wolkenbereich deutlich, obwohl in der Nukleationszone etwa viermal
soviel Eiskristalle vorhanden sind.

e Das Aggregationsmodell des EULAG-LCM deutet darauf hin, dass in Sublimationszo-
nen eine Erhohung der Aggregationseffektivitit auftritt. Eiskristalle sublimieren in dieser
Schicht, verlieren Masse und sedimentieren dadurch langsamer. Nachfolgende Kristalle
sedimentieren schneller und aggregieren verstéirkt mit der zusétzlichen Mode an kleinen
Partikel, was zu einer Haufung von Aggregationsereignissen fiihrt.



Kapitel 6

Zusammenfassung

6.1 Ziele und Methodik

Die Hauptziele der vorliegenden Arbeit waren:

1) Aufbau eines wolkenauflésenden mehrdimensionalen Modells fiir Zirren mit de-
taillierter Behandlung der Aerosol- und Eisphase unter Beriicksichtigung der Strahlungs-
wechselwirkung und der internen Dynamik in Wolken.

2) Validierung des Modellsystems durch detaillierte Vergleiche mit Feldexperimenten,
teilweise auch im Rahmen internationaler Kooperationen, wie der GEWEX GCSS WG2.

3) Beschreibung der Aggregation im Rahmen der Lagrange’schen Eispartikelver-
folgung aufgrund ihrer Bedeutung fiir die Vertikalstruktur des Zirrus und der daraus
resultierenden Strahlungswechselwirkung.

6.2 Ergebnisse und Bewertung

Aufbau des Modellsystems Im ersten Teil dieser Arbeit wurde ein neues Zirrus-Modell-
system konzipiert und implementiert. Das Modell stellt ein gekoppeltes System aus Dynamik,
Strahlung und Mikrophysik dar und ist dafiir ausgelegt, detaillierte Studien zu Wolkenbildung
und Entwicklung auf der Skala einzelner Zirruswolken durchzufithren. Methodisch wurde hierzu
ein im Rahmen dieser Arbeit entwickeltes Mikrophysikmodul (LCM) an das dynamische Modell
EULAG (Grabowski und Smolarkiewicz, 2002) unter Einbindung einer 1D Strahlungstransfer-
routine (Fu und Liou, 1993) gekoppelt. Rechnungen werden im Sinne von Grobstruktursimula-
tionen durchgefiihrt. Dies entspricht der Philosophie, soweit moglich auf Parametrisierungen im
Modell zu verzichten und prozess-orientierte Simulationen durchzufiihren.

In einem innovativen Ansatz werden zur Beschreibung der Eisphase die Trajektorien einer grofien
Anzahl von Simulationspartikeln verfolgt (siehe Kapitel 2.3.2). Dieser Lagrange’sche Zugang
wird erstmalig in einem mehrdimensionalen Wolkenmodell mit einem hohen Grad an Kom-
plexitét beziiglich Mikrophysik und Dynamik angewandt. Die Verfolgung einzelner Eiskristalle
ergibt gegeniiber bestehenden Bulk- oder Bin-Modellen neue Analysemoglichkeiten bei der Si-
mulation von Zirren, die Aussagen iiber Nukleationswege, Wachstumshistorien und Zusammen-
setzung der Eispartikel ermdglichen.

109
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Der Euler-Lagrange’sche Ansatz reduziert numerische Artefakte, welche sich in Bulk- oder sektio-
nalen Modellen ergeben, die auch mit immer feineren Modellauflésungen und hochentwickelten
Parametrisierungen nicht umgangen werden kénnen. So fiihrt dort die Annahme, dass die Eispha-
se analog zur Gasphase makroskopisch als kontinuierliche Funktion vorliegt, bei starken Gradi-
enten zum Auftreten numerischer Diffusion und Dispersion. Dies kann besonders an Wolkenkan-
ten zu einer unphysikalischen Ausweitung der Wolkenflache fithren. Insbesondere Bulk-Schemata
konnen durch unterschiedliche Sedimentationsgeschwindigkeiten fiir die prognostischen Variaba-
len Eiskristallanzahl und Eismasse in Zwei-Momenten Schemata inkonsistente Felder ausbilden.

Limitierungen des EULAG-LCM Ansatzes sind daher weniger theoretischer Natur, sondern
durch die Begrenzung in der Rechenzeitkapazitdt und der resultierenden Reduktion der Si-
mulationsteilchen bedingt. Diese Einschrankungen werden mit einer erwarteten Zunahme der
Leistungsfiahigkeit von Grofirechenanlagen stetig abgebaut, was die Attraktivitdt der vorgestell-
ten innovativen Methode zur Behandlung der Eisphase in der Zirrusforschung erhcht. In der
vorliegenden Arbeit wurden neue Algorithmen zum Aufbau Euler-Lagrange’scher Modellsyste-
me entwickelt und validiert. Es konnte gezeigt werden, dass bei der Simulation von Zirren im
Euler-Lagrange’schen Kontext eine hinreichende Anzahl von Simulationspartikeln existiert, um
aus der Kenntnis der FEigenschaften einer Teilmenge von Eisteilchen auf die Gesamtheit schlielen
zu konnen (siehe Kapitel 3.3 und Kapitel 5.2.2). Dies ermoglicht es, Simulationen durchzufiihren,
welche einen guten Kompromiss aus Genauigkeit und Rechenzeitaufwand darstellen.

Validierung Die Validierung des EULAG-LCM erfolgte in drei Stufen. Anhand einer Boxmo-
dellstudie, einer Vergleichsstudie im Rahmen der GEWEX GCSS WG2 Arbeitsgruppe und einer
Fallstudie, die insbesondere den Aggregationsprozess hervorhebt.

In der GEWEX GCSS WG2 Fallstudie (Kapitel 4.2) wurde das Modellsystem anhand eines
realen Szenarios mit bestehenden Zirrusmodellen verglichen. Das EULAG-LCM liefert hier Re-
sultate, die in Ubereinstimmung sowohl zu den Messungen als auch zu den teilnehmenden CRM-
Modellen sind. Aufgrund der komplexen Mikrophysik kann das EULAG-LCM Anregungen zu
weiteren Arbeiten beziiglich Nukleationsweg und Eispartikeleigenschaften geben, die in vielen
anderen Modellen nicht vorhanden sind.

In dieser Arbeit wurde weiterhin ein anschliefender Vergleichsfall auf der Basis eines um-
fangreichen Datensatzes des ARM Programmes erarbeitet (Kapitel 5.1). Flugzeuggetragene
Spiralflugmessungen konnten hier ausgewertet werden. Das EULAG-LCM war in der Lage,
iiber einen realistischen Bildungsweg die beobachtete Wolkenstruktur zu simulieren. Eine breite
Ubereinstimmung der Simulationsergebnisse mit den Messungen konnte gefunden werden.

Aggregation in Zirren Ein wichtiger Prozess bei der vertikalen Verteilung von Eismasse
(Strahlungswirkung) und der Niederschlagsbildung in Zirren ist die Aggregation von Eisparti-
keln. Der dominierende Prozess, der zu Kollisionen zwischen Eispartikeln fiihrt, ist die differen-
tielle Sedimentation (Westbrook et al., 2004a). Im Gegensatz zu fliissigen Wolkentropfen war
die Aggregation von Eispartikeln bislang selten Gegenstand detaillierter numerischer Studien.
Dies mag daran liegen, dass in bisherigen Zirrusmodellen der Aggregationsprozess iiber eine
Ratengleichung parametrisiert wurde. Im Rahmen dieser Arbeit wurden zwei Aggregationsal-
gorithmen entwickelt, die in einem Euler-Lagrange’schen Ansatz anwendbar sind (Kapitel 2.5).
Die Algorithmen beruhen auf den Trajektorien und Sedimentationsgeschwindigkeiten einzelner



6.3. AUSBLICK 111

Kristalle und stellen somit einen wichtigen Schritt zur prozess-orientierten Simulation der Ag-
gregation in einem mehrdimensionalen Kontext dar.

In einer im Rahmen dieser Arbeit aufbereiteten Fallstudie wurde der Aggregationsprozess von
Eiskristallen im Detail untersucht. Die Simulation der Aggregation ist unerlésslich, um die Exis-
tenz von groflen Eispartikeln mit Dimensionen bis zu einigen Millimetern in gemessenen GV er-
kldren zu konnen (Kapitel 5.3.2). Anhand der Trajektorien einzelner Simulationspartikel konnte
gezeigt werden, dass ein Prozess dhnlich zum ’seeder-feeder’ Prozess bei der Niederschlagsbil-
dung auch bei der Ausbildung groer Eispartikel in reinen Eiswolken existiert (Kapitel 5.3.1).
Dieser kleine ’seeder-feeder’ Prozess besteht darin, dass in Wolkenstrukturen am Oberrand des
Zirrus Eiskristalle nukleieren, die anschliefend auf ihrem Weg durch die darunterliegenden Wol-
kenschichten dort existierende Kristalle aufsammeln und so schnell zu groflen Massen anwachsen
konnen, was zu einer Selbstverstarkung des Aggregationsprozesses fithrt. Aufgrund unterschied-
licher Sedimentationsgeschwindigkeiten stellt sich in der 'feeder-Wolke’ eine vertikale Sortierung
der Kristalle beziiglich ihrer Gréfle ein. Ohne den Eintrag frisch nukleierter Eispartikel aus
"seeder-Wolkenelementen’ in héhergelegenen Schichten kdme der Aggregationsprozess und damit
die Ausbildung grofler, fiir die Niederschlagsbildung relevanter Eiskristalle rasch zum Erliegen.
Turbulente Fluktuationen und daraus resultierende Unterschiede in den Wachstumshistorien von
Fispartikeln fithren aber dazu, dass nur einige Kristalle aus der 'seeder-Wolke’ in tieferliegende
Schichten gelangen.

Je effizienter der Aggregationsprozess ist, desto stirker findet ein Partikel- und Massenverlust
in den oberen und vorallem in mittleren Regionen eines Zirrus statt. Dieser Verlust bewirkt
eine Abnahme der mittleren optischen Dicke mit einer Zunahme der Aggregationseffizienz in
alternden Zirren (Kapitel 5.3.2).

Weiterhin deutet das Aggregationsmodell des EULAG-LCM darauf hin, dass in unterséttigten
Schichten (Sublimationszonen) eine Erhohung der Aggregationseffektivitéit auftritt. Eiskristalle
sublimieren in dieser Schicht, verlieren Masse und sedimentieren dadurch langsamer. Nachfol-
gende Kristalle sedimentieren schneller und aggregieren verstéirkt mit der zusétzlichen Mode an
kleinen Partikel, was zu einer Hiufung von Aggregationsereignissen fithrt (Kapitel 5.3.3).

Wie in vorangegangenen Studien (Cantrell und Heymsfield, 2005) bleibt die Existenz zahlrei-
cher kleiner Partikel, die bis in die tiefsten Wolkenregionen von Zirren in Messungen gefunden
wurden (siehe Kapitel 5.1.4), eine offene Frage. Cardwell et al. (2003) erklidren diese persistente
Mode an kleinen Partikeln iiber den Prozess der sekundéren Eisproduktion, der dort aber nur
iiber eine konstante Rate parametrisiert ist. Eine physikalische Berechnung des Prozesses wére
wiinschenswert, um die Plausibilitét dieser Annahme zu iiberpriifen. Wolde und Vali (2002) wei-
sen darauf hin, dass die sekundéren Produktionsraten sehr hoch sein miissen, um kleine Partikel
in ausreichender Anzahlkonzentration (2 bis 3 Gréflenordnungen mehr kleine Partikel) iiber den
gesamten Simulationszeitraum zu erhalten.

6.3 Ausblick

Wie gezeigt wurde, ist das EULAG-LCM sehr gut geeignet, Feldmessungen zur Zirrenbildung
und -entwicklung zu begleiten. Aufgrund der Koppelung von Dynamik, Strahlung und Mikrophy-
sik sind die wesentlichen Prozesse, die zur Wolkenstruktur beitragen, erfasst. Die Kenntnis der
Trajektorien einzelner Eispartikel erlaubt es, sowohl volumengemittelte Eigenschaften als auch
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jene individueller Kristalle zu analysieren. Somit kénnen Messung und Simulation detailliert
verglichen werden und Prozesse in Zirren fiir unterschiedliche Fallstudien kampagnenbegleitend
iiberpriift werden. In naher Zukunft kénnte dies im Rahmen der ML-Cirrus (Midlatitude Cir-
rus) Kampagne geschehen, die das neue Forschungsflugzeug HALO (High Altitude and LOng
Range Research Aircraft) involviert. Spezifische Messmethoden, wie das Spiralflugmuster (siehe
Kapitel 5) kénnen im Modell direkt nachgebildet werden, um die Interpretation der Ergebnisse
zu erleichtern.

Prozessstudien zu optisch diinnen Zirren an der tropischen Tropopause sind ein weiteres méglich-
es Anwendungsgebiet des EULAG-LCM, um zu bewerten, wie effektiv Eispartikel aus diinnen
Zirren in die tropische Stratosphére gelangen und dort zur Hydrierung beitragen. Hier hat sich
gezeigt, dass nukleierte Eiskristalle eine gewisse Zeit in einem metastabilen Zustand als kubisches
Eis existieren und erst danach in die hexagonale Form iibergehen (Murphy, 2003). Aufgrund eines
Vorganges analog zum Bergeron-Findeisen Prozess in Mischwolken wachsen hexagonale Eisparti-
kel, bedingt durch ihren geringeren Séttigungsdampfdruck, auf Kosten der kubischen Eispartikel.
Dies impliziert die Ausbildung groflerer Kristalle und kann moglicherweise, durch eine erhdhte
Sedimentationsgeschwindigkeit der schneller wachsenden Partikel, zu einer verringerten Hydrie-
rung der Stratosphire beitragen. Hier hat die Einzelpartikelverfolgung des EULAG-LCM den
entscheidenden Vorteil gegeniiber Bulk- oder sektionalen Ansétzen, den Prozess physikalisch fiir
einzelne Simulationspartikel nachzuvollziehen.

Dies gilt ebenso fiir die Aufnahme von Salpetersidure (HNO3) auf Eispartikel. HNOg stellt ein Re-
servoirgas fiir die reaktiven Stickstoffverbindungen NO und NOs dar, welche zur photolytischen
Ozonproduktion beitragen. Somit konnen Zirren in der Troposphére zu einer vertikalen Um-
verteilung von Stickstoffverbindungen fithren und in den Ozonkreislauf eingreifen. Kércher und
Voigt (2006) haben einen neuen Ansatz fiir die Aufnahme von HNO3 auf Eiskristalle entwickelt,
der den méglichen Einfang (Trapping) von deponierten Spurengasen in wachsende Eiskristalle
beschreibt, und der im Falle von HNOj3 auf einer Reihe von Feldmessungen basiert. Dieser ist fiir
die Anwendung in numerischen Modellen geeignet und bereits in den EULAG-LCM Gleichungen
eingebaut. Das Modell kann helfen, Analysen zur Aufnahme von HNOjs auf Eispartikel durch-
zufithren und damit die Analyse der im Herbst 2008 durchgefithrten CONCERT Kampagne am
DLR zu unterstiitzen.

Das EULAG-LCM ist nicht nur fiir die Betrachtung in-situ gebildeter Zirren konzipiert, sondern
kann auch fiir die Untersuchung flugzeuginduzierter Kondensstreifen herangezogen werden. In
den letzten Jahren ist vor dem Hintergrund eines sich rasant entwickelnden Flugaufkommens
(jéhrliche Zunahme von 2 % -15 %) das Interesse an dessen Einfluss auf das Klima gestiegen
(Penner et al., 1999). Erst kiirzlich haben Shirgaonkar und Lele (2006) sowie Unterstrasser (2008)
mit LES Modellen die Rolle unterschiedlicher atmosphérischer Parameter bei der Entwicklung
von Kondensstreifen untersucht. Angetrieben durch meteorologische Felder aus hochaufgelosten
Wettervorhersagemodellen, kénnte das EULAG-LCM genutzt werden, die Rolle sekundérer Eis-
nukleation und der Aggregation bei der Entwicklung der Eispartikelgroenverteilung in alternden
Kondensstreifen-Zirren zu bewerten.

Eine technische Anwendung des EULAG-LCM stellt die Validierung von Bulk-Ansétzen dar, die
h#ufig aufgrund ihres geringen Rechenzeitaufwandes herangezogen werden. Diese setzen fiir die
mikrophysikalischen Berechnungen eine angenommene Form der Groflenverteilung der Eiskristal-
le voraus. Es kann iiberpriift werden, inwieweit diese a priori getroffene Annahme gerechtfertigt
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ist. Im Speziellen kann das von Spichtinger und Gierens (2008) entwickelte Modellsystem vali-
diert werden, dessen Dynamik ebenfalls auf dem EULAG beruht und so eine gezielte Bewertung
der durch die Mikrophysik hervorgerufenen Differenzen erlaubt.
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Anhang A

Symbole und Abkiirzungen

A.1 Verwendete Symbole

Symbol

Ar

Definition

Aspektverhéltnis eines hexagonalen Eissdulchens
Wasseraktivitét

Widerstandsbeiwert

Spezifische Wirmekapazitit von Luft = 1004.67
Maximale Dimension eines Eispartikels

Effektiver Durchmesser von hexagonalen Sdulchen

Diffusionskoeffizient fiir Molekiile ¢ in Luft
Gitterpunktsabstand im EULAG
Aggregationseffizienz
Aggregationseffektivitit

Coriolisparameter

Ventilationskoeflizient fiir einen fallenden Eiskristall

Schwerebeschleunigung

Zeitschritt im EULAG

Zeitschritt im Mikrophysikmodul EULAG-LCM
Zeitschritt im Mikrophysikmodul EULAG-LCM
wahrend Nukleationsereignissen

Effektive Henry-Konstante fiir Molekiile ¢
Nukleationsrate

Nukleationsrate pro Volumen Aerosol
Boltzmann-Konstante = 1.3804 x 10723
Stofratenmatrix

Latente Wirme der Sublimation

Masse eines Eispartikels

Molare Masse der Molekiile ¢
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SI-Einheit

m 3 gL

JK!

J kg™!
kg
kg mol !
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Symbol Definition SI-Einheit
n,m,l Anzahl der Gitterpunkte in z-, y- und z-Richtung in EULAG -
n(D) Bin-Weiten normierte Groflenverteilung m~*
N Brunt-Viisila Frequenz s~!
Ny Avogadrozahl = 6.02213 x 10 mol !
Naga Zeitlich gemittelte Anzahldichte von Aggregationsereignissen m3 57!
Ny Anzahlkonzentration von Losungstropfchen der GroBenklasse ¢ m™3
N; Anzahl der realen Eisteilchen in einem Simulationspartikel -
Nice Anzahlkonzentration von Eisteilchen m—3
Ny Anzahlkonzentration der Molekiile ¢ in der Gasphase m~3
Ny Anzahlkonzentration der Molekiile ¢ in Aerosoltropfchen der m~3
Groflenklasse ¢
Ny tot Totale Anzahlkonzentration der Molekiile ¢ m—3
Ngim Anzahl der Simulationspartikel in einer Gitterbox -
Noweep Anzahl von aufgesammelten Kristallen bei Aggregation -
P Luftdruck Pa
Dq,s.i Séttigungsdampfdruck fiir Gas ¢ iiber einem Pa
Losungstropfchen der Groflenklasse ¢
Qice Mischungsverhéltnis von Eis kg kg~!
Qv Mischungsverhéltnis von Wasserdampf kg kg~!
Qu Erwarmungsrate durch Freisetzung latenter Wéarme K st
Qr Strahlungsbedingte Erwédrmungsrate Ks™!
Ry Retentionskoeffizient -
R* Universelle Gaskonstante = 8.3145 J mol~! K1
Re Reynolds-Zahl -
Tai Radius eines Aerosoltropfchens der m
Groflenklasse ¢
Teyi Radius eines unloslichen Partikels in Aerosoltropfchen m
der Grofenklasse ¢
Se Schmidt-Zahl -
S; Sattigungsverhéltnis beziiglich Eis -
it Kelvinkorrektur fiir den Sattigungsdampfdruck iiber -
Losungstropfchen der Groflenklasse ¢
T Lufttemperatur K
Ty Virtuelle Temperatur K
TKE Turbulente Kinetische Energie je Massenanteil m? 572
u Skaliges Windfeld im EULAG m s~!
u; Geschwindigkeitsfluktuation beim Transport von Eispartikeln — m s}
Vi Volumen eines Aerosoltropfchens der Grofienklasse 4 m?
Veox Volumen einer Gitterbox m3

Veore Volumen eines unloslichen Partikels in Aerosoltropfchen m
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Symbol

‘/liq
Uq
Uth,q
X

Qq
Qi
B
Xi

Definition

Volumen der fliissigen Phase eines Aerosoltropfchens
Volumen eines Molekiils ¢ in Losungstropfchen
Mittlere thermische Geschwindigkeit der Molekiile ¢
Best- (oder Davies-) Zahl

Akkomodationskoeffizient fiir Molekiile g auf Eis
Thermischer Akkomodationskoeffizient
Knudsen-Korrekturfaktor

Kapazitatsfaktor

Thermische Leitfihigkeit von Luft

Mittlere freie Weglénge der Molekiile ¢
Dynamische Viskositéit der Luft

Eismassenfluss

Dichte von Eis, Luft

Oberflichenspannung zwischen Losungstropfchen und Luft

Potentielle Temperatur
Sonnenzenitwinkel
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SI-Einheit

m
Wm! Kt
m
kgm~!s
kg m s™!
kg m~3
Jm™2

K

-1
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