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Zusammenfassung

In dieser Arbeit wurden fiir zwei ausgewéhlte Tage Simulationsrechnungen durch-
gefithrt, um biogene Emissionen aus einem Waldgebiet modellieren zu konnen.
Dazu wurde ein auf die Mikroskala angepasstes Modellsystem verwendet, das
aus dem mikroskaligen Transport- und Stromungsmodell MITRAS und dem mi-
kroskaligen Chemietransportmodell MICTM besteht. Die beiden Modelle wurden
zunachst an die Vegetation angepasst. MITRAS wurde um eine Bestandsparame-
trisierung erweitert, wihrend ein Emissionsalgorithmus fiir biogene Emissionen
in MICTM implementiert wurde. Zum Vergleich wurden Daten des AFO2000-
Projektes ECHO (,,Emission und chemische Umwandlung biogener fliichtiger or-
ganischer Verbindungen®) herangezogen. In zwei Feldmesskampagnen wurden
wihrend ECHO in einem auf dem Geldnde des Forschungszentrums Jiilich lie-
genden Waldgebiet mehrere Messtiirme aufgestellt, deren Messgeriite eine gute
Datendichte fiir den Vergleich mit den Modellergebnissen gewihrleisten konnten.
Die meteorologischen Parameter Temperatur und Windgeschwindigkeit konnten
mit MITRAS gut simuliert werden, die Randbedingungen wurden an den Ein-
stromréandern teilweise aus Messungen vorgegeben. Unter Verwendung eines mo-
difizierten Guenther-Algorithmus’ wurden mit MICTM zu dem in MITRAS be-
rechneten meteorologischen Parametern Isoprenemissionen simuliert. Die Isopren-
emissionen konnten vom Modellsystem gut modelliert werden, wenn realitdtsnahe
Isoprenkonzentrationen am Einstromrand vorgegeben wurden. Bei unbekannten
und daher zu niedrigen Einstrémprofilen wurden die Isorenemissionen jedoch um
den Faktor 3 unterschétzt. Neben Isopren konnte auch die OH-Konzentration gut
wiedergegeben werden. NO, NO, und O3 konnten wie beim Isopren nur durch Vor-
gabe geeigneter Einstromprofile modelliert werden. Diese Stoffe waren direkt von
den Einstrombedingungen abhéngig. Das Vorhersagegebiet war fiir das Modell-
system zu klein, um diese Stoffe in der richtigen Groflenordnung zu berechnen.
Die Modellierung von SF¢ als Tracer war mit groflen Unsicherheiten verbunden,
da das Konzentrationsgefille sehr grol war und die Genauigkeit des Messpunk-
tes nur auf 25 m bestimmt werden konnte, was einem Radius von 5 Gitterboxen

entspricht.



Abstract

In this study, two days were selected to simulate biogenic emissions from a forest.
A model system is used, which is adapted to the microscale. It consists of the
microscale transport and stream model MITRAS and the microscale chemistry
transport model MICTM. First of all, both models were adjusted to handle ve-
getation. MITRAS was extended by a parameterisation of a forest stand, while
MICTM was upgraded with an algorithm for biogenic emissions. Data from the
AF02000-project ECHO (“emission and chemical transformation of biogenic vo-
latile organic compounds”) is taken as a basis to compare the model simulations
with measurements. Two field campaigns were carried out in ECHO in a forest
on the area of the Research Centre Jiilich. The data obtained from different
towers in different heights provide a good basis for the comparison with the mo-
del output. Meteorological data, i.e. temperature and wind, were well simulated
with MITRAS, the boundary conditions at the inflow were taken partly from
measurements. A modified Guenther-algorithm was used in MICTM to calculate
diurnal cycles of isoprene corresponding to the meteorological parameters which
were determined with MITRAS. If realistic isoprene concentrations at the inflow
boundary were provided, the emissions of isoprene could be simulated by the mo-
del system in the right magnitude. They were underestimated by a factor of 3,
if the concentrations were unknown and therefore assumed too low. Besides iso-
prene, OH could be simulated properly. With appropriate inflow conditions, NO,
NO, and O3 were also well simulated. These species were strictly dependent from
the boundary conditions. The model area was too small for the model system
to predict them self-dependant and in the correct magnitude. The simulation of
SFg as a tracer is associated with great uncertanties, because the gradient of the
concentrations was very high and the location where SFg was measured could be
defined within an uncertainty of 25m which is equivalent to a radius of 5 grid

boxes.
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1 Einleitung

1.1 Motivation

Die Anzahl der Tage mit Sommersmog' ist ebenso wie die Hintergrundkonzen-
tration von Ozon signifikant gestiegen (Winkler, 2005). In Europa wird an 68 %
der Luftqualititsmessstationen der Grenzwert von 180 ug Ozon pro m?® Luft fiir
iiber 3 Stunden im Jahre 20032 iiberschritten. Durch photochemische Prozes-
se konnen Ozonkonzentrationen wéihrend der Sommermonate auf so hohe Werte
steigen, dass sie eine mogliche Gesundheitsgefdhrdung fiir den Menschen und eine
mogliche Gefahr fiir die Landwirtschaft darstellen (Bittner et al., 2005).

Bodennahes Ozon wird aus den Vorlaufern NO, und fliichtigen organischen Koh-
lenstoffverbindungen (VOC) gebildet. Biogene VOC sind fiir die Ozonbildung
weitaus wichtiger als bisher angenommen. Sie leisten aulerdem einen signifikanten
Beitrag fiir die Bildung von Photosmog im industrialisierten Teil der Welt, wo ho-
he NO,-Konzentrationen vorhanden sind (Steinbrecher et al., 2005). Wie frithere
Untersuchungen gezeigt haben (Stick et al., 2000), sind die NO,-Konzentrationen
in Mitteleuropa groffiraumig hoch genug, um auch iiber den Hauptemissionsgebie-
ten der biogenen VOC erheblich zur Ozonbildung beizutragen. Biogene VOC-
Emissionen kénnen nur Ozon bilden, wenn geniigend anthropogenes NO, vor-

handen ist.

Wiéhrend der Sommermonate {ibersteigen die geschitzen biogenen Emission die
anthropogenen VOC Emissionen in Deutschland (Richter et al., 1998). Die emit-

' Als Sommersmog werden hohe Aerosol- und Ozonkonzentrationen in der Umgebungsluft

bezeichnet. Sommersmog wird in der Literatur auch als Photosmog bezeichnet.
2Aus einer Presseverdffentlichung der Europiischen Umweltbehorde im Oktober 2003



2 KAPITEL 1. EINLEITUNG

tierten VOC sind weitgehend ungeséttigt, daher hoch reaktiv und haben ein
hoheres Ozonbildungspotenzial als die meisten anthropogenen VOC (Atkinson,
2000). Guenther et al. (1995) schitzen, dass die globalen biogenen Emissionen in
der GroéBenordnung von bis zu 1150 Tg C pro Jahr liegen und demnach um den
Faktor 5 bis 10 hoher sind als anthropogene Emissionen. In den mittleren Breiten
machen biogene VOC an sonnigen Tagen etwa 60 % aller VOC aus (Koppmann
et al., 2005), die jedoch fiir 90 % des photochemischen Umsatzes wegen ihrer
Reaktion mit OH-Radikalen verantwortlich sind.

Trotz signifikanter Fortschritte in den letzten 10 Jahren und der Erkenntnis,
dass biogene VOC bedeutsam fiir das gesamte System der Atmosphére sind, ist
das Verstandnis von Biosphidren—Atmosphéiren Wechselwirkungen noch am An-
fang. Der Einfluss biogener Emissionen auf die Photochemie der Troposphére,
die Luftqualitdt und die Bildung klimawirksamer Folgeprodukte wie troposphéri-
sches Ozon oder organische Aerosole ist sowohl auf globaler als auch regionaler
und lokaler Skala noch weitgehend unverstanden. Die Schwierigkeit, die Rolle
biogener Emissionen richtig abzuschétzen, ergibt sich u. a. daraus, dass die Net-
toquellstirke an reaktiven Spurengasen aus Waldbesténden nicht genau bekannt

ist.

Der Austausch reaktiver Spurengase zwischen einem Waldbestand und der pla-
netarischen Grenzschicht ist ein komplexer Vorgang, an dem zahlreiche Prozesse
unterschiedlicher Natur beteiligt sind: Biologische Prozesse, die den Gasaustausch
zwischen Pflanze und Waldluft kontrollieren, chemische Umwandlungsprozesse im
und unmittelbar iiber dem Wald, und mikrometeorologische Prozesse, die den
Transport innerhalb des Waldes und iiber die Bestandsgrenzen hinweg bestim-
men. Diese ineinandergreifenden biologischen, luftchemischen und meteorologi-

schen Prozesse sind bislang nur ungeniigend verstanden.

Im Rahmen des Forschungsvorhabens ECHO (,,Emission und chemische Umwand-
lung biogener fliichtiger organischer Verbindungen“) wurde untersucht, welche
und wie viele Spurengase ein — fiir unsere Breiten — typischer Mischwaldbestand
an die Atmosphére abgibt, welchen Einfluss diese Verbindungen auf die Chemie
der Atmosphére haben und wie grof ihr Beitrag zur Ozonbildung in Sommer-

smoglagen ist.

ECHO wurde vom Bundesministerium fiir Bildung und Forschung (BMBF) im
Rahmen des Atmosphérenforschungsprogramms AFO 2000 gefordert. Im AFO
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2000 wurden Ozon, Aerosole und Schadstoffe aus dem Verkehr einschliefSlich der
Luftfahrt gleichzeitig betrachtet, um so neue Erkenntnisse iiber die Wechselwir-
kungen der einzelnen Stoffe zu erlangen. Das primére Ziel von ECHO ist ein bes-
seres Verstdndnis von Wildern als komplexe Quelle von reaktiven organischen
Spurenstoffen. Dazu wurden zwei Feldmesskampagnen im Stetternicher Forst auf
dem Geldnde des Forschungszentrums Jiilich in den Sommern 2002 und 2003
durchgefiihrt. Begleitend dazu wurden Labor- und Simulationsexperimente in der
Atmosphérensimulationskammer SAPHIR und in einer Planzenkammer durchge-
fithrt. Dynamische Aspekte des Waldes wurden in einem Windkanalexperiment

untersucht.

Neben den umfangreichen bodengebundenen Messungen im Waldbestand sind
auch Informationen aus der Atmosphére iiber den Baumkronen — vor und hinter
dem Waldgebiet erforderlich. Diese wurden in ECHO nicht bestimmt. Dazu eignen
sich jedoch Modellsimulationen, in denen der Austausch der Emissionen in der
Grenzschicht beschrieben werden kann. Mit einem mikroskaligen Modellsystem
sollen daher biogene Emissionen aus dem in ECHO untersuchten Waldbestand

und deren Umwandlung in der Atmosphére simuliert werden.

1.2 Stand der Forschung

Biogene Emissionen wurden in den letzten Jahren auf verschiedenen Skalen unter-
sucht. So unterschieden sich die dafiir verwendeten Modelle in ihrer raumlichen
Auflosung. Globale Modelle wurden von Guenther et al. (1995) und Levis et
al. (2003) entwickelt. Als regionales Modell verwendeten Vogel et al. (1995) das
nichthydrostatische mesoskalige Modell KAMM mit dem Gasphasenmechanismus
RADM2, um in einer Auflésung von 3 x 3km? biogene VOC zu berechnen und
deren Einfluss auf Ozonkonzentrationen zu bestimmen. Stewart et al. (2003) ver-
wendeten das dreidimensionale nichthydrostatische Modell MM5 um stiindliche
meteorologische Daten zu berechnen, auf dessen Basis Isopren- und Monoterpen-
fliissse in Grofibritannien auf einer riumlichen Skala von 12 x 12km? berechnet
wurden. Bereits mit dem Vorgangermodell MM4 simulierten McKeen et al. (1991)
den Ozonhaushalt auf der regionalen Skala. Mit BEIS und BEIS2 entwickelten
Pierce und Waldruff (1991) und Pierce et al. (1998) mehrschichtige Modelle, mit

denen Simpson et al. (1995, 1999) regionale biogene Emissionskataster erstellten.
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Auf der Mikroskala verwendeten Huber et al. (1999) ein mehrschichtiges meteoro-
logisches Modell fiir die Berechnung der photosynthetisch aktiven Strahlung und
der Blatttemperatur in Abhéngigkeit der Kronenraumtiefe, zu denen Isopren-
emissionen fiir 20 Vegetationsschichten berechnet wurden. Makar et al. (1999)
entwickelten ein eindimensionales Modell, das 1001 Level mit einer Gitterweite

von 1 m aufloste.

Fast allen Modellen ist gemein, dass sie fiir biogene Emissionen den Emissionsal-
gorithmus von Guenther et al. (1995) verwenden. Fiir die Behandlung der chemi-
schen Reaktionen und Spezies in den Modellen gibt es verschiedene Reaktionsme-
chanismen, die fiir unterschiedliche Zwecke optimiert sind. Fiir den Gasphasen-
mechanismus RADM2 wurden von Stockwell et al. (1990) Isopren als explizite
Spezies implementiert. Der Nachfolger von RADM2, RACM (Stockwell et al.,
1997), wurde weiter verbessert und um einen neuen Reaktionsmechanismus fiir
biogene Emissionen erweitert. Von Makar et al. (2003) wurde ein Mechanismus
entwickelt, der explizit fiir die Bildung von Aerosolen und Ozon optimiert ist.
Stroud et al. (2005) untersuchten damit den Effekt der biogenen Emissionen auf

die Ozonproduktion.

1.3 Vorgehen in dieser Arbeit

Im néchsten Kapitel werden in Abschnitt 2.1 verschiedene Modelltypen vorge-
stellt und Griinde fiir die hier am besten zu verwendende Modellart genannt. Das
verwendete Modellsystem MITRAS/MICTM wird in den Abschnitten 2.2 und
2.3 beschrieben. In Kapitel 3 werden die Eingabedaten und Randbedingungen
erlautert, sowie die Prédprozessoren vorgestellt, die fiir den Betrieb der Model-
le notwendig sind. Die Ergebnisse der Modellsimulationen zu zwei ausgewéahlten
Messtagen werden dann in Kapitel 4 priasentiert. Abschliefend werden die Ergeb-
nisse diskutiert und in einem Ausblick (Kapitel 5) werden weitere Uberlegungen

fiir zukiinftige Arbeiten und Erweiterungen dieser Arbeit angestellt.



2 Modellsystem

In diesem Kapitel werden verschiedene Modelltypen vorgestellt (Abschnitt 2.1).
Dabei wird begriindet, warum die Wahl auf MITRAS und MICTM gefallen ist.
In den Abschnitten 2.2 und 2.3 folgt eine ausfiihrliche Beschreibung der beiden
benutzten Modelle.

2.1 Uberblick iiber verschiedene Modelltypen

Fiir die Modellierung mikroskaliger Phéanomene in der planetarischen Grenz-
schicht konnen verschiedene Modelltypen verwendet werden. Diese unterschei-
den sich nicht nur in ihrer Komplexitit, sondern dienen auch unterschiedlichen
Anforderungen. Dabei unterteilen sie sich in statistische, diagnostische und pro-
gnostische Modelle, die nachfolgend beschrieben werden (Lépez, 2002; Panskus,
2000).

2.1.1 Statistische Modelle

Statistische Modelle werden hauptséchlich fiir die Berechnung der Ausbreitung
von Schadstoffen verwendet. Dabei wird nach einer GauB-Verteilung die Aus-
breitung senkrecht zur Windgeschwindigkeit und in Windrichtung beschrieben,
wihrend das Windfeld selbst nicht berechnet wird. Sie beriicksichtigen physika-
lische Prozesse nicht detailliert und liefern nur statistische Aussagen iiber die

Verteilung von Luftbeimengungen. Diese Modelle wurden in der Vergangenheit

5
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zur Kontrolle von Schadstoffen nach dem Bundesimissionsschutzgesetz eingesetzt.

Heute werden in der TA-Luft! Lagrange-Modelle vorgeschrieben.

2.1.2 Diagnostische Modelle

Diagnostische Modelle verwenden dreidimensionale divergenzfreie Windfelder, die
an Orografie bzw. an Gebdudestrukturen angepasst und stationér sind. Eine zeit-
liche Entwicklung kann daher mit diesen Modellen nicht erfasst werden. Sie be-
schreiben eine Momentaufnahme der Stréomung zum Zeitpunkt der Simulation.
Bei hinreichender Informationsdichte der dufleren und inneren Randbedingungen
liefern diese Modelle bei wenig Rechenaufwand gute Ergebnisse z. B. fiir komplexe
Bebauung bzw. stark gegliedertes Gelande (Manfrahs, 2000; Teuchert, 2002).

2.1.3 Prognostische Modelle

Prognostische Modelle 16sen in der Meteorologie die Navier-Stokes-Gleichungen
als miteinander gekoppelte Differentialgleichungen. Sie bieten die Moglichkeit
auch instationdre Stromungen zu berechnen. Fiir die Losung der Gleichungen

gibt es verschiedene Ansétze, die im Folgenden vorgestellt werden.

Direkte numerische Simulation

Bei der direkten numerischen Simulation (DNS) findet die geringste Ndherung
der Navier-Stokes-Gleichungen statt, Parametrisierungen fiir subskalige Phéno-
mene werden nicht mehr bendétigt. Auf einem extrem feinen Rechengitter auf
der Kolmogorov-Mikroskala (mm- bis cm-Auflésung) werden auch kleinere Wir-
bel noch aufgelost. Diese Methode ist sehr rechenintensiv, da ein sehr kleiner
Zeitschritt wegen der Proportionalitdt zur dritten Potenz der Reynoldszahl Re
gewdhlt werden muss. Fiir die Beschreibung turbulenter Strémungen in einem

Waldgebiet ist dieses Verfahren nicht geeignet.

Grobstruktursimulation
Den groBiten Anteil der Turbulenz und des Transportes von Stromungen haben
groffe Wirbel. Diese werden durch die Grobstruktursimulation, die meist auch

im deutschen Sprachgebrauch als Large Eddy Simulation (LES) bezeichnet wird,

!TA-Luft = Technische Anleitung zur Reinhaltung der Luft
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unter Parametrisierung der kleinskaligeren Wirbel in einer Auflésung von 5 bis
100 m direkt simuliert. Bei der LES wird angenommen, dass kleine turbulente
Strukturen isotrop sind, d.h. keine bevorzugte Richtung haben und nur einen
kleinen Anteil an der Turbulenzenergie beschreiben. Die Parametrisierung der

weniger energietragenden Wirbel ist daher wenig bedeutsam.

Reynolds gemittelte Navier-Stokes-Gleichungen

Die Variablen der Navier-Stokes-Gleichungen werden in einer sogenannten Rey-
nolds-Zerlegung in einen mittleren Anteil und einen fluktuierenden Anteil, der sich
im zeitlichen Mittel zu Null aufhebt, aufgeteilt. Bei der anschlieBenden Mittelung
der Gleichungen erhilt man Terme der mittleren Groflen und der Korrelationen
der Schwankungen. Diese Korrelationen entsprechen dem turbulenten Anteil der
Fliisse, die zur Losung des Gleichnungssystems parametrisiert werden miissen.
Im Gegensatz zu den LES-Modellen miissen die Parametrisierungen der RANS-
Modelle? auch einen grofien Teil der energiereichen Wirbel beschreiben, weshalb
den Parametrisierungen eine wichtige Bedeutung zukommt. Diese Art der Zer-
legung wird im verwendeten Modell MITRAS benutzt, da sie auch auf einem

groberen Gitter gerechnet werden kann.

Transiliente Turbulenztheorie

Das nichtlokale TurbulenzschlieBungsverfahren der transilienten Turbulenztheo-
rie (TTT) beruht nicht auf dem Diffusionsansatz, 16st einzelne Wirbel aber auch
nicht explizit auf. Stattdessen wird eine Transilienzmatrix bestimmt, deren Koef-
fizienten den Austausch zwischen einzelnen Schichten beschreiben. Die Herleitung
dieser Matrix ist von weiteren Annahmen iiber das Mischungspotential der Atmo-
sphére abhéngig, in einem Grenzschichtmodell muss jeder Rechenzeitschritt dazu
aufgesplittet werden. Dieses Verfahren in ein bereits vorhandenes RANS-Modell
einzufithren ist ein grofler Aufwand und wird daher hier nicht weiter verfolgt.
Auflerdem kann die TTT allein nur den turbulenten Anteil der auftretenden
vertikalen Fliisse erkldren, nicht jedoch den advektiven Anteil, der durch eine
im zeitlichen Mittel nicht verschwindende Vertikalbewegung auftritt (Niitzmann,
1999).

2RANS = Reynolds-averaged Navier-Stokes equations
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2.2 MITRAS

Im Rahmen des Troposphérenforschungsprogramms des BMBF wurde gemeinsam
von dem Meteorologischen Institut der Universitit Hamburg, dem Institut fiir
Troposphéarenforschung in Leipzig, dem Alfred-Wegener-Institut fiir Polar- und
Meeresforschung in Bremerhaven und dem Fraunhofer Institut fiir atmospherische
Umweltforschung in Garmisch-Partenkirchen (jetzt: Institut fiir Meteorologie und
Klimaforschung, Bereich Atmosphérische Umweltforschung (IMK-IFU) im For-
schungszentrum Karlsruhe) das mikroskalige Transport- und Stromungsmodell
MITRAS etwickelt (Schliinzen et al., 2003). Es basiert auf dem von Schliinzen
(1990) entwickelten mesoskaligen Modell METRAS.

MITRAS kann neben dem Strémungsfeld auch Temperatur und Feuchte auf der
Mikroskala berechnen. Die Mikroskala wird durch eine horizontale Langenskala
von 0.1 bis 2000 m und einer Zeitskala von wenigen Sekunden bis zu einer Stunde
charakterisiert. Die von MITRAS berechneten Daten werden im mikroskaligen
Chemietransportmodell MICTM benutzt, das in Abschnitt 2.3 naher beschrieben

wird.

2.2.1 Modellgleichungen

MITRAS ist ein nichthydrostatisches dreidimensionales Modell, das die Flussform
der prognostischen Gleichungen fiir Wind, potentielle Temperatur und Feuchte in
einem geldndefolgenden Koordinatensystem 16st. Diagnostische Gleichungen fiir

die Temperatur und den Druck komplettieren das Gleichungssystem.

Dieses gekoppelte, nichtlineare Differentialgleichungssystem kann nicht analy-
tisch, sondern muss numerisch gelost werden. Dazu werden noch spezielle an

die Mikroskala angepasste Vereinfachungen vorgenommen:

e Durch die Eliminierung der Dichte als prognostische Gréfle werden aus dem
Gleichungssystem Schallwellen, die keinen nennbaren Einfluss auf mikroska-
lige Phédnomene haben, gefiltert. Dies wird auch als anelastische Naherung
bezeichnet: ﬁpﬁ = 0.
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e Dichteschwankungen, die zu Auftriebskréiften fithren, werden nur im Auf-
triebsterm beriicksichtigt. Diese Bussinesq-Approximation vereinfacht die

Modellierung sehr stark ohne gréfiere Ungenauigkeiten zu produzieren.

e Molekulare Fliisse werden gegeniiber turbulenten vernachléssigt, da sie um

einige Grofenordnungen kleiner sind.

e Der Effekt der Coriolis-Kraft wird auf der Mikroskala in den hier durch-
gefithrten Modellrechnungen vernachléssigt, d.h. f = 0. Bei der Initialisie-
rung wird dieser Effekt durch die vorgegebenen Windprofile beriicksichtigt

und ist somit in den Ergebnissen enthalten.

Mit den genannten Vereinfachungen setzt sich das zu losende Gleichungssystem

zusammen aus den Reynolds-gemittelten Navier-Stokes-Bewegungsgleichungen

Opott; n Opot;t; n Opou;u; ~ Op ap'

= — — 0g0;s, 2.1
ot om, oz, or, | om; 190 (2.1)

N——— ~—~

3. Term 5. Term

der Kontinuitétsgleichung
Ipot;

=0, 2.2
oz, (2.2)

und den Erhaltungsgleichungen fiir Warme, Wasser und Konzentrationen

OpoX |, OpoTix , Opox'

= 2.3
ot 8x]~ 8xj QX, ( )
mit x = 6, qf, C;. Hinzu kommen noch als diagnostische Gleichungen die ideale
Gasgleichnung
RIT
of = (2.4)
p

und die Definition der potentiellen Temperatur #. Der Standarddruck pq ist mit
1000 hPa festgelegt:

R

§=T (@> v (2.5)
p

Dieses Gleichungssystem wird in einem nicht-dquidistanten Arakawa-C-Gitter

gelost. Dazu bedarf es noch einiger SchlieSungsansétze, insbesondere im Hinblick

auf die Bestandsparametrisierung, die im Folgenden beschrieben werden.
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2.2.2 Anpassungen von MITRAS an die Vegetation

Bestandsparametrisierung

MITRAS wurde urspiinglich fiir Gebdudeumstromungen entwickelt, porése Hin-
dernisse wie ein Waldgebiet waren nicht implementiert. Ublicherweise fillt in der
Meteorologie der 5. Term der Gleichung 2.1 weg, da die Druckfunktion stetig
ist. Innerhalb von subskaliger Vegetation sind Mittelung und Differentiation aber
nicht kommutativ, da vor einem Widerstand (wie einem Baumstamm) in Wind-
richtung der Druck héher und dahinter niedriger ist (Gro8, 1987, 1993).

Dieser sogenannte Formwiderstand kann in Abhéngigkeit von einem aerodynami-
schen Widerstandskoeffizienten ¢, und der Blattflichendichte [; berechnet werden
(Wilson und Shaw, 1977). o

10p

; Ox;
Dieser Ansatz, der sich in vielen Modellen mit Vegetationsparametrisierung wie-
derfindet (Glasow und Bott, 1998; Grof, 1993; Meyers und Paw U, 1986; Pereira
und Shaw, 1980), wird auch in MITRAS benutzt. Die Bestimmung der Blatt-

flichendichte ist in Anhang B.1 néher beschrieben.

= cal gu;| V| (2.6)

cq wurde in dieser Arbeit als hohen- und zeitkonstant angenommen, obwohl es
Geschwindigkeits- und Bestandsabhéngigkeiten gibt. Teuchert (2002) konnte die-
se Abhéngigkeit jedoch mit Messungen in dem in dieser Arbeit zu untersuchenden
Waldbestand nicht erfassen, da diese Werte auf Grund der Messtechnik nicht ein-
deutig bestimmbar sind. Wahrend der ECHO-Kampagne wurden die Werte von
cq aus USAT-Messungen® abgeleitet (Abb. 2.1). Die Fehler, die bei dieser Ablei-
tung entstehen sind jedoch nicht bekannt, liegen erwartungsgeméfl aber bei einem
Faktor 10. Gute Simulationsergebnisse wurden mit ¢; = 0.2 erreicht, dies ist
auch in der Literatur ein verbreiteter Wert (Niitzmann, 1999; Pinard und Wilson,
2001).

Turbulenzparametrisierung
Das Korrelationsprodukt in Gleichung 2.1 (3. Term) wird mit einem klassischen
Gradientansatz parametrisiert.

—— ou;  Ou; 2
= K™ i A N 9
uzuj %) (8% + a$z> 35ZJ]€ ( 7)

3USAT = Ultraschallanemometer und -thermometer
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Am Hauptturm bestimmter Widerstandskoeffizient c fir den 14.07.2003
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Abbildung 2.1: Am Hauptturm bestimmter Widerstandskoeffizient ¢4 fiir den
14.07.2003. Im Kronenraum sind die Werte hoher als im Stammraum. Tagsiiber steigen
die Werte in diesen Hohen {iber 0.5.

Analog dazu gilt auch fiir die turbulenten Fliisse der skalaren Gréfien

X

Qi

—X'u; = K, (2.8)
K} bezeichnet den turbulenten Diffusionskoeffizienten fiir Impuls und ist in Ana-
logie zur molekularen Viskositdt ein Maf fiir die Wirbelviskositdat. Eine Studie
zu verschiedenen Turbulenzparametrisierungen in MITRAS findet sich in Lépez
(2002) und Lépez et al. (2005).

MITRAS enthélt neben der hier verwendeten Prandtl-Kolmogorov-SchlieBung
(Gleichung 2.9) noch eine modifizierte k-e-SchlieBung nach Kato und Launder
(1993), in der die Eddy-Diffusivitit in Abhéngigkeit der turbulenten kinetischen
Energie k£ und der Energie-Dissipationsrate € gebracht wird. Der Diffusionsko-
effizient ist in vertikaler und horizontaler Richtung gleich und wird berechnet

als:
Khor = Kver = Cmgi_n\/z (29)
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Dabei ist ¢, = 0.4, [,, die Mischungsweglénge und ¢,, eine Stabilitédtsfunktion fiir
den Impuls, in die der Schichtungseinfluss der Atmosphére eingeht. Die turbulente
kinetische Energie k wird noch durch einen zusitzlichen Produktionsterm cyl,|v]3
erganzt, der die durch die Bestandselemente verursachte turbulente kinetische

Energie beschreibt.

In der Literatur findet sich seit iiber 20 Jahren eine Diskussion iiber die Ungiiltig-
keit des K-Ansatzes fiir Bestandselemente. Statt einer Schliefung 1. Ordung wird
einer Schliefung hoherer Ordnung Vorzug gegeben, weil die Diffusionskoeffizien-
ten keine gegen den Gradienten gerichtete Fliisse erzeugen konnen, wie sie aber in
Messungen gefunden werden (Raupach, 1989a,b; Shaw, 1977; Wilson, 1988; Zeng
und Takahashi, 2000). Turbulente Fliisse sind in der Hindernisschicht ndmlich ein-
deutig durch sporadische, kohérente Strukturen auf der gesamten Hindernisskala
domiert (Raupach und Thom, 1981; Finnigan, 2000).

Bei Grof§ (1993) ist zu finden, dass diese Beobachtungen fiir eindimensionale Mo-
delle sicherlich richtig sind, in dreidimensionalen Modellen jedoch die Advektion
eine grofere Rolle spielt, so dass dieser Ansatz durchaus benutzt werden kann. Pi-
nard und Wilson (2001) arbeiteten heraus, dass einfache Schliefungen 1. Ordnung
oftmals genauso gut in der Windvorhersage sind, wie SchlieBungen 2. Ordnung,
welche in dreidimensionalen Modellen nur miihsam integriert werden kénnen und

zu einem erhohten Rechenzeitaufwand fiithren.

Die Tatsache, dass sich beim hier integrierten K-Ansatz ein zweites Windmaxi-
mum im Stammraum ausbilden kann (Abb. 4.1), ist ein Zeichen dafiir, dass die
zuvor beschriebenen Unzulédnglichkeiten vernachléssigt werden konnen. Bei einer
eindimensionalen Betrachtungsweise wiirde diese Art der Parametrisierung aller-
dings versagen. Auch einfache exponentielle Ansdtze konnen die Maxima nicht

reprasentieren (Yamada, 1982).

Parametrisierung der Strahlung

Die von der Sonne ausgehende kurzwellige Strahlung wird in der Atmosphére
von Wasserdampf und anderen Gasen leicht abgeschwécht und gelangt an die
Erdoberflache. In einem Waldgebiet findet der Strahlungsumsatz im Kronen-
raum statt. Im Falle eines Kronenschlusses kommt dabei dem oberen Drittel
die grofite Bedeutung zu. Die Bléitter absorbieren die kurzwellige Strahlung und

erwarmen die Umgebungsluft. Die Erwidrmungsrate ()y ist dabei proportional zur
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Abschwéchung der Strahlung.

1 dR
Qo=——

pocpy dz

(2.10)

Die Luft innerhalb des Bestandes ist dabei tagsiiber in der unteren Halfte sta-
bil geschichtet, in der oberen Hélfte instabil (Finnigan, 2000). Die kurzwellige
Strahlung Ry wird im Bestand mit einer Exponentialfunktion angenéhert, die
auf Uchijima (1961) zuriickgeht.

Rn(z) = Ry(h) exp(—k - ;(2)) (2.11)

gilt in der Hohe z fiir 0 < z < h. Ry(h) ist dabei die ungestort einfallende Strah-
lungflussdichte am Oberrand des Bestandes. Der kumulative Blattflichenindex [;
wurde im Bestand gemessen (Abschnitt B.1). k ist ein empirischer Extinktions-
koeffizient, der mit der Tageszeit variiert und am Abend Werte von 2.5 bis 3.0
annehmen kann. Auch wurden Abhéngigkeiten von der Baumart beobachtet. In
der Literatur finden sich Werte von 0.5 bis 0.64, die tagsiiber giiltig sind. Die
besten Ergebnisse wurden allerdings mit einem konstanten & = 0.25 erzielt, da

sonst die Temperatur im Bestand zu hoch wurde.

Der Ansatz von Impens und Lemeur (1969) mit zwei empirischen Konstanten
k1 = 0.622 und ky = 0.0533 konnte in den Modellergebnissen nicht iiberzeugen:

Ry(2) = Ry (h) exp(—kili(2) + kaoli(2)?) (2.12)

In diesem Ansatz hitten beide Konstanten angepasst werden miissen.

Die langwellige Ausstrahlung des Bestandes wurde im Modell nicht weiter bertick-
sichtigt, da die Kronenraumerwarmung durch die Parametrisierung der Abschwé-
chung der kurzwelligen Strahlung iiber die Erwarmungsrate )y schon ausreichend

genau dargestellt werden kann.

2.3 MICTM

MICTM ist das mikroskalige Chemietransportmodell, es wurde von Grawe (2006)
auf Basis des mesoskaligen Chemietransportmodells MECTM (Lenz et al., 2000;
Miiller et al., 2000) an die Mikroskala angepasst. Eingabedaten sind neben den
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R R -

Kontrollparameter 1

Praprozessoren 1
MITRAS 1D : 1D-Profile
1
GRITOP : Landnutzungsdaten

MASK 3 Gebaudemaske

Meteorologie

Kontrollparameter 2

Hintergrund-

konzentrationen
STAR . Photolyseraten
1
i
1 Punkt- und
] Flachenemissionen

Konzentrationen

Abbildung 2.2: Das Modellsystem MITRAS/MICTM benétigt zusétzliche Eingabe-
daten u. a. aus verschiedenen Préiprozessoren. MITRAS produziert eine Vorhersage, die
an MICTM iibergeben wird. Fiir das berechenete meteorologische Feld werden Kon-

zentrationen fiir 59 verschiedene Spezies in MICTM bestimmt.

meteorologischen Ausgabefeldern von MITRAS Photolyseraten (Abschnitt 2.3.2)
aus dem Praprozessor STAR und Hintergrundkonzentrationen sowie Emissionsda-
ten getrennt nach Punkt- und Flichenquellen (Abb. 2.2). MICTM enthélt den
Gasphasenmechanismus des Regional Acid Deposition Model in der Version 2
(RADM2) von Stockwell et al. (1990). RADM2 ist fiir die Ozonvorhersage op-
timiert und enthélt die notigen chemischen Reaktionen und Verbindungen bei
gleichzeitiger Minimierung der notwendigen Computerresourcen. Der Mechanis-
mus wird in vielen atmosphérischen Modellen fiir die Berechnung von Konzen-
trationen von Oxidantien und anderen Luftschadstoffen verwendet. RADM?2 re-
prasentiert die organische Chemie durch einen reactivity aggregated molecular ap-
proach (Middleton et al., 1990). Ahnliche organische Verbindungen werden dabei
durch eine Wichtung mit der Reaktivitdt in Molekiilgruppen zusammengefasst.

Wie diese Wichtung fiir die am héufigsten emittierten VOCs funktioniert, ist in
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Middleton et al. (1990) beschrieben.

Derzeit kann MICTM fiir 59 Spezies (Tab. C.1) Ausbreitung, Transport, Um-
wandlung und Deposition berechnen, wobei iiber 200 Reaktionen beriicksichtigt
werden. Von den biogenen VOC ist Isopren eines der reaktivsten und spielt bei
der Ozonformation eine dominante Rolle (Simpson et al., 1995, 1999; Makar et
al., 1999), daher ist fiir die hier vorliegende Fragestellung die Betrachtung des
Isoprens von besonderer Bedeutung. Im néchsten Abschnitt folgt deshalb eine

eingehende Beschreibung der Isoprenchemie und deren Behandlung im Modell.

2.3.1 Isopren

Isopren, nach IUPAC-Nomenklatur? als 2-Methyl-1.3-butadien bezeichnet, gilt
als der Hauptbestandteil der von Laubwéldern emittierten biogenen Emissionen.
Die grole Anzahl chemischer Stoffe und Reaktionen, die am Isoprenabbau in der
Atmosphére beteiligt sind, erlaubt keine explizite Behandlung, sondern erfordert
einen zusammengefassten Mechanismus. Stockwell et al. (1990) fithrte in RADM2
eine sehr vereinfachte Isoprenchemie ein, die diesen Abbau zu modellieren ver-

sucht.

Isopren wird in der Atmosphédre durch OH-Radikale, Nitratradikale und Ozon
abgebaut. NOj ist tagsiiber nicht von Bedeutung, da sich durch die Photolyse
von NOjs keine nennenswerten Konzentrationen aufbauen koénnen. NOj diirfte

kurz nach Sonnenaufgang vollstdndig abgebaut sein.

Obwohl die Ozon-Konzentration etwa 6 Zehnerpotenzen iiber der des OH-Radi-
kals liegt, ergibt sich mit den Geschwindigkeitskonstanten fiir den Isoprenabbau
mit OH (kog = 1.2 - 107%cm?s™!) und Ozon (ko, = 4.1 -10"®cm?s™!), dass
der Abbau von Isopren unter den Bedingungen einer nur méaflig verunreinigten
Atmosphire ([OH]=10%cm™ und [O3]=40ppb) zu 90% iiber die Reaktion mit
dem OH-Radikal verlauft (Bluhm, 1997). Zu beachten ist, dass auch die Tempe-
raturabhéngigkeit der Reaktionskonstanten k = A exp (R—ET) die Groflenordnung
derselbigen nicht dndert (Stockwell et al., 1990).

Abbau durch OH-Radikale

In troposphérischer Luft reagiert Isopren hauptsidchlich mit OH (Zimmermann

4JUPAC = International Union of Pure and Applied Chemistry
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und Poppe, 1996). Durch Addition von OH-Radikalen an einem endsténdigen
Kohlenstoffatom des Isoprens und der anschliefenden Reaktion mit einem Sau-
erstoffmolekiil konnen acht Peroxyradikale aus Alkenen entstehen (Sprengnether
et al., 2002), die in RADM2 zu einer Gruppe OLTP zusammengefasst werden.

ISO+ OH — OLTP (2.13)
OLTP + NO — ALD + HCHO + HO, + NO, (2.14)

Diese Peroxyradikale reagieren mit Stickstoffmonoxid (NO) weiter zu den Haupt-
abbauprodukten Methacrolein (MACR) und Methylvinylketon (MVK), die je-
doch erst im RADM2-Nachfolger RACM (Stockwell et al., 1997) bzw. in diversen
RADM2-Erweiterungen (Zimmermann und Poppe, 1996) als explizite Spezies be-

handelt werden.

Abbau durch Nitratradikale

[sopren reagiert nicht nur schnell mit OH-Radikalen, sondern in verunreinigter
Luft auch schnell mit Nitratradikalen (kxo, = 5.81 - 107! cm?®s™1). Da das Ma-
ximum der Isoprenemissionen von Pflanzen am Nachmittag liegt und Isopren
tagsiiber nicht vollstdndig durch OH-Radikale abgebaut wird, diirfte die Reak-
tion von Isopren mit Nitratradikalen vor allem in der Nacht fiir die Entstehung
von organischen Nitraten eine wichtige Rolle spielen, selbst wenn nachts praktisch

kein Isopren emittiert wird.
ISO + NO3 — OLN (2.15)

OLN entspricht hier einer Gruppe von ungeséttigten mehrfunktionellen Alkylni-

traten (u.a. Dinitrate, Hydroxynitrate und Carbonylnitrate).

Abbau durch Ozon
Deutlich langsamer verlduft der Abbau von Isopren durch Ozon. Der Abbau spielt

Tag und Nacht eine Rolle und ist unterhalb der Baumkrone dhnlich bedeutsam
wie der Abbau mit OH.

ISO+ 03 — 0.53HCHO + 0.50 ALD + 0.33CO + 0.20 ORA1
+0.20 ORA2 4 0.23HO3 + 0.22MO2 + 0.100H  (2.16)
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2.3.2 Photolyseraten

Als Eingabedaten fiir MICTM wurden aus dem STAR-Priprozessor (Abschnitt
3.2.4) Photolyseraten Jy berechnet. Diese wurden analog der Strahlung fiir MI-
TRAS behandelt (Gleichung 2.11), in dem diese innerhalb des Waldes eine expo-
nentielle Abschwéchung mit dem kumulativen Blattflichenindex [; erfuhren. Fiir
k wurde hier jedoch der in der Literatur zu findende Wert von 0.5 eingesetzt, da
diese Werte fiir die Photolyseraten besser mit den Messungen iibereinstimmten
(Abb. 2.3 bis 2.6).

In(z) = JIn(h) exp(—k - 1;(2)) (2.17)

Jn(h) bezeichnet die ungestorte Photolyserate am Oberrand des Waldes. Fiir bei-
de Tage wurden dhnliche Ergebnisse produziert. Die Messungen in 38 m wurden

gut vorhergesagt, wihrend die Bodenwerte leicht {iberschéitzt wurden.

Photolyseraten 14.07.2003

Mess HT 38 m +
25+ MessHT 19 m :
Mess L2 02 m al
Modell 40 m
Modell20m
Modell 02 m -

15

J(O'D) [107° 1/s]

0.5

Zeit [Z]

Abbildung 2.3: Modellierte und gemessene Photolyserate J(O'D) fiir den 14.07.2003

in verschiedenen Hoéhen. L2 bezeichnet eine Lichtung im Wald.
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Photolyseraten 14.07.2003

s | Mess HT 38 m +
Mess L2 02 m o
Modell 40 m
Modell02m b
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Zeit [Z]

Abbildung 2.4: Modellierte und gemessene Photolyserate J(NOg) fiir den 14.07.2003

in verschiedenen Hohen. L2 bezeichnet eine Lichtung im Wald.

Photolyseraten 18.07.2003

3 T T T T T T T T T T T
Mess HT 38 m +
Mess HT 19 m X
25 Mess L2 02 m o

Modell 40 m
Modell 20 m
Modell 02 m

J(O'D) [107° 1/s]

Zeit [Z]

Abbildung 2.5: Modellierte und gemessene Photolyserate J(O'D) fiir den 18.07.2003

in verschiedenen Hoéhen. L2 bezeichnet eine Lichtung im Wald.
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Abbildung 2.6: Modellierte und gemessene Photolyserate J(NO3) fiir den 18.07.2003

in verschiedenen Hoéhen. L2 bezeichnet eine Lichtung im Wald.

2.3.3 Biogene Emissionen

Isopren- und Monoterpenemissionsraten sind von dufleren Einfliissen wie Licht-
intensitédt, Temperatur, Luftfeuchtigkeit und CO,-Konzentrationen abhéngig.
Guenther et al. (1991) fanden jedoch nur eine leichte Abhéngigkeit von der Luft-
feuchtigkeit. Bei Zunahme der relativen Feuchte um 10 % konnte lediglich ein
Zuwachs der Emissionen um 1-3% verzeichnet werden. Die Isoprenemissionen
hingen zudem nur von sehr geringen (< 100 ppm) oder sehr hohen (> 600 ppm)
COs-Konzentrationen ab. Einen gréferen Einfluss auf die Isoprenemissionen hat-
ten allerdings Temperatur und Lichtintensitdt. Emissionen von Isopren nehmen
bei Temperaturen unter 30 °C zunéchst exponentiell mit der Temperatur zu, er-
reichen ein Maximum zwischen 35 und 40 °C und fallen anschliefend wieder rasch
ab, was charakteristisch fiir den Temperatureinfluss auf die Enzymaktivitat ist.
Einen steilen Anstieg der Isoprenemissionen wird auch mit zunehmender pho-
tosynthetisch aktiver Strahlung (PAR) zwischen 0 und ca. 400 2% heobachtet.

m?s

Dariiber wirkt sich eine Zunahme weniger stark aus. Bei Werten von etwa 700
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Tabelle 2.1: Die Parameter fiir den hier verwendeten Emissionsalgorithmus wurden

in der ECHO-Kampagne neu bestimmt.

Guenther et al. (1993) | ECHO | Einheit
Is - 1.3-10718 | oL
a 0.0027 0.00334 | g
@ 1.066 0.97 1
cr1 95000 4107 L
cro 230000 - L
Ts 303.15 303 K
T 314 - K
3 0.09 - 1

bis 900 29! erreicht die Emissionsrate ihr Maximum.
m?s

Dem entsprechend setzt sich die Isoprenemissionensrate ®;,, aus einer Standard-
Isoprenemissionsrate I5 bei 30 °C und einer Einstrahlung von 1000 £ “;"Sl und zweier

Korrekturfaktoren C';, und C7p fiir die Lichtintensitéit bzw. die Blatttemperatur

zusaminen.

PQiso =15 Cp-Cr (2.18)
Guenther et al. (1993, 1995) geben die Faktoren an als:

.o - PA
o, = _Qa PAR (2.19)
V1+a?- - PAR?

cr1 T-Tg
exXp <% TTs )
Cr = ora 7T (2.20)
1+ exp 7T

Die empirisch bestimmten Koeflizienten «, ¢;, ¢71, ¢r1 und T sind aus Emissions-
ratenmessungen verschiedener Spezies abgeleitet (Geron et al., 1994; Guenther et
al., 1995) und von Art zu Art unterschiedlich. 7" bezeichnet die Blatttemperatur
und Ts eine Standardtemperatur. R ist die allgemeine Gaskonstante. Sie hat den
Wert von 8.134 —2

mol K~*

In MICTM wird statt Gleichung 2.20 ein leicht modifizierter Guenther-Algorith-

mus

ent = Ts) (2.21)

Cr = exp (? T-Ts
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Bestimmung des Umrechnungsfaktors in Bezug zu den PAR-Messungen
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Abbildung 2.7: Bestimmung des Umrechnungsfaktors fiir die Umwandlung von Ry in
PAR auf der Grundlage von Mess- und Modelldaten am Westturm fiir den 14.07.2003.

mit verdnderten Parametern (Tab. 2.1) benutzt, der gegeniiber dem normalen
Guenther-Algorithmus eine etwa um 15% erhohte Isoprenemission ergibt. Die

Parameter sind wihrend der ECHO-Kampagne neu bestimmt worden.

Statt der fiir die biogenen Emissionen benétigten photosynthetisch aktiven Strah-
lung (PAR) wird in MITRAS nur die gesamte kurzwellige Strahlung berechnet.
Daher wird PAR mit Hilfe eines empirischen Faktors aus der kurzwelligen Ge-
samtstrahlung Ry angendhert. Dieser Faktor wurde durch einen Vergleich der vor-
hergesagten Strahlung Ry mit der gemessenen Strahlung PAR bestimmt (Abb.
2.7). Dabei ist der Wert von PAR in Wm™2

[PAR] = 0.53 - [Ry]. (2.22)

Der in der Abbildung 2.7 zu erkennende Offset von etwa 30 Minuten zwischen
den Messungen und dem Modell geht auf eine ungeniigende Zeitsynchronisation
des Messinstruments zuriick und hat keine Auswirkungen auf die Qualitdt der

modellierten Strahlungsparameter.

Monoterpenemissionen konnen fiir Laubwalder vernachléssigt werden. Sie spie-
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len hauptséchlich bei Nadelwildern eine Rolle und zeigen im Gegensatz zu den
Isoprenemissionen nur eine Temperaturabhéngigkeit. Fiir Monoterpene (a-Pinen,

(-Pinen und sonstige biogenen Emissionen) gilt
q)mono = MS . exp(ﬁ : (T — Ts)), (223)

mit Mg als Standardemissionsrate fiir Monoterpene. Der Nadelwaldanteil im
ECHO-Modellgebiet war gering, die Nadelbdume belegen insgesamt eine Fléche
von weniger als 1%. Monoterpenemissionen wurden daher nicht weiter beriick-

sichtigt.



3 Eingabedaten und Randbedin-

gungen

Um mit den im vorangegangenen Kapitel beschriebenen Modellen fiir ausgewéhl-
te Tage Simulationen durchfithren zu kénnen (Kap. 4) muss zunéchst das Mo-
dellgebiet und dessen Behandlung in den Modellen bestimmt werden. In diesem
Kapitel wird aulerdem erldutert, wie die fiir die Modelllaufe benétigten Eingabe-
daten zum groflen Teil mittels Praprozessoren aufbereitet werden. Abschliefend
werden die benutzten Randbedingungen fiir MITRAS und MICTM beschrieben.

3.1 Modellgebiet

Das Forschungszentrum Jiilich liegt vollstandig im Stetternicher Forst, der eine
Fldche von etwa 350 ha umfasst. Der Mischwaldbestand, der dort seit etwa 300
Jahren existiert, weist Inhomogenititen bzgl. der Baumarten und -hohen auf. So
sind dort hauptsichlich Eichen und Buchen mit einem Alter zwischen 80 und
120 Jahren zu finden, aber auch einige Nadelbdume. Die Baume sind zwischen 28
und 38m hoch. Das in MITRAS/MICTM zu modellierende Gebiet ist 720 mal
360m? grofi (Abb. 3.1). Dieser Ausschnitt wurde gewiihlt, weil dort zahlreiche
Messwerte vorhanden sind, die wihrend der ECHO-Kampagne in 2002 und 2003
an extra dafiir aufgestellten Messtiirmen, die im Weiteren als Haupt-, West- und
Ostturm bezeichnet werden, gesammelt worden sind. Fiir eine Modellsimulation
in diesem Gebiet ist also eine gute und ausreichende Datengrundlage vorhanden.
Der Ostturm lag etwas auflerhalb des Modellgebietes, auf Grund der wenigen dort

23
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-

Abbildung 3.1: Das Simulationsgebiet (gelb umrahmt) liegt innerhalb des For-
schungszentrums Jiilich. Die Standorte des meteorologischen Turms sowie die der drei

Messtiirme (Haupt-, West- und Ostturm) sind markiert.

durchgefiihrten Messungen stellt dies aber im weiteren Verlauf kein Problem dar.

Zudem liegt das Gebiet entlang der Hauptwindrichtungsachse Ost — West.

Der Modelloberrand liegt wegen der begrenzten Rechenkapazititen (Anhang A)
bei 200 m. Fiir die Betrachtung der Wechselwirkung Wald — Grenzschicht reicht
diese Hohe jedoch aus, da direkte Einfliisse nur etwa bis zur dreifachen Hinder-

nishohe zu erwarten sind.

Das Gelédnde des Forschungszentrums Jiilich wurde 2000 mitsamt seiner umlie-
genden Waldgebiete mit Hilfe von Luftbildern aus dem Jahre 1998 photogram-
metrisch vermessen. Dabei wurde das Modellgebiet in 18 Kategorien (Tab. 3.1)
in einem 5m x 5m Raster unterteilt. Zusétzlich zu den Baumhéhen wurden auch
noch die einzelnen Gebdudehohen bestimmt. Mit Hilfe des Praprozessors GRITOP
wurden diese Daten in ein dreidimensionales Gitter tiberfiithrt (Abschnitt 3.2.1).

Die Positionen der Messtiirme wurden durch GPS-Messungen bestimmt.
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Tabelle 3.1: Landnutzungsklassen der digitalisierten Karten (LNK) und ihr Aquiva-

lent in MITRAS. Die Hohen der Baume wurden in einer neu definierten Hohenklasse

abgespeichert.
digitalisierte Karten MITRAS
LNK | Kategorie LNK | Kategorie
1 | Ackerflichen 4 | Wiese/Weide
2 | Strafle/Parkplatz 9 | bebaute Flichen
3 | Laubwald (25-30 m) 7 | Mischwald
4 | Wiese/Weide 4 | Wiese/Weide
5 | Laubwald (10-15m) 7 | Mischwald
6 | Laubwald (>30m) 7 | Mischwald
7 | Gebiisch (0-10m) 6 | Gebiisch
8 | Laubwald (15-20m) 7 | Mischwald
9 | Gebéude 9 | bebaute Fléchen
10 | Laubwald (20-25m) 7 | Mischwald
11 | Nadelwald (15-20m) 8 | Nadelwald
12 | Nadelwald (>30m) 8 | Nadelwald
13 | Sonstiges 3 | gemischte Bodennutzung
14 | Nadelwald (10-15m) 8 | Nadelwald
15 | Nadelwald (20-25m) 8 | Nadelwald
16 | Gewdésser 0 | Gewésser
17 | Bahngleise 9 | bebaute Fliachen
18 | Nadelwald (25-30m) 8 | Nadelwald

3.2 Priprozessoren

3.2.1 GRITOP

Die digitalisierten Rasterdaten haben als Bezugssystem GauB-Kriiger-Koordina-
ten, MITRAS und MICTM rechnen jedoch in lokalkartesischen Koordinaten. Die
Umrechnung und die Anpassung der Landnutzungsklassen an MITRAS/MICTM

wurden mit dem Préprozessor GRITOP durchgefiihrt. Das Programm kann aus

digitalen Kartensétzen ein nicht dquidistantes Gitter sowohl in horizontaler als

auch in vertikaler Richtung erzeugen und die gitterflichenbezogene Landnutzung
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Tabelle 3.2: Vertikale Schichten der Modelle. Die Schichten —1 und 27 sind Hilfsschich-

ten, die nur fiir eine addquate Berechnung der Randbedingungen benotigt werden.

NX3 | Hohe [m] | NX3 | Hohe [m] || NX3 | Hohe [m]
-1 —5.00 9 45.00 19 117.97
0 0.00 10 50.00 20 129.78
1 5.00 11 55.00 21 142.77
2 10.00 12 60.50 22 157.06
3 15.00 13 66.55 23 172.78
4 20.00 14 73.21 24 190.07
) 25.00 15 80.54 25 209.09
6 30.00 16 88.60 26 228.11
7 35.00 17 97.47 27 247.13
8 40.00 18 107.23

zuordnen. Die horizontale Gitterweite wurde mit 5m konstant gehalten, in ver-
tikaler Richtung hat die oberste Schicht eine Ausdehnung von etwa 19 m, wobei

bis zu einer Hohe von 50 m das Gitter noch nicht gespreizt wird (Tab. 3.2).

GRITOP erzeugt eine ¢ X j-Matrix mit 144 x 72 Gitterpunkten, denen jeweils hori-
zontale Gitterweiten, geografische Lénge und Breite, Landnutzungsklassen, Baum-
hohe und Baumart zugeordnet sind. Die Baumart unterscheidet nicht zwischen
Buchen, Eichen und sonstigen, sondern unterteilt diese in Isoprenemitter und
-nichtemitter. Dabei gelten Eichen als 100 %, Buchen als 0% und Mischwilder
als 50 % Isoprenemitter (Abb. 3.2).

Die Koordinatentransformation und die Bestimmung der Messtiirme durch GPS-
Messungen haben zur Folge, dass die einzelnen Gitterpunkte mit einer Unsicher-
heit von etwa 25m behaftet sind, die aber beim Vergleich der Simulationen mit
den Messdaten keine Einschrinkung bedeuten. Eine Ausnahme bilden hier die
Tracermessungen in Abschnitt 4.4.4. Die Baumhohen sind an die Modellhohen
angepasst. Dies entspricht etwa der Genauigkeit, mit der die Bdume vermessen

worden sind.
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Abbildung 3.2: Dargestellt ist das Modellgebiet in der Gitterstruktur, dem eine Karte
der Landnutzung hinterlegt ist. Die Felder A, B und C sind jeweils Bereiche mit Eichen,
Buchen und Mischwald, die unterschiedliche Anteile an den Isoprenemissionen haben.
Der meteorologische Turm und die beiden ECHO-Messtiirme sind als rote Punkte (MT,
WT und HT) gekennzeichnet. Die blauen Linien sind die SFg-Quellen fiir die Tracerex-
perimente (Abschnitt 4.4.4). In gelb dargestellt ist der Umriss eines Gebéudes, welches

von den Modellgleichungen erfasst wird.

3.2.2 MASK

Am siidlichen Rand des Modellgebietes befindet sich in der Mitte das Instituts-
gebéude 06.1 des ICG-V (Abb. 3.2). Da Gebéude die Stromung stark beeinflussen,
muss das Gebaude mit Hilfe des Préaprozessors MASK in das Modellgebiet integriert
werden. Als mogliche Formen konnen Quader, Tetraeder und Prismen mit einer
Grundflache eines gleichschenkligen Dreiecks an das Modellgitter angepasst wer-
den. Diese Formen konnen zuséitzlich um einen beliebigen Winkel in der Ebene

gedreht werden.

Das Gebéude 06.1 fiillt im Modellgitter eine Grundfliche von 50 m mal 25 m und
ist etwa 15m hoch. In MITRAS/MICTM wird gewéhrleistet, dass dieser Bereich

vom Wind umstromt wird und die Stoffkonzentrationen innerhalb des Gebaudes
Null sind.
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3.2.3 MITRAS 1D

Meteorologische Modelle benotigen fiir belastbare Vorhersagen eine Einschwing-
zeit, in der sich die meteorologischen Groflen an die Modellgleichungen anpassen.
Um diese Zeit zu verkiirzen und zusatzlich die Stabilitdt des Modells zu erhéhen,
wird hier der Praprozessor MITRAS 1D verwendet, der eindimensionale, bereits an
die Modellgleichungen angepasste Profile erstellt. Diese Profile werden als Ein-
gabedaten fiir das dreidimensionale MITRAS verwendet. In MITRAS setzt sich
eine Modellsimulation fiir einen Tagesgang aus stiindlichen Einzelldufen zusam-
men (Abschnitt 4.1). Daher miissen fiir jede Stunde Randwerte iibergeben wer-
den. Fiir die einzelnen meteorologischen Parameter soll dies getrennt erldutert

werden.

Strahlung

Die am Modelloberrand eintreffende kurzwellige Strahlung bestimmt sich in MI-
TRAS durch die Solarkonstante. Da das Modellgebiet jedoch nur etwa 200 m hoch
ist (Kap. 3.1), wiirde am Oberrand eine zu hohe Strahlung eintreffen. Um die in
200 m einfallende solare Strahlung neu zu bestimmen, wurde mit MITRAS 1D ein
Tagesgang fiir den 14.07.2003 gerechnet. Dieser eindimensionale Modelllauf hatte
einen Modelloberrand in einer Hohe von 12 km, damit die Strahlung und ihre Ab-
schwichung in der Atmosphére durch Wasserdampf und weitere Gase moglichst
genau wiedergegeben werden kann. In etwa 200 m wurde dann die eintreffende
Strahlung bestimmt und als neuer Eingabeparameter fiir die Modellrechnungen
verwendet. Als Eingabedaten wurden zur Berechnung der Strahlungskorrektur
die Temperatur und die relative Feuchte aus Radiosondenaufstiegen (Abb. 3.3
und 3.4) der umliegenden Stationen Essen (D), De Bilt (NL), Uccle (B) und St-
Hubert (B) genutzt. Da iiber den gesamten Tag nahezu konstante Verhéltnisse
geherrscht haben, wurden fiir die Korrekturberechnung iiber den Tag konstante
Profile fiir Temperatur und Feuchte angenommen. Die mit der Tageszeit variie-
renden Werte im Taupunkt hingen mit Bewolkung in einer Hohe zwischen 500

und 900 hPa zusammen und wurden vernachlissigt.

Die relative Feuchte aus den Radiosondendaten wurde iiber die Magnus-Formel

(3.1) zur Bestimmung des Dampfdrucks e(T") als Funktion von Temperatur und
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Abbildung 3.3: Die Temperatur aus den Radiosondendaten der umliegenden Statio-

nen zeigten wiahrend des 14.07.2003 kaum Variationen.

Taupunkt 7T, bestimmt.

7.08T s o
o(T) = 610.78 exp (mrer7) » fiir 7> 0°C (3.1)

7.84T . o
610.78 exp (2i5'23+T) , firT <0°C

Fiir die relative Feuchte f gilt dann die Beziehung f = %, mit e(7T}y) als Sétti-

gungsdampfdruck.

Fiir den zweiten zu modellierenden Tag, dem 18.07.2003, wurden &dhnliche Ver-
héltnisse in den Temperatur- und Feuchteprofilen gefunden. Die Bestimmung der
Strahlung in 200 m Hohe wurde daher fiir diesen Tag nicht neu berechnet, sondern

die fir den 14.07.2003 errechnete Korrektur iibernommen.

Temperatur

Als stiindliche Temperaturvorgabe werden lediglich zwei Werte verwendet. Die
Messwerte des Hauptturms in 2m werden als Oberflichentemperatur, die Mess-
werte des meteorologischen Turms in 120 m als obere Randwerte festgelegt. Da-

mit wurde bewusst auf die in den Messungen vorhandene Kronenraumerwérmung
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Radiosondenaufstiege vom 14.07.2003
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Abbildung 3.4: Der Taupunkt aus den Radiosondendaten vom 14.07.2003 zeigte ledig-
lich zwischen 500 und 900 hPa eine sich im Laufe des Tages dndernde Luftfeuchtigkeit,

die im Modell jedoch vernachlassigt wurde.

am Tage und in den Abendstunden verzichtet, da das Modell diese Erwdrmung
durch die Abschwichung der Strahlung innerhalb des Waldes selbst erzeugen
soll. Der Nachteil dabei ist, dass die leicht erhohte Temperatur im Kronenraum
in der Nacht nicht modelliert werden kann, da es sich hier um einen Speichereffekt
handelt, der vom vorherigen Tag bedingt ist. Da in dieser Arbeit die biogenen
Emissionen die Hauptrolle spielen und diese vornehmlich am Tage emittiert wer-
den, kann die unzureichende néchtliche Temperaturvorhersage im Kronenraum
vernachlissigt werden. Die Probleme, die die hier verwendete Rechenmethode
aufwirft, werden im Anhang A néaher erlautert. Fiir die Auswertung werden die

beiden in das Modell iibernommenen Messwerte nicht mehr herangezogen.

Windgeschwindigkeit

Als Eingabedaten fiir die Windgeschwindigkeitsprofile werden die Messwerte in
den H6hen 50, 80, 100 und 120 m des meteorologischen Turms unverédndert iiber-
nommen. Das eindimensionale MITRAS 1D wurde im Gegensatz zu MITRAS nicht

an die Vegetation angepasst. Es enthélt somit keine Bewuchsparametrisierung. In
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Tabelle 3.3: Pearson-Korrelationskoeffizienten fiir die Windgeschwindigkeitskompo-
nenten v und v und den Betrag der Windgeschwindigkeit || am Haupt- und Westturm
und Messdaten aus 30 m am meteorologischen Turm vom 14. und 18.07.2003. Das aus
den Messwerten des Haupt- und Westturms gemittelte Profil korreliert gut mit den

Messdaten des meteorologischen Turms.

’ H Hauptturm | Westturm ‘ gemittelt ‘

ui, 0.46 0.63 0.62
m 0.76 0.82 0.83
1014, 0.29 0.66 0.59
s, 0.97 0.98 0.98
s, 0.79 0.95 0.93
|01, 0.91 0.93 0.95

30m Hohe werden daher per linearer Regression die Messwerte des freistehenden
meteorologischen Turms an die von Haupt- und Westturm gemittelten Werte an-
gendhert um eine zu hohe An- und Durchstrémung des Stammraumes in MITRAS
zu verhindern. Es wird erwartet, dass sich das Windprofil vom Boden bis zum
Kronendach in MITRAS selbststdndig anpasst.

Die Messwerte in 30 m Hohe des meteorologischen Turms korrelieren gut mit den
gemittelten Werten des Haupt- und Westturms (Tab. 3.3), so dass die lineare
Regression hier als geeignet angenommen werden kann. Die Berechnungsformeln
fiir die neuen Windgeschwindigkeitskomponenten der 30 m-Werte vom 14. und
18.07.2003 lauten jeweils

uy, = 0.2869 - uyr — 0.4514 (3.2)

vy, = 0.4224 - vy — 0.2632 (3.3)
und

vis, = 0.5847 - uyp + 0.1156. (3.5)

Das vertikale Windprofil kann sich in MITRAS 1D im Gegensatz zu den Randbe-
dingungen in MITRAS (Kap. 3.3) frei einstellen. Damit ist gewihrleistet, dass

sich zum Boden hin ein stationares Profil ausbilden kann.
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Relative Feuchte

Fiir die relative Feuchte wurden stiindliche Messwerte des meteorologischen Turm-
es in den Hohen 10, 20, 30, 50, 80, 100 und 120 m als Anfangs- und Randwerte
iibernommen. Die Evaporation des Waldes wurde in den Modellgleichungen nicht
weiter berticksichtigt, da der Aufwand fiir die Implementierung und die dadurch
zusétzlich entstehenden Unsicherheiten nicht gerechtfertigt gewesen wire. Der
Einfluss der Baume auf die relative Feuchte ist in den Messwerten, die als Rand-

werte in das Modell eingehen, bereits enthalten.

3.2.4 STAR

Chemische Transportmodelle wie RADM2 bendétigen zur Konzentrationsberech-
nung der verschiedenen Stoffe fiir jeden Gitterpunkt und Zeitschritt unter ande-
rem fiir jede einzelne Photolysereaktion N Photolysefrequenzen Jy. Fiir die Be-
rechnung dieser Photolysefrequenzen wird das STAR-Modell! von Ruggaber et al.
(1994) verwendet. STAR berechnet mit Hilfe der in MITRAS bestimmten meteo-
rologischen Profile fiir Temperatur, Druck, Feuchte und den Fliissigwassergehalt
die Photolysefrequenzen durch Integration iiber alle Wellenldngen A des Produkts
aus dem spektralen aktinischen Fluss 4, dem spektralen Absorptionsquerschnitt

oy und der Quantenausbeute ¢y.
In(T) = /]A(T, A)-on(A) - on(A)dA (3.6)
A

Fiir die Berechnung werden nur die in der Troposphére relevanten Wellenlédngen
zwischen 290 nm und 700 nm verwendet. Oberhalb dieser Wellenléngen hat das
Licht nicht geniigend Energie, um von den Molekiilen absorbiert zu werden und
die chemische Bindungsenergie zu iiberwinden. Die Molekiile kénnen dann nicht
mehr in verschiedene Produkte photolysieren. Von den 36 in STAR bestimmbaren
Reaktionen werden in MICTM 21 wieder eingelesen (Tab. C.2). Dabei ist zu be-
achten, dass die Photolysefrequenzen ndherungsweise nur stiindlich neu berechnet
werden und dass die durch den Wald verursachte Abschwéchung der Photolyse-
frequenzen nicht in STAR beriicksichtigt werden kann, sondern erst in MICTM
(Abschnitt 2.3.2).

ISTAR = System for Transfer of Atmospheric Radiation
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Abbildung 3.5: Diese Hintergrundkonzentrationen von O3 und OH fiir den 14. und den
18.07.2003 wurden in der Sensitivitétsstudie (Abschn. 4.4.3) statt der in POPCORN
bestimmten Hintergrundwerte stiindlich neu eingelesen. Die OH-Konzentration war an

beiden Tagen gleich.

3.3 Randbedingungen

In einem relativ kleinen Modellgebiet sind die Randbedingungen von besonders
grofler Bedeutung, da sie die Modellergebnisse stark beeinflussen kénnen. Ins-
besondere gilt dies fiir den Einstrémrand, wenn wie in den vorliegenden Modell-
rechnungen wegen der begrenzt zur Verfiigung stehenden Rechenzeit kein gréfleres

Vorlaufgebiet zur Anpassung an die Stromungsverhéltnisse moglich ist.

3.3.1 Randbedingungen fiir MITRAS

Fiir den Wind werden an den Einstromriandern feste Werte vorgegeben. Die-
se entsprechen genau den Profilen, die im Préprozessor MITRAS 1D stiindlich neu
berechnet werden (Abschnitt 3.2). Fiir die Ausstromréander verschwindet der Gra-

dient. An den Einstromrandern ensteht durch das Festhalten der Randwerte teil-
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weise numerischer Larm, der sich allerdings nicht weiter in das Modellgebiet fort-
pflanzt und daher vernachléssigt werden kann. Die fiir die Vergleiche mit den

Messungen relevanten Gitterpunkte liegen alle weit genug vom Rand entfernt.

Als Randbedingungen fiir Temperatur und Feuchte werden die Groéflen am Ein-
stromrand vorgegeben und die randnormalen Gradienten an den seitlichen Rén-
dern Null gesetzt.

Tabelle 3.4: Die in der POPCORN-Kampagne ermittelten Hintergrundkonzentratio-
nen werden fiir den RADM2-Mechanismus in MICTM benutzt. Fiir die mit * gekenn-
zeichneten Groflien wurden in den Sensitivitétsstudien zusétzlich Tagesginge aus ECHO

verwendet, die in den Abbildungen 3.5 und 3.6 dargstellt sind. Die Abkiirzungen fiir

die einzelnen Substanzen sind in Tabelle C.1 erlautert.

Substanz | Konz. [ppb] || Substanz | Konz. [ppb] || Substanz | Konz. [ppb]
NO;y * 6.9 SO9 0.556 OLN 4.05-1073
NO* 0.03 SULF 4.05-1077 ACO; 4.05-1074
O3* 25 CHy4 1.86 - 10° TCOs3 4.05-1073
HONO |8.26-107° | ETH 0.86 OH* 0.01-10°*
HNO; 0.01 HC3 0.381 ETHP 4.05-1073
HNO,4 0.1 HC5 0.0601 HC3P 4.05-1073
NOs 1.62-10° | HCS 0.0494 HC5P | 4.05-107%
H>0, 0.544 OL2 0.15 HC8P 4.05-1073
HCHO 2.03 OLT 0.0961 OL2P 4.05-1073
CO 116.0 OLI 0.0144 OLTP 4.05-1073
ALD 0.5 TOL 0.109 OLIP 4.05-1073
OP1 0.1 CSL 1.0-1073 TOLP 4.05-1073
Oop2 0.1 XYL 0.0676 XYLP 4.05-1073
PAA 1.0-1073 PAN 0.22 KETP 4.05-1073
KET 1.0-1073 ISO 0.0232 XNO» 4.05-1073
GLY 1.0-1073 TPAN 1.0-1073 XOs 4.05-1073
MGLY 1.0-1073 ORA1 1.0-1077 NH; 0.0

DCB 1.0-1073 ORA2 4.05-1077 HCI 0.0

ONIT 4.05-1077 HO, 4.86-1073 SFg 0.0

N,Os5 8.10-107° MOg 4.05-1073
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Abbildung 3.6: Diese Hintergrundkonzentrationen von NOy und NO fiir den 14. und
den 18.07.2003 wurden fiir die Sensitivitétsstudie aus den Messungen iibernommen und

stiindlich neu eingelesen.

3.3.2 Randbedingungen fiir MICTM

Fiir den RADM2-Mechanimus wurde ein experimentell bestimmter Datensatz der
POPCORN-Kampagne von 1994 (PlaB8-Diilmer et al., 1998) verwendet, der fiir al-
le 59 in MICTM benutzten Stoffe Hintergrundkonzentrationen enthélt (Tab. 3.4).
Das Beobachtungsgebiet lag zu dieser Zeit abseits von Ballungszentren in einem
Maisfeld in Pennewitt (Mecklenburg-Vorpommern). Dadurch repriisentieren die
Werte dieses Datensatzes die atmosphérische Zusammensetzung von Spurengasen
fiir weite Teile Europas. Sie konnen somit als giiltige Hintergrundkonzentrationen
fiir das hier verwendete Simulationsgebiet betrachtet werden. Fiir diesen Daten-
satz ist allerdings kein Tagesgang in den Konzentrationen vorhanden, ebenso
fehlen vertikale Profile. Fiir die in der Isoprenchemie eine Rolle spielenden Stoffe
OH, Ozon, NO und NOy wurde der Datensatz zusétzlich um einen Tagesgang
erweitert, fiir OH wurde zudem ein Vertikalprofil aus den ECHO-Messungen ge-
neriert (Abbildungen 3.5 und 3.6). Fiir eine Sensitivitdtsstudie (Abschnitt 4.4.3)
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ist damit gewéhrleistet, dass die Isoprenchemie auch mit den wiahrend ECHO

gemessenen Hintergrundkonzentrationen gerechnet werden kann.

Fiir alle 59 Stoffe werden die Hintergrundkonzentrationen stiindlich neu eingelesen
und am Einstromrand als feste Randwerte vorgegeben. Der Fluss am unteren
Rand wird bestimmt durch die Depositionsgeschwindigkeit, die im Modell fiir
die einzelnen Stoffe vorgegeben wird. Am Oberrand des Modells gilt der gleiche

Gradient wie der im Modell berechnete (konstanter Gradient).



4 Anwendung des Modellsystems

In diesem Kapitel werden die beiden Tage, die fiir die Modellrechnungen aus-
gewihlt wurden, mit ihren meteorologischen Eigenschaften in Abschnitt 4.2 vor-
gestellt. Anschliefend werden die Ergebnisse der beiden Modellrechnungen mit
MITRAS und MICTM in den Abschnitten 4.3 und 4.4 prisentiert und ausgewer-
tet.

4.1 Modelllaufe

Die in der ECHO-Datenbank abgelegten Messwerte haben als Zeitbezug alle Mit-
teleuropéische Zeit (MEZ). Die Modelle MITRAS und MICTM rechnen jedoch in
lokaler Sonnenzeit (Z), auch wahre Ortszeit genannt. Fiir den Vergleich der Mo-
dellergebnisse mit den Messungen miissen diese Zeiten ineinander umgerechnet

werden.

MEZ ist definiert als die mittlere Ortszeit am 15. Langengrad ostlich von Green-
wich. Das Modellgebiet befindet sich etwa auf 6°24’ O (Abschnitt 3.1). 1° in Ost-
West-Richtung entspricht etwa 83 km, bzw. 4 min Unterschied in der lokalen Son-
nenzeit. Daraus ergibt sich eine Differenz der lokalen Sonnenzeit in Jiilich zur
MEZ von etwa 34.4 Minuten:

12:00 MEZ = 11:00 UTC = 11:26:36 Z

Fiir die im nachfolgenden Abschnitt ausgewéhlten Tage wurde mit dem Modell-
system MITRAS/MICTM jeweils ein Tagesgang gerechnet. In MITRAS wurde

dieser zur Einsparung von Rechenzeit (Anhang A) aus stiindlichen Einzelldufen

37
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Abbildung 4.1: Bereits nach 4 Minuten erreicht die u-Komponente der Windgeschwin-

digkeit Stationaritiit, bei der Temperatur geschieht dies nach etwa 5 Minuten.

zusammengesetzt. Das Modell wurde jeweils 10 Minuten bis zur vollen Stunde in-
tegriert. Die zur vollen Stunde (lokaler Zeit) bestimmten Ergebnisse entsprechen
den stiindlichen ECHO-Messwerten etwa zur 35. Minute MEZ. Zum Vergleich
mit Messdaten wurden, soweit sie nicht anders gekennzeichnet sind, 10-Minuten-

Mittelwerte von der 30. bis zur 40. Minute verwendet.

Die Integrationszeiten von 10 Minuten (dies entspricht zwischen 3500 und 5000
Integrationsschritten) reichen aus, um einen quasi-stationidren Zustand zu errei-
chen. Die Erwérmung im Kronenraum erreicht am Tage nach 5 Minuten ein loka-
les Maximum und die Stromung stellt sich bereits nach 4 Minuten ein (Abb. 4.1).
Die hier verwendete Methode eignet sich also gut dazu, einen Tagesgang aus

mehreren Einzelldufen zusammenzusetzen.

In MICTM werden die stiindlichen Einzelwerte der Wind-, Temperatur- und
Feuchtefelder zusammengefasst und der chemische Transport gerechnet. Die me-
teorologischen Werte zwischen den einzelnen Stunden werden linear interpoliert.

So ist sichergestellt, dass die Chemie kontinuierlich gerechnet werden kann.
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4.2 Ausgewihlte Tage

Fiir die Modellierung mit einem mikroskaligen Modell miissen die zu modellieren-
den Tage bestimmten Kriterien entsprechen. Da MITRAS auf Grund der geringen
Modellhohe keine Grenzschichtwolken oder hohere Wolken berechnen kann, muss
darauf geachtet werden, dass wolkenfreie oder gering bewdélkte Tage ausgewéhlt
werden. Zudem sollte wegen der Ost-West-Ausrichtung des Modellgebietes entwe-
der Ost- oder Westwind vorherrschen, damit das Stromungsfeld im Modellgebiet
geniigend Vorlauf hat um sich anzupassen. Idealerweise sind an beiden Tagen
entgegengesetzte Windrichtungen zu wéhlen, um das Verhalten des Modells in

unterschiedlichen Situationen zu untersuchen.

Um die Ergebnisse mit Messungen vergleichen zu konnen, miissen die ausgewéhl-
ten Tage in der Zeit der ECHO-Kampagne liegen. Die zu vergleichenden Parame-
ter miissen als Datensatz vorliegen und die zugehorigen Messinstrumente funk-
tioniert haben. Zusétzlich sollen fiir einen der beiden Tage SFg-Tracermessungen
verfiigbar sein, um den Transport im Bestand unabhéngig von chemischen Um-

setzungen vergleichen zu konnen.

Windrichtung in 30 m am Meteorologischen Turm
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Abbildung 4.2: Messungen der Windrichtung am 14. und 18.07.2003. Die Windrich-

tung wurde in 30 m Hohe am meteorologischen Messturm bestimmt.
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Abbildung 4.3: Messungen der photosynthetisch aktiven Strahlung am 14. und
18.07.2003. Die Strahlung wurde in 28 m Héhe am Westturm bestimmt.

1. Modelltag: 14. Juli 2003

Am 14. Juli 2003 war in Norddeutschland ein Zwischenhoch mit 1020 hPa zu
finden. Der nach Siiden hin bis 1010 hPa abnehmende Bodendruck garantierte
iiber den gesamten Tag eine stabile Ostwindlage (Abb. 4.2) mit einem wolkenlosen
Himmel (Abb. 4.3) iiber dem Modellgebiet. Die Windgeschwindigkeit war am

meteorologischen Turm tagsiiber in 10 m mit 1 bis 2m/s nahezu konstant.

2. Modelltag: 18. Juli 2003

Ein iiber Siiddeutschland liegendes Hochdruckgebiet verlagerte sich im Laufe des
Tages weiter nach Osten. Die in der Nacht noch aus Stidsiidwest kommende Luft-
stromung drehte zwischen 6 und 7 Uhr lokaler Zeit nach Westen. Im Laufe des
Tages drehte der Wind weiter nach Norden, um schliefflich am spidten Abend
wieder aus siidlicher Richtung zu kommen. Trotz dieser Winddrehungen ist zu-
mindest tagsiiber die gewiinschte Westwindlage zu sehen (Abb. 4.2). Wiahrend
der Westwindlage lag die Geschwindigkeit auch hier am meteorologischen Turm

in 10m Hohe zwischen 1 und 2m/s.

Bei Westwindlagen zieht im Gegensatz zu Ostwindlagen in den Sommermonaten
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haufiger auch feuchte Luft mit Wolkenbildung iiber das Modellgebiet hinweg. An
diesem Tag war dies nur vereinzelt der Fall. An den kurzzeitigen Anderungen der
Strahlung im Tagesverlauf (Abb. 4.3) und in den Radiosondendaten (Abb. 3.4)
sind diese Wolken wiederzufinden. Dennoch kann dieser Tag als guter Strahlungs-
tag bezeichnet werden, denn Westwindlagen an anderen Tagen sind gewchnlich

mit sehr viel mehr Wolken verbunden.

Am 18. Juli 2003 wurde in den Mittagsstunden ein SFg-Tracerexperiment durch-
gefiihrt, dessen Messwerte vorliegen und mit Modellergebnissen verglichen werden
konnen (Abschnitt 4.4.4).

Die Auswertung der beiden Tage erfolgt getrennt nach den Ergebnissen fiir die
Meteorologie mit MITRAS und fiir die chemischen Grélen mit MICTM.

4.3 Auswertung der Meteorologie (MITRAS)

4.3.1 Ostwindlage am 14.07.2003

Fiir einen guten Uberblick iiber die Qualitéit der Modellergebnisse bietet es sich
an, alle zur Verfiigung stehenden Messungen mit den Modellergebnissen des ge-
samtem Tagesgangs in einem Streudiagramm zu vergleichen. In Abbildung 4.4
sind alle verfiigharen Temperaturmessungen der einzelnen Tiirme den Modeller-
gebnissen aus MITRAS gegeniibergestellt. Deutlich zu erkennen ist die geringe
Abweichung gegeniiber den Messungen von etwa 2 K, welche sich auch im hohen
Korrelationskoeffizienten von 0.97 bemerkbar macht. Die in den hoheren Tem-
peraturen zu niedrig vorhergesagte Temperatur fiir den meteorologischen Turm
lésst sich mit seiner Ndhe zum Modellrand erklaren. Da der Turm im Modell-
gebiet direkt am Einstromrand liegt (Abb. 4.8), kann sich dort keine Kronen-
raumerwarmung ausbilden, so dass keine den Messungen entsprechenden Tem-
peraturen modelliert werden konnen. Fiir einen Vergleich mit Messungen ist der
meteorologische Turm wegen seiner Ndhe zum siidlichen Rand daher nicht geeig-

net.

Die Temperaturmessungen am meteorologischen Turm wurden mit Platindraht-
Temperaturfithlern (PT-100) durchgefiihrt, deren Messgenauigkeit bei £0.1K
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Abbildung 4.4: Streudiagramm der Temperatur fiir den 14.07.2003 mit allen verfiigba-
ren Messstellen. Der Korrelationskoeffizient betriagt 0.97.
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Abbildung 4.5: Tagesgang der Temperatur fiir den 14.07.2003 in 10 und 30 m Hohe
am Hauptturm. Die maximale Abweichung betrigt etwa 2 K in den Abendstunden. Die
Erwdrmung im Kronenraum kann dort nicht modelliert werden, da es sich um einen

Speichereffekt des vorhergehenden Tages handelt.
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Abbildung 4.6: Modelliertes Temperaturfeld fiir den 14.07.2003 um 14:00 Uhr. Der
West- und der Hauptturm sind mit eingezeichnet. Die starkste Temperaturerhhung

findet unterhalb des Kronenraums in 10 m statt.

liegen. Fiir die Messungen am Haupt- und Westturm werden Ultraschallthermo-

meter benutzt, deren Messgenauigkeit in einem dhnlichen Gréfenbereich liegen.

Der in Abbildung 4.5 dargestellte Tagesgang der Temperatur lédsst erkennen, dass
in den Abendstunden und Nachts die Temperatur um etwa 2 K unterschétzt wird,
am Tage jedoch mit einer Uberschitzung von etwa 1 K recht gut dargestellt wird.
Die néchtliche Unterschitzung ist eine Folge der zusammangesetzten Modelllaufe,
bei denen wérmere Luft aus den vorhergehenden Stunden nicht im Kronenraum
gespeichert werden kann. Fiir die hier vorrangig betrachteten Isoprenemissionen
in Abschnitt 4.4 ist dies aber ein zu vernachlassigender Nachteil, denn die durch

diese Methode erzielte Rechenzeitersparnis ist betriachtlich (Anhang A).

In Abbildung 4.6 ist ein Vertikalschnitt durch die Ebene gezeigt, in der die bei-
den Messtiirme stehen. Vom Einstromrand (rechts) zur Modellgebietsmitte ist

deutlich die ansteigende Temperatur zu erkennen, die ein Maximum in der Mo-



44 KAPITEL 4. ANWENDUNG DES MODELLSYSTEMS

Temperaturprofil fir den 14.07.2003 14 Uhr
45 T T T T T T T

Mod HT ——
40 ~_ Mess HT —+—— |
i Mod WT ——
r T Mess WT —+—
35 ~ .
30 B
E 25} -
[ L
S
S 20 F 1
15 + .
10 B
5F i
O 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
297.6 297.8 298 298.2 298.4 298.6 298.8 299 299.2 299.4 299.6 299.8

T [K]

Abbildung 4.7: Gemessene und modellierte Profile der Temperatur fiir den 14.07.2003
um 14:00 Uhr an West- und Hauptturm.

dellgebietsmitte erreicht und zum Ausstromrand hin nicht weiter steigt. Die Kro-
nenraumerwarmung um 14:00 Z hat ihr Maximum zwischen 7 und 15 Metern.
Dies bestétigen auch die Messungen (Abbildung 4.7). Dort ist ebenfalls zu se-
hen, dass die Temperatur zwar in allen Héhen um etwa 1K {iberschitzt wird,
das Profil aber in der richtigen Hohe sein Maximum aufweist. Das gemessene
Profil am Hauptturm weist noch ein zusétzliches 2. Maximum in 30 m Héhe auf,
welches aber weder in den modellierten Profilen noch an dem des Westturms

wiederzufinden ist.

Ein Schnitt durch den Kronenraum in 17.5m Ho6he zeigt, dass die Temperatur
in Stromungsrichtung ansteigt und erst am Austromrand ihr Maximum erreicht
(Abbildung 4.8). Die in Stromungsrichtung ansteigende Temperatur ist am Ein-
stromrand zwar ein Effekt der Randprofile, allgemein ist dieser Anstieg aber auch
in den Messungen wiederzufinden. In Abbildung 4.7 ist zu sehen, dass die Tempe-
ratur innerhalb des Waldes am Westturm bezogen auf die Messungen am Haupt-
turm leicht erhoht ist.

Sind die Messungen der Windgeschwindigkeit in einem Streudiagramm (Abbil-
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Abbildung 4.8: Horizontalschnitt des modellierten Temperaturfeldes fiir den
14.07.2003 um 14:00 Uhr in 17.5m Hoéhe mit eingezeichneten Windpfeilen.

dung 4.9) dargestellt, wird deutlich, dass insbesondere bei niedrigen Windge-
schwindigkeiten bis 1m/s die Windgeschwindigkeit vom Modell MITRAS leicht
iiberschétzt wird. Fiir hohere Windgeschwindigkeiten steigt die Streuung zwar an,
im Mittel werden sie aber im Vergleich zu den gemessenen Werten inshesondere
am Hauptturm gut wiedergegeben. Die Messungenauigkeit der Windgeschwindig-

keitsmessung betridgt bei Ultraschallanemometern etwa 0.1 bis 0.2m/s.

Wenn die Windgeschwindigkeit in ihre Komponenten u und v aufgeteilt wird (Ab-
bildungen 4.10 und 4.11), ist das oben diskutierte Verhalten auf die u-Komponente

iibertragbar. Die gemessene v-Komponente schwankt dagegen um Null.

Ein Vertikalschnitt durch die Turmebene (Abbildung 4.12) ldsst erkennen, dass
die niedrigsten Windgeschwindigkeiten sowohl in Bodennéhe als auch im Kro-
nenraum auftreten. Dazwischen bildet sich im Stammraum ein sekundéares Wind-
maximum aus. Dies bestétigen auch die Profilmessungen, die in Abbildung 4.13
gezeit sind. Die Windgeschwindigkeit wird mit 0.5 bis 1 m/s im Stammraum nur
leicht iiberschéitzt. Die Profile sind sonst sehr dhnlich. Zu erkennen ist, dass am

Westturm die gemessene Windgeschwindigkeit schon oberhalb 15m Hohe wie-
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Abbildung 4.9: Streudiagramm der Windgeschwindigkeit fiir den 14.07.2003. Der
Korrelationskoeffizient fiir |¢] betrdgt 0.73.
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Abbildung 4.10: Streudiagramm der u-Komponente der Windgeschwindigkeit fiir den
14.07.2003. Der Korrelationskoeffizient fiir u betréigt 0.74.
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Abbildung 4.11: Streudiagramm der v-Komponente der Windgeschwindigkeit fiir den
14.07.2003. Der Korrelationskoeffizient fiir v betréigt 0.44.

der zunimmt, da dort die Badume etwas niedriger sind als am Hauptturm. In
den Messungen ist dies so nicht wiederzufinden. Zum einen nehmen die Windge-
schwindigkeiten in der Hohe ab 20 m langsamer wieder zu, als in den Messungen
zu finden. Zum anderen gleichen sich die modellierten Profile fiir den West- und
den Hauptturm sehr stark. Die Griinde dafiir kénnen eine ungeniigende Darstel-
lung der Blattflichendichte am Westturm sein, die nur eine N&herung darstellt
(Anhang B.1) und eine unzureichende Baumhohe auf dem Modellgitter, das nur

eine Gitterweite von 5m besitzt.

4.3.2 Westwindlage am 18.07.2003

Der Vergleich aller Temperaturmesspunkte in einem Streudiagramm (Abb. 4.14)
zeigt dhnliche Strukturen wie am 14.07.2003. Die grofiten Abweichungen betragen
auch hier etwa 2 K. Die Temperaturen in dem Bereich 288 bis 291 K werden vom
Modell etwas stérker unterschétzt als am anderen Modelltag. Auch hier sind dies

wieder die Stunden in der Nacht, in denen die warme Luft der vorhergehenden
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Abbildung 4.12: Betrag der Windgeschwindigkeit fiir den 14.07.2003 um 14:00 Uhr.
Als vertikale Linien dargestellt sind der Haupt- und der Westturm.
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Abbildung 4.13: Windgeschwindigkeitsprofile am 14.07.2003 um 14:00 Uhr. Der Ver-
gleich mit Messungen am Haupt- und Westturm zeigt eine um 0.5m/s leicht erhchte
Windgeschwindigkeit des Modells.
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Abbildung 4.14: Streudiagramm der Temperatur fiir den 18.07.2003 mit allen
verfiigbaren Messstellen. Die Messpunkte in 2m am Hauptturm und in 120 m am me-

teorologischen Turm sind ausgenommen. Der Korrelationskoeffizient betragt 0.97.

Stunden im Kronenraum durch die Simulation einzelner Stunden nicht modelliert
werden kann (Abb. 4.15).

Ahnlich wie am 14.07.2003 kann am Tage die Temperatur insgesamt gut wieder-
gegeben werden. Im Kronenraum wird sie nur leicht um etwa 1K iiberschétzt.
Ab 17:00 Z f&llt die modellierte Temperatur stiarker als die gemessene ab. In den
Nachtstunden zeigt sich dann der gleiche Effekt wie in den Morgenstunden des

gleichen Tages.

Ein Horizontalschnitt durch den Kronenraum in 17.5m Hohe (Abb. 4.16) zeigt,
dass auch hier die Temperatur in Strémungsrichtung um 14:00 Z leicht zunimmt.
Deutlich zu erkennen sind das lokale Maximum am Hauptturm und die erhdhte
Windgeschwindigkeit an der Strafle, an der der Kronen- und Stammraum nicht
ganz geschlossen war. Damit verbunden ist auch eine im Gegensatz zur Umgebung
um 0.5 K leicht niedrigere Temperatur. Bei Ost-Anstromung ist dieser Effekt nicht

so deutlich sichtbar, da die Strafle nicht geradlinig zum Ostrand hin verlauft.
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Abbildung 4.15: Tagesgang der Temperatur fiir den 18.07.2003 in 23m Hohe

am Westturm. Die maximale Abweichung betrigt 2K in den Abendstunden. Die

Erwidrmung im Kronenraum kann dort nicht modelliert werden, da es sich um einen
Speichereffekt handelt.
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Abbildung 4.16: Modelliertes Temperaturfeld fiir den 18.07.2003 um 14:00 Uhr als

Horizontalschnitt in 17.5 m Héhe mit eingezeichneten Windpfeilen.
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Abbildung 4.17: Streudiagramm der Windgeschwindigkeit fiir den 18.07.2003. Der
Korrelationskoeffizient fiir |¢/] betrigt 0.82.

Die im Streudiagramm (Abb. 4.17) aufgetragene Windgeschwindigkeit zeigt fiir
kleine Werte genau wie fiir den 14.07., dass die Windgeschwindigkeit um 0.5m/s
iitberschétzt wird. Im Gegensatz dazu geht bei hoheren gemessenen Windge-
schwindigkeiten die Tendenz zu unterschéitzten modellierten Windgeschwindig-

keiten. Im Bereich 3 bis 4m/s werden sie bis zu 2m/s unterschétzt.

Aufgeteilt in die u- und v-Komponente der Windgeschwindigkeit (Abb. 4.18 und
4.19) wird deutlich, dass dhnlich dem 14.07. hauptséichlich die u-Komponente
fiir die gute Korrelation beitragt. Die v-Komponente der Windgeschwindigkeit
schwankt hauptséchlich um Null. Bei gemessenen Werten zwischen 0.5 und 3m/s

wird diese Komponente zudem vom Modell noch mit 0 bis 1.5 m/s unterschétzt.

4.4 Auswertung der Chemie (MICTM)

Der Schwerpunkt dieser Arbeit liegt auf der Vorhersage von Isopren in einem

Waldgebiet. In dieser Auswertung sollen daher die am Isoprenabbau beteiligten
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Abbildung 4.18: Streudigramm der u-Komponente der Windgeschwindigkeit fiir den
18.07.2003. Der Korrelationskoeffizient fiir u betrégt 0.86.
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Abbildung 4.19: Streudigramm der v-Komponente der Windgeschwindigkeit fiir den
18.07.2003. Der Korrelationskoeffizient fiir v betragt 0.63.
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Abbildung 4.20: Die wenigen gemessenen und die modellierten OH-Konzentrationen
am 14.07.2003 in 38 m Hohe am Hauptturm stimmen in ihrer Gréflenordnung gut

iiberein. Fiir die verénderten Randbedingungen ergibt sich eine Verdopplung der OH-

Konzentrationen iiber den Mittag.

Stoffe OH und Ozon sowie Isopren selber genauer betrachtet werden. Fiir NOg
lagen zu wenige Messdaten vor, um sie mit in die Auswertung einbeziehen zu
konnen. Stattdessen wurden zusétzlich NOs und NO mit ausgewertet. Auf die
iibrigen im Chemiealgorithmus berechneten Stoffe — zu denen in vielen Féllen
auch keine geeigneten Messdaten vorliegen — kann hier nicht néher eingegangen
werden. Fiir die beiden Tage werden die Modellergebnisse, wie auch schon im

Abschnitt zuvor, getrennt ausgewertet.

4.4.1 Ostwindlage am 14.07.2003

Die Konzentrationen von OH, NO, NO; und O3z wurden am Einstromrand den
gesamten Tag iiber auf dem Messwert von 1 Uhr festgehalten. Das Modell sollte
in der Lage sein, mit zunehmender Entfernung vom Einstromrand einen rea-

litdtsndheren Tagesgang der OH-Konzentrationen zu berechnen. Auf Grund der



54 KAPITEL 4. ANWENDUNG DES MODELLSYSTEMS

O5-Konzentration in 36 m am 14.07.2003
70 ——

I T M'esslun'g T B T T T T T T T T T T T T T T ]
65 Modell 1
Modell mit v. RB v

60
55- VI b
oo | . I ]
a5 | v
40- vy ]

Konzentration [ppb]
«

35 YA
30 Mo b

H g — — - —_ - 4
>»xt v %y —— §

20 | v v, |

15 5

Zeit [Z]

Abbildung 4.21: Die iiber den Tag modellierten Os-Konzentrationen zeigen am
Hauptturm nahezu keinen Tagesgang. Die am Einstromrand stiindlich angepassten

Messwerte verandern sich kaum.

langeren Lebensdauer von NO, NOy und O3 und des kleinen Modellgebietes gilt
dies fiir diese Stoffe jedoch nicht. Die Modellergebnisse fiir den Hauptturm, die
in den Abbildungen dieses und des néchsten Abschnittes mit ,,Modell* gekenn-
zeichnet sind, sollen dennoch mit Messwerten verglichen werden. Die Ergebnisse
mit der Beschriftung ,,Modell mit v. RB“ sind Sensitivitdtsstudien, die im Ab-
schnitt 4.4.3 diskutiert werden.

Fiir OH waren an diesem Tag nur vereinzelte Messwerte in der Zeit zwischen 10
und 14 Uhr vorhanden. Der Vergleich mit den Modellergebnissen zeigt, dass die
GroBenordnung der Konzentration gut wiedergegeben werden kann (Abb. 4.20).
Tagsiiber liegen die Werte zwischen 0.6 und 1.4 - 10" cm ™3, in der Nacht fallen sie
um mehr als eine Groflenordnung ab und liegen damit unter der Nachweisgrenze

von 3 - 10° cm™® der laser-induzierten Fluoreszenz (LIF) Technik.

Die modellierten Os-Konzentrationen am Hauptturm unterscheiden sich dagegen
kaum von den Randwerten und bleiben auch iiber den Tag bei fast konstanten
25 ppb (Abb. 4.21). Am Tage erhoht sich die Konzentration lediglich um ein bis
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Abbildung 4.22: NOs-Konzentration am Hauptturm in 36 m Hohe fiir den 14.07.2003.

zwei ppb, die zum Abend aber auch wieder abnimmt.

In der Abbildungen 4.22 und 4.23 sind die Modellergebnisse fiir die NOg- und NO-
Konzentrationen in 36 m Hohe am Hauptturm dargestellt. Die gemessene NO,-
Konzentration betrégt in der Nacht 6 ppb und féllt tagsiiber um 2 ppb ab. In den
Abendstunden steigt sie wieder auf den Anfangswert. Der Verlauf der Messwer-
te kann nicht wiedergegeben werden, da diese Konzentrationen hauptséchlich
durch den Verkehr im Forschungszentrum bedingt sind. Die Schadstoffe, die vom
Autoverkehr verursacht werden, fliefen nur bei den Sensitivitdtsstudien (Ab-
schnitt 4.4.3) in das Modell mit ein.

Das modellierte NO zeigt einen ausgeprigten Tagesgang mit Konzentrationen
um 2 ppb in den Mittagsstunden. Dieser Anstieg kann nicht in den Messwerten
wiedergefunden werden. Dort ist lediglich ein Maximum in den Morgenstunden
zu finden, der analog zur NOy-Konzentration durch den Autoverkehr verursacht
wird. Die Maxima um 6:30 bzw. 7:00 Uhr lokaler Zeit entsprechen in etwa dem
Arbeitsbeginn im Forschungszentrum um 8:00 Uhr MESZ.

Isopren wird erwartungsgeméafl am stéarksten im Kronenraum gebildet und wird
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Abbildung 4.23: NO-Konzentrationen am Hauptturm in 36m Hohe fiir den
14.07.2003.

oberhalb des Bestandes abgebaut (Abb. 4.24 und 4.25). In den Bereichen, in
denen keine oder nur geringe Isoprenemissionen auftreten, wird Isopren durch OH
wieder abgebaut, was zu einer Verringerung der Konzentration fiithrt. Deutlich zu
erkennen ist auch die niedrigere Konzentration im Bereich des Weges und des
Gebéaudes. An diesen Stellen wird nur wenig Isopren emittiert und auf Grund der

héheren Windgeschwindigkeit auch schneller wegtransportiert.

Der in Abbildung 4.26 gezeigte Tagesgang der simulierten Isoprenemissionen am
Hauptturm lasst erkennen, dass die Hauptquelle der Isoprenemissionen im Kro-
nenraum liegt. In den frithen Morgenstunden beginnt sich eine messbare Kon-
zentration aufzubauen, die sich bis in eine Hohe von 80m verteilt. Zwischen 9
und 12 Uhr bildet sich ein Maximum in Kronenraum aus, das zum Abend hin
wieder abgebaut wird. Gegen 19:30 Uhr sind die Isoprenemissionen wieder unter

den Hintergrundwert von 0.02 ppb abgesunken.

Der Vergleich mit den Messungen in Abbildung 4.27 zeigt eine deutliche Un-
terschiatzung der Isopren-Konzentrationen. Die Konzentrationen in der Nacht und

der Anstieg werden bis 6 Uhr noch gut wiedergegeben. Anschlieflend steigen die



4.4. AUSWERTUNG DER CHEMIE (MICTM) 57

Isopren [ppb] 14.07.2003 10:00 Uhr

1 0.1~

3504 08

— 200}

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

x [m]

Abbildung 4.24: Isoprenkonzentration am 14.07.2003 um 10:00 Uhr in 17.5 m Hohe.
Die hochsten Konzentrationen ergeben sich nahe des Ausstromrandes. WT und HT

kennzeichnen die Standorte des West- und Hauptturmes.
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Abbildung 4.25: Isoprenkonzentration fiir den 14.07.2003 um 10:00 Uhr in der verti-
kalen Schnittebene der beiden Messtiirme. Der West- und Hauptturm sind mit einge-

zeichnet.
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Abbildung 4.26: Tagesgang der simulierten Isoprenkonzentration fiir den 14.07.2003

am Hauptturm. Das Maximum bildet sich erwartungsgeméf im Kronenraum.

Werte in 18 m Hohe nicht {iber 0.4 ppb und bleiben damit iiber 1 ppb unterhalb
der gemessenen Werte. Griinde dafiir kénnen zu geringe Emissionen im Nahbe-
reich des Hauptturms oder zu niedrige Hintergrund- bzw. Randwerte sein. Dies
kann jedoch durch Sensitivitdtstudien in Abschnitt 4.4.3 geklédrt werden.

4.4.2 Westwindlage am 18.07.2003

Wie auch schon fiir den 14.07.2003 wurden auch hier die Konzentrationen von OH,
NO, NO; und O3 am Einstromrand auf dem Messwert von 1 Uhr festgehalten. Die
Modellergebnisse konnen dann mit den Messungen des restlichen Tages verglichen

werden.

Am 18.07.2003 wurden keine Messungen von OH durchgefiihrt. Die Modellergeb-
nisse der OH-Konzentration werden daher nur in ihrer Gréflienordnung mit den
Werten vom 14.07.2003 verglichen. In Abbildung 4.28 lisst sich wie auch schon
am 14.07. ein Tagesgang erkennen, der hier zwei Maxima um 7 und um 10 Uhr

aufweist. Die Konzentration fallt zum Abend hin schneller ab als am 14.07.
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Abbildung 4.27: Die Isoprenkonzentration fiir den 14.07.2003 wurde in 18 m Hohe
am Hauptturm mit 1 ppb deutlich unterschétzt.
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Abbildung 4.28: Die modellierten OH-Konzentrationen am 18.07.2003 38 m Hohe

stimmen in der Groflenordnung gut mit den Messungen vom 14.07.2003 iiberein.

Am Nachmittag verdoppeln sich die Konzentrationen in den Sensitivitéitsstudien mit

verdnderten Randbedingungen. Fiir den 18.07. liegen keine Messwerte fiir OH vor.
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Abbildung 4.29: Ozon zeigt am 18.07.2003 nahezu keinen Tagesgang in 36 m, wenn

die Randwerte festgehalten werden.

Die modellierte Ozonkonzentration bleibt bis auf eine leichte Zunahme um 2 ppb
in den Morgenstunden iiber den gesamten Tag nahezu konstant (Abb. 4.29).
Die gemessenen Konzentrationen von iiber 50 ppb konnen wegen der niedrigen
am Einstromrand vorgegebenen Hintergrundkonzentration von etwa 20 ppb nicht
aufgebaut werden.

Die NOs-Konzentration fallt von anfanglichen simulierten 5.5 ppb in der Nacht
um etwa 2ppb bis 10 Uhr ab und bleibt bis zu den Abendstunden konstant,
che es dann wieder auf 5.5 ppb ansteigt (Abb. 4.30). Die GroBenordnung stimmt
gut mit den Messungen iiberein. Das Maximum von 14 ppb um 7 Uhr stammt
auch hier vom Verkehr und kann nicht vom Modell erfasst werden, weil es in den

Emissionsdaten fehlt.

Der Tagesgang der modellierten NO-Konzentration ist fast identisch mit dem fiir
den 14.07.2003. Auch hier steigt die Konzentration von etwa 0.1 ppb in der Nacht
auf 2ppb am Tage und fallt erst ab 17 Uhr wieder ab (Abb. 4.31). Diese hohen
Konzentrationen kénnen abgesehen vom morgendlichen Maximum um 6:30 Uhr

nicht in den Messungen wiedergefunden werden.
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Abbildung 4.30: Gemessene und modellierte NOo-Konzentrationen am Hauptturm

in 26 m Hohe fiir den 18.07.2003.
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Abbildung 4.31: Gemessene und modellierte NO-Konzentrationen am Hauptturm in

26 m Hohe fiir den 18.07.2003.
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Abbildung 4.32: Horizontalschnitt der Isoprenkonzentration fiir den 18.07.2003 um
16:00 Uhr in 17.5m Hohe. Das Maximum der Konzentration lag nérdlich der beiden

Messtiirme.

Fiir den 18.07.2003 wird in Abbildung 4.32 erkennbar, dass bei Westwind die
Isoprenkonzentration nach 200 m in Hohe des Westturmes ein lokales Maximum
erreicht hat. Der zwischen den beiden Tiirmen liegende Bereich ohne Isoprenemis-
sionen bewirkt, dass Isopren dort wieder um 0.3 ppb abgebaut wird. Der nordlich
der Tiirme liegende Bereich baut weiterhin Isoprenkonzentrationen von bis zu
0.8 ppb auf. Dass das Maximum der Konzentration nicht wie beim 14.07.2003 am
Ausstromrand des Modellgebietes liegt ist ein Zeichen dafiir, dass das Modellge-
biet gentiigend grof§ gewéhlt ist.

Der Vertikalschnitt in Abbildung 4.33 zeigt deutlich das im Kronenraum liegende
Maximum der Isoprenkonzentration am Westturm. In 6stlicher Richtung wird
[sopren abgebaut. Hinter dem Hauptturm baut es sich wieder auf, das Maximum

der Konzentration ist dort direkt am Boden zu finden.

In Abbildung 4.34 ist deutlich zu erkennen, dass die hohen am Hauptturm gemes-
senen Isoprenkonzentrationen von iiber 3 ppb um 12 Uhr nicht erreicht werden.

Stattdessen kommt das Modell nicht {iber eine Konzentration von 0.7 ppb hinaus.
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Abbildung 4.33: Vertikalschnitt der Isoprenkonzentration fiir den 18.07.2003 um
16:00 Uhr in der Schnittebene der beiden Messtiirme. Der West- und Hauptturm sind

mit eingezeichnet.
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Abbildung 4.34: Die hohen Isoprenkonzentrationen am 18.07.2003 wurden vom Mo-

dell nicht erreicht.
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Aufgrund der Westwindlage wird hier sicherlich mehr Isopren in das Modellgebiet
hineingetragen als am 14.07.2003, da deutlich mehr Waldgebiet an das Modell-
gebiet angrenzt. Die Sensitivitédtsstudien sollen im néchsten Abschnitt kldren, ob
mit hoheren Isoprenkonzentration am Einstromrand auch héhere Werte in der

Modellgebietsmitte erreicht werden kénnen.

4.4.3 Sensitivitiatsstudien

Fiir die am Isoprenabbau beteiligten Verbindungen OH, NO5, NO und O3 wurden
in den beiden Simulationen nur die Messwerte von 1 Uhr als Randwerte vorgege-
ben. Das Modell sollte selbststéndig in der Lage sein, einen Tagesgang fiir diese
Konzentrationen aufzubauen. Die OH-Konzentration lag auch an beiden Tagen
in der richtigen Groflenordnung, fiir den 14.07.2003 wurde sie gut simuliert. NOs,
NO und auch O3 konnte das Modell aber nicht richtig wiedergeben. Daher wurden
fiir die beiden Tage Sensitivitatsstudien durchgefiihrt, in denen die Konzentratio-
nen an den Einstromrandern fiir diese Verbindungen aus den Messungen stiindlich
vorgegeben wurde. Fiir NOy, NO und O3 wurden héhenkonstante Werte vorge-
geben. Ein sich mit der Hohe &nderndes Profil wurde fiir OH aus den Messungen
generiert. Die Ergebnisse sind in den Abbildungen in den vorherigen Abschnitten

bereits mit der Kennzeichnung ,,Modell mit v. RB* enthalten.

Da die Ergebnisse von beiden Tagen sehr dhnlich sind, kénnen diese in der Dis-
kussion zusammengefasst werden. Die OH-Konzentration verdoppelt sich in den
Mittagsstunden auf 1.6 - 107 cm ™2, withrend sie in den Morgenstunden zwischen
6 und 9 Uhr geringer ist (Abb. 4.20 und 4.28). Abends ndhern sich die Wer-
te jeweils wieder an. Das Modell kann den zusitzlichen Eintrag von OH nicht
auf die Hohe der Messwerte reduzieren. NO, und Oz verdndern sich im Modell-
gebiet gegeniiber den vorgegebenen Randwerten kaum. Die Messwerte, die am
Einstromrand vorgegeben wurden, finden sich auch an den Messtiirmen wieder.
Diese Eigenschaft war auch schon bei den beiden Simulationen vorher beobachtet
worden (Abb. 4.21, 4.22, 4.29 und 4.30). In der Abbildung 4.23 erkennt man, dass
das Maximum bis 3 ppb in den frithen Morgenstunden in der NO-Konzentration
wiederzufinden ist, NO jedoch auch noch bis in die Abendstunden zu hoch ist.
Gegen 10 Uhr ist der Wert sogar dreimal so hoch wie der Messwert von 1ppb.

Erst gegen 19 Uhr nédhern sich Modellergebnisse und Messwerte wieder an. Fiir
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Abbildung 4.35: Differenzenplot der Isoprenkonzentration fiir den 14.07.2003 um
10:00 Uhr in 17.5m Hohe. Mit verdnderten Randbedingungen steigt die Isoprenkon-

zentration nur leicht um maximal 0.02 ppb.

den 18.07.2003 liegt eine dhnliche Situation vor, das morgendliche Maximum wird
um 2 ppb iiberschéitzt (Abb. 4.31). Ab 9 Uhr nédheren sich die Modellergebnisse
jedoch schneller wieder den Messwerten als am 14.07.2003.

Die Isoprenkonzentration verdndert sich fiir die beiden Tage kaum gegeniiber den
Simulationen mit festen Randwerten, wenn die Randbedingungen fiir OH, Og,
NO; und NO verdndert werden. In den beiden Abbildungen 4.35 und 4.36 sind
die Differenzen der Isoprenkonzentrationen zu einem ausgewéhlten Zeitpunkt zu
sehen. Positive Werte bedeuten eine Zunahme und negative Werte eine Abnahme
der Konzentration durch die verdnderten Randbedingungen. Am 14.07. steigt
die Isoprenkonzentration um 10:00 Uhr nur leicht um maximal 0.02 ppb. Einen
schwachen Anstieg der Konzentration am Einstromrand wird fiir den 18.07.2003
um 16:00 Uhr modelliert, der allerdings in Strémungsrichtung wieder abnimmt
und im Maximum zu einem stérkeren Abbau des Isoprens um 0.04 ppb fiithrt. Zu
den anderen Zeiten lagen die Verdnderungen in der Isoprenkonzentration in einer

dhnlichen Groflenordnung.
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Abbildung 4.36: Differenzenplot der Isoprenkonzentration fiir den 18.07.2003 um
16:00 Uhr in 17.5m Hohe. Nach einem leichten Anstieg am Einstromrand fallt die

Isoprenkonzentration um 0.04 ppb.

Die Hintergrundkonzentrationen der in MICTM behandelten Stoffe wurden aus
der POPCORN-Kampgagne entnommen (Abschnitt 3.3). Die dort gemessenen
Konzentrationen waren nicht von einem Waldgebiet beeinflusst. Das Modellge-
biet in dieser Arbeit beinhaltet jedoch nicht nur Bédume, sondern ist teilweise
selbst von Baumen umgeben, so dass diese sicherlich auch einen Einfluss auf die
Konzentrationen haben. Da dieser Einfluss jedoch nicht bekannt ist, kénnen dazu
nur Annahmen gemacht werden. Die im vorhergehenden Abschnitt dargestellten
Modellergebnisse zeigen tagsiiber eine deutlich zu niedrige Isoprenkonzentrati-
on. Bislang ist noch nicht bekannt, ob diese durch eine zu geringe Emission aus
den Pflanzen hervorgerufen wird, oder ob der Isoprenhintergrund generell als
zu niedrig angenommen wurde. Jedoch kann davon ausgegangen werden, dass
der Isopreneintrag in das Modellgebiet durch die auflerhalb stehenden Béume
deutlich grofler ist als bisher angenommen. Daher wurden fiir beide Tage jeweils
eine ausgesuchte Stunde mit verdnderten Isoprenkonzentrationen an den Ein-
stromréndern neu modelliert. Das Konzentrationsprofil nahe dem Ausstromrand

der vorherigen Stunde wurde als neues Einstromprofil verwendet (Abb. 4.37). Die
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Abbildung 4.37: Fiir den 14.07.2003 (9 Uhr) und 18.07.2003 (15 Uhr) neue Ein-

stromprofile fiir das Isopren verwendet.

Ergebnisse sind fiir den 14.07.2003 in den Abbildungen 4.38 und 4.39 bzw. fiir
den 18.07.2003 in den Abbildungen 4.40 und 4.41 gezeigt. Die Isoprenkonzentra-
tion erhoht sich am Einstrémrand etwa um den Wert des neuen Einstromprofils.
In Stromungsrichtung wird die hohere Konzentration jedoch wieder abgebaut,
so dass an den Messtiirmen etwa noch 0.4 ppb mehr Isopren vorhanden ist, als
in der urspriinglichen Modellsimulation. Mit diesen Werten verdoppeln sich die
Konzentrationen von Isopren gegeniiber den vorhergehenden Modellsimulationen

und entsprechen den in den Messungen gefundenden Werten.

Die Isoprenkonzentration am Einstromrand ist weitgehend unbekannt. Mit der
Abschéitzung der neuen Einstromprofile kann das Modell die Isoprenkonzentra-
tionen in ihrer Groflenordnung insgesamt gut wiedergeben. Da auch die erhohten
Werte am Einstromrand sich in Strémungsrichtung verringern, deutet dies auf
einen verniinftigen Isoprenabbau im Modell hin. Die Isoprenkonzentrationen im
Modellgebietsinnern lassen sich stark von den Randwerten des Isoprens, jedoch
nicht von OH, NOy, NO und O3 beeinflussen. In einem kleinen Modellgebiet ist
der Effekt der Randwerte deutlich groler als der Effekt der chemischen Umwand-
lung im Innern des Gebietes.
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Abbildung 4.38: Isoprenkonzentration am 14.07.2003 um 10:00 Uhr in 17.5 m Hohe.
Die hohere Isoprenkonzentration am Einstromrand macht sich auch innerhalb des Mo-

dellgebietes bemerkbar.
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Abbildung 4.39: Differenzenplot der Isoprenkonzentration am 14.07.2003 um
10:00 Uhr in 17.5m Hohe. Die am Einstromrand um 0.65 ppb hohere Konzentration

wird in Strémungsrichtung auf 0.35 ppb reduziert.
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Abbildung 4.40: Isoprenkonzentration am 18.07.2003 um 16:00 Uhr in 17.5 m Hohe.
Die hoheren Hintergrundkonzentrationen des Isoprens erhchen die Gesamtkonzentrati-
on im Modellgebiet deutlich.
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Abbildung 4.41: Differenzenplot der Isoprenkonzentration am 18.07.2003 um
16:00 Uhr in 17.5m Hohe. Auch hier wird die um 0.7 ppb hohere Konzentration in

Stromungsrichtung auf nur noch 0.25 ppb reduziert.
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4.4.4 Tracer-Experimente

Am 18.07.2003 wurden zusétzlich zu den laufenden Messungen Tracer-Experi-
mente mit SFg durchgefiihrt. Diese sollen mit dem Modellsystem simuliert wer-
den, um Aussagen iiber die im Wald vorhandene Advektion und Diffusion treffen

zu konnen.

Schwefelhexafluorid (SFg) ist ein inertes Gas und dadurch als Tracer sehr gut ge-
eignet. Einmal in die Atmosphére emittiert dauert es etwa 3200 Jahre, bis die ex-
trem stabilen Molekiile in sehr hohen Atmosphérenschichten durch energiereiche
UV-Strahlung abgebaut werden. SFg ist das wirksamste bekannte Treibhausgas.
Eine Tonne SFg entspricht dabei dem Klimapotenzial von 23900 Tonnen COs. In
den Experimenten wurde nur eine sehr geringe Menge von insgesamt 1.7 kg frei-
gesetzt, die keine messbare Auswirkung auf das Klima hat. Durch die geringen
Hintergrundkonzentrationen von ca. 5ppt (Aubrun et al., 2005) kénnen die in

diesem Experiment freigesetzten Mengen jedoch einfach bestimmt werden.

Fiir die Freisetzung wurden drei 100 m lange Schlduche verwendet, die einen Ab-
stand von 50 m zueinander hatten. Die Lage der Schlduche ist in der Abbildung
3.2 ersichtlich. Die Schlduche hatten in 1 m Abstand Kapillaréffnungen durch die
das SFg freigesetzt wurde. Die Freisetzungshohe war etwa 1m iiber dem Boden.
Um messbare Konzentrationen zu erreichen und verniinftige Druckverhéltnisse
im Schlauch zu haben, wurde in diesem Experiment Ny 5.0 (Stickstoff mit einer
Reinheit von > 99.999 %) als Tridgergas verwendet. Die Emission startete um
11:00 MEZ und endete um 13:02 MEZ. Zwischen 11:58 und 12:01 MEZ war aus

technischen Griinden eine kurze Unterbrechnung der Emission notwendig.

Das Modellgitter kann die Kapillar6ffnungen auf Grund der Maschenweite nicht
explizit auflosen, daher wurden die Emissionen iiber 60 Punktquellen parame-
trisiert (Abb. 3.2). Die Emissionen wurden ndherungsweise halbstiindlich von
10:30 Z bis 12:30 Z eingelesen. Pro Punktquelle ergab sich somit in einer halben

Stunde eine Freisetzung von etwa 7g SFg.

Die SF¢-Konzentrationen wurden als Profile am Hauptturm gemessen. Die Mes-
sungen erfolgten so, dass konstant Luft von verschiedenen Hohen durch jeweils
einen Kessel gepumpt wurde. Die Luft in den Kesseln wurde so dreimal pro Stunde
ausgetauscht. Aus diesen Kesseln sind zyklisch alle 10 Minuten Proben analysiert

worden.
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Abbildung 4.42: Horizontalschnitt der modellierten SFg-Konzentration fiir den
18.07.2003 um 12:00 Uhr in 2.5 m Hohe.

Die Modellergebnisse von MICTM liegen alle halbe Stunde vor, sind dann jedoch
Momentanwerte, die nicht ohne weiteres mit den Messungen verglichen werden
konnen. Zudem sind die Konzentrationen am Hauptturm stark davon abhéngig,
aus welcher Richtung der Wind kommt und ob der Turm {iberhaupt in der Ab-
luftfahne der SFg-Emissionen steht.

Fiir 12:00 Uhr sind die Konzentrationen in 2.5m Hohe gezeigt (Abb. 4.42). Zu
erkennen sind die drei Emissionslinien, die jeweils 20 ppb SFg emittieren. Die
Konzentrationen addieren sich bis kurz hinter der dritten Emissionslinie zu ei-
nem Maximum von 60 ppb. In Stromungsrichtung wird das SFg verteilt und die

Konzentrationen nehmen stark ab.

Der Vergleich mit der Messung gegen 12:00 Uhr ergibt, dass die Konzentrationen
am Hauptturm vom Modell stark {iberschéitzt werden. Sowohl am Boden als auch
in der Hohe werden zu hohe Konzentrationen vorhergesagt (Abb. 4.43). Die Wind-
geschwindigkeit wird insbesondere im Stammraum um etwa 0.5 m/s iiberschitzt
(Abb. 4.44). Bei niedrigeren Windgeschwindigkeiten reicht die SFg-Fahne nicht

so nah an den Hauptturm heran und fithrt daher zu niedrigeren Konzentrationen.
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Abbildung 4.43: Vergleich der SFg-Konzentrationsprofile am 18.07.2003 um

12:00 Uhr. Die Konzentrationen wurden vom Modell um mehr als das doppelte

iuiberschétzt.
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Abbildung 4.44: Profil der Windgeschwindigkeit fiir den 18.07.2003 am Hauptturm
um 12:00 Uhr. Im Stammraum wird die Windgeschwindigkeit um 0.5m/s iiberschétzt.
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Die modellierte Windrichtung fiir 12:00 Uhr in 2m und 5m betrdgt 243° und
241°, die gemessenen Werte weichen mit 240° und 237° nur leicht nach Siiden ab.
Der Hauptturm diirfte aber dennoch in den etwas geringeren Konzentrationen
der SFg-Fahne stehen.

Die Unsicherheit in der Simulation der SFg-Konzentrationen ist wegen der nicht
genau bestimmbaren Position der Messtiirme (Abschnitt 3.2.1) sehr grof3. Bildet
man einen Kreis mit einem Radius von etwa 25 m um den Hauptturm herum, so
schwankt die SFg-Konzentration von 0 bis 50 ppb (Abb. 4.42).



5 Diskussion und Ausblick

5.1 Diskussion

In dieser Arbeit wurden fiir zwei ausgewéhlte Tage Simulationen durchgefiihrt,
um biogene Emissionen, hauptséchlich Isopren, aus einem Waldgebiet vorhersa-
gen zu koénnen. Dazu wurde das mikroskalige Modellsystem MITRAS/MICTM
benutzt, in das erfolgreich eine Vegetationsparametrisierung und ein Emissionsal-
gorithmus implementiert wurden. Damit steht fiir die dreidimensionale Simulati-
on biogener Emissionen in einem Waldgebiet ein Modellsystem fiir die Mikroskala

zur Verfiigung.

Dabei hat sich gezeigt, dass es fiir ein kleines Modellgebiet moglich ist, die meteo-
rologischen Parameter und die Emissionen in ihrer Gréflenordnung richtig vorher-
zusagen, wenn die Randbedingungen bekannt sind. Von Vorteil in dieser Arbeit
waren die ausreichend vorhandenen Messungen. Wenn jedoch keine Messungen fiir
den Vorhersagezeitraum zur Verfiigung stehen, ist bei der Modellierung mit grofle-
ren Unsicherheiten zu rechnen, da bereits leichte Anderungen in den Anfangs- und
Randbedingungen sich auf das gesamte Modellgebiet auswirken. So kann das Mo-
dellsystem auch nur dann auf andere Waldgebiete iibertragen werden, wenn die

dortigen Verhéltnisse sehr genau bekannt sind.

Mit MITRAS konnte das Temperatur- und Stromungsfeld gut simuliert werden.
Der etwas intensivere Tagesgang der Temperatur kann eine Folge der fehlenden
Evapotranspiration des Waldes sein, die in den Modellgleichungen nicht beriick-
sichtigt wurde. Sie hat einen Einfluss auf die Umgebungs- und Blatttemperatur

duch transpirative Kithlung (Geron et al., 1994).

74
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Trotz des zusammengesetzten Tagesganges konnten die Daten in MICTM iiber-
nommen und die Simulationen durchgefiihrt werden. Bei Vorgabe realitéitsnaher
Einstrombedingungen konnten die Isoprenemissionen fiir den 14.07.2003 in der
richtigen Groflenordnung vorhergesagt werden. Die Unsicherheit beim 18.07.2003

lag etwa bei einem Faktor 2.

Im Vergleich mit anderen Modellen ist dies ein sehr guter Wert. Huber et al.
(1999) modellierten mit ihrem eindimensionalen Modell auf 20 Hohenleveln eine
um 4 °C zu hohe Temperatur im Kronenraum und brachten dies mit Isoprenemis-
sionsunsicherheiten von einem Faktor 2 in Verbindung. Mit einem eindimensiona-
len Modell von Makar et al. (1999) modellierten Stroud et al. (2005) Isoprenprofile
zwischen 1.5 und 2.5 ppb. Auf der regionalen Skala berechneten Simpson et al.
(1995) und Simpson et al. (1999) fiir Europa Isoprenemissionen und ermittelten
einen Unsicherheitsfaktor von 5. Zu bedenken ist aber, dass sich die vertikalen
Biomassenverteilungen unterscheiden und die Ergebnisse daher nicht direkt mit-

einander verglichen werden koénnen.

Wurden die Konzentrationen des Isoprens am Einstromrand als zu niederig ange-
nommen, weil die Isoprenemitter, die sich aulerhalb des Modellgebietes befinden,
nicht beachtet wurden, waren auch die Isoprenkonzentrationen im Modellgebiets-

innern zu niedrig und wurden bis zu einem Faktor 6 unterschétzt.

Der Prozess der Isoprenoxidation muss innerhalb von Chemietransportmodel-
len wegen der limitierten Rechenzeit in einem stark komprimierten Mechanis-
mus beschrieben werden. Das Wissen iiber den Abbau von biogenen VOC hat in
den letzten Jahren jedoch signifikant zugenommen, die Modelle haben sich dem
jedoch nicht angepasst. Forkel et al. (2005) untersuchten im AFO2000-Projekt
ValChem den RADM2-Nachfolger RACM (Stockwell et al., 1997) und befanden
sogar diesen fiir den Isoprenabbau als nicht mehr zeitgeméfl. Der hier verwende-
te RADM2-Mechanismus kann den Isoprenabbau nur grob wiedergeben. Bessere
Ergebnisse erzielen beispielsweise das RACM-MIM (Geiger et al., 2003; Dorn et
al., 2005). Dieses muss bei der Verwendung des Modellsystems MITRAS/MICTM

ausschlieflich fiir die Betrachtung von biogenen Emissionen beachtet werden.

NO,, NO und auch Ozon kénnen in einem kleinen Modellgebiet nicht richtig
vorhergesagt werden. Sie miissen fiir die Berechnung eines Tagesganges am Ein-
stromrand bereits richtig vorgegeben werden, da sich diese Konzentrationen in ei-

nem Modellgebiet, das weniger als einen Kilometer abdeckt, nur wenig verdandern.
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Diese Stoffe haben allerdings auch bei verdnderten Randbedingungen — also bei
Vorgabe des gemessenen Tagesganges — keinen groflen Einfluss auf die Isoprenkon-
zentration. Lediglich die OH-Konzentrationen wurden durch die Vorgabe fester
Randwerte besser modelliert. Messungen als Randwerte zu iibergeben verschlech-

terte hier die Simulation.

5.2 Ausblick

Die Einstromprofile fiir MITRAS wurden aus dem eindimensionalen MITRAS 1D
vorgegeben. Diese Profile sind den Modellgleichungen angepasst. Jedoch wird in
MITRAS 1D der Einfluss des Waldes nicht beriicksichtigt. Dieser Einfluss wirkt sich
erst im dreidimensionalen MITRAS aus. Fiir eine konsistentere Betrachtungsweise
miissten diese Parametrisierungen auch in dem eindimensionalen Modell vorhan-
den sein. Dies konnte numerischen Larm verhindern, wie er in diesen Simulationen

teilweise auftrat.

Die Evapotranspiration des Waldes hat wahrscheinlich einen Einfluss auch auf
die Emissivitdt des Waldes. Weiter gehende Untersuchungen und die Beriick-
sichtigung im Modell wiirden die Unsicherheiten und offenen Fragen in dieser

Richtung schmélern.

Die Isoprenemissionen sind direkt abhéngig von der Blatttemperatur. In den
Emissionsalgorithmus geht als Vereinfachung nur die Temperatur der Umgebung
ein, da die Oberflichentemperaturen der Blatter nicht bekannt sind. Innerhalb
des Kronenraums neigen die Blatttemperaturen héher als die der Umgebungsluft
zu sein, was zu hoheren Emissionen fithrt (Simpson et al., 1995). Aus Einzelmes-
sungen ergaben sich bei sonnenbeschienenen Blattern Oberflichentemperaturen
von iiber 40°C (Chaparro-Suarez, 2004), die bei den Emissionen in dem Ma-
Be nicht beriicksichtigt werden. Fiir eine Verbesserung des Emissionsalgorithmus

sollten diese Beobachtungen mit einflieflen.

Im Hinblick auf die beanspruchte Rechenzeit muss gesagt werden, dass das mikro-
skalige Modellsystem MITRAS/MICTM nicht fiir kurzfristige Vorhersagen geeig-
net ist. Das Modellsystem MITRAS/MICTM wurde mit den mesoskaligen Mo-
dellen METRAS und MECTM bereits erfolgreich im AFO2000-Projekt VALIUM
angewendet (Schatzmann et al., 2005), jedoch wurden MITRAS/MICTM nur bis
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zu einer auftretenden Stationaritiat gerechnet und nicht auf einen Tagesgang aus-
gedehnt. Die Modelle miissen also weiter optimiert werden, wenn sie Tagesgénge

modellieren sollen.

Mit weiteren Sensitivitdtsstudien konnten die Verdnderungen der Emissionen, die
durch ein anderes LAI-Profil enstehen, untersucht werden. Das hier verwendete
Profil entspricht nur einem Mittelwert aus mehreren Messungen. Echte dreidi-
mensionale Verteilungen kénnten die Simulation der Isoprenemissionen weiter
verbessern. Die Biomasseverteilung stellt fiir Lamb et al. (1996) ndmlich immer

noch die grofite Unsicherheitsquelle dar.

Interessant wire auch, den Einfluss der Temperatur auf die [soprenemissionen zu
untersuchen. Dabei konnten die in den Klimaszenarien berechneten Temperatu-
ren als Grundlage genommen werden. In der Ozonvorhersage wird dies auch in

Zukunft noch eine wichtige Rolle spielen.
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A Numerische Betrachtungen

Das Modellsystem MITRAS/MICTM wurde im Rahmen des Troposphérenfor-
schungsprogramms als Gemeinschaftsmodell entwickelt. Die Weiterentwicklung
wird vom Meteorologischen Institut der Universitdt Hamburg koordiniert. Die
am DKRZ! zur Verfiigung stehenden Rechner sind NEC SX-6 mit 500 MHz Pro-
zessoren. Im Rahmen dieser Arbeit wurde das Modellsystem auf den Jiilicher
Grofirechner implementiert, der aus IBM e-server pSeries 690 Frames besteht, die
mit Powerd+ Prozessoren mit jeweils 1.7 GHz ausgestattet sind. Als Betriebssys-
tem wird IBM AIX 5.2 verwendet. Der Fortran-Quellcode von MITRAS/MICTM

wurde zudem an XL Fortran fiir AIX angepasst.

MITRAS ist nicht parallelisiert und konnte daher nur auf einem Prozessor gerech-
net werden. Fiir einen Tagesgang in der hier verwendeten Konfiguration (Ab-
schnitt 3.1) hétte das Modell etwa 30 Tage Rechenzeit verbraucht. Dies wére
aber fiir einen einzelnen Tagesgang nicht durchfithrbar. Da auf einer moglichst
hoch aufgelosten Skala gerechnet werden sollte, war eine Vergroberung des Mo-
dellgitters nicht sinnvoll. Daher wurde iiber eine Parallelisierung des Quellcodes

nachgedacht.

Ein Performance-Test mit MITRAS sollte iiber den parallelisierbaren Anteil des
Quellcodes Aufschluss geben. Dazu wurde ein Testlauf mit etwa 350.000 Git-
terpunkten und einer vorher festgelegten Anzahl an Zeitschritten durchgefiihrt.
Dabei wurden die beiden implementierten Gleichungssystemloser BiCgStab? und
IGCG? getestet. Der in MITRAS implementierte IGCG-Loser ist dabei jedoch

IDKRZ = Deutsches Klimarechenzentrum
2Stabilisiertes Bi-konjugiertes Gradientverfahren
3Konjugiertes Gradientverfahren
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Tabelle A.1: In einem Performance-Test mit MITRAS wurden die Anteile der Re-

chenzeit bestimmt.

ohne MASS | mit MASS | mit MASS

BiCgStab | BiCgStab IGCG
Laufzeit 3:00 h 2:20 h 2:30 h
Gleichungssystem- 37 % 52 % 62 %
l6ser
trig. Funktionen und 34 % 9% 8 %
interne Bibliotheken
parallelisierbarer 15% 20 % 20 %
Anteil
Rest 14 % 19 % 10 %

fiir mikroskalige Anwendungen nicht hinreichend geeignet, da dieser Algorithmus
— durch die Wahl seines Vorkonditionierers — die Anisotropie des Gitters in meso-
skaligen Modellen ausnutzt, die in MITRAS nicht mehr gegeben ist. Die fiir AIX

optimierten intrinsischen Funktionen (MASS*) wurden ebenfalls getestet.

Das Ergebnis ist in der Tabelle A.1 dargestellt. Die Routinen, die jeweils keinen
oder nur sehr geringen Anteil an der Rechenzeit besitzen, wurden als Rest zu-
sammengefasst. Der parallelisierbare Anteil betrug in allen drei Testsimulationen
15 bis 20 %. Der parallele Anteil am Modellcode muss jedoch mindestens 30 %
betragen, damit die Parallelisierung mit OpenMP sich in einem Zeitgewinn be-
merkbar macht. Auf Grund des iterativen BiCgStab-Losers ist die Parallelisierung
nicht moglich. Es gibt zwar bereits parallelisierte Gleichungssystemloser, deren
Implementierung in ein bereits vorhandenes Modell wére jedoch ein erheblicher

Aufwand, der im Rahmen dieser Arbeit nicht geleistet werden konnte.

Eine alternative und hier angewendete Moglichkeit war die Aufteilung des zu
rechnenden Tagesganges in mehrere Abschnitte. Dazu wurde der Tagesgang in 24
Laufe aufgeteilt, die jedoch nicht eine volle Stunde simulieren, sondern nur jeweils
10 Minuten. Diese Zeit hat ausgereicht, um einen quasistationdren Zustand zu
erreichen (Kapitel 4). Die Ergebnisse der 24 Liufe wurden dann wieder zu einem

Tagesgang zusammengesetzt, ausgewertet und in MICTM weiterverwendet. So

4Mathematical Acceleration Subsystem fiir AIX
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war es moglich, einen Tagesgang mit MITRAS in einem sechstel der Zeit zu

rechnen.

Diese verwendete Methodik ergab, dass die Einzellaufe v6llig unabhéngig vonein-
ander waren. Der Vorteil daran war, dass die Laufe auch gleichzeitig gerechnet
werden konnten und bei freien Kapazitéten des Grofirechners in 5 Stunden (bezo-
gen auf den Testlauf) berechnet werden konnten. Diese Unabhéngigkeit der Laufe
war jedoch nicht unbedingt gegeben. Die Implementierung der Vegetation bein-
haltet, dass eine Kronenraumerwérmung in der Nacht vom Modell nicht erfasst
werden konnte. Der am Tag durch die Sonneneinstrahlung aufgeheizte Kronen-
raum speicherte die Warme auch bei schon erfolgtem Sonnenuntergang noch iiber
mehrere Stunden. Dieser Effekt hétte nur durch modifizierte Temperaturprofile
am Einstromrand ausgeglichen werden konnen. Dazu hétte fiir jede Stunde die
Differenz der durch Strahlung verursachten Erwérmung und der gemessenen Tem-
peratur berechnet werden miissen. Darauf wurde hier jedoch verzichtet, weil Iso-
pren nur bei Strahlung von den Pflanzen emittiert wird und daher in den Abend-

und Nachtstunden vernachléssigbar klein ist.

Da MICTM einen durchgingigen Tagesgang simuliert, auch wenn die Strémungs-
und Temperaturfelder aus stiindlichen Einzelergebnissen zusammengesetzt wur-
den, ergab sich hier wiederum ein erheblicher Rechenzeitaufwand. Trotz der Pa-
rallelisierung, die in MICTM erfolgreich implementiert ist, benctigte das Modell
wegen des hoch aufgelosten Modellgitters und des kleinen Zeitschritts von etwa

1.2 Sekunden zwei Wochen, um 24 Stunden simulieren zu kénnen.



B Umrechnungen

B.1 Bestimmung des Blattflichendichteprofils

Fiir die Berechnung der Stréomung und der Strahlungseigenschaften im Bestand
spielt die Blattflichendichte [, eine wichtige Rolle. Sie beschreibt in einem homo-
genen Bestand die Fliche der Blétter bezogen auf das Volumen. Im Gegensatz
dazu ist der Blattflichenindex [; die Flache der Blétter bezogen auf die Grund-
flache. Mit Hilfe des Plant Canopy Analyser LAI2000 der Firma LI-COR, (Lin-
coln, USA) kénnen diese beiden Variablen bestimmt werden. Dazu werden die
Strahlungsverhiltnisse! im Bestand mit denen iiber dem Bestand verglichen. Die
Wahrscheinlichkeit, dass ein Lichtstrahl nicht bis zum Messgerdt durchdringt, ist
dabei proportional zur Weglénge, zur Blattflichendichte und zur Orientierung
der Blétter. Fiir die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion 7'(6, ¢) gilt dann

T(0,0) = exp(=G(0,¢) - - 56, 0)) (B.1)

mit der Annahme, dass die Bliatter im Gegensatz zum Kronenraum klein und
zuféllig verteilt sind. 6 ist der Zenit- und ¢ der Azimutwinkel. G(6, ¢) gibt den
Anteil der Blitter an, der in die Richtung (6, ¢) projiziert wird, p die mittlere
Blattflichendichte in I‘E—i und S(0, ¢) die Weglénge, die ein Lichtstrahl in Richtung
(0, ) zuriicklegen muss. Wird im Folgenden iiber den Azimutwinkel gemittelt,
ergibt sich fiir die Blattflachendichte

=2 /02 W sin 0d6. (B.2)

Tdealerweise werden die Messungen an einem Tag mit gleichméBig strukturierter Bewolkung

gemacht um Helligkeitsunterschiede, die das Messergebnis verfialschen kénnen, zu vermeiden.
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Blattflachendichte Iy [m?/m?]
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Abbildung B.1: Der im Modell verwendete Blattflichenindex [; wurde aus den beiden
Profilen des Ost- und Westturms gemittelt. [; zeigt die verwendete Blattflachendichte.

Wenn der Blattflachenindex durch
l; = pz (B.3)

definiert wird und die Weglénge S mit dem Zenitwinkel in Bezug gesetzt wird
z
5(6,6) = (B.4)

cosf’
ergibt sich die Bestimmungsgleichung fiir [;

™

I =2 / " In(T(9)) cos f sin 0. (B.5)
0

Der Plant Canopy Analyzer bestimmt aus 5 diskretisierten Winkelbereichen den
Blattflichenindex. Bei den Messungen spielen natiirlich auch der Stammraum
und die Aste eine Rolle, die aber in Bezug auf den mittleren Fehler keinen grofien
Einfluss haben. Genau genommen handelt es sich hier also um einen Vegetations-
flachenindex.

In dem in ECHO untersuchten Wald wurden an den drei Messtiirmen [;-Profile
bestimmt. Die Werte des Hauptturm konnten allerdings auf Grund der dort vor-

handenen Lichtung nicht verwendet werden. Die beiden iibrigen Profile wurden
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zu einem in MITRAS verwendeten Profil gemittelt. Theoretisch muss /; konti-
nuierlich zum Boden hin zunehmen, diverse Unsicherheiten in der Messmethode
lassen die Ergebnisse jedoch erheblich streuen (Aubrun et al., 2005). Fiir die
Eingabedaten wurden diese Fehler korrigiert (Abb. B.1). Das kumulative eindi-
mensionale Profil des [; wurde noch mit der Baumhohe normiert und mit den
Landnutzungsklassen, die Baumart und -hohen enthalten, zu einem dreidimen-

sionalen [; erweitert.

Die Blattflichendichte [ ergibt sich nach Wu et al. (2000):

Az

lg =

(B.6)

B.2 Photonenenergie

Pflanzen brauchen zur Photosynthese hauptséchlich Licht im Wellenléngenbe-
reich zwischen 400 nm und 700 nm. Dieser Bereich des Lichtspektrums wird pho-
tosynthetisch aktive Strahlung (PAR) genannt. Die zur Berechnung der biogenen
Emissionen nach Gleichung 2.18 verwendete PAR wird in der Einheit rg—Es ange-
geben. 1 Einstein (E) entspricht dabei der Energie von 1mol Photonen?. Da die
Strahlungsberechnung in MITRAS allerdings in % erfolgt, muss die Strahlung

umgerechnet werden. Die Energie eines einzelnen Photons ist das Produkt aus

<

dem Planck’schen Wirkungsquantum h und einer Frequenz v = <

e = hv, (B.7)

wobei ¢ die Lichtgeschwindigkeit und A die Wellenlénge ist. Fiir 1 mol Photonen
gilt somit:
1E = Nje = Nyhv = NAh§ (B.8)

Mit der Avogadrokonstante Ny = 6.02214 - 102 mol™", h = 6.626 - 1073* Js,
¢ = 299792458 - 10° 2 und A = (400 — 700) - 10~ m ergibt sich eine wellen-

langenabhéngige Energie von

1E(400nm) = 2.99-10°J] (B.9)
1E(550nm) = 2.175-10°J (B.10)
1E(700nm) = 1.709-10°J (B.11)

2Ein mol Photonen bedeutet in diesem Zusammenhang eine Anzahl von 6.02214-10%® (Avo-

gadrozahl) Photonen.
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550 nm wurde hier als Mittelwert der photosynthetisch aktiven Strahlung verwen-
det. Damit gilt die in MITCM verwendete Umrechnung
D \WY%

1— =0.2175 —. B.12
m2s m?2 ( )



C RADM2 - Spezies und Reak-

tionen

Tabelle C.1: Substanzen in MICTM

Substanz | Name

1 NOsy Stickstoffdioxid

2 NO Stickstoffmonoxid

3 OF Ozon

4 | HONO | Salpetrige Saure

51 HNOj3; | Salpetersiaure

6 | HNO, | Peroxosalpetersiure

7 NO3 Nitrat

8 H,0, Wasserstoffperoxid

9| HCHO | Formaldehyd
10 CcO Kohlenstoffmonoxid
11 ALD Acetaldehyd
12 OP1 Methylhydroperoxid
13 OP2 Hohere organische Peroxide
14 PAA Peroxyessigsaure
15 KET Keton
16 GLY Glyoxal
17 | MGLY | Methylglyoxal
18 DCB Ungeséttigte Dicarbonyle
19 | ONIT | Organische Nitrate
20 NyO5 Distickstoffpentoxid
Fortsetzung auf der néichsten Seite
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Tabelle C.1: Fortsetzung

Substanz | Name

21 SOsq Schwefeldioxid

22 | SULF | Schwefelsdure

23 CH,4 Methan

24 ETH Ethan

25 HC3 Alkane mit OH-Geschwindigkeitskonstanten (bei 298 K
und 1atm) zwischen 2.7 - 107! und 3.4 - 1072

26 HC5 Alkane mit OH-Geschwindigkeitskonstanten (bei 298 K
und 1atm) zwischen 3.4 -107'? und 6.8 - 1072

27 HCS Alkane mit OH-Geschwindigkeitskonstanten (bei 298 K
und 1atm) grofer als 6.8 - 10712

28 OL2 Ethen

29 OLT Endsténdige Alkene

30 OLI Interne Alkene

31 TOL Toluen und weniger reaktive Aromate

32 CSL Kresol und andere OH-substituierte Aromate

33 XYL Xylen und reaktiviere Aromate

34 PAN Peroxyacetylnitrat und hohere PAN-Verbindungen

35 ISO Isopren

36 | TPAN | Ungesittigte PAN-Verbindungen

37 | ORA1 | Ameisensaure

38 | ORA2 | Essigsdure und hohere Sauren

39 HO, Hydroperoxyradikal

40 MO, Methylperoxyradikal

41 OLN Produkte aus dem NOs-Alken

42 | ACOj3 | Acetylperoxy- und hoher gesattigte Acylperoxyradikale

43 | TCO;3 | Ungesittigte Acylperoxyradikale

44 OH Hydroxylradikal

45 | ETHP | Von ETH gebildete Peroxyradikale

46 | HC3P | Von HC3 gebildete Peroxyradikale

47 | HC5P | Von HC5 gebildete Peroxyradikale

48 | HC8P | Von HCS gebildete Peroxyradikale

49 | OL2P | Von OL2 gebildete Peroxyradikale

Fortsetzung auf der ndchsten Seite
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ANHANG C. RADM?2 - SPEZIES UND REAKTIONEN
Tabelle C.1: Fortsetzung
Substanz | Name
50 | OLTP | Von OLT gebildete Peroxyradikale
51 OLIP | Von OLI gebildete Peroxyradikale
52 | TOLP | Von TOL gebildete Peroxyradikale
53 | XYLP | Von XYL gebildete Peroxyradikale
54 | KETP | Von KET gebildete Peroxyradikale
55 | XNOy | Zusitzliche Bildung von organischen Nitraten
56 X0, Zuséatzlicher Umsatz von NO nach NO,
57 NH; Ammoniak
58 HCl1 Salzsdure
59 SFg Schwefelhexafluorid

Tabelle C.2: Photolysereaktionen in STAR und MICTM.

Reaktion MICTM

1| O3+ hv — O'D + O, 2
2| O3 + hv — O3P + O, 3
3 | NOy + hv — O3P + NO 1
4 | NO3 + hv — NO + Oy 7
5| NO3 + hv — NOy + O3P 8
6 | HONO 4+ hvy — HO + NO 4
7 | HNO3 + hv — HO + NO, 5
8 | HNO4 4+ hv — HO5 + NO, 6
9| HyOy + hv — 2 HO 9
10 | HCHO + hv — 2 HO, + CO 11
11 | HCHO + hv — Hy + CO 10
12 | CH3CHO + hrv — CH305 + HO, + CO 12
13 | CH3COCH3 + hv — CH3CO3 + CyH50, 16
14 | CH3COC,H; + hv — CH3CO3 + CoH509 -1
15 | CHOCHO + hrv — 0.13HCHO + 1.87CO 17
16 | CH3COCHO + hv — CH3CO3 + HO, + CO 19
17 | HCOCH=CHCHO + hv —  0.98HO, + 20

H(CO)CH=CHCO3 + 0.02 CH3;CO4

Fortsetzung auf der ndichsten Seite




Tabelle C.2: Fortsetzung

Reaktion

MICTM

18
19
20

21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36

CH30.H + hvy — HCHO + HO, + HO

CH3COO3sH + hv — CH30,5 + CO5 + HO
CH30NOy + hvy — 0.2CH3CHO + 0.8CH3COCHj3 +
HO5 + NOo

HCOCHO; + hv — 0.45HCHO + 1.55CO + 0.8 HO,
Cly, + hv — Cl 4 C1

CINO + hv — Cl + NO

CINO; + hv — Cl + NO,

ClO + hv — Cl1 + O

CIONOg + hv — Cl + NO3

HOCI + hv — Cl + OH

OCIO + hv — ClO 4+ O

Cl,03 + hv — CIO + OCIO

BrO + hv — Br + O

BrONO, + hv — Br + NO;

HOBr + hv — Br + OH

Br,O + hv — Br + BrO

Bry + hv — Br + Br

BrCl + hv — Br + C1

BrNOy + hv — Br + NOsy

13
15
21

Die mit -1 gekennzeichneten Reaktionen werden in
MICTM nicht benutzt.
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