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Kurzfassung

Zur Entwicklung einer Atmosphéarenkorrektur tiber schwebstoffreichen Kiistengewas-
sern wurde die Methode der inversen Modellierung angewandt. Neuronale Netze, die
das inverse Modell emulieren, wurden mit Daten, die Ergebnisse von Monte—Carlo
Simulationen darstellen, trainiert. Das zu diesem Zwecke entwickelte Monte—Carlo—
Programm beschreibt den Strahlungstransport im gekoppelten System Atmosphére—
Ozean und berticksichtigt die Polarisationseigenschaften des Lichtes. Zuséatzlich zu
dem Netz, das zur Atmosphéarenkorrektur verwendet wurde, konnte ein Neuronales
Netz darauf trainiert werden, erstmals die Konzentrationen von Schweb- und Gelb-
stoff direkt aus MERIS-Daten abzuleiten. Beide Netze wurden anhand von in situ
Daten validiert und liefern fur schwebstoffreiche Typ-Il Gewadsser stabilere Ergeb-
nisse als die operationell eingesetzte Methode. Fiir noch zu behebende Probleme der
vorgestellten Methode wurden Ldsungsvorschlage entwickelt.

Abstract

For the development of an atmospheric correction over coastal waters with a high load
of suspended matter an inverse modelling technique was used. Neural Networks emu-
lating the inverse model were trained with results of Monte—Carlo calculations. The de-
signed Monte—Carlo program describes the radiative transfer in a coupled atmosphere—
ocean system and takes into account the polarization properties of light. Additionally
to the Neural Network for the atmospheric correction another one was trained in order
to derive for the first time concentrations of suspended matter and yellow substance
directly from MERIS—-data. Both Networks were validated using in situ data. They tur-
ned out to be more stable over case—Il waters with a high load of suspended matter than
the operational algorithm. Remaining problems were discussed and possible solutions
were presented.
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Kapitel 1

Einleitung

Im Jahre 1964 wurde auf einer internationalen Ozeanographie—Konferenz erstmals die
Frage einer moglichen Beobachtung der Ozeane vom Kosmos aus diskutiert. Von An-
fang an war dabei die Bestimmung der Farbe des Ozeans ein favorisiertes Ziel. Das In-
teresse an der Spektralcharakteristik des Wassers liegt darin begriindet, dass sie durch
die Konzentrationen der im Wasser enthaltenen Stoffe Chlorophyll, Schwebstoff und
Gelbstoff bestimmt wird. Aus deren Konzentrationen und ihrer raumlichen und zeitli-
chen Verdnderung kénnen Schliisse iber biologische, d6kologische und hydrologische
\orgéange gezogen werden, die zum Beispiel fiir die Prognose des Fischreichtums (und
somit auch zur Definition von Fischfangquoten) und der Wasserqualitat niitzlich sind.

Der Vorteil der optischen Fernerkundung des Ozeans durch Satelliten liegt darin
begriindet, dass sie eine kontinuierliche und flichendeckende Beobachtung ermdglicht.
Jedoch wird das gemessene Signal mit zunehmender Flughthe des beobachtenden
Sensors durch den Streulichtanteil der Atmosphére immer groRRer und die Kontrast-
verhaltnisse immer schlechter. Dieser Maskierungseffekt der Atmosphére ist der gro3te
Storeinfluss, der bei der Nutzung der optischen Fernerkundung zu tberwinden ist.
Er ist im Falle der Ozean—Fernerkundung besonders gravierend, da das Wasser nur
wenige Prozent der einfallenden Strahlung reemittiert und das Nutzsignal somit (je
nach Wellenldnge und Triibung) nur 5-15% des Gesamtsignals ausmacht. Aus diesem
Grund ist das Problem der ,,Atmospharenkorrektur* — der quantitativen Bestimmung
des wellenlangenabhdngigen Streulichtanteils der Atmosphére — ein wesentliches.

Im Jahre 1973 wurde das Programm fiir die Entwicklung des Coastal Zone Color
Scanner (CZCS) gebilligt. Er war der erste Sensor, der speziell fur eine quantitative Er-
fassung und Interpretation der Wasserfarbe aus dem Kosmos entwickelt wurde und in
den Jahren 1978-86 auf dem Satelliten ,,Nimbus 7 der NASA zum Einsatz kam. CZ-
CS hatte vier Kandle im sichtbaren Bereich des Spektrums. Das Verhéltnis der in drei
dieser Kanéle gemessenen Strahlung diente zur Bestimmung der Chlorophyll Konzen-
tration im offenen Ozean.

Im offenen Ozean treten Schweb- und Gelbstoff nur in sehr geringen Konzentratio-
nen auf (korreliert mit dem Chlorophyll-Pigment), so dass die Wasserfarbe durch die
enthaltene Menge an Chlorophyll bestimmt wird (Typ—I Wasser). Fir solch ein Was-
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2 KAPITEL 1. EINLEITUNG

ser gilt, dass im nahen infraroten Spektralbereich (nahezu) keine Strahlung das Wasser
verlasst (black pixel assumption). Somit muss alles Licht, das ein Sensor in diesem
Bereich registriert atmosphérischen Ursprungs sein. Aus der Kenntnis des atmosphari-
schen Anteils im nahem Infraroten kann dann der entsprechende Anteil im Sichtbaren
extrapoliert werden — das dann verbleibende Signal im Sichtbaren ist das gesuchte
Signal. Da der CZCS keine zur Atmospharenkorrektur nutzbaren Bander im Infraro-
ten hatte, konnte nur eine ungenaue Korrektur durchgefiihrt werden. Dies wirkte sich
besonders dann aus, wenn neben dem Chlorophyll noch andere Inhaltsstoffe vorhan-
den waren (Typ-Il Wasser), wie es besonders in Kistenregionen der Fall ist. Dennoch
konnte ein auf inverser Modellierung basierender Algorithmus entwickelt werden, der
sowohl die Wasserinhaltsstoffkonzentrationen als auch atmospharische Parameter aus
CZCS-Daten ableitet [1].

Die Auswertung von Fernerkundungsdaten tiber Typ-I1 Wasser ist sehr viel schwie-
riger als Uber Typ—I Wasser, da es auBer dem atmospharischen Anteil gilt, die Beein-
flussung des Nutzsignals durch die verschiedenen Inhaltsstoffe zu separieren. Dieser
Separierung kann eine sorgfaltige Auswahl der auf einem Sensor verwendeten Spek-
tralkandle dienlich sein. So hat zum Beispiel der im Jahre 1997 von der NASA ge-
startete Nachfolgesensor fiir den CZCS, der Sea Viewing Wide Field—of-View Sensor
(SeaWiFS) einen Kanal bei 412nm; bei dieser Wellenlénge ist die Absorption durch
Gelbstoff besonders hoch.

Die besonderen Anforderungen, die an einen Sensor zu stellen sind, der fir die
optische Fernerkundung von Typ—Il Gewassern ausgelegt ist, fihrten zur Entwicklung
des Medium Resolution Imaging Spectrometer (MERIS) [2]. MERIS ist eines von zehn
verschiedenen Instrumenten an Bord des europdischen Umweltsatelliten ENVISAT
(Environmental Satellite); ENVISAT ist der groRte Umweltsatellit, der je gebaut wur-
de. Seit seinem Start im Jahre 2002 fliegt er auf einer polaren, sonnensynchronen Um-
laufbahn in 800km Hohe. Die gewonnenen Daten seiner verschiedenen Instrumente
dienen zum Beispiel der Analyse der chemischen Zusammensetzung der Atmosphére,
der Bestimmung der Temperatur der Ozeane, der Wellenhdhen und —richtungen, der
Windgeschwindigkeit, der Wachstumsphasen von Pflanzen aber auch dem Aufspiiren
von Waldbranden und Umweltverschmutzungen.

MERIS misst die von der Erde riickgestreute Strahlung in 15 Spektralbéndern, de-
ren genaue Position und Breite programmierbar ist, im sichtbaren und nahen infraroten
Spektralbereich. Die maximale rdumliche Auflosung betrdgt 300m. Nach drei Tagen
liegen MERIS-Daten fir die gesamte Erdoberfléche vor. In unseren Breiten (50°— 60°
Nord) sind Daten an zwei von drei Tagen verfugbar.

Operationell kommen zwei verschiedene Atmospharenkorrekturen fir MERIS—
Daten zum Einsatz — eine tber Typ—I Wasser (die die oben genannte black pixel
assumption ausnutzt) [3] und eine iiber Typ-I1 Wasser [4]. Uber Typ-Il Gewassern, ist
die black pixel assumption unzuldssig. Jedoch kann gezeigt werden, dass der Anteil
der Strahlung im nahen Infraroten, der vom Wasser reemittiert wird, proportional zur
Schwebstoffkonzentration im Wasser ist. Diesen Umstand nutzt auch die fiir MERIS-
Daten eingesetzte Korrektur. Eine einfache Atmospharenkorrektur (die nur Einfach-



Streuung bertcksichtigt) bei diesen Wellenlédngen dient einer ersten Schatzung der
Schwebstoffkonzentration; der atmosphéarische (genauer gesagt der durch Streuung
an Aerosolen verursachte) Anteil wird hierbei durch Nachschlagetabellen approxi-
miert. Dann wird iterativ ein System nicht-linearer Gleichungen geldst, um diese An-
fangsschatzungen zu verbessern. Anschlielend wird die Typ-I Atmosphéarenkorrektur
verwendet, um den atmosphérische Anteil im Sichtbaren mittels Extrapolation aus dem
im nahen Infraroten zu bestimmen.

Ahnliche Korrekturverfahren werden auch fir SeaWiFS—Daten eingesetzt [5], [6];
bei einem anderen Ansatz werden die optischen Eigenschaften des Wassers und der
Atmosphére modelliert und das resultierende Satellitensignal berechnet. Durch Ver-
gleich mit den Messdaten wird die Modellierung iterativ angepasst [7]. Fur den Sensor
COIS (Coastal Ocean Imaging Spectrometer) konnen die Kanédle mit Wellenlangen
groRer als 860nm dazu benutzt werden, die Aerosol Parameter abzuleiten [8]. Ein wei-
terer Ansatz zur Atmospharenkorrektur ist der der inversen Modellierung [9], der auch
in der vorliegenden Arbeit aufgegriffen wurde.

Ein Problem der operationell fliir MERIS eingesetzten Atmosphéarenkorrektur ist,
dass (besonders tiber Typ—-Il Gewdssern) oftmals der atmospharische Anteil tiberschétzt
wird, was in negativen Strahldichten fur die das Wasser verlassende Strahlung resul-
tiert. Ein moglicher Grund kann die Verwendung des Einfach-Streu—Algorithmus in
der Typ-Il Atmosphérenkorrektur sein (in dem jegliche Kopplungen unberiicksich-
tigt bleiben) aber auch die Extrapolation der Aersolparameter vom infraroten in den
sichtbaren Spektralbereich kann fehlerhaft sein, gerade dann, wenn auch absorbieren-
de Aerosole vorhanden sind [10].

Die Grundidee des hier verwendeten Ansatzes ist folgende. Der Strahlungstrans-
port im gekoppelten System Ozean—-Atmosphéare wird moglichst genau modelliert (Mor-
wartsmodell). Mit diesem Modell werden viele verschiedene Konfigurationen von Was-
serinhaltsstoffen und Aerosolen simuliert, und das Signal, das MERIS fur jede der
Konfigurationen gemessen hétte, berechnet. Um dann aus den tatsdchlich gemessen
Daten Riickschlusse tiber die Wasserinhaltstoffkonzentrationen beziehungsweise die
Wasserreflektanz ziehen zu konnen, bedarf es eines inversen Modells.

Die mathematische Beschreibung des Strahlungstransportes erfolgt mittels einer
Integro—Differentialgleichung. Um diese numerisch zu l8sen, sind verschiedenste Me-
thoden denkbar, so zum Beispiel die ,,Matrix-Operator—Methode™ (bei der die Atmo-
sphére und der Ozean in Schichten eingeteilt werden; in jeder Schicht wird die auf-
und abwartsgerichtete Strahldichte in linearer Abhdngigkeit von der an der oberen und
unteren Grenze einfallenden Strahlung berechnet), oder iterative Methoden wie die
der sukzessiven Streuung (bei der die totale Strahlungsintensitat aus der Summe auf-
einander folgender Streuordnungen zusammengesetzt wird). In der vorliegenden Ar-
beit wurde die Monte—Carlo—Methode verwendet, bei der der Strahlungstransport als
stochastischer Prozess betrachtet wird und die Wahrscheinlichkeiten fur die Streuung
und Absorption eines Photons?® berechnet wird. Die Monte-Carlo Methode bietet den

LIn der vorliegenden Arbeit wird teilweise das Teilchenbild des Lichtes benutzt, um einige Aspekte
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\orteil, dass sich alle betrachteten Prozesse leicht einbeziehen lassen. Das entwickelte
Monte—Carlo—Programm modelliert den Strahlungstransport im gekoppelten System
Ozean—-Atmosphdre und beriicksichtigt — anders als bei allen operationell eingesetz-
ten Verfahren — die Polarisationseigenschaften des Lichtes.

Im ndchsten Kapitel wird die hier verwendete mathematische Beschreibung der Po-
larisation, der sogenannte Stokes—Formalismus, eingefiihrt. Das nachfolgende Kapitel
3 behandelt alle in der Atmosphare berticksichtigten Wechselwirkungen des Lichtes.
Dazu gehoren die Rayleigh-Streuung an Molekilen, die Mie-Streuung an Aerosolen
und die Streuung an Zirren. Die Wechselwirkungen werden im Stokes—Formalismus
beschrieben. AnschlieBend wird in Kapitel 4 die Wasseroberflache behandelt. Dazu
gehoren neben der Herleitung der Beziehungen fiir die Reflektion und Transmission
an der Grenzflache auch die Beschreibung der Modellierung einer vom Wind aufge-
rauten Wasseroberflache. In Kapitel 5 wird die Modellierung des Ozeans beschrie-
ben. Dies beinhaltet die Einstein-Smoluchowski Streuung an reinem Wasser und die
Petzold-Streuung an den Wasserinhaltsstoffen im Stokes—Formalismus. Schliel3lich
folgt in Kapitel 6 die Beschreibung der Implemtierung aller genannter Prozesse in das
Monte—Carlo Programm; zuséatzlich wird eine Einfihrung in die Methode gegeben.
Beachtenswert ist, dass die vom Wind aufgeraute Wasseroberflache, die tblicherweise
durch rechenintensive Tabellen realisiert wird, durch einen neuen Ansatz, der auf der
Verwendung eines Neuronalen Netzes beruht, erheblich beschleunigt werden konnte.

Das inverse Modell wird in der vorliegenden Arbeit durch die Verwendung Neuro-
naler Netze emuliert. Kapitel 7 beginnt mit einer Einleitung zum Thema inverse Mo-
dellierung und Neuronale Netze und beschreibt dann alle fiir die Arbeit verwendeten
Neuronale Netze. Wesentlich ist dabei, dass aulRer einem Netz zur Atmosphérenkorrek-
tur auch eines zur direkten Bestimmung der Wasserinhaltsstoffkonzentrationen (von
Schweb- und Gelbstoff) aus MERIS-Daten trainiert werden konnte. Es ist das erste
Mal, dass solch ein operationell einsetzbares Ein-Schritt—\erfahren zur Anwendung
kommt und ist moglich, da durch die Strahlungstransportrechnungen Kopplungen zwi-
schen Atmosphére und Ozean beriicksichtigt werden. Ebenfalls erstmals wurde die
volle spektrale Information genutzt, um die interessierenden Observablen zu berech-
nen — bei der Atmospharenkorrektur wird somit die Extrapolation vom infraroten in
den sichtbaren Spektralbereich vermieden. Neu ist auch, dass fiir die Fernerkundungs-
reflektanz des Wassers (dem Resultat der Atmosphéarenkorrektur) die Kovarianzmatrix
aus dem Fehlermodell fir die von MERIS gemessenen Reflektanzen berechnet wer-
den kann. In Kapitel 8 folgt die Validierung der Netze. Die Arbeit schlie3t mit einer
Zusammenfassung der wichtigsten Ergebnisse.

der Monte—Carlo Rechnungen zu verstandlich zu machen. Alle Rechnungen erfolgen aber klassisch und
nicht—relativistisch.



Kapitel 2

Von Stokes Vektoren und Miuller
Matrizen

Die Beschreibung der Polarisationseigenschaften elektromagnetischer Strahlung in
Form von Observablen (den sogenannten Stokes Parametern) wurde 1852 von George
Gabriel Stokes® eingefiihrt [11], urspriinglich um eine adaquate mathematische For-
mulierung der experimentell hergeleiteten Fresnel Formeln (siehe Kapitel 4.1) zu fin-
den [12]. Die Experimente wurden mit einer unpolarisierten Lichtquelle durchgefiihrt.
Stokes konnte zeigen, dass die von ihm eingefiihrten Parameter auch zur Beschreibung
von polarisiertem und teilweise polarisiertem Licht geeignet waren. Anders als seine
\orgéanger beschrieb er die Strahlung nicht durch ihre Amplitude, die keine Obser-
vable ist, sondern durch Linearkombinationen zeitgemittelter Amplitudenquadrate —
Observablen, die experimentell zuganglich sind.

\on diesem praktischen Nutzen abgesehen, erweisen sich die Stokes Parameter als
leistungsfahiges Werkzeug, fasst man sie als Komponenten eines vierdimensionalen
Vektors, dem Stokes Vektor, auf. Dann ergibt sich ein sehr einfacher Formalismus, in
dem jede Form der Wechselwirkung elektromagnetische Strahlung, die beim Strah-
lungstransport (Streuung, Brechung, etc.) von Bedeutung ist, durch eine quadratische
Matrix der Ordnung vier beschrieben wird, die zwischen dem einfallenden und aus-
fallendem Stokes Vektor vermittelt. Stokes Arbeit blieb jedoch zunéchst weitgehend
unbeachtet. Erst im Jahre 1929 benutzte Paul Soleillet [13] die Stokes Parameter zur
Beschreibung teilweise polarisierten Lichtes und zur Entwicklung einer Strahlungs-
transportgleichung fiir polarisiertes Licht. Der eigentliche Durchbruch erfolgte in den
Jahren 1944-48, in denen der indische Astrophysiker Chandrasekhar? eine Reihe von
Veroffentlichungen [14] publizierte, die den Stokes—Formalismus nutzten und auf sei-
ne praktische Relevanz im Zusammenhang mit dem Strahlungstransport in stellaren
Atmosphéren hinwies. Im Jahr 1948 entwickelte dann Hans Mdiller [15] eine Be-
schreibung der Transformation von Stokes—Vektoren mittels der nach ihm benannten

1George Gabriel Stokes 1819-1903
2Subrahmanyan Chandrasekhar 1910-1995
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Miller—-Matrizen, deren Anwendung bis heute sehr verbreitet ist.

Der Stokes Vektor ist immer beziglich einer Referenzebene definiert (so meint
zum Beispiel ,,parallel polarisiert*, dass der elektrische Feldvektor in der Referenzebe-
ne schwingt), blicherweise der Meridianebene (die Photonflugrichtung ist ein Vektor,
der in der Meridianebene liegt). Die Definition des Stokes Vektors, sowie eine geome-
trische Interpretation seiner einzelnen Komponenten findet sich im ersten Teil dieses
Kapitels. Es wird ebenfalls gezeigt, wie ein Stokes Vektor von einer Referenzebene
zu einer um einen Winkel o zu ihr rotierten Ebene transformiert wird. Der prakti-
sche Nutzen solch einer Transformation zeigt sich im zweiten Teil dieses Kapitels, das
sich den sogenannten Muller Matrizen widmet. Diese Matrizen beschreiben Wechsel-
wirkungen eines Stokes Vektors mit einem Medium und sind beziglich der Wech-
selwirkungsebene definiert. Dies bietet den grof3en Vorteil, dass die Miiller Matrizen
fur makroskopisch isotrope und symmetrische Medien unabhdngig von der jeweiligen
Photonflugrichtung sind; bedeutet aber auch, dass der Stokes Vektor vor Anwendung
der Muller Matrix in die Wechselwirkungsebene transformiert werden muss und nach
erfolgter Wechselwirkung wieder beziiglich seiner neuen Meridianebene dargestellt
werden muss.

2.1 Der Stokes Vektor und die Poincaré Sphare

Ein Merkmal elektromagnetischer Strahlung ist ihre Polarisationsrichtung, die Schwin-
gungsebene des elektrischen Feldes £ — das magnetische Feld schwingt senkrecht da-
zu und beide senkrecht zum Wellenvektor (siehe zum Beispiel [16]). Betrachtet man ei-
ne ebene, monochromatische elektromagnetische Welle E(t, 7) = Re (E (k) exp(i (k -
7—wt))3, so kann diese folglich als Superposition zweier beliebiger zueinander ortho-
gonalen Komponenten ausgedriickt werden. Wahlt man den Einheitsvektor ¢ in der
von der z-Achse eines rechtshdandigen Koordinatensystems und der Fortpflanzungs-
richtung E/k der elektromagnetischen Welle aufgespannten Ebene (die Meridianebe-
ne) und ¢ (parallel zum Normalenvektor der Meridianebene) mit €', - ¢, = 0 und
&1 x €| = k/k (siehe Abb. 2.1), so gilt E(k) = E|& + E . €.
Mit

Ey = ajexp(—iypy)exp(i (k- 7 — wt)
E, = ayexp(—ip,)exp(i (k-7 — wt)
lassen sich die Komponenten des Stokes Vektors definieren als

I = |[BIP+|EL?  =df+d
Q = |Ef-|EL] :aﬁ—ai

3Die Darstellung im k-Raum (IZ bezeichnet die Fortpflanzungsrichtung der Welle) geht durch Fou-
riertransformation aus der im Ortsraum 7 hervor und wird in der vorliegenden Arbeit bevorzugt.



2.1. DER STOKES VEKTOR UND DIE POINCARE SPHARE

7

Abb. 2.1: Die Meridianebene wird durch die Fortpflanzungsrichtung : einer elektro-
magnetischen Welle und der z-Achse eines rechtshandigen Koordinaten-
systems definiert. Die Bezeichnungen ,,parallel oder ,,senkrecht* polari-
siertes Licht beziehen sich auf diese Ebene. Die Darstellung des Stokes
Vektors in seiner Meridianebene wird im Folgenden auch Darstellung im

Eigensystem genannt.

U
v

EHEj_ + E|TEL = QGHGL COS((PII - SOL)
i(E B — BjEL) = 2aa, sin(p) —¢.),

mit
IP=Q*+U*+ V2

Fur quasi-monochromatisches Licht ist noch das zeitliche Mittel zu nehmen

(B> + |EL%)
= (B)* - |E.P)

(E\EL + EJEL)
= i(E\E} - E}EL)

< TO ~
|

und es gilt die Ungleichung
P>Q*+ U+ V>

wobei das Gleichheitszeichen fir vollstandig polarisiertes Licht gultig ist.

2.1)

(2.2)

Die Stokes Parameter haben die Einheit einer Energiestromdichte; der erste Para-
meter [ ist proportional zur Gesamtintensitdt, die Parameter () und U sind proportional
zur Intensitdt linear polarisierten Lichtes und V' proportional zur Intensitét zirkular po-

larisierten Lichtes. Anschaulich wird dies, formt man Gleichung 2.1 gemal

U V
tan(2y) = 0 tan(2n) = NIk ¢ =af +a’
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um, so folgt

= ¢?cos(2n) cos(2y)
c® cos(2n) sin(27)

< TR0 ~
|

= *sin(2n).

0y

8y

Abb. 2.2: Die Poincaré Sphare liefert eine einfache geometrische Interpretation
der einzelnen Komponenten des Stokes Vektors fiir vollstandig polari-
siertes Licht. Fur teilweise polarisiertes Licht, (das man sich aus einem
vollstandig polarisiertem und einem unpolarisierten Anteil zusammenge-
setzt vorstellen kann,) gilt diese Visualisierung weiterhin, jedoch nur fir
den polarisierten Anteil.

Die Parameter (), U und V' kdnnen also als kartesische Koordinaten eines Punktes
P auf einer Sphare — der Poincaré Sphare — vom Radius I aufgefasst werden dessen
Kugelkoordinaten gerade 2~ und 27 sind (siehe Abbildung 2.2). Ein Punkt in der obe-
ren Hemisphare (n positiv) reprasentiert rechts—drehendes polarisiertes Licht (in der
Optik spricht man von links— oder rechts—drehendem polarisiertem Licht, je nachdem
wie sich der Feldvektor beim Betrachten gegen die Strahlrichtung dreht — gegen oder
im Uhrzeigersinn), ein Punkt in der unteren Hemisphare links—drehendes polarisiertes
Licht. Lineare Polarisation tritt auf, wenn die Phasendifferenz ¢| — ¢, Null bezie-
hungsweise ein Vielfaches von 7 ist. Dann ist auch V' gleich Null — linear polarisiertes
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Licht wird durch Punkte in der Aquatorialebene der Poincaré Sphére beschrieben. Zir-
kulare Polarisation tritt auf, wenn a; = a, und ¢ — ¢ = %7, also reprasentiert
durch die beiden Pole. Elliptische Polarisation entspricht allen anderen Punkten der
Sphére (nach [17]).

Die Poincaré Sphare liefert folglich eine einfache geometrische Visualisierung der
Stokes Parameter, ist aber in dieser Form nur fir vollstandig polarisiertes Licht an-
wendbar. Teilweise polarisiertes Licht kann analog beschrieben werden; fiir den An-
teil der Strahlung der vollstéandig polarisiert ist I, gelten die bisherigen Betrachtungen.
Weitere nitzliche Parameter, die in enger Beziehung zum Stokes Vektor stehen, sind
der Grad der Polarisation P, der Grad der linearen Polarisation P und der Grad der
zirkuldren Polarisation P,:

b _ VEITIT?
N Ji
P VQ? + U?
1 — ] )
V]
p = 1 2.
, = (2.3)

2.1.1 Drehung des Koordinatensystems

Wie bereits angedeutet, wird es des Ofteren erforderlich sein, den Stokes Vektor von
einer Darstellung bezlglich der Vektoren ¢, ¢ in eine zu transformieren, in der die

> 3

Vektoren €7, € durch eine Rotation (im mathematisch positiven Drehsinn) um einen
Winkel o aus den alten hervorgehen. Dies entspricht einer Transformation der Kom-
ponenten des elektrischen Feldes gemal}

E|’| coso sinco Ej
E', B —-sino coso E, )
( E,sino + Ejcoso )

(2.4)
E|coso — Ejsino

Durch Einsetzen in die Definition des Stokes Vektors 2.1 folgt

I' = 1
Q' = Usin(20) + Q cos(20)
U = Ucos(20) — @Qsin(20)
Vo= v
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beziehungsweise

r 1 0 0 0 I

Q | | 0 cos(20) sin(20) 0 Q (2.5)
U | | 0 —sin(20) cos(20) 0 U |- '
V! 0 0 0 1 V

Die Transformationsmatrix L(c) € SO(4) in Gleichung 2.5 genligt dabei offensicht-
lich den Gruppenrelationen

L(oy)L(0y) = L(oy +03) und L7'(0) =L%(0) = L(—0) = L(7 — o).

Diese Art der Transformation wird zum Beispiel gebraucht, wenn es gilt die Streu-
ung eines einfallenden Lichtstrahls an einem Teilchen zu beschreiben. Die eigentliche
Wechselwirkung wird dann ndmlich in der sogenannten Streu— oder Wechselwirkungs-
ebene, die durch die Ausbreitungsrichtungen k. und k, des ein— beziehungsweise aus-
fallenden Stokes Vektors aufgespannt wird (siehe Abbildung 2.3).

z

Abb. 2.3: Schematische Darstellung der Streuebene, die durch die Flugrichtun-
gen des ein— beziehungsweise ausfallenden Photons aufgespannt wird.
Die Richtungen sind durch die Polarkoordianten ),y gegeben. Der
Streuwinkel # kann durch Richtungen mittels cos = cosv, cosv, +
sin o, sin ¥, cos(pe — @) ausgedrickt werden.

Die Winkel o, und o, im sphérischen Dreieck, dass auf derlEinheitEkugel durch die
DurchstoRungspunkte der z—Achse und der beiden Vektoren k. und k£, gebildet wird,
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berechnen sich zu

cos U, — cos ¥, cos
0. = arccos - -
sin ¥, sin 0 ’

cos ¥, — cos ¥, cos 9>
b

sin 9, sin 6 (2.6)

O, = arccos <
falls das Dreieck ein Eulersches* ist, andernfalls sind die Erganzungswinkel zu = zu
nehmen. Sei die Streuung selbst durch eine Muller Matrix M(#) (siehe nachfolgen-
der Abschnitt) _perinch der Wechselwirkungsebene gegeben, so berechnet sich der
Stokes Vektor S, des ausfallenden Lichtstrahls in seiner Meridianebene durch

— —

S, = L(—0.)M(0)L(—0.)S.. @2.7)

Der groRe Vorteil dieser Transformation wird im nun Folgenden demonstriert.

2.2 Die Muller Matrix

Die Einfuhrung des Stokes \Vektors, als eine Matrixdarstellung der Stokes Komponen-
ten, erweist sich von grollem praktischen Nutzen, wenn es darum geht, Wechselwir-
kungen zu beschreiben. Wechselwirkungen, die in der vorliegenden Arbeit von Bedeu-
tung sein werden, sind Streuprozesse und Reflektion und Transmission an einer Ebe-
ne. Aber auch Interaktionen mit optischen Elementen, wie zum Beispiel Polarisatoren,
konnen mit dem gleichem Formalismus beschrieben werden. Im allgemeinsten hier
betrachteten Fall sollen die Komponenten des Stokes Vektor nach erfolgter Wechsel-
wirkung S’ eine Linearkombination der Komponenten des einfallenden Stokes Vektors
S bilden, oder mathematisch ausgedruickt:

S" = L(0y)ML(0)S.

Die Matrizen L in obiger Gleichung sind dabei, die im vorigen Abschnitt eingefiihr-
ten Transformationsmatrizen. Spannen die Vektoren ' und & des aus— beziehungs-
weise einfallenden Stokesvektors die sogenannte Wechselwirkungsebene auf (siehe
Abschnitt 2.1.1), so wird deutlich, dass Gleichung 2.2 folgende Schritte impliziert:
(1) Transformation des einfallenden Stokes Vektors von seiner Meridianebene in die
Wechselwirkungsebene, (2) Transformation des einfallenden in den ausfallenden Sto-
kes Vektor (i.e. die eigentliche Wechselwirkung) und (3) Transformation des ausfal-
lenden Stokes Vektors von der Wechselwirkungsebene in seine Meridianebene. Die die
Wechselwirkung beschreibende 4 x 4 Matrix M® heil3t auch Muller Matrix [15] (im

“Ein Kugeldreieck heiBt Eulersch, falls seine Seiten (GroRkreisbogen) und Winkel jeweils kleiner
als 7 sind.

Die Miiller Matrizen sind eine vierdimensionale Matrixdarstellung der Lorentz-Gruppe. Die
Stokes—Vektoren kdnnen auch als zeitartige Vektoren des Minkowski—Raumes interpretiert werden.
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Fall von Streuung oft auch Streumatrix) nach Hans Miller, der sie um 1940 erstmals
benutzte, um die Wirkungsweise von Polarisatoren zu beschreiben.
Die symbolische Matrix

kk  —% [k O%
x— —— /— o—
M = (2.8)
x/ =/ I/ 9/
*0 —O /O 00

verdeutlicht die verschiedenen Messungen, die mit Polarisatoren notig sind, um al-
le Matrixelemente eines optischen Elementes, eines streuenden oder brechenden Me-
diums zu ermitteln [18] und beschreibt somit die physikalische Bedeutung der Ele-
mente einer Miiller Matrix. Die Symbole %, —, /, o représentieren dabei unpolarisier-
tes, horizontal polarisiertes, linear polarisiertes in einer um 45° geneigten Ebene und
linkshandig zirkular polarisiertes Licht. Um also beispielsweise das Element ., eines
Streuers zu messen, muss unpolarisiertes Licht eingestrahlt werden und der horizontal
polarisierte Anteil des ausfallenden Lichtstrahls gemessen werden.

Neben den Miuller Matrizen fir die Reflektion und Brechung, die in Kapitel 4.1.1
hergeleitet werden, werden im Folgenden noch Miller Matrizen fiir verschiedene Streu-
er bendtigt auf deren Herleitung jedoch verzichtet wird, da eine Einfuhrung in die
Streutheorie den Rahmen dieser Arbeit Ubersteigt. Die Grundidee ist die folgende:
Fallt eine ebene elektromagnetische Welle auf ein Streuzentrum (eine Storung), so
uberlagert sich der urspriinglichen Welle eine auslaufende Kugelwelle, wobei es ent-
scheidend auf die Streuamplitude® ankommt. Durch eine Entwickelung der einlaufen-
den ebenen Welle nach Kugelwellen lassen sich dann Losungen der radialen Wellen-
gleichung fiir groRe Abstande » vom Streuzentrum darstellen’. In die Herleitung der
Miller—Matrizen gehen dabei folgende Naherungen ein: die Streuzentren werden als
kugelformig angenommen (die einzige Ausnahme bildet die Streuung an Zirren), es
wird Kklassisch, nicht-relativistisch gerechnet.

Im allgemeinen Fall sind die 16 Komponenten der Matrix voneinander unabhéngig
und jeweils eine reellwertige Funktion der Ausrichtung der Streuer beziiglich des ein—
und ausfallenden Stokes Vektors. Fehlen jedoch externe Kréfte, die eine Ausrichtung
der Streuteilchen in eine Vorzugsrichtung zur Folge héatten, so sind die Streuer zufallig
verteilt. Besitzen die Teilchen Uberdies eine Symmetrieebene oder sind Teilchen und
ihre gespiegelten Pendants gleich hdufig anzutreffen, reduziert sich die Anzahl der
unabhdngigen Komponenten der Miiller Matrix. Beide Annahmen treffen auf die hier
behandelten Arten von Streuern zu. Aus Symmetriegriinden ist die Matrix fur solch ein
makroskopisch isotropes und symmetrisches Medium invariant in Bezug auf die Wahl

5Aus der Streuamplitude folgt der differentielle Wirkungsquerschnitt und sie hdangt mit dem Streu-
beziehungsweise Ubergangsoperator zusammen.

"In der Zerlegung der ebenen Welle exp(z’fé - %) treten sphérischen Besselfunktionen F;(p) auf (mit
p = kr), die die Differentialgleichung (;lT r1- “’pﬁ) Fi(p) = 0 I6sen.
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der Sreu- beziehungsweise Wechselwirkungsebene und hdngt nur noch vom Streu-
winkel # zwischen einfallendem und ausfallendem Stokes Vektor ab [19]. Wie in [20]
ausfuhrlich hergeleitet wird, verbleiben nur 6 unabhdngige Komponenten und die Ma-
trix besitzt eine blockdiagonale Struktur:

mi1r Mi2 0 0

M(6) = M1z M2 0 0 . 2.9)
0 0 Mgz 134
0 0 —m3q My

Handelt es sich zusétzlich um sphérische Streuer, als welche hier zum Beispiel Aero-
sole behandelt werden, gilt m;; = mas Und m33 = myy; die Anzahl der unabhangigen
Komponenten betragt dann also nur noch 4.

\Von besonderer Bedeutung ist das Matrixelement m;, das auch Phasenfunktion
p(#) genannt wird. Die Phasenfunktion ist eine Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion und
geniigt der Normalisierungsbedingung

/_11 dcos(f) p(0) = 1. (2.10)

Die Wahrscheinlichkeit W fir das Auftreten eines Streuwinkels zwischen ¢ und 9 + ¢
ist also durch

W= /ﬁ " deos(0) p(6)

gegeben. Der Erwartungswert
1
(cos(#)) = / dcos(0) p(0) cos(6)
-1
heilt Asymmetrieparameter der Phasenfunktion und ist positiv fir Teilchen, die haupt-

sachlich in Vorwartsrichtung streuen, negativ fur solche, die vorwiegend riickwaérts
streuen und gleich Null fir isotrope Streuer.



Kapitel 3

In der Atmosphare

In diesem Kapitel werden die in der Atmosphére relevanten Streu - und Absorptions-
prozesse behandelt. In der Einleitung werden die Hauptbestandteile der Atmosphare
genannt; ihre Extinktionseigenschaften im sichtbaren Bereich des Spektrums zeigen,
welche Wechselwirkungen betrachtet werden miissen. Die nachfolgenden Abschnitte
widmen sich den Besonderheiten eines jeden solches Prozesses, namentlich Rayleigh—
und Miestreuung und die Absorption durch Ozon. Im letzten Teil wird noch auf die
Streuung an Zirruswolken eingegangen.

Die Modellierung der Atmosphdre im Monte—Carlo—Programm wird hier nicht be-
schrieben, sondern findet sich im Kapitel 6.3.

3.1 Einleitendes

Die Erdatmosphére besteht hauptsachlich aus molekularem Stickstoff (78%%) und mo-
lekularem Sauerstoff (21 %) und zu weit geringerem Anteil aus Argon (1%) und Koh-
lendioxid (0.03%). Zusétzlich enthélt sie in stark variablen Konzentrationen Wasser-
dampf und Aerosole, wie zum Beispiel Staub oder Ruf3. Durch die Gasmolekiile und
Aerosole wird das fiir die optische Fernerkundung interessierende Licht im sichtbaren
und nahen Infrarotbereich gestreut und absorbiert [21].

Wahrend Absorptionsbanden hauptséachlich im Infraroten auftreten, dominiert die
Streuung im sichtbaren Teil des Spektrums. Abbildung 3.1 zeigt die Extinktion durch
die verschiedenen Inhaltsstoffe als Funktion der Wellenlédnge. Miteingezeichnet sind
die fur die Modellierung benutzten Wellenldngen des MERIS-Detektors. Die Abbil-
dung soll verdeutlichen, warum im Folgenden nur drei Arten von Wechselwirkungen
in die Modellierung mit eingehen und in diesem Kapitel vorgestellt werden sollen:
die Streuung an Gasmolekiilen (Rayleigh—Streuung), die Streuung (Mie-Streuung) und
Absorption an Aerosolen und die Absorption durch Ozon. Dabei wird jeweils auch auf
historische Aspekte eingegangen werden und insbesondere der Zusammenhang mit

!Die Prozentangaben beziehen sich auf das Volumen.

14
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den augenscheinlichsten Merkmalen des Himmelslichtes, der Farbe und der Polarisa-
tion, verdeutlicht.
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Abb. 3.1: Extinktionskoeffizienten « fir Rayleigh— (ag) und Aerosolstreuung (a:a)
und Molekilabsorptionen im sichtbaren und nahen Infrarotbereich. Die
Abbildung wurde [21] S.149 entnommen. Zusatzlich sind die Positionen
der MERIS-Kanéle miteingezeichnet, die in der Modellierung beriicksich-
tigt werden.
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3.2 Rayleigh Streuung und das polarisierte Himmels-
licht

Im Herbst 1870 gelang Lord Rayleigh? eine Theorie zu entwickeln, die alle wesent-
liche Eigenschaften des Himmelslichtes erklaren konnte. Neben dem Himmelsblau
gehort dazu auch die Polarisation des Himmelslichtes, die 1809 von Arago? entdeckt
wurde. Er stellte deren ungleiche Verteilung am Himmel fest. Der grofite Grad der
Polarisation findet sich im rechten Winkel zur Sonne, wo auch die blaue Farbe am
dunkelsten und intensivsten ist. Zur Sonne hin sinkt der Grad der Polarisation. Das
Himmelslicht ist dabei tangential polarisiert; die Polarisationsrichtung an einem Him-
melspunkt ist durch den Normalenvektor auf die Ebene, die durch einen Beobachter,
die Sonne und diesen Punkt aufgespannt wird gegeben. Beispielhaft zeigt Abbildung
3.2(A) das Muster der Polarisation des Himmels am Mittag. Arago entdeckte auch,
dass die Polarisation etwa 10°-30°* tiber dem Gegenpunkt der Sonne verschwindet, im
sogenannten Arago—Neutralpunkt. Noch zu seinen Lebzeiten entdeckte Jacques Babi-
net einen weiteren Neutralpunkt, der etwa 20° tber der Sonne liegt. David Brewster
folgerte, es musse sich im gleichen Abstand unter der Sonne ein weitere Neutralpunkt
befinden (siehe Abbildung 3.2(B)).

A Nord B Zenit

Babinet-
Neutralpunkt

3

Brewster
Neutralpunkt

\ maximale
*, Polarisation
N

maximale Polarisation
/ \ Al‘ago—
Neutralpunkt [e—xn-—__

—&

-~ "Beobachter

Horizont

Gegenpunkt\s
der Sonne

FIE+

Sud

Abb. 3.2: Abbildungsteil (A) zeigt die Verteilung des Grades der Polarisation in der
Himmelskuppel. Abbildungsteil (B) zeigt die Position der Neutralpunkte
der Polarisation in der Hauptebene (der Meridianebene der Sonne).

In seiner Arbeit betrachtete Rayleigh Teilchen, die viel kleiner sind, als die Wel-
lenldnge des einfallenden Lichtes.
r<< A

Das Licht selbst beschrieb er als Transversalwelle. Zusammengefasst lauten seinen
Ergebnisse wie folgt. Féllt ein Lichtstrahl einer Wellenldnge A, der Intensitat /7 und
2John William Strutt 1842-1919

3Domenique-Frangois Arago 1786-1853
“In Abhzngigkeit der Mehrfachstreuung.
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dem Raumwinkel dw auf ein Teilchen mit Polarisierbarkeit «, so wird Energie mit

einer Rate von
1287° dw'

T aQIdw%(l + cosQQ)E (3.1)
in den Raumwinkelbereich dw’ gestreut, wobei die ein— und ausfallenden Lichtstrahlen
einen Winkel 6 einschlielen. Des weiteren zeigte er, dass das gestreute Licht teilweise
polarisiert ist, wobei die Polarisationsrichtung senkrecht zur Streu— beziehungsweise
Wechselwirkungsebene (siehe Kapitel 2.2) weist und dass sich die Intensitdten des ge-
streuten Lichtes in den Richtungen parallel und senkrecht zur Streuebene wie cos? 6 : 1
verhalten (nach [22]).

Aus Gleichung 3.1 folgt, dass kurzwelliges Licht sehr viel starker gestreut wird
als langwelliges (so enthalt Streulicht an den Grenzen des sichtbaren Spektralbereichs
beinahe zehn mal mehr Violett als Rot) und erklart somit das Himmelsblau, sowie die
Morgen— und Abendrote. Moderne Messungen ergeben eine leichte Abweichung vom
\*-Gesetz fiir die Erdatmosphare

4.09
AT,

die durch die Wellenldngenabhéngigkeit des Brechungsindexes entsteht [23].

Um die von Rayleigh entwickelte Theorie auf den Stokes—Formalismus anwenden
zu konnen, stelle man sich die einfallende Welle zerlegt in ihre Komponenten parallel
und senkrecht zur Einfallsebene vor. Die mathematische Formulierung der Rayleigh-
schen Theorie besagt dann, dass sich die Komponenten des elektrischen Feldes der
um einen Winkel # gestreuten Welle wie folgt aus den Komponenten des elektrischen
Feldes der einfallenden Welle berechnen lassen

E = 2B cost,

Ej_ = \/%O'EL, (32)

1287
—3)\4 .
Daraus folgt nun die Miller-Matrix fiir Rayleigh—Streuung

S" = gdw'dw L(-0y) Mg(0) L(-05)S

mit dem Streukoeffizienten

g =

Zu
+(1+cos?f) -(1—cos’f) 0 0
3 | -(1—cos?8) +(1+cos’d) 0 0
Mg(0) = — 3.3
AT 0 0 2cos0 0 (3.3)
0 0 0 2cos

Anfangs unpolarisiertes Licht wird durch eine Streuung um den Winkel 6 also teilweise
in Richtung senkrecht zur Streuebene polarisiert mit einem Grad der Polarisation von

_ 1 —cos?#
14 cos26’
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Die in 3.3 angegebene Miller—Matrix gilt fiir isotrope Teilchen; die Molekiile der
Erdatmosphére sind jedoch leicht anisotrop, so dass die Polarisierbarkeit « als ein
Tensor behandelt werden muss [24]. Als Folge ist unpolarisiertes Licht, das um einen
Winkel 6 = 90° gestreut wird, nicht vollstandig polarisiert; der Grad der Polarisation
betragt

1—d
P(QOO) — m ~ 0946

mit dem Depolarisationsfaktor d = 0.0279 [25]. Mit dem Kirzel v = ﬁ folgt die
Miiller—-Matrix:

1437+(1=7) cos? 8 —(1—7)(1—cos? ) 0 0
—(1—~)(1—cos2 1—9)(1 2
Mg (6) = —3 (1=)(1-cos? ) +(1=7)(1+cos) 0 ’
167( 1+27) 0 0 2(1—v)cosf 0
0 0 0 2(1—3v) cos @

(3.4)
Die Phasenfunktion p (das Matrixelement m;) genigt der in Kapitel 2.2 angefiihr-
ten Normalisierungsbedingung; es konnte hier auch eine analytische Losung fir die
kumulierte Phasenfunktion P(6) gefunden werden. Nach Integration tber den Azi-
mutwinkel ¢ gilt mit

3((1+3y)+(1—)cos?b
Jo) — 303 (1) costh) 5
8 (14 29)
1
1 = / dcos(8) (),
-1
"
PO) = /_1dcos(9) p(0),
(1=9)  s5,,301+37) 3(1437)+(1—19)
P(6 0 0 :
O = S sy T sa—y
aufgeldst nach cos @ (nur eine der moglichen drei Losungen [26] ist reell) folgt
cos) = u+w mit (3.6)
v = 3 —%—i—\/ﬁ
P .
vo= —— mit
3u
3(1+3y)—8(1+2v)P(6
, - 3043 80+ PO)
(1—=7)
p = M und der Diskriminanten
(1—=7)

o= (B
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3.3 Mie Streuung

Messungen des Grades der Polarisation des Himmelslicht ergeben einen Wert von etwa
70% des Streulichtes im 90°—Abstand zum einfallenden Lichtstrahl; Rayleighs Theorie
sagte jedoch vollstandige Polarisation voraus. Ohne dieser Diskrepanz in seinem Auf-
satz genauer nachzugehen, fuhrte Rayleigh drei mogliche Griinde daftir an: Mehrfach-
streuung, eine Abweichung der Streukdrper von der angenommenen Kugelgestalt und
das Vorhandensein groRerer Schwebeteilchen (Aerosole), die das Sonnenlicht nach an-
deren Regeln polarisieren mussten. Diese Teilchen seien zu grof3, um von einer Licht-
welle gleichmaRig elektrisch polarisiert zu werden. Demzufolge kdnnen sie nicht wie
ein Hertzscher Dipol strahlen.

Gustav Mie® stelle 1908 eine Theorie auf, welche die Rayleigh-Streuung als Spe-
zialfall enthielt und im Hinblick auf grof3ere Streukdrper erweiterte. Die Intensitét des
Mie-Streulichtes ist stark richtungsabhangig; bei zunehmender Teilchengrolie iber-
wiegt die Vorwartsstreuung (siehe Abbildung 3.3). Die Polarisation des Streulichtes
ist geringer als bei Rayleigh—Streuung und in unterschiedliche Richtungen ebenfalls
sehr unterschiedlich. Im Vergleich zur Rayleigh-Streuung ist die Intensitét des Streu-
lichtes weniger wellenldngenabhéngig.

A

AN
o

Abb. 3.3: Bei zunehmender GroRe der Streukorper geht die Rayleigh—Streuung in
die Mie-Streuung Uber. Sind die Durchmesser der Streuer Kkleiner als
ein Zehntel der Wellenldnge, so gilt die Rayleigh-Theorie (A). Bei Teil-
chen mit GrolRen von etwa einem Viertel der Wellenlange tberwiegt die
Vorwartsstreuung (B). Ist die Teilchengrof3e groRRer als oder gleich der Wel-
lenldnge treten zuséatzlich Beugungsmuster auf (C).

SGustav Mie 1868-1957
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Bevor die Mie-Theorie néher behandelt wird, sollen zunéchst die wichtigsten in
der Atmosphdre vorkommenden Aerosoltypen vorgestellt werden. Als Aerosole wer-
den alle festen und fliissigen Teilchen in der Atmosphére im Grof3enbereich von 0.01-
50pm bezeichnet, die keine Wolkentropfen oder Eiskristalle sind. Sie sind sowohl
naturlicher als auch anthropogener Herkunft. Aerosole kommen bis in Mesosphéren-
hohen vor und unterliegen vielféltigen chemischen und photochemischen Umwand-
lungen; sie werden aus der Atmosphére ausgewaschen, regnen ab, wirken als Konden-
sationskeime und werden mit der atmospharischen Zirkulation sowohl horizontal als
auch vertikal transportiert.

Der dominierende Aerosoltyp in der Stratosphére sind Tropfchen von relativ stark
konzentrierter Schwefelsdure, die durch photochemische Prozesse aus schwefelhalti-
gen Gasen (zum Beispiel aus Vulkanausbriichen) entstehen. In der Troposphére sind
die Konzentrationen, Verteilungen und GroRen der Aerosole regional verschieden;
kurz vorgestellt seien jene, die auch im Modell (siehe Kapitel 6.3) berticksichtigt wer-
den: urbane Aerosole, die vorwiegend aus Sulfaten, Nitraten, Kohlenwasserstoffen,
Ruf und auch mineralogischem Material bestehen, kontinentale Aerosole (Sulfate und
Staub) und maritime Aerosole (Seesalzspray) [21]. Die wichtigsten optischen Eigen-
schaften — Streukoeffizient, Einfachstreualbedo und Asymmetriefaktor — zeigen signi-
fikante Unterschiede fur die vier vorgestellten Aerosoltypen und sind die Ursache fir
die unterschiedliche raumliche und zeitliche Wirkung der Aerosole auf die einfallende
Sonnenstrahlung und somit auf die Strahlungsbilanz in der Atmosphére [27].

Um die optische Wirkung der Aerosole quantitativ mittels Mie—Theorie bestim-
men zu kdnnen, missen die GroRenverteilung dN/dr und der komplexe Brechungsin-
dex n(\) (die Absorption wird hier nicht ndher betrachtet, die Implementierung wird
in Kapitel 6.3 beschrieben) bekannt sein. Die Streutheorie liefert dann die folgende
Miller—Matrix fur Mie-Streuung

mi1 Mi2 0 0
3 mia M11 0 0
My (0) = — . 3.7
M( ) 167 0 0 Mmss M3y ( )
0 0 —m3qs ma33
mit
mu = %(|Al|2 + |A2| )7
Moo = %(|Al|2 |A2| )7
Mgz = %(A A* —+ A*A2> Re (A1A§)7
mszq4 = %( A*Az) = —Im (14114;)7
2 1
A = i + (anTy + bpTn),

)y
4y o= Y 2"“ S (an + boa) (3.8)
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Die Funktionen =, und 7,, hdngen dabei mit den Legendre—Polynomen P,, zusammen

1 dp, d __d2Pn

T Tdne a0 0 T A
In die Berechnung der Koeffizienten a,, und b,, gehen die TeilchengroRe und ihr Bre-
chungsindex® ein [28]. Aus diesen Koeffizienten lassen sich auRerdem die Wirkungs-

querschnitte C' der Streuung und Extinktion fiir eine gegebene Wellenzahl & berechnen

It inf ) )
Coo = 253 @n+1) (Jauf o+ ),
It inf
Coxt = ﬁ Z—:l (27?, + 1) Re (an + bn) (39)

Die Berechnung der Muller—Matrizen sowie der Streu— und Extinktionskoeffizienten
erfolgt numerisch mittels des Mie—Programmpakets der FU-Berlin’ dessen Kernrou-
tine aus W.J.Wiscombes Algorithmus [29] entnommen ist.

3.4 0Ozon

Ozon wirkt im sichtbaren und nahen infraroten Spektralbereich als reiner Absorber,
seine Miiller—Matrix ist also trivial. Das Ozon der Erdatmosphére hat jedoch Einfluss
auf die Himmelsfarbe. Wihrend die Hartley®— und Huggins®~Absorptionsbanden im
Ultravioletten das Aufspalten des Ozons in Sauerstoff bewirken, so erkldren die Chap-
pius®—Banden (zwischen 440 nm und 700 nm mit einem Maximum der Absorption
bei 600 nm) die blaue Farbe des Ozons. Die Ozonschicht reicht zwar am Tageshim-
mel nicht aus, um einen wesentlichen Beitrag zum Himmelsblau zu liefern; in der
Dammerung hingegen wird das gesamte blaue Licht des Himmels durch das Ozon
verursacht [30].

Die Einheit, in denen die Menge des in der Atmosphare vorhandenen Ozons an-
gegeben wird, heillt Dobson und wurde nach dem Pionier der Messtechnik fir at-
mospharisches Ozon benannt. 1924 entwickelte Dobson! in Oxford ein einfach zu
bedienendes Ozon—Messgerat und baute ein weltweites Netz fir die Beobachtung die-
ses Gases auf. Viele dieser Messstationen sind bis heute in Betrieb. Die Ozonmenge
in Dobson ist die Schichtdicke, die die gesamte Menge an Ozon in der Atmosphare
einndhme, driickte man sie in eine Schicht zusammen, in der Normalbedingungen herr-
schen. Ein Dobson entspricht einer Schichtdicke von einem Hundertstel Millimeter;
der Mittelwert betrdgt rund 340 Dobson.

bals Argumente fiir Riccati-Bessel-Funktionen
"entwickelt in der Arbeitsgruppe von J.Fischer
8Walter Hartley 1846-1913

William Huggins 1824-1910

10James Chappius 1854-1930

1Gordon Dobson 1889-1976
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Ozon wird standig in der oberen Atmosphére als Verbindung von molekularem und
atomarem?? Sauerstoff gebildet. Das meiste Ozon wird iiber dem Aquator gebildet, da
dort die eingestrahlte Menge an ultraviolettem Licht am grof3ten ist. Von dort diffun-
diert es zu den Polen, wo es sich ansammelt. Das Ozon zerfallt wiederum sténdig in
molekularen Sauerstoff; die folgenden Reaktionen treten dabei auf

O+03 — 202,

03 + 03 — 302

3.5 Kondensstreifen und diinne Zirren

Kondensstreifen entstehen in der oberen Troposphédre. Wasserdampf kondensiert an
den Partikeln im Triebwerksstrahl zu kleinen Tropfchen. Diese gefrieren in der kalten
Luft und werden so zum sichtbaren Kondensstreifen. Ist die Luft dabei warmer als mi-
nus 40 Grad oder ist die Luftfeuchtigkeit gering, verdampfen die Wolkenstreifen; das
Flugzeug zieht nur eine kurze weifl3e Schleppe hinter sich her. In kalter und feuchter
Luft werden die Kondensstreifen dagegen zu einem Problem; sie 18sen sich nicht auf,
sondern nehmen immer mehr Wasserdampf aus der Umgebung auf und wachsen — bis
sie keine Streifen mehr sind, sondern diinne Zirruswolken. Der Luftverkehr tiber Mit-
teleuropa ist inzwischen so stark angewachsen, dass Kondensstreifen auf quasi jeder
Satellitenaufnahme sichtbar sind.

Ein Ziel der vorliegenden Arbeit war, zumindest diinne Zirren unter Berlicksich-
tigung ihrer Polarisationseigenschaften in die Modellierung mit einzubeziehen; das
heift solche, die mit bloRem Auge kaum noch zu erkennen sind. Nach [31] liegt die
GrolRenverteilung der Eispartikel in solchen Zirren im Bereich [1um, 10pxm]. Die Teil-
chen dirfen dabei als zuféllig orientiert angenommen werden, eine Ausrichtung der
Partikel nach einer Vorzugsrichtung tritt erst bei groReren Teilchen auf. Die Form der
Partikel ist dabei hochgradig komplex. In [32] und [33] wird die Form durch triadische
Koch-Funktion der Stufe zwei gendhert. Die aus diesem Ansatz resultierende Miller—
Matrix (vom Typ 2.9) wurde fur die Simulationsrechnungen tibernommen.

12 Atomarer Sauerstoff entsteht in der oberen Atmosphare durch ultraviolettes Licht mittels Photodis-
soziation aus molekularem Sauerstoff.



Kapitel 4

An der Wasseroberflache

Die physikalischen Prozesse der Reflektion und Transmission an der Wasseroberflache
werden zunachst, ausgehend von den Maxwell-Gleichungen, anhand der Wellenam-
plituden beschrieben (die Herleitungen folgen [16]). Die resultierenden Fresnelschen
Gleichungen werden benétigt, um die Muller-Matrizen fiir die genannten Prozesse
herzuleiten; dabei gilt es zwei Spezialfdlle gesondert zu betrachten: den senkrechten
Einfall von Licht auf die Grenzflache und die totale interne Reflektion.

Im zweiten Teil dieses Kapitels wird auf die Realisierung einer rauen \Wassero-
berflache eingegangen, wobei der Oberflachenzustand durch die herrschende Windge-
schwindigkeit charakterisiert sein soll. Nach wie vor gelten die hergeleiteten Bezie-
hungen fir die Transmission und Reflektion; die Grenzfldche besteht nun aus vielen
differentiellen Flachenelementen mit verschiedenen Flachennormalen.

4.1 Reflektion und Transmission an der \Wasserober-
flache

Trifft eine ebene elektromagnetische Welle E (¢, 7) = Re (E(k) exp(i (k-7F—wt)) (sie-
he auch Abschnitt 2.1) auf die Grenzflache zweier Isolatoren (hier Wasser und Luft),
so tritt eine reflektierte Welle auf der selben Seite und eine transmittierte Welle auf
der anderen Seite auf. Die Maxwellgleichungen (die an dieser Stelle nicht hergeleitet
werden) liefern dabei die Grenzbedingungen:

ix (E.+FE. —FE)=0 - - (Be+B,—B,) =0,
ix (H.+H,— H) =0, i-(De4D,— D) =0. (4.1)

Dabei stehen die Indizes e,r,t jeweils fur die einfallende, reflektierte und transmittierte
Komponente; E bezeichnet die elektrische Feldstarke, D die elektrische FluRdichte,
B die magnetische FluBdichte (Induktion) und H die magnetische Feldstirke; 7 re-
prasentiert den Normalenvektor der Grenzflache. Aus Gleichung 4.1 folgt, dass alle
drei Wellen die gleiche Kreisfrequenz w haben. Die Wellenvektoren k liegen alle in

23
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der von 7 und &, aufgespannten Einfallsbene (siehe Abbildung 4.1); nur so kdnnen
die Funktionen exp(z’E - ) auf der Grenzfldche gleich sein. Betrachtet man einen Vek-
tor ¢ in der Einfallsebene, so folgt des weiteren, dass die drei Wellenvektoren in ihrer
Tangentialkomponente tibereinstimmen miissen:

kesin(¥e) = kysin(1,) = k; sin(d;).

Mit w = ck folgt noch k. = k. und k; = c./c; k. und somit das Snellsche! Brechungs-
gesetz:
sin(de)  ce

sind, = sin(v¥,) und Sn(0y) == Z—Z =n. (4.2)
i A
e 0 ey
Ee|
Eer 9 | 9. By
Ne
ny
9\
Ey
Et

Abb. 4.1: Reflektion und Transmission an der Wasseroberfldche in der Einfallsebe-
ne: dargestellt sind die Wellenvektoren, sowie die Komponenten der elek-
trischen Feldstirke E, die parallel zur Einfallsebene polarisierten Anteile
E) liegen dabei in der Zeichenebene, die senkrechten Anteile £, zeigen
aus der Zeichenebene heraus (geschlossene Kreise) beziehungsweise in sie
hinein (offener Kreis).

Die Beziehungen fur die Feldamplituden lassen sich aus Gleichung 4.1 herleiten,

indem man beispielsweise alle Felder durch E(k) ausdriickt (D = eE, B = k/k x
E/c, H = k/k x E/cp); zerlegt man nun die drei E—Vektoren in ihre senkrecht
zur Einfallsebene polarisierten Komponenten £, und ihre parallel zur Einfallsebene
polarisierten Komponenten Ej, (siehe Abbildung 4.1), so folgen in der Naherung . =

Lwillibrord Snell van Rayen (1580 oder 1591 — 1626)
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¢ die Fresnelschen Gleichungen:

_ By _ tan(d. — 9y _ By 2cos(de) sin(¥)
= Ey  tan(de + )’ = E, ~ cos(Ve — ;) sin(Je + ;)
E.| sin(de — ;) E.;  2cos(9.)sin()
r, = =" 1t = = — (4.3)
E,, sin(de + ) E.. sin(de + )

(nach [16]).

4.1.1 Muller Matrizen fur Reflektion und Transmission

Die Fresnelschen Gleichungen 4.3 sollen nun genutzt werden, um die Gleichungen
fur die Stokes Vektoren des reflektierten und des transmittierten Anteils herzuleiten.
Dabei ist zu beachten, dass sich die Fresnelschen Gleichungen auf die Amplituden
der Felder beziehen, die Komponenten des Stokes Vektors jedoch per Definition (sie-
he Kapitel 2.1) die gleiche Einheit haben, wie eine Energiestromdichte — betrachtet
werden muss also die wéhrend einer Zeiteinheit durch eine in der Grenzflache gele-
gene Flache hindurchgestrahlte Energie (der Poynting Vektor): beim Ubergang von
einem Medium in das andere @ndert sich sowohl die Fortpflanzungsgeschwindigkeit ¢
als auch die Strahlweite F'. Wie man aus geometrische Betrachtungen erkennen kann,

gilt hierbei
F_ F

cos(d.)  cos(d)’
Somit folgt fir die Transmissionskoeffizienten 7" und die Reflektionskoeffizienten R:

V)

_ T — cos(dy)

By=ri = nsmy i
s B cos(dy) o

Durch einsetzen lasst sich leicht verifizieren, dass somit fiir jede Komponente die Ener-
gie erhalten ist:
Ry+Ty=1 und R, +T, =1.

Die Muller Matrizen fur die Reflektion R und Transmission T lauten dementspre-
chend

%(rﬁ +7?) %(rﬁ —-r%) 0 0
.- ot-r) doiert) 0o |
0 0 rre 0
0 0 0 7T L
) b 0 0
T o= OG- @) 0 0 g
cos(Ve) 0 0 tit. 0
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AbschlieRend sei nochmals darauf hingewiesen, dass in obigen Betrachtungen die
Stokes Vektoren der einfallenden, reflektierten und transmittierten Wellen beziglich
der Einfallsebene (das heil’t die Indizes L und || beziehen sich auf die Einfallsebe-
ne) dargestellt werden. Per Definition bezieht sich ein Stokes Vektor jedoch auf die
Meridianebene des zugehdrigen Photons (siehe Kapitel 2.1). Uberschreitet ein Pho-
ton also die Grenzflache zwischen Wasser und Luft, muss sein Stokes Vektor zunédchst
in die Einfallsebene transformiert werden, anschlieBend kann obiger Formalismus an-
gewandt werden und abschliefend werden die Stokes Vektoren des urspriinglichen
und des reflektierten und transmittierten Photons wieder in ihr Eigensystem transfor-
miert. Der Normalenvektor einer Meridianebene iy, ergibt sich als Kreuzprodukt
der Photonflugrichtung mit der z—Achse; der Normalenvektor 7ig;,¢ auf die Einfalls-
ebene als Kreuzprodukt der Richtung des einfallenden Photons mit der Normale der
Grenzflache. Die Winkel zwischen dem Normalenvektor auf Einfallsebene und den
Normalenvektoren der Meridianebenen definieren die folgenden Rotationswinkel o

— —e

O = aI'CCOS(nEinf : nMer)’
— =g

oy = arCCOS(nEinf ’ nMer)’
— —t,

oy = arCCOS(nEinf'nMer)-

Der Stokes Vektor des einfallenden Photons muss also zunéchst in ein um den Win-
kel o, gedrehtes Koordinatensystem transformiert werden, die Ruicktransformation der
Stokes Vektoren des reflektierten und transmittierten Photons erfolgt mittels einer Ro-
tation des Koordinatensystems um o, beziehungsweise o;. Die bendtigten Transforma-
tionsmatrizen L(o) wurden in Kapitel 2.1.1 eingefiihrt. Die Gleichungen

S; = L(o;)RL(0.),
S, = L(o,)TL(c.) (4.6)

definieren die Stokes Vektoren S des reflektierten und transmittierten Anteils in ihrer
jeweiligen Meridianebene.

4.1.2 Spezialfalle

Die Gleichungen fiir die Transmissions- und Reflektionskoeffizienten (siehe 4.3 und
4.5) sind entartet fir den Fall des senkrechten Einfalls ¢, = J; = 0 der daher gesondert
betrachtet werden muss. Entwickelt man die auftretenden trigonometrischen Funktio-
nen in Potenzreihen und beriicksichtigt dabei jeweils nur das erste Glied: sin(¢)) ~
tan (1) ~ 9 und cos() ~ 1, so folgt fiir senkrechten Einfall:

10 0 0 1 000
_(n=1%*]01 0 0 T — 4n 0100
T (n+1)2[ 00 -1 0 |’ C(n+1)2[ 0010

00 0 -1 0001
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Ein weiterer Fall, der separat betrachtet werden muss, ist die totale interne Reflektion,
die beim Ubergang vom optischen dichteren zum optisch diinneren Medium auftritt,
wenn Licht unter einem Winkel groRer oder gleich dem Grenzwinkel (der Einfalls-
winkel sin(d,) = n, flr den der Transmissionswinkel /2 betrégt ) einféllt. Um die
Miiller Matrix fir die totale Reflektion herzuleiten, werden die Reflektionskoeffizien-
ten (siehe 4.3) wie folgt umgeformt (die bei der totalen internen Reflektion auftretende
evaneszente transmittierte Welle wird hier nicht beriicksichtigt, das hei3t die Muller
Matrix fir die Transmission ist einfach die Nullmatrix):

tan (e — ) _ sin(de) cos(de) — sin(dy) cos(v;)
tan(do + ;) sin(de) cos(Ve) + sin () cos(v)

_n cos(¥e) — \/sm( e) — n? _ exp(—igy) 4.7)

n2 cos(e) + iy/sin?(,) —

=

- _sin(de — 19t) __sin(¥ e)cos( ¢) — cos(Ue) sin(vy)
sin(d. + ;) sin(d,) cos(d) + cos(9e) sin(; )
cos(e) sin? (e ) — n2 _
— — exX —10 ). 48
cos (V) + iy/sin? () — n? p{=sp1) (48)

Setzt man nun 0 = ¢ — ¢, so erhalt man nach einigen Umformungen

(4.9)

196 i 2196 —n?
0 = 2arctan (COS( )y/sin (V) n);

sin? (")

berticksichtigt man noch E,| = rEq, E;1. = r1FE., und die Definition des Stokes
Vektors (siehe Kapitel 2.1) so ergibt sich die Muller Matrix fiir die totale interne Re-
flektion als

10 0 0
01 0 0

R= 0 0 cos(d) —sin(0) |’ (4.10)
0 0 sin(d) cosd

die reflektierte Welle besitzt also die gleiche Amplitude jedoch eine um den Winkel
o verschobene Phase gegentber der einfallenden Welle. Dieser Phasensprung ist nach
4.9 fiir den Grenzwinkel, bei dem die totale Reflektion mit der gewdhnlichen zusam-
menfallt, gleich Null, wéchst dann bis zu einem Maximum von = — 4 arctan(n), das

fur einen Einfallswinkel von 4, = arccos(,/1+ >) erreicht wird und fallt dann wieder,

bis er fiir die streifende Inzidenz den Wert Null erreicht.
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4.2 Modellierung der Oberflache nach Cox und Munk

Die von Cox und Munk aus Photographien der Meeresoberflache [34] abgeleitete
Wahrscheinlichkeitsverteilung fiir das Auftreten einer Fldchennormalen 7z, die einen
Winkel 9, mit der z-Achse einschliel’en [35], wird Ublicherweise in der optischen
Ozeanographie benutzt, um den Einfluss einer vom Wind aufgerauten Wasserober-
flache zu beriicksichtigen

Die zugehdrige Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion p(+J,,) lautet, vernachldssigt man
die Abhéangigkeit von der Windrichtung,:

2 tan (¥,)

P B == oy PP T T

) dv, (4.11)

mit
/ p(0n) d9n =1 und  p(dn) >0,

™

2

wobei o wie folgt von der Windgeschwindigkeit v in m/s abhangt:
o® = 0.003 +0.00512 v £.

Die zugehorige kumulierte Verteilungsfunktion P(¢,,) konnte hier analytisch berech-

net werden:
tan? (0,)

> )

Abb. 4.2: Die Abbildung illustriert die relevanten GroRen beim Auftreffen eines Pho-
tons unter dem Winkel 1, auf eine Flachennormale, die den Winkel 4,, mit
der z-Achse einschlief3t.
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Ohne Modifikation ldsst sich diese Verteilung allerdings nur fur Photonen anwen-
den, die senkrecht (parallel zur z-Achse) auf die Wasseroberflache treffen. Fir Pho-
tonen, die unter einem Winkel 9, # 0 (die also nicht entlang der z-Achse fliegen)
auftreffen, wird eine andere Verteilung von Flachennormalen, ndmlich eine Projektion
der urspriinglichen Cox—Munk Verteilung auf die Ebene senkrecht zur Einfallsrichtung
des Photons wirksam.

Zur Herleitung dieser modifizierten Verteilung ( [36] folgend) stelle man sich eine
Wasseroberflache vor, fir die eine Cox—Munk—Verteilung der Wellennormalen vor-
liegt. Die Projektion einer Facette der GrofRe A dieser Wasseroberfldche auf die Ho-

rizontale (die zy-Ebene) ergibt sich als A = COS‘(“M. Die Normale auf die neue Fa-

cette A zeigt in Richtung der negativen z—Achse (cos(9.) = — cos(¥,)) und somit
ergibt sigh die Projektion von A auf die Ebene senkrecht zur Einfallsrichtung des Pho-

tons als A = A cos(d,) = 2<% Da nun A beliebig war und (nach Voraussetzung)

i o >/ cos(¥n . .
die Wahrscheinlichkeit eine bestimmte Flachennormale zu treffen gleich der Haufig-
keit (p(,)dv,) des Auftretens dieser Flachennormale ist, so ergibt sich 2zl ts(le)
als Projektion der urspriinglichen Cox—Munk—Verteilung auf die Ebene senkrecht zur

Einfallsrichtung des Photons. Dabei gilt fuir den Einfallswinkel (siehe Abbildung 4.2)

cos(de) = 71 = sin(v,) sin(Vy,) cos(Pn — ¢p) + cos(Vy) cos(V,). (4.12)
Der Einfallswinkel 9. soll per Definition € [T, 7] sein, daher gibt es ab einem be-
stimmten Winkel 4, den die Photonflugrichtung mit der z-Achse einschlief3t, (der von
der Windgeschwindigkeit abhangt,) ein kritisches ¢qis = ¢, — ¢,,. Dies beschrénkt den
Wertebereich von ¢qi¢ vom Intervall [0, 27] auf das Intervall [¢5i, (2 — ¢kt Be-
zeichnet G das Gebiet G'(9,,, gaig = Ve € [F, 7)) so folgt fiir die Normierungkonstante

N:
B (V) cos(de)
N= //G cos(?y,) Wndais

Und es ergibt sich schlieBlich die bivariate Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion

p(¥n) cos(de) ) X T
(0, Paigr) Ay ddaig = { Neosto) Do ddaiw = Ve € [5,7] (4.13)

0 : sonst.



Kapitel 5

Im Ozean

In diesem Kapitel werden die im Ozean relevanten Streu— und Absorptionsprozes-
se beschrieben. Die Einleitung gibt einen Uberblick iiber die verschiedenen Wasser-
inhaltsstoffe, die Prozesse, die die Wasserfarbe beeinflussen und ob und in welcher
Naherung sie hier behandelt werden. Es folgen die Miller—Matrizen fir die Streuung
der reinen Wassermolekiile (Einstein-Smoluchowski Streuung) und fir die Streuung
an Wasserinhaltsstoffen (Petzold-Streuung).

5.1 Einleitendes

Die Farbe des Ozeans wird bestimmt durch die Wechselwirkung des einfallenden Lich-
tes mit dem Wasser selbst und den im Wasser geldsten beziehungsweise suspendierten
Substanzen. Der dabei zuriick in die Atmosphére gestreute Anteil ldsst Riickschliisse
uber die Wasserinhaltsstoffe zu. Eines der ersten Experimente hierzu wurde 1865 von
Secchi® im Auftrag Papst Pius IX durchgefiihrt. Secchi beobachtete welche Variablen
Einfluss auf die Sichtbarkeit einer weil’en Scheibe unter Wasser haben. Noch heute
wird die nach ihm benannte Secchi-Scheibe zur Bestimmung der euphotischen Tiefe
von Gewassern genutzt.

Mit Entwicklung der Kolorimetrie und des 1931 eingefiihrten C.I.E.?~Farbstan-
dards (nach dem jede Farbe als gewichtete Summe dreier kiinstlicher Grundfarben
dargestellt werden kann) konnten Farbkoordinaten zur Darstellung verschiedener op-
tischer Wasserklassen 1939 von Karl Kalle benutzt werden. Die erste Klassifikation
verschiedener Wassertypen im Ozean erfolgte 1951 durch Nils Gunnar Jerlov. Er unter-
schied zunéchst drei optische Grundtypen von Wasser; 1964 erweiterte er seine Klas-
sifikation auf fiinf Typen firr den offenen Ozean und neun Typen fur Kiistengewasser.
Seine Einteilung beruhte auf der spektralen Verteilung des Extinktionskoeffizienten, zu
deren Bestimmung komplizierte und aufwendige Messungen durchzufiihren sind. Die
Einteilung stellte sich dadurch fir die operative Nutzung als ungeeignet heraus und die

LAngelo Secchi 1818 — 1878
2Comission International de I’Eclairage

30



5.1. EINLEITENDES 31

Farbe des Ozeans wurde nun zur Klassifikation herangezogen. Die oben erwahnte Me-
thode der Farbbestimmung nach dem C.1.E.-Standard ist jedoch ebenfalls recht kom-
pliziert und so wurde 1969 auf der Konferenz ,,The Colour of the Sea®* eine zweikom-
ponentige Farbklassifikation empfohlen. Dazu wurden der blaue (450 nm) und griine
(520 nm) Spektralbereich ausgewahlt, da dieser zumindest in kiistenfernen Gewéssern
die beste Zuordnung zu unterschiedlichen Chlorophyllkonzentrationen ermaglicht.

Basierend auf Kalles Untersuchungen zur Klassifizierung nach vielen verschiede-
nen Farben hat sich jedoch in den letzten Jahrzehnten die Unterscheidung nach zwei
optischen Klassen, den Gewassern des Typs | und 114 durchgesetzt [37]. Unter Typ
I-Gewadssern sind solche einzuordnen, in denen das Phytoplankton die optischen Ei-
genschaften hauptsachlich bestimmt; die optischen Eigenschaften Typ I1-Gewasser
werden hingegen auch von anderen Substanzen bestimmt.

Nach diesem Exkurs tber die Ozeanfarbe, soll nun von Wasserinhaltsstoffen, die
die Spektralcharakteristik bestimmen, die Rede sein. Prinzipiell lassen sich drei Teil-
chenarten unterscheiden, die im Wasser absorbieren und/ oder streuen: die Wassermo-
lekiile selbst, geloste und suspendierte Materialien. Die wesentlichen gelosten Mate-
rialien im Ozean sind Seesalz und Zerfallsprodukte organischer Materie®. Das Salz
absorbiert nicht im relevanten Spektralbereich (sprich im Sichtbaren und nahen Infra-
roten); die Streuung jedoch ist fur reines Seewasser um etwa 30% groRer als fir rei-
nes Wasser [38]. Die Wassermolekiile selbst verursachen eine geringe Absorption im
kurzwelligen Bereich des sichtbaren Spektrums, die zum roten und nahen infraroten
Bereich stark ansteigt (siehe Abschnitt 6.5). Die tiefblaue Farbe des klaren Ozean-
wassers wird hauptsachlich durch stiarkere Absorption des langwelligen und weitaus
starkere Streuung des kurzwelligen Spektrums an den Wassermolekiilen erzeugt. Die
ebenfalls an den Wassermolekiilen auftretende Raman-Streuung bleibt hier unbertick-
sichtigt. (Der Anteil der Raman-Streuung sinkt zwar mit zunehmender Chlorophyll-
und Schwebstoffkonzentration, sollte aber, wie auch in [39] ausgefiihrt wird, in einer
weiterfuhrenden Arbeit modelliert werden.)

Hauptvertreter der Zerfallsprodukte organischer Materie sind die sogenannten Gelb-
stoffe; sie absorbieren stark im kurzwelligen Bereich des sichtbaren Spektrums. Die
Absorption steigt zu kiirzeren Wellenldngen nahezu exponentiell an, wéhrend sie fir
A > 650 nm gegeniber der Absorption des reinen Wassers vernachlassigbar ist. Das
Auftreten und die Konzentration von Gelbstoff kann an eine hohere Konzentration von
Phytoplankton gekoppelt sein. Die Fluoreszenz durch Gelbstoff wird in der vorliegen-
den Arbeit nicht beriicksichtigt. Einerseits kann die chemische Zusammensetzung der
Gelbstoffe stark variieren, was eine Modellierung der Fluoreszenz erschwert zum an-
deren geht man davon aus, dass sie vernachl&ssigbar ist, sobald sich neben den Gelb-
stoffen noch Schwebstoffe im Wasser finden. Der Gelbstoff geht als reiner Absorber
in die Modellierung ein.

3Die Farbe des Meeres

“Dem englischen entstammend, liest man auch h&ufig von case | und Il Gewassern

°Im chemischen Sinne ist nur das Seesalz geldst. Wasserinhaltsstoffe, die kleiner als 0.45um sind,
werden aber in der Ozeanographie ebenfalls als geldst bezeichnet.
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Schwebstoffe oder auch Seston sind suspendierte Materialien in der Form kleinster
Partikel. Sie beeinflussen sowohl die Absorption als auch die Streuung und finden sich
bevorzugt in den Mundungsgebieten von Fliissen. Im Folgenden sei hier Schwebstoff
als Synonym fir Detritus und mineralische Schwebstoffe zu verstehen, also den An-
teil der Substanzen im Schwebstoff, der sich aus biologischen Zerfallsprodukten und
Sedimenten zusammensetzt. Der Schwebstoffanteil wird in dieser Arbeit durch seine
spektralen Streu— und Absorptionskoeffizienten modelliert.

Phytoplankton (das neben dem Zooplankton den lebenden Anteil der Schwebstof-
fe ausmacht) bezeichnet einzellige Pflanzen, deren Photosynthese der wichtigste Ener-
gieumwandlungsprozel? fiir des erste Glied der Nahrungskette im Ozean ist. Auerdem
spielt das Phytoplankton auch im Kohlenstoffkreislauf eine bedeutende Rolle. Durch
Phytoplankton im Meer wird im Jahr etwa die gleiche Menge Kohlenstoff gebunden
wie an Land [40]. Unter dem Begriff Phytoplankton werden tausende verschiedener
Arten zusammengefasst, deren Form, Grol3e und physiologische Eigenschaften variie-
ren. Die vorliegende Arbeit kann diese Vielfalt nicht berlicksichtigen. Die Veranderung
der blauen in eine griine Farbe bei den Kiistengewdssern ist das Ergebnis der Absorp-
tion durch das Chlorophyll-a, eines von vier Hauptpigmenten des Phytoplanktons. Je
nach Art des Phytoplanktons (und seiner Pigmentzusammensetzung) und des Sedi-
mentanteils kann aber auch eine braune bis rote Farbung des Wassers auftreten. Den
wesentlichen Beitrag zur Absorption des Phytoplanktons verursachen die verschie-
denen Farbpigmente, die entsprechend ihrer stark unterschiedlichen Molekilstruktur
auch unterschiedliche Absorptionsspektren zeigen. So hat das Chlorophyll-a im sicht-
baren Spektralbereich zwei bevorzugte Absorptionsbanden zwischen 400-500 nm und
600-700 nm. In Anlehnung an [41] werden in der vorliegenden Arbeit gemessene Ab-
sorptionsspektren von bei verschiedenen Validationsfahrten in der Deutschen Bucht
genommenen Wasserproben benutzt, um dieser Vielfalt Rechnung zu tragen (siehe Ka-
pitel 6.5). Das Chlorophyll hat bei ~ 685 nm ein etwa 30 nm breites Floureszenzband
in Form einer GaulRkurve. Der entsprechende MERIS—-Kanal bei dieser Wellenldnge
wurde explizit aus der Modellierung ausgenommen: die Fluoreszenz des Chlorophylls
wird nicht berticksichtigt. Neben der Absorption, die sich aus den gemessen Spektren
und einer angenommen Chlorophyll-a Konzentration ergibt, wird noch ein (rein) streu-
ender Anteil in die Modellierung des Phytoplanktons aufgenommen. Dieser Anteil
wird durch die Konzentration eines weil3en Streuers — den Coccolithalen (Kalkflagel-
laten) die in der Nordsee regelméalig vor Norwegen auftreten — bestimmt. Anders als
die in der Nordsee dominierenden Arten Diatomeen (Kieselalgen, die vorwiegend im
Frihjahr auftreten), Dinoflagellaten (Panzeralgen, die vorwiegend im Herbst auftre-
ten) und der Schaumalge Phaecystis hat diese Art durch ihre Kalkschale ein komplett
andersartiges spektrales Streuverhalten und wird aus diesem Grund separat bertick-
sichtigt.

Zusammenfassend wird der Ozean in Anlehnung an [41] durch die Konzentratio-
nen von Schweb- und Gelbstoff, Chlorophyll-a und Coccolithalen (als weilRer Streuer)
gekennzeichnet. Es werden zwei Arten von Wechselwirkungen modelliert: die Streu-
ung und Absorption durch das Salzwasser und die Streuung und Absorption an den
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(als ein Wechselwirkungspartner aufgefasster) eben genannten Inhaltsstoffen — die
Konzentration der jeweiligen Inhaltsstoffe bestimmt die Quantitét von Absorption und
Streuung, nicht aber die Art der Streuung. Nicht beriicksichtigt bleiben jegliche Arten
inelastischer Prozesse, als da wéren: die Raman—Streuung des Wassers und die Fluo-
reszenz von Gelbstoff und Chlorophyll-a. Auch wird angenommen, dass der Grund
des Ozeans keine Auswirkung auf die Farbe des Ozeans hat. Eine mégliche Schaum-
bedeckung der Wasseroberfldche bleibt ebenfalls unberiicksichtigt.

Die folgenden zwei Abschnitte widmen sich den Muller—Matrizen der genannten
Streuprozesse; in Abschnitt 6.5 findet sich die Beschreibung der Implementierung des
Ozean—Modells in das Monte—Carlo—Programm.

5.2 Einstein-Smoluchowski Streuung

Das reine Wasser zeigt im wesentlichen nur Absorption, die durch ihr Minimum bei
475 nm fir die tiefblaue Farbe verantwortlich ist. Die Streuung des reinen Wassers
ist wesentlich geringer. Diese Einstein—-Smoluchowski-Streuung® wird durch die in
Abschnitt 3.2 angegebene Muller—-Matrix fur Rayleigh—Streuung beschrieben. Im Ge-
gensatz zu Rayleigh wird nicht die Streuung an Teilchen betrachtet deren Grolie viel
kleiner als die Wellenlénge des eingestrahlten Lichtes ist; auftretende Dichtefluktatio-
nen der Wassermolekiile erzeugen Fluktuationen des Brechungsindexes des Wassers,
die wiederum die Streuung verursachen [42]. Der Depolarisierungsfaktor d fir die
Streuung an Ozeanwasser betrdgt d = 0.09

5.3 Petzold Streuung

Aus den Konzentrationen der Wasserinhaltsstoffe Schweb- und Gelbstoff, Chlorophyli
und dem weiRen Streuer folgen ein Gesamtstreu— (durch Schwebstoff und den wei-
Re Streuer) und ein Gesamtabsorptionskoeffizient (durch Schweb— und Gelbstoff und
Chlorophyll) (siehe Abschnitt 6.5). Die Miller Matrix fiir die Absorption ist trivi-
al durch diese Koeffizienten bestimmt. Im folgenden soll die Muller-Matrix fir die
Streuung an den Wasserinhaltsstoffen beschrieben werden.

Im Jahr 1972 veroffentlichte Theodore James Petzold Messungen von Streufunk-
tionen verschiedener Wasserkorper [43]. Die Messungen wurden im offenen Ozean,
in Kiistengewdsser und in einem Hafenbecken durchgefiihrt. Die Form dieser drei ver-
schiedenen Streufunktionen zeigt, trotz der sehr unterschiedlichen Streukoeffizienten,
groBe Ahnlichkeit, so dass es nahe lag aus ihnen eine typische Phasenfunktion fiir
die Streuung an den Wasserinhaltsstoffen abzuleiten, die noch heute vielféltig zur An-
wendung kommt. Dazu wurde von den gemessenen Streufunktionen die Streufunktion
des reinen Salzwassers abgezogen. Bestimmt man dann noch den Streukoeffizienten

5Albert Einstein 1879 — 1955
Marian von Smoluchowski 1872 — 1917
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der Wasserinhaltsstoffe (indem man wiederum von den gemessenen Gesamtstreukoef-
fizienten jeweils den des reinen Salzwassers abzieht), so lassen sich auf diese Weise
drei Phasenfunktionen fiir die Streuung an den Inhaltsstoffen berechnen, von denen
dann noch der Mittelwert gebildet wurde [44]. Die zu dieser Phasenfunktion gehorige
Streuung wird hier als Petzold—Streuung bezeichnet.

Spatere Messungen der Ubrigen Matrixelemente der Miiller—Matrix, zeigten dass
diese von der Form

my1 My 0 0

Mis Moy 0 0
0 0 mg3 O
0 0 0 mss

Mp(0) = (5.1)

ist [45]. Es konnte gezeigt werden, dass die Matrixelemente in analytischer Form als
Funktion des Streuwinkels # angegeben werden kdnnen [46]:

0.66 sin2(6)

mia(f) = — 1+ 0.66 cos2(f)’
0.66(1 + cos?(6 — 6;))
0) =
maz(0) 1+ 0.66 cos?(0 — 6p) ’
2+ 0.66 cos(0)
_ 2
ma3(0) 1+ 0.66 cos2(6)’ °

dabei entspricht der Faktor 0.66 dem Grad der Polarisation bei # = 90° fir die Streu-
ung von anfangs unpolarisiertem Licht an reinem Seewasser; der Winkel 8, = 0.25rad
beruicksichtigt die gemessene ( [45]) Verschiebung des Minimums der Funktion 1., ()
vom Wert § = 90°.

Dies ist die Muller—Matrix, wie sie fir die Streuung an den Inhaltsstoffen benutzt
wird. Das m;—Element (die Phasenfunktion) findet sich in tabellarischer Form in Ka-
pitel 6.5.



Kapitel 6

Das Monte-Carlo-Programm

6.1 Einleitendes

Als Monte—Carlo—Methoden werden Methoden bezeichnet, die Probleme determinis-
tischer oder stochastischer Natur mit Hilfe von Zufallszahlen I6sen [47]. Ein histori-
sches Beispiel fiir die Anwendung von Monte—Carlo—Methoden ist Buffons! Nadel.
Eine Nadel der Lange ! wird willkiirlich auf eine Flache mit gleich weit voneinander
entfernten parallelen Geraden geworfen, mit einem Abstand / zwischen den Geraden.
Man kann zeigen, dass die Haufigkeit p = k/n fur k£ = Zahl der Ereignisse, in denen
die Nadel eine der Geraden trifft, bei insgesamt n Versuchen im Mittel 2/ ist. Die-
ses Experiment rief seinerzeit viele Diskussionen zwischen Mathematikern hervor und
brachte das Verstandnis von Wahrscheinlichkeiten voran [48].

Ein weiteres friihes Anwendungsbeispiel ist die Entdeckung der ¢—\erteilung mit-
tels mathematischer und empirischer Arbeiten mit Zufallszahlen durch Gosset? in der
Guinness—Brauerei in Dublin. Er erfand den ¢—Test fir kleine Stichprobenmengen zur
Qualitatskontrolle wéahrend des Brauens.

Der wirkliche Nutzen der Monte—Carlo—Methode als wissenschaftliches Werkzeug
stammt jedoch aus der Entwicklungszeit der Atombombe wahrend des I1. Weltkrieges.
Dabei wurden direkte Simulationen der Neutronen-Diffusion in spaltbarem Material
durchgefuhrt. Auf diese Zeit geht auch der Name Monte—Carlo zuriick, der von Me-
tropolis® (inspiriert durch Ulams* Interesse am Pokerspiel) kreiert wurde. Der Name
bezieht sich auf die Ahnlichkeit solch statistischer Simulationen mit einem Gliicksspiel
und wurde nach der Hauptstadt Monacos, dem Zentrum des Spielens, benannt.

Ulam und von Neumann® benutzten schon damals das sogenannte ,,Russische Rou-
lette” und die ,,splitting“—Methode. Eine systematische Entwicklung dieser Methoden

1Graf Georges Louis Leclerc du Buffon 1701-1788
2William Sealey Gosset 1876-1937

3Nicholas Constantine Metropolis 1915-1999
4Stanislaw Marcin Ulam 1909-1984

5John von Neumann 1903-1957
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folgte um 1948. Zur selben Zeit wurde die Monte—Carlo—Methode benutzt, um Eigen-
werte der Schrodingergleichung zu schéatzen.

Die Grundidee der Monte—Carlo—Methode ist die Folgende: gegeben sei ein Sys-
tem (ein physikalisches oder mathematisches), das sich durch Wahrscheinlichkeits-
dichtefunktionen beschreiben ldsst. Es werden nun zuféllig Zahlen erzeugt, deren mitt-
lere Verteilung eben diesen Wahrscheinlichkeitsdichten entspricht. Mit Hilfe dieser
Zufallszahlen werden dann Schatzwerte fur die interessierenden Observablen berech-
net. Bei vielen Aufgaben, zu der auch die hier behandelte gehort, ist es weiterhin
maoglich zusétzlich zu den geschéatzten Observablen eine Schétzung des statistischen
Fehlers, der Varianz, mitzuberechnen. So ist es moglich abzuschétzen, wie viele Zu-
fallszahlen notig sind, um eine vorgegebene statistische Genauigkeit zu erreichen.

An dieser Stelle sei kurz beschrieben, wie man Zufallszahlen wirfelt, deren Ver-
teilung einer gegebenen Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion entspricht. Sei p(x) solch
eine Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion:

p(x) >0 und /_oo p(x) de = 1.

Dann gilt fir # < oo auch
r= / p(z) dz mit r €[0,1).

Ist nun r eine gleichverteilte Zufallszahl® aus dem Intervall [0, 1), so kann entweder
analytisch oder numerisch nach dem zugehorigen z aufgelost werden — per Defini-
tion sind dann die Z gemaR p(z) verteilt. Handelt es sich bei der gegebenen Wahr-
scheinlichkeitsdichtefunktion um eine bivariate Verteilung p(x, y) kann dieses Sche-
ma nicht angewandt werden. Ist jedoch eine zweite Verteilung p(z,y) gegeben, die
sich als Produkt zweier univariater Verteilungen schreiben l&sst p(z,y) = g(z)h(y),
so kann obiges Verfahren fur diese univariaten Verteilungen genutzt werden. Fir den
Erwartungswert einer Funktion f(z, y) bezuglich p(x, y) gilt dann

(Flay) = [ I.y) pla.y) dedy
_ R G
() = [ )

p(z,y) dx dy. (6.1)

Der Strahlungstransport im gekoppelten System Atmosphare—Ozean ldsst sich ma-
thematisch durch eine Integro-Differentialgleichung beschreiben. Im Jahre 1931 zeig-
te Kolmogorov’ die Verbindung zwischen Markov-Prozessen und einer bestimmten
Klasse von Integro-Differentialgleichungen. Zu dieser Klasse gehort auch die Strah-
lungstransportgleichung [49].

®1n fast jeder Programmiersprache sind bereits Algorithmen implementiert, die gleich- und normal-
verteilte Pseudozufallszahlen generieren.
"Andrei Nikolaevich Kolmogorov 1903-1987
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Als einen stochastischen Prozess bezeichnet man eine zeitabhangige Zufallsvaria-
ble X (¢); die Zeit ¢t kann dabei entweder kontinuierlich verlaufen oder diskretisiert
sein. Im Folgenden sei die Zeit als diskretisiert vorausgesetzt. Betrachtet wird also ei-
ne Folge von Zufallsvariablen X, , ..., X;., .... Eine Realisierung eines stochastischen
Prozesses ist eine Trajektorie z(¢) im Falle kontinuierlicher Zeit, beziehungsweise ei-
ne Folge xz;,,.. im diskreten Fall. Die Dichtefunktionen p,. (z) konnen fir alle X,
verschieden sein. Sei

D1 (':Uv tl) - pti (':U)
Ein stochastischer Prozess ist ein Markowscher, wenn

pn(xna tn|xn—17 tn—l; wy I1, tl) = P2 (ll’n, tn|xn—17 tn—l)

gilt. Diese sogenannte Markow—Bedingung besagt, dass die Ubergangswahrschein-
lichkeit ps(zy,, ty|Tn_1, tn_1) VON 2,1 Nach z,, im Zeitintervall ¢,,_; bis ¢,, unabhéngig
von der Vergangenheit ist, also unabhéngig davon, auf welchem Wege der Zustand
z,_1 eingenommen wurde. Ein Markow-Prozess dessen Ubergangswahrscheinlich-
keit nur von Zeitdifferenzen abhangt, heil3t homogen oder stationar im weiteren Sinne.
Hangt zusétzlich p,(z,¢) nicht von der Zeit ab, so heilt der Prozess stationdr oder
préaziser stationdr im strengen Sinne. (Der Strahlungstransportgleichung entspricht ein
solcher im strengen Sinne stationdrer Markowscher—Prozess.) Ein Markow-Prozess
lasst sich folglich vollstandig durch die zwei Funktionen p; (z, t) und po(za, ta|2y, t1)
oder dquivalent durch ps (x5, t2; 1, t1) beschreiben (nach [50]).

AbschlieBend sollen nun noch kurz Vor— und Nachteile der Monte—Carlo—-Methode
diskutiert werden. Vorteile der Methode sind: sie ist leicht begreifbar und instruktiv.
Sie ist des weiteren vielfaltig anwendbar, leicht zu programmieren und eignet sich
per Konstruktion zum Parallelisieren. Komplizierte dreidimensionale Randbedingun-
gen kdnnen einfach implementiert werden. Andererseits kann sie sehr ineffizient sein,
jedoch gibt es einige Moglichkeiten die Effizienz zu erhdhen (einige werden im fol-
genden Abschnitt 6.2 vorgestellt). Unvermeidbar ist auch der statistische Fehler der
berechneten Observablen.

6.2 Der Prozessierungszyklus eines Photons

In diesem Abschnitt soll die Realisierung der Monte—Carlo—Methode zur Losung der
Strahlungstransportgleichung skizziert werden. Schon seit langem werden Monte—-
Carlo Rechnungen fir dieses Problem herangezogen, so zum Beispiel in [51] und [52].

Fur der vorliegenden Arbeit wurde in Anlehnung an [53] ein Monte-Carlo Pro-
gramm geschrieben. Als wesentliche Neuerungen sind die objektorientierte Program-
mierweise, die Beriicksichtigung der Polarisation und die Berlicksichtigung der Kopp-
lung zwischen Atmosphére und Ozean zu nennen. Zusétzlich wurde es um die Me-
thoden des Russischen Roulettes und der Bedeutungspriifung (siehe Abschnitt 6.2.4)
erweitert.
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Abb. 6.1: Gezeigt ist das Verhaltnis der direkten Wege in einem sphérischen o, und
einem planparallen o, Modell der Atmosphare in Abhéngigkeit des Son-
nenzenitwinkels 6 (in Grad).

Das Ablaufschema in diesem Monte—Carlo—Programm ist folgendes: Photonen
werden entsprechend den Randbedingungen gestartet. Ihre rdaumliche Startposition
Z = (z,y, z) liegt auBerhalb der Atmosphdre und ist durch die optische Dicke der At-
mosphére 7 durch # = (0,0, —(7+¢)) gegeben (positive Werte der z—Komponente des
Ortes entsprechen also Positionen im Wasser, negative optische Dicken Positionen in
der Atmosphare). Die rdumlichen Koordinaten werden folglich in einem rechtshéandi-
gen Koordinatensystem abgelesen, dessen z—Achse von der Atmosphare hin zum Ozean
zeigt.

Bei der Berechnung der Positionen wird von einem planparallelen System Atmo-
sphdre—Ozean ausgegangen, das heil3t die Krimmung der Erdoberflache bleibt der
Einfachheit halber unberticksichtigt. Bezeichnet o, die direkte Weglénge (in km) ei-
nes Photon, das mit einem Winkel s in die 50 km dicke Atmosphdre eindringt in
einem spharischen Modell der Erde und analog o, den Weg in einer planparallelen
Atmosphare, so gilt

2
o, = Ry (\j 1- g—% sin?(fg) — g—? COS(GS)) :

Ry — Ry
cos(fs) ’

O'p -

mit dem Erdradius Ry = 6370 km und 12; = 6420 km dem Radius der Erde mit einer
50 km dicken Atmosphére.

Abbildung 6.1 zeigt das Verhéltnis dieser beider Wegldngen — die Vernachléssi-
gung der Erdkrimmung ist fiir Sonnenstande bis 5 = 60° gerechtfertigt.
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Abb. 6.2: Schematische Darstellung des Prozessierungszyklus eines Photons.
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Die Flugrichtung + der Photonen ergibt sich aus dem aktuellen Sonnenstand?® (in
spharischen Koordinaten gegeben durch (s, ¢s)) als 7 = (r,, 7, 7,) = (sin s cos ¢s,
sin fs sin ¢, cos s ). Der anfangliche Stokes— oder Gewichtsvektor S = (I,Q,U, V) =
(S, S, S3,.5,) entspricht dem unpolarisierten Lichtes S = (1,0,0,0).

Aus der anfanglichen Flugrichtung der Photonen folgt, dass die Sonne als punkt-
formige Quelle modelliert wird. Die Sonne ist zwar von der Erde aus gesehen eine
Scheibe mit Offnungswinkel a & 0.27°, jedoch ist der effektive Offnungswinkel noch
kleiner, da die Verteilung der Strahlungsintensitdt keineswegs gleichméRig tber die
Scheibe ist, sondern vielmehr zum Rand abgeschwécht ist (siehe [54]). Der kleine
Offnungswinkel und die Schwierigkeit Photonen anhand der gemessen Intensitétsver-
teilung zu starten, rechtfertigen das Modell einer punktformigen Quelle.

Nach dem Start eines Photons erfolgen nun zyklisch die folgenden Prozesse: das
Photon wird rdumlich um den Weg Az bewegt, wird detektiert und wechselwirkt
(Streuung und Absorption) anschlieBend mit einem der moglichen Partner (siehe Ab-
bildung 6.2). Die Prozesse sollen nun im Detail besprochen werden.

6.2.1 Das Photon bewegen

Die rdumlichen Koordinaten des Photons werden in Einheiten der optischen Dicke
ausgedrickt. Das Photon wird nun wie folgt zum néchsten Wechselwirkungspunkt be-
wegt. Die Wahrscheinlichkeit, einer Wechselwirkung zwischen der optischen Dicke 7
und 7 + dr ist gegeben durch

p(T)dr = exp(—T1)dr

[49]. Daraus folgt (siehe Abschnitt 6.1)

r= /T exp(—7)dr =1 —exp(—7')
0

und
7' =—In(l—r).

Ist nun r eine gleichverteilte Zufallszahl mit 0 < r < 1, so folgt die neue Photonposi-
tion

' =r+77 (6.2)
Tritt hierbei ein Vorzeichenwechsel in der z—Komponente der Photonposition auf, so
hat das Photon die Grenzflache zwischen der Atmosphére und dem Ozean tberschrit-
ten. In diesem Fall wird das urspriingliche Photon vernichtet und statt seiner werden
ein reflektiertes und ein transmittiertes Photon gestartet. Dieser Vorgang wird im Detail
in Abschnitt 6.4 behandelt.

8Der Zenitwinkel des Sonnenstandes wurde wahrend der Massenproduktion zwischen 10 © und 50°
variiert, der Azimutwinkel betrug stets 0°.
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6.2.2 Detektieren des Photons

\or der Wechselwirkung wird das Photon zunéchst gegebenenfalls detektiert. Ein De-
tektor befindet sich dabei in einer vorgegeben optische Dicke in der Atmosphére oder
im Ozean und detektiert entweder nur Photonen, die aufwarts (Richtung Satellit, Son-
ne) oder abwarts fliegen. Nachdem das Photon bewegt wurde, wird tberpriift, ob es
dabei einen Detektor passierte, der auf Photonen der aktuellen Photonflugrichtung
ausgerichtet ist. Ist dies der Fall, so werden allen Photoneigenschaften registriert, die
benotigt werden, um nach Beendigung des Laufes die interessierenden Observablen
berechnen zu kdnnen. Zu diesem Zwecke wird der Detektor, der eine halboffene zwei-

Tdet

Abb. 6.3: Schematische Darstellung der Detektion eines Photons. Das Photon wurde
im vorherigen Schritt von 7, in Richtung 7" nach 7, bewegt; zwischen die-
sen beiden Positionen befindet sich ein Detektor. Der Detektor in diesem
Beispiel ist dquidistant in ¢ und 6 unterteilt.

dimensionale Einheits—Halbsphére darstellt, in p x ¢ Sektoren unterteilt, dabei ist p die
Anzahl der Langenkreise (aquidistant in ¢) und ¢ die Anzahl der Breitenkreise (dabeli
ist frei wahlbar, ob diese dquidistant in # oder in cos ¢ angelegt werden); zusétzlich
kann noch ein separater Polkappendetektor mit wéhlbarem Offnungswinkel o ange-
legt sein. In Abhdngigkeit der Photonflugrichtung 7 wird der Sektor des Detektors
ausgewahlt, der den DurchstoRungspunkt des (Einheitsvektors) der Photonflugrich-
tung enthélt (siehe Abbildung 6.3). Ein angesprochener Sektor addiert die folgenden
Photoneigenschaften fir eintreffende Photonen auf:

S, > s Y Z( J ) . mit i =1,2,3,4.
j=1

?
ot joicosty = \cosO,
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Dabei lauft die Summation uber die Anzahl der in einem Sektor detektierten Photo-
nen n, die Komponenten S; bezeichnen die vier Komponenten des Stokes— oder Ge-
wichtsvektors und 6, ist die z—Komponente der Flugrichtung des jeweils detektierten
Photons. Nach Beendigung eines Laufes lassen sich damit folgende GroRen berech-
nen [55] (hier nur beispielhaft angefiihrt furr die erste Komponente des Stokes—\ektors,
fur die Gbrigen Komponenten gilt mutatis mutandis; der Grad der (linearen, zirkuldren)
Polarisation kann anschlieRend ebenfalls gemalR seiner Definition berechnet werden):

Strahldichte [ L0 _ B~ 5 0
(s ) 0.0) = NA jzjlcosep (6:9),
- w B "~
Strahlungsflussdichte [ "] E = ~ 92 > S5i1(0,9),
o \j=1

: Ef nS;
skalare Strahlungsflussdichte [—2—] E, = WdZ(Z . )(9,¢).
6.0

nmm? iocos by
(6.3)

In obigen Gleichungen ist £ die abwartsgerichtete Strahlungsflussdichte, die von der
Sonne kommt, N ist die Gesamtanzahl der gestarteten Photonen. Der Index j lauft
wiederum Uber die Anzahl der in den jeweiligen Sektoren gelandeten Photonen, die
Summation uber 6, ¢ bei der Berechnung der Strahlungsflussdichten lauft dabei von ¢
und p, sprich Uber alle Sektoren eines Detektors (per Definition handelt es sich also
entweder um abwarts— oder um aufwaértsgerichtete Strahlungsflussdichten). Bei der
Berechnung der richtungsabhéngigen Strahldichten muss zusétzlich noch durch die
Sektorengrofe A geteilt werden, dabei gilt A = 27(cos #;_1 — cos #;) /p im Falle einer
in 9 &quidistanten Partitionierung (der Ausdruck vereinfacht sich zu A = 2« /(pt) im
Falle einer in cos 6 dquidistanten Partitionierung).

Wie schon in der Einleitung 6.1 angesprochen ist es ebenfalls mdglich eine Schét-
zung der Varianz der Observablen zu berechnen. Sei O eine Observable, die sich aus
den Summen von Gewichten (oder aus den Summen von Funktionen in den Gewich-
ten) berechnet O = -7, z;. Die Varianz dieser Summe o2 ist dann gegeben durch

0 = (n)o2 + o, (z)?
[56] (( ) steht hier flr den Erwartungswert einer GrofRe). Nimmt man nun fir n eine
Binomial-Verteilung mit kleiner Wahrscheinlichkeit an (was sicherlich fir aus dem
Wasser austretende StrahlgrofRen eine gerechtfertigte Annahme ist), so gilt (n) = n ~
o, und deshalb auch

o5 = (n)as + on(z)?
= n %z;xf — <x)2> + n{zr)? = ;xf —n(z)? + n(z)?
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Der statistische Fehler der Observablen O kann folglich durch />°" , 27 abgeschatzt
werden.

6.2.3 Wechselwirkung des Photons mit einem Teilchen

Nachdem das Photon bewegt und detektiert wurde erfolgt anschlieRend eine Wechsel-
wirkung. Abhéngig von der aktuellen z—Komponente der Position des Photons wird
zundchst einer der moglichen Wechselwirkungspartner ausgewahlt. Im Monte—Carlo—
Programm bestehen sowohl der Ozean als auch die Atmosphére aus vertikalen Schich-
ten gleicher Dicke (in [km]). Jede dieser Schichten ist durch ihre rdumliche Position
in Einheiten der optischen Dicke, die in dieser Schicht vertretenden Wechselwirkungs-
partner und deren Extinktionskoeffizienten gekennzeichnet. Die Extinktionskoeffizi-
enten der + moglichen Wechselwirkungspartner werden wie folgt in einem Vektor an-
gelegt

&= 10, C1 ’C1+02?

CITI ax CITI ax

i
o 1]y Mit e = > €.
n=1

Nun wird eine gleichverteilte Zufallszahl » mit 0 < r < 1 gewdrfelt und mittels
eines bindren Suchalgorithmus der zugehdrige Wechselwirkungspartner ausgewahilt.
Nun folgen Absorption und Streuung an diesem Wechselwirkungspartner (handelt es
sich um einen reinen Absorber, so wird eine triviale Streuung (Streuwinkel Null, keine
Anderung des Gewichtsvektors) vorgenommen, im Falle eines reinen Streuers erfolgt
eine Absorption mit einem Absorptionskoeffizient von Null). Um das Photon zu streu-
en, wird ein Streuwinkel 8 € [0, 7] anhand der Phasenfunktion (dem m;—Element
der Muller—Matrix) gewirfelt. In einigen Fallen (Rayleigh— (siehe Abschnitt 3.2) und
Henyey-Greenstein—Streuung) kann die Phasenfunktion analytisch integriert werden,
bei anderen Streuern wird die kumulierte Phasenfunktion numerisch berechnet und
eine gewdrfelte gleichverteilte Zufallszahl benutzt, um einen Streuwinkel festzulegen
(siehe Abschnitt 6.1); der azimutale Streuwinkel ¢ wird gleichverteilt aus dem Inter-
vall [0, 27) gewdirfelt. Zur Berechnung der Flugrichtung des gestreuten Photons, stelle
man sich vor, dass die Richtung des einfallenden Photons mit der x—Achse eines Koor-
dinatensystems K’ zusammenfalle. Dazu miissen Vektoren des urspriingliche Koordi-
natensystem K um einen Winkel ¢ in der zy—Ebene gedreht und anschlieend um den
Winkel 5 — @ in der xz—Ebene gedreht werden. Dies leistet die Transformationsmatrix
A

sinff 0 cosé cos¢ sing 0

A = 0 1 0 —sing cos¢p 0

—cosf 0 sinf 0 0 1
sin 6 cos ¢ sinflsin¢g cosf

= —sin ¢ cos ¢ 0

—cosflcos¢p —cosfsing sinf
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wobei noch cos(§ — ) = —sin(—f) = sinf und sin(3 — #) = cos(—0) = cosf
ausgenutzt wurde. Im Koordinatensystem K’ lautet die Flugrichtung des gestreuten
Photons 7, = (cos#,sin f cos ¢, sin 0 sin ¢). Mittels 7, = AT7! folgt nach einigen
Umformungen

Tpe COSH — %(ryecosqﬁ—i—rmrzesin@
Txa ze
( Tya ) = | ryecost + - Sllriiﬁ_e (rpecos g —ryer.esing) | . (6.4)

Tza.
r,eco86 4+ /1 — 12 sinfsin ¢

Das Wirfeln eines Streuwinkels # anhand der Phasenfunktion und das gleichver-
teilte Wiirfeln eines azimutalen Streuwinkels ¢ aus dem Intervall [0, 27) stellt eine
Vereinfachung dar. Wird die Polarisation mitberiicksichtigt, so muss Gleichung 2.7
herangezogen werden und folglich missten die Winkel anhand der Funktion

p(0,0.) = mul +ms (Qcos(—20,) + Usin(—20,)) +
mas (U cos(—20,) — Qsin(—20)) + mV

beziehungsweise

p(0,¢) = myl +mis (Q cos(—2arccos(sin ¢) + U sin(—2 arccos(sin ¢)) +
mas (U cos(—2 arccos(sin ¢) — @ sin(—2 arccos(sin ¢)) + my4V,
(6.5)

gewirfelt werden. Zur Herleitung von Gleichung 6.5 wurde die Beziehung cos o, =
sin ¢ ausgenutzt, die sich ergibt, wenn man nach Gleichung 6.4

cosly = T,,=r1,0c080+ /1 — 12 sinfsin¢

= cos ¥, cosf + sin i, sin O sin ¢

beachtet und diesen Ausdruck in die Definition fur o, (siehe Gleichung 2.6) einsetzt.
Gleichung 6.5 definiert eine bivariate Phasenfunktion in # und (; dies verdeutlicht den
Grund, warum die Polarisation mitberiicksichtigt werden muss, um korrekte Losungen
der Strahlungstransportgleichung zu erhalten.

Unter Verwendung von Gleichung 6.1 folgt mit p(z,y) = p(6, ¢) und p(z,y) =
p(#) = mq; der Gewichtsvektor des gestreuten Photons

S, = L(—0,)M(0)L(—0.)S, (6.6)

wobei M = mLHM auch als reduzierte Mller—Matrix bezeichnet wird.

Nach Wirfeln des Streuwinkels ¢ wird die zugehorige reduzierte Miller—-Matrix
entweder analytisch berechnet (Petzold—, Rayleigh— oder Henyey—Greenstein—Streu-
ung) oder in tabellierten Werten nachgeschlagen (fiir Mie— oder Zirrus—Streuung). Die
Berechnung der Drehwinkel o, und o, erfolgt anhand Gleichung 2.6.
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Bei der Absorption erfolgt lediglich eine Anderung des Gewichtsvektors. Dieser
wird mit der Einfach-Streu-Albedo wy = % (b ist der Streukoeffizient und ¢ der Extink-
tionskoeffizient des Wechselwirkungspartners) multipliziert:

S’ = wS. (6.7)

Das Photon wird also bei einer Absorption nicht vernichtet, sein Gewichtsvektor re-
duziert sich lediglich (wodurch die Effizienz der Monte—Carlo—Rechnungen erhoht
wird). Die Vorgehensweise wird verstandlich, interpretiert man das Photon nicht als
ein Einzelnes sondern als ein Ensemble ununterscheidbarer Photonen.

6.2.4 Russisches Roulette und Bedeutungsprtfung

Nach erfolgter Wechselwirkung kann der Gewichtsvektor (genauer gesagt wird dessen
erste Komponente (im Folgenden Gewicht) inspiziert) sehr klein geworden sein (bei-
spielsweise durch mehrfache Absorption). Ab einer gewissen Gewichtsgrofie macht es
keinen Sinn mehr solche Photonen weiter zu verfolgen, da der Verwaltungsaufwand
sehr hoch ist, die mégliche Anderungen an den Observablen durch dieses Photon je-
doch nur noch geringfugig ist. Aus diesem Grund wird nach jeder Absorption uber-
pruft, ob das Gewicht eine vorgegebene Schwelle s unterschritten hat; ist dies der Fall,
so wird Russisches Roulette gespielt: Es wird eine gleichverteilte Zufallszahl r aus
dem Intervall [0, 1) gewdrfelt. Ist » > 1/ mit vorgegebenem, festem z € N z > 1,
wird das Photon terminiert, das heifl3t der Gewichtsvektor wird zum Nullvektor und das
Photon wird nicht weiterverfolgt. Im Gegenzug wird im Falle » < 1/z der Gewichts-
vektor mit z multipliziert; eines von = Photonen ,,liberlebt“ das Russische Roulette und
hat anschliel3end einen um den Faktor x groReren Gewichtsvektor — die Gesamtener-
gie ist im Mittel erhalten. Der Schwellwert des Gewichtes kann dabei eine feste kleine
Zahl sein oder, wie auch in diesem Monte—Carlo, vom Medium in dem sich die Photo-
nen bewegen abhdngen. In der vorliegenden Arbeit ist die kritische Observable die das
Wasser verlassende Strahldichte. Darum wird das Russische Roulette so gespielt, dass
die Photonen im Mittel finf Streu— und Absorptionsvorgdnge im Wasser tberleben.
Ist die Einfach—Streu—Albedo des Ozeans (reines Meerwasser und Konstituenten) wy,
so wird der Schwellwert s zu

0.05  firw? > 0.05
s ={ 0.00001 fir w3 < 0.0001 (6.8)
wp sonst

festgelegt. Der Wert von x wurde auf 10 gesetzt.

Ist das Photongewicht nach erfolgter Wechselwirkung (und mdglicherweise erfolg-
tem Russischen Roulette) ein ausreichend grofRer Gewichtsvektor, um weiter verfolgt
zu werden, so wird das Photon, bevor es im ndchsten Schritt wieder bewegt wird, einer
sogenannten Bedeutungspriifung unterzogen®. Die Bedeutungspriifung ist eine Metho-
de, um die Effizienz eines Monte—Carlo—Laufes zu erhthen. Gibt es in einem mit der

%in der englischsprachigen Literatur als Importance Sampling bezeichnet
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Monte—Carlo—Methode l6sbarem Problem eine Observable, die zwar von Interesse ist,
zu deren Berechnung aber nur sehr wenige der gestarteten Photonen beitragen (wie hier
die Observablen, die aus der das Wasser verlassenden Strahlung berechnet werden), so
macht es Sinn, jene Photonen, die zur kritischen Observablen beitragen kdnnten, zu
vervielféaltigen. Darum wird nach jeder Wechselwirkung tberpriift, ob das Photon ein
solches ist, das sich im Wasser befindet und sich Richtung Grenzflache bewegt. Ist
diese Bedingung erstmals fir ein Photon erfullt, so werden n—Kopien (mit n = 10
im hier behandelten Problem) dieses Photons erzeugt, die in allen Eigenschaften dem
Original entsprechen, nur der Gewichtsvektor wird aus Griinden der Energieerhaltung
auf g’ = %g? gesetzt. AnschlieRend wird das Original-Photon vernichtet. Die Bedeu-
tungsprufung wird fur jedes Photon nur einmal angewendet. Die Methode erhoht die
Wahrscheinlichkeit ein Photon, das zur kritischen Observablen beitragen kdnnte, zu
detektieren.

6.2.5 Beendigung eines Monte—-Carlo-Laufes

In einem Monte—Carlo—Lauf wird jeweils nur ein Photon gestartet (aus dem maoglicher-
weise durch den Ubergang von einem Medium in das andere oder durch Bedeutungs-
prifung n Kopien entstehen) und so lange verfolgt, bis es terminiert wurde. Dies kann
einerseits beim Russischen Roulette passieren oder nach dem Bewegen des Photons.
Uberschreitet die z—Komponente der Position eine der vorgegeben optischen Dicken
der beiden Medien Atmosphare oder Wasser (die optische Dicke der beiden Medi-
en hangt von den Konzentrationen der in ihnen vorhandenen Konstituenten ab; auch
das Wasser wird nicht als unendlich tief angenommen) so kann nach Definition keine
weitere Wechselwirkung erfolgen; das Photon wird eventuell ein letztes mal detektiert
und dann nicht weiter verfolgt. Erst dann wird das néchste Photon gestartet, bis zum
schlielilich letzten Photon.

Im Monte—Carlo—-Programm sind bisher drei verschiedene Abbruchkriterien im-
plementiert. Eine Moglichkeit ist einen Monte—Carlo—Lauf mit einer vorher angege-
benen Anzahl N von Photonen, die gestartet werden sollen, durchzufihren. Soll fir
mehrere Wellenldngen gerechnet werden, so wird bei jeder der Wellenldngen diese
feste Zahl von Photonen prozessiert. Die zweite Moglichkeit besteht darin eine Lauf-
zeit ¢ fur das Programm vorzugeben. Fir jede der n Wellenldngen steht dann die Zeit
t/n zur Verfiigung, um Photonen zu prozessieren. Diese beiden Mdglichkeiten haben
den Nachteil, dass sie nicht sensitiv beziiglich der optischen Eigenschaften der Me-
dien, in denen sich die Photonen bewegen, sind und dass die Abbruchbedingungen
fur alle Wellenldngen gleich sind. Fur die Atmosphéarenkorrektur ist aber, wie schon
erwahnt, die das Wasser verlassende Strahlung die kritische Observable. Diese Strah-
lung kann im kurzwelligen Bereich noch einen relativ grolRen Anteil ausmachen, im
Roten und nahen Infraroten kann sie jedoch je nach Zusammensetzung des Wassers
verschwindend klein sein. Aus diesem Grund wurde eine dritte Abbruchsmoglichkeit
implementiert: der Benutzer kann fiir jede Wellenldnge einen kritischen Detektor be-
nennen (im hiesigen Beispiel einen, der Photonen detektiert, die gerade das Wasser
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verlassen haben und sich nun in der Atmosphére aufwarts bewegen) und einen mi-
nimal zu erreichenden relativen statistischen Fehler angeben, der sich auf die Nadir-
Strahldichte (die sich wie oben angegeben, aus den in der Polkappe des kritischen De-
tektors registrierten Photonengewichten berechnen ldsst) bezieht. Vor dem Start eines
neuen Photons wird dann die bisher erreichte Nadir—Strahldichte und ihr zugehoriger
Fehler berechnet und abhdngig davon entschieden, ob weitere Photonen prozessiert
werden mussen.

Dieses Schema ist sehr niitzlich, ist die Zusammensetzung des Ozeans bekannt. Im
Falle einer Massenproduktion, bei der das Programm nur einmal gestartet wird und
dann N-Spektren berechnet werden sollen (die Zusammensetzung der Medien wird
dann automatisch variiert, siehe 6.3.3 und 6.5), erweist sich auch dieses Schema als
nicht praxistauglich, da die optischen Eigenschaften dem Nutzer vor dem Start un-
bekannt sind. Aus diesem Grunde wurde das letztgenannte Schema fiir den Fall der
Massenproduktion leicht verdandert (derzeit nur fur simulierte MERIS-Daten imple-
mentiert). Wie gehabt wird fir jede Wellenlénge ein kritischer Detektor angegeben.
Die zu erreichende relative Genauigkeit wird jedoch vom Programm selbst bestimmt.
Zundchst erfolgt eine Schatzung dariiber, wie viele Photonen prozessiert werden sol-
len, bis die zu erreichende Genauigkeit abgeschétzt werden kann. Diese Schatzung
nutzt, wie auch schon die Schwelle des Russischen Roulettes, die Einfachstreu—Albedo
wyp des aktuellen Ozean. Es werden N Photonen prozessiert, mit

N = 1000000 exp(In(0.01)wy). (6.9)

Wurden diese N Photonen prozessiert, wird die zu erreichende Genauigkeit abgeschatzt.
Der kritische Detektor wird ausgelesen und die zugehdrige Strahlungsflussdichte £ be-
rechnet. Der MERIS-Sensor selbst besitzt nun bei jeder Wellenldnge einen Schwell-
wert E.,;, unterhalb derer eintreffende Strahlung keine Anderung des digitalisierten
Wertes erfolgt. Im Monte—Carlo—Programm sollen nun solange Photonen bei ein und
derselben Wellenlénge gestartet werden, bis keine Anderung des zugehérigen digitali-
sierten Wertes (wiirde es sich um wirkliche MERIS—-Daten handeln) mehr zu erwarten
ist. Dementsprechend wird der relative Fehler F [%] mittels

100 Eyin/ E;
Foa=1{ 100 fir Fe > 100 (6.10)

4 flr Fig < 4

abgeschatzt. AnschlieRend wird wie oben beschrieben fortgefahren.



48 KAPITEL 6. DAS MONTE-CARLO-PROGRAMM

6.3 In der Atmosphare

Eine Atmosphdre besteht im Monte—Carlo—Programm aus fiinfzig Schichten a 1km;
jede dieser Schichten enthalt einen oder mehrere der in Abschnitt 3 angefiihrten Wech-
selwirkungspartner. Der folgende Abschnitt befasst sich ndher mit den Mie—Streuern,
den Aerosolen. Es wird explizit angegeben welche Aerosol-Modelle implementiert
wurden und wie sich fiir diese die Streu— und Extinktionskoeffizienten und die Muller—
Matrizen numerisch berechnen lassen. Abschnitt 6.3.2 stellt diese Eigenschaften fiir
Zirren vor. Schliellich folgt in 6.3.3 eine Beschreibung der Hohenverteilung der ma-
ximal maoglichen Konzentrationen der Konstituenten der Atmosphdre und wie diese
Konzentrationen bei einer Massenproduktion variiert werden.

6.3.1 Aerosole

Wie bereits in Kapitel 3.3 beschrieben, erfolgt die Berechnung der Elemente der Miiller—
Matrix und der Streu— und Extinktionsparameter fiir Mie—Streuer numerisch. Es folgen
alle notwendigen Angaben, um diese Rechnungen nachzuvollziehen.

Als Grundbausteine der verwendetet Aerosole dienen die folgenden sieben'®: water—
soluable (wasserloslich), dust-like (staubartig), soot (RuR), oceanic99 (ozeanisch mit
einer relativen Luftfeuchte von 99%), rural99 (landlich mit einer relativen Luftfeuchte
von 99%), urban50 (stadtisch mit einer relativen Luftfeuchte von 50%) und H,SO4
(75%-—ige Schwefelsaure). Die Brechungsindizes und GroRenverteilungen einiger die-
ser der Grundbausteine hangt stark von der relativen Luftfeuchte ab. Soweit nicht an-
ders angegeben beziehen sie sich auf eine relative Luftfeuchte von < 70%. Fir die
Berechnungen werden neben den Brechungsindizes die GroRenverteilungen der Streu-
er benotigt; es wird angenommen, dass die hier aufgefiihrten Bausteine dabei einer der
beiden Verteilungen

1 1 r
Log-Normal-Verteilung: n(r) = ——exp|[————— In? <—> :
0 g: n(r) V2 exp (1) P < 2 exp? (1) To
Gamma-Verteilung: n(r) = rorF exp (—rbrP“)

geniigen. Tabelle 6.1 listet die Parameter der Verteilungen ( [57], [58] und [25]) fur
genannte Bausteine auf; ,rmax“ gibt die Obergrenze der Integration der GrolRenvertei-
lungen und ,,step” die Schrittweite der Integration. Die Brechungindizes dieser Urkom-
ponenten ( [57], [58]) folgen in Tabelle 6.2 fiir einige Wellenléngen A, die die MERIS-
Wellenldngen umschliel3en (die Umrechnung auf die gewiinschten MERIS—\Wellenléan-
gen erfolgt mittels linearer Interpolation): Aus obigen Angaben kdnnen nun die Streu—
und Extinktionskoeffizienten sowie die Matrix—Elemente der Muller—Matrix fur die
Urkomponenten berechnet werden. Anschlielend werden die eigentlich verwendeten

0die urspriinglichen englischen Namen werden hier beibehalten, da sie ausschlieBlich englischspra-
chiger Literatur entnommen wurden.
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Tab. 6.1: Parameter zur Berechnung der Muller—Matrizen und Streu— und Extinkti-
onskoeffizienten fiir verschiedene Aerosole

Komponente | Verteilung ro [um] | r [um] | P3 Py | rmax [um] | step [um]
water sol. Log—Normal | 0.500E-02 | 2.990 | 0.00 | 0.00 20.0 0.002
dust-like Log-Normal | 0.500E-00 | 2.990 | 0.00 | 0.00 40.0 0.005
soot Log-Normal | 0.118E-01 | 2.000 | 0.00 | 0.00 30.0 0.005
oceanic99 Log—Normal | 7.505E-01 | 2.512 | 0.00 |0.00 50.0 0.002
rural99 Log—Normal | 5.215E-02 | 2.239 | 0.00 |0.00 50.0 0.002
urban50 Log—Normal | 2.563E-02 | 2.239 | 0.00 |0.00 50.0 0.002
H»SO, Gamma 0.324E-03 | 18.00 | 1.00 | 1.00 4.8 0.001

Tab. 6.2: Brechungsindizes der Aerosole als Funktion der Wellenlange A

A [nm] water sol. soot
400.0 | 1.53+i5.00e-3 | 1.75+i0.460
450.0 | 1.53+i5.00e-3 | 1.75+i0.455
500.0 | 1.53+i5.00e-3 | 1.75+i0.450
550.0 | 1.53+i6.00e-3 | 1.75+i0.440
600.0 | 1.53+i6.00e-3 | 1.75+i0.435
650.0 | 1.53+i7.00e-3 | 1.75+i0.435
700.0 | 1.53+i7.00e-3 | 1.75+i0.430
750.0 | 1.53+i8.50e-3 | 1.75+i0.430
800.0 | 1.52+i1.00e-2 | 1.75+i0.430
900.0 | 1.52+i1.15e-2 | 1.75+i0.435
A [nm] dust-like oceanic99 rural99 urban50 H2S0,4
400.0 | 1.53+i8e-3 | 1.341+i2.13e-9 | 1.348+i2.89e-4 | 1.557+i8.90e-2 |1.440 1.00e-8
488.0 | 1.53+i8e-3 | 1.337+i1.15e-8 | 1.345+i2.89¢e-4 | 1.557+i8.80e-2 |1.432 1.00e-8
514.5 | 1.53+i8e-3 | 1.336+i1.26e-8 | 1.344+i2.89e-4 | 1.557+i8.80e-2 |1.431 1.00e-8
550.0 | 1.53+i8e-3 | 1.335+i2.84e-9 | 1.343+i3.23e-4 | 1.557+i8.66e-2 |1.430 1.00e-8
632.8 | 1.53+i8e-3 | 1.334+i1.47e-8 | 1.342+i3.23e-4 | 1.557+i8.48e-2 |1.4291.47e-8
694.3 | 1.53+i8e-3 | 1.333+i3.12e-8 | 1.341+i3.57e-4 | 1.557+i8.53e-2 |1.428 1.99¢-8
860.0 | 1.52+i8e-3 | 1.330+i3.55e-7 | 1.338+i5.29e-4 | 1.549+i8.79e-2 |1.4251.79%e-7
1060.0 | 1.52+i8e-3 | 1.327+i6.88e-6 | 1.335+i7.04e-4 | 1.549+i9.23e-2 |1.420 1.50e-6

Aerosole aus diesen Grundbausteinen zusammengesetzt; dabei wurden nach [53] fol-
gende Typen ausgewahlt:

stratosphérisches Aerosol: 100% H»SO4

urbanes Aerosol: 100% urban50

maritimes Aerosol: 99% rural99, 1% oceanic99 (Teilchenzahldichteanteile)

kontinentales Aerosol: 29% water sol., 70% dust-like, 1% soot (Volumenanteile)

Die berechneten Koeffizienten sind dabei normiert beziiglich der Extinktion bei 550nm,
das heift ist das Extinktionsprofil bei dieser Normierungwellenldnge gegeben, kdnnen
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die Profile bei anderen Wellenldngen berechnet werden. In den Abbildungen 6.4 und
6.5 werden fiir die oben definierten vier zusammengesetzten Aerosoltypen die un-
abgéangigen Elemente der Miller—Matrix als Funktion des Streuwinkels € fur jeweils
zwei Wellenlangen gezeigt. Die wellenlangenabhéngigen Streu— und Extinktionsko-
effizienten der zusammengesetzten Aerosoltypen werden in Abschnitt 6.3.3 aufgelis-
tet (siehe Tabelle 6.5), ihre Hohenverteilung folgt in Tabelle 6.3. Die zwei bodenna-
hen Aerosole entsprechen in ihren Brechungsindizes und Grol3enverteilungen relativen
Luftfeuchten von 99% (maritimes Aerosol) und von 50% (urbanes Aerosol). Durch
zufallige Auswahl der Konzentrationen dieser Aerosole aus einem vorgegebenen Be-
reich (siehe Abschnitt 6.3.3) werden in den Monte—-Carlo Rechnungen auch Zwi-
schenstufen zwischen dem maritimen, feuchten Aerosol mit niedriegem Angstrbm—
Koeffizienten und dem urbanen, trockenen Aerosol mit hohem Angstrbm—Koefﬁzienten
simuliert. Die zwei Ubrigen zusammengesetzten Aerosole, deren maximale Konzentra-
tion sehr viel geringer ist als die der bodennahen, entsprechen in ihren Eigenschaften
relativen Luftfeuchten < 70%.
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Abb. 6.4: Die Phasenfunktion My; und die Ubrigen beziiglich der Phasenfunktion
normalisierten Elemente der Miller—Matrix fir Streuung an stratosphari-
schem und urbanem Aerosol als Funktion des Streuwinkels 6.
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normalisierten Elemente der Muller—-Matrix fur Streuung an maritimem
und kontinentalem Aerosol als Funktion des Streuwinkels 6.
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6.3.2 Zirren

Die Streuung an Zirren wird, wie in Kapitel 3.5 bereits erwahnt, als Streuung an
zuféllig verteilten triadischen Koch—Funktion der Stufe zwei gendhert. Die mittels
eines Ray-Tracing Verfahrens, das aulRer Form und Grol3e der Streukorper auch ih-
re Brechungsindezes beriicksichtigt, bestimmten Matrixelemente der Muller—-Matrix
[32], [33] wurden tbernommen. Abbildung 6.6 zeigt die resultierende Phasenfunk-
tion als Funktion des Streuwinkels 6. Die dargestellte Phasenfunktion beriicksichtigt
sowohl die Brechung als auch die Beugung an den Eiskristallen. Zusatzlich gezeigt
werden die Ubrigen unabhdngigen Matrixelemente; sie wurden beziiglich der Phasen-
funktion normiert.
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Abb. 6.6: Die Phasenfunktion My, und die Ubrigen beziiglich der Phasenfunktion
normalisierten Elemente der Miller—Matrix fir Streuung an Zirren als
Funktion des Streuwinkels 6.
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Aus den Wirkungsquerschnitten der verschieden Prozesse folgen die Streu— und
Extinktionskoeffizienten. Sie werden im folgenden Abschnitt in Tabelle 6.5 fiir die
relevanten Wellenldngen angegeben. Absorption tritt erst fiir Wellenlangen groRer 600
nm auf.

6.3.3 HoOhenverteilung

Tabelle 6.3 zeigt die Hohenprofile aller Wechselwirkungspartner der Atmosphére; fur
Ozon wird die dquivalente Dicke in cm/km angegeben, fiir alle anderen die Extink-
tion in 1/km fir eine Wellenldnge von 550nm. Die Extinktionsprofile fur Rayleigh—
Streuung und Absorption durch Ozon sind [59] entnommen, das fir Zirren aus [60],
die Uibrigen entstammen [57].

Die angegeben Hohenprofile beziehen sich auf die als maximal moglich angenom-
men Konzentrationen von Aerosolen und Zirren (in Anlehnung an [53]). Die Profile fiir
Rayleigh—-Streuer und Ozon entsprechen denen einer Standard—Atmosphére (normaler
Luftdruck mit mittlerer Ozon-Konzentration). Bei der Massenproduktion von Spek-
tren mit dem Monte—Carlo—Programm werden die Hohenverteilungen fiir Rayleigh—
Streuer und unveréandert bei jedem Spektrum tGibernommen (wie sich von MERIS ge-
messene Spektren, die moglicherweise nicht bei den angegeben Normal-Bedingungen
aufgenommen wurden, auf eine Standard Rayleigh—Atmosphare mit mittlerem Ozon-
Gehalt zuriickrechnen lassen, wird in Abschnitt 8.1 behandelt) — somit kbnnen zwei
freie Parameter in den Simulationen beseitigt werden. Fir die vier Aerosole und die
Zirren jedoch wird zu Beginn jedes Laufes (jedes neuen Spektrums) eine neue Konzen-
tration gemal g; = r mit einer gleichverteilten Zufallszahl 0 < r < 1 gewdrfelt. Mit
den so bestimmten Gewichtungsfaktoren g; wird dann das jeweils zugehorige Profil
multipliziert.

Nun fehlt nur noch ein Schritt, um Wechselwirkungsprozesse in der Atmosphare,
wie im einleitenden Teil dieses Kapitels besprochen, durchfiihren zu kénnen, namlich
die Umrechnung der Extinktions— und Streuprofile von der Normierungwellenldnge
550nm auf alle von MERIS gemessenen Wellenldangen: Um die Extinktions— (bezie-
hungsweise Absorptions—) Profile fiir das Ozon bei allen gewiinschten Wellenldngen
zu erhalten, missen noch die Extinktions— (Absorptions—)Koeffizienten bei diesen
Wellenldngen bekannt sein. Tabelle 6.4 listet die aus [61] entnommen Koeffizienten
fur einige Wellenldngen A auf, die die MERIS—Wellenldngen umschlieRen; die Um-
rechnung auf MERIS-Wellenlangen erfolgt mittels linearer Interpolation.

Fur Rayleigh-Streuung folgen die Extinktions— (beziehungsweise Streu-) Profile
mittels der Formel

Alnm] \ _y g
b(A) =b nm o
9@ (550 nm) (550 nm>
Fir die Aerosole und Zirren erfolgt die Umrechnung der Streu— und Extinktions-
profile aus den numerisch berechneten Streu— und Extinktionskoeffizienten (b(\) be-
ziehungsweise ¢(\)), die beziiglich der Extinktion bei 550 nm normiert wurden (siehe
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Tab. 6.3: Hohenprofile der Wechselwirkungspartner in der Atmosphare

Extinktion in 1/km bei 550nm Ozon
km | Zirren strato. | urbanes | mari. kontinent. Rayleigh aquiv. Dicke
Aerosol Aerosol | Aerosol Aerosol cm/km

1 - - 0.15 0.1 - 1.110541e-2 3.410e-3

2 - - 0.15 0.1 - 1.006780e-2 3.095e-3

3 - - - - 0.0025 | 9.104078e-3 2.715e-3

4 - - - - 0.0025 | 8.214039¢e-3 2.380e-3

5 - - - - 0.0025 | 7.392173e-3 2.235e-3

6 - - - - 0.0025 | 6.635002¢e-3 2.185e-3

7 - - - - 0.0025 | 5.938984e-3 2.195e-3

8 0.03 - - - 0.0025 | 5.300630e-3 2.255e-3

9 0.03 - - - 0.0025 | 4.715876e-3 2.545¢-3
10 0.03 - - - 0.0025 | 4.181814e-3 3.155e-3
11 - - - - 0.0025 | 3.695856¢e-3 4.050e-3
12 - - - - 0.0025 | 3.210340e-3 5.405e-3
13 - 2.18e-4 - - - 2.744262¢-3 7.330e-3
14 - 2.18e-4 - - - 2.345345e-3 9.010e-3
15 - 2.18e-4 - - - 2.004854e-3 9.755e-3
16 - 2.18e-4 - - - 1.713349e-3 1.012e-2
17 - 2.18e-4 - - - 1.464413e-3 1.070e-2
18 - 2.18e-4 - - - 1.251915e-3 1.165e-2
19 - 2.18e-4 - - - 1.070290e-3 1.320e-2
20 - 2.18e-4 - - - 9.150397e-4 1.530e-2
21 - 1.9952e-4 - - - 7.807289%¢-4 1.740e-2
22 - 1.8104e-4 - - - 6.650719¢-4 1.905e-2
23 - 1.6256e-4 - - - 5.669035e-4 1.975e-2
24 - 1.4408e-4 - - - 4.835314e-4 1.955e-2
25 - 1.2560e-4 - - - 4.127571e-4 1.865e-2
26 - 1.0712e-4 - - - 3.526217e-4 1.715e-2
27 - 8.8640e-5 - - - 3.014873e-4 1.520e-2
28 - 7.0160e-5 - - - 2.579437e-4 1.320e-2
29 - 5.1680e-5 - - - 2.208535e-4 1.150e-2
30 - 3.3200e-5 - - - 1.892577e-4 9.865e-3
31 - 2.45e-5 - - - 1.622587e-4 8.480e-3
32 - 2.45e-5 - - - 1.392136e-4 7.375e-3
33 - 2.45e-5 - - - 1.191865e-4 6.320e-3
34 - 2.45e-5 - - - 1.017963e-4 5.200e-3
35 - 2.45e-5 - - - 8.705372e-5 4.445e-3
36 - 8.0e-6 - - - 7.458402e-5 3.960e-3
37 - 8.0e-6 - - - 6.401803e-5 3.315e-3
38 - 8.0e-6 - - - 5.505073e-5 2.775e-3
39 - 8.0e-6 - - - 4,742215e-5 2.350e-3
40 - 8.0e-6 - - - 4.091794e-5 2.015e-3
41 - 4.02¢e-6 - - - 3.536328e-5 1.690e-3
42 - 4.02¢e-6 - - - 3.061343e-5 1.355e-3
43 - 4.02¢-6 - - - 2.654833e-5 1.060e-3
44 - 4.02¢-6 - - - 2.305756e-5 8.370e-4
45 - 4.02¢-6 - - - 2.005726e-5 6.600e-4
46 - 2.1e-6 - - - 1.747111e-5 5.110e-4
47 - 2.1e-6 - - - 1.524082¢-5 3.995e-4
48 - 2.1e-6 - - - 1.335767e-5 3.160e-4
49 - 2.1e-6 - - - 1.177261e-5 2.510e-4
50 - 2.1e-6 - - - 1.039769¢-5 2.045e-4

55
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Tabelle 6.5). Fir die Aerosole folgen diese aus den Mie—Rechnungen, die fur Zirren
entstammen [31].

Tab. 6.4: Ozon Absorption nach Vigroux (1013 hPa, 18°C)

450
0.0035

500
0.0345

550
0.092

600
0.132

650
0.062

700
0.023

800
0.01

900
0.0

A [nm]
a[l/cm]

400
0.0

Tab. 6.5: Normalisierte Streu— und Extinktionskoeffizienten der Aerosole und

Zirren als Funktion der Wellenlange A

A [nm]

Zirren

c(\) ()

strato.

c(\) b(A)

urban

c(\) b(A)

maritim
c(\) b(\)

kontinent.
c(\) b(\)

c(550) b(550)

c(550) b(550)

c(550) b(550)

c(550) b(550)

c(550) b(550)

412.33
442.27
489.67
509.62
559.49
619.37
664.31
708.06
753.11
778.15
864.62

1.00530
1.00380
1.00150
1.00150
1.00000
0.99848
0.99773
0.99698
0.99624
0.99551
0.99486

1.00530
1.00380
1.00150
1.00150
1.00000
0.99847
0.99771
0.99694
0.99618
0.99542
0.99466

1.3459
1.2693
1.1473
1.0975
0.9782
0.8486
0.7602
0.6822
0.6100
0.5732
0.4630

1.3459
1.2693
1.1473
1.0975
0.9782
0.8486
0.7602
0.6822
0.6100
0.5732
0.4630

1.3367
1.2532
1.1337
1.0876
0.9807
0.8694
0.7973
0.7349
0.6756
0.6449
0.5531

0.8886
0.8326
0.7499
0.7176
0.6468
0.5712
0.5197
0.4741
0.4303
0.4074
0.3393

1.0342 1.0336
1.0259 1.0253
1.0136 1.0131
1.0088 1.0084
0.9981 0.9976
0.9876 0.9871
0.9808 0.9804
0.9752 0.9748
0.9701 0.9697
0.9677 0.9673
0.9609 0.9605

1.3533 1.2136
1.2613 1.1300
1.1342 1.0143
1.0866 0.9706
0.9811 0.8694
0.8746 0.7713
0.8070 0.7070
0.7486 0.6534
0.6969 0.6015
0.6640 0.5689
0.5821 0.4904

6.4 An der Wasseroberflache

In Kapitel 4 wurden die physikalischen Grundlagen der Transmission und Reflekti-
on an einer vom Wind aufgerauten Wasseroberflache hergeleitet. Hier folgt nun die
Implementierung dieser Vorgdnge im Monte—Carlo—Programm. Hat ein Photon die
Grenzflache zwischen Atmosphére und Ozean (berschritten, so wird zunéchst eine
Flachennormale gewiirfelt; die Verteilung der Normalen wurde bereits im Abschnitt
4.2 beschrieben, es folgt in 6.4.1 die Umsetzung im Programm. Die Windgeschwindig-
keit v (in [m/s]) kann vorab gewahlt werden oder kann im Falle der Massenproduktion
fur jedes Spektrum gemalR v = 8 mit r eine gleichverteilte Zufallszahl 0 < r < 1
neu gewdirfelt werden, das heil3t wéahrend der Massenproduktion galt v,,., < 8 m/s.
AnschlieBend werden zwei neue Photonen, ein reflektiertes und ein transmittier-
tes, erzeugt, deren Stokes— oder Gewichtsvektoren sich, wie nachfolgend beschrieben
wird, berechnen lassen. Zur Berechnung der zugehdrigen Miller—Matrizen bedarf es
nur noch der Kenntnis der wellenlangenabhéngigen Brechungsindizes n. [25] folgend
werden diese fir die MERIS-Kanéle bei Wellenldngen A in Tabelle 6.6 angegeben.
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Tab. 6.6: Brechungsindex n des Wassers als Funktion der Wellenlédnge A

A [nm] n

412.33 | 1.349
442.27 | 1.347
489.67 | 1.344
509.62 | 1.343
559.49 | 1.341
619.37 | 1.339
664.31 | 1.338
708.06 | 1.337
753.11 | 1.336
778.15 | 1.336
864.62 | 1.334

In Abschnitt 6.4.2 erfolgt die Berechnung der Positionen und Flugrichtungen der
beiden neu erzeugten Photonen; das urspriinglich einfallende Photon wird hernach ver-
nichtet.

6.4.1 Realisierung der rauen Wasseroberflache

Die im Abschnitt 4.2 hergeleitete bivariate Verteilungsfunktion p(9.,, i) (Siehe Glei-
chung 4.13) kann direkt genutzt werden, um eine Flachennormale zu wiirfeln. Dies hat
jedoch den Nachteil, dass p nicht trivial integrierbar ist, somit numerisch nur durch
Nachschlagetabellen realisiert werden kann, in die man Paare von 9,, und ¢4;¢ Schreibt
mit ihrer zugehorigen Wahrscheinlichkeit — sprich durch Diskretisierung.

Fir senkrecht einfallende Photonen hingegen kann die kumulierte Phasenfunktion
P(¥,) im Monte Carlo direkt genutzt werden, um analytisch einen Winkel #,, der Nor-
malen mit der z-Achse zu wirfeln. (Der Winkel ¢4 wird hier einfach gleichverteilt
auf dem Intervall [0, 27) gewiirfelt, da die bivariate Verteilung 5- p(,), nicht explizit
von ¢4 abhdngt.) Bezeichnet € (0, 1] eine gleichverteilte Zufallszahl, so gilt:

Un N N
ro= p(Jy) did,

™

2

(e ()

=19, = arctanv—c2lnr.

Das Argument des Arkustangens ist dabei immer groRer Null, das heif3t, die Winkel
Yy liegen im Wertebereich [0, 7). Fur ruhige See (o = 0) soll die Normale stets anti-
parallel zur z-Achse liegen, also 9, = 0 fiir o = 0 gelten. Somit gilt:

¥, =7 — arctan v —o?Inr. (6.11)
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Dieses Schema kann nun gemal3 6.1 auch generell angewandt werden. Dabei ist
jedoch zu beachten, dass Paare von gewirfelten Werten (9, ¢qi), die zu einem un-
physikalischen Einfallswinkel 9. > 7 fiihren, i.e. (9., ¢aix) ¢ G verworfen werden
missen und das Wiirfeln wiederholt werden muss, d.h. die Normierungkonstante M
muss auf dem Gebiet GG berechnet werden

M= / / W) A0 das.

und gewdirfelt wird anhand der Verteilung p

- 20n) 39, dpag : Do € [X
P(0h) d, dd)m:{ 7 o dgas 0 €[5,

Nachdem auf diese Weise eine Normale gewirfelt wurde, muss noch der Gewichts-
vektor S des beteiligten Photons gemal? Gleichung 6.1 gedndert werden:

P, dan)

D(0a)
M cos(de) 3
= N cos(dy) S. (6.13)

(6.12)

S =

Der Faktor %ist direkt verfugbar, nachdem eine Normale gewdrfelt wurde; der
Faktor ¢ = % jedoch, der von der z-Komponente der Photonflugrichtung +,, abhéngt,
muss separat berechnet werden.

Entgegen den Ublicherweise verwendeten Nachschlagetabellen wurde hier ein neu-
er Ansatz entwickelt: ein Neuronales Netz (siehe Kapitel 7) wurde darauf trainiert, zu
gegebenem ¥, und gegebener Breite der Verteilung o den Faktor 1 € [0, 1] zu berech-

nen. Eine detaillierte Beschreibung dieses Netzes findet sich in Kapitel 7.3.3.

6.4.2 Position und Richtung des transmittierten und reflektierten
Photons

Nachdem die Gewichtsvektoren des reflektierten und transmittierten Photons berech-
net wurden, fehlt nun noch die Herleitung der Positionen und Richtungen dieser beiden
Photonen. Die Richtungen ergeben sich aus den physikalischen Betrachtungen in Ka-
pitel 4. Sei wiederum n = 7t der Quotient der Brechungsindizes beim Ubergang von
einem Medium mit Brechungsmdex n. in eines mit dem Index n;, so folgt aus dem
Snellschen Brechungsgesetz 4.2:

1
costy =4/1 — — sin? 0, (6.14)
n

Mit der Flachennormalen 77 folgt dann

— ]' — — —
i = —(re—cosUei) Fcosd i,
n

e = 7To—2c08U,1. (6.15)
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Dabei gilt in der Gleichung fur die Flugrichtung des transmittierten Photons das obi-
ge Vorzeichen fir den Ubergang von der Atmosphdre in den Ozean und das untere
\orzeichen fir den umgekehrten Ubergang.

Um die neuen Wechselwirkungspunkte zu bestimmen, wird berechnet, wo das
transmittierte und reflektierte Photon gelandet waren, sttinde ihnen jene freie Weglange
zur Verfuigung, die dem Weg entspricht, den das einfallende Photon im neuen Medium
noch zuriickgelegt hatte, nachdem es die Grenzflache passierte. Der im urspriinglichen
Medium zuriickgelegte Weg d. und der nach dem Passieren der Grenzflache im neuen
Medium zuriickgelegte Weg &, berechnen sich aus der alten z!* (vor dem Eindrin-
gen in das neue Medium) und der neuen z2¢* z—Komponente der Position und aus der
z—Komponente der Flugrichtung r., des einfallenden Photons zu:

V4
. e
56 - )
Te Z
z neu
5‘5 — £
Tez

Daraus folgen die Positionen des reflektierten und transmittierten Photons:

Tx T2+ GeTex + OTix

Ty = a:j“lyt+(5erey+5trty ,

Tty O¢Te

Trx :Uea)l(t +6erex+6trrx

Tyry = :Uealyt + e Tey + 0ty |- (6.16)
Tyg 6trrz

6.5 Im Ozean

Ein Ozean besteht im Monte—Carlo—Programm aus einer homogenen Schicht, deren
optische Dicke einer raumlichen Tiefe von 100 Meter entspricht. Mogliche Wechsel-
wirkungspartner in dieser Schicht sind das reine Wasser und ein aus den Konstituenten
Gelbstoff (reiner Absorber), Chlorophyll (reiner Streuer), Schwebstoff und einem wei-
Ren Streuer zusammengesetzter Partner. Die Auswahl eines Wechselwirkungspartners
und die Wechselwirkung selbst erfolgt, wie in 6.2.3 beschrieben. Bei einer Streuung
am reinen Wasser wird die Muller-Matrix fur Rayleigh—Streuung mit einem Depo-
larisierungsfaktor von ¢ = 0.09 und bei einer Streuung an den Konstituenten die in
5.3 angegebene Miller—-Matrix fiir Petzold-Streuung verwendet. Der folgende Ab-
schnitt beschreibt, wie im Monte—Carlo—Programm eine bestimmte Zusammensetzung
an Konstituenten erfolgt und wie die wellenldngenabhéngigen Streu— und Extinktions-
koeffizienten berechnet werden.
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6.5.1 Biooptisches Modell

Fir die Wechselwirkung eines Photons mit einem der beiden moglichen Wechselwir-
kungspartner im Wasser werden noch die Streu— und Extinktionskoeffizienten benotigt;
einerseits um die Absorption durchfiihren zu kdnnen und andererseits erfolgt ja die
Auswahl eines Wechselwirkungspartners gemaR seines Anteils an der Gesamtextink-
tion. Die wellenldngenabhdngigen Absorptionskoeffizienten a fir das reine Wasser
wurden aus [25] entnommen und werden in Tabelle 6.7 aufgelistet.

Die Berechnung der zugehdrigen Streukoeffizienten b erfolgt gemaR [62]

—4.32
b(A) = 0.00288 | —— 6.17
(\) = 0.00288 (500-0> , (6.17)

wobei die Wellenldnge A in Nanometern einzusetzen ist.

Fir die Konstituenten wird zun&chst fir jeden von ihnen eine gewisse Konzentrati-
on festgelegt. Dies kann einerseits mit fest vorgegebene Werten erfolgen oder aber, wie
im Falle der Produktion von Spektren fiir das Training der Neuronalen Netze, die Kon-
zentrationen werden gemal eines im Folgenden vorgestellten biooptischen Modells fir
jeden Lauf neu gewirfelt. Das biooptische Modell entspricht jenem, das auch zur Er-
zeugung des Trainingsdatensatzes fur das operationell eingesetzte Neuronale Netz zur
Bestimmung der Wasserinhaltsstoffkonzentrationen verwendet wurde [41]. Dadurch
wird die Vergleichbarkeit des hier entwickelten und des operationellen Algorithmus
(siehe Kapitel 8.3) sichergestellt.

Tab. 6.7: Absorptionskoeffizient a von Wassers als Funktion der Wellenldnge A

A[nm] | a[1/m]
412.33 | 4.597e-3
442.27 | 6.884e-3
489.67 | 1.492e-2
509.62 | 3.250e-2
559.49 | 6.167e-2
619.37 | 2.746e-1
664.31 | 4.263e-1
708.06 | 8.147e-1
753.11 | 2.298
778.15 | 2.710
864.62 | 4.605

Die Streu— und Extinktionskoeffizienten der Wasserinhaltsstoffe bei 442 nm sol-
len auch gewisse Maximal—- und Minimalwerte nicht Uiber— beziehungsweise nicht un-
terschreiten. Bezeichnen ag, ag und ac die Absorptionskoeffizienten fur Gelbstoff,
Schwebstoff und Chlorophyll und bs und by die Streukoeffizienten fiir Schwebstoff
und den weilRen Streuer jeweils bei 442 nm, soll gelten:



6.5. IM OZEAN 61

min(ag) = 0.005,
max(ag) = 5.0,

min(bs) = 0.005,
max(bs) = 30.0,
min(ac) = 0.001,
max(ac) = 2.0,

min(bw) = 0.005,
max(bw) = 30.0.

Die Extinktionskoeffizienten der reinen Absorber Gelbstoff und Chlorophyll und des
reinen weillen Streuers lassen sich dann mittels

ag = exp <ln(min(aG)) trin (Wag))» 7
(ac)

exp <ln(min(ac)) +rln (min(ZS) >> |
bw = exp <ln(min(bw)) St ln (M))

wiirfeln. Dabei ist r eine gleichverteilte Zufallszahl mit 0 < r < 1. .
Fir den Streukoeffizienten von Schwebstoff bei 442 nm wird die HilfsgroRe bs
geman

ac

e — { min(bs) fir 0.25ac¢ < min(bg) (6.18)

0.25ac  sonst

gesetzt; anschliefend kdnnen auch der Streu— und Absorptionskoeffizient bei 442 nm
fur Schwebstoff berechnet werden:

bs = exp (111(55) +rln (mag(bS)» 7

S
as = 01bs+003pbs

Dabei ist » wiederum eine gleichverteilte und p eine normalverteilte Zufallszahl mit
Mittelwert a = 0 und Standardabweichung o = 1.

Diese Koeffizienten bei 442 nm lassen sich auch direkt in Konzentrationen der
Wasserinhaltsstoffe beziehungsweise im Falle von Gelbstoff in Absorption umrechnen.
Dazu werden die empirischen Formeln

Chlorophyll [ng/m®] ke = 26.212 (ac)0'771352—§,

Schwebstoff [g/m?] ks = 1.73 (bs + bw) >

)
m3

Gelbstoff Absorption [1/m] k¢ = (ag + as)l
m
(6.19)
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benutzt ( [63]).

Zur Umrechnung der Koeffizienten bei 442 nm auf andere Wellenldngen werden
spektrale Exponenten ¢ herangezogen, deren Mittelwerte und Standardabweichungen
zu

(e(ag)) 0.014,

(e(as)) = 0.008,

(e(bs)) = 04,
o(e(ag)) = 0.002,
o(e(as)) = 0.005,
o(e(bs)) 0.2.

angenommen werden. Diese Daten, wie auch die unten angefuihrten Chlorophyll—
Absorptionsspektren, basieren auf Analysen von Wasserproben aus der Nordsee, die
zur Entwicklung des biooptischen Modells fiir die operationelle Ableitung der Was-
serinhaltsstoffkonzentrationen [41] durchgefiihrt wurden. Die eigentlichen spektralen
Exponenten werden daraus gemaf

elae) = (elag)) +pole(ac)),
elas) = (elas)) +po(e(as)),
e(bs) = (e(bs)) + po(e(bs))

gewdirfelt, dabei ist p wieder eine normalverteilte Zufallszahl. Damit erfolgt eine Um-
rechnung der Streu— und Absorptionskoeffizienten von 442 nm auf andere Wellenl&n-
gen A (in nm):

ag(A) = exp(—¢e(ag)(\ — 442.0)),
as(A) = exp(—e(ag)(A — 442.0)),

£(bs)
A
bs(X) = (442.0) '

Die Wellenldngenabhéngigkeit des weiRen Streuers ist trivial durch by (A) = 1 gege-
ben. Fur die Absorption durch Chlorophyll hingegen wird eine Datei, die 222 gemes-
sene Absorptionsspektren (angegeben bei den MERIS-Wellenldngen) enthélt, einge-
lesen und daraus zufallig ein Spektrum ausgewahlt. Die Spektren wurden wie oben
erwahnt wahrend mehrerer Validationsfahrten in der Nordsee gemessen und umfassen
somit ein breites Spektrum der dort auftretenden Phytoplanktonarten.

Der Streu- und Extinktionskoeffizient fir die Gesamtheit der Konstituenten ergibt
sich aus der Summe der Einzelkoeffizienten:

a()\) = ag(/\)—f—as(/\)—f—ac()\)
b(A) = bs(N) + bw(A). (6.20)
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Tab. 6.8: Petzold—Phasenfunktion p(#) als Funktion des Streuwinkels ¢

6T [p@ 61 60T [ p@ 0 [0TT | p@) [
0.10000 | 1.76661e+3 | 7.9433 | 1.81927e+0 | 100.0 | 3.40405e-3
0.12589 | 1.29564e+3 | 10.00 1.15257e+0 | 105.0 | 3.11591e-3
0.15849 | 9.50172e+2 | 15.00 4,89344e-1 | 110.0 | 2.91222¢-3
0.19953 | 6.99092e+2 | 20.00 2.44424e-1 | 115.0 | 2.79696e-3
0.25119 | 5.13687e+2 | 25.00 1.47151e-1 | 120.0 | 2.68568e-3
0.31623 | 3.76373e+2 | 30.00 8.60848e-2 | 125.0 | 2.57142e-3
0.39811 | 2.76318e+2 | 35.00 5.93075e-2 | 130.0 | 2.47603e-3
0.50119 | 2.18839%+2 | 40.00 4,20985e-2 | 135.0 | 2.37667e-3
0.63096 | 1.44369e+2 | 45.00 3.06722e-2 | 140.0 | 2.32898e-3
0.79433 | 1.02241e+2 | 50.00 2.27533e-2 | 145.0 | 2.31308e-3
1.0000 7.16082e+1 | 55.00 1.69904e-2 | 150.0 | 2.36475e-3
1.2589 4,95803e+1 | 60.00 1.31254e-2 | 155.0 | 2.50584e-3
1.5849 3.39511e+1 | 65.00 1.04625e-2 | 160.0 | 2.66183e-3
1.9953 2.28129%+1 | 70.00 8.48826e-3 | 165.0 | 2.83472e-3
2.5119 1.51622e+1 | 75.00 6.97601e-3 | 170.0 | 3.03046e-3
3.1623 1.00154e+1 | 80.00 5.84232e-3 | 175.0 | 3.09206e-3
3.9811 6.57957e+0 | 85.00 4.95306e-3 | 180.0 | 3.15366€e-3
5.0119 4.29530e+0 | 90.00 4,29232e-3
6.3096 2.80690e+0 | 95.00 3.78161e-3

Werden nun die so zusammengesetzten Konstituenten als Wechselwirkungspartner
ausgewadhlt, so erfolgt die Streuung gemal der Petzold Miller—Matrix (siehe Abschnitt
5.3). Der Streuwinkel ¢ wird dabei anhand der kumulierten Petzold—Phasenfunktion
gewdrfelt. Die Petzold—Phasenfunktion ist in Tabelle 6.8 als Funktion des Streuwin-
kels 6 angegeben. Daraus lasst sich die kumulierte Phasenfunktion durch Integration
berechnen. Fir Streuwinkel § < 0.12589° wurde dabei die Phasenfunktion durch den
analytischen Ausdruck

0.12589)1'346

p(6) = 1295.64 ( -

gendhert.

6.6 Validierung des Monte—Carlo Programmes

Das Monte—Carlo Programm wurde wahrend seiner Entwicklungsphase immer wieder
auf die Richtigkeit der berechneten Ergebnisse hin getestet. Dazu wurden verschiede-
ne Publikationen tber Strahlungstransportrechnungen im System Ozean—-Atmosphére
(oder in einem Fall einer reinen Rayleigh—-Atmosphére) herangezogen; die jeweili-
ge Konfiguration im eigenen Monte—Carlo Programm nachgebildet und die Resultate
verglichen. Einige dieser Tests sollen nun kurz beschrieben werden.
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6.6.1 Vergleich mit Rechnungen, die die Polarisation des Lichtes
bertcksichtigen

Ein wesentlicher Bestandteil des Programmes ist, dass die Polarisationseigenschaf-
ten des Lichtes berticksichtigt werden. Deshalb ist es besonders wichtig die richtige
Implementierung des Stokes—Formalismus sicherzustellen. G. Kattawar!! propagiert
seit vielen Jahren die Wichtigkeit der Berlicksichtigung der Polarisation in Strahlungs-
transportrechnungen; einige seiner Veroffentlichungen zu diesem Thema wurden als
Tests fiir eigene Rechnungen benutzt.

In [64] wird eine einschichtige Rayleigh—Atmosphére verschiedener optischer Di-
cke modelliert. Zwei verschiedenen Methoden werden benutzt und miteinander ver-
glichen, um die Komponenten des Stokes—\ektor (7, @), U) (die Komponente V' ist per
Definition gleich Null in einer reinen Rayleigh—Atmosphére) und den Grad der Polari-
sation P zu berechnen. Dabei werden solche Photonen registriert, die sich in Richtung
der Sonne bewegen und deren Azimutkomponente der Bewegungsrichtung in den In-
tervallen [0°, 30°] beziehungsweise [150°, 180°] liegt; der Detektor befindet sich an
der Oberkante der Atmosphare. Mit dem hier vorgestellten Monte—Carlo—Programm
wurden entsprechende Rechnungen durchgefiihrt und die Ergebnisse in der gleichen
Weise graphisch'? dargestellt, wie in [64]; die Ergebnisse stimmen im Rahmen dessen,
was eine augenscheinliche Begutachtung ermdglicht, tberein. Abbildung 6.7 zeigt bei-
spielhaft zwei Resultate der eigenen Modellierung.

Zwei planparallele Atmosphare—Ozean—Systeme, die durch eine glatte Wasser-
oberflache mit Brechungsindex n = 1.338 voneinander getrennt sind, wird in [65]
untersucht. In dem einen System erfolgt nur Rayleigh-Streuung, in dem anderen nur
Henyey—-Greenstein—Streuung. Die optische Dicke der Atmosphdre ist in beiden Sys-
temen 7 = 0.15, die des Ozeans in beiden Féllen 7 = 1.0. Der Sonnenstand betragt
entweder 6, = 0° oder s = 60°. Berechnet wird die erste Komponente des Stokes—
Vektors I, der Grad der Polarisation P und der Grad der zirkuldren Polarisation P,. De-
tektoren befinden sich dabei am Oberrand der Atmosphare, kurz tiber beziehungsweise
kurz unter der Wasseroberflache und am Grunde des Ozeans. In [66] wird die glatte
Wasseroberflache im eben beschriebenen Rayleigh—System durch eine nach Cox und
Munk modellierte Wasseroberflache (siehe Kapitel 4.2 und 7.3.3) zu Windgeschwin-
digkeiten von v = 0 m/s beziehungsweise v = 5 m/s ersetzt. Zusatzlich wird die
optische Dicke des Ozeans auf = = 5.0 erhoht mit einer Einfachstreu—Albedo von
wo = {0.2,0.8}. Die Systeme wurden mit dem Monte—Carlo—Programm nachmodel-
liert; die Resultate stimmen wiederum augenscheinlich tiberein.

1George Kattawar arbeitet in der Abteilung fiir theoretische Physik an der Texas A&M Universitét
in Texas.

12F{ir die Vergleichsrechnungen, in denen die Polarisation beriicksichtigt wird, liegen keine numeri-
schen Resultate vor, sondern nur Graphiken aus Publikationen. In der Nachmodellierung wurden des-
halb die Resultate jeweils so, wie in den angegeben Referenzen, dargestellt und optisch verglichen.
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Abb. 6.7: Gezeigt werden die drei Komponenten des Stokes—Vektors (7, @, U) und
der Grad der Polarisation P fir die in einer reinen Rayleigh—Atmosphére
gestreuten, zur Sonne hin gerichteten Photonen an der Oberkante der At-
mosphére in der Hauptebene (eigene Rechnungen). Die obere Bildhélfte
bezieht sich auf Resultate in einer Atmosphére mit einer Rayleigh opti-
schen Dicke von 7 = 0.5 und einem Sonnenstand von 6, = 10.24°; fiir die
untere Bildhélfte gilt 7 = 0.5 und 65 = 78.85°. Die Darstellungen folgen
denen in [64].
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6.6.2 Kanonische Probleme

Ein Vergleich von sieben verschiedenen Strahlungstransportrechnungen wird in [44]
ausgewertet. Dabei wurden verschiedene Testprobleme separat berechnet und anschlie-
Rend die Resultate von drei Grolien (der nach unten gerichteten Strahlungsflussdichte
E4, der nach oben gerichteten skalaren Strahlungsflussdichte F,, und der nach oben
gerichteten Strahldichte L,) in drei optischen Tiefen (- = {1,5,10}) verglichen.
Einige dieser Probleme wurden auch mehrfach mit dem hier vorgestellten Monte—
Carlo—Programm behandelt. Tabelle 6.9 listet die Resultate, wie in der \Veroffentli-
chung (MGG) angegeben und wie sie mit dem Monte—Carlo—Programm (MC) berech-
net, auf. Der Fehler auf die Monte—Carlo GrolRen wurde dabei wie oben (siehe 6.2.2)
beschrieben berechnet; der zu den veroffentlichten Werten gehorige ist die Standard-
abweichung zum angegebenen Mittelwert.

Tab. 6.9: Resultate verschiedener eigener (MC) und verdffentlicheter (MGG)
Rechnungen zu den kanonischen Problemen Il (keine Atmosphére, glatte
Wasseroberflache, Petzold-Streuung im Wasser, Einfach—Streu—Albedo
wo = 0.9 oder wy = 0.2, Sonnenstand 65 = 60°), IV (wie Problem Il mit
wo = 0.9, jedoch um eine Rayleigh—streuende Atmosphére erweitert) und
V (wie Problem Il mit wy = 0.9, jedoch mit einer vom Wind aufgerauten
Wasseroberflache und einem Sonnenstand von 65 = 80°)

T Ed[w

n12nn1] Lu[ W ]
MGG

w
Eou[mznm] MGG m2nmstr

MGG MC

MC
Problem Il wg = 0.9

1
5
10

4.13e-14-4e-4
1.87e-1+9e-4
6.85e-2+7e-4

4.14e-146e-5
1.89e-1+6e-5
6.99e-2+4e-5

9.31e-2+2e-3
4.63e-2+8e-4
1.65e-24+2e-4

9.07e-2+5e-5
4.59e-2+-5e-4
1.61e-2+5e-3

6.99e-3+4e-4
3.26e-3+2e-4
1.21e-3+1e-4

7.07e-3+1e-5
3.28e-3+1e-5
1.20e-3+7e-6

Problem Il wg = 0.2

1
5
10

1.62e-1+1e-6
2.27e-3+5e-6
1.30e-5+6e-7

1.62e-14+9e-7
2.29e-3+3e-7
1.32e-54-8e-8

9.66e-4+2e-5
1.37e-54+9e-7
7.28e-8+1e-8

9.40e-4+4e-7
1.28e-5+1e-7
5.53e-8+2e-8

5.47e-5+3e-6
6.24e-7+2e-7
4.02e-9+1e-9

6.23e-5+1e-7
8.22e-7+3e-8
6.98e-9+6e-9

Problem IV

1
5
10

3.23e-1+3e-2
1.49e-1+1e-2
5.56e-2+4e-3

3.40e-147e-5
1.58e-1+6e-5
5.97e-2+4e-5

7.13e-2+7e-3
3.57e-2+3e-3
1.31e-2+1e-3

7.22e-2+5e-5
3.70e-2+4e-5
1.38e-2+3e-5

5.63e-3+6e-4
2.77e-3+4e-4
9.60e-4+1e-4

5.83e-3+1e-5
2.71e-3+1e-5
1.01e-3+7e-6

Problem V

1
5
10

1.14e-1+1e-3
4.33e-2+4e-4
1.48e-2+1e-4

1.10e-1+2e-5
4.23e-2+2e-5
1.46e-2+1e-5

3.55e-2+7e-4
1.22e-24+-3e-4
3.65e-3+7e-5

3.39e-2+2e-5
1.18e-24+1e-5
3.53e-3+7e-6

2.09e-3+7e-5
7.63e-4+3e-5
2.49e-4+6e-6

2.07e-3+1e-5
7.55e-4+1e-3
2.49e-4+7e-2

Die Monte—Carlo

GroRen liegen bis auf einige wenige Ausnahmen im Bereich von

zwei Standardabweichungen o vom angegebenen Mittelwert. Im Problem V betrégt
die Abweichung von L, fur 7 = {1, 10} 30; bei diesem Problem ist aber auch die Va-
rianz der Monte—Carlo GrdlRen besonders grof3. Insgesamt liegen 53% der berechneten
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GroRen innerhalb einer Standardabweichung und 86% innerhalb zweier Standardab-
weichungen (etwas weniger als man bei normalverteilten Werten erwarten wiirde).

6.6.3 Messung der Polarisation des Himmelslichtes

Ein weiterer Test bestand darin, die Polarisation des Himmelslichtes und die Stokes—
Komponente () selbst zu messen und anschlieBend mit einer Monte—Carlo—Simulation
zu vergleichen. Der Versuchsaufbau bestand aus einem Photometer®3, das auf einer
Platte montiert wurde, deren Neigungswinkel 6,,, variabel einstellbar war (siehe Abbil-
dung 6.8). Vor das Photometer wurde ein linearer Polarisationsfilter'4 angebracht. Der
Filter konnte rotiert werden, seine Fassung wurde mit einer Gradeinteilung versehen.
Wenn dabei die Nullmarkierung 0° senkrecht vom Photometer aus nach oben zeigte
entsprach dies einer DurchlaBrichtung fir parallel (beztiglich der Hauptebene) linear
polarisiertes Licht.

Abb. 6.8: Die Abbildung zeigt das
Photometer mit dem die
Messungen durchgefiihrt
wurden. Der Neigungswin-
kel des Photometers sowie
die Durchlafrichtung des
linearen Polarisationsfilters,
der vor dem Photometer
angebracht ist, sind einstell-
bar. Die Stdbe dienen dazu,
sicherzustellen, dass die Mes-
sungen in der Hauptebene
durchgefiihrt werden.

Wie in [67] beschrieben wird kann mit solch einem Aufbau, bei Messung in der
Hauptebene, der Stokes—\ektor des Himmelslichtes durch verschiedene Stellungen
des Polarisationsfilters realisiert werden. Dabei gilt:

I = 1(L(0°) + L(45") + L(90°) + L(135%)),
Q = L(0°) — L(90°),
U = L(45°) — L(135°%),

mit L(¢) der gemessen Strahldichte bei einer Stellung des Filters mit ¢ der Gradan-
zeige nach oben.

13der Firma ,,TriOS" mit einer spektralen Auflésung von 2 nm im sichtbaren Bereich
14der Firma ,,Schneider Kreuznach*
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Neutralpunkte: P = {Ps, 2 — s}

Br = Brewster Om € [0, 37]
Ba = Babinet Poax : (0 +0n) = 27

Y

Abb. 6.9: Messung der Polarisation des Himmelslichtes in der Hauptebene. Der Win-
kel 6., ist variierbar. Miteingezeichnet sind die zwei beobachtbaren Neu-
tralpunkte (Br und Ba) und der Punkt der maximalen Polarisation Py,..

Der minimale Anteil zirkulér polarisierten Himmelslichtes kann mit diesem Auf-
bau nicht gemessen werden und wird vernachldssigt. Zusatzlich gilt fir Messungen in
der Hauptebene U = 0 (siehe [67]). Zu Beginn einer jeden Messung wurde sicherge-
stellt, dass sich die Apparatur in der Hauptebene befand. Zu diesem Zwecke wurde in
einer Ecke der rechteckigen Platte ein senkrecht nach oben zeigender langer Stab an-
gebracht (siehe Abbildung 6.8) und die Platte so lange rotiert, bis der von diesem Stab
geworfene Schatten mit einer kantenparallelen Hilfslinie koinzidierte. Danach wurde
ein Neigungswinkel 6,,, der Platte eingestellt und anschlieRend die Strahldichte bei den
vier Stellungen ¢ = {0°,45°,90°, 135°} des Filters gemessen. Abbildung 6.9 skizziert
den Versuchsablauf.

Die optische Dicke des Aerosols am Messtag'®, der Luftdruck und der Ozonge-
halt wurden von einer Station in Hamburg aufgenommen und zusammen mit dem aus
Uhrzeit, Tag im Jahr und Ort der Messung berechneten Sonnenstand zur Modellie-
rung mittels Monte—Carlo—Programm herangezogen. Die Messungen selbst wurden
auf dem Gelénde der GKSS an einem klaren Morgen durchgefiihrt. Der Untergrund
war frisch aufgebaggerter Sand. Darum wurde im Monte—Carlo statt einer Wassero-
berflache ein Lambertscher—Reflektor der Reflektivitat 0.1 verwendet. Abbildung 6.10
zeigt die Ergebnisse der Monte—Carlo—Simulation bei einigen Wellenldngen. Die Si-
mulation und die Messung stimmen gut tiberein. Die Positionen der Neutralpunkte der
Polarisation am Himmel fallen mit denen anderer Messungen zusammen (siehe auch
Kapitel 3.2). Der Grad der Polarisation des Himmelslichtes in Abhangigkeit des Beob-
achtungswinkels und der Wellenldnge, wie er simuliert wurde, deckt sich gut mit dem

15Gemessen wird die optische Dicke der Aerosole der unteren Kilometer der Atmosphére. Daher
wurden nur die Konzentrationen der bodennahen maritimen und urbanen Aerosole angepasst; die stra-
tosphéarischen und kontinentalen Aerosole wurden mit ihrer maximalen Konzentration beriicksichtigt.



6.6. VALIDIERUNG DES MONTE-CARLO PROGRAMMES

P(412.33 nm)

P(559.49 nm)

412.33 nm

QN A

559.49 nm

QN

1 -
* TriOS Messung
—— Monte Carlo

0.8

0.6

0.4

0.2

0 50 100 150
0_+6
s m
1 -
* TriOS Messung
—— Monte Carlo
0.8
%
0.6
0.4
0.2
0
0 50 100 150
6_+6
s m

2 * TriOS Messung
—— Monte Carlo

-2

2 -
* TriOS Messung
—— Monte Carlo

W

0 50

0 +60
s m

100 150

I S

100

150
6_+6
S

P(489.67 nm)

P(708.06 nm)

489.67 nm

QN A

708.06 nm

Q/l '\

1 -
* TriOS Messung
—— Monte Carlo

0.8
0.6
0.4
0.2

0

0 50 100 150
0_+6
s m
1 n
* TriOS Messung
—— Monte Carlo
0.8
ke
0.6
ok

0.4
0.2

0

0 50 100 150
6_+6
S m

2 * TriOS Messung
—— Monte Carlo

-2

2 -
* TriOS Messung
—— Monte Carlo

TS

0 50

0 +60
s m

100 150

e

100

150
0_+6

S m

69

Abb. 6.10: Der obere Teil der Abbildung zeigt den Grad der Polarisation P in
Abhéngigkeit des Beobachtungswinkels 6,,,. Die durchgezogene Linie ent-
spricht den Monte—Carlo—Resultaten; die eingezeichneten Sterne kenn-
zeichnen Messpunkte mit dem TriOS—Photometer. Gut zu erkennen sind
fur A = 412.33nm die zwei beobachtbaren Neutralpunkte und das Auftre-
ten der maximalen Polarisation fur 6, + 6, = 90°. In gleicher Weise zeigen
die unteren Abbildungen das Verhéltnis der beiden Stokes—Komponenten

Q/1.
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gemessenen Wert. Dies ldsst darauf schliel3en, dass die im Monte-Carlo Programm
implemtierten Aerosole zu einer realistischen Beschreibung der Polarisationseigen-
schaften der Atmosphare fihren.

6.6.4 Realistischer Typ—Il Ozean

Die bisherigen Testfélle beinhalteten zum Teil eine realistische Modellierung der At-
mosphére; der Ozean jedoch entsprach keinem Kistengewasser. In [68] werden ver-
schiedene Testfdlle zur Modellierung des offenen Ozeans aber auch von Kistenge-
wassern beschrieben. Die vier Testfélle zum Kistengewdasser wurden mit dem Monte—
Carlo—Programm simuliert. Leider lagen keine Ergebnisse anderer Gruppen vor; so
beschrénkte sich der Vergleich auf zwei, in unserer Gruppe unabhéngig voneinander
gerechnete, Resultate. Diese stimmten jedoch mit ausreichender Genauigkeit tberein.

6.7 Nachnutzbarkeit

Abschlieend seien noch einige Worte tber die weitere Nutzbarkeit des Monte—Carlo-
Programmes in zukiinftigen Anwendungen gemacht. Das Programm wurde in der Pro-
grammiersprache Java geschrieben. Dies hat den Nachteil, dass das Programm zirka
zweimal langsamer arbeitet, als ein vergleichbares in C. Es bietet jedoch die grof3en
\orteile der Plattformunabhdngigkeit und der Wiederverwendbarkeit. Aus der objek-
torientierten Programmierweise ergibt sich auf natirliche Weise ein gut strukturiertes
Programm, das nur mit wenig Anderungsaufwand auch zum Losen anderer Strahlungs-
transportprobleme herangezogen werden kann. Zu dem Programm wurde eine ausfihr-
liche htm1-Dokumentation geschrieben, die es nachfolgenden Nutzern ermdglichen
soll, leicht eigene Modifikationen anzubringen.

Die Eingabedaten an das Programm werden in eine ascii—Datei, die Steuerdatei,
geschrieben. Diese ist in verschieden Blocke (Detektorenspezifikation, Wechselwir-
kungspartner in Atmosphére und Ozean, Hilfsdaten, wie Sonnenstand, Windgeschwin-
digkeit, etc. und einem Block, der die Abbruchsbedingung festlegt, vorschreibt, ob die
Polarisation mitberiicksichtigt werden soll und ob die Initialisierung des Zufallszah-
lengenerators reproduzierbar sein soll) unterteilt. Um Nachfolgern die Arbeit mit dem
Programm zu erleichtern, wurde ein graphische Benutzeroberflache (ebenfalls in Java)
programmiert, die es erlaubt eigene Steuerdateien interaktiv zu erzeugen oder bereits
bestehende zu verdndern. Dabei wird jeder zu erfolgende Eintrag in die Steuerblécke
erklart.



Kapitel 7

Neuronale Netze

In Kapitel 6 wurde das Monte—Carlo—Programm vorgestellt, das zur numerischen Si-
mulierung des Vorwartsmodells des Strahlungstransportes im gekoppelten System At-
mosphére—Ozean verwendet wird. ,Vorwarts” bezieht sich in diesem Zusammenhang
auf das physikalische Prinzip von Ursache und Wirkung: das System wird durch die
inh&renten optischen Eigenschaften der Wechselwirkungspartner, ihre raumliche Ver-
teilung, sowie durch einige andere Parameter (Sonnenstand, Windstarke) festgelegt.
In der Folge kann dann der Strahlungstransport in diesem System simuliert werden.
Somit kann zum Beispiel die Strahldichte berechnet werden, die ein Satellit gegebener
Position unter den simulierten Bedingungen gemessen hétte. Das inverse Problem —
Rickschliisse zu ziehen iber das System selbst aus den Satellitendaten — soll nun hier
behandelt werden.

Aus mathematischer Sicht ist das Vorwartsmodell (hier das Monte—Carlo—Modell)
eine Funktion. Existiert ein dazu inverses Modell, wovon im Folgenden ausgegangen
wird, so handelt es sich wiederum um eine Funktion. Da sich das hier verwendete
Vorwartsmodell nicht trivial invertieren 1a%t, muf} ein anderes Hilfsmittel herangezo-
gen werden.

In der Einleitung werden kurz verschiedene mathematische Modelle angesprochen,
die fur die gestellte Aufgabe geeignet sind. Danach werden die hier benutzten Feed-
forward Backpropagation Neuronale Netze, eine bestimmte Untermenge Neuronaler
Netze, ndher vorgestellt. Im letzten Teil des Kapitels werden die im Rahmen dieser
Avrbeit trainierten Netze beschrieben.

7.1 Einleitendes

Das Problem der inversen Modellierung soll hier zundchst in einem allgemeineren
Kontext besprochen werden; Nachstehendes folgt [69]. Betrachtet wird ein System von
Ein— und Ausgabe—Variablen. Ziel ist es, eine rechnerbasierte Beziehung §(%) zwi-
schen den Eingabevariablen Z und den Ausgabevariablen ¢ herzustellen, die moglichst

—

genau die ,,wahre* Beziehung ¢ = f(%) approximiert. Dabei sei unterstellt, dass die

71
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gesuchte Beziehung nicht-trivial ist. Lasst sich die gesuchte Beziehung nicht durch die
chemischen, physikalischen oder sonstige Gesetze, die dem System zugrunde liegen,
herstellen, so bietet sich die Funktionenapproximation durch tiberwachtes Lernen an.
Sie setzt die Existenz eines sogenannten Trainingsdatensatzes voraus, das heif3t einer
Menge von Eingabewerten mit zugehorigen Ausgabewerten:
{7}

Die Eingabewerte dienen als Eingabevariablen eines kiinstlichen System (tiblicherwei-
se ein Computerprogramm), das Antworten {g(z;)}" auf die Eingaben {7;} gibt.
Das kiinstliche System besitzt dabei die Eigenschaft, die Antwortsfunktion g(z) itera-
tiv so zu verandern, dass der Fehler {; — G(#;)}Y minimiert wird (,,Lernen“). Nach
Beendigung des Lernvorgangs kann das kiinstliche System anschlieRend benutzt wer-
den, um Antworten auf beliebige Eingaben zu erzeugen, die jedoch durch den Einga-
bebereich wahrend des Lernens abgedeckt sein miissen — das kiinstliche System kann
interpolieren, Extrapolation zieht eine willkirliche Antwort nach sich.

In der Praxis ist es notig, die Menge der Funktionen, die das kiinstliche System
approximieren soll auf eine gewisse Untermenge der Menge aller Funktionen einzu-
schranken. Dies hangt mit der endlichen GroRe des Trainingsdatensatzes zusammen.
Hétte man einen unendlichen groRen Datensatz und einen unendlichen schnellen Com-
puter, lieBe sich die Zielfunktion eindeutig (im Sinne von g(z) = f(z)) bestimmen.
Bei einem Datensatz endlicher Lange hingegen gibt es eine groRe (oder unendliche)
Anzahl von Funktionen, die die Datenpunkte interpolieren und den Fehler minimie-
ren. Die im Folgenden vorgestellten Methoden des Uberwachten Lernens beinhalten
alle eine (im- oder explizite) Einschrankung der Menge der Zielfunktionen. Jedoch sei
darauf hingewiesen, dass dies keineswegs das Problem der Mehrdeutigkeit der Losung
behebt; es wird lediglich verschoben.

Ein anderes aus der Endlichkeit des Trainingsdatensatzes folgendes Problem ist der
sogenannte Dimensionsfluch: Mag es bei Problemen mit niedrigdimensionalen Einga-
bewerten noch moglich sein, einen Trainingsdatensatz zu schaffen, der den Eingabe-
raum dicht abdeckt, so ist dies bei hochdimensionalen Eingabewerten unmaglich. De-
cken beispielsweise 100 Trainingspunkte einen eindimensionalen Eingaberaum dicht
ab, so musste ein entsprechend dichter Datensatz in zehn Dimensionen 10%° Punk-
te umfassen. Folglich ist der Eingaberaum in hochdimensionalen Problemen durch
den Trainingsdatensatz nur sehr spérlich abgedeckt. Hinzukommt, dass der Abstand
jeder zweier Punkte solch eines Datensatzes untereinander im Schnitt groer ist, als
der Abstand eines der Punkte zu einer der Begrenzungen oder Ecken des Eingabe-
raumes. Wiederum kann die Einschréankung der Menge der Zielfunktionen helfen den
Dimensionsfluch zu tiberwinden, nichtsdestotrotz ist es zumeist schwieriger eine hoch-
dimensionale Funktion zu approximieren, da diese weitaus komplexer sein kdnnen als
niedrigdimensionale.

Nahezu alle moglichen Methoden des tiberwachten Lernens finden auch in der op-
tischen Gewasser—Fernerkundung ihre Anwendung. Allgemein kommen jedoch Neu-
ronale Netze (Ublicherweise feedforward) in der Fernerkundung immer hdufiger zum
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Einsatz; [70] zeigt dabei die Breite der Anwendungsmaoglichkeiten. [71] diskutiert die
Verwendungen Neuronaler Netze in der Vorwérts— und inversen Modellierung anhand
von Beispielen aus dem Bereich der Fernerkundung. In [72], [73], [74], [75], [76], [77]
und [9] werden feedforward Neuronale Netze zur Bestimmung von Wasserinhaltsstoff-
konzentrationen aus Satellitendaten benutzt, wobei letztgenannter Algorithmus auch
operationell zum Einsatz kommt und stetig weiterentwickelt wird [78]. Das gleiche
Problem kann aber auch mit ganz anderen Methoden des iberwachten Lernens gelost
werden, so zum Beispiel mit radialen Basis—Funktionen [79], mittels Tensor-Produkt—
Methoden (in [80] wurden dabei Chebyshev—Polynome zur Produkttermentwicklung
benutzt) oder aber auch mittels Genetischer Programmierung® wie in [81]. Feedfor-
ward Neuronale Netze werden auch zur Atmosphéarenkorrektur genutzt [82], [83]; so-
genannte Kohonen—Karten? dienen zur Aerosoltyp—-Bestimmung [84].

\Von den oben angesprochenen Methoden (und den zur gleichen Klasse gehdren-
den Entscheidungsbaum—Methoden) ist prinzipiell keine einer anderen grundsétzlich
uberlegen. In den Worten von J.H.Friedman [69] (Seite 45): ,,Die Interpretation eines
Vergleiches der verschiedenen Methoden wird dadurch erschwert, dass es unmoglich
ist, die Anwendung einer Methode von der fachlichen Kompetenz des Benutzers der
Methode zu trennen. Der Autor der den Vergleich durchfiihrt, kann tGber unterschiedli-
che Stérken, in seinen Fahigkeiten (und moglicherweise in seiner Motivation) die ver-
schiedenen Methoden abzustimmen, verfiigen.”“ Unter Verwendung dieses Argumentes
wurden in der vorliegenden Arbeit ausschlieBlich feedforward backpropagation Neu-
ronale Netze benutzt, die nun detaillierter vorgestellt werden sollen.

7.2 Feedforward Backpropagation Neuronale Netze

Die Ara der Neuronalen Netze und der kiinstlichen Intelligenz begann im Jahre 1943
als Warren S. McCulloch und Walter Pitts zu verstehen versuchten, wie das Gehirn
komplexe Muster aus der Verbindung vieler einfacher Basiszellen, den Neuronen, er-
zeugen kann. In ihrer Arbeit entwickelten sie ein formales Modell eines Neurons und
zeigten, dass sich mit dem synaptischen Zusammenschluss vieler solcher synchron ar-
beitenden Neuronen im Prinzip jede berechenbare Funktion approximieren lasst. 15
Jahre spéater entwickelte Rosenblatt 1958 in seiner Arbeit tiber das Perzeptron eine
neue Methode des Uberwachten Lernens. Das Perzeptron ist ein Neuron vom Typ,
wie es McCulloch und Pitts vorschlugen, jedoch werden die Eingaben an das Neuron
zundchst von einer Art Préprozessor bearbeitet, der das Vorhandensein bestimmter Ei-
genschaften der Eingabe detektiert. Das Perzeptron war zur Mustererkennung gedacht
und der Préprozessor entsprach einem Muster—Detektor. Rosenblatt bewies auerdem
das ,,Perzeptron Konvergenz Theorem*, das besagt, wenn eine Losung der Musterer-

1Genetische Programmierung féllt wie auch die Neuronalen Netze unter den Oberbegriff Soft Com-
puting; Soft Computing—Methoden verbreiten sich mit wachsender Rechnerkapazitit zunehmend.

2Kohonen-Karten gehdren nicht zur Klasse der feedforward Neuronale Netze sondern zu den selbst-
organisierenden Karten.
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kennung mittels Perzeptron moglich ist, also wenn die Muster—Klassen im Raum der
Mustermerkmale linear separierbar sind, so wird diese Losung in einer endlichen Zahl
von Trainingsschritten gefunden.

Ein vorldaufiges Ende der Forschung auf diesem Gebiet kam 1969 mit der Arbeit
von Marvin Minsky und Seymour Papert, die zeigten, dass eine grof3e Klasse von Pro-
blemen mit einschichtigen® Perzeptronen nicht gelost werden kann. Da ein einschich-
tiges Perzeptron den n—dimensionalen Eingaberaum durch eine (n — 1)—dimensionale
Hyperebene separiere, kdnnten mit ihm keine Probleme geldst werden, die im Einga-
beraum nicht linear separierbar sind. Zwar kdnne man zusétzliche Neuronenschichten
einfiihren, jedoch wiesen Minsky und Papert auf des Fehlen eines effizienten Lernal-
gorithmus fiir diese Art von Netzen hin. Mitte der 1980er Jahre kam es zu einer Re-
naissance der technischen Neuronalen Netze. Einerseits aufgrund der Weiterentwick-
lung der vielschichtigen Neuronalen Netze (die zwischen der Ein— und Ausgabeschicht
mindestens eine weitere ,,verborgene™ Schicht von Neuronen besitzen) und zum Ande-
ren aufgrund der Entdeckung eines effizienten Trainingsalgorithmus, dem backpropa-
gation Algorithmus durch David Rumelhart, Geoffrey Hinton und Ronald Williams im
Jahre 1986 (nach [85]). Wéahrend der Trainingsphase wird die Eingabe durch das Neu-
ronale Netz propagiert und die berechnete Ausgabe vom Zielwert (der im Trainingsatz
als zur Eingabe gehoriger Ausgabewert vermerkt ist) subtrahiert. Dieser Fehler wird
dann riickwarts durch das Netz bis hin zur Eingabeschicht propagiert (daher der Na-
me); dabei werden Neuroneneigenschaften so verandert, dass die berechnete Ausgabe
dem Zielwert ngher kommt.

Weiterhin wurde bewiesen, dass ein Neuronales Netz, in dem der Ausgabewert ei-
nes Neurons durch eine nicht-lineare, beschrénkte, monotone Funktion in den Einga-
bewerten berechnet wird (siehe dazu Abschnitt 7.2.1) und das mindestens eine verbor-
gene Schicht besitzt, jede auf einem abgeschlossenen Intervall [a, b] stetige Funktion
f(z) approximieren kann. Dieses Theorem kann als eine Erweiterung des Approxi-
mationssatzes von Weierstral aufgefasst werden: Zu jeder im Intervall [a, b] stetigen
Funktion f(x) und jeder reellen Zahl ¢ > 0 I&sst sich eine Polynom P(z) angeben, so
dass || P(z) — f(2)||c,, < € ist. (Die Menge der Polynome P(z) liegt im Banach-
raum* C, dicht.) (Diese Darstellung folgt [85].)

3Minsky und Papert beschrankten sich in inrer Arbeit auf Netze, die aus mehreren Perzeptronen und
einem abschlieBenden Neuron vom McCulloch— und Pitts—Typ, oder aber auch einschichtige Perzeptro-
nen.

4Unter einem Banachraum versteht man einen normierten Raum, in dem jede Cauchyfolge konver-
giert. Jeder endlichdimensionale normierte Raum ist ein Banachraum.
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7.2.1 Aufbau und Wirkungsweise eines Neuronalen Netzes

Feedforward Backpropagation Neuronale Netze® bestehen aus einer Eingabeschicht
einer Ausgabeschicht und einer oder mehrerer verborgener dazwischenliegender Schich-
ten. Jede dieser Schichten besteht aus Neuronen; die Eingabeschicht besitzt soviele
Neuronen, wie es Eingabewerte gibt, analog ist die Anzahl der Neuronen in der Ausga-
beschicht durch die Anzahl der Ausgabewerte festgelegt, die Anzahl der Neuronen in
der (den) verborgenen Schicht(en) ist problemspezifisch. Benachbarte Schichten sind
direkt miteinander verbunden, dabei ist jedes Neuron einer Schicht mit jeweils jedem
Neuron der dahinterliegenden Schicht verbunden. Abbildung 7.1 zeigt exemplarisch
ein solches Netz.

Abb. 7.1: Gezeigt wird ein Neuronales Netz mit vier Neuronen in der Eingabe— und
zwei Neuronen in der Ausgabeschicht. Dazwischen liegen zwei verborge-
ne Schichten mit finf beziehungsweise drei Neuronen. Eine Netzarchitek-
tur ist ein bestimmter Ansatz, der die Klasse von Funktionen, die mit dieser
Architektur emuliert werden kdnnen, festlegt.

5Im Folgenden auch nur als Neuronale Netze bezeichnet, da hier nur diese eine Untermenge betrach-
tet wird.
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Jedes Neuron berechnet einen Ausgabewert o; gemaf
0j = f(=bj + >_wij0) (7.1)

der Summationsindex ¢ lauft dabei lber alle eintreffenden Signale der vorliegenden
Schicht®; die 7 Faktoren w;; werden als Gewichte (sie kennzeichnen die Stérke der Ver-
bindung zweier Neuronen) und der Summand b; als Versatz (im Englischen auch bi-
as) des Neurons bezeichnet. Die Funktion f ist eine monoton steigende, nicht-lineare
Funktion, die die reellen Zahlen auf das Intervall [0, 1] abbildet — eine Sigmoide. Eine
weitverbreitete Funktion, die auch in der vorliegenden Arbeit verwendet wurde, ist die
logistische Funktion s (siehe Abbildung 7.2) mit

1
b y=1/(1+exp(-x))
1_
[ T T T >
-4 -2 0 2 4 X

Abb. 7.2: Die logistische Funktion s(z). Ihr asymptotischer Verlauf bewirkt, dass
sich extremes Verhalten einzelner Neuronen nicht im ganzen Netz fort-
pflanzt. Eingabewerte = ~ 0 werden hingegen gut separiert.

Das Neuronale Netz arbeitet sequentiell: die Eingabewerte werden an die Neuro-
nen der Eingabeschicht angelegt und an jeweils alle Neuronen der ersten verborgenen
Schicht weitergeleitet, die wie oben angegeben ein Ausgabesignal errechnen. Der Vor-
gang setzt sich fort, bis die Ausgabeschicht erreicht wird und das Netz den zur Ein-
gabe gehorenden Ausgabewert retourniert (daher feedforward). Dabei ist zu beachten,
dass bei gegebener Netzarchitektur, die vom Neuronalen Netz emulierte nicht-lineare
Abbildung des R™ auf den R™ zwingend einen Ansatz beinhaltet, in dem nur die Ge-
wichte und Versdtze der Neuronen freie Parameter darstellen. So realisieren die Aus-

5Neuronen der Eingabeschicht haben nur einen Eingabewert, der gleichzeitig auch Ausgabewert ist.
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gabeneuronen des Neuronale Netz, das in Abbildung 7.1 gezeigt wird, die Funktion

3 5 4
g = s(—dp + Y wy - s(—cp + D vj - s(=b; + Zuz’j%)))a (7.3)

k:l jZI i=1

mit! =1,2und 35 : R* — R

Zur Bestimmung der freien Parameter (Versadtze und Gewichte) werden zwei Men-
gen von Ein- und zugehdrigen Ausgabevariablen bendtigt: ein Trainings— und ein
Test-Datensatz. Wahrend des Lernens werden die freien Parameter, die anfangs einen
willkirlichen Betrag haben, so geédndert, dass die Fehlerfunktion (siehe unten) mini-
miert wird. Dabei wird das Netz immer wieder auf seine Generalisierungseigenschaf-
ten hin getestet. Dazu wird der Test-Datensatz verwendet, das heif3t das Netz wird
anhand von Eingabedaten getestet, die nicht im Trainings—Datensatz vorkamen. Da-
mit kann sichergestellt werden, dass das Netz nicht tbertrainiert wurde, also keine
statistischen Schwankungen des Trainings—Datensatzes emuliert.

7.2.2 Training eines Neuronalen Netzes

Es soll nun gezeigt werden, wie die Gewichte und Versétze der Neuronen der Ausga-
beschicht (und darauf folgend auch fiir die Neuronen der inneren Schicht(en)) wéhrend
der Trainingsphase angepasst werden, dabei wird [86] gefolgt. Um die Versatze nicht
separat behandeln zu missen wird die Nomenklatur

Oj = f(—bj + Z Wij Oi) = f(z Wij Oi)
i=1 i=0

verwendet; die Versétze b; werden also als Gewicht —wy; aufgefasst mit fester Ein-
gabe oy = 1. Als Mal fir die Leistungsféhigkeit eines Neuronalen Netzes wird der
quadratische Fehler tber alle Paare von Ein— und Ausgabewerten des Trainingsdaten-
satzes betrachtet. Umfasst der Trainingsdatensatz N Punkte und die Ausgabeschicht n
Neuronen, so bezeichnet

N N
E=3% B=3% 3 3(t—0) (7.4)

die Fehlerfunktion, wobei ¢; den gewiinschten Ausgabewert repréasentiert. Durch das
Veréandern der Gewichte w;; andert sich der Ausgabewert der Neuronen der Ausgabe-
schicht und damit auch der gesamte Fehler £ des Netzwerkes. Zur Minimierung des
Fehlers wird das Gradientenabstiegsverfahren benutzt: der Fehlergradient eines Ge-
wichtes gibt an, in welche Richtung und um welchen Betrag das Gewicht verdndert
werden muss. Der Betrag fir die Gewichtsveranderung wird mit der Formel

OE,

—€
0 Wij

AWij =

(7.5)
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berechnet; die Schrittweite der Gewichtsanderung entgegen der Gradientenrichtung ist
proportional zum sogenannten Lernfaktor ¢7. Mit

oOF 0FE, 0 (En_ Wi Oi)
A io= —¢ r _ —c p 1=0 ""1]
" O wij 0 (370 wij o) 0 wij
. _gaEp an o
a doj 0 (Tiowijoi)
do;
( J J) a (Z?:O Wij Oi) J
und
an _ 8f(2?:0 Wij Oi> _ dS(l’)
d(XCisowijoi) (X wijos) dx
folgt

AWij = £ (tj — Oj) Oj2 (1 — Oj) = €Oj 5j7 (76)

da die logistische Funktion s(z) die Ableitung % = s(x)(1 — s(z)) besitzt. Die
GroRe 0; = (t; — 0;) 0; (1 — 0;) wird auch als Fehlersignal des Neurons bezeichnet.

Gleichung 7.6 gilt fiir die Neuronen der Ausgabeschicht; fir Neuronen der verbor-
genen Schichten ist kein Zielwert ¢; vorgegeben, dieser muss durch einen &quivalen-
ten Term ersetzt werden. Das Fehlersignal eines Neurons einer verborgenen Schicht
berechnet sich rekursiv aus den Fehlersignalen §; von Neuronen der jeweils nach-
folgenden Schicht; besteht die nachfolgende Schicht aus n Neuronen, so folgt unter
Verwendung der Kettenregel:

5i = (Zn: Wij (%) (05 (1 — Oi>. (77)
7=0

Bei dem bisher geschilderten Lernvorgang kann es vorkommen, dass das Fehlersi-
gnal Gber das Minimum der Fehlerfunktion hinauslduft und im folgenden Lernzyklus
eine Verdnderung der Gewichte in die entgegengesetzte Richtung erforderlich ist. So
kann es zu Oszillationen um das Minimum der Fehlerfunktion kommen, die sich aber
durch Einbeziehung der Gewichtsénderungen Aw;;(t—1) des vorherigen Lernschrittes
in die Berechnung der aktuellen Gewichtséanderung Aw;;(t) vermeiden lasst:

AWij (t) = £ 0 (Sj AWij (t - 1) (78)

Der Faktor o hei3t auch Tragheitsfaktor und definiert die Schrittweite mit der die Ge-
wichtsédnderungen des vorherigen Lernschrittes beriicksichtigt werden.

"Das fiir das Training der in dieser Arbeit belehrten Netze benutzte Programm [87], ermdglicht es
den Lern—und den weiter unten behandelten Tragheitsfaktor wahrend des Lernens adaptiv zu verdndern
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7.3 Training der verschiedenen Netze

In diesem Kapitel soll nun die Architektur und das Lernverhalten der Neuronalen Netze
beschrieben werden, die fir die vorliegende Arbeit zur Anwendung kamen.

Das sind zum einen ein Neuronales Netz, das fir die Atmosphdarenkorrektur ver-
wendet wird (Abschnitt 7.3.1) und eines, das fur ein Ein-Schritt Verfahren zur di-
rekten Ableitung der Wasserinhaltsstoffkonzentrationen als auch zur Bestimmung der
optischen Dicke der Aerosole benutzt wird (Abschnitt 7.3.2). Zum anderen wurde
ein Neuronales Netz trainiert, um die Realisierung einer rauen Wasseroberflache im
Monte—Carlo Programm selbst zu verwirklichen (Abschnitt 7.3.3).

An dieser Stelle folgt eine Beschreibung der Erzeugung des Trainingsdatensatzes
fur die Atmosphdrenkorrektur und die Bestimmung der Wasserinhaltsstoffkonzentra-
tionen, da in beiden Féllen die gleichen Datensétze verwendet werden. Die Monte—
Carlo Rechnungen simulieren den Strahlungstransport im gekoppelten System Atmo-
sphare—Ozean. Die Konzentration der verschiedenen Wechselwirkungspartner wird bei
diesen Rechnungen variiert (siehe Kapitel 6) — lediglich die Ozon-Konzentration
und die Konzentration des reinen Rayleigh—Streuers (die einem Standard—Luftdruck
entspricht) in der Atmosphére bleiben jeweils unverdndert (im folgenden auch als
Standard—Atmosphére bezeichnet). (Weichen diese Konzentrationen in der Atmosphare
wahrend der eigentliche Datennahme des Satelliten von diesen Werten ab, so kann
mittels des in 8.1 beschriebenen Verfahren auf Standard-Bedingungen umgerechnet
werden.) Auf diese Weise werden jeweils gut 10,000 Simulationen durchgefiihrt und
die folgenden Observablen berechnet:

- die abwiértsgerichtete® Strahlungsflussdichte an der Obergrenze der Standard—
Atmosphare ET954 (),

- die abwartsgerichtete Strahlungsflussdichte kurz oberhalb der Wasseroberflache
E’l]ASS (/\),

- die aufwartsgerichtete Strahldichte an der Obergrenze der Standard—Atmosphére
LEOA(0, ¢, M),

- die aufwadrtsgerichtete Strahldichte der das Wasser verlassenden Strahlung kurz
oberhalb der Wasseroberflache L{5¢5(6, ¢, A),

- und die aufwartsgerichtete Strahldichte der das Wasser verlassenden Strahlung
an der Obergrenze der Standard—Atmosphére LT3 (6, ¢, \).

Die genannten Strahldichten werden dabei mit Detektoren berechnet, die in 36 x 18
Sektoren aufgeteilt werden: 36 Langenkreise (dquidistant in ¢) und 18 Breitenkreise
(Aquidistant in #). Die Simulationen werden fir folgende elf Wellenldngen (in [nm])

8, Abwirtsgerichtet* meint hier in Richtung von der Sonne zur Wasseroberflidche und dementspre-
chend meint ,aufwartsgerichtet* in Richtung von der Wasseroberflache zur Sonne.
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durchgefiihrt: {412.33, 442.27,489.67, 509.62, 559.49, 619.37, 664.31, 708.06, 753.11,
778.15,864.62} (jede dieser Wellenlangen entspricht einer Wellenldnge des MERIS-
Detektors.) Zur Erzeugung des Trainingdatensatzes werden anschlieend fir jede Si-
mulation 10 verschiedene Satellitenpositionen (genauer gesagt verschiedene Mefirich-
tungen) 0y € [0°, 45°] und ¢y ° € [25°, 180°] gleichverteilt gewiirfelt. Die Strahldich-
ten L+ (6w, ¢, A) in Richtung des Satelliten werden dann mittels linearer Interpolati-
on berechnet. Zusammen mit den Strahlungsflussdichten und einigen anderen Grol3en
(zum Beispiel Sonnenstand, Streu— und Absorptionskoeffizienten der Wasserinhaltss-
toffe) wird so ein Datensatz erzeugt, der gut 100, 000 Trainingspunkte umfasst.

Die Monte-Carlo Rechnungen werden dabei zweimal durchgefiihrt: einmal mit
Beruicksichtigung der Polarisationseigenschaften des Lichtes und einmal ohne. Dement-
sprechend werden auch jeweils zwei Neuronale Netze trainiert (jeweils mit identischer
Architektur, gleichen Ein— und Ausgabevariablen und gleicher Giite der Netze), um
anschlieRend (in der Anwendungsphase) entscheiden zu konnen, welchen Einfluss die
Beruicksichtigung der Polarisation auf die jeweiligen Ergebnisse hat (siehe Kapitel 8).
In den anschlieRenden Beschreibungen des Trainings der Netze wird nur noch auf die
Simulation mit Berticksichtigung der Polarisation eingegangen.

Die Eingabedaten firr die Netze zur Atmosphérenkorrektur und zur direkten Ablei-
tung der Wasserinhaltsstoffkonzentrationen sind identisch und bestehen neben den Re-
flektanzen der Standard-Atmosphére in Richtung des Satelliten (pTO54 (A1, i, \) =
LTOS%(0hr, dur, A)/EFOS4(X)) bei den oben angefiihrten elf Wellenléangen A aus drei
Eingabewerten, die die Geometriebeziehungen zwischen Sonne und Satellit festle-
gen??,

- Sonnenzenitwinkel fs € [10°, 60°]

- Zenitwinkel des Satelliten 6y; € [0°, 45°]

- Azimutdifferenz zwischen Sonne und Satellit ¢4 € [25°, 180°]

- LTOS%(0y1, ¢nr, 412.330m) / ETOS4(412.33nm) € [0.027180sr 1, 0.309824 51!

- LTOSA(Grr, dar, 442.27nm) / EFOSA(442.27nm) € [0.025041 171, 0.205215 7]

- LTOSA (O, e, 509.62nm € [0.011123sr 1, 0.191056 s ]

(
(

- LTOS4(0y, pr, 489.67Tnm
( /ETO54(509.62nm
(

) (
) ( )
)/ ETOS(489.67nm) € [0.015996 511, 0.300164 51 ']
) ( )
- LTOSA (B, ur, 559.49nm) / ETOSA(559.49nm) € [0.008315 5171, 0.273069 s
i 1

)

- LTOS%(0y1, a1, 619.37nm) / ETOS4(619.37nm) € [0.006924 sr 1, 0.231113 51!}

°Da der Sonnenazimutwinkel ¢ = 0° ist, ist ¢\ gleichzeitig die Azimutdifferenz zwischen Sonne
und Satellit.

1Die geforderten Ein— und Ausgabedaten, die dimensionsbehaftete physikalische GréRen darstellen,
werden zundchst auf das Intervall [0,1] abgebildet. Das Netz selbst operiert dann mit diesen dimensi-
onslosen GroRen.
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- LTOS4(0y1, dur, 664.31nm) /ETO54(664.31nm) € [0.003098 sr~*, 0.185007 sr!]
- LTOSA(0y, gy, 708.06nm) / EFO54(708.06nm) € [0.004893 sr~!, 0.102268 sr~]
- LTS 0y, dyr, 753.11nm) /ETO54(753.11nm) € [0.003044 sr™", 0.087673 sr™']
- LTOSA(0y, ¢y, 778.15nm) / ETOSA4(778.15nm) € [0.003159 sr7t, 0.086824 sr ]
- L"TFOSA(QM, O 864.62nm)/EEOSA(864.62nm) € [0.001754 sr 1, 0.084663 st 1]

Zusammenfassend werden folgende vier Netze (mit gleichen Eingabewerten) zur
Atmosphérenkorrektur beziehungsweise zur Ableitung der Wasserinhaltsstoffkonzen-
trationen trainiert:

Netzname Eingabe Ausgabe Bemerkung
NNPol(Atm) 0s, 00, i, pTOSA | pInSS mit Polarisation
NNUnpol(Atm) | 65, 01, dai, pT 054 | pitSS ohne Polarisation

NNPol(Wasser) Bs, 00, daisr, pT O | In (ag + as),In (ac), | mit Polarisation
In (bs + bw) ,TA

NNUnpol(Wasser) | 6s, b, dair, p O%A | In (aq + as) ,In (ac), | ohne Polarisation
in (bs + bw) , TA

7.3.1 Atmospharenkorrektur

Fur die Atmospharenkorrektur wurde ein Neuronales Netz trainiert, um die Reflektanz
der das Wasser verlassenden Strahlung in Richtung des Satelliten p35% (0yr, du, ) =
LI (0at, ur, A)/EJA55(X) abzuleiten. Die Ausgabeschicht enthélt 11 Neuronen; je
ein Neuron fur die Reflektanz der das Wasser verlassenden Strahlung bei einer der
oben angegeben elf Wellenldngen. Wahrend der Trainingsphase wurden verschiedene
Netzarchitekturen verwendet. Das beste der getesteten Neuronalen Netze besitzt zwei
verborgene Schichten mit respektive 45 und 30 Neuronen. Von den insgesamt 120, 390
Punkten des Trainingsdatensatzes wurden 115,015 zum Trainieren, die tbrigen zum
Testen verwendet. Es ergaben sich folgende Eigenschaften: die durchschnittliche Re-
siduen betragen fiir die Trainingspunkte 428.98 /115015 ~ 0.0037 und flir Testpunkte
20.53/5375 ~ 0.0038, so dass sich der Quotient dieser Residuen (Training/Test) zu
0.9764 berechnet. In Abbildung 7.3 wird die Netzausgabe mit den Zielwerten fiir den
Testdatensatzes fur die kiirzeste (412.33 nm), eine mittlere (619.37 nm) und die langste
(864.62 nm) Wellenlénge verglichen.
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Abb. 7.3: Die Abbildung zeigt die Gute des fir die Atmosphdrenkorrektur trai-
nierten Neuronalen Netzes fur die Testpunkte. In den linken Teilen der
Abbildung ist die Ausgabe des Neuronalen Netzes gegen die vorge-
gebene Zielausgabe aufgetragen (p3#5S(0ur, dm, A) in [Lfsr] fir X =
{412.33nm, 619.37nm, 864.62nm}). Die mit eingezeichneten Regressi-
onsgeraden sind durch die Steigungen (slope) und die Schnittpunkte mit
der y—Achse (abs) gegeben. Die rechten Teile zeigen die Haufigkeitsver-
teilungen der zugehorigen Abweichungen (Ausgabe des Netzes - Zielaus-
gabe); die Mittelwerte sind mit mean bezeichnet und die Standardabwei-
chungen mit std.dev..
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7.3.2 Bestimmung der Wasserinhaltsstoffkonzentrationen

Zur Bestimmung der Wasserinhaltsstoffkonzentrationen mittels des in Abschnitt 8.3
beschriebenen Ein-Schritt Verfahrens wurde ein Neuronales Netz darauf trainiert, die
folgenden Ausgabedaten abzuleiten:

- der Logarithmus der Summe aus den Absorptionskoeffizienten (in [1/m]) fir
A = 442.27 nm von Gelb-und Schwebstoff In (ag(442.27nm) + ag(442.27nm)),

- der Logarithmus des Absorptionskoeffizienten (in [1/m]) flir A\ = 442.27 nm von
Chlorophyll-a In (ac(442.27nm)),

- der Logarithmus der Summe aus den Streukoeffizienten (in [L/m]) fir A =
442.27 nm von Schwebstoff und dem weiRen Streuer
In (bs(442.2Tnm) + by (442.27nm)).

Ein weiterer Ausgabewert dieses Netzes ist die (dimensionslose) optische Dicke der
Aerosole 7, bei A = 550nm. Zwar wird diese GroRe in den weiteren Rechnungen
nicht benotigt, sie wurde aber in die Liste der Ausgabeparameter aufgenommen, da
der systematische und statistische Fehler eines Neuronalen Netzes verkleinert werden,
leitet man zusétzlich zu den interessierenden Parametern jene ab, die die Variabilitét
des Eingabe—Datensatzes verursachen [88].

Die Eingabewerte an dieses Neuronale Netz sind die gleichen, die auch fiir das Netz
zur Atmosphdrenkorrektur verwendet wurden. Die Datensétze fiir das Training und das
Testen sind ebenfalls die dort angegebenen — lediglich die zu erlernenden Ausgabe-
werte sind andere. Wiederum wurden verschiedenste Netzarchitekturen durchprobiert.
Anders als bei dem Netz zur Atmospharenkorrektur sind hier zwei verborgene Schich-
ten unzureichend. Als beste der getesteten Architekturen stellte sich jene heraus, die
vier verborgene Schichten mit jeweils 20, 20, 15 und 10 Neuronen umfasste. Es erga-
ben sich durchschnittliche Residuen von 19057.84/115015 ~ 0.166 fiir die Trainings-
punkte und von 894.91/5375 ~ 0.166 fur Testpunkte; der Quotient dieser Residuen
(Training/Test) betragt 0.995217.

In Abbildung 7.4 werden die Ausgabewerte des Neuronalen Netzes zur Bestim-
mung der Wasserinhaltsstoffkonzentrationen fiir den Testdatensatz mit den Zielwer-
ten verglichen. Aufféllig ist, dass die Bestimmung der Chlorophyll-a Absorption die
groBte Streuung aufweist. Eine mogliche Erklarung ist, dass sich eine Anderung der
Chlorophyll-a Konzentration am geringsten in den Reflektanzen der Standard—Atmo-
sphare wiederspiegelt — ihre genaue Bestimmung somit am schwierigsten ist*’.

Eliminiert man jene Punkte des Trainingsdatensatzes, fur die das Wasser durch
die (Gelbstoff-) Absorption dominiert wurde, (und die somit den grol3ten statistischen
Fehler aufweisen) gelingt die Ableitung der Chlorophyll-a Absorption viel besser.

"Dieses Problem haben zwar alle Verfahren zur Ableitung der Chlorophyll-a Konzentration, jedoch
wird die das Wasser verlassende Strahlung zumeist nicht mit einem Monte—Carlo—Programm bestimmit,
die einen vergleichsweise hohen statistischen Fehler in der Bestimmung dieser GroRe beinhalteten.



84 KAPITEL 7. NEURONALE NETZE
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Abb. 7.4: Die Abbildung zeigt die Giite des fir die Bestimmung der Wasserinhaltss-
toffkonzentrationen trainierten Neuronalen Netzes fiir die Testpunkte. In
den linken Teilen der Abbildung ist die Ausgabe des Neuronalen Netzes
gegen die vorgegebene Zielausgabe aufgetragen (In (ag + as), In (ac) und
In (bs + by ) jeweils in [In(1/m)]). Die mit eingezeichneten Regressions-
geraden sind durch die Steigungen (slope) und die Schnittpunkte mit der
y—Achse (abs) gegeben. Die rechten Teile zeigen die Haufigkeitsverteilun-
gen der zugehorigen Abweichungen (Ausgabe des Netzes - Zielausgabe);
die Mittelwerte sind mit mean bezeichnet und die Standardabweichungen
mit std.dev..
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Mit der Bedingung ac(442.27nm) > (ag(442.27nm) + as(442.27nm)) verbleiben
23,680 Punkte im Datensatz. Mit diesen Punkten wurde ein weiteres Netz mit vier
verborgenen Schichten ( mit je 7, 5, 4 und 3 Neuronen) darauf trainiert, aus den
Eingabegrofien lediglich den Logarithmus des Absorptionskoeffizienten (in [1/m]) fir
A = 442.27 nm von Chlorophyll-a abzuleiten. In Abbildung 7.5 zeigt sich dann, dass
die Streuung nun sehr viel geringer ausfallt.
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Abb. 7.5: Die Abbildung zeigt die Giite des (mit eingeschranktem Eingabedatensatz)
trainierten Neuronalen Netzes zur Bestimmung der Chlorophyll-a Kon-
zentration (In (ac) in [In(1/m)])) fur die Testpunkte. Im Vergleich mit Ab-
bildung 7.4 wird die Verbesserung im Lernverhalten sichtbar.
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Abb. 7.6: Die Abbildung zeigt die Giite des trainierten Neuronalen Netzes fir die
Testpunkte beziiglich der Ableitung der optischen Dicke der Aerosole 75
bei einer Wellenlange von A = 550nm. Im linken Teil der Abbildung ist die
Ausgabe des Neuronalen Netzes gegen die vorgegebene Zielausgabe auf-
getragen. Zusétzlich wurde die Regressionsgerade mit eingezeichnet; ihre
Steigung ist mit slope bezeichnet und ihr Schnittpunkt mit der y—Achse
mit abs. Der rechte Teil zeigt die zugehorigen Haufigkeitsverteilungen der
Abweichungen (Ausgabe des Netzes - Zielausgabe); der Mittelwert betréagt
0.0011 und die Standardabweichung 0.0637.
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In Abbildung 7.6 wird die optische Dicke der Aerosole, wie sie durch das Neu-
ronale Netz berechnet wird, fiir den Testdatensatz mit den Zielwerten verglichen. Die
Standardabweichung ist zwar mit ~ 0.06 relativ gro, jedoch zeigt das Lernverhalten
auch, dass es moglich ist, die optische Dicke der Aerosole abzuleiten.

7.3.3 Modellierung der rauen Wasseroberflache

Zur Modellierung der rauen Wasseroberflache wurde eine Neuronales Netz darauf trai-
niert, zu gegebenem J, und gegebener Breite der Verteilung o den Faktor % € [0,1]
zu berechnen (siehe Abschnitt 6.4.1). Wahrend der Trainingsphase wurde 9, € [0, T)
variiert und fiir & wurde ein Wertebereich von % € [0,0.0542] (oder, ausgedriickt
durch die Windgeschwindigkeiten, von v € [—5%0-2 102]) abgedeckt. Es wurde
jedoch festgestellt, dass fiir o> = 0 (bzw £ = cos(¢,)), also auf einem der Rénder
des zweidimensionalen Eingaberaumes, die gelernte Ausgabe des Neuronalen Netzes,
insbesondere fur Winkel 4, ~ 7, von dem erwarteten Kosinus zu stark abwich. Darum
wurden in den Trainingsdatensatz zusatzlich 60 Punkte aufgenommen mit 2 = 0 und
J, € [Z,23%). Dieser Ansatz, zusatzliche Punkte, die tiber den eigentlichen Wertebe-
reich der zu emulierenden Funktion hinausgehen, dem Trainingsdatensatz zuzufiigen,
bietet sich immer dann an, wenn das Lernverhalten an den Randern des Eingaberaumes

verbessert werden soll.
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Abb. 7.7: Die Abbildung zeigt die Giite des trainierten Neuronalen Netzes fir die
Testpunkte. Im linken Teil der Abbildung ist die Ausgabe des Neuronalen
Netzes gegen die vorgegebene Zielausgabe aufgetragen (die dimensions-
lose GroRe %). Zusétzlich wurde die Regressionsgerade mit eingezeich-
net; ihre Steigung ist mit slope bezeichnet und ihr Schnittpunkt mit der
y—Achse mit abs. Der rechte Teil zeigt die Haufigkeitsverteilungen der zu-
gehorigen Abweichungen (Zielausgabe - Ausgabe des Netzes ); der Mit-
telwert betragt Null und die Standardabweichung 0.0008.

Insgesamt wurden 10, 300 Punkt zum Trainieren benutzt, wobei zu einem gleich-
verteilt gewdirfelten o aus obigem Wertebereich jeweils zehn Werte von +J,, gleichver-



7.3. TRAINING DER VERSCHIEDENEN NETZE 87

teilt gewdrfelt wurden und zu diesem Wertepaar der gewiinschte Ausgabewert durch
1000 diskrete, im Kosinus gleichverteilte, Werte von Einfallswinkeln bestimmt wurde.

Wahrend der Trainingsphase wurden verschiedene Netzarchitekturen verwendet.
Das beste der getesteten Neuronalen Netze besitzt drei verborgene Schichten mit 5,3
und 2 Neuronen respektive. Von den 10, 300 Punkten des Trainingsdatensatzes wurden
8,992 zum Trainieren, die Uibrigen zum Testen verwendet. Es ergaben sich die folgen-
den Eigenschaften: die durchschnittlichen Residuen betragen fir die Trainingspunkte
0.006782/8992 ~ 7.54e — 7 und fir Testpunkte 0.000704/1308 = 5.38¢ — 7, so dass
sich der Quotient dieser Residuen (Training/Test) zu 1.400698 berechnet. Abbildung
7.7 verdeutlicht diese Daten anhand des Testdatensatzes.



Kapitel 8

Anwendung der Neuronalen Netze

In diesem Kapitel soll gezeigt werden, wie aus den von MERIS gemessenen Strahl-
dichten die Reflektanz! der das Wasser verlassenden Strahlung (im folgenden auch
kurz Wasser—Reflektanz) im sichtbaren und nahem infraroten Spektralbereich (Atmo-
sphdrenkorrektur) beziehungsweise die Konzentrationen der Wasserinhaltsstoffe mit
Hilfe der Neuronalen Netze abgeleitet werden kann.

Das gemessene Satellitensignal ist die vom System Atmosphdre—Ozean in Rich-
tung des Satelliten riickgestreute Strahlung. Aus diesem Signal gilt es fiir die Atmo-
spharenkorrektur den Anteil zu bestimmen, den die das Wasser verlassende Strahlung
ausmacht. Die mit dem Monte—Carlo Programm zum Training des Neuronalen Netzes
zur Atmospharenkorrektur berechneten Daten beziehen sich auf eine Atmosphéare mit
Standard-Luftdruck (also einem festen Anteil Rayleigh—Streuung in der Atmosphare)
und festem Ozon-Gehalt. In Abschnitt 8.1 wird beschrieben, wie die von MERIS ge-
messenen Spektren auf diese Standard-Bedingungen umgerechnet werden konnen.
Der daran anschlieRende Abschnitt beschreibt das Verfahren zur Atmosphéarenkorrek-
tur und die Anwendung auf vom Satelliten gemessene Daten, fur die zum Teil auch in
situ Daten vorliegen.

Da die Daten, die zum Training der Neuronalen Netze verwendet werden, mit ei-
nem Monte—Carlo Programm berechnet werden, in dem das gekoppelte System At-
mosphare-Ozean simuliert wird, sollte es auch moglich sein, die Konzentrationen
der Wasserinhaltsstoffe direkt aus den (auf die Standard—Atmosphére umgerechneten)
Satelliten—Daten abzuleiten. Das zu diesem Zwecke trainierte Neuronale Netz (siehe
Kapitel 7.3.2) bestimmt aus den Reflektanzen der Standard—Atmosphdre drei Grolien,
die mit den Streu— und Absorptionskoeffizienten bei 442 nm zusammenhéangen. In Ab-
schnitt 8.3 wird zunédchst beschrieben, wie sich aus diesen Netz—Ausgabedaten empi-
risch die Konzentrationen der Wasserinhaltsstoffe ableiten lassen. Anschlielend wird
das Verfahren wiederum an Satelliten—Daten, zu denen zum Teil auch in situ Mes-
sungen vorliegen, validiert. Die prinzipielle Moglichkeit der direkten Bestimmung der

!Der Begriff ,Reflektanz* wird hier als Synonym fiir die Fernerkundungs—Reflektanz — also das
Verhéltnis einer aufwartsgerichteten Strahldichte zu einer einfallenden Strahlungsflussdichte — ge-
braucht.

88



89

Inhaltsstoff-Konzentrationen aus Satellitendaten wurde bereits 1994 gezeigt [1]. Je-
doch existiert bislang kein operationell einsetzbares Ein—Schritt—\erfahrens tiber Typ—
Il Gewadssern ( [40], Seite 51).

Die in situ Daten, die zur Validierung herangezogen werden, wurden bei Validati-
onsfahrten im Jahr 2003 mit dem Forschungsschiff ,,Heincke™ in der Deutschen Bucht,
sowie in den Jahren 2002 und 2003 bei Messungen auf der Fahre ,,Wappen von Ham-
burg* auf der Strecke Cuxhaven—Helgoland im Rahmen von Forschungsprojekten am
GKSS—Forschungszentrums gewonnen. Auf beiden Schiffen wurden gemal3 [89] so-
wohl Wasserproben zur Bestimmung der Wasserinhaltsstoffkonzentrationen genom-
men, als auch Messungen der Wasser—Reflektanz durchgefiihrt.

Bei der Analyse der Wasserproben wird die Absorption durch Gelbstoff als die
Summe der Absorption der durch einen Filter der Porengrofie 0.22 m gefilterten Pro-
be und der Absorption der gebleichten Filterriickstande auf einem ,,Whatman GF/F*
Filter (Porengrosse zwischen 0.4 um und 0.7 pm) bestimmt. Die Bestimmung Kon-
zentration von Schwebstoff erfolgt durch Filtration der Probe durch einen ,,Whatman
GF/F* Filter bekannten Gewichtes, der mit destilliertem Wasser gespilt und getrock-
net und dann erneut gewogen wird. Der Chlorophyll-a Gehalt wird mittels HPLC
(High Performance Liquid Chromatography) von in Aceton geldsten Filterriickstanden
(,Whatman GF/F* Filter) ermittelt.

Zur in situ Messung von Wasser—Reflektanzspektren werden ein Strahlungsfluss-
dichte— und zwei Strahldichtesensoren der Firma ,, TriOS* verwendet. Die drei Senso-
ren werden dabei so am Bug eines Schiffes angebracht, dass die Messungen moglichst
nicht durch Sonnenreflex beeinflusst werden. Einer der Strahldichtesensoren misst die
nach oben gerichtete Strahldichte L%ASS (die sich aus der das Wasser verlassenden
und der an der Wasseroberflache reflektierten Strahlung zusammensetzt) unter einem
Winkel von 6y ~ 30° wahrend der andere Strahldichtesensor die unter diesem Win-
kel nach unten gerichtete (auf das Wasser auftreffende) Strahlung L{*5° misst. Der
Strahlungsflussdichtesensor misst das auf das Wasser auftreffende Licht £/, Die
Wasser—Reflektanz wird anschlieRend ndherungsweise zu

JASS L%ASS_O'OH’iASS
Pw =~ EfASS

berechnet.

Beim Vergleich der berechneten mit den gemessenen Reflektanzspektren ist zu be-
achten, dass teilweise erhebliche Unterschiede der Beobachtungsrichtungen vorliegen.
In Abbildung 8.1 werden Wasserreflektanzspektren ein und desselben Wassers fiir
verschiedene Beobachtungsrichtungen gezeigt — die Form der Spektren bleibt er-
halten, die absoluten Werte hingegen differieren. Fir die vorliegende Arbeit wurden
ausschliellich Daten benutzt bei denen zwischen TriOS— und MERIS—Messung eine

2Zur Generierung der Abbildung wurde das operationell eingesetzte Neuronale Netz benutzt, das
das Vorwértsmodell emuliert.
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maximale Differenz im Azimutwinkel der Messung von ~ 50° auftrat, so dass Abwei-
chungen der Spektren um bis zu ~ 11% zu erwarten sind.
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Abb. 8.1: Die Abbildung zeigt die berechnete Wasser—Reflektanz 3355 (O, dar, A)
fur verschiedene Beobachtungswinkel als Funktion der Wellenldnge A. Im
oberen Teil wurde fir die drei Spektren ¢y = 150° gewdhlt und 6y vari-
iert, im unteren Teil hingegen ist #y; = 30° und ¢y variabel.

Die in situ Daten werden sowohl mit den operationell abgeleiteten GroRen als auch
mit den Ergebnissen der hier vorgestellten Algorithmen verglichen. Alle fur die Vali-
dation verwendeten MERIS-Daten entsprechen der Prozessor-\ersion ,MEGS 7.3".
Die wichtigsten Neuerungen dieser operationell eingesetzten Algorithmen sind zum
einen die Berlcksichtigung eines Aerosols mit groflem Angstrbm—KoeI"fizienten3 in
der Atmospharenkorrektur. In friiheren Versionen fehlte ein solches Aerosol und in
Folge dessen wurde die Wasser—Reflektanz im Blauen in einigen Féllen tberschatzt.
Zum anderen wurden das operationell eingesetzte Neuronale Netz zur Bestimmung der
Wasserinhaltsstoffkonzentrationen leicht modifiziert: Da die durch die Atmosphéaren-
korrektur gewonnenen Wasser—Reflektanzen (die als Eingabe an das operationell ein-
gesetzte Netz dienen) manchmal im kurzwelligen Spektralbereich negativ sind, wer-
den diese Reflektanzen in den entsprechenden Kandlen auf einen positiven Minimal-
wert gesetzt, bevor sie an das entsprechend trainierte Neuronale Netz weitergeleitet
werden. Das verwendete biooptische Modell stimmt weiterhin mit dem hier beschrie-
benen Uberein.

Fur die Validation der Atmospharenkorrektur und der direkten Bestimmung der
Wasserinhaltsstoffkonzentrationen wurden in situ Daten ausgewdhlt, die es erlauben

3Dieses wird aufgrund seines Rayleighartigen Streuverhaltens auch als blaues Aerosol bezeichnet.
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Tab. 8.1: in situ— und MERIS—Daten

Schiff Datum MERIS-Szene erwartete Anzahl
Giite Mel3stationen

Heincke 23.04.2003 | MERRR._ ; PN0420030423100602_ | schlecht 1
000000902015 00423 05988 .0000.N1

Heincke 29.04.2003 | MERRR._ ; PN0420030429.101725 - gut 1
000000902016 00008 0674 .0000.N1

Wappen von | 03.09.2002 | MER RR._ ; PNACR20020903.095732 - gut 6
Hamburg 000001152009 00108 02667 .0000.N1

Wappen von | 06.08.2003 | MER RR_ ; PNO04V20030806 100607 - mittel 6
Hamburg 000000902018 00423 07491 0000.N1

Wappen von | 17.09.2003 | MER RR_ % PPACR20030917.094620_ | schlecht 6
Hamburg 000001072020.00022 08092 0000.N1

sollen, den Gultigkeitsbereich der Verfahren zu erproben, das heif3t solche, bei de-
nen die Algorithmen gut funktionieren sollten, solche bei denen die Verfahren an ihre
Grenzen stoRRen und auch solche, bei denen ein Versagen der Schemata zu erwarten ist.
Nachstehende Tabelle 8.1 listet die verwendeten in situ Daten auf.

8.1 Die Korrekturschicht

Die Monte-Carlo-Daten, die zum Training des Neuronalen Netzes zur Atmosphéren-
korrektur erzeugt wurden, beziehen sich auf eine Atmosphare mit einem Luftdruck am
Boden von p, = 1013.25hPa (Standard-Luftdruck) und einem Ozongehalt, der dem
mittleren Gehalt von 340 Dobson entspricht. Diese Atmosphare wird im folgenden als
Standardatmosphére bezeichnet. Das vom Satelliten gemessene Signal L?OA (On1, Prr)*
muss also, weicht der aktuelle Luftdruck vom Standardluftdruck ab, beziehungsweise
weicht der aktuelle Ozongehalt vom mittleren ab®, korrigiert werden. Das im folgen-
den beschrieben Verfahren folgt [53].

Zu diesem Zwecke stelle man sich eine zusétzliche Atmospharenschicht tiber der
Standardatmosphére vor, deren Rayleigh optische Dicke 7 durch die Abweichung
des aktuellen Luftdruckes vom Standardluftdruck gegeben ist. Bezeichnet \ die Wel-
lenldnge in xm und p den aktuellen Luftdruck in [hPa], so gilt nach [23]:

mr(A) = 0.008735 pg A+
p —1013.25

mit =
PR = T013.25

Zusétzlich wird dieser Schicht Ozon, dessen Konzentration wiederum durch die
Abweichung des aktuellen Ozongehaltes von 340 Dobson gegeben ist, zugeordnet.

4TOA steht fiir top of atmosphere, also das Signal am Oberrand der Atmosphére; 1 steht fiir aufwérts
— gemeint ist also die Strahldichte, des zum Satelliten hin gestreuten Lichtes.
5Der Luftdruck und Ozongehalt sind als zusétzliche Informationen zu den MERIS-Daten gegeben.
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Bezeichnet C, den aktuellen Ozongehalt in Dobson und ao,(A) die in 6.3.3 ange-
gebenen Absorptionskoeffizienten fiir Ozon in 1/cm, so ergibt sich die Ozon optische
Dicke 7o, dieser Schicht zu

Co, — 340
mor) = a0x () (i)

Diese Schicht wird im folgenden als Korrekturschicht bezeichnet. Das Korrektur-
verfahren besteht nun darin, das Satellitensignal L°** (61, éur, A)° zu berechnen,
das der Satellit am Oberrand der Standardatmosphére gemessen hétte und es die Kor-
rekturschicht nicht geben wiirde (siehe Abbildung 8.2).

@
\N [ 1108 (0.9

"

Abb. 8.2: Das am Oberrand der Atmosphdre vom Satelliten gemessene Signal kann
man sich (vereinfacht) aus zwei Komponenten zusammengesetzt vorstel-
len. Die eine Komponente ist der transmittierte Anteil der am Oberrand
der Standard—-Atmosphére nach oben gerichteten (diffusen) Strahlung. Der
zweite Anteil entsteht durch die (Einfach-) Streuung in der Korrektur-
schicht der am Oberrand der Atmosphére nach unten gerichteten Strahlung
in Richtung des Satelliten.

Nimmt man an, dass die Korrekturschicht sehr diinn ist 7 < 1 und dass das vom
Oberrand der Atmosphére nach unten strahlende Licht in der Korrekturschicht genau
einmal in Richtung des Satelliten gestreut wird, so gilt (nach [90], Seite 30 ff):

L%‘OA (9M7¢Ma/\) = L%‘OSA (9M7¢M7)‘> TT*R()‘> TTOZ()\> +

5TOSA steht fiir top of standard atmosphere, also fiir das Signal am Oberrand der Standard—
Atmosphére.
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p0)1 — Tir(N) Tir(A)

ETOMN) Tr0,(N) Ty o, (A
+ (N) Ty0.(A) Tron(A) 21 cos by + cos by

(8.1)
Dabei bezeichnen 7" und 7* die direkte beziehungsweise diffuse Transmissionen, mit
N =]
T~ Tl = o (-2200),
) = e (5300 )
i) = exp (~3 70 )
Tir(A) = exp (— g:s(;\;) :
Tin(d) = exp (—%) 8.2)

und 95 dem Sonnenzenitwinkel. Der Ausdruck p(#) in Formel 8.1 steht fur die Rayleigh—
Phasenfunktion fiir eine Streuung in Richtung des Satelliten

o) = %((1+3’y)+(1—’y)c0529)’

8 (14 29)
d
= — =0.02
v = g d=00279,
cosf) = — (sinfysinbscos(du — ¢ps) + cos by cosbs) .

und die Strahlungsflussdichte EEOA()\) in selbigem Ausdruck ist durch die in den
MERIS-Daten enthaltene Strahldichte LT (s, ¢s, \)

EFOY(A) = L%%0s, ¢s, A) cos bs (8.3)

gegeben.
Berticksichtigt man nun 7 < 1 so l&sst sich néhern
Tr(A) TRO\))

1 — g T\g(N) = 1 — - -
TR(A) Ty r(A) eXp( costhy  cosfg

cos fy; + cos fg

~ 1 —1 A
+ () cos by cos O

setzt man diesen Ausdruck in 8.1 ein, so folgt
LT (e, 63, A) = LT (6a, 60, ) TiR (V) Troa(A) +

p(®)  mw(N)
21 cos Oy cos O’

E°Y(X) T 0.(A) Ty04(N)
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und schlieRlich

LT (0, ¢ai A) = ETOYN) Ty0,(N) Thoa(N) 52 g
TT*R()\> TTOZ ()\>

L$OSA (9M7 ¢M7 /\) =
(8.4)

Fir die Atmosphéarenkorrektur wird nun die Reflektanz der Standard—Atmosphére
in Richtung des Satelliten bendtigt werden. Mit der Definition

LTOSA(9 d) )\)
TOSA - + M, ¢¥M,
P (9 ) d) ) )‘) =

M M EEOSA()\)

folgt
L$OSA(9M7 ¢M7 )‘>

TOSA _
P e e ) = A R T () Ty () e

8.2 Atmospharenkorrektur

Nachdem aus dem vom Satelliten gemessenen Signal die Reflektanz der Standard-
Atmosphére berechnet wurde, kann nun das Neuronale Netz zur Atmospharenkorrek-
tur benutzt werden, um die Wasser-Reflektanz p3SS (0, ¢, A)7 in Richtung des Sa-
telliten im sichtbaren und nahen infraroten Spektralbereich zu bestimmen.

LJASS ] 7 7)\
IOJWASS(QMa(ﬁM,A) = TW ( M ¢M )

EfASS(/\)
_ L%‘\OVSA(QMv d)Mv )‘) _ L%‘OSA(QMv d)Mv )‘) - L%‘PQC%A(QMa ¢Ma )‘)
EISSS(O\) T (A) BTSN T (V)
_ EEOSA()\> <L$OSA(9M7¢M7A> B L}Flg)(s?rA(eMvngv)‘))
El]ASS()\) TT*()\) EEOSA()\) EEOSA()\)
1

= TN (P75 (Ot éa A) — b (Oar, b, V) (8.6)
Der Index PG in Gleichung 8.6 steht fiir den Anteil der vom Satelliten gemessenen
Strahlung, die nicht aus dem Wasser kommt, also fur direkt reflektiertes Licht und
in der Atmosphare gestreutes Licht (von englisch path und glint). Die Verhéltnisse
Tf(/\) = E’l]ASS ()\)/EEOSA()\> und TT* ()\) = LFTF\%SA(QM, oM, /\)/L%%VSS (QM, oM, )\)
und die Reflektanz pgQ>* (0u, du. A) = LIBe™ (0w, du, A)/EFO3*(X) sind die feh-
lenden Bestimmungsstiicke in Gleichung 8.6.

Urspriinglich war angedacht, diese drei Grofien durch ein Neuronales Netz im
sichtbaren Spektralbereich aus den Reflektanzen der Standard—Atmosphére in Rich-
tung des Satelliten im nahen Infraroten abzuleiten. Leider gelang dies nicht mit ausrei-
chender Genauigkeit fiir die diffusen Transmissionen 777 (\) = LTR* (0u, dnr. M)/

TJASS steht fiir just above sea surface, also fiir das Signal kurz tiber der Wasseroberflche.
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LI575 (6a1, du1, M) beziehungsweise auch nicht fiir 77 (A) ~ ETRP4(X)/E{575(X). (Die
das Wasser verlassende Strahlung ist die Grol3e, die wahrend der Monte—Carlo Simula-
tionen den groRten statistischen Fehler aufweist; das Verhaltnis zweier solcher GroRen
ist daher unzureichend genau bestimmt. Eine Abschatzung der (gerichteten) Transmis-
sion 77 () aus der (ungerichteten) Transmission 7' () hingegen beinhaltet eine gro-
be Naherung, die eine ausreichend genaue Bestimmung der Wasser—Reflektanz nicht
ermdglicht.) Nichtsdestotrotz sollte dieser Ansatz wieder aufgegriffen werden, sobald
zukiinftige Rechnerleistungen Monte—Carlo Simulationen mit weit hoherer Statistik
mit realistischem Zeitaufwand ermdglichen. Dieser Ansatz bote den Vorteil einer glo-
bal anwendbaren Atmospharenkorrektur, da die Wasserinhaltsstoffe im nahem infra-
roten Spektralbereich lediglich als Streuer implementiert sind — das heil3t dort spielen
lokal angepasste Charakteristika des biooptischen Modells, wie die Absorption durch
Chlorophyll-a keine Rolle. Der entscheidende Nachteil ist aber, dass solch ein Kor-
rekturverfahren global nicht so gut sein kann, wie ein regional angepasstes Verfahren.
Sollen aulRer der Wasser—Reflektanz auch die Wasserinhaltsstoffkonzentrationen abge-
leitet werden, so muss spatestens dann ein lokales biooptisches Modell implementiert
werden — die Regionalisierung erfolgt also auf jeden Fall.

Stattdessen wurde folgender Ansatz verfolgt: ein Neuronales Netz wurde darauf
trainiert aus den Reflektanzen der Standard—Atmosphare im Sichtbaren und nahen In-
fraroten in Richtung des Satelliten die Wasser—Reflektanz im Sichtbaren und nahen
Infraroten in Richtung des Satelliten zu bestimmen (siehe Abschnitt 7.3.1). Dieses
Verfahren zur Atmosphdrenkorrektur bietet den Vorteil lokal gut angepasst zu sein —
aber auch den Nachteil, dass sowohl die Monte—Carlo—Simulationen als auch das Trai-
ning des Neuronalen Netzes fiir andere Gewadsser mit stark abweichenden optischen
Eigenschaften wiederholt werden missen.

Ein weiterer Vorteil den die direkte Ableitung der Wasser—Reflektanz aus der Re-
flektanz der Standardatmosphére bietet, ist, dass aus der Kovarianzmatrix CLTOA der
vom Satelliten empfangen Strahldichten auch die Kovarianzmatrix C sass der Wasser—
Reflektanz berechnet werden kann. Fiir die von MERIS gemessenen Reflektanzen gibt
es ein einfaches kein Streulicht beriicksichtigendes Fehlermodell. Korrelationen zwi-
schen den Fehlern der einzelnen Spektralbdnder exisitieren in diesem Modell nicht,
so dass die Kovarianzmatrix CLTTOA Diagonalgestalt hat [91]. Fur gegebene Beobach-

tungsrichtung und Sonnenstand folgt aus Gleichung 8.4

pTOSA()\> _ t(A)L?OA ( ) ( )
; 1
mit t(/\) EEOSA( ) T* ()\) TTOz( )
FoA 0 __m _
und a(A) = CRORTACY cos O cos fs

EEOSA( ) Tir(A)

Da MERIS die Strahldichten LT°* () nur fiir endlich viele Wellenlange misst, kdnnen
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diese Strahldichten auch als Komponenten eines Vektor aufgefasst werden, mit
pTOSA = pTOSA(\) = t; LTOA + a; = H(A) LTO% (A:) + a(X);

die Reflektanzen der Standard—Atmosphare gehen durch lineare Transformation aus
den Strahldichten hervor
pTOSA — T L?OA +a.

Wie man durch Einsetzen in die Definition der Kovarianzmatrix leicht nachrechnen
kann, folgt daraus fur die Kovarianzmatrix C,rosa der Reflektanzen der Standard-
Atmosphére

Cyross = T Crroa T,
Z%OSA = le CI]/C’%‘OA Tﬂ
p T
— 5szzk Okfi‘oA 6]lT]l
T

Das in der vorliegenden Arbeit verwendete Programm fir die Benutzung Neurona-
ler Netze, erlaubt es neben den Ausgabewerten y; (in diesem Falle die Reflektanzen
der das Wasser verlassenden Strahlung bei elf Wellenlédngen) auch die Jacobi—Matrix
Jij = @L beziiglich der Eingabewerte z; (hier die entsprechenden Reflektanzen der
Standard—Atmosphare) auszulesen. Demnach kann schlieBlich die Kovarianzmatrix
Cp%xss ZU

C,yss = J Cprosa J* (8.7)

berechnet werden, die fir die Beurteilung der Werte der Konzentrationen der Wasser-
inhaltsstoffe wesentlich ist.

8.2.1 Validierung

Das eben beschriebene Verfahren zur Atmospharenkorrektur soll validiert werden. Da-
zu werden zundchst MERIS-Szenen verwendet, zu denen gleichzeitig gewonnene in
situ Daten vorliegen. So lassen sich die in situ gemessen Daten mit denen vergleichen,
die mit der operationellen Atmosphéarenkorrektur beziehungsweise der hier beschrie-
benen Atmospharenkorrektur berechnet werden. Da zwei verschiedene Neuronale Net-
ze zur Atmospharenkorrektur trainiert werden (eines, das mit Monte—Carlo—Daten trai-
niert wurde, in deren Berechnung die Polarisation des Lichtes unberiicksichtigt bleibt
und eines, das mit Daten trainiert wurde, in deren Berechnung die Polarisation beriick-
sichtigt wurde, nach Abschnitt 7.3.1 im folgenden auch als NNPol und NNUnpol be-
zeichnet) kann somit auch entschieden werden, inwieweit die Berlicksichtigung der
Polarisation eine Rolle fir die Atmosph&renkorrektur spielt.

Fur das in einer reinen Rayleighstreuenden Atmosphare riickgestreute Licht erge-
ben sich Unterschiede von bis zu =~ 12% durch die Vernachléssigung der Polarisa-
tion [92]. Eigene Monte—Carlo—Rechnungen fir ein realistisches Atmosphédre—Ozean
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System zeigen, dass die prozentualen Unterschiede in den Reflektanzen der Standard—
Atmosphére zwischen 2 und 5% (im Blauen) und bis zu 2% (im Roten) betragen. Da-
bei werden die Reflektanzen durch die Vernachldssigung der Polarisation fir typische
Satellitenpositionen in der Deutschen Bucht unterschétzt; die zugehdrigen Wasser—
Reflektanzen werden in diesem Fall demnach tberschétzt. Dieser Effekt sollte sich
auch in der Validierung zeigen.

Des weiteren wird eine Szene aus dem Mittelmeerraum ausgewadhlt, die zum Teil
einen starken Sonnenreflex enthélt. Anhand dieser Szene soll gezeigt werden, dass, an-
ders als die operationell eingesetzte, die hier vorgestellte Atmosphéarenkorrektur auch
unter Einfluss des Sonnenreflexes sinnvolle Ergebnisse liefert. Zuletzt wird das Kor-
rekturverfahren auf eine Szene angewendet, in der unterschiedlich stark ausgepragte
Zirren sichtbar sind. Dadurch soll der Giiltigkeitsbereich der Korrektur in Anwesenheit
von Zirren bestimmt werden.

Validierung mit in situ Daten

Zur Validierung mit in situ Daten werden die in Tabelle 8.1 angegebenen MERIS—
Szenen verwendet und wie folgt vorgegangen: Aus den Level-1B Satellitendaten wird
mittels oben beschriebenem Algorithmus die Wasser—Reflektanz in Richtung des Sa-
telliten berechnet (mit den Neuronalen Netzen NNPol und NNUnpol) und mit den
Schiffsmessungen sowie den Level-2 Satellitendaten (die neben den Wasserinhaltss-
toffkonzentrationen ebenfalls die Wasser—Reflektanz in Richtung des Satelliten enthal-
ten) verglichen.

Fur die Reflektanz—Messungen auf der Validationsfahrt mit dem Forschungsschiff
»Heincke” und den zugehorigen aus MERIS-Daten gewonnenen Reflektanzen sind
die Spektren in Abbildung 8.3 dargestellt. Die MERIS—Uberfliige fanden an den zwei
ausgewadhlten Tagen jeweils ungefahr zwanzig Minuten nach den Schiffsmessungen
statt.

Wie nicht anders zu erwarten war versagen alle Algorithmen zur Atmosphéren-
korrektur bei den extremen Bedingungen (sehr hohe Schwebstoffkonzentrationen) im
Weser—Miindungsgebiet vom 23.April. Fur den 29.April hingegen stimmen die opera-
tionell eingesetzte und die mit dem NNPol emulierte Atmosphéarenkorrektur befriedi-
gend mit der in situ Messung Uberein.

Die nachfolgenden Abbildungen 8.4, 8.5 und 8.6 zeigen oben angefiihrte Spektren
fur die in situ Messungen auf der Féahre ,,Wappen von Hamburg “. Die Messungen
an sechs Stationen erfolgten jeweils zwischen kurz nach neun Uhr UTC (an der ersten
Station) und gegen halb elf Uhr UTC (an der letzten Station); die MERIS-Uberflugzeit
differieren und sind in der jeweiligen Abbildung vermerkt.

Zu den Daten vom 3.September 2002 ist zu bemerken, dass die mit der operationell
eingesetzten Methode berechneten Reflektanzen an der 1.Station als ungultig im Le-
vel 2-Produkt markiert sind und somit nicht in den Vergleich mit einbezogen werden
sollten. An den Ubrigen Stationen stimmen alle Algorithmen gut mit den in situ Daten
uberein. Fur den 6.August 2003 wird an allen Stationen auf3er Station 5 wiederum die
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Heincke 187: 23.April 2003 Heincke 187: 29.April 2003
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Abb. 8.3: Dargestellt sind die Reflektanzspektren, wie sie an Bord des Schiffes
gemessen wurden, wie sie mit dem MERIS-Algorithmus und dem hier
vorgestellten Algorithmus berechnet werden. Die Schiffsmessung vom
23.April fand in der Weser-Miindung statt; die vom 29.April in der offenen
Nordsee (Breite: 53.648° Nord, L&nge: 5.980°) Ost.

operationell eingesetzte Atmospharenkorrektur als unguiltig markiert. Zusatzlich wird
im Level 2—-Produkt die Verwendung des blauen Aerosoltyps zur Atmospharenkorrek-
tur dieser Szene vermerkt. Das Fehlen eines solchen Aerosols im hier vorgeschlagenen
Schema konnte die Abweichungen im Blauen zwischen der Atmospharenkorrektur mit
den Netzen und den in situ Daten an den Stationen 2 und 3 erkldren. Am 17.Septem-
ber 2003 ist Uber den zu der Station 6 gehdrigen MERIS—Pixeln eine Wolke sichtbar,
deren Ausldufe auch die anderen Stationen beeinflussen (im Level 2 Produkt als ice
haze markiert). Obwohl als ungiltig markiert liefert die operationell eingesetzte Me-
thode gute Ergebnisse (von Station 1 und 6 abgesehen). Das hier vorgestellte Verfahren
stimmt fir die 1.Station gut mit den Schiffsmessungen Uberein, versagt jedoch an den
Stationen 2, 4 und 5.

Allgemein ist bei den Vergleichen aufféllig, dass die eigene Atmosphéarenkorrek-
tur in Kistenndhe besser mit den Messungen Ubereinstimmt, als im offenen Ozean.
Wahrend die operationell eingesetzte Korrektur in Kiistennahe oftmals versagt®, ist
dies fiir die mit den Neuronalen Netzen bestimmten Reflektanzen nicht der Fall.

Zum Anderen weisen die Reflektanzspektren, die Ausgabewerte der beiden Neuro-
nalen Netze (NNPol und NNUnpol) sind, teilweise erhebliche Unterschiede auf, wobei
die Anwendung von NNPol besser mit den in situ Daten tibereinstimmt.

Weiterhin fallt auf, dass das hier vorgestellte Korrekturverfahren im blauen Spek-
tralbereich oftmals zu hohe Werte im Vergleich zu den in situ Daten liefert. Als Ursa-
che hierfur sind zwei Griinde anzufiihren. Zum einen umfasst der Datensatz, der zum

8Es ergeben sich dann nach der Atmosphéarenkorrektur, die nicht fiir hohe Konzentrationen von
Schwebstoff ausgelegt ist, negative Wasser—Reflektanzen. Der Nutzer der Daten wird explizit darauf
hingewiesen, dass die Korrektur ungdiltig ist.
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3.September 2002: Station 1  =13km von Cuxhaven

3.September 2002: Station 2 =18km von Cuxhaven
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Abb. 8.4: ,Wappen von Hamburg*“ Fahrt vom 3.September 2002 (MERIS—Uberflug

um 9 : 03 Uhr UTC): gezeigt sind die TriOS—Reflektanzmessungen an den
sechs Stationen jeweils zusammen mit den Ergebnissen der hier vorgestell-
ten und der fur MERIS operationell eingesetzten Atmospharenkorrektur.
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6.August 2003: Station 1 =14km von Cuxhaven
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6.August 2003: Station 2 =19km von Cuxhaven
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Wappen von Hamburg* Fahrt vom 6.August 2003 (MERIS-Uberflug um
10 : 06 Uhr UTC): gezeigt sind die TriOS—Reflektanzmessungen an den
sechs Stationen jeweils zusammen mit den Ergebnissen der hier vorgestell-
ten und der fur MERIS operationell eingesetzten Atmospharenkorrektur.
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17.September 2003: Station 1  =10km von Cuxhaven
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17.September 2003: Station 2 =16km von Cuxhaven
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Abb. 8.6: ,,Wappen von Hamburg“ Fahrt vom 17.September 2003 (MERIS-Uberflug

um 9 : 46 Uhr UTC): gezeigt sind die TriOS—Reflektanzmessungen an den
sechs Stationen jeweils zusammen mit den Ergebnissen der hier vorgestell-
ten und der fur MERIS operationell eingesetzten Atmospharenkorrektur.
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Training der Neuronalen Netze verwendet wurde, verschiedenste Zusammensetzungen
der Atmosphére beziiglich der in ihr enthaltenden Aerosole (besonders zu nennen ist
hierbei das urbane Aerosol, da es als einziges bodennahes Aerosol stark absorbierend
wirkt). Dies fuihrt dazu, dass die Atmosphdarenkorrektur mittels des Neuronalen Netzes
dann besonders gut funktioniert, wenn die aktuelle Atmospharenzusammensetzung der
mittleren Zusammensetzung der Atmosphére der Trainingsdaten entspricht.

Ein zweiter Grund fur die im blauen Spektralbereich oftmals zu hohen Reflek-
tanzwerte der das Wasser verlassenden Strahlung ist, dass die fir die Simulation von
MERIS-Daten verwendete Atmosphére (siehe Abschnitt 6.3) nicht gentigend kleine
Aerosole enthielt. So ist der mittlere Angstrom—Koeffizient a = 74 (A = 440nm)/
Ta(A = 870nm) der bodennahen Aerosole im Modell a ~ 1.2. Wie die neuesten
Auswertungen der Daten der ,,Cimel* Mef3station auf Helgoland ergaben, betragt der
dort gemessene Angstr'dm—Koeffizient im Mittel ¢ ~ 1.7 mit Maximalwerten von
a =~ 2.1 [93]. Keines der hier verwendeten Aerosolmodelle liefert einen solch hohen
Angstrbm—Koeﬁizienten, der einem Aerosol mit kleinen Partikeln und einer nahezu
Rayleigh-artigen Streufunktion entspricht.

Zusammenfassend l&sst sich aus den \Vergleichen schlussfolgern, dass die hier vor-
gestellte Atmospharenkorrektur in schwebstoffreichen Kiistengewdssern besser funk-
tioniert, als die operationell eingesetzte aber dennoch teilweise (insbesondere im offe-
nen Ozean) versagt. Als Grund fiir das Versagen kann ein dem Modell fehlender Aero-
soltyp identifiziert werden. Grundsétzlich liefert jedoch jene Korrektur, die die Polari-
sation des Lichtes beriicksichtigt bessere Ergebnisse. Die vorhergesagte Uberschétzung
der Wasser—Reflektanz (insbesondere im Blauen) bei Vernachldssigung der Polarisa-
tion zeigt sich tendenziell bestatigt. Im AnschluB soll nun ein Optimierungsverfahren
vorgestellt werden, um die Korrektur weiter zu verbessern.

Optimierung des Korrekturverfahrens

Um den verschiedenen Aeorosolzusammensetzungen der Atmosphére Rechnung zu
tragen, kann wie folgt vorgegangen werden: Der Trainingsdatensatz wird in n Unter-
gruppen A;, k € [1, n] eingeteilt; zum Beispiel eine, die Atmosphéren mit geringer
optischer Dicke des Aerosols, eine Gruppe fiir Atmospharen, die der mittleren opti-
schen Dicke entsprechen und einer Gruppe, die besonders optisch dicke Atmospharen
enthélt. Fur jede der gewahlten Gruppen wird anschlieBend nach obigem Schema
separat ein Neuronales Netz zur Atmosphdrenkorrektur trainiert. Jedes der n Netze
NN (Ay) wird angewandt. Nun gilt es zu entscheiden, welches der Netze die aktu-
ell beste Atmospharenkorrektur liefert. Dazu werden ein Neuronales Netz NNV orw,
dass das Vorwartsmodell fiir die Bestimmung der Wasserreflektanzen emuliert (Ein-
gabe sind die drei Wasserinhaltsstoffkonzentrationen £ ;, Ausgabe die Reflektanz der
das Wasser verlassenden Strahlung) und ein dazu inverses Netz N N I'nv benttigt. Mit-
tels des inversen Netzes erfolgt eine erste Schatzung der Inhaltsstoffkonzentrationen
k;(Ax), die als Eingabe fur das Vorwarts—-Netz NNV orw dient. Dieses Netz liefert
nun wieder ein Reflektanzspektrum 53355 (A;), das moglicherweise erheblich von dem
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urspriinglichen p355(A;) abweicht. Die Summe der (gewichteten) Abstandsquadrate
x%(Ay) (dem Quadrat des Mahalanobisabstandes) zwischen diesen beiden Reflektanz-
spektren entscheidet dariiber, welches der n Netze das aktuell beste Reflektanzspek-
trum liefert, ndmlich jenes mit dem kleinsten x2(A;). Abbildung 8.7 skizziert die Op-
timierungsprozedur.

NN(41) | | NN(4,) S NN(A,)

x*(Az) SR X*(An)

\i
>
P
=~

Abb. 8.7: Schematische Darstellung der Optimierungsprozedur zur Atmosphéren-
korrektur.

Die Konzentrationen ; und das Spektrum 53*55(Ay) kdnnen zustzlich iterativ
so aufeinander abgestimmt werden, dass das Abstandsquadrat x2(A;) minimiert wird:
Die Konzentrationen k; werden gemal des Abstandsquadrates (Quantitét der Ande-
rung) und der Kovarianzmatrix (Richtung der Anderung) verandert; die so bestimmten
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Konzentrationen dienen wiederum als Eingabe an das Netz N NV orw, das ein neu-
es Reflektanzspektrum ausgibt. Der Vergleich dieses Spektrums mit dem urspriingli-
chen gibt einen neues Abstandsquadrat. Die Iteration wird abgebrochen wenn kei-
ne nennenswerte Anderung des berechneten Abstandsquadrates x2(A;) mehr auftritt
(nach [78]).

6.August 2003 Station 3: Xz =0.11851 6.August 2003 Station 3: xz =0.4138
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Abb. 8.8: Ergebnisse des Optimierungsverfahrens zur Bestimmung der Wasser—
Reflektanz: Die linke Abbildung zeigt das Reflektanzspektrum, wie es von
dem hier vorgestellten Neuronalen Netz NNPol berechnet wurde (durch-
gezogene Linie) und nach der Optimierung (gepunktete Linie). In der
rechten Abbildung ist Gleiches fiir das Netz gezeigt, dessen Trainings-
daten kein urbanes Aerosol beriicksichtigten. Mit angegeben sind jeweils
die Summe der Abweichungsquadrate x? beider Spektren, sowie die dem
Optimierungsverfahren entnommen Inhaltsstoffkonzentrationen (zum Ver-
gleich wurde in Klammern die zugehdrigen in situ Werte mit angegeben).

Das Verfahren wird beispielhaft fiir die Station 3 der ,,Wappen von Hamburg* Fahrt
vom 6.August 2003 (siehe Abbildung 8.5) erprobt. Dabei werden jene Wasser—Netze
NNInv und NNVorw verwendet, die auch derzeit operationell fiir die Prozessie-
rung der MERIS-Daten zur Anwendung kommen. Das Netz NNPol und ein Netz, das
mit Monte—Carlo Daten trainiert wurde, die kein bodennahes absorbierendes Aerosol
enthielten, werden fir die Atmospharenkorrektur verwendet. Die Ergebnisse des Op-
timierungsverfahrens sind in Abbildung 8.8 dargestellt. Fir dieses Fallbeispiel ist die
Abweichung der Reflektanzspektren vor und nach der Optimierung fur das Neuronale
Netz NNPol deutlich geringer als fiir jenes, das kein urbanes Aerosol beriicksichtigt.
Des weiteren stimmen fur das Netz NNPol auch die mit der Optimierung gewonnenen
Inhaltsstoffkonzentrationen deutlich besser mit den in situ Daten {berein.

Messung bei Sonnenreflex

Ein weiterer Vorteil der hier vorgestellte Atmosph&renkorrektur ist, dass sie auch dann
anwendbar bleibt, wenn der Sonnenreflex in einer MERIS-Szene sichtbar ist (der Idee



8.2. ATMOSPHARENKORREKTUR 105

Transekt vor Zypern 30.Juli 2002
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Abb. 8.9: Die erste Abbildung zeigt die ausgewahlte MERIS-Szene (gut zu erken-
nen ist der Sonnenreflex) und den Schnitt, entlang dessen die Korrektu-
ren durchgefuhrt wurde. Die nebenstehende Abbildung zeigt die Wasser—
Reflektanz, wie sie vom MERIS-Algorithmus und den beiden Netzen ent-
lang dieses Schnittes berechnet wurde, fur die Wellenldnge A = 559.7nm.
Zusétzlich wurde die von MERIS in diesem Kanal gemessene Strahldichte
(skaliert dargestellt) mit eingezeichnet, an deren Verlauf der zunehmen-
de Einfluss des Sonnenreflexes gut erkennbar ist. Die drei folgenden Ab-
bildung zeigen Reflektanzspektren fir einzelne Bildelemente, fir die der
MERIS-Algorithmus noch anwendbar ist, wahrend die letzte Abbildung
ein stark durch den Sonnenreflex beeinflusstes Pixel zeigt.
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von einer bei der GKSS entwickelten Atmosphdrenkorrektur folgend [82], [53]). Da-
zu wurde ein Schnitt durch eine Szene® aus dem Mittelmeerraum vom 30.Juli 2002
gelegt (im Sommer herrschen dort oligotrophe Bedingungen, so dass von einer ho-
mogenen Wasser—Reflektanz ausgegangen werden kann), der anfangs Bildelemente
umfasst, die nicht vom Reflex beeinflusst sind und zu hoheren Bildelementzahlen hin
immer mehr davon enthélt. Die Ergebnisse der Atmospharenkorrektur entlang dieses
Schnittes sind in Abbildung 8.9 dargestellt. Deutlich zu erkennen ist das Versagen der
operationell eingesetzten Korrektur®® fiir Bildelementzahlen groRer als 105, wahrend
die hier vorgestellte Korrektur entlang des gesamten Schnittes weitgehend vom Son-
nenreflex unbeeinflusst bleibt. Fiir Bildelemente, die keinen Sonnenreflex enthalten,
stimmen die MERIS—-Reflektanzspektren der das Wasser verlassenden Strahlung recht
gut mit den durch die Neuronalen Netze abgeleiteten tberein. Die Form der von den
Netzen berechneten Spektren bleibt auch fiir Bildelemente mit starkem Sonnenreflex
gleich.

Messung bei Zirren

Das Monte—Carlo Modell, das zur Erzeugung der Daten, mit denen die Neuronalen
Netze trainiert wurden, benutzt wurde, beriicksichtigt auch diinne Zirren (siehe Ab-
schnitte 3.5 und 6.3.2). Anhand einer Szene vor der Kiiste Spaniens!!, die viele Zirren
unterschiedlicher optischer Dicke enthalt, soll die Gultigkeit der Atmospharenkorrek-
tur unter diesen Bedingungen getestet werden. Durch die Szene wurde ein Schnitt
gelegt, der einige unterschiedlich stark ausgepréagte Zirren kreuzt und durch einen
mdoglichst homogenen Wasserkorper lauft.

Abbildung 8.10 zeigt die Resultate der operationellen und der durch die Neuro-
nalen Netze berechneten Atmospharenkorrekturen entlang dieses Schnittes. Fir das
Bildelement, das keinen sichtbaren Zirrus enthalt, stimmen das durch den operationel-
len Algorithmus und das durch das Neuronale Netz, das die Polarisation beriicksich-
tigt, berechnete Wasserreflektanzspektrum gut tberein. Die Reflektanzspektren, die
durch die Neuronalen Netze bestimmt werden, zeigen in Anwesenheit eines leichten
Zirrus (Albedo zirka 0.02) keinen Unterschied zu denen ohne Zirrus. Fir das MERIS-
Reflektanzspektrum ergeben sich lediglich im blauen Spektralbereich kleine Abwei-
chungen. Bei noch stérkeren Zirren (ab einer Albedo von zirka 0.03) stoRen alle Algo-
rithmen an ihre Grenzen.

‘MER_RR. ; PNACR20020730.082135.000001972008 00107 02165 0000.N1

19Die operationell eingesetzte Methode erlaubt keine Korrektur bei Sonnenreflex. Die zugehdrigen
Wasser—Reflektanzen sind dann negativ und als unguiltig markiert.

1MER_RR. ; PN01V20021007 103243.000000902010 00094 03154 0000 Spain.N1
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Abb. 8.10: Die erste Abbildung zeigt die MERIS Szene und den gewahlten Schnitt,
der einige Zirren kreuzt. Es folgt die Wasser—Reflektanz, wie sie vom
MERIS-Algorithmus und den beiden Netzen entlang dieses Schnittes be-
rechnet wurde, fur die Wellenldnge A = 559.7nm. Zusétzlich wurde die
von MERIS in diesem Kanal gemessene Strahldichte (skaliert dargestellt,
oberste Kurve) mit eingezeichnet, an deren Verlauf die Positionen der Zir-
ren zu erkennen ist. Die folgenden drei Abbildungen zeigen Reflektanz-
spektren fur einzelne Bildelemente (Bildelement 99: leichter Zirrus, Bild-
element 127: kein sichtbarer Zirrus, Bildelement 186: starkerer Zirrus).
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8.3 Direkte Bestimmung der Wasserinhaltsstoffe

Das in Kapitel 7.3.2 beschrieben Neuronale Netz berechnet aus den Reflektanzen der
Standard-Atmosphére die folgenden drei GroRen (jeweils bei 442 nm): In(ag + as),
In(ac) und In(bs + bw) (siehe auch Kapitel 6.5). Diese Netz—Ausgabedaten kdnnen
mittels der empirischen Formeln 6.19 auf die Konzentrationen der Wasserinhaltsstoffe
kc, ks, kg umgerechnet werden.

8.3.1 \Validierung

Auf die in Tabelle 8.1 angefiihrten Satelliten—Szenen wurden auch die beiden Netze
(eines, das mit Monte—Carlo—Daten trainiert wurde, in deren Berechnung die Polari-
sation des Lichtes unberiicksichtigt bleibt und eines, das mit Daten trainiert wurde,
in deren Berechnung die Polarisation beriicksichtigt wurde, nach Abschnitt 7.3.1 im
folgenden auch NNPol und NNUnpol) angewandt, die direkt aus den Reflektanzen der
Standard—Atmosphére die Wasserinhaltsstoffkonzentrationen berechnen. Die in situ
Bestimmungen der Konzentrationen beziehungsweise der Absorption durch Gelbstoff
erfolgte dabei, wie in [89] gefordert (siehe dazu auch den einleitenden Teil dieses Ka-
pitels).

Zusatzlich wurden die Neuronalen Netze noch auf einen Schnitt durch eine Szene
angewandt, in dem hohe Schwebstoffkonzentrationen zu erwarten sind.

Ein weiterer Ausgabewert des Neuronalen Netzes zur Bestimmung der Wasserin-
haltsstoffkonzentrationen ist die optische Dicke der Aerosole bei einer Wellenldnge
von 550nm (siehe Abschnitt 7.3.2). Diese GrofRRe geht nicht in die Atmosphéarenkor-
rektur oder in die Ableitung der Wasserinhaltstoffkonzentrationen ein, jedoch wird
exemplarisch gezeigt, dass eine Ableitung der optischen Eigenschaften der Aerosole
maoglich ist.

Validierung mit in situ Daten

In Tabelle 8.2 sind die Konzentrationen fiurr die zwei match up Pixel der Validati-
onsfahrt im Jahr 2003 mit dem Forschungsschiff ,,Heincke™ in der Deutschen Bucht,
wie sie von den Netzen und dem operationellen MERIS-Algorithmus berechnet wer-
den, zusammen mit den in situ Werten aufgelistet. (Der berechnete Wert, der jeweils
am besten mit den gemessenen Daten tbereinstimmt, ist fett dargestellt.) Fur den
29.April liefern beide Neuronale Netze Konzentrationen, die sehr gut (und im Falle
der Chlorophyll-a Konzentration sogar besser als MERIS) mit den in situ Daten Gber-
einstimmen. Fir den 23.April, an dem Wasserproben aus dem Weser—-Miindungsgebiet
genommen wurden und dementsprechend extrem hohe Konzentrationen von Schweb—
und Gelbstoff vorliegen, kommt das Neuronale Netz, das die Polarisation beriicksich-
tigt diesen Werten am ndchsten — nur die Chlorophyll-a Konzentration wird von diesem
Netz stark tiberschatzt. Die operationell bestimmten Konzentrationen sollten fiir diesen
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Tag nicht in den Vergleich miteinbezogen werden, da ihnen eine als unguiltig markierte
Atmosphdrenkorrektur zugrunde liegt.

Tab. 8.2: Ergebnisse fiir die Validationsfahrt mit dem Forschungsschiff ,,Heincke*

23.April 2003 29.April 2003
ko[28] ks[Bs] kall] | ke[28] ks[Bs] kals]

in situ 3.6 100.2 1.1 3.6 3.5 0.2
NNPol 32.7 25.0 1.5 3.7 13 0.2
NNUnpol 2.6 12.0 5.2 2.8 1.9 0.2
MERIS 15.2 6.4 2.3 9.3 2.9 0.4
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Die Abbildungen 8.11, 8.12 und 8.13 zeigen die Wasserinhaltsstoffkonzentrationen
entlang der gesamten Strecke Cuxhaven—Helgoland, wie sie vom MERIS-Algorithmus
und den beiden Neuronalen Netzen berechnet werden. Die sechs Stationen, an denen
Wasserproben genommen und analysiert werden, sind markiert.
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Die Bestimmung der Schwebstoff-Konzentration und der Absorption durch Gelb-
stoff mittels der Neuronalen Netze, die diese direkt aus den Reflektanzen der Stan-
dardatmosphdre ableiten, filhrt zu einer guten Ubereinstimmung mit den in situ Daten.
Dies ist auch fir extrem hohe Schweb- und Gelbstoffkonzentrationen, wie sie in N&he
zu Cuxhaven auftreten, der Fall. Der operationell eingesetzte Algorithmus hingegen
zeigt keinen starken Anstieg der Schwebstoffkonzentration in Kiistenndhe. Jedoch sei
darin erinnert, dass die operationell eingesetzte Atmosphéarenkorrektur in allen aus-
gewdhlten Szenen in Kiistennédhe als ungultig markiert ist. Die direkte Ableitung von
Chlorophyll-a Konzentrationen durch diese Neuronalen Netze versagt, wie aber auch
aus dem Training (siehe Abschnitt 7.3.2) nicht anders zu erwarten war.
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In Abschnitt 7.3.2 wurde gezeigt, dass die Gute der Ableitung der Chlorophyll-a
Konzentrationen durch die Neuronalen Netze verbessert werden kann, schrankt man
den Trainingsdatensatz auf jene Situationen, in denen die Absorption im Wasser durch
Chlorophyll-a dominiert wird, ein. Abbildung 8.14 zeigt die Ausgabewerte dieser
Neuronalen Netze (NNPol. und NNUnpol,) fur die ,,Wappen von Hamburg*® Fahr-
ten. Fur den 6.August und den 17.September stimmen die durch die Neuronalen Netze
und die durch den operationellen Algorithmus bestimmten Werte dhnlich gut mit den
in situ Daten Uberein. Dabei ist zu beachten, dass fir Entfernungen zu Cuxhaven von
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unter &~ 20km die oben genannte Einschrankungsbedingung verletzt wird; die Neuro-
nalen Netze extrapolieren. Aus gleichem Grund sind die gesamten Ausgabedaten der
Neuronalen Netze vom 3.September als ungiiltig anzusehen — entlang der gesamten
Fahrtstrecke dominiert hier die Absorption durch Gelb— und Schwebstoff.

Zusammenfassend lassen sich aus den Vergleichen folgende Schliisse ziehen: Die
direkte Ableitung der Schweb- und Gelbstoffkonzentration mittels Neuronaler Netze
gelang erstmals und ist dem operationell eingesetzten Algorithmus oftmals tberlegen.
Die hier vorgestellte Methode liefert auch in schwebstoffreichen Kistengewassern
sehr gute Ergebnisse. Die Beriicksichtigung der Polarisation fiihrt zu einer genaue-
ren Ubereinstimmung mit den in situ Daten. Die direkte Ableitung der Chlorophyll-a
Konzentration gelingt bei geringen Gelbstoffkonzentrationen. Als Grund fiir das Versa-
gen in andern Fallen ist die unzureichende Genauigkeit der Berechnung der das Was-
ser verlassenden Strahlung in den Monte—Carlo Simulationen anzufiihren und geht
dort vermutlich mit einer schlechteren Invertierbarkeit des Modelles beziiglich der
Chlorophyll-a Konzentrationen einher. Von allen Wasserinhaltsstoffen wirkt sich ei-
ne Anderung der Chlorophyll-a Konzentration am geringsten auf die Reflektanzen der
Standard—Atmosphare aus. Somit ist die Giite der Ableitung dieser Konzentration am
starksten an die Gite der Simulationen gebunden. Mit steigender Rechnerleistung soll-
ten erheblich genauere Simulationen maoglich sein, die die Chlorophyll-a Bestimmung
erleichtern.

Das operationell eingesetzte Verfahren zur Bestimmung der Inhaltsstoffkonzentra-
tionen bietet die Moglichkeit einer Uberpriifung der Konzentrationen beziiglich ih-
res Anwendungsbereiches (scope check). Solch ein Verfahren ist hier nicht anwend-
bar. Jedoch kann ein Autoassoziatives Netz!?, das die Reflektanzen der Standard—
Atmosphére auf sich selbst abbildet, benutzt werden, um zu entscheiden, ob die Ein-
gabedaten, innerhalb des Bereiches des Trainingsdatensatzes liegen.

Plausibilitatstest

Als ein letzter Plausibilitatstest wurde der Algorithmus noch auf einen Schnitt durch
eine Szene angewandt, in dem hohe Schwebstoffkonzentrationen zu erwarten sind®3.
Der gewahlte Schnitt 1uft von der englischen Kiiste zum Seine-Miindungsgebiet (sie-
he Abbildung 8.15); die in dem dargestellten Ausschnitt sichtbare helle Farbung vor
der englischen Kiiste ist nach Expertenmeinung kein atmospharischer Effekt, sondern
eine Schwebstofffahne. Der Vergleich der Anwendung der Neuronalen Netze und des
operationellen MERIS—-Algorithmus zeigt gute Ubereinstimmung fiir die Schwebstoff-
verteilung entlang des Schnittes. Die Absorption durch Gelbstoff divergiert in den
absoluten Werten, die Form der Verteilung wird jedoch gleich abgeleitet. Lediglich

12Bej einem Autoassoziativen Netz stimmen die Ein— und Ausgabewerte iiberein. Es hat mindestens
eine verborgene Schicht mit einer Anzahl von Neuronen, die kleiner als die Anzahl der Ein- bezie-
hungsweise Ausgabeneuronen ist (einen sogenannten Flaschenhals).

SMER_RR_ ; PN03V20030418 110230.000002902015 00352 05917 0000.N1
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bei den Chlorophyll-a Konzentrationen treten erhebliche Abweichungen zwischen den
Methoden auf.
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Abb. 8.15: Die ersten drei Abbildungen zeigen die Verteilungen der Wasserinhaltss-
toffkonzentrationen entlang eines Schnittes von der englischen Kiiste
(Bildelement 0) zum Seine—-Muindungsgebiet (Bildelement 200). Die letzte
Abbildung zeigt die ausgewéhlte MERIS-Szene; mit eingezeichnet ist der
Schnitt entlang dessen die Algorithmen angewandt wurden.

Die optische Dicke der Aerosole

Fir zwei Szenen, auf die die Neuronalen Netze zur Bestimmung der Wasserinhaltstoff-
konzentrationen angewandt und mit Messungen auf der Féhre ,,Wappen von Hamburg*
auf der Strecke Cuxhaven—Helgoland validiert wurden, liegen in situ Daten der wel-
lenldngenabhéngigen optischen Dicke der Aerosole von der Insel Helgoland vort4. Aus
den zwei Szenen wurde jeweils das Helgoland ndchstgelegene Bildelement benutzt,

14 Auf Helgoland befindet sich ein Sonnenphotometer der Firma ,,Cimel”, das zum AERONET (Ae-
rosol Robotic Network) der NASA gehort und von der GKSS betrieben wird.
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um die optische Dicke der Aerosole bei einer Wellenlange von 550nm mit den Neuro-
nalen Netzen (NNPol und NNUnpol) abzuleiten. Die Resultate sind in Abbildung 8.16
dargestellt und stimmen gut mit den in situ Daten Uberein.
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Abb. 8.16: Die Abbildung zeigt die gemessene optische Dicke der Aerosole 74(\)
auf der Insel Helgoland als Funktion der Wellenlange A (Cimel) und die
durch die Neuronalen Netze (NNPol und NNUnpol) bestimmten Werte bei
A = 550nm.

Die Resultate legen nahe, in einer kiinftigen Version die Ableitung der optischen
Dicke der Aerosole auf andere Wellenldngen auszudehnen, um so auch den Angstrbm—
Koeffizienten bestimmen zu konnen. Diese Methode der Ableitung der optischen Ei-
genschaften der Aerosole mit Neuronalen Netzen, wurde bereits fiir SeaWiFS—Daten
entwickelt und mit in situ Daten validiert [94]. Eine Ableitung mit @hnlicher Qualitat
sollte mit der Gute des hier vorgestellten Neuronalen Netzes (siehe Abbildung 7.6)
mdoglich sein.

Zusatzlich wurden die Netze auf den Schnitt von der englischen Kiiste zum Seine—
Miindungsgebiet angewendet (siehe auch Abbildung 8.15). Die Ergebnisse sind zu-
sammen mit der operationell abgeleiteten optische Dicke der Aerosole (im Roten)
in Abbildung 8.17 dargestellt. Die Resultate sind aufgrund der Wellenlangenunter-
schiede nur bedingt vergleichbar. Den Algorithmen ist jedoch gemein, dass die hohen
Schwebstoffkonzentrationen an den Kdisten die Ableitung der optischen Dicke der Ae-
rosole beeinflul’t. Entlang des restlichen Schnittes ist die mit den Netzen abgeleitete
optischen Dicke nahezu konstant, wohingegen der operationelle Algorithmus stérkere
Schwankungen produziert.
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Abb. 8.17: Die Abbildung zeigt die optische Dicke der Aerosole entlang des Schnit-
tes von der englischen Kiiste zum Seine—-Mundungsgebiet. Dabei leitet
der operationelle Algorithmus diesen Parameter bei einer Wellenlange von
A = 864.62nm ab, die Neuronalen Netze hingegen fur A = 550nm.

8.4 Anmerkungen zum Rechenzeitaufwand

Zur Erzeugung der in diesem Kapitel beschriebenen Resultate wurden die trainier-
ten Neuronalen Netze auf Level-1B MERIS-Daten angewandt. Zu diesem Zwecke
wurde in der Programmiersprache Java ein Prozessor entwickelt, der die Resultate in
einem bestimmten Format — dem BEAM-DIMAP Format (Basic ERS and ENVISAT
(A)ATSR and MERIS Toolbox-Digital Image Map Format)— erzeugt. Dies bietet den
grolRen Vorteil, dass fiir die Resultate alle Werkzeuge des BEAM-Programmpaketes
wie die bequeme Auswahl von einzelnen Bildelementen zur Verfligung stehen. Zu
den Ausgabedaten gehoren neben den Wasserreflektanzen, den Konzentrationen der
Wasserinhaltsstoffe und der optischen Dicke der Aerosole auch die Markierungen der
Bildelemente (zum Beispiel als Wasser—, Land— oder Wolkebildelement). Diese Mar-
kierungen wurden aus den Level-1B Daten ubernommen. Der Prozessor selbst kann
sowohl eigenstandig oder aber auch {ber die Anwendungsprogrammierungsschnitt-
stelle von BEAM genutzt werden.

Um den Rechenzeitaufwand des eigenen Prozessors!® mit dem des operationell
eingesetzten Level-2 Prozessors vergleichen zu kdnnen, wurde ein Szenenausschnitt
gewdhlt, der nur Wasserbildelemente enthalt. Dieser Szenenausschnitt (aus dem At-
lantik) wurde bereits im Jahre 2003 mit dem (damaligen) operationellen Prozessor bei
der Firma ,,Brockmann Consult* aus Geesthacht verarbeitet. Die Informationen tber

5Es wurde die Version, die die Polarisation beriicksichtigt, verwendet; die Rechenzeit bleibt aber
von der Beriicksichtigung oder Nicht—Beriicksichtigung der Polarisation unbeeinflufit.
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den Rechenaufwand wurden gespeichert. Freundlicherweise wurde es gestattet die-
sen Szenenausschnitt nochmals auf dem gleichen Rechner mit dem hier vorgestellten
Prozessor zu bearbeiten. Beim Vergleich der Rechenzeiten ist zum einen beachten,
dass der operationelle Prozessor in C geschrieben ist und zum anderen, dass neben
den Wasserreflektanzen und Wasserinhaltstoffkonzentrationen noch dem Level-2 Pro-
dukt spezifische (teilweise rechenintensive) Markierungen berechnet werden. Die Be-
rechnungen der Wasserinhaltstoffkonzentrationen erfolgen auch operationell mittels
Neuronaler Netze, die Atmospharenkorrektur hingegen verwendet Nachschlagetabel-
len und beinhaltet ein Iterationsverfahren.

Es ergaben sich die folgende Ergebnisse. Um 100, 000 Bildelemente zu bearbeiten,
werden vom operationellen Prozessor ~ 53 Sekunden bendtigt gegentber ~ 39 Sekun-
den fir den hier beschriebenen Prozessor. Hochgerechnet auf eine typische Szene in
der Deutschen Bucht ist mit einem ungefahren Zeitaufwand von finf beziehungsweise
knapp vier Minuten zu rechnen.

Die Vergleichsrechnung erfolgte auf einem ,,Apple Power PC G5“ mit 1.5 GB
RAM und einer CPU-Frequenz von 1.8 GHz.



Kapitel 9

Zusammenfassung

Der fir die vorliegende Arbeit entwickelte Algorithmus zur Atmospharenkorrektur
(insbesondere tber Typ—Il Gewassern) beriicksichtigt erstmals die Polarisationseigen-
schaften des Lichtes (im Stokes—Formalismus) und liefert bei vielen Anwendungen,
bei denen der operationell eingesetzte Algorithmus zum Teil versagt, sinnvolle Ergeb-
nisse.

Zur Entwicklung des Algorithmus wurde ein Monte—Carlo Programm geschrie-
ben, das die Strahlungstransportvorgange im gekoppelten System Atmosphdre—Ozean
realistisch simuliert. Die mit diesem Programm erzeugten Daten wurden anschlieRend
benutzt, um Neuronale Netze zu trainieren, die aus den (auf eine sogenannte Standard—
Atmosphdre umgerechneten) Satellitendaten die Wasser—Reflektanz ableiten. Dabei
wurde eines der Netze mit Ergebnissen von Monte—-Carlo Rechnungen trainiert, bei
denen die Polarisationseigenschaften des Lichtes berticksichtigt wurden und eines mit
Ergebnissen von Monte—Carlo Rechnungen, in denen die Polarisation vernachlassigt
wurde. Die Validierung beider Netze anhand von Vergleichen mit in situ Daten zeigt
gute Resultate iber schwebstoffreichen Kiistengewdssern. Weiterhin kann gezeigt wer-
den, dass die Atmospharenkorrektur auch fir Bildelemente, die durch Sonnenreflex
oder diinne Zirren beeinflusst sind, stabil arbeitet.

Die Validierung erlaubt allerdings keine eindeutige Aussage dariiber, ob das Netz,
das die Polarisation beriicksichtigt dem anderen Uberlegen ist. Vernachldssigt man
die Polarisationseigenschaften des Lichtes zeigen Monte—Carlo Simulationen fir ty-
pische Beobachtungsbedingungen in der Deutschen Bucht, dass die Reflektanzen der
Standard-Atmosphére zwischen 2 und 5% (im Blauen) und bis zu 2% (im Roten)
unterschatzt und damit die Wasser—Reflektanzen uberschéatzt werden. Dieser Effekt
zeigt sich tendenziell auch in den Ergebnissen der Validation, jedoch wird er durch
andere im Modell verbleibende Fehlerquellen tberdeckt. Als Hauptfehlerquelle wer-
den die in die Modellierung einbezogenen Aerosole angesehen. Zum einen sollten
die optischen Eigenschaften der bodennahen Aerosole in kiinftigen Versionen fir ver-
schiedene relative Luftfeuchtigkeiten simuliert werden. Zum anderen konnte ein in der
Monte—Carlo Simulation fehlender Aerosoltyp identifiziert werden. Dieses neue Ae-
rosol musste aus deutlich kleineren Teilchen bestehen, als jene, die in den bisherigen
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Aerosolen vorkommen und somit fast Rayleigh—artiges Streuverhalten zeigen. Da ne-
ben der Rayleigh—Streuung die Mie—Streuung an den Aerosolen den grofiten Einfluss
auf den Grad der Polarisation des Himmelslichtes haben, sollte sich durch eine realis-
tischere Beschreibung ihrer Eigenschaften auch die Frage nach dem Einfluss der Pola-
risation auf eine Atmospharenkorrektur von Satellitendaten klarer beantworten lassen.

Die Validierung zeigt ebenfalls, dass die von den Neuronalen Netzen berechneten
Wasser—Reflektanzspektren im blauen Spektralbereich oftmals tber den gemessenen
in situ Werten lagen. Als ein Grund dafir ist der fehlende Aerosoltyp anzusehen. Ein
weiterer Grund fir diese Spektralcharakteristik liegt darin begriindet, dass die Neuro-
nalen Netze den Einfluss der Aerosole im Mittel richtig emulieren; bei stark von den
mittleren Aerosolcharakteristiken abweichenden Aerosolen fiihrt dies zu einer Fehl-
ableitung der Reflektanz der das Wasser verlassenden Strahlung. Zur Lésung dieses
Problems wird folgender Ansatz vorgeschlagen. Man trainiere n Neuronale Netze,
deren Trainingsdatensétze unterschiedliche Aerosolklassen abdecken. Ein Entschei-
dungsverfahren, das wiederum auf Neuronalen Netzen beruht, ermittelt dann, welches
der n Netze das aktuell glaubwiirdigste Wasserspektrum ableitete.

Der neue Ansatz, die Reflektanzen der das Wasser verlassenden Strahlung (fur elf
Wellenldngen vom sichtbaren bis in den nahen infraroten Spektralbereich) direkt aus
den Reflektanzen der Standardatmosphére bei diesen Wellenldngen abzuleiten (wo-
durch die sonst Ubliche Extrapolation vom infraroten in den sichtbaren Spektralbe-
reich vermieden wird), beinhaltet zwar den Nachteil nicht global anwendbar zu sein
(sondern nur Uber Gewassern, deren optischen Eigenschaften eine Untermenge des
in das Monte—Carlo Programm eingearbeiteten biooptischen Modells sind) aber auch
den Vorteil regional einer solch globalen Methode tiberlegen zu sein. Des weiteren er-
laubt dieser Ansatz erstmals eine vollstdndige Ableitung der Kovarianzmatrix der das
Wasser verlassenden Strahlung aus dem Fehlermodell fiir die von MERIS gemessenen
Reflektanzen.

Die hier vorgestellte Atmosphérenkorrektur und die operationell eingesetzte stim-
men in der Schnittmenge ihren jeweiligen Giltigkeitsbereiche recht gut tiberein. Da-
her ist zu erwarten, dass die Ableitung der Konzentrationen der Wasserinhaltsstof-
fe Schweb- und Gelbstoff sowie Chlorophyll-a aus den hier berechneten Wasser—
Reflektanzen mittels des operationell arbeitenden Neuronalen Netzes mit gleicher Gite
erfolgt.

Erstmals wurde in dieser Arbeit alternativ ein (beziiglich der Rechenzeit) ope-
rationell einsetzbares Ein—Schritt—\erfahren zur Bestimmung der Wasserinhaltsstoff-
konzentrationen aus den Reflektanzen der Standard—Atmosphare entwickelt. Das neue
Verfahren beruht wiederum auf Neuronalen Netzen, die mit den aus den Monte—Carlo
Rechnungen gewonnenen Daten trainiert wurden. Wie zuvor bei der Atmospharen-
korrektur wurden zwei Netze trainiert — eines mit Daten, in deren Erzeugung die
Polarisation berticksichtigt wurde und eines ohne deren Beriicksichtigung. Aus der
Validierung dieser Netze anhand von in situ Daten kann gefolgert werden, dass die
so abgeleiteten Werte fiir Schweb- und Gelbstoff sehr gut mit den in situ Messungen
Ubereinstimmen — auch in schwebstoffreichem Kistengewasser, fiir das das operatio-
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nell eingesetzte Verfahren zum Teil versagt. Fir diese beiden Inhaltsstoffe stimmen die
mit dem Netz, das die Polarisation berticksichtigt, abgeleiteten Daten am besten mit
den in situ Messungen Uberein.

Die Ableitung der Chlorophyll-a Konzentration mit dem neuen Ein-Schritt—\er-
fahren gelingt, wenn nur geringe Konzentrationen von Gelbstoff vorliegen. Das Ver-
sagen in anderen Féllen legt die Vermutung nahe, dass das zugrundeliegende Modell
dort schlechter beziiglich der Chlorophyll-a Konzentration invertierbar ist und somit
eine sehr viel genauere Berechnung der relevanten Grol3e (der das Wasser verlassenden
Strahlung, die von allen simulierten Gro3en den groRten relativen statistischen Fehler
aufweist — insbesondere fiir hohe Absorptionen) erfordert. Mit steigender Rechner-
leistung sollte die erheblich genauere Simulation vieler Spektren im gekoppelten Sys-
tem Atmosphdre—Ozean unter Beriicksichtigung der Polarisation kein Problem mehr
darstellen.

Um den systematischen und statistischen Fehler der Neuronalen Netze zur Ablei-
tung der Wasserinhaltsstoffkonzentrationen zu minimieren, wurde die Liste der Aus-
gabewerte dieser Netze um die optische Dicke der Aerosole bei einer Wellenlange
erweitert. Beispielhaft wurde gezeigt, dass die abgeleiteten Werte gut mit in situ Da-
ten Ubereinstimmen. Fir eine kiinftige Version wére es winschenswert, die optische
Dicke der Aerosole bei mindestens einer weiteren Wellenldnge zu bestimmen, um so
auch den Angstrom—Koeffizienten berechnen zu konnen.
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