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1 Einleitung

Footprints werden zur Validierung von Turbulenzmessungen eingesetzt und stellen
somit ein Qualitdtsmafs fiir die Messergebnisse dar. Fin Footprint beschreibt das Ge-
biet in der Umgebung eines Messsensors, welches einen direkten Einfluss auf das
Messergebnis hat. Die an einem Sensor bestimmten turbulenten Fliisse haben ihren
Ursprung nicht etwa direkt unterhalb, sondern weitestgehend im Luv des Sensors.
Insbesondere in stark heterogen geprigtem Geldnde besteht die Problematik, dass
das Gebiet mit dem grofsten Einfluss auf die Messung vollig andere Oberflachenei-
genschaften aufweisen kann als die unterhalb des Sensors befindliche Oberfliche und
somit die gemessenen Fliisse nicht den unterhalb des Sensors erzeugten Fliissen ent-
sprechen. Anhand von Footprints kann also ermittelt werden, fiir welchen Untergrund
in der Umgebung des Sensors die Messung représentativ ist. In dieser Arbeit werden
Footprints speziell fiir die wihrend des LITFASS-2003 Experimentes durchgefiihrten
mikrometeorologischen Messungen modelliert.

1.1 Footprintmodellierung fiir Turbulenzmessungen in der
konvektiven Grenzschicht

Anhand von mikrometeorologischen Messungen werden turbulente Prozesse in der
atmosphdarischen Grenzschicht untersucht. Diese Schicht ist den Reibungseffekten der
Erdoberfliche direkt ausgesetzt und aufgrund dessen durch turbulente Austausch-
prozesse gekennzeichnet. Die untersten Millimeter der atmosphérischen Grenzschicht
bildet direkt iiber dem Erdboden die viskose Unterschicht, in der jegliche Transporte
von Impuls, Warme und Masse auf molekularer Ebene erfolgen. In der sich anschlie-
fenden, bis zu 100m méichtigen Prandtl-Schicht sind die turbulenten Fliisse nahezu
hohenkonstant. Oberhalb der Prandtl-Schicht befindet sich die Ekman-Schicht, die
in Abhéngigkeit von der thermischen Schichtung eine vertikale Méachtigkeit in der
Grofenordnung von 100 bis 1 000m aufweist. Da der Einfluss der Bodenreibung mit
zunehmender Hohe sinkt und somit die Wirkung der Corioliskraft zunimmt, ist eine
Winddrehung mit der Hohe zu verzeichnen. Die turbulenten Fliisse nehmen mit der
Hohe ab und erreichen an der Obergrenze einen Wert nahe Null (ETLING, 2008).
Die atmosphérische Grenzschicht kann verschiedene Stabilitdtszustinde aufweisen.
Im Allgemeinen ist sie immer dann stabil, wenn sich relativ warme Luft iiber einer
kithlen Oberfliche befindet (sTULL, 1988). In diesem Fall ist die Grenzschicht we-
nig turbulent, da Vertikalbewegungen aufgrund der stabilen Temperaturschichtung
unterdriickt werden. Eine neutrale Grenzschicht ist rein dynamisch getrieben, da es
keine Auftriebskréfte durch Temperaturunterschiede gibt. Eine neutrale Schichtung
stellt sich ndherungsweise unter Bedingungen mit starken Winden und vollstédndiger
Wolkenbedeckung ein (GARRATT, 1994). Die labile, auch als konvektiv bezeichnete
Grenzschicht zeichnet sich dadurch aus, dass u. a. starke Auftriebskriifte die Turbu-
lenzproduktion antreiben (STULL, 1988). Diese Auftriebskréfte konnen aus der star-
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ken Erwarmung des Erdbodens durch die kurzwellige Sonneneinstrahlung resultieren.
Der gleiche Effekt tritt auf, wenn relativ kiihle Luft {iber eine wirmere Oberfliche
(z. B. Wasser) gebracht wird.

Die Studien in dieser Arbeit befassen sich mit der Modellierung von Footprints in
der konvektiven Grenzschicht, welche sich in eine stark labil geschichtete Prandtl-
Schicht und eine im horizontalen Mittel adiabatisch geschichtete Mischungsschicht
unterteilen lasst. Dariiber befindet sich eine abschliefende Inversion, welche die Ver-
tikalbewegungen dampft. Teilweise konnen Luftpakete infolge der Tréigheit ihrer Be-
wegung in die Inversion eindringen, jedoch sinken sie aufgrund der thermischen Sta-
bilitdt wieder in die Grenzschicht zuriick. Bei diesem als Entrainment bezeichneten
Prozess wird warme Luft aus der Inversion in die konvektive Grenzschicht eingemischt
(GARRATT, 1994).

Mithilfe von Footprints kann eine Aussage iiber die rdumliche Représentativitéit ei-
ner mikrometeorologischen Messung getroffen werden. Er beschreibt das Gebiet im
Luv eines Sensors, welches mafgeblich das Ergebnis der Messung beeinflusst. Der
Footprint f(7,7) stellt demnach den Zusammenhang zwischen einer an einem Ort 7
gemessenen Groke ng (Signal), wie dem Fluss oder der Konzentration eines pas-
siven Skalars, und den réumlich verteilten Quellen Q. (7 + ) dieser Groke her
(PASQUILL und SMITH, 1983):

na () = /anG(F—F ) f (7, 7)di. (1.1)
7 steht fiir die Entfernung zwischen Quell- und Messort. Ein passives Skalar be-
schreibt dabei eine Grofe, welche ohne jeglichen Einfluss auf die Stromung in dieser
transportiert wird (FROHLICH, 2006). Anhand der schematischen Darstellung in Ab-
bildung 1.1 soll der Begriff des Footprints verdeutlicht werden. Der an einem Turm
befestigte Sensor misst in einer bestimmten Hohe ein Signal ng. Der Wind weht in
diesem Beispiel von rechts nach links. Stromaufwirts des Sensors befinden sich die
Quellflichen des gemessenen Signals, welche per Definition eine horizontal homogene
Quellstirke besitzen sollen. Mit den ungleich hohen Balken soll verdeutlicht wer-
den, dass die Beitriige einzelner Quellflichen zum gemessenen Signal unterschiedlich
grofs sind. Die Aufgabe des Footprints besteht darin, jedem Element einer Quelle
seinen relativen Beitrag zum gemessenen Signal zuzuweisen (SCHUEPP et al., 1990;
LECLERC und THURTELL, 1990). Laut BALDOCCHI (1997) beschreibt der Footprint
ein statistisches Mafk fiir die Wahrscheinlichkeit, mit der ein an einem Punkt freige-
setztes Quellelement stromabwirts der Quelle an einer bestimmten Position gemessen
wird. Das Gebiet mit dem groften Einfluss auf die Messung befindet sich stromauf-
warts des Sensors, genau dort, wo die Wahrscheinlichkeitsverteilung ihr Maximum
besitzt (BALDOCCHI, 1997). Ein Footprint wird jeweils fiir die Hohe ermittelt, in der
auch die Messung der zu betrachtenden Groke stattfindet. Die hier erwdhnten Quel-
lelemente werden im Folgenden mithilfe von Partikeln dargestellt, welche innerhalb
einer Large-Eddy Simulation mit einem Lagrangeschen stochastischen Modell verla-
gert werden (s. Kap. 2).
Footprints kénnen sowohl fiir Fliisse als auch fiir Konzentrationen eines passiven
Skalars berechnet werden. Fluss- und Konzentrationsfootprints unterscheiden sich
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776: gemessene(r) Konzentration / Fluss eines passiven Skalars

Annahmen:

-Einheitsquellstarke

-Einteilung in unendlich kleine Quellflichen dx*dy

Wind

Beitrége entsprechen Footprint*dx*dy

]

‘!Ilr 1
{

Gemessenes Signal kann zerlegt werden in einzelne Beitridge
von horizontal verteilten Quellen

Abbildung 1.1: Schematische Darstellung eines Footprints, welcher den Zusammen-
hang zwischen einem gemessenen Signal und dessen rdumlich verteilten Quellen
beschreibt (nach STEINFELD, 2009).

deutlich in ihrer horizontalen Erstreckung. Um diese Eigenschaft zu veranschauli-
chen sind in Abbildung 1.2 xy-Schnitte der jeweiligen Footprints dargestellt. Bei der
Bestimmung des Flussfootprints muss unterschieden werden, ob der Beitrag eines
Partikels zum Signal positiv oder negativ ist. Anschaulich betrachtet heift das, ob
das Partikel die Sensorhéhe von unten oder von oben durchquert hat. Diese Un-
terscheidung muss gemacht werden, da ein Fluss sowohl nach oben als auch nach
unten gerichtet und somit positiv oder negativ sein kann. Bei der Konzentration da-
gegen leisten alle Partikel, die den Sensor passieren, einen positiven Beitrag zum
Signal (KLJUN et al., 2002). Anhand dieser Unterscheidungen lésst sich nun die un-
gleiche horizontale Erstreckung der Footprints erkldren. Im Falle des Flussfootprints
durchqueren Partikel, welche in der Ndhe des Sensors freigesetzt werden, das Sensor-
niveau grofstenteils von unten und leisten somit einen positiven Beitrag. In grofierer
Entfernung zum Sensor freigesetzte Partikel kreuzen das Sensorniveau gleicherma-
$en von unten als auch von oben, wodurch sich die positiven und negativen Beitrige
teilweise kompensieren. Dies ist beim Konzentrationsfootprint nicht der Fall, da die
Beitréage aller Partikel unabhéngig von der Richtung der Partikelbewegung positiv
gewertet werden. Aufgrund dessen kann ein Konzentrationsfootprint eine deutlich
grofere horizontale Erstreckung aufweisen als ein Flussfootprint. Insbesondere bei
neutraler und stabiler Schichtung sind signifikante Grofenunterschiede zu erkennen
(KLJUN et al., 2002). Diese Erklarung gilt sowohl fiir die horizontale Erstreckung in
Windrichtung als auch quer zum Wind (VESALA et al., 2008).

Die horizontale Erstreckung und die Lage des Footprintmaximums (Peak) hén-
gen u. a. von der Wahl des Messniveaus (VESALA et al., 2008), der Stabilitat der
Schichtung und der Rauigkeitslénge sowie von Windgeschwindigkeit und -richtung
ab (FOKEN und LECLERC, 2004). Mit der horizontalen Erstreckung ist das kleinst-
mogliche Gebiet im Luv eines Sensors gemeint, welches zu einem bestimmten Pro-
zentsatz fiir das gemessene Signal verantwortlich ist. Dieses Gebiet wird auch als
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Abbildung 1.2: 50%-Quellgebietsflache einer Fluss- (a) und einer Konzentrations-
messung (b) fiir verschiedene atmosphérische Zusténde: Freie Konvektion (strongly
convective), erzwungene Konvektion (forced convective), neutrale (neutral) und
stabile (stable) Schichtung. Die Sensorposition ist durch das schwarze Quadrat
gekennzeichnet. Der Wind weht von rechts nach links (nach KLJUN et al., 2002).

n%-Quellgebiet bezeichnet (KLJUN et al., 2002). Rein mathematisch betrachtet wiir-
de ein Footprint eine unendliche Ausdehnung aufweisen, weswegen er auf ein be-
stimmtes n%-Quellgebiet restringiert werden muss (VESALA et al., 2008). In Abbil-
dung 1.3 sind fiir verschiedene atmosphérische Zustinde die quer zum Wind inte-
grierten Flussfootprints fr dargestellt. Bei labiler Schichtung wird viel turbulente
kinetische Energie (TKE) durch Auftrieb produziert, wodurch Vertikalbewegungen
initiiert oder verstdrkt werden. Dies hat zur Folge, dass in einer bestimmten Ho-
he emittierte Partikel nur relativ geringe horizontale Distanzen zuriicklegen kénnen
bevor sie die Sensorhshe erreichen (VESALA et al., 2008). Das Gebiet, welches den
grofiten relativen Beitrag zum gemessenen Signal liefert, liegt also im Falle einer kon-
vektiven Grenzschicht deutlich ndher am Sensor als bei einer stabil geschichteten
Grenzschicht, in der Vertikalbewegungen deutlich schwicher ausgeprigt sind. Das
Maximum der Footprintfunktion liegt in diesem Fall in groferer Entfernung zum
Sensor und das Gebiet mit einem bestimmten relativen Beitrag zum gemessenen Si-
gnal hat eine grofere horizontale Erstreckung in Richtung des Windes als bei labiler
Schichtung (KLJUN et al., 2002). Die Rauigkeitsldnge zg hat einen #hnlichen Effekt
auf den Footprint. Je grofser zg ist, desto groker ist die Produktion von TKE durch
Scherung. Dies hat wiederum verstirkte Vertikalbewegungen zur Folge, was dhnlich
wie bei labiler Schichtung die Peakposition ndher an den Sensor riickt und den Wert
des Peaks erhoht (LECLERC und THURTELL, 1990). Eine hohere Windgeschwindigkeit
verbreitert einerseits den Footprint in Richtung des Windes, da freigesetzte Partikel
so liber eine relativ grofse horizontale Distanz verlagert werden bevor sie das Messni-
veau erreichen. Andererseits verschiebt sich in dem Fall auch der Peak in Richtung
des Sensors, da durch die hthere Windgeschwindigkeit wieder mehr TKE durch Sche-
rung produziert wird. Zusammenfassend betrachtet veréndert jegliche Variation der
die Turbulenzproduktion/-dissipation beeinflussenden Faktoren die Form des Foot-
prints.
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Abbildung 1.3: Quer zum Wind integrierter Flussfootprint fiir verschiedene at-
mosphérische Zustédnde: Freie Konvektion (strongly convective), erzwungene Kon-
vektion (forced convective), neutrale (neutral) und stabile (stable) Schichtung.
Der Sensor befindet sich bei * = Om. Die Peakpositionen sind jeweils durch
vertikale Linien gekennzeichnet. Der Wind weht von rechts nach links (nach
KLJUN et al., 2002).

1.2 Stand der Forschung im Bereich der
Footprintmodellierung

Bei mikrometeorologischen Turbulenzmessungen (z.B. Eddy-Kovarianz Messungen)
iiber einer heterogenen Landoberflache stellt sich die Frage, fiir welches Kompositum
von Untergriinden die jeweilige Messung iiberhaupt reprisentativ ist (FOKEN, 2003).
Bereits in einer schwach windigen und schwach turbulenten Strémung haben die
an einem Sensor gemessenen turbulenten Fliisse ihren Ursprung meist in Gebie-
ten stromaufwérts des Messortes. Die von direkt unterhalb des Sensors ausgehen-
den Fliisse haben dagegen kaum einen Einfluss auf die Messung. Uber heterogenem
Geldnde, welches sich z. B. durch die horizontale Variabilitit von fithlbarem und la-
tentem Wirmefluss oder durch wechselnde Rauigkeitseinfliisse auszeichnet, besteht
demnach eine sehr klare Abhéngigkeit der Messergebnisse von der Wahl des Messor-
tes (MARKKANEN, 2004). Bei einer homogenen Oberfléache bleiben die Messergebnisse
von der Wahl der Sensorposition unbeeinflusst, da die von der Oberfliche ausgehen-
den Fliisse in allen Punkten per Definition gleichgrof sind und sich somit auch die
an zwei verschiedenen Punkten in einer Ebene gemessenen Fliisse nicht unterschei-
den (scHMID, 2002). Insbesondere bei Messungen in heterogenem Gelénde ist es von
grofser Bedeutung Footprintanalysen zur Validierung der Messergebnisse durchzu-
fiihren. So kann festgestellt werden, ob der gemessene Fluss tatséchlich von dem
Oberflachentyp erzeugt wird, auf dem auch die dazugehorige Messung stattfindet
(STEINFELD, 2009).
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Die ersten in der Literatur festgehaltenen Versuche den Einflussbereich vorhan-
dener Quellen und Senken in der ndheren Umgebung eines Messortes iiber einem
idealisiert heterogenen Untergrund zu ermitteln, gehen auf PASQUILL (1972) zuriick.
Da die Anzahl mikrometeorologischer Messstationen mit der Zeit stark zugenommen
hat und die Messungen in immer komplexeres Geldnde verlagert wurden (z. B. mit
dem Messprogramm FLUXNET (BALDOCCHI et al., 2001; REBMANN et al., 2005)),
gewannen auch die Untersuchungen auf dem Gebiet der Footprintmodellierung immer
mehr an Bedeutung. Seit Beginn der 1990er Jahre wurden daher viele verschiedene
Modelle nach unterschiedlichen Methoden entwickelt. Diese lassen sich in Analytische
Modelle, Lagrangesche stochastische Modelle, Ensemble-gemittelte Schlieffungsmodelle
(RANS) und Large-Eddy Simulationen (LES) unterteilen. Mit dieser rasanten Ent-
wicklung ging das Bestreben einher, immer mehr von einer idealisierten zu einer realen
Beschreibung der Heterogenititen iiberzugehen (VESALA et al., 2008).

Aufgrund der Vielfalt der Modelle existieren mittlerweile verschiedenste Definitio-
nen und Begriffe fiir den Footprint einer Messung. Nach SCHUEPP et al. (1990) sowie
LECLERC und THURTELL (1990) gibt ein Footprint den relativen Beitrag jedes Quell-
elementes eines passiven Skalars zu einem gemessenen Fluss oder einer gemessenen
Konzentration des passiven Skalars an. Nach VESALA et al. (2008) stellt ein Footprint
das Sichtfeld eines Sensors dar. Einen etwas anderen Begriff fiir den Zusammenhang
zwischen rdumlich verteilten Quellen und einem gemessenen Signal verwenden KLJUN
et al. (2002). Sie gehen von dem Begriff der Quellgebietsfléache aus, welche jene Quellen
beinhaltet, die einen Einfluss auf das an einem bestimmten Ort gemessene Signal ha-
ben. Zuvor priagten bereits SCHMID und OKE (1990) den Begriff des n%-Quellgebietes,
dessen Quellen zu einem bestimmten Prozentsatz n zur gemessenen Gréfe beitragen.
Die Footprintfunktion wird daher oft auch als Quellwichtungsfunktion (engl. sour-
ce weight function) bezeichnet (SCHMID, 1994). Lange Zeit galt auch der Begriff des
effektiven Fetch von PASQUILL (1972) als gutes Maf fiir die Beschreibung des Ein-
flussgebietes einer Messung, allerdings nur unter idealisierten Bedingungen. Der Fetch
gibt eine ungefihre Abschitzung fiir das Quellgebiet einer Turbulenzmessung an. Die
Lange des Fetch wird als das 100-fache der Messh6he angenommen. Noch heute wird
dieses 100:1-Verhéltnis (Fetch : Messhohe) als Daumenregel zur groben Abschitzung
des Quellgebietes einer Turbulenzmessung verwendet (VESALA et al., 2008). Inzwi-
schen wurde jedoch gezeigt, dass der Fetch z. B. unter stabilen Verhéltnissen deutlich
grofer ist (LECLERC und THURTELL, 1990).

Analytische Modelle basieren auf der Losung der Advektions-Diffusionsgleichung. Mit
dieser sogenannten Transportgleichung wird u. a. der Transport von Warme, Mas-
se oder Impuls innerhalb eines Fluides beschrieben. Die Transportprozesse erfolgen
durch Advektion und Diffusion, wobei Letztere einen rein zufilligen Prozess dar-
stellt. Die Footprintbestimmung wird nach dem Prinzip der invertierten Schadstoff-
wolke (engl. inverted plume assumption; s. Abb. 1.4) durchgefiihrt (SCHMID, 2002).
Mit der Losung der Transportgleichung wird zunédchst die Konzentrationsverteilung
(Schadstoffwolke) eines passiven Skalars berechnet, welches aus einer kontinuierli-
chen Punktquelle in eine turbulente Stromung emittiert und in dieser transportiert
wird (SCHMID und OKE, 1990). Aus dieser Verteilung lassen sich dann mittels Ko-
ordinatentransformation Informationen iiber die Footprints fiir Konzentrations- und
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Abbildung 1.4: Schematische Darstellung zum Verfahren der invertierten Schad-
stoffwolke nach SCHMID und OKE (1990). Zur Bestimmung der Footprintfunktion
fe fiir eine Sensorposition (z = 0, z = zg) wird durch Invertierung der Wind-
richtung ein virtueller Wind angenommen, mit dem sich fiir eine virtuelle Quelle
(x = 0, z = 0) eine Konzentrationsverteilung C’ ergibt. Diese Methode kann nur
unter der Annahme einer horizontal homogenen Stromung angewendet werden.

Flussmessungen innerhalb der Prandtl-Schicht ableiten.

SCHUEPP et al. (1990) machten den Anfang in der analytischen Footprintmodel-
lierung. Sie betrachteten in ihren Studien die Transportprozesse in einer neutral ge-
schichteten Grenzschicht und priagten dabei den Begriff des Flussfootprints. In weite-
ren Studien wurden Footprintmodellierungen auch fiir andere atmosphérische Stabi-
litdtszustande realisiert. So untersuchten HORST und WEIL (1992, 1994) die Abhén-
gigkeiten eines Footprints von der Messhohe und der atmosphérischen Schichtung.
Sie zeigten dabei u. a., dass der Flussfootprint sehr stark mit der atmosphérischen
Stabilitdt variiert. SCHMID (1994) hielt fest, dass die Quellgebiete von Fliissen etwa
um eine Grékenordnung kleiner sind als die von Konzentrationen. Diese Erkenntnis
ist von grokem Wert, wenn die Informationen iiber Flussfootprints anhand von Kon-
zentrationsfeldern gewonnen werden (invertierte Schadstoffwolke). Aus den Studien
ergab sich, dass Fluss- und Konzentrationsfootprints trotz dieser Grofenunterschie-
de gleichermafen auf Anderungen der thermischen Schichtung oder der Messhéhe
reagieren. So werden die Footprints bei zunehmender Stabilitdt und Messhohe in
Stromungsrichtung gestreckt. Bei zunehmender Turbulenz quer zum Wind werden
die Footprints entlang dieser Achse verbreitert.

Die Verwendbarkeit solcher Modelle ist jedoch an einige Bedingungen gekniipft.
Da die Modelle auf vereinfachten Annahmen iiber das Windfeld beruhen, kénnen le-
diglich horizontal homogene Stromungen betrachtet werden. Des Weiteren sind die
Untersuchungen auf die bodennahe Prandtl-Schicht beschriankt, da die analytischen
Losungen der Transportgleichungen unter Beriicksichtigung der MOST-Beziehungen
(Monin-Obukhovsche Ahnlichkeitstheorie) hergeleitet wurden. Das Modell kann al-
so nur in dem Bereich der Grenzschicht angewendet werden, wo das logarithmische
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Windprofil Giiltigkeit besitzt und die Skala der Turbulenzelemente durch die Né&he
zur festen Oberfliche begrenzt ist (SCHMID, 2002). Zudem ist die Anwendbarkeit auf
jene Situationen beschrinkt, in denen die turbulente Diffusion in Stromungsrichtung
vernachldssigbar klein gegeniiber der Advektion ist (ScHMID, 2002). Fiir Geschwin-
digkeitsfluktuationen quer zur Stromungsrichtung wird eine gaufsférmige Verteilung
angenommen. Das heifst, dass analytische Modelle z. B. in einer stark konvektiven
Grenzschicht oder bei Vorhandensein von Hindernissen, also unter stark turbulenten
Stromungsverhiltnissen, nicht eingesetzt werden kénnen. So kénnen unter horizontal
heterogenen Bedingungen relativ grofte Fehler bei der Bestimmung der Quellgebiete
und der Lage des Maximums der Footprintfunktion auftreten (SCHMID, 2002). Trotz
der begrenzten Anwendbarkeit besitzen analytische Modelle den Vorteil, dass die
Footprintbestimmung unter einem relativ geringen Rechenaufwand realisiert werden
kann. Sie haben somit eine grofte Bedeutung fiir routineméfige Footprintbestimmun-
gen, wie z. B. vor Ort wahrend der Planung und Durchfiihrung von Messexperimen-
ten. Dazu ist es allerdings im Vorfeld notig, diese Modelle z. B. mittels Lagrangescher
Footprintmodelle zu validieren.

Eine neue Generation von analytischen Modellen wurde erstmals von HSIEH et al.
(2000) und spéter auch von KLIUN et al. (2004) geschaffen. Die sogenannten Hybrid-
modelle beruhen auf der Einfachheit konventioneller analytischer Footprintmodelle,
machen jedoch Gebrauch von der komplexeren Physik Lagrangescher Modelle. Mit
der Hybridmethode werden die Ergebnisse analytischer Modelle mittels Variation
der darin auftretenden Parameter (z. B. atmosphérische Stabilitdt, Rauigkeitslange,
Messhohe) an die Ergebnisse Lagrangescher stochastischer (LS) Modelle angepasst
(HSIEH et al., 2000). Auf diese Weise konnen analytische Modelle mit ihrem relativ
geringen Rechenzeitbedarf zur Footprintbestimmung fiir verschiedenste atmosphéri-
sche Schichtungen und Messhéhen in der gesamten atmosphirischen Grenzschicht
eingesetzt werden (KLJUN et al., 2004). Jedoch ist auch bei den Hybridmodellen die
Anwendbarkeit auf solche Flussregime begrenzt, fiir die diese Parameteranpassung
auch tatsichlich durchgefiihrt wurde. Aufserdem ist zu bemerken, dass die Ergebnisse
der dort eingesetzten LS Modelle noch weitestgehend zu validieren sind und somit
nur unter Vorbehalt Verwendung finden sollten (STEINFELD, 2009).

In den Lagrangeschen stochastischen Modellen wird eine andere Strategie verfolgt als
in analytischen Modellen. Hier wird die Dispersion eines passiven Skalars durch sich
in einer turbulenten Stromung bewegende Partikel beschrieben, die an den Quellen
des passiven Skalars freigesetzt werden (STEINFELD, 2009). Anhand der berechneten
Partikeltrajektorien ldsst sich, im Gegensatz zur Methode der invertierten Schad-
stoffwolke, direkt auf den Footprint einer Messung schlieken. Die Berechnung der
Partikeltrajektorien erfolgt geméf

— —
dXyp, = Vidt, (1.2)
unter Verwendung der sogenannten Langevin-Gleichung:
— N, = = - = —
dVy, =a(t, Xy, Vi)dt + B(t, X1, Vi)d €. (1.3)

In dieser stochastischen Differentialgleichung stehen ?L (t) und ‘_/L(t) als Funktionen
der Zeit ¢ fiir die Position und die Geschwindigkeit eines Partikels im dreidimensio-
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nalen Raum. Mit der Langevin-Gleichung wird die zeitliche Anderung der Lagran-
geschen Geschwindigkeit V1, durch einen deterministischen Term @ und einen sto-
chastischen Term By, ermittelt (VESALA et al., 2008). Beide Terme sind von der Zeit

sowie von der Position und der Geschwindigkeit eines Partikels abhingig. d? stellt
einen dreidimensionalen gaufiverteilten Zufallsprozess (Wiener-Prozess) dar, wobei
die Komponenten dieser Grofse sowohl untereinander als auch zeitlich nicht korreliert
sind. Der zweite Term in Gleichung 1.3 besitzt somit einen stochastischen Charakter
(STEINFELD, 2009). Uber die Langevin-Gleichung gehen Informationen iiber mittlere
Geschwindigkeitsfelder und Turbulenzstatistiken in die Trajektorienberechnung ein.
Damit kann die Partikeldispersion in einer turbulenten Stromung realistisch darge-
stellt werden. LS Modelle kénnen auch unter konvektiven Bedingungen mit nicht-
gaufverteilter Turbulenz angewendet werden (VESALA et al., 2008) und z. B. auch
die Diffusion in Stromungsrichtung beriicksichtigen (SCHMID, 2002). Der Einfluss die-
ses Prozesses ist nicht zu vernachldssigen, da sich das Maximum der Footprintfunk-
tion ohne Diffusionsprozesse in Strémungsrichtung zu weit stromaufwirts befénde
(scHMID, 2002). Zudem konnen Lagrangesche stochastische Modelle im Gegensatz zu
analytischen Modellen auch fiir Untersuchungen auferhalb der Prandtl-Schicht ein-
gesetzt werden. (BALDOCCHI, 1997; RANNIK et al., 2000; RANNIK ef al., 2003). Die
benotigten Turbulenzstatistiken werden meist aus numerischen Turbulenzmodellen
(LES, RANS), in selteneren Fillen auch aus experimentellen Daten gewonnen.

Die Schwierigkeit besteht darin, geeignete Losungen fiir ‘@ und By, zu finden, da-
mit das Stromungsfeld und insbesondere die zufilligen turbulenten Prozesse moglichst
realistisch in die Berechnungen der Partikeltrajektorien einfliefen. In der Loésung fiir
"a’ muss mittels eines Driftkorrekturterms die wichtige Anforderung an LS Modelle er-
fiillt werden, dass eine gut durchmischte Partikelverteilung auch im weiteren zeitlichen
Verlauf gut durchmischt bleibt (engl. well-mixed condition nach THOMSON, 1987).
Viele Modelle erfiillen diese Bedingung nur fiir ein bestimmtes Turbulenzregime. Es
stehen aber auch einige Modelle zur Verfiigung (z. B. KLJUN et al., 2002), die fiir
verschiedenste atmosphérische Schichtungen die Dispersion eines passiven Skalars
realistisch simulieren kénnen. Zur geeigneten Beschreibung von @ und By, wird die
Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion (engl. pdf: probability density function) des Eu-
lerschen Geschwindigkeitsfeldes bendtigt (VESALA et al., 2008), welche in der soge-
nannten Fokker-Planck-Gleichung beschrieben wird (RISKEN, 1996). Die Losung der
Fokker-Planck-Gleichung ist nur im Falle eindimensionaler turbulenter Stromungen
eindeutig. Fiir dreidimensionale turbulente Strémungen kann die Gleichung nicht ein-
deutig gelost werden (VESALA et al., 2008). Wird ein Lagrangesches Partikelmodell
mit LES-Daten angetrieben, so beschrinkt sich dieses sogenannte Eindeutigkeits-
problem (KURBANMURADOV et al., 1999; KURBANMURADOV und SABELFELD, 2000)
auf die subskalige Partikelgeschwindigkeit (STEINFELD, 2009). Eine ausfiihrlichere Be-
schreibung der Mathematik des in dieser Arbeit verwendeten Lagrangeschen stochas-
tischen Modells nach WEIL et al. (2004) folgt in Abschnitt 2.3.

Lagrangesche stochastische Modelle kénnen sowohl im Vorwirts- als auch im Riick-
wartsmodus betrieben werden, wobei in den meisten Modellen im Vorwirtsmodus
simuliert wird (z. B. LECLERC und THURTELL, 1990; BALDOCCHI, 1997). In diesem
Modus werden die Partikel an horizontal verteilten Quellen freigesetzt und deren
zeitliche Verlagerung bis zum Erreichen des Messsensors (aber auch dariiber hinaus)
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XYy

Abbildung 1.5: Schematische Darstellung der zur Berechnung des Footprints in
der Entfernung X7 von der Sensorposition beitragenden Quellen (schraffiert) und
Kreuzungspunkte mit dem Messniveau bei einem homogenen (Mitte) und einem
heterogenen Untergrund (rechts). Die linke Skizze beschreibt zum Vergleich den
Fall einer Punktmessung (STEINFELD et al., 2008).

berechnet. Es wird also die Partikelposition zum Zeitpunkt ¢ und nachfolgend die neue
Partikelposition zu einem Zeitpunkt ¢ + d¢ (d¢ > 0) berechnet. Fiir einfache Anwen-
dungen mit idealisierten Annahmen (z. B. horizontal homogene Turbulenz) geniigt es,
die Partikel aus einer einzigen Punktquelle zu emittieren (STEINFELD, 2009). In die-
sem Fall kénnen die Footprints wie bei den analytischen Modellen nach der Methode
der invertierten Schadstoffwolke bestimmt werden, jedoch nur fiir ideale Verhéltnisse
(scamiID, 2002). Uber einem homogenen Untergrund tragen alle Partikel zum Foot-
print bei die an einer beliebigen Stelle das Messniveau kreuzen (s. Abb. 1.5, Mitte), da
im homogenen Fall alle von der Oberfliche ausgehenden Fliisse gleich grof sind und
somit fiir jeden Punkt ein und derselbe Footprint resultiert (SCHMID, 2002). Der Sen-
sor kann hier als eine unendliche Messebene betrachtet werden. Der Footprint héngt
in diesem Fall nur von der horizontalen Distanz zwischen Quelle und Sensor ab und
nicht von einer bestimmten Sensorposition. Es wiirde demnach fiir die Footprintbe-
rechnung auch geniigen, Partikel lediglich aus einer der in Abbildung 1.5 schraffierten
Quellen zu emittieren. Bei der Footprintbestimmung iiber heterogenem Untergrund
besteht die Schwierigkeit darin, dass die Oberflichenfliisse nicht iiberall gleich sind
und somit der Footprint fiir jeden Punkt im Messniveau andere Gestalt annimmt. Es
tragen also nur die Partikel zum Footprint fiir eine bestimmte Sensorposition bei, die
auch tatsédchlich an diesem Sensor registriert werden. Allerdings ist die Wahrschein-
lichkeit, dass ein Partikel einen ausgewdhlten Punkt im Raum kreuzt, verschwindend
gering. Es muss eine deutlich grofere Partikelzahl freigesetzt werden als bei homoge-
nen Verhéiltnissen. Dabei miissen die Quellen iiberall dort positioniert werden, wo sich
auch eine Quelle des passiven Skalars befindet. Das bedeutet, dass ein unendlich dich-
tes Feld von Quellen benétigt wird (STEINFELD, 2009). Da die Partikelzahl aufgrund
begrenzter Rechnerressourcen nicht unendlich grofs sein kann, wird dem Sensor eine
gewisse horizontale Ausdehnung zugewiesen (s. Abb. 1.5, rechts), um die Anzahl der
am Sensor gezdhlten und zum Footprint beitragenden Partikel zu erhdhen und damit
die Footprintstatistik zu verbessern. Im Vergleich zum homogenen Fall besitzt der
Sensor keine unendliche Ausdehnung mehr. Somit ist es nicht mehr fiir alle Partikel
gleich wahrscheinlich den Sensor aus einer Entfernung X zu erreichen. Dies schaffen
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nur die Partikel, die aus einer Quellfliche mit der Grofe der Sensorfliche stammen
(schraffierte Flichen in Abb. 1.5, rechts). Ndhere Informationen hierzu finden sich in
der Beschreibung des Footprintauswerteprogramms (s. Abschn. 2.4).

Die Partikeltrajektorien kénnen auch im Riickwirtsmodus berechnet werden
(z. B. FLESCH et al., 1995; FLESCH, 1996; KLJUN et al., 2002). Bei dieser Methode
werden die Partikel an der Position des Sensors gestartet und in der Zeit zuriickver-
lagert, um so auf den Quellort jedes einzelnen Partikels zu schlieffen. Das hat den
entscheidenden Vorteil, dass auf diese Weise wesentlich weniger Trajektorien berech-
net werden miissen, da jedes Partikel am Sensor gestartet wird und somit alle Partikel
auch tatsichlich den Sensor passieren. Das Problem bei dieser Methode ist jedoch,
dass der erste Bodenkontakt eines Partikels nach der Freisetzung am Sensor nicht
unbedingt seinem Quellort entsprechen muss, wenn das Partikel auf dem Weg von
seiner Quelle zum Sensor mehrmals den Boden beriihrt hat. Fine weitere Schwierig-
keit besteht darin, die Anfangsgeschwindigkeiten der am Sensor gestarteten Partikel
korrekt zu wéhlen (STEINFELD, 2009). Eine Methode zur Ermittlung der Anfangsge-
schwindigkeiten ist in KLJUN et al. (2002) beschrieben.

Meist werden LS Modelle mit Geschwindigkeitsfeldern und Turbulenzstatistiken
aus numerischen Simulationen, wie z. B. mit RANS (SOGACHEV et al., 2002) oder
LES Modellen (LECLERC et al., 1997), angetrieben. Diese auf den Navier-Stokes Glei-
chungen basierenden Modelle kénnen die Ausbreitung eines passiven Skalars berech-
nen (SCHMID, 2002), woraus sich auf den Footprint einer Messung schliefen ldsst.

RANS Modelle liefern Informationen iiber zeitlich gemittelte Felder, in denen auf-
grund der langen Mittelungszeit direkte Informationen iiber turbulente Fluktuationen
fehlen (Ensemble-Mittel). Der Einfluss der Turbulenz auf die gemittelten Felder und
somit auf die Ausbreitung des Skalars wird hier parametrisiert. Footprints kénnen
sowohl iiber homogenem als auch iiber heterogenem Untergrund bestimmt werden
(SOGACHEV und LLOYD, 2004). Allerdings steckt in den Parametrisierungen, mit de-
nen die turbulenten Fliisse modelliert werden, eine relativ grofke Fehlerquelle. Die
Footprints sind somit insbesondere bei Untersuchungen iiber heterogenem Geldnde
sehr stark abhingig von der Giite der Parametrisierung (STEINFELD, 2009).

Bei der LES werden die energietragenden Turbulenzelemente direkt aufgeldst, so-
dass lediglich die kleinen Skalen parametrisiert werden miissen. Mithilfe der LES
konnen Strémungen itiber homogenem und heterogenem Geldnde fiir verschiedenste
Stabilitatsregime von stark labil bis stark stabil simuliert werden (z. B. scHMID und
SCHUMANN, 1989; MOENG und SULLIVAN, 1994; BEARE et al., 2006). Dabei konnen
sowohl idealisierte Heterogenitdten, z. B. mittels Variation des vom Boden ausge-
henden Wiarmestroms in einer konvektiven Grenzschicht betrachtet werden (LETZEL
und RAASCH, 2003), als auch komplette Tagesginge fiir Strahlungstage iiber einer
real-heterogenen Oberfliche simuliert werden (UHLENBROCK, 2006). Mit den heu-
te zur Verfiigung stehenden Massivparallelrechnern besteht ebenfalls die Mdglich-
keit die Stromungen innerhalb von Pflanzenbesténden (z. B. KANDA und HINO, 1994;
WATANABE, 2004) oder Gebaudeschluchten (z. B. LETZEL et al., 2008) zu untersu-
chen. Mit den zahlreichen Anwendungsbereichen der LES ist daher auch der Ein-
satzbereich eines mit LES-Daten gesteuerten Footprintmodells relativ weit gefachert.
Daher besitzt die LES grofies Potential als Validierungswerkzeug fiir konventionelle
Footprintmodelle (Analytische-, Hybridmodelle) (ScHMID, 2002).
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Allerdings wurde die LES aufgrund des hohen Rechenzeit- und Speicherbedarfs (fiir
den Antrieb der LS Modelle werden rdumlich und zeitlich hoch aufgelste Felder bend-
tigt) bisher nicht sehr héufig im Bereich der Footprintbestimmung eingesetzt. Es exis-
tieren einige Studien, in denen Footprints z. B. unter Verwendung der Felder von auf-
geloster und subskaliger TKE (HADFIELD, 1994) oder aus den berechneten Konzentra-
tionsfeldern eines passiven Skalars bestimmt wurden (LECLERC et al., 1997). Bei ei-
nem Vergleich mit den Ergebnissen des analytischen Footprintmodells von HORST und
WEIL (1992) stellte HADFIELD (1994) qualitative Ubereinstimmungen fest. LECLERC
et al. (1997) beobachteten im Vergleich mit den Footprintergebnissen des analytischen
Modells von HORST und WEIL (1992), des Lagrangeschen Modells von LECLERC und
THURTELL (1990) und des Tracerexperimentes von FINN et al. (1996) Ahnlichkeiten,
jedoch zeigten sich Unterschiede bei den Footprints fiir bodennahe Messsensoren so-
wie deutliche Abweichungen in der Lage des Footprintmaximums. Die Abweichungen
in Bodennéhe sind u. a. mit der Vernachldssigung der subskaligen Geschwindigkeits-
fluktuationen zu erkléren. Jedoch ist gerade in dem Bereich die Beriicksichtigung der
Fluktuationen erforderlich, da dort die subskaligen Turbulenzelemente den Grofteil
der gesamten turbulenten kinetischen Energie ausmachen und hauptséchlich fiir den
turbulenten Transport verantwortlich sind (STEINFELD et al., 2008).

Seit den Studien von WEIL et al. (2004) besteht die Moglichkeit die subskaligen
Fluktuationen im Lagrangeschen Partikelmodell zu beriicksichtigen. Dies ist ein es-
sentieller Schritt zur Verbesserung der Footprintmodellierung. Denn gerade in Boden-
néhe, wo die Messungen turbulenter Fliisse und demnach auch die Footprintanalysen
stattfinden, tragen die subskaligen Fluktuationen zu einem nicht zu vernachlissi-
genden Anteil zur Partikelgeschwindigkeit bei. Seit den Arbeiten von STEINFELD et
al. (2008) ist das Lagrangesche Partikelmodell nach WEIL et al. (2004) in das hier
verwendete LES Modell PALM (parallelisiertes LES Modell) eingebettet und kann
yonline mit den LES Daten angetrieben werden. Somit ist es nicht mehr nétig die
zur Berechnung der Partikelgeschwindigkeiten benétigten dreidimensionalen Felder
(z. B. Windgeschwindigkeit, TKE, Dissipation) in zeitlich und rdumlich hochauf-
geloster Form abzuspeichern, da dem LS Modell zu jedem Zeitschritt der LES die
bendtigten Informationen direkt zur Verfligung stehen. So konnen Simulationen mit
hoherer rdumlicher und zeitlicher Auflésung durchgefiihrt werden.

STEINFELD et al. (2008) fiihrten mit dem ,online* gekoppelten LES-LS Modell
erstmals Footprintsimulationen iiber einer idealisiert heterogenen Oberflache durch.
Dazu wurde die Grenzschicht mit einem eindimensional heterogenen Wérmestrom
geheizt. Sie zeigten, dass das neue Modell auch unter nicht-homogenen Bedingun-
gen erfolgreich eingesetzt werden kann. Zuvor iiberpriiften sie die Anwendbarkeit
des Modells durch Vergleiche mit den Ergebnissen von WEIL et al. (2004) und den
Konvektionstank-Experimenten von WILLIS und DEARDORFF (1976). Unter der Vor-
aussetzung, dass auch der Einfluss der subskaligen turbulenten kinetischen Energie
(SGS TKE) auf die Partikelverlagerung beriicksichtigt wird, konnten die Ergebnis-
se entsprechend reproduziert werden. Vergleiche mit den in LECLERC et al. (1997)
durchgefiihrten Vergleichsstudien bestétigten ebenfalls die generelle Anwendbarkeit
des LES-LS Modells. Als wesentliches Ergebnis stellten STEINFELD et al. (2008) her-
aus, dass die Beriicksichtigung des subskaligen Geschwindigkeitsanteils unerlésslich
sei. In Bodennihe wird der Transport groftenteils iiber die nicht-aufgelésten subska-
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1.3 Zielsetzungen und Struktur dieser Arbeit

ligen Anteile bewerkstelligt. Bei Vernachlissigung der subskaligen Prozesse werden
insbesondere die bodennahen Vertikalbewegungen unterschitzt. Somit legen die Par-
tikel eine gréfsere horizontale Entfernung zurilick bevor sie den Sensor erreichen. In
dem Fall befindet sich das Footprintmaximum zu weit stromaufwéirts und der Peak-
wert ist zu niedrig. STEINFELD et al. (2008) stellten weiterhin fest, dass die Annahme
der lokalen Isotropie von WEIL ef al. (2004) bei Footprintstudien in Bodennihe zu
einer Uberschiitzung der vertikalen Geschwindigkeitsvarianz fiihrt und daraus ein
iiberh6htes Footprintmaximum resultiert, welches zu dicht am Sensor situiert ist. Al-
lerdings wird der durch diese Annahme verursachte Fehler als vernachlédssighar klein
gegeniiber der Nicht-Beriicksichtigung der SGS TKE eingeschitzt.

1.3 Zielsetzungen und Struktur dieser Arbeit

Mikrometeorologische Messungen finden heute grofitenteils in komplexem Geldnde
statt, da es gerade dort von grofsem Interesse ist die turbulenten Austauschfliisse
zwischen Oberfliche und Atmosphére zu quantifizieren. Inshesondere bei der Ent-
wicklung von Vorhersagemodellen spielt es eine entscheidende Rolle, wie genau die
Austauschfliisse einzelner Oberflaichentypen bestimmt werden kénnen, da diese Infor-
mationen in parametrisierter Form in gréferskalige Wetter- oder Klimavorhersagemo-
delle eingehen (BEYRICH et al., 2006b). Dementsprechend steigen auch die Anforde-
rungen an Footprintmodelle und deren Entwicklung fiir den Einsatz in heterogenem
Gelénde.

Mit einer Large-Eddy Simulation werden unter Verwendung des darin eingebet-
teten Lagrangeschen stochastischen Partikelmodells, welches seit den Arbeiten von
STEINFELD et al. (2008) zur Verfiigung steht, Footprints fiir die Turbulenzmesssta-
tionen des LITFASS-2003 Experimentes modelliert. Damit schliefst diese Arbeit an
die Studien von STEINFELD (2009) an, in denen unter sehr idealisierten Bedingun-
gen Footprints fiir zwei der Messstationen bestimmt wurden. In dieser Arbeit werden
beziiglich der Oberflichenheterogenitdt reale Bedingungen angenommen. Es soll in
erster Linie iiberpriift werden, inwieweit die Footprintbestimmung unter solch realen
Bedingungen mit den vorhandenen Ressourcen realisiert werden kann. Wie bereits in
Abschnitt 1.2 erwdhnt, tragen bei der Betrachtung einer heterogenen Oberfliche nur
die Partikel zum Footprint bei, die tatsidchlich den Sensor (begrenzte Sensorfliche)
durchkreuzt haben. Es ergibt sich daher die Vermutung, dass die Verlagerung einer
Vielzahl von Partikeln und die Durchfithrung von Ensembles notwendig sein wird, um
zu gewdhrleisten, dass geniligend Partikel fiir die Footprintberechnung zur Verfiigung
stehen.

In Kapitel 2 werden Grundlagen des verwendeten numerischen Modells PALM und
die Mathematik des darin eingebetteten Lagrangeschen stochastischen Modells erlédu-
tert, welches im Folgenden zur Footprintbestimmung eingesetzt wird. Zudem findet
sich in diesem Kapitel auch eine Beschreibung der Methode zur Berechnung von Foot-
prints aus den Partikeldaten der LES. Kapitel 3 beschéftigt sich mit der Validierung
dieses gekoppelten LES-LS Modells fiir den Fall einer konvektiven Grenzschicht iiber
homogenem Untergrund, um die Funktionsfihigkeit des Modells zu priifen. Zu die-
sem Zweck werden die Studien von STEINFELD et al. (2008) herangezogen, die sich u.
a. mit der Footprintbestimmung fiir verschiedene atmosphérische Stabilitdtszusténde
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1.3 Zielsetzungen und Struktur dieser Arbeit

iiber homogenem Untergrund befassen. Die Beschreibung und Auswertung der Er-
gebnisse zu den Footprintstudien fiir das LITFASS-2003 Experiment sind zusammen
mit einer kurzen Einfithrung tiber das Experiment selbst in Kapitel 4 aufgefiihrt. In
Kapitel 5 folgt die Zusammenfassung und ein Ausblick iiber mégliche weiterfiihren-
de Studien zu dem Thema der Footprintbestimmung fiir Turbulenzmessungen iiber
heterogenem Untergrund.
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2 Modellbeschreibung

Das in dieser Arbeit verwendete parallelisierte LES-Modell PALM wurde seit Beginn
der 1990er Jahre am Institut flir Meteorologie und Klimatologie der Leibniz Universi-
tat Hannover entwickelt (RAASCH und ETLING, 1998; RAASCH und SCHROTER, 2001)
und bis heute stetig weiterentwickelt und um einige Anwendungsbereiche erweitert.
So besteht u. a. die Moglichkeit, Untersuchungen von Strémungen inmitten von Ge-
baudeschluchten (LETZEL et al., 2008) durchzufithren oder aber die Verlagerung von
Partikeln mit einem in PALM eingebetteten Lagrangeschen Partikelmodell zu simu-
lieren (s. Abschn. 2.3), um aus diesen Informationen dann z. B. Footprints abzulei-
ten (STEINFELD et al., 2008). Das zur Footprintberechnung verwendete Auswertepro-
gramm wird in Abschnitt 2.4 beschrieben. In Abschnitt 2.2 sollen Grundlagen und
Numerik des in FORTRAN90 geschriebenen Modells PALM aufgefiihrt werden. Ein-
leitend geht es aber zundchst in Abschnitt 2.1 um die Eigenschaften von Turbulenz
und die Beschreibung verschiedener Turbulenzmodelle.

2.1 Grundlagen von Turbulenzmodellen

Die meisten Strémungen in der Natur oder auch in vielen Bereichen der Technik besit-
zen turbulente Eigenschaften, deren Mechanismen noch nicht vollstindig verstanden
und daher Gegenstand zahlreicher Studien sind. Bei der Turbulenz handelt es sich um
dreidimensionale, instationire Bewegungen von stochastischer Natur, die mafgeblich
fiir den Transport von Impuls, Warme und anderen Skalaren verantwortlich sind. Sie
sorgen auf diese Weise fiir eine gute Durchmischung der Grenzschicht. Insbesondere
die konvektive Grenzschicht zeichnet sich durch wirbelartige Turbulenzelemente von
grofer Vielfalt beziiglich der Zeit- und Lingenskalen aus, die sich gegenseitig iiberla-
gern. Die grofsten Luftwirbel erstrecken sich maximal iiber die gesamte Hohe der at-
mosphirischen Grenzschicht (103m), wihrend die kleinsten Wirbel in der GroRenord-
nung von 10~%m liegen. Dabei konnen in geringer Distanz zum Erdboden, also nahe
eines festen Randes, nur die kleinsten Wirbel existieren. Die Lebensdauer der Wirbel
reicht von einigen Stunden bis hin zu Bruchteilen von Sekunden (STULL, 1988).

Wie turbulent eine Strémung ist, kann mithilfe der dimensionslosen Reynoldszahl
Re analysiert werden:

Re = - (2.1)
Sie beschreibt das Verhéltnis von Tragheitskriften zu viskosen Reibungskriften einer
Stromung und ist daher ein Ma#f fiir die Turbulenz einer Strémung. Die Tragheitskraft
setzt sich zusammen aus den charakteristischen Geschwindigkeits- und Langenskalen
U und L der groften, energietragenden Wirbel. Die viskosen Kréfte werden mit der
kinematischen molekularen Viskositdt v beschrieben, welche im Zusammenhang mit
den kleinsten, dissipativen Wirbeln steht (STULL, 1988). Aus Laborexperimenten ist
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2.1 Grundlagen von Turbulenzmodellen

In Eg(k)

Y

Ink

Abbildung 2.1: Schema eines Energiespektrums in der atmosphérischen Grenz-
schicht mit Produktionsbereich P, Tragheitsbereich I und Dissipationsbereich D
fiir einen Wellenléingenbereich von 103m bis 1073m. Trigheits- und Dissipations-
bereich ergeben zusammen den Gleichgewichtsbereich E (nach KRAUS, 2008).

bekannt, dass Stromungen unterhalb einer kritischen Reynoldszahl Rey,i; von 103 la-
minar sind und erst oberhalb dieser durch das Aufprigen kleinster Stérungen turbu-
lent werden konnen (BLACKADAR, 1997). Eine Berechnung der Reynoldszahl mit fiir
die atmosphirische Grenzschicht typischen Werten von U = Ims™!, L = 1000m und
v = 1.5-107°m?s~! ergibt eine Reynoldszahl in der Gréfenordnung von 10%. Die
atmosphdérische Grenzschicht kann damit als turbulent angesehen werden.

Die grofsen, anisotropen Wirbel beinhalten den Grofsteil der turbulenten kinetischen
Energie (TKE), wihrend die isotropen kleinen Wirbel nur einen geringen Beitrag
zur TKE liefern. Anhand des Energiespektrums in Abbildung 2.1 soll die spektrale
Verteilung der TKE veranschaulicht werden. Aufgetragen ist die spektrale Energie-
dichte Eg, (k) gegen die Wellenzahl k (krAus, 2008). Im Produktionsbereich P wird
TKE durch thermische Konvektion und Scherung des Grundstroms erzeugt und den
grofsten Wirbeln, also im Bereich kleiner Wellenzahlen k, zugefiihrt. Diese energietra-
genden Wirbel sind hauptséchlich fiir den turbulenten Transport in der Grenzschicht
verantwortlich. Im Trégheitsbereich I (engl. inertial subrange) oder auch Transfer-
bereich zerfallen die gréfseren Wirbel aufgrund von Instabilitdten in kleinere Wirbel
(ETLING, 2008). Hier findet weder Produktion noch Dissipation von Energie statt,
sondern die TKE wird lediglich durch das Spektrum weitergegeben (Energiekaskade).
In diesem Bereich gilt fiir die Energiedichte folgende Gesetzméfigkeit (KRAUS, 2008):

By (k) ~ k573, (2.2)

Die kleinen Wirbel zerfallen weiter, bis sie im Dissipationsbereich D (engl. dissipation
range) unter der Wirkung von viskosen Reibungskréften ihre Energie in Form von
Wirme an die Umgebung abgeben. Anhand der Kolmogorov-Lénge 7,

y~ (3)/ (23)

werden die fiir diesen Bereich typischen Lingenskalen beschrieben. Mit der kinema-
tischen molekularen Viskositit der Luft v = 1.5-10°m?s~! und einer in Bodennihe
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2.1 Grundlagen von Turbulenzmodellen

typischen Dissipationsrate € = 1.0-10"2m?s™3 ergibt sich n = 0.76mm. Dies ent-
spricht der oben angegebenen Grofenordnung der kleinsten Wirbel (KrRAUS, 2008).
Die beiden letztgenannten Bereiche bilden zusammen den Gleichgewichtsbereich E
(engl. equilibrium range), in dem die Transferrate gleich der Dissipationsrate ist
(sTuLL, 1988).

Zur Untersuchung turbulenter Stromungen gibt es verschiedene numerische Model-
le, die sich in ihren Ansdtzen und ihrer Verwendbarkeit unterscheiden. Die Basis
fiir diese Modelle bilden die Navier-Stokes-Gleichungen (NSG), welche ein System
von nichtlinearen partiellen Differentialgleichungen zweiter Ordnung bilden. Zu den
drei wesentlichen Modellen gehoren die Direkte Numerische Simulation (DNS), die
Modelle mit den Reynolds gemittelten NSG (RANS - Reynolds Averaged Navier
Stokes) und die Grobstruktursimulationsmodelle (LES - Large-Eddy Simulation).
Numerische Simulationen haben bei der Untersuchung turbulenter Fliisse wesentliche
Vorteile gegeniiber Messungen im freien Feld. Simulationen erzeugen im Gegensatz
zu Messungen hochaufgeloste dreidimensionale Daten, mit denen turbulente Prozesse
detailliert analysiert werden kénnen.

Bei der DNS werden alle Skalen der turbulenten Strémung explizit aufgelést. Da-
bei muss das Simulationsgebiet grok genug sein, damit sich auch die gréften Wirbel
ausbilden konnen. Auferdem muss eine sehr geringe Gitterweite gewéhlt werden, um
auch die kleinsten Wirbel zu erfassen (FROHLICH, 2006). Zur Simulation der turbu-
lenten Stromung in der atmosphérischen Grenzschicht wére eine sehr rechenzeitin-
tensive dreidimensionale Simulation in der Grofenordnung von 10'® Gitterpunkten
erforderlich. Diese Anzahl von benétigten Gitterpunkten berechnet sich unter An-
nahme isotroper Turbulenz (nach KOLMOGOROV, 1941) aus dem Verhéltnis:

N® ~ Re%/4 (2.4)

(FROHLICH, 2006). Damit kann die Turbulenz zwar theoretisch sehr genau beschrie-
ben werden, aufgrund begrenzter Rechnerressourcen (derzeit sind Simulationen mit
10 Gitterpunkten mdglich) funktioniert dies bislang aber nur fiir schwach turbulente
Stromungen.

RANS Modelle basieren auf den Reynolds gemittelten NSG, mit denen nur noch
die zeitliche Entwicklung des Ensemble-Mittels simuliert wird. Durch die Mittelung
treten zusdtzliche Terme auf, die die turbulenten Fluktuationen beinhalten. Diese
Terme werden mithilfe von Parametrisierungen rein statistisch beschrieben, indem
die unbekannten turbulenten Fluktuationen durch die bekannten mittleren Grofen
dargestellt werden. Da das gesamte Turbulenzspektrum hier im Gegensatz zur DNS
parametrisiert wird, haben RANS Modelle einen deutlich geringeren Rechenbedarf.
Jedoch eignen sie sich nicht fiir detaillierte Turbulenzbetrachtungen, da die Turbu-
lenz nicht explizit aufgeldst wird. Sie kommen eher dort zum Einsatz, wo es um die
Untersuchung mittlerer Grofien geht (FROHLICH, 2006).
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l«——— aufgelost——»|«—— modelliert —

Grobstruktur [Feinstruktur

7 k

Abbildung 2.2: Grundprinzip der LES: Skizze zur Veranschaulichung der
Skalentrennung von Grob- und Feinstruktur mit der Filterlinge Ap (nach
FROHLICH, 2006).

In LES Modellen wird ein Mittelweg zwischen DNS und RANS gewdhlt. Grofse
und kleine Skalen werden separat betrachtet. Die Trennung der Skalen erfolgt durch
eine raumliche Filterung (s. Abschn. 2.2.1) bei der Abschneide- oder Filterlinge Ap
(s. Abb. 2.2). Die grofen energietragenden Skalen ( > Ap: Grobstruktur) werden
anhand der NSG direkt berechnet, wihrend der Einfluss der kleinen Skalen ( < Ag:
Feinstruktur) auf die Grobstruktur mit einem Subskalenmodell (s. Abschn. 2.2.2)
modelliert wird. Die Parametrisierungen miissen so gewéhlt werden, dass die Ener-
giedissipation durch die kleinen Skalen korrekt beschrieben wird, damit es in diesem
Skalenbereich nicht zu einer Ansammlung von Energie kommt. Mit der Methode der
LES konnen im Gegensatz zur DNS auch stark turbulente Strémungen bei grofien
Reynoldszahlen simuliert werden. Aufgrund von Kolmogorovs Theorien iiber die lo-
kale Isotropie und Homogenitét der kleinen Skalen (KOLMOGOROV, 1941) besitzt die
hier verwendete Parametrisierung fiir unterschiedliche atmosphérische Zustinde uni-
verselle Giiltigkeit. Mit den heute zur Verfiigung stehenden Rechnerressourcen besteht
die Méoglichkeit, Simulationen mit sehr hoher rdumlicher und zeitlicher Auflésung
durchzufiithren und somit detaillierte Studien von turbulenten Prozessen in der at-
mosphérischen Grenzschicht zu betreiben. Simulationen mit derartiger Genauigkeit
haben allerdings, dhnlich zur DNS, einen hohen Rechenzeit- und Speicherbedarf.

2.2 Das parallelisierte Grobstruktursimulationsmodell
PALM

Zu Beginn wird das in PALM vorliegende Gleichungssystem zur Untersuchung at-
mosphérischer Bewegungsvorginge beschrieben. In Abschnitt 2.2.2 geht es um das
Subskalenmodell, mit dem die Feinstruktur behandelt wird. Im Anschluss daran wer-
den Modellgitter, numerische Verfahren (s. Abschn. 2.2.3) sowie Anfangs- und Rand-
bedingungen (s. Abschn. 2.2.4) beschrieben. Abschnitt 2.2.5 enthilt einen Uberblick
iiber die Methode der Parallelisierung.

18



2.2 Das parallelisierte Grobstruktursimulationsmodell PALM

2.2.1 Grundgleichungssystem zur Beschreibung atmospharischer
Bewegungsvorgange

Als Grundlage fiir die Beschreibung atmosphérischer Bewegungsvorginge dienen die
Bewegungsgleichungen

c‘)ui 3ul 1 ap 82ui 10 8uk
= —Up = — Eiik [ 0; m| =+ s5—5 2.5
ot~ Uk, kLt 90— g Y (&%'+3a@amg (25)
der erste Hauptsatz der Thermodynamik
00 00 020
- =— 2.6
ot~ " oy +”W92+Qh (26)
und die Kontinuitétsgleichung
op 0
et 2.7
o =~ (). 27)
Gleichung 2.8 beschreibt den Transport von weiteren Skalaren:
0s 0s 0%s
= 2 . 2.
5 = " ouy T om0 (28)

Das Gleichungssystem gilt fiir die Betrachtung einer trockenen Atmosphére (ETLING,
2008). Die Indizes i, j, k € {1,2,3} stehen jeweils fiir die drei Komponenten einer
Grofe. So beschreibt u; die drei Komponenten des Geschwindigkeitsfeldes und z; kar-
tesische Koordinaten. ¢ steht fiir die Zeit und 0 fiir den partiellen Differentialoperator.
Fiir den Coriolis-Parameter gilt f; = (0, 2Qcos(¢p), 2Qsin(¢)) mit der Winkelgeschwin-
digkeit der Erde 2 = 27/24h und der geographischen Breite ¢. p ist der Druck, p die
Dichte, g die Schwerebeschleunigung der Erde, 6 die potentielle Temperatur und s
ein Skalar. Das Skalar s kann z. B. fiir den Gesamtwassergehalt ¢ stehen, falls mit der
feuchten Version von PALM gerechnet wird (s. u.). vy, v, Vs sind die molekularen
Diffusionskoeffizienten fiir Impuls, Wéarme und Skalare, @, und ()5 sind die Quellen
und Senken der beiden letztgenannten Grofen. ;5 ist der sogenannte alternieren-
de Einheitstensor und d;; das Kronecker-Delta. Die hier aufgefiihrten prognostischen
Gleichungen 2.5 - 2.8 bilden die Grundlage fiir die Berechnungen der prognostischen
Variablen in PALM: Geschwindigkeitskomponenten u, v und w, potentielle Tempera-
tur 6, Gesamtwassergehalt ¢ und der subgridskaligen turbulenten kinetischen Energie
e (SGS TKE). Letztgenannte wird zur Modellierung der Feinstruktur benétigt und
anhand einer zusétzlichen prognostischen Gleichung berechnet (s. Abschn. 2.2.2).
Zum Satz der Grundgleichungen gehort ebenfalls die Zustandsgleichung fiir ideale
Gase:

p=pRyT. (2.9)

Ry, ist die universelle Gaskonstante fiir trockene Luft. Die potentielle Temperatur 6
in Gleichung 2.6 lésst sich wie folgt aus der aktuellen Temperatur 1" berechnen:

LPa\ o
1000 >
a) . (2.10)

p(2)

e(z)::sz><
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mit der spezifischen Wérmekapazitit bei konstantem Druck cp,.

Da die Simulationen in dieser Arbeit hauptsichlich mit der feuchten Version von
PALM gerechnet werden, sollen im Folgenden kurz die notwendigen Anderungen und
Erweiterungen beschrieben werden. Im feuchien Gleichungssystem wird anstelle der
potentiellen Temperatur die potentielle Fliissigwassertemperatur (SCHROTER, 2003)

L (6
h=60—— <T) a, (2.11)

Cp

(L: Verdunstungswirme) bzw. die virtuelle potentielle Temperatur 6, (SOMMERIA
und DEARDORFF, 1977) verwendet:

0y = 6 (14 0.61¢, — q). (2.12)

Die spezifische Feuchte ¢, steht fiir den Wasserdampf- und ¢ fiir den Fliissigwasser-
gehalt. Die Summe der beiden Groéfsen ergibt den Gesamtwassergehalt ¢g. Im Folgen-
den werden keine Phaseniibergdnge berticksichtigt, somit ist gqg = 0 und 6, = 6. Der
erste Hauptsatz der Thermodynamik wird bei Verwendung der feuchten Modellversi-
on mit der virtuellen potentiellen Temperatur beschrieben (Quellen und Senken der
Temperatur konnen aufgrund der Nichtbeachtung von Phaseniibergéingen vernachlés-
sigt werden):

v
—_— = vV .
ot or; " o2

. 2
o0y _ Ouby) 9% (213

Die prognostische Gleichung fiir die spezifische Feuchte lasst sich analog zum
ersten Hauptsatz schreiben:

8QV o a(uiQV) aQQV
ot ox; t 81:? '

(2.14)

Auch in den Bewegungsgleichungen (2.5) ist die potentielle Temperatur 6 durch die
virtuelle potentielle Temperatur zu ersetzen.

Das vorgestellte Gleichungssystem ist aufgrund der nichtlinearen Advektionsterme
in den meisten Fillen nur auf numerischem Wege losbar. Bei der Untersuchung von
kleinrdumigen Bewegungsvorgéingen, wie z. B. turbulente Fliisse in einer konvekti-
ven Grenzschicht, in der hauptséchlich Auftriebskrifte von Bedeutung sind, kann auf
die NSG eine Boussinesq-Approximation angewendet werden (ETLING, 2008). Diese
Art der Ndherung wird auch bei den Modellgleichungen angewandt. Hierbei wird ei-
ne Stromung als inkompressibel angenommen und Dichteunterschiede lediglich fiir
die Archimedischen Auftriebskréfte beriicksichtigt (ETLING, 2008). Die Nidherung er-
folgt durch eine Aufspaltung der thermodynamischen Gréfsen Druck p, Dichte p und
Temperatur 0, zusammenfassend dargestellt durch die allgemeine Gréfe ¢, in einen
Grundzustand g und eine Abweichung ¥* von diesem Grundzustand:

Y(x,y, 2, t) = Po(z) + ™ (x,y, 2, 1). (2.15)
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Es wird dabei vorausgesetzt, dass sich Druck, Temperatur und Dichte im Grundzu-
stand nur mit der Hoéhe &ndern (19 = 1o(z)). Lediglich fiir den Antrieb des Grund-
stromes sollen horizontale Druckunterschiede {iber die geostrophische Windbeziehung

1 9po

P Eizk [3 Uk, (2.16)

zugelassen werden. Weiterhin sollen fiir den Grundzustand die statische Grundglei-
chung und die Zustandsgleichung fiir ideale Gase gelten (ETLING, 2008):

Opo(2)
0z

= —gpo(z) und po = poRTp. (2.17)

Wird nun die Aufspaltung (2.15) zunéchst auf die mit p multiplizierten Bewegungs-
gleichungen (2.5) angewendet und die molekulare Diffusion gegeniiber den restlichen
Kriften vernachléssigt, so ergibt sich:

Po (1 + Zo) <({j;? + up gg;) = —Pro (1 + Z(}) EijkJjuk = po (1 + Zo) 9933
_Opo  Op*
(2.18)

All jene Terme, die den Quotienten p*/pg enthalten, werden unter der Voraussetzung
p*/po « 1 gegeniiber den anderen Termen als vernachlissigbar klein betrachtet. Ledig-
lich im Auftriebsterm sollen selbst kleinste Dichteunterschiede berticksichtigt werden,
um zu gewéhrleisten, dass infolge der horizontalen Dichteunterschiede Vertikalbewe-
gungen stattfinden konnen. Es ist schwierig die Dichteschwankungen p* zu messen.
Daher wird mittels logarithmischer Differentiation der Gasgleichung (2.9) und der
Aufspaltung (2.15) eine andere Form des Auftriebsterms beschrieben, welche statt
der Dichte die direkt zu bestimmende Temperatur enthélt (ETLING, 2008):

PP K 5 P v (2.19)
P0 Po To Po Ovo
70 <50 T~

Dabei wird die Annahme gemacht, dass Druckschwankungen gegeniiber Dichteschwan-
kungen vernachlassigbar klein sind (BLACKADAR, 1997). Unter Verwendung der sta-
tischen Grundgleichung (2.17) und der geostrophischen Windbeziehung (2.16) lauten
die Bewegungsgleichungen mit dem modifizierten Auftriebsterm:

Ou,; 0 0 1 dp* 0?u;

= —— (up wi) — €iji fiup — € U, + 90z — — — v .
ot 81%( k z) Z]/ij k i3k f3 ke T 903 QVO 2 3.7,‘@'_'_ axi

(2.20)

Dichteunterschiede in einer Stromung konnen somit iiber die Temperaturschwankun-
gen beriicksichtigt werden, wobei der Auftriebsterm nur in der Gleichung fiir die
Vertikalgeschwindigkeit auftaucht.

Die Kontinuitétsgleichung (2.7) wird ebenfalls Boussinesq-approximiert. Unter der
Voraussetzung, dass der Grundzustand pg zeitlich konstant, horizontal homogen und
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wie im Falle flacher Konvektion (< 3000m) als héhenkonstant anzunehmen ist, kann
die inkompressible Kontinuitédtsgleichung wie folgt geschrieben werden:

Ouy
(%k

Der Vorteil in der Betrachtung einer inkompressiblen Stromung liegt darin, dass
Schallwellen aus den Boussinesq-approximierten Gleichungen herausgefiltert werden.
Aufgrund dessen kann ein deutlich grékerer Zeitschritt fiir die Integration der Modell-
gleichungen gewahlt und folglich Rechenzeit eingespart werden. Die Erhaltungsglei-
chungen fiir die innere Energie (2.6) und fiir skalare Grofen (2.7) bleiben in diesem
Schritt unverdndert.

= 0. (2.21)

Im Weiteren wird das Boussinesq-approximierte Gleichungssystem einer ridumlichen
Filterung unterzogen, um nach der Methode der LES das Turbulenzspektrum in einen
aufgelosten und einen modellierten Bereich zu unterteilen (s. Abb. 2.2). Die Skalen
werden bei einer als Abschneide- oder Filterlinge Ap definierten Wellenldnge ge-
trennt. Dabei ist stets anzustreben, dass in den aufgeldsten Skalen der Grofiteil der
TKE enthalten ist.

Der gefilterte, aufgeloste Anteil 1)(z;) (Grobstruktur) einer GriRe 1 (z;) ergibt sich
aus dem Faltungsintegral

! !

D) = /D aa, F(a; — ) (x) (2.22)

iiber ein Strémungsgebiet D. Fiir die Filterfunktion F wird in PALM ein Top-Hat
Filter mit einer Filterweite gleich der Gitterweite verwendet, was hdufig auch als im-
plizite Filterung bezeichnet wird. Die Filterung erfolgt nach der Kontrollvolumenme-
thode (engl. volume-balance approach) von SCHUMANN (1975). Der aufgeldste Anteil

1 (x;) ergibt sich aus dem Integral iiber diskrete, nicht iiberlappende Gittervolumina:

_ 1 , /
Vit) = ———— V., t)dV 2.23
BVA) = oA [ e 0V, (2.23)
mit dem Volumen einer Gitterbox:
Ax Ax Ay Ay Az Az
=lz—- ="+ =2 e AV S 4 =2 a4+ =R 2.24
V=|x 2,$+2}x[y 2,y+2}x{z 2,z+2} (2.24)

Die Filteroperation (2.23) verhélt sich dabei wie ein Reynolds-Operator mit den Ei-
genschaften:

=0, b=0, o= s+¢¢. (2.25)
(

¢ stellt hier eine beliebige Grofe dar (STULL, 1988). Das hat den Vorteil, dass der
nichtlineare Advektionsterm nach der Filterung folgende Form annimmt:

U u; = (W +uy) (W + vy ) = Wt + uy u; - (2.26)

Der nicht aufgeléste Anteil ¢ (2;) (Feinstruktur), welcher den Effekt der Feinstruktur
auf die Grobstruktur enthilt, 14sst sich folgendermafen schreiben:

O (@) = P(xs) — V(). (2.27)
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Das Boussinesg-approximierte, gefilterte Gleichungssystem fiir eine feuchte Atmo-
sphére stellt sich ohne Beriicksichtigung der molekularen Diffusion wie folgt dar:

It; ) 0% L Op*  Omi

o = omr (Ur Ui) — €iji fiUe — i3k 3k, + ﬁ gdi3 — PR T (2.28)
% - _8‘; (w.8,) — ‘Zif, (2.29)
gzz o (2.30)
B @) - (2.31)

g’; = —aik (U s) — %‘;‘Z“ + Qs. (2.32)

Dabei sind 7y;, Hr und Wy die subskaligen turbulenten Fliisse von Impuls, fiithlba-
rem Wirmestrom und latentem Wérmestrom. Sie lassen sich gemdifs Gleichung 2.27
schreiben als:

Thi = ug u;/ = Uk U; — Uf U, (2.33)
Wi =1, ¢/ = UGy — Uy Gv- (2.35)

Die turbulenten Fluktuationen sind zwar aus dem modifizierten Gleichungssystem
2.28 - 2.32 herausgefiltert, es treten jedoch infolge der durchgefithrten Operationen
neue Unbekannte in den Gleichungen auf, sodass das Gleichungssystem nicht ge-
schlossen ist. Daher gilt es im Folgenden geeignete Formulierungen fiir die turbulenten
Fliisse 73, Hj, und W}, zu finden. Der Stérdruck p* wird in Abschnitt 2.2.3 behandelt.

2.2.2 Parametrisierung mit dem Subskalenmodell

Um das Gleichungssystem 2.28 - 2.32 zu schliefken, werden die subskaligen turbulenten
Fliisse (2.33) - (2.35) mit einem Subskalenmodell (SGS Modell) parametrisiert. Das
SGS Modell soll insbesondere dazu dienen, den Energietransfer von den aufgelésten zu
den unaufgelosten Skalen gemifs der Energiekaskade (s. Abschn. 2.1) zu gewéhrleisten
und somit die Dissipation von Energie durch die kleinen Skalen beriicksichtigen. Allein
durch die Dissipation kann in einem Energie erhaltenden LES-Code die TKE von den
aufgeldsten Skalen abgefiihrt werden, damit es nicht zu einer Ansammlung von TKE
im Bereich kleiner Skalen kommen kann. Ebenso muss die Dissipationsrate von der
Statistik der groken Skalen abhingen und auf Anderungen dieser reagieren kénnen.
Die Parametrisierung der unbekannten Grofen erfolgt durch einen Gradientansatz:

=K, , 2.
Thki <0xk + oz, ) (2.36)
00,
H, =K 2.
k b o, (2.37)
Jq
W, = —Kp——. 2.
k v (2.38)
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Mit diesem Gradientansatz kénnen die subskaligen turbulenten Fliisse in Anlehnung
an die molekulare Diffusion durch die Gradienten der bekannten mittleren Grofen
dargestellt werden (ETLING, 2008). Die Schwierigkeit besteht darin, geeignete For-
mulierungen fiir die turbulenten Diffusionskoeffizienten von Impuls K, und Wérme
Ky, aufzustellen. In PALM wird dazu ein Schliefungsansatz nach DEARDORFF (1980)
verwendet. Zur Bestimmung von Ky, und Ky, wird fiir die SGS TKE

1 " " 1 —_—
eine zusdtzliche prognostische Gleichung gerechnet:
a@ (9 . aﬂz q 8 " p”
= __ 7 e AT L = — €. 2.40
5 B (ug e) — Tk 02, + 90u3 v P {uk <e + P € ( )

Die turbulenten Fliisse der Turbulenzenergie u}; e und der Druckschwankung u; p” so-
wie die Dissipation €, welche im Folgenden noch eine grofse Rolle bei der Beschreibung
der Partikelbewegungen spielen wird (s. Abschn. 2.3), werden wie folgt parametrisiert:

3

A\ e2
= 1 74— ) — 241
€ <0 94 0.7 A) A ( )
" p// 86
u, le+— | =-2K,—. 2.42
F ( Po) Oxy, (2.42)

Die Mischungsweglinge A ist ein Maf fiir die Groke der subskaligen Turbulenzele-
mente. A muss kleiner oder gleich der mittleren Auflssung (A = (Az Ay Az)'/3) des
numerischen Gitters sein, da anhand des SGS Modells eben diese Skalen behandelt
werden sollen. Turbulenzelemente, die sich in einem bestimmten Abstand d zu einer
festen Oberfliche befinden, konnen nicht gréfer sein als dieser Abstand d. Zudem
muss beriicksichtigt werden, dass A bei stabiler Schichtung gegebenenfalls kleiner
ist als bei labiler Schichtung. Es ergibt sich daraus folgende Beschriankung fiir die
Mischungswegldnge:

min (A, 0.7d) fiir % <0
A= _ _ (2.43)
min (A, 0.7d,0.76 Ve (£%) ) fiir 9% > 0.
K, und Ky, berechnen sich schlieflich wie folgt:
Kyn =cmAvVe, (2.44)
2A

Fir die Smagorinsky-Konstante ¢y, wird ein Wert von 0.1 angenommen.

Im Bereich der LES existieren mittlerweile zahlreiche Schliefungsansitze. Sobald
allerdings die Auflésung des numerischen Gitters hoch genug ist und somit der Grofs-
teil der energietragenden Turbulenzelemente aufgelost wird, kdnnen relativ einfach
gestaltete SGS Modelle verwendet werden (FROHLICH, 2006).
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Abbildung 2.3: Schematische Darstellung des in PALM verwendeten numerischen
Gitters (Arakawa-C). Die skalaren Grofen sind im Zentrum eines Gittervolumens
definiert, die Geschwindigkeitskomponenten jeweils um eine halbe Gitterweite ver-
setzt dazu (nach SHENG et al., 1998).

2.2.3 Modellgitter und numerische Verfahren

Um die prognostischen Gleichungen 2.28 - 2.32 numerisch 16sen zu kdnnen, miissen
die Gleichungen rdumlich und zeitlich diskretisiert werden. Dies wird in PALM mit
finiten Differenzen erzielt. Dabei werden die Differentiale 0 durch Differenzen A ap-
proximiert. Die rdumliche Diskretisierung wird in PALM auf einem versetzten Gitter
(engl. staggered grid) des Arakawa-C Typs realisiert (s. Abb. 2.3). Versetzt bedeutet,
dass die skalaren Variablen S (6, €, p*, K, K},) im Zentrum eines Gittervolumens be-
rechnet werden, wihrend die Geschwindigkeitskomponenten u, v und w vom Zentrum
ausgehend um eine halbe Gitterweite in z-, y- oder z-Richtung versetzt definiert sind.
Die Indizes i, j und k stehen fiir die Gitterpunkte in z-, y- und z-Richtung. Mit der
versetzten Anordnung des Gitters konnen die Divergenzen des Geschwindigkeitsfeldes
ohne zusétzliche Mittelungsoperation auf den Gittermittelpunkt zentriert werden und
somit die effektive Auflésung um einen Faktor zwei erhoht werden (PIELKE, 2002).
Dies ist insbesondere bei der Bestimmung des Stordruckfeldes zur Beseitigung der Di-
vergenzen von Vorteil. Das Gitter ist in jeder Raumrichtung in dquidistante Teilstiicke
unterteilt. Es besteht jedoch die Mdglichkeit zur Verringerung des Rechenaufwandes
das Gitter in z-Richtung ab einer bestimmten Hoéhe zu strecken. In Verbindung mit
dem Partikelmodell kann diese Option allerdings bislang noch nicht genutzt werden.

Die Advektionsterme werden standardméfig mit dem Advektionsverfahren zwei-
ter Ordnung von PIASCEK und WILLIAMS (1970) (Form C3) diskretisiert. Da die-
ses Verfahren fiir in Flussform formulierte Advektionsterme hergeleitet wurde, kann
es nur bei Inkompressibilitit der Stromung (Divergenzireiheit) eingesetzt werden
(PIACSEK und WILLIAMS, 1970):

(@ -V = V- (dy) - YU : (2.46)
Flussform = 0, Divergenzfreiheit

1 ist hier eine beliebige advehierte Grofe.
Bei zentrierten Differenzen, wie bei Piacsek-Williams, konnen sich in der Nihe
grofer Gradienten numerische Schwingungen mit einer Wellenldnge von zwei Gitter-
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weiten in dem Feld einer Grofse ausbilden, die auch als 2Ax-Instabilitdten bezeichnet
werden. Da das Auftreten dieser numerischen Instabilitdten im Feld der subskali-
gen TKE in Bodennédhe zu unrealistisch hohen Partikelgeschwindigkeiten in dem mit
PALM gekoppelten Lagrangeschen Partikelmodell fithren wiirde, wird bei eingeschal-
tetem Partikelmodell die Advektion der SGS TKE mit dem diffusiveren Upstream-
Verfahren approximiert (STEINFELD, 2009).

Die zeitliche Diskretisierung erfolgt in PALM standardméfig mit dem Runge-
Kutta-Verfahren 3. Ordnung (DURRAN, 1999). Mit diesem Verfahren wird zur zeitli-
chen Integration einer Grofe ein gewichtetes Mittel von Tendenzen berechnet, welche
an verschiedenen Zwischenschritten innerhalb eines Zeitschrittes At bestimmt werden
(FROHLICH, 2006). Auf diese Weise kann mit dem Runge-Kutta-Verfahren ein hoher
Approximationsgrad erreicht werden. Um die numerische Stabilitéit des Verfahrens zu
gewihrleisten, muss At nach oben begrenzt werden. Fiir jeden Zeitschritt ergibt sich
ein maximal moglicher Wert:

At = fay min(Atcrpr, Atpig). (2.47)

fas €10, 1] in Gleichung 2.47 beschreibt einen vom verwendeten Zeitschrittverfahren
abhéngigen Sicherheitsfaktor. At wird zum einen durch das CFL-Kriterium (Courant-
Friedrichs-Lewy) und zum anderen durch das Diffusionskriterium beschrénkt. Das
CFL-Kriterium (COURANT et al., 1928) oder Advektionskriterium besagt, dass eine
Grofe wihrend eines Zeitschrittes nicht iiber mehr als eine Gitterweite advehiert
werden darf:

Atcpr, < min <Axi > . (2.48)

uz max

Mit dem Diffusionskriterium (ROACHE, 1985) wird sichergestellt, dass auch die Dif-
fusion einer Grofse wihrend eines Zeitschrittes nicht iiber eine Gitterweite hinaus
stattfinden kann:
2
Atpig < min <HW(AKZK}I>> : (2.49)
Fiir das Runge-Kutta-Verfahren wird aufgrund seiner hohen numerischen Stabilitét
in PALM standardméifig ein Sicherheitsfaktor von 0.9 verwendet.

Die Divergenzfreiheit wird in PALM mithilfe eines Stordruckfeldes erzielt. Der Stor-
druck p* ist in den Boussinesg-approximierten Bewegungsgleichungen (2.28) nur noch
ein rein dynamischer Druck und somit nicht mehr iiber die Gasgleichung (2.9) mit dem
ersten Hauptsatz (2.29) gekoppelt. Druckschwankungen werden also nur noch durch
die Divergenz des Geschwindigkeitsfeldes hervorgerufen. Aufgrund dessen kann der
Term —p, 18351.1? in Gleichung 2.28 als Korrekturterm betrachtet werden, mit dem das
Geschwindigkeitsfeld divergenzfrei gemacht werden kann (FROHLICH, 2006). Dies ge-
schieht mit der sogenannten Préadiktor-Korrektor-Methode (PATRINOS und KISTLER,
1977). Anhand von Gleichung 2.28 wird zunéchst ohne den Druckterm ein vorldufiges,
noch divergenzbehaftetes Geschwindigkeitsfeld ﬂftﬁj prognostiziert. Das korrigierte
Geschwindigkeitsfeld setzt sich aus dem vorlaufigen Geschwindigkeitsfeld und dem
Stordruckfeld zusammen:

At Op*
4+ AL _ —t+AL
u; = Uy on — % o5, (2.50)
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Das korrigierte Geschwindigkeitsfeld soll divergenzfrei sein:

—t
9 trar_ O (ut+At _ Atdp ) Lo. (2.51)

axi 7 61131 i,vorl 00 axl

Daraus ergibt sich folgende Formulierung fiir das Stordruckfeld:

" po (%ftﬂ 559

Zur Lésung dieser sogenannten Poisson-Gleichung stehen verschiedene Verfahren zur
Verfiigung: Multigrid-, SOR-Verfahren (successive over relaxation) und FFT (Fast-
Fourier-Transformation). Bei der fiir zyklische Randbedingungen eingesetzten FFT-
Methode nach SCHUMANN und SWEET (1988) wird die Poisson-Gleichung in beiden
horizontalen Richtungen fouriertransformiert und die daraus resultierende tridiago-
nale Matrix fiir den transformierten Stérdruck gelost, der im Anschluss daran wieder
zuriicktransformiert wird. Durch Einsetzen des sich ergebenden Stordruckfeldes in die
Bewegungsgleichungen (2.28) resultiert ein divergenzfreies Geschwindigkeitsfeld.

Fiir die in dieser Arbeit durchgefithrten Footprintsimulationen wird eine nahezu
stationdre Grenzschicht betrachtet (s. Abschn. 4.2.2), bei der sich z. B. die Profile
von Temperatur und Feuchte sowie von fithlbarer und latenter Warme nur quantita-
tiv &ndern diirfen. Zusétzlich soll auch die Grenzschichthéhe mit der Zeit konstant
bleiben. Um bei vorhandenem Wérmestrom dem Grenzschichtwachstum entgegen zu
wirken, wird ein grofsrdumiges Absinken simuliert. Das Absinken wird mittels eines
zusdtzlichen Terms in den prognostischen Gleichungen fiir Temperatur (2.29) und
Feuchte (2.31) realisiert (nach KHAIROUTDINOV und KOGAN, 1999):

9, 0 ,_ . OH a0,

at = _aixk (Uk 9\;) - 78(17]{: - ’LUS(Z)E7 (253)
Zusatzterm

o9, _ _ 0 ooy Wk 0%

rl iy (uk q,) . ws(2) % (2.54)
Zusatzterm

Die Absinkgeschwindigkeit ws(z) wird fiir jede Hohe z iiber lineare Funktionen be-
schrieben, die fiir jedes der gewihlten Hohenintervalle vorgegeben werden kénnen.

2.2.4 Rand- und Anfangsbedingungen

Um die prognostischen Gleichungen eindeutig l6sen zu kdnnen, miissen neben den
oben beschriebenen numerischen Verfahren auch geeignete Anfangs- und Randbedin-
gungen gesetzt werden.

Fiir die lateralen Rénder eines Modellgebietes werden standardméfbig zyklische
Randbedingungen verwendet. Das bedeutet, dass die aus dem Modellgebiet heraus-
stromenden Informationen einer beliebigen Variable v auf der gegeniiberliegenden
Seite wieder in das Modellgebiet hineinstromen (1(-1) = ¥ (n) und ¥ (n+1) = (0)).
Mit diesen Randbedingungen wird das Modellgebiet periodisch fortgesetzt.
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An der Obergrenze des Modellgebietes werden fiir die Geschwindigkeitskomponen-
ten W, v und w sowie fiir den Stoérdruck p* Dirichlet-Randbedingungen vorgegeben.
Hierbei wird der jeweiligen Gréfse ein direkter Wert zugeschrieben:

U(Z, Y, Z0berrand) = Usg,
U(2, Y, ZOberrand) = Vg,
W(x, Y, Zoberrand) = 0,
P*(2,Y, ZOberrand) = 0.

Fir die subskalige turbulente kinetische Energie e sowie fiir die virtuelle potenti-
elle Temperatur 6, und die spezifische Feuchte @, zusammengefasst mit ¢, werden
Neumann-Randbedingungen gesetzt (¢(x, ¥, Z2oberrand) = (T, ¥, ZOberrand — AZ2)), Wo-
bei der Wert des Temperatur- und des Feuchtegradienten mit der Zeit konstant bleibt.

Der untere Modellrand, welcher den Erdboden reprisentieren soll, befindet sich
beim nullten Gitterpunkt des w-Levels. Dieser feste Rand kann von einer Strémung
nicht durchdrungen werden. Daher muss dort die Vertikalgeschwindigkeit w ver-
schwinden, was mit der Dirichlet-Randbedingung w(z,y, z = 0) = 0 realisiert wird.
Um zu gewéhrleisten, dass auch nach der Anwendung des Drucklosers die Verti-
kalgeschwindigkeit am Boden gleich null ist, wird fiir den Stordruck die Neumann-
Randbedingung p*(z, v, —%) = p*(x,y, —&—%) verwendet sodass dp*/0z = 0 ist. Fiir
die horizontalen Geschwindigkeitskomponenten @ und v werden Dirichlet-Randbe-
dingungen vorgegeben, sodass die Haftreibungsbedingung w = v = 0 erfiillt ist. Auf-
grund des versetzten Gitters, auf dem w und v nicht direkt bei z = 0 sondern bei
z= —% (k=0)und z = —i—% (k = 1) definiert sind, wird die Haftreibungsbedingung
mithilfe von Spiegelungsrandbedingungen realisiert;:

Az Az
ﬂ(%’,y,—T) = —ﬂ(%’ayﬂ‘?)» (2.55)
_ Az _ Az
U(ﬂf7y7 _7) = _U(Iay)'i_T)' (256)

Fiir e, f, und g, gelten Neumann-Randbedingungen (¢(z, y, —%) = ¢(x,y, —1—%)).

Vom Erdboden bis zum ersten Gitterlevel der Horizontalgeschwindigkeitskompo-
nenten (z = %) werden in PALM Prandtl-Schicht Beziehungen angenommen. Die bo-
dennahen vertikalen turbulenten Fliisse werden nach der Monin-Obukhovschen Ahn-
lichkeitstheorie (MONIN und OBUKHOV, 1954) berechnet. In den hier durchgefiihrten
Simulationen werden die vertikalen fiihlbaren und latenten Wérmefliisse w’6), und
m am Erdboden vorgegeben, sodass diese nicht iiber die Prandtl-Schicht Bezie-
hungen bestimmt werden miissen. Die vertikalen Impulsfliisse lassen sich mit der
Beziehung

Ti3 = —u> mit i = 1,2 (2.57)

bestimmen, wobei 7;3 fiir zwei Komponenten des Schubspannungstensors 7ij (i,j =
1,2,3) steht. Die Schubspannungsgeschwindigkeit u, ergibt sich durch Integration der
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Dyer-Businger-Profilfunktionen fiir stabile und labile Schichtung (DYER, 1974) zu:

U2 (zp) +02(2p) RiE S
1n<il>+5Rif(sz;ZO) fiir Rif > 0
= ) T (2.58)
u?(zp)+v2(zp) fiir Rif < 0.

zp (1+a)2(1+a?)
In <%> In <W> +2(arctan(a)—arctan(b))

k ist die Karmannsche Konstante mit einem Wert von 0.4, zg ist die Rauigkeitslénge
und z, die Héhe der Prandtl-Schicht (bei z = £2). Fiir a und b gilt:

1/4
a = (1 —16Rif)/4, bz(l—l&ﬁf) : (2.59)

mit der Richardson-Flusszahl

ZpK g 0. + 0.61 0(2p) Gx

-
S N R

(2.60)

Die charakteristische Temperatur év* und die charakteristische Feuchte ¢, lassen sich
im Falle bereits vorgegebener vertikaler Warmefliisse wie folgt berechnen:

~ 10!

L (2.61)
U
v

G = 2% (2.62)
U

Die Footprintmodellierung wird fiir eine quasi-stationdre Grenzschicht durchge-
fiithrt. Eine Bedingung dafiir ist, dass sich die Strémung im geostrophischen Gleichge-
wicht befindet. Um Rechenzeit zu sparen kann dieser Zustand mit einem ,,1D-Vorlauf*
eingestellt werden. Dazu wird eine eindimensionale Version der Modellgleichungen bei
festgehaltenen Temperatur- und Feuchteprofilen geltst, bis sich die Geschwindigkeits-
komponenten im geostrophischen Gleichgewicht befinden. Das daraus resultierende
Geschwindigkeitsprofil wird dann an die dreidimensionale Simulation iibergeben.

Zu Beginn der Simulation erfolgt die Vorgabe der Variablen horizontal homogen.
Damit sich daraus eine turbulente Strémung entwickelt, kann die Turbulenz durch
das Aufpréigen kleiner zufilliger Storungen getriggert werden. Dies wird in PALM mit
einem Zufallsgenerator realisiert, mit dem in den ersten Zeitschritten der Simulation
normalverteilte Zufallszahlen aus dem Intervall [0, 1] zu den Geschwindigkeitsfeldern
multipliziert werden. Die Stérungen werden so lange aufgepriigt, bis die aufgeldste
TKE einen vorgegebenen Mindestwert iiberschreitet.

Fiir die Verlagerung von Partikeln werden in den horizontalen Richtungen zyklische
Randbedingungen angenommen. An der Obergrenze des Modells werden die Partikel
absorbiert und am unteren Modellrand reflektiert.

2.2.5 Parallelisierung

Mit den heute zur Verfiigung stehenden Grofirechnern besteht die Moglichkeit, das
LES Modell auch im parallelen Modus zu betreiben. Dadurch kann die Bearbeitungs-
zeit erheblich reduziert werden, was wiederum das Rechnen von Simulationen mit
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grofseren Modellgebieten und einer héheren Auflésung erméglicht. Daraus resultiert
eine Erweiterung des aufgeldsten Skalenbereiches der Turbulenzelemente. So kénnen
auch bisher ungeklirte Phénomene in der Grenzschicht anhand von Simulationen un-
tersucht werden. Die Parallelisierung des Modellcodes wird durch eine uniforme, zwei-
dimensionale, horizontale Gebietszerlegung realisiert. Jedes Prozessorelement (PE)
rechnet dann die prognostischen Gleichungen fiir das ihm zugeordnete dreidimen-
sionale Teilgebiet. Wahrend der Simulation werden nach jedem Zeitschritt die Feld-
informationen von den Réndern jedes Teilgebietes an die jeweils umliegenden PEs
gesendet und auf sogenannten Geisterrdndern gespeichert. Auf den Geisterrdndern
werden keine prognostischen Gleichungen geldst. Sie dienen lediglich dem Zweck, je-
des Teilgebiet in den horizontalen Richtungen um einen Gitterpunkt zu erweitern, um
die diskretisierten Gleichungen auch an den Randpunkten der Teilgebiete berechnen
zu konnen. Die Kommunikation zwischen den einzelnen PEs erfolgt mit der Software
MPI (Message Passing Interface). Eine detaillierte Beschreibung der Parallelisierung
des Modells findet sich in RAASCH und SCHROTER (2001). Gerechnet werden die
teils rechenintensiven Simulationen auf den Grofirechnern des HLRN (Norddeutscher
Verbund zur Férderung des Hoch- und Hdochstleistungsrechnens) am Konrad-Zuse-
Zentrum fiir Informationstechnik Berlin (ZIB) und am Regionalen Rechenzentrum
fiir Niedersachsen (RRZN) der Leibniz Universitiat Hannover. Zur Verfiigung stehen
momentan Maschinen des Typs SGI Altix.

2.3 Das in PALM eingebettete Lagrangesche
stochastische Modell

PALM verfiigt iiber ein Lagrangesches stochastisches Partikelmodell, mit dem die Ver-
lagerung von Partikeln simultan (,online“) mit den Daten der LES angetrieben wird.
Zur Berechnung der Partikelgeschwindigkeiten werden hochaufgel6ste dreidimensio-
nale Informationen iiber die Windgeschwindigkeit und verschiedene turbulente Gro-
$en wie die Dissipation und die subskalige turbulente kinetische Energie beno6tigt. Im
Gegensatz zu den ,offline* gekoppelten Modellen (WEIL et al., 2004; CAI et al., 2006),
bei denen die Partikelverlagerung im Anschluss an die LES anhand gespeicherter Da-
ten berechnet wird, ist bei der jonline“-Kopplung die Speicherung von raumlich und
zeitlich hochaufgeldsten dreidimensionalen Feldern nicht mehr erforderlich. Es kénnen
somit Simulationen mit einem gréfseren Modellgebiet und héherer Auflésung gerech-
net werden als mit den ,,offline“ gekoppelten Modellen, mit denen aufgrund des hohen
Speicherbedarfs und der zeitintensiven Ausgabe- und Einlesevorginge keine grofien
Simulationen durchgefiihrt werden kénnen.

Mit dem in PALM eingebetteten Lagrangeschen Partikelmodell werden die Partikel
direkt im Strémungsfeld der LES freigesetzt und deren Trajektorien berechnet. Die
Position X7, eines Partikels zum Zeitpunkt ¢ 4+ d¢ wird bestimmt durch:

X, (Xoi,t + dt) =Xy, (Xoi,t) + VLi(Xoi,t)dt. (263)

Der Index i steht fiir die drei Raumrichtungen. X, beschreibt die Quellkoordinaten
eines Partikels und V1,, die Komponenten der Partikelgeschwindigkeit. Nach LAMB
(1978), der als Erster ein LS Modell mittels LES-Daten (von DEARDORFF, 1974)
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angetrieben hat, kann die Lagrangesche Geschwindigkeit eines Partikels V1,; analog
zum LES-Konzept der Skalentrennung (s. Abschn. 2.2.1) in einen aufgeldsten (engl.
resolved) und einen subskaligen Anteil aufgespalten werden:

Vi, = Vi, + Vi, (2.64)

Der aufgeloste Anteil der Partikelgeschwindigkeit lasst sich aus dem LES-Feld der
aufgelosten Geschwindigkeit berechnen. Die subskaligen Fluktuationen in der Par-
tikelgeschwindigkeit werden zu einem Anteil durch die in der LES berechnete SGS
TKE und zu einem Anteil mithilfe eines stochastischen Prozesses bestimmt. Wie in
verschiedenen Studien gezeigt wurde, ist die Beriicksichtigung der subskaligen Par-
tikelgeschwindigkeiten vor allem in Bodenndhe unerldsslich, also in dem Bereich, wo
die Messungen von turbulenten Fliissen stattfinden. So konnten z. B. WEIL et al.
(2004) und STEINFELD ef al. (2008) erst unter Einbeziehung der subskaligen An-
teile gute Ubereinstimmungen mit den Konvektionstank-Experimenten von WILLIS
und DEARDORFF (1976) erzielen. Auch GOPALAKRISHNAN und AVISSAR (2000), die
in ihrem mit LES-Daten angetriebenen LS Modell die subskaligen Geschwindigkeits-
fluktuationen nicht beriicksichtigt hatten, kamen anhand von Vergleichssimulationen
mit unterschiedlichen Auflésungen des LES-Gitters zu dem Schluss, dass die Ver-
nachléssigung der subskaligen Fluktuationen nur in Bodennihe zu Abweichungen im
prognostizierten Konzentrationsfeld fiihrt. In diesem Bereich machen die subskaligen
Turbulenzelemente einen Grofsteil der gesamten turbulenten kinetischen Energie aus.
Demnach ist dort auch der Einfluss der subskaligen Turbulenz auf die Partikelge-
schwindigkeit nicht zu vernachlissigen. Bei der Footprintbestimmung fiir bodennahe
Messsensoren mithilfe eines Lagrangeschen Ansatzes ist es daher ratsam, auch die sub-
skaligen Partikelgeschwindigkeiten iiber einen geeigneten Ansatz zu beriicksichtigen.
Ohne die subskaligen Geschwindigkeitsfluktuationen kénnen sich die in Bodennéhe
freigesetzten Partikel nur schlecht vom Boden entfernen, wodurch es dort zu einer
iibermifiigen Ansammlung von Partikeln kommt. Die Theorie zur Berechnung der
subskaligen Partikelgeschwindigkeiten V;;, mit einem Lagrangeschen stochastischen
Modell soll im Folgenden erldutert werden. Detailliertere Informationen zu dem hier
verwendeten Ansatz sind in der Verdffentlichung von WEIL et al. (2004) zu finden.

Das in PALM eingebettete Lagrangesche stochastische Modell basiert auf dem Mo-
dell von WEIL et al. (2004), welches auf einer Anpassung des von THOMSON (1987)
hergeleiteten Modells an die Gitterbox-Skala beruht. Aus dem rein stochastischen
Modell von THOMSON (1987), bei dem die Partikelgeschwindigkeiten anhand einer
angenommenen Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion (engl. probability density function
- PDF) fiir die Eulerschen Geschwindigkeiten bestimmt und somit génzlich parame-
trisiert werden, ergibt sich durch die Anpassung an die Gitterbox-Skala ein Modell,
in dem nur noch die subskaligen Anteile der Partikelgeschwindigkeit parametrisiert
werden. Somit beschrankt sich auch das Nicht-Eindeutigkeitsproblem auf die subska-
ligen Anteile der Partikelgeschwindigkeit, da die aufgelosten Anteile abgesehen von
numerischen Fehlern eindeutig aus den in der LES berechneten aufgeldsten Geschwin-
digkeitsfeldern bestimmt werden (WEIL et al., 2004).

Nach THOMSON (1987) wird das Inkrement der Partikelgeschwindigkeit V7, im Fall
instationdrer und inhomogener Turbulenz anhand folgender stochastischer Differen-
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tialgleichung beschrieben:

dWi,, = a;dt + /Cy < e >d¢;. (2.65)

Der zweite Term auf der rechten Seite beschreibt durch einen stochastischen Pro-
zess den zufilligen Anteil der Partikelbeschleunigung und damit die Diffusion eines
Partikels. d&; stellt einen dreidimensionalen gaufiverteilten Zufallsprozess dar, wobei
die Komponenten dieser Grofe sowohl untereinander als auch zeitlich nicht korre-
liert sind. < € > ist die Ensemble-gemittelte Dissipation. Die Konstante Cy kann
nach THOMSON (1987) einen Wert von 4+2 annehmen. In PALM wird ein Wert von
3 verwendet. Die Wahl des stochastischen Terms ist in dieser Form konsistent mit
der Lagrangeschen Strukturfunktion im Inertialbereich (MONIN und YAGLOM, 1975):
dVi, dVi,, = 8;jCo < € > dt mit dem Kronecker-Symbol §;;. Sowohl (Cy < € >)%/2
als auch die Funktionen a;, die als eine Driftgeschwindigkeit verstanden werden kon-
nen und auf deterministische Weise erhalten werden, miissen bei einem gaufsver-
teilten Zufallsprozess die Focker-Planck-Gleichung erfiillen (mit der Focker-Planck-
Gleichung wird die zeitliche Entwicklung der Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion fiir
die Geschwindigkeit eines Partikels unter Wirkung von Drift und Diffusion beschrie-
ben). Fiir die Funktionen a; stellte THOMSON (1987) fiir den Fall inhomogener gauft-
verteilter Turbulenz folgende Formulierung auf:

Cop <e€>

a; = 2 < A > (Vk — VEk) + P(pE). (2.66)

< A\ii > ist das Inverse des Ensemble-gemittelten Schubspannungstensors < 7;; >.
Vi und Vg, sind die i-ten Komponenten der totalen und der Ensemble-gemittelten
Eulerschen Geschwindigkeiten. P(pg) ist eine Funktion der Wahrscheinlichkeitsdich-
tefunktion pg fiir die Eulerschen Geschwindigkeiten. Bei einer gut durchmischten Par-
tikelverteilung (,well-mixed* condition nach THOMSON (1987)) entspricht die PDF des
Partikelensembles der PDF der Eulerschen Geschwindigkeiten und somit kann P(pg)
mithilfe dieser beschrieben werden (z. B. RODEAN, 1996):

1o<7m;> OV, OVE,
P — _ 7 K3
®e) = 5 —om o VB ey,
1 o<ty > 0<Ty> OVg, _
1 0 <ty >
+ § </\lj > Txk (VYJ—VEJ) (Vk—VEk)

Um das Lagrangesche stochastische Modell von THOMSON (1987) auf die Gitterbox-
Skala zu iiberfithren, machten WEIL et al. (2004) folgende Annahmen:

1. Die Ensemble-gemittelte Geschwindigkeit Vg, entspricht auf der Gitterbox-
Skala der aufgelosten Geschwindigkeit V.

2. Das Lagrangesche stochastische Modell beschreibt die zuféllige subskalige Ge-
schwindigkeitsfluktuation Vg, um V;,, sodass gilt: V; — V;, =V,
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3. Die subskaligen Geschwindigkeiten ergeben sich aus einer gauftférmigen Wahr-
scheinlichkeitsdichtefunktion, die von dem subskaligen Schubspannungstensor
7i; und dessen Inversem A;; abhéngt.

4. Die Ensemble-gemittelte Dissipation < € > entspricht auf der Gitterbox-Skala
der lokalen Dissipation.

Die erste Annahme fiihrt dazu, dass nur noch die subskaligen Anteile der Partikelge-
schwindigkeit als stochastischer Prozess beschrieben werden miissen, da der aufgeldste
Anteil der Partikelgeschwindigkeit V;, aus dem aufgelosten Geschwindigkeitsfeld der
LES berechnet wird. In den Funktionen a; steckt nach Anwendung der durch WEIL
et al. (2004) gemachten Annahmen zum einen der aufgeloste Anteil der Partikelge-
schwindigkeit und zum anderen der Teil der subskaligen Partikelgeschwindigkeit, der
sich aus der in der LES berechneten subskaligen turbulenten kinetischen Energie und
der Dissipation bestimmen lisst. Der andere Teil der subskaligen Partikelgeschwindig-
keit wird, wie bereits erwidhnt, durch einen gaufsverteilten Zufallsprozess beschrieben.
Die Funktion P(pg) (2.67) lasst sich mit den von WEIL et al. (2004) gemachten An-
nahmen und unter Riickgdngigmachung der Eulerschen Zerlegung vereinfachen zu:

19y  dV, 1, dmy

Plpe) = 2 oxy + dt + 2

(2.68)

Einsetzen von Gleichung 2.66 mit 2.68 und den aufgefilhrten Annahmen in die von
THOMSON (1987) hergeleitete stochastische Differentialgleichung (2.65) sowie Sub-
traktion von dV;, auf beiden Seiten der Gleichung liefert fiir das Inkrement von Vj;:

_fsCO6
2

1 (. dr o,
dvi, = Nig Ve it + (AU(;fvsj + ”) dt + /FfuCocdss.  (2.69)

8xl

In dem hier verwendeten Lagrangeschen stochastischen Modell nach WEIL et al. (2004)
wird also lediglich der subskalige Anteil der Partikelgeschwindigkeit Vi, anhand der
stochastischen Differentialgleichung ermittelt. Mit dem Faktor fy < 1 soll gewéhrleis-
tet werden, dass die modellierte subskalige Partikelgeschwindigkeit nicht grofer ist
als die totale Partikelgeschwindigkeit V7,,, die sich aus der stochastischen Differenti-
algleichung (2.69) vor Subtraktion von dV;, ergeben wiirde. Der Faktor fs wird aus
dem Verhéltnis von subskaliger TKE eg zu totaler TKE berechnet

_ les]
fs = Tl t el (2.70)

was laut WEIL et al. (2004) unter der Voraussetzung einer dhnlichen Form des Spek-
trums der Energiedichte fiir die aufgeldsten und subskaligen Partikelgeschwindigkeits-
komponenten, jedoch eines unterschiedlichen Gesamtenergiegehaltes, gerechtfertigt
ist. Die eckigen Klammern stellen ein horizontales Mittel {iber das LES Modellge-
biet dar. Je grofer also der Anteil der subskaligen TKE an der totalen TKE ist, wie
es z. B. in Bodenndhe der Fall ist, desto grofser ist auch der Anteil der subskaligen
Partikelgeschwindigkeit an der Totalen.
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Abbildung 2.4: Schematische Darstellung der Interpolation von aufgelésten Ge-
schwindigkeiten, Dissipation und subskaliger turbulenter kinetischer Energie (zu-
sammengefasst durch ¢) auf die momentane Partikelposition X7, innerhalb eines
Gittervolumens AzAyAz. Im ersten Schritt wird in der Horizontalen eine bilinea-
re Interpolation der Informationen an den jeweils vier umliegenden Gitterpunkten
durchgefiihrt. Im zweiten Schritt folgt eine lineare Interpolation in der Vertikalen
(nach STEINFELD, 2009).

Unter der Annahme lokaler Isotropie fiir subskalige Turbulenzelemente werden 7
und \;; diagonal, mit den Komponenten 28‘ bzw. 2—, sodass sich Gleichung 2.69
vereinfachen l4sst zu:

3£,CoeVs, 1 (1 des 2 e
av, = - 3fsCoeVsi g, 1 ( sy, + e)dt+\/fscoedfz (2.71)

4 e 2 \eg dt 30

Dies ist die endgiiltige Form der stochastischen Differentialgleichung, mit der in dem
in PALM eingebetteten Lagrangeschen stochastischen Modell die subskaligen Parti-
kelgeschwindigkeiten zum Zeitpunkt ¢ berechnet werden:

VSz‘ (t) = VSZ (t - 1) + stl (2'72)

Die zur Berechnung der Partikelgeschwindigkeiten benétigten Grofen (e, eg, gi_i,
Vi,), zusammengefasst mit 1, werden stets auf die jeweilige momentane Partikelpo-
sition Xt,, interpoliert (s. Abb 2.4). Dazu wird zunéchst in den beiden Gitterebenen
ober- und unterhalb des Partikels fiir die horizontale Partikelposition eine bilineare
Interpolation von 1t der jeweils vier umliegenden Gitterpunkte durchgefiihrt. An-
schliefend werden die horizontal interpolierten Werte ¥gpen und ¥ynten linear auf die
vertikale Partikelposition interpoliert, sodass sich der Wert v¢x; an der momentanen
Partikelposition ergibt. Die hier verwendete Interpolationsmetflode funktioniert nur
bei Verwendung eines dquidistanten LIES-Gitters. Eine Streckung des Gitters in der
Vertikalen zur Einsparung von Rechenzeit ist daher bei gleichzeitiger Verwendung des
Lagrangeschen Partikelmodells nicht méglich. Ebenfalls zu beachten ist, dass auch in-
nerhalb der Prandtl-Schicht (zwischen unterem Modellrand und erstem Gitterpunkt)
linear interpoliert wird und damit kein logarithmischer Verlauf der Windgeschwin-
digkeit in die Berechnung der Partikelgeschwindigkeit in Bodennéhe eingeht. Eine
ausfiihrliche Beschreibung des Interpolationsverfahrens ist in STEINFELD (2009) zu
finden.
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Analog zur Methode der LES wird das Zeitdifferential d¢ (s. Glg. 2.71) durch Dif-
ferenzen approximiert, woraus sich der diskretisierte Partikelzeitschritt Aty ergibt
(Lagrangescher Zeitschritt). Dieser darf nicht grofer sein als der LES-Zeitschritt At,
damit sich ein Partikel wihrend eines Partikelzeitschrittes nicht {iber mehr als einen
LES-Zeitschritt hinaus verlagern kann. Fur Aty, gilt (WEIL et al., 2004):

Atr, = min(At, 0.025 11, Atg). (2.73)

11, steht fiir die Lagrangesche Zeitskala

4 e

T = =
L™ 3 .00’

(2.74)

die ein Maf fiir die ,Erinnerung eines Systems darstellt”. 11, gibt an, wie lange die
Geschwindigkeit zum Zeitpunkt ¢ — Atg, noch einen Einfluss auf die Partikelbewegung
zum Zeitpunkt ¢ hat. Das heifst, iiber welche Zeitspanne 77, eine Korrelation zwischen
den Partikelgeschwindigkeiten besteht. Da in die Berechnung der subskaligen Parti-
kelgeschwindigkeit (s. Glg. 2.71 und 2.72) die subskalige Partikelgeschwindigkeit des
vorherigen Zeitschrittes miteingeht, muss der Lagrangesche Zeitschritt mittels La-
grangescher Zeitskala beschrinkt werden. Bei einem zu grofen Partikelzeitschritt wé-
re die Korrelation der beiden Geschwindigkeiten nicht gewihrleistet. Atg beschreibt
die Zeit, welche noch zum Erreichen des LES-Zeitschrittes benotigt wird. Die Par-
tikel werden in Abhéngigkeit der hier genannten Faktoren iiber einen oder mehrere
Partikelzeitschritte verlagert, bis sie den LES-Zeitschritt erreichen. Dabei kann sich
die Anzahl der in einem LES-Zeitschritt gerechneten Partikelzeitschritte von Partikel
zu Partikel unterscheiden.

2.4 Auswerteprogramm zur Berechnung von Footprints
aus den Partikeldaten der LES

Im Rahmen dieser Arbeit wurde ein vorhandenes Footprintauswerteprogramm (FAP)
an die gegebene Aufgabenstellung der Footprintbestimmung iiber einer real-hetero-
genen Landoberfliche angepasst. Um die in diesem Fall entstehenden Partikeldaten-
mengen von mehreren TByte in angemessener Zeit (Grofenordnung 10min) auswerten
zu kénnen, wurde der Code des FAP parallelisiert. Damit besteht nun die Méglichkeit
die Footprintauswertung mithilfe von Massiv-Parallelrechnern durchzufiihren. Die Be-
arbeitungszeit kann so etwa um den Faktor der verwendeten PEs verringert werden
(bei einer Partikeldatenmenge von 5TByte und der Verwendung von 400 PEs redu-
ziert sich die Bearbeitungszeit von 4 000min auf etwa 10min). Die fiir den Austausch
der Footprintfelder zwischen den einzelnen PEs bendtigte Zeit ist dabei vernachlés-
sighar klein gegeniiber der zur reinen Datenauswertung bendtigten Zeit. Fiir das FAP
werden ebensoviele PEs eingesetzt wie in der zugehorigen LES.

Jedes PE wertet gemifs den im Folgenden beschriebenen Gleichungen (2.75 - 2.87)
die Partikeldaten jeweils einer Datei aus. Eine Datei enthélt Informationen iiber die
in einem Teilgebiet der LES registrierten Partikelkontakte mit dem gew&hlten Mess-

niveau z,. Zur Footprintberechnung werden folgende Informationen aus der LES
benétigt (s. dazu Abb. 2.5):
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Abbildung 2.5: Skizze zur Veranschaulichung der Footprintberechnung. Links: Zu
den in der LES gespeicherten Partikeldaten, die fiir die Footprintberechnung be-
notigt werden, gehoren das Messniveau z,,, der Kreuzungspunkt (zk,yx) zwischen
einem in der Quellhdhe z, freigesetzten Partikel und dem Messniveau z,, sowie
die Distanz (D,,D,) zwischen Quell- und Messort. Rechts: Das Auswertegitter ist
in der Quellhéhe z, definiert. Die Sensorposition (zs,ys) kann innerhalb des Aus-
wertegitters beliebig gewdhlt werden. Ausgehend von dieser Position wird in der
Entfernung (D,,D,) fiir den Punkt (Zuom,Ynom) der Beitrag des von diesem Punkt
stammenden Quellelementes (Partikels) zum gemessenen Signal berechnet.

e Messniveau z,,,

e x- und y-Koordinate des Kreuzungspunktes (zx,yx) einer Partikeltrajektorie
mit dem betrachteten Messniveau z,, in m,

e horizontale Distanz (D,,D,) zwischen Partikelquellort und Kreuzungspunkt

(‘TKvyK) il’l m,

e Vertikalgeschwindigkeit (wg) des Partikels beim Kreuzen des Messniveaus.

Die Distanz eines verlagerten Partikels zu seinem Quellort wird zu jedem Partikel-
zeitschritt aktualisiert und bei Durchkreuzen eines Messniveaus als Distanz (D,,D,)
zwischen Quell- und Messort abgespeichert.

In dem FAP wird ein zweidimensionales horizontales Auswertegitter (x,y) definiert,
auf dem der Footprint fiir die Sensorposition (xs,ys) berechnet wird. Die einzelnen
Flachen im Auswertegitter geben die absoluten Beitrige der aus der jeweiligen Fla-
che stammenden Quellelemente (Quellhéhe: z,) zu dem am Sensor gemessenen Signal
wieder. Das Auswertegitter kann sich sowohl in der Gitterweite (Ax,, Ay,) als auch
in der horizontalen Erstreckung von dem LES-Gitter unterscheiden, da in den gespei-
cherten Partikeldaten keine Informationen beziiglich dieser Parameter aus der LES
enthalten sind. Dem Sensor kann innerhalb des Auswertegitters eine beliebige Po-
sition (zg,ys) zugewiesen werden. Ausgehend von dieser Position wird der Quellort
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des den Sensor kreuzenden Partikels anhand der Distanz (D,,D,) ermittelt und der
Beitrag dieser Quelle zum gemessenen Signal berechnet. D, und D, werden dazu in
Indizes des Auswertegitters umgerechnet.

Bei der Footprintberechnung muss unterschieden werden, ob die Footprints fiir einen
Sensor in homogenem oder heterogenem Geldnde bestimmt werden sollen. Im Falle
eines homogenen Untergrundes tragen alle Partikel, die an einer beliebigen Stelle das
Messniveau z, durchkreuzen, zum Footprint fiir diese Messhohe bei (s. Abb. 1.5).
Denn aufgrund der Homogenitét der Oberflichenfliisse wiirde der zeitlich gemittelte
Footprint fiir jeden Punkt innerhalb eines Messniveaus gleiche Gestalt annehmen
(SCHMID, 2002). Es kann also angenommen werden, dass der Sensor eine unendliche
Ausdehnung besitzt und demnach jeder Kreuzungspunkt eines Partikels mit dem
Messniveau als Sensor definiert werden. So lassen sich alle einzelnen Sensorpositionen
eines Messniveaus auf einen einzigen Sensorpunkt projizieren. Da in diesem Fall die
genaue Position des Kreuzungspunktes irrelevant ist, werden lediglich Informationen
iber D,, D, und wg zur Auswertung benotigt.

Um den Beitrag einer Quellfliche in der Entfernung (D,,D,) vom Sensor zu er-
mitteln, wird zunéchst die mittlere Konzentration C\.,, bzw. der mittlere Fluss Fj,,,
der am Punkt (Zpom,Ynom) in der Entfernung (D,,D,) von der Sensorposition (xs,ys)
freigesetzten Partikel berechnet (nach RANNIK et al., 2003):

1K
C]om =< nom 9 om > == T 275
: (Lo Yoom) > = ; ] (2.75)
AL w
From =< Wx * (Thom, Ynom) > = — X (2.76)
h K h, h N Zl |’UJK|

Anschaulich betrachtet, tragt jedes in der Entfernung (D,,D,) vom Sensor freigesetz-
te Partikel zur Konzentration oder zum Fluss an diesem Punkt (Znom,Ynom) bei. Das
Mittel (< >) wird iiber alle zum Footprint beitragenden Partikel gebildet. Dies ent-
spricht einem zeitlichen Mittel, da fiir eine hinreichende Footprintstatistik die iiber
einen Zeitraum von mehreren Stunden registrierten Partikel-Messniveau-Kontakte in
der Footprintberechnung beriicksichtigt werden miissen. N bezeichnet die Anzahl
der insgesamt freigesetzten Partikel und Ny die Anzahl aller Partikelkontakte mit
dem Messniveau z,, (Sensor), wobei ein Partikel im zeitlichen Verlauf durchaus auch
mehrmals einen Sensor passieren kann. wy beschreibt die Vertikalgeschwindigkeit des
Partikels bei Sensorkontakt. Befindet sich der Sensor in der linken unteren Ecke im
Ursprung des Auswertegitters, so liegt der Punkt (Znom,Ynom) bei:

LThom = 0 + Dx7 (277)
Ynom = 0 + Dy' (278)

Um allerdings die Umgebung des Sensors in allen Richtungen einsehen zu koénnen,
wird der Sensor in das Innere des Gitters verlagert und es gilt:

xhom == wS + Dx) (279)
yhom == yS + Dy~ (280)
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2.4 Auswerteprogramm zur Berechnung von Footprints aus den Partikeldaten der LES

y -
s D, Auswertegitter
yd
7 P T
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H

Abbildung 2.6: Skizze zur Footprintberechnung iiber einem heterogenen Unter-
grund. K, und K, sind Korrekturfaktoren.

Uber einem heterogenen Untergrund gestaltet sich die Footprintsimulation schwie-
riger. Hier werden nur die Partikel in der Footprintauswertung beriicksichtigt, die
auch tatsédchlich an einer bestimmten Sensorposition registriert werden. Denn im Fal-
le einer heterogen gepriagten Oberfliche ergibt sich fiir jede Sensorposition innerhalb
eines Messniveaus ein individueller Footprint. Da nun nicht mehr wie im homogenen
Fall jedes ein Messniveau kreuzende Partikel zum Footprint beitrégt, miissen deutlich
mehr Partikel verlagert werden, um eine hinreichende Footprintstatistik zu erhalten.
Allerdings ist selbst bei einer sehr groRen Partikelzahl (z. B. 10%/1km?, wie teilweise
in dieser Arbeit verwendet) die Wahrscheinlichkeit verschwindend gering, dass ein
Partikel einen ausgewdhlten Punkt im Raum kreuzt. Dem Sensor muss daher eine
gewisse rdumliche Ausdehnung zugewiesen werden (s. Abb. 1.5). Da die Gleichungen
nach RANNIK et al. (2003) (z. B. 2.75 und 2.76) nur fiir homogene Oberflichenbedin-
gungen Giiltigkeit besitzen, sollte die Sensorfliche deutlich kleiner als die horizontale
Erstreckung der Heterogenitdten sein, sodass iiber eine gewisse horizontale Distanz
homogene Bedingungen angenommen werden kénnen.

Durch die Begrenzung der Sensorfliche kann zur Berechnung von Ci. und Fi.
nicht, wie bei der unbegrenzten Sensorfliche im homogenen Fall, mit der Gesamt-
partikelzahl N normiert werden. An dieser Stelle muss die effektive Partikelzahl N g
eingefithrt werden, da es nicht mehr fiir alle freigesetzten Partikel N gleich wahr-
scheinlich ist eine begrenzte Sensorfliche zu kreuzen. Trifft ein Partikel aus einer be-
stimmten Entfernung (D,, D,) auf einen Punkt innerhalb der Sensorfliche (s. Abb.
2.6), so ist die Wahrscheinlichkeit die Sensorfliche aus gleicher Entfernung zu errei-
chen fiir jene Partikel gleich grof, die aus derselben Entfernung (D,, D,) einen Punkt
in der Sensorfliche treffen. Das bedeutet, dass sich die effektive Partikelzahl aus den
Partikeln ergibt, die aus einer Quellfliche mit der gleichen Erstreckung wie der der
Sensorfliche stammen. N berechnet sich daher wie folgt aus der Gesamtpartikelzahl
N:

N
7 Gesamtquellfliche (LES)

N, - Sensorfldche. (2.81)
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2.4 Auswerteprogramm zur Berechnung von Footprints aus den Partikeldaten der LES

Somit ergibt sich im heterogenen Fall fiir die mittlere Konzentration Cy., und den
mittleren Fluss Fi,:

Nk

1 1
Ce:< ety Jhe > = — T 282
het C(.’E} t yl t) Neﬁ g |wK| ( )
1 i w
Elet =< Wg - C(xheta yhet) >= chf — ‘wz| (283)
mit

Thet = Tg + Kx + va (284)

yhet - yS + Ky + Dy' (285)

Dabei sind K, und K, Korrekturfaktoren, mit denen der wahre Kreuzungspunkt
innerhalb der Sensorfliche beriicksichtigt wird. Sie berechnen sich aus der Diffe-
renz zwischen den Sensor- und den Kreuzungskoordinaten in der LES. Ohne diese
Korrektur wiirden alle Partikelkontakte mit der Sensorfliche auf die Sensorposition
(xs, ys) projiziert und somit nicht der wahre Quellort des Partikels erfasst werden.

Der Footprintwert fiir ein Flidchenelement des Auswertegitters berechnet sich dann
wie folgt (VESALA et al., 2008):

Chom het

— _ftom.Ret 2.86

fChom,het AXA AYA ? ( )
F}LomJLet

= — 2.87

thom,het AXA AyA ( )

Dies gilt sowohl im homogenen als auch im heterogenen Fall. Die Quellstirke wird hier
nicht berticksichtigt, da fiir die in dieser Arbeit durchgefiihrten Studien eine einheit-
liche Quellstirke angenommen wird. Es ergibt sich fiir einen Konzentrationsfootprint
die Einheit sm™3, fiir einen Flussfootprint m~2.
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3 Validierung des in PALM eingebetteten
Lagrangeschen stochastischen Modells

Vor Beginn der Footprintstudien fiir LITFASS-2003 wurde das hier verwendete LES-
LS Modell zunéchst fiir den Fall einer homogen geheizten konvektiven Grenzschicht
validiert. Dazu wurde eine Simulation durchgefiihrt, deren Anfangs- und Randbe-
dingungen sowie Steuerparameter entsprechend der Simulation von STEINFELD et al.
(2008) gewdhlt wurden, um vergleichbare Ergebnisse zu erhalten.

STEINFELD et al. (2008) hatten ihr ,online* gekoppeltes LES-LS Modell mit den Er-
gebnissen von WEIL et al. (2004) sowie mit den Wassertankexperimenten von WILLIS
und DEARDORFF (1976) validiert. Dabei stellten sie u. a. fest, dass die Beriicksich-
tigung der subskaligen Partikelgeschwindigkeiten (s. Abschn. 2.3) insbesondere fiir
Untersuchungen in Bodennéhe von grofser Bedeutung ist, um die Dispersion der Par-
tikel dort realistisch modellieren zu kénnen. Unter Beriicksichtigung der subskaligen
Partikelgeschwindigkeiten erzielten STEINFELD et al. (2008) eine sehr gute Uberein-
stimmung mit den Ergebnissen von WEIL et al. (2004) sowie WILLIS und DEARDORFF
(1976).

Das Modellgebiet hatte eine Erstreckung von etwa Bkm x 5km x 2km mit Git-
terweiten von Az = Ay = 52m und Az = 2Im (96° Gitterpunkte). Am unteren
Modellrand (Erdboden) wurde ein homogener Temperaturfluss von 0.24K m/s und
eine Rauigkeitslange von 0.16m vorgegeben. Fiir die Temperatur wurde zu Beginn
der Simulation bis in eine Hohe von 550m ein Wert von 300K vorgegeben, mit einer
dariiberliegenden starken Inversion von 1K/100m. Angetrieben wurde die Strémung
mit einem geostrophischen Wind von -3.6m/s (in negative x-Richtung wehend). Um
die dreidimensionale Simulation mit einer im geostrophischen Gleichgewicht befind-
lichen Strémung zu initialisieren, wurde ein ,1D-Vorlauf“ durchgefiihrt (s. Abschn.
2.2.4). Die Partikelfreisetzung begann nach 3h simulierter Zeit in einer quasistatio-
naren Grenzschicht. Dazu wurden in einer Quellhéhe von 70m im gesamten Modellge-
biet {iber einen Zeitraum von 30min alle 120s Partikel freigesetzt und bis zum Ende
der Simulation bei t = 5h verfolgt. Die Verlagerung der Partikel wurde unter Be-
riicksichtigung der subskaligen Partikelgeschwindigkeiten berechnet (s. Abschn. 2.3).
Es wurden fiir drei verschiedene Messniveaus footprintrelevante Partikeldaten aus-
gegeben (zy, = 72.5m, z, = 77.5m und z, = 100m). Wahrend der Partikelverla-
gerung (3 - 5h nach Simulationsbeginn) lag die zeitlich gemittelte Grenzschichthdhe
bei 1145m. Diese sowie die zeitlich gemittelten Werte der konvektiven Geschwindig-
keitsskala w, (2.07m/s), der Schubspannungsgeschwindigkeit w, (0.34m/s) und der
Obukhov-Stabilitdtslange L (-10.8m) stimmten mit den von STEINFELD et al. (2008)
angegebenen Werten {iberein.

Zum Vergleich mit den Ergebnissen von STEINFELD et al. (2008) wurde der mit dem
Footprint-Auswerteprogramm (s. Abschn. 2.4) berechnete, zweidimensionale Fluss-
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3 Validierung des in PALM eingebetteten Lagrangeschen stochastischen Modells

0.0040 7T

I —— STEINFELD et al. (2008) |

0.0030 [ -

E i ]

— 0.0020 | B

" ‘ '

0.0010 i
0.0000 J L T >

0 500 1000 1500 2000 2500

x [m]

Abbildung 3.1: Quer zum Wind integrierter Flussfootprint fiir z,, = 100m (rote
Kurve). Zum Vergleich ist in schwarz das Ergebnis von STEINFELD et al. (2008)
dargestellt. Der Sensor befindet sich an der Position x = Om. Der geostrophische
Wind weht in negative x-Richtung.

footprint (s. Abb. 3.3) quer zur Windrichtung integriert:

fL(x) = / 7 fe(ey) dy. (3.1)

Abbildung 3.1 zeigt den quer zum Wind integrierten Flussfootprint fiir das Messni-
veau zy = 100m, 30m oberhalb der Quellhohe (rote Kurve). Der Sensor befindet sich
bei x = Om. Sowohl die Form des Footprints als auch die Lage des Footprintmaxi-
mums stimmen mit den Ergebnissen von STEINFELD et al. (2008) iiberein (schwarze
Kurve). Lediglich der Wert des Maximums weist einen Unterschied auf. Dies liefs
zunéchst vermuten, dass bei STEINFELD et al. (2008) womdoglich eine andere Partikel-
zahl zur Normierung des Footprints (s. Glg. 2.87) verwendet wurde als tatséchlich in
der Simulation verlagert wurden. Aus Simulationen mit verschiedenen Partikelzah-
len (36000 bis 11250 000) ergab sich jedoch stets ein maximaler Wert von 0.0032/m
und die Form des Footprints entsprach jeweils der in Abbildung 3.1 (rote Kurve). Es
konnte demnach keine Abhéngigkeit des Footprints von der Anzahl freigesetzter Par-
tikel festgestellt werden. Eine eindeutige Erklarung fiir den unterschiedlichen Wert
des Maximums konnte leider bisher nicht gefunden werden.

Abbildung 3.2 beschreibt die Abhidngigkeit des Flussfootprints von der Messhd-
he bei gleichbleibender horizontaler Position des Sensors. Dazu sind fiir die drei
ausgewdhlten Messniveaus (2, = 72.5m, 2z, = 77.5m und z, = 100m), die quer
zum Wind integrierten Flussfootprints dargestellt. Das Footprintmaximum befin-
det sich mit wachsender Entfernung zur Quellhdhe weiter stromaufwérts des Sensors
(x = 0m). Dies ist damit zu begriinden, dass die in 100m Messhohe erfassten Partikel
eine grofere horizontale Distanz mit dem mittleren Wind zuriicklegen konnen als jene
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Abbildung 3.2: Quer zum Wind integrierte Flussfootprints fiir die Messniveaus
Zm — 72.5m, zy, — 77.5m und z,, — 100m. Der Sensor befindet sich an der Position
x = 0m. Der geostrophische Wind weht in negative x-Richtung.
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Abbildung 3.3: Fluss- und Konzentrationsfootprint fiir das Messniveau 2, = 100 m.
Der Sensor befindet sich an der Position (z,y) = (0m, Om). Der geostrophische
Wind ug weht in negative x-Richtung. u beschreibt den iiber den Zeitraum der
Partikelverlagerung (2h) und rédumlich gemittelten Wind.

Partikel, die bereits in 72.5m das Messniveau kreuzen. Aus diesem Grund verringert
sich mit zunehmender Messhéhe auch der Wert des Maximums und das Gebiet mit
einem bestimmten Beitrag zum gemessenen Fluss (Betrachtung gleicher Flachen unter
den Kurven im Bereich des Maximums) weist eine grofere horizontale Erstreckung
auf.

Ein Konzentrationsfootprint besitzt eine grokere horizontale Erstreckung als ein
Flussfootprint (KLJUN et al., 2002). Anhand von Abbildung 3.3 soll dieser Unter-
schied veranschaulicht werden. Hier sind Fluss- und Konzentrationsfootprint fiir das
Messniveau zy, = 100m dargestellt. Die Sensorposition wird durch das Fadenkreuz
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Abbildung 3.4: Flussfootprint fiir das Messniveau z, = 100m. Bei Simulationen
mit Partikelzahlen in der GroRenordnung von 10% werden periodische Strukturen
in den Footprints sichtbar (markiert durch die schwarzen Kreise).

markiert. Es zeigt sich, dass die farbigen Flichen gleicher Grofenordnung des Foot-
printwertes beim Konzentrationsfootprint deutlich grofere Gebiete stromaufwérts des
Sensors umfassen als bei dem Flussfootprint. Auferdem fillt auf, dass die Ausrichtung
des Footprints von der vorgegebenen geostrophischen Windrichtung abweicht. Dies
ist mit der reibungsbedingten Ablenkung des geostrophischen Windes zu erkléren.

Simulationen mit Partikelzahlen in der Grokenordnung von 10° brachten in den
Footprints periodische Strukturen zum Vorschein (markiert durch schwarze Kreise
in Abb. 3.4). Dargestellt ist hier ein Flussfootprint fiir 2z, = 100m. Es ist zu erken-
nen, dass die Partikelkonzentrationen periodische Maxima und Minima aufweisen.
Die Wellenlénge dieser Strukturen entspricht der horizontalen Gitterweite (52m) der
LES bzw. der horizontalen Distanz zwischen den einzelnen Partikelquellen (ebenfalls
52m). Bei genauerer Betrachtung von Abbildung 3.1 sind auch in den quer zum Wind
integrierten Flussfootprints, sowohl in dieser Studie als auch in der von STEINFELD
et al. (2008) diese periodischen Strukturen zu erkennen. Diese wurden allerdings von
STEINFELD et al. (2008), vermutlich aufgrund der deutlich geringeren Partikelzahl,
nicht als solche erkannt. In Tests mit anderen Distanzen zwischen den einzelnen Par-
tikelquellen (104m, 200m) wurden ebenfalls besagte Strukturen mit der gleichen Wel-
lenldnge gefunden. Das lielt vermuten, dass die Wellenlénge der Strukturen eventuell
von der Gitterweite der LES abhéngt. Weitere Untersuchungen dahingehend konnten
jedoch im Rahmen dieser Arbeit leider nicht mehr durchgefithrt werden und somit
die Ursache fiir diese Strukturen bislang noch nicht geklért werden.
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4 Footprintsimulationen fiir das LITFASS-2003
Experiment

4.1 Das LITFASS-2003 Experiment

Das LITFASS!-2003 Experiment stellte den experimentellen Schwerpunkt des Ver-
bundvorhabens EVA _GRIPS? dar, dessen Gesamtziel die Untersuchung der Einfliisse
einer heterogenen Landoberfliche, insbesondere beziiglich der Verdunstungsprozesse,
auf die atmosphérische Grenzschicht war. Weitere Schwerpunkte von EVA  GRIPS
lagen in der numerischen Modellierung und der Analyse von Satellitendaten. Details
zu den einzelnen Schwerpunkten des LITFASS-2003 Experimentes sind u. a. bei BEY-
RICH und MENGELKAMP (2006), BEYRICH et al. (2006b) und MAUDER et al. (2006)
nachzulesen. Fiir die Organisation des Experimentes war das Meteorologische Obser-
vatorium Lindenberg (MOL) vom Deutschen Wetterdienst (DWD) verantwortlich.

Die Intensivmessphase von LITFASS-2003 fand vom 19. Mai 2003 bis zum 17.
Juni 2003 etwa 40km siidostlich von Berlin in der Umgebung von Lindenberg statt.
Wihrend dieser Messphase wurden neben luft- und satellitengestiitzten Messungen
und Vertikalsondierungen ebenfalls bodennahe Turbulenzmessungen in einem Gebiet
von 20 x 20km? (s. Abb. 4.1; siidwestliche Ecke: 52°05’30” N, 13°54°00” O, norddstliche
Ecke: 52°16’30” N, 14°12’00” O) durchgefiihrt.

Die heterogene Landoberfliche (LOF) des LITFASS-Gebietes (Grir) hat eine fiir
den Norden Mitteleuropas typische Beschaffenheit. Wald- und Ackerflichen machen
jeweils etwa 43% der Fliche des Experimentgebietes aus, Wasserflichen etwa 6-7%.
Dorfer und Strafsen haben einen Anteil von 5% am gesamten Gebiet. Auf den Ackerfl-
chen wird hauptséchlich Getreide (Tritikale, Roggen, Gerste und Weizen) angebaut,
auf einigen Flichen aber auch Gras, Raps oder Mais. Alle wéhrend der Experiment-
phase vorkommenden Landnutzungen lassen sich zu sieben Vegetationsklassen zu-
sammenfassen, deren Verteilung in Abbildung 4.2 dargestellt ist. Die Orographie ist
relativ schwach ausgeprigt. So treten auf einer Entfernung von 10-15km maximale
Hohenunterschiede von 80-100m auf (BEYRICH und MENGELKAMP, 2006). Lediglich
bei Sonnenaufgang und Sonnenuntergang konnte die Orographie in Form von Ab-
schattungseffekten einen Einfluss haben (UHLENBROCK, 2006). Da die Footprintmo-
dellierungen fiir die Mittagsstunden durchgefithrt werden, kénnen die orographischen
Effekte demnach vernachlissigt werden. Eventuelle dynamische Effekte bedingt durch
die Orographie werden hier ebenfalls nicht beriicksichtigt.

Die experimentelle Bestimmung der turbulenten Fliisse von Wasserdampf, Wér-
me und Impuls wurde mittels verschiedener Messtechniken realisiert. So fanden die
Turbulenzmessungen (~ 3m ii. LOF) an den Energiebilanzstationen (s. Abb. 4.1;

'LITFASS: Lindenberg Inhomogeneous Terrain - Fluxes between Atmosphere and Surface: a long
term Study
2EVA_GRIPS: EVAporation at the GRId and Pixel Scale
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4.1 Das LITFASS-2003 Experiment

Abbildung 4.1: Das LITFASS-Gebiet (schwarze Box) in der Umgebung von Linden-
berg, 40km siidostlich von Berlin. Die roten Kreise kennzeichnen die Positionen
der Energiebilanzstationen; die schwarzen Dreiecke stellen Sender und Empfanger
der Szintillometer dar, blaue Linien deren Messpfade. An dem Punkt GM befindet
sich das Messfeld des DWD bei Falkenberg; dort waren zwei Energiebilanzsta-
tionen iiber Gras, ein 99m-Mast, ein SODAR/RASS- und zwei LIDAR-Systeme
installiert (nach UHLENBROCK, 2006).

rote Kreise) nach der Eddy-Kovarianz Methode statt (BEYRICH et al., 2006b). Die-
se ist eine der zuverldssigsten Methoden zur Messung turbulenter vertikaler Fliisse.
Berechnet werden die Fliisse als zeitliches Mittel der zeitlich variablen Kovarianzen
von Vertikalgeschwindigkeit und der zu transportierenden Grofe (0, g, u;). Die Ver-
teilung der Energiebilanzstationen wurde so gewihlt, dass jede der sieben Vegetati-
onsklassen (s. Abb. 4.2) durch mindestens eine Messung reprisentiert werden konnte.
Es kamen aber auch verschiedene Langstrecken-Szintillometer (KOHSIEK et al., 2006;
MEILJNINGER et al., 2006) und eine Helikopter-Schleppsonde zum Einsatz (Helipod;
BANGE et al., 2006). Die Szintillometerpfade (34m, 43m und 70m {i. LOF), entlang
derer rdumlich gemittelte turbulente Warmefliisse aus Messungen der in der Luft
auftretenden Dichteschwankungen abgeleitet wurden, sind in Abbildung 4.1 durch
blaue Linien markiert. Mit den Helipodfliigen (~ 80m ii. LOF) konnten ebenfalls
entlang vorgegebener Mess- bzw. Flugstrecken Informationen iiber rdumlich gemit-
telte Warmefliisse gewonnen werden. Neben den Turbulenzmessungen wurden mittels
luft- und bodengestiitzter Fernerkundungsmethoden (Radiosondenaufstiege) Profile
mittlerer und turbulenter Gréfen ermittelt, um daraus auf die vertikale Struktur
der atmosphérischen Grenzschicht und deren rdumliche und zeitliche Variabilitét zu
schliefen (BEYRICH und MENGELKAMP, 2006). Ebenfalls von Interesse war die rdum-
liche Variabilitdt von Niederschlag, Bewolkung und solarer Einstrahlung. Nihere In-
formationen zu den Messtechniken sind den o. g. Berichten zu entnehmen.
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Abbildung 4.2: Verteilung der Vegetationsklassen im LITFASS-Gebiet (schwarze
Box) und der Umgebung (nach UHLENBROCK, 2006).

Station Landnutzung geogr. Liange O  geogr. Breite N Messhohe [m]

GM Gras (99m-Mast) 14°07°20” 52°09°57" 50.0/ 90.0
GM Gras 14°0720” 52°09’57” 2.40
FS Wasser 14°06°37” 52°0815" 3.85
Al Tritikale 14°04°29” 52°13'39” 3.95
A2 Raps 14°08'18” 52°12734” 3.60
A3 Gerste 14°06°59” 52°11'31" 3.25
A4 Mais 14°07°18” 52°10728” 3.25
A5 Tritikale 14°07°28” 52°10709” 2.80
A6 Mais 14°07°29” 52°10°00” 2.70
AT Raps 14°06710” 52°09’16” 3.40
A8 Tritikale 14°10°36” 52°08714” 3.95
A9 Raps 14°10°27” 52°0726” 3.50
5SS Wasser 14°03°00” 52°14’10” 2.85
HvV Wald 13°57°09” 52°10754" 2.85

Tabelle 4.1: Standorte der mikrometeorologischen Messungen wihrend LITFASS-
2003. Die Messhohe ist auf + 5ecm gerundet (BEYRICH, 2009).
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4.1 Das LITFASS-2003 Experiment

Die Footprintmodellierungen werden fiir die Standorte der Energiebilanzstationen
und den 99m-Mast durchgefiihrt (s. Tab. 4.1). Neben den turbulenten Warmefliis-
sen wurden an diesen Stationen auch Grofen wie Lufttemperatur, relative Feuchte,
Windgeschwindigkeit und -richtung, Druck, Niederschlagsmenge, Bodentemperatur,
-feuchte und -wirmestrom sowie die kurz- und langwelligen Strahlungsstrome ge-
messen. Einige dieser Daten wurden fiir den Antrieb des LES Modells verwendet
(s. Abschn. 4.2).

In den Monaten unmittelbar vor der Intensivmessphase im Mai und Juni war es
im Vergleich zum 30-jahrigen Mittel relativ trocken. Auf den langen und kalten,
schneearmen Winter folgte ein relativ warmer Friihling mit einer friih einsetzenden
Sommerperiode. Aufgrund der geringen Niederschlage (die niedrigsten seit Beginn
der Aufzeichnungen in Lindenberg 1905), die aus fiir diese Zeit untypischen Zirku-
lationsmustern (Ost-/Siidostwinde statt der typischen Siidwestwinde) resultierten,
fehlte es bereits zu Beginn der Vegetationsperiode an Wasservorrdten im Boden
(BEYRICH und MENGELKAMP, 2006).

Das LITFASS-Gebiet und dessen Umgebung stand in der Anfangsphase des Expe-
rimentzeitraums unter dem Einfluss zyklonaler Stromungen mit Winden aus siidwest-
lichen bis westlichen Richtungen. Wiahrend dieser Zeit passierten einige Fronten die
Region. Nach einer Woche in der Intensivmessphase dnderte sich die Wetterlage und
es wurden hauptsichlich antizyklonale Einfliisse beobachtet. In der Hohe erstreck-
te sich von Mitteleuropa bis nach Skandinavien ein sich mehrfach regenerierender
kraftiger Keil. Am Boden resultierten daraus hiufige Hochdruck- bzw. Hochdruck-
randlagen. Diese sonnige Wetterlage blieb bis auf einige Schauer und Gewitter (5./ 8.
Juni), die im Zusammenhang mit der Passage flacher Tiefdruckrinnen standen, etwa
zwei Wochen lang bestehen. Es wehten meist schwache Winde aus 6stlichen Rich-
tungen. In der letzten Woche der Messphase lag eine Frontenwetterlage vor, wobei
hauptsichlich subtropische Luftmassen das LITFASS-Gebiet erreichten. Insgesamt
war die Intensivinessphase gepréigt von hoher solarer Einstrahlung mit vereinzelten
Niederschlagsereignissen (BEYRICH und MENGELKAMP, 2006).

In dem Experimentzeitraum gab es einige Tage (,golden days*), an denen optimale
meteorologische Bedingungen fiir die Ausbildung einer konvektiven Grenzschicht vor-
lagen. Diese Tage wurden von UHLENBROCK (2006) sowie MARONGA (2010) beziiglich
der Entwicklung thermisch induzierter mesoskaliger Zirkulationen iiber einer hetero-
genen Landoberfliche untersucht. Die Bedingungen an die ,,golden days* waren, dass
eine ungestorte Sonneneinstrahlung vorliegt und advektive Effekte vernachléssighar
sein sollten. Nur so konnte der grofirdumige Einfluss der Oberflichenheterogenitéiten
auf die Zirkulationsentwicklung untersucht werden. Diese sogenannten Sekundérzir-
kulationen entwickeln sich, wenn die Oberfliche eine heterogene Temperaturvertei-
lung aufweist (z. B. RAASCH und HARBUSCH, 2001), vergleichbar mit einer Land-
Seewind-Zirkulation (STULL, 1988). Uber einer relativ warmen Oberfliche dehnt sich
die Luft stirker aus und die Druckflaichen heben sich im Vergleich zur Luft iiber
der kiihleren Oberfliche stirker. Dies bedingt einen horizontalen Druckgradienten in
der Hohe, wodurch sich eine Stromung vom warmeren zum kilteren Gebiet einstellt.
Durch den Luftmassenzuwachs {iber der kélteren Oberfliche heben sich insbesondere
in Bodennéhe die Druckflichen, was am Boden in einer Stromung vom kélteren zum
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wirmeren Gebiet resultiert. Aus Kontinuitdtsgriinden stellen sich {iber der wérmeren
Oberfliche Aufwirtsbewegungen und iiber der kiihleren Oberfliche Abwartsbewegun-
gen ein. Die Sekundérzirkulationen stellen geordnete, stationdre Strukturen dar und
sind der zufillig verteilten Turbulenz (Primérzirkulation), die sich unter konvektiven
Bedingungen entwickelt, iiberlagert.

Fiir einen dieser ,,golden days“, den 30. Mai, werden unter den gegebenen meteoro-
logischen Bedingungen und unter Beriicksichtigung der vorliegenden Oberflachenhe-
terogenitidten Footprints modelliert. An diesem Tag lagen die Temperaturen zwischen
13 und 28°C. Mitteleuropa lag unter dem Einfluss einer antizyklonalen Hohenstro-
mung im Bereich eines Keils mit Achse entlang der Linie Benelux-Skandinavien. Am
Boden befand sich ein Hoch iiber Weifirussland mit einem Keil bis Mittelengland.
Aufgrund der geringen Luftdruckgegensétze siidlich des Keils wehten iiber Mitteleu-
ropa relativ schwache Winde mit 2-3m /s aus Ost-Siidost. Es war infolge grofraumiger
Absinkbewegungen den ganzen Tag iiber wolkenlos.

4.2 Modellinitialisierung und Antrieb

Das Modellgebiet fiir die LITFASS-Simulationen wurde wie in den Studien von UH-
LENBROCK (2006) und MARONGA (2010) definiert. Damit sich bei zyklischen lateralen
Randbedingungen die Stromung entsprechend der vorhandenen Heterogenititen un-
gehindert ausbilden konnte, war es notwendig, das LITFASS-Modellgebiet um einen
zusétzlichen Randbereich zu erweitern. So wurde gewéhrleistet, dass die in Grir ein-
tretende Stromung nur die Turbulenzinformation von tatséchlich stromaufwirts ge-
legenen Gebieten enthélt und nicht von Gebieten, die sich eigentlich stromabwérts
befinden und nur aufgrund der zyklischen Randbedingungen einen Einfluss auf Grir
haben konnen. In den Studien von UHLENBROCK (2006) und MARONGA (2010) konnte
gezeigt werden, dass bei schwachen Winden ein zusétzlicher Rand von 10km ausrei-
chend ist (s. Abb. 4.2). Das Modellgebiet hatte somit eine horizontale Erstreckung
von 40 x 40km? bei einer Auflésung von 100 x 100m?2. In der Vertikalen lag die
Auflgsung bei 50m und das Gebiet reichte bis in eine Hohe von 3km (= 400 x 400
x 62 = 9.92-10% Gitterpunkten). Entsprechend der am 30. Mai 2003 dominierenden
Windgeschwindigkeit und -richtung wurde fiir die u-Komponente des geostrophischen
Windes ein Wert von -2m/s (Ostwind) vorgegeben. Um die Breitenkreisabhéngigkeit
der Corioliskraft zu beriicksichtigen, wurde fiir die Lage von Grrr eine geographi-
sche Breite von +52.18° angegeben. Die Simulationen wurden mit Feuchte gerechnet,
allerdings ohne Berticksichtigung von Phaseniibergidngen (s. Abschn. 2.2.1). Um die
Simulation mit einem im Gleichgewicht befindlichen Windprofil zu initialisieren, wur-
de ein ,1D-Vorlauf” iiber 10 Tage durchgefiihrt.

Informationen iiber die Landnutzungen der heterogenen Landoberfliche wurden
dem Modell mittels eines CORINE3-Datensatzes zugefiihrt (zweidimensionales Feld
mit einer Auflgsung von 100m). Dabei wurden die insgesamt 16 im LITFASS-Gebiet
und Umgebung auftretenden Landnutzungsklassen durch Mitarbeiter des MOL zu
sieben Vegetationsklassen (s. Abb. 4.2) mit vergleichbaren Eigenschaften zusammen-
gefasst. So wurden z. B. bebaute Gebiete sowie verschiedene Wald-Klassen unter der

3 Abkiirzung fiir ,Coordination of Information on the Environment*; Programm der Europiischen
Umweltagentur zur flichendeckenden Erfassung der Flachennutzung.
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Vegetationsklasse Rauigkeitslinge [m| Temperatur (5 UTC) [°C]

Gras 0.012 15.15
Gerste 0.065 15.31
Mais 0.014 14.56
Tritikale 0.11 13.80
Raps 0.011 14.04
Wald 1.5 15.87
Wasser 0.0002 15.15

Tabelle 4.2: Rauigkeitsldngen und bodennahe Temperaturen (5 UTC) fiir die sieben
Vegetationsklassen am 30. Mai (BEYRICH, 2009).

Vegetationsklasse ,Wald“ aufgefithrt. Am unteren Modellrand wurde jedem Gitter-
punkt eine dieser Vegetationsklassen zugewiesen.

Die Zuordnung physikalischer Grofen zu den Vegetationsklassen erfolgte durch Ver-
wendung der an den Energiebilanzstationen erhaltenen Daten, die fiir die jeweilige
Vegetationsklasse aufgrund der durchgefiihrten Qualitdtssicherung als représentativ
befunden werden konnten (BEYRICH et al., 2006b; MAUDER et al., 2006). Zur effek-
tiven Nutzung der vorhandenen Daten wurden die Ergebnisse von Energiebilanzsta-
tionen iiber gleichen Landnutzungen arithmetisch gemittelt. Zu jeder Vegetations-
klasse lagen demnach Informationen (zweidimensionale Felder mit der Auflésung des
CORINE-Datensatzes) iiber die Rauigkeitslinge zo (10% der Bestandshohe; nach
SHUTTLEWORTH et al., 1997) am betrachteten Messtag sowie tiber die bodennahe
Temperatur und die absolute Feuchte vor. Das zugehdrige initiale Temperatur- und
Feuchteprofil (fiir das gesamte Modellgebiet) ergab sich aus Berechnungen mit Radio-
sondendaten. Um diese Werte in PALM verwenden zu kénnen, wurden die gemessenen
Profile aus linearen Teilstiicken rekonstruiert.

Unterhalb von 112m ii. NN lagen keine Radiosondendaten vor. Um auch fiir diesen
Bereich die Profile vorgeben zu kénnen und die heterogene Temperatur- und Feuch-
teverteilung am Boden zu beriicksichtigen, wurde an jedem Gitterpunkt vom ebenen
unteren Modellrand (referenziert auf 73m ii. NN = mittlerem Hohenniveau von Gpyr)
bis zur Héhe der bodennahen Temperaturinversion zp,; = 175m (horizontales Mittel
um 5 UTC) eine lineare Interpolation von Temperatur und Feuchte durchgefiihrt:

O, 9,2) = 6wy, =0+ () = 9,y 2 =0)) Vo < i (A1)
¢ steht dabei fiir 6 oder g. Ebenfalls zur Verfiigung standen halbstiindlich gemit-
telte Werte der Temperatur- und Feuchtefliisse w’6) und w'q) (in K m/s) fiir jede
der sieben Vegetationsklassen. Um mit diesen Daten einen kontinuierlicheren An-
trieb ohne abrupte Spriinge zu bewerkstelligen, wurde fiir jede Minute der Simulation
zwischen den halbstiindlichen Werten (Referenzzeitpunkte) linear interpoliert (nach

49



4.2 Modellinitialisierung und Antrieb

UHLENBROCK, 2006):

w'ey(z,y,t) = wep(x,y,t — ot)
! ’(b/( t 4 1800 —5t)— 'gb,( t—ét) ( . )
7 . w' o (x,y,t + S w'¢p(x,y, .

o0t = 60, 120, ..., 1800 s beschreibt die Zeit, die seit dem letzten Referenzzeitpunkt
vergangen ist.

Mit der Vorgabe von zj (s. Tab. 4.2) wurde der Reibungseffekt der jeweiligen Ober-
fliche beriicksichtigt. Die Reibung bedingt eine Scherung des mittleren Windes, die
u. a. fiir die Produktion von TKE verantwortlich ist (STULL, 1988). So ist z. B. iiber
den Waldfldchen aufgrund der grofen Rauigkeitslange die Turbulenzproduktion deut-
lich grofer als iiber einer relativ glatten Oberfliche. Der Bestand als solches wurde
nicht simuliert, weshalb keine direkten Informationen tber die Fliisse innerhalb der
Bestandsschicht vorliegen. Aus diesem Grund wurden fiir die Waldstation HV keine
Footprintmodellierungen durchgefiihrt.

Die Beschreibung der je nach Simulation variierenden Parameter sowie der gewihl-
ten Partikelparameter folgt an entsprechender Stelle.

+

4.2.1 Simulation eines Tagesganges

Zur Validierung des Simulationssetups und der gewéhlten Randbedingungen wurde
zundchst der Tagesgang des 30. Mai simuliert, um einen Vergleich mit den Ergeb-
nissen von UHLENBROCK (2006) und MARONGA (2010) durchfithren zu kénnen. Si-
muliert wurde der Zeitraum von 5 bis 17 UTC. Die zur Initialisierung verwendeten
2m-Temperaturen sind in Tabelle 4.2 aufgefiihrt. Die absolute Feuchte wurde am
unteren Modellrand mit einem konstanten Wert von 0.007kg/kg initialisiert.
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Abbildung 4.3: Tagesgang der am 30. Mai an den Energiebilanzstationen gemesse-
nen fiihlbaren und latenten Warmefliisse fiir die sieben Vegetationsklassen. Diese
dienen in Form von Temperatur- und Feuchtefliissen als Antriebsdaten fiir die
Simulation.
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Abbildung 4.4: Horizontales Mittel der am 30. Mai an den Energiebilanzstationen
gemessenen und als Antrieb fiir die Tagesgang-Simulation vorgegebenen fithlbaren
und latenten Warmefliisse.
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Abbildung 4.5: Horizontal gemittelte Vertikalprofile des fiihlbaren und latenten
Wiérmeflusses um 13 UTC (iiber 900 s gemittelt) aus der Simulation des Tages-
ganges am 30. Mai.

Abbildung 4.3 zeigt die von den Vegetationsklassen ausgehenden fiihlbaren und
latenten Wirmefliisse w'6) , und w'qj, (eig. Warmestromdichten [W/m?]). Diese er-

geben sich aus den in PALM vorgegebenen Temperatur- und Feuchtefliissen w’796 und
w'qh (in K m/s) durch Multiplikation mit pec, bzw. pl,, mit p = 1.24 kg/m3, der
spezifischen Wéarmekapazitit ¢, = 1005J/kgK und der Verdunstungswirme
l, = 2.5-10%] /kgK. Aus Abbildung 4.3 ist zum einen ersichtlich, dass von den Wald-
flachen hinsichtlich des fiihlbaren Wéarmeflusses der grofste Energieeintrag (bis zu
500W /m?) in die Grenzschicht bewerkstelligt wird. Der Energiebeitrag der Gras- und
Ackerflichen ist mit etwa 150 bis 300W /m? deutlich geringer. Uber den Wasserflichen
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Abbildung 4.6: Zeitreihen einiger fiir die Grenzschicht charakteristischer Grofen
(horizontales Mittel) aus der Simulation des Tagesganges am 30. Mai.

ist kaum ein fiihlbarer Warmefluss vorhanden. Inwieweit sich diese Unterschiede in
den Footprints fiir die Energiebilanzstationen widerspiegeln, wird sich in den folgen-
den Abschnitten zeigen. In den latenten Warmefliissen stellt sich die Heterogenitét
der Landoberfliche nicht so deutlich dar und es ist kein ausgeprigter Tagesgang zu
erkennen. In der Mittagszeit liegen die Werte zwischen 80 und 170W/m?2. Dabei sind
die geringsten latenten Warmefliisse iiber den Waldflachen zu finden, wohingegen z.
B. iiber Raps, Tritikale und Wasser die Verdunstung teilweise doppelt so hoch ist.
Die latenten Warmefliisse weisen insbesondere iiber den Waldfldchen starke Schwan-
kungen von bis zu 50% auf. Laut UHLENBROCK (2006) werden diese vermutlich durch
die Advektion von Feuchtefeldern verursacht.

Im horizontalen Mittel der vorgegebenen turbulenten Warmefliissse am Erdboden
ist zu erkennen (s. Abb. 4.4), dass der bodennahe fiithlbare Warmefluss tagsiiber
etwa um einen Faktor 3 grofser ist als der latente Warmefluss. Dies héngt mit der
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weitestgehend niederschlagsfreien synoptischen Lage (s. Abschn. 4.1) und mit dem
damit einhergehenden geringen Feuchteeintrag in die Grenzschicht zusammen. Die
relativ hohen fiihlbaren Warmefliisse sind mit den am 30. Mai vorliegenden idealen
Strahlungsbedingungen zu erkldren.

Anhand der Abbildungen 4.3 und 4.4 konnte festgestellt werden, dass der Ein-
fluss des fiihlbaren Warmeflusses am besagten Messtag deutlich gréfer war als der
des latenten Warmeflusses. Auferdem war der Heterogenitatseffekt der Landoberfla-
che deutlich starker durch den fiihlbaren Warmefluss bedingt. Die hier dargestellten
Wiérmefltisse stimmten mit denen aus UHLENBROCK (2006) tiberein. Auch die fiir
eine konvektive Grenzschicht typischen Profile des horizontal gemittelten fithlbaren
und latenten Wéarmeflusses (s. Abb. 4.5) sind mit den von UHLENBROCK (2006) und
MARONGA (2010) gezeigten Profilen vergleichbar.

Aus der hier durchgefiihrten Simulation ergaben sich zudem die in Abbildung 4.6
dargestellten zeitlichen Entwicklungen der Grenzschichthéhe z; (Hohe, in der das Mi-
nimum des fithlbaren Wérmeflusses liegt), der charakteristischen Temperatur- und
Feuchteabweichung 6, und g¢. sowie der charakteristischen Vertikalgeschwindigkeit
w, und der konvektiven Zeitskala ¢, im horizontalen Mittel. Die Berechnung dieser
sogenannten Skalierungsparameter ist in UHLENBROCK (2006) zu finden. Da diese im
Weiteren keine Verwendung finden werden, wird hier auf eine ausfiihrliche Beschrei-
bung verzichtet. Die Erwahnung dieser Grofsen dient lediglich der hier durchgefiihrten
Vergleiche von Simulationsergebnissen. Die in Abbildung 4.6 dargestellten Ergebnisse
stimmen mit den in UHLENBROCK (2006) und MARONGA (2010) gezeigten Zeitreihen
der Skalierungsparameter iiberein.

4.2.2 Simulation einer quasi-stationdren Grenzschicht

Fiir die Footprintstudien wurde anstatt des Tagesganges eine quasi-stationdre Grenz-
schicht fiir einen Zeitraum im Tagesgang des 30. Mai simuliert, damit fiir die Dauer
der Partikelverlagerung moglichst gleichbleibende Stromungsbedingungen vorlagen.
Bei der Simulation eines Tagesganges mit einem zeitlich variablen Antrieb wiren
auch die Stromungsbedingungen variabel und somit die ermittelten Footprints im-
mer nur fiir einen bestimmten Zeitpunkt unter den gegebenen meteorologischen Be-
dingungen giiltig. Zwar sind die Footprints bei der Simulation einer quasi-stationiren
Grenzschicht ebenfalls nur unter den angenommenen Bedingungen giiltig, allerdings
konnen hier aufgrund der quasi-stationéren Strémungsbedingungen alle in einem Zeit-
raum von mehreren Stunden verlagerten Partikel zur Footprintmodellierung beitra-
gen und damit zu einer besseren Statistik filhren. Das Modell wurde dazu iiber die
gesamte Simulationsdauer von 8 bzw. 12h mit konstanten Temperatur- und Feuch-
tefliissen (gemessen um 13 UTC) angetrieben, jedoch fiir jede Vegetationsklasse mit
unterschiedlichen Werten (s. Tab. 4.3). Die initialen Temperatur- und Feuchtepro-
file wurden entsprechend der Profile aus den 11UTC-Radiosondendaten konstruiert
(s. Abb. 5.4 in UHLENBROCK, 2006). Es wurde dieser Anfangszustand mit einer be-
reits aufgeheizten, gut durchmischten Grenzschicht anstelle der morgendlich stabilen
Bedingungen von 5 UTC gewihlt, damit an dieser Stelle Rechenzeit eingespart werden
konnte. Bis in eine Héhe von 1 300m wurde eine konstante Temperatur von 294K mit
einer dariiberliegenden Inversion von 0.5K/100m vorgegeben. Die spezifische Feuchte
hatte am Boden einen Wert von 0.0055kg/kg. Dariiber wurden folgende Gradienten
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Vegetationsklasse w6} [K m/s| w'q [kg/kg m/s]

Gras 0.09 3.76-107°
Gerste 0.2 2.98.107°
Mais 0.13 3.05-107°
Tritikale 0.2 3.78-107°
Raps 0.13 5.9-107°
Wald 0.36 0.88-107°
Wasser -0.002 4.53-107°

Tabelle 4.3: Vorgegebene Temperatur- und Feuchtefliisse fiir die sieben Vegetati-
onsgklassen zum Antrieb der Footprintsimulationen.
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Abbildung 4.7: Horizontal gemittelte Grenzschichthohe z;. Fiir den Zeitraum der
Partikelverlagerung (5 - 12h) bleibt diese nahezu konstant.

(in 1/100m) vorgegeben: -0.0015 bis 100m, 0.0 bis 1200m, -0.0014 bis 1450m, 0.0004
bis 2050m, -0.0008 bis 2250m, 0.0006 bis 2400m und 0.0 bis 3 000m.

Um die Grenzschicht in einen quasi-stationdren Zustand zu {iberfithren, wurde
das Grenzschichtwachstum durch Aufprégen eines grofirdumigen Absinkens auf die
Temperatur- und Feuchteentwicklung geddmpft (s. Abschn. 2.2.3). Vom Boden bis in
eine Hohe von 1800m wurde fiir den Gradienten der Vertikalgeschwindigkeit ein Wert
von -0.0004(m/s)/100m vorgegeben. Bis zu einer Hohe von 3 000m lag ein Gradient
von -0.0118(m/s)/100m vor. So konnte gewihrleistet werden, dass die Obergrenze der
Grenzschicht wihrend der Partikelverlagerung (¢ > 5h) auf einem nahezu konstan-
ten Level von etwa 1800m blieb. Abbildung 4.7 zeigt die zeitliche Entwicklung der
horizontal gemittelten Grenzschichthdhe z;.

Die in Abbildung 4.8 dargestellten horizontal gemittelten Vertikalprofile von Tem-
peratur und spezifischer Feuchte (jeweils iiber 1h gemittelt) sollen den quasi-stationé-
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Abbildung 4.8: Horizontal gemittelte Vertikalprofile von Temperatur und spezifi-
scher Feuchte (iiber 1h gemittelt) zur Veranschaulichung der Quasi-Stationaritét
der Grenzschicht fiir den Zeitraum der Partikelverlagerung.
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Abbildung 4.9: Horizontal gemittelte Vertikalprofile von fiihlbarem und latentem
Wiérmefluss (iiber 1h gemittelt).

ren Zustand der Grenzschicht veranschaulichen. Quasi-stationdr bedeutet hier, dass
sich die Form der Profile der hier dargestellten Grofen in der zeitlichen Entwick-
lung nicht dndert. Auch die horizontal gemittelten Vertikalprofile des fithlbaren und
latenten Warmeflusses (s. Abb. 4.9) weisen in der zeitlichen Entwicklung keine signi-
fikanten Anderungen auf.

Weiterhin wurde gepriift, ob auch die in MARONGA (2010) vorgestellten Sekun-
dérzirkulationen mit diesem Setup reproduziert werden konnten. Dazu wurde, wie
in Abbildung 4.10 dargestellt, ein xy-Schnitt der vertikalen Windgeschwindigkeit w
in einer Hohe von 700 m betrachtet, was etwa dem in MARONGA (2010) gezeigten
Hohenniveau entspricht. Der xy-Schnitt ist hier nur fiir das LITFASS-Gebiet dar-
gestellt, da eine Betrachtung des gesamten Modellgebietes nicht frei von Randef-
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Abbildung 4.10: xy-Schnitt der iiber die letzten Th der Simulation gemittelten
Vertikalgeschwindigkeit w fiir das LITFASS-Gebiet in einer Hohe von 700m (links).
Zum Vergleich ist auf der rechten Seite das Ergebnis von MARONGA (2010) fiir ein
vergleichbares Hohenniveau zu sehen. Hier ist jedoch das iiber acht Ensembles
gemittelte Geschwindigkeitsfeld w > 0.08 w, (in schwarz) nach 6h Simulationszeit
(iiber 1h gemittelt) dargestellt.

fekten wire. Das Windfeld wurde nicht wie in MARONGA (2010) iiber mehrere En-
sembles gemittelt, sondern lediglich iiber die letzten Th einer einzigen Simulation.
Bei einem Vergleich der beiden Darstellungen in Abbildung 4.10 lésst sich erkennen,
dass das hier gewdhlte Setup ein vergleichbares Stromungsfeld produziert und somit
fiir die weiteren Simulationen geeignet ist. Zu sehen ist in der Abbildung, dass sich
vor allem im Bereich groferer Wasserflichen wie dem Scharmiitzelsee im Norden
(x =9 - 12km, y = 14 - 20km) oder dem Grof Selchower See im Nordwesten
(x = 0 - 3km, y = 9 - 15km) von Gpir ausgepriagte Auf- und Abwindgebiete, soge-
nannte Sekundérzirkulationen ausgebildet haben. Auch {iber dem sich in Ost-West-
Richtung erstreckenden Waldgebiet im Westen (x = 0 - 9km, y = 4 - 6km) sind
derartige Strukturen zu erkennen. Bei den schwachwindigen und konvektiven Bedin-
gungen an diesem Tag konnten sich die Strukturen aufgrund des verschwindend gerin-
gen Einflusses der Advektion durch den Grundstrom entsprechend der vorliegenden
Heterogenitéit der Landoberfliche ausbilden. Fiir weiterfiihrende Informationen zur
Ausbildung von Sekundirzirkulationen im LITFASS-Gebiet in Abhéngigkeit von den
vorliegenden meteorologischen Bedingungen wird auf die Berichte von UHLENBROCK
(2006) und MARONGA (2010) verwiesen.
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4.3 Erste Simulationen zur Untersuchung der

Footprintstatistik fiir die Energiebilanzstationen und
den 99m-Mast

Wie bereits erwéhnt, erfordert die Footprintmodellierung iiber einem realen Unter-
suchungsgebiet mit einer ausgepréigten heterogenen Landoberfliche die Verlagerung
einer sehr grofen Partikelzahl. Je mehr Partikel in die Footprintberechnung einflie-
Ben, desto besser wird die Footprintstatistik. Erst bei einer ausreichenden Statistik
kann eine Aussage iiber das eine Messung beeinflussende Gebiet getroffen werden.

So wurde zunéchst anhand einiger Tests ermittelt, dass mit dem zur Verfiigung ste-
henden Arbeitsspeicher eines Prozessorelementes (PE) von 6 GByte bei dem
0. g. Setup (9.92-10% Gitterpunkte) und einer Verwendung von 400 PEs etwa 106
Partikel pro PE verarbeitet werden kénnen, ohne einen Uberlauf des Arbeitsspeichers
und damit den Abbruch der Simulation hervorzurufen. Mit dieser maximal mdglichen
Partikelzahl pro Teilgebiet wurde ein Ensemble von zehn Simulationen durchgefiihrt,
um zu erfahren, ob damit bereits eine gute Footprintstatistik gewonnen werden kann.

Jedes der zehn Ensembles wurde gemifs dem Setup fiir die 13 UTC-Simulation
(s. Abschn. 4.2.2) gesteuert, wobei eine Simulationszeit von 8h gewihlt wurde. Ledig-
lich der fiir die Steuerung von Zufallszahlen verantwortliche Parameter wurde variiert,
um zu gewahrleisten, dass in jeder Simulation die zufillige Turbulenz und damit auch
die subskaligen Partikelgeschwindigkeiten in den einzelnen Simulationen unterschied-
lich verteilt sind. Auf diese Weise kann die Turbulenzstatistik und damit auch die
Footprintstatistik erh6ht werden. Die mittleren Gréfsen der Strémung bleiben dabei
von Ensemble zu Ensemble unverindert.

Die Partikel wurden nach 5h Simulationszeit in der quasi-stationdren Grenzschicht
freigesetzt. Dabei wurden am unteren Rand des gesamten Modellgebietes in einem
Abstand von 2m insgesamt 4 -10% Partikel freigesetzt (106 Partikel pro PE) und de-
ren Trajektorien 1h lang verfolgt. Nach 1h wurden die Partikel geléscht, um Platz
fiir eine neue Partikelgeneration zu schaffen. Es wurde hierzu angenommen, dass das
Haupteinflussgebiet auf eine Messung bei einem schwachen Wind von etwa 2m/s
nicht weiter als Tkm vom Sensor entfernt liegt. Dies entspricht etwa der maximalen
horizontalen Verlagerungsdistanz eines Partikels, welches bei einem mittleren Wind
von 2m/s 1h lang verlagert wird. Nach 6h und 7h Simulationszeit wurde jeweils ei-
ne neue Partikelgeneration gestartet, sodass am Ende der Simulationsdauer von 8h
drei Sitze von insgesamt 1.2-1010 Partikeln (in 10 Ensembles) jeweils 1h lang ver-
lagert wurden. Wiahrend der Partikelverlagerung wurden alle Durchgénge von Parti-
keln mit den Messniveaus zy, = 3m (mittlere Messhohe der Energiebilanzstationen),
Zm = 50m und z;,, = 100m (Messh6hen am 99m-Mast) registriert und die zugehorigen
Partikeldaten gespeichert.

Aus diesen zehn Ensembles ergaben sich unter Verwendung des Auswerteprogram-
mes aus Abschnitt 2.4 die in Abbildung 4.11 und 4.12 dargestellten Fluss- und Kon-
zentrationsfootprints, hier beispielhaft fiir eine der Energiebilanzstation (A3) und die
zwei Messhohen des 99m-Mastes (GM). Dabei soll hier explizit darauf hingewiesen
werden, dass anhand dieser Tests noch keine konkrete Aussage iiber den tatsichlichen
Footprint der jeweiligen Messung getroffen werden konnte. Sowohl an den bodenna-
hen Stationen als auch am Mast haben nur etwa 300 bis 400 Partikel die jeweilige
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Abbildung 4.11: Erste Footprintergebnisse mit noch unzureichender Footprintsta-
tistik, beispielhaft dargestellt fiir die Energiebilanzstation A3. Der Sensor befindet
sich an der Position (0m,0m). In rot sind die positiven, in blau die negativen Bei-
trage einer Auswertegitterfliche dargestellt, aus der ein oder mehrere Partikel den
Sensor erreicht haben. Es sind hier also keine absoluten Werte dargestellt.
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Abbildung 4.12: Konzentrationsfootprints fiir den 99m-Mast (2, = 50m,
Zm = 90m). Die schwarzen Punkte stellen jeweils eine Auswertegitterflache dar, die
mit einem oder mehreren Partikeln zum gemessenen Signal beitrégt. Der Sensor
befindet sich an der Position (0m,0m).

Sensorfliche von 5 x 5m? gekreuzt, was bei Weitem noch keine ausreichende Foot-
printstatistik liefert. Aus diesen ersten Ergebnissen konnte lediglich das zugrunde
liegende Problem bei der Footprintbestimmung {iber heterogenem Geldnde bestatigt
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werden. Trotz der verwendeten Partikelzahl von 1.2-10° pro Ensemble, hat lediglich
ein winziger Bruchteil dieser tatséchlich eine Sensorfliche erreicht. Die vorhande-
nen Ressourcen wurden demnach nicht optimal ausgenutzt, da ein Grofteil der im
gesamten Modellgebiet freigesetzten Partikel {iberhaupt keine Relevanz fiir die Foot-
printbestimmung an den einzelnen Messsensoren hatte. Zum Vergleich war bei den in
Kapitel 3 dargestellten Footprints fiir einen homogenen Untergrund bereits eine Par-
tikelzahl von etwa 70 000 ausreichend, um einen statistisch aussagekréftigen Footprint
zu erhalten.

Wie zuvor erwahnt, wurden die Ressourcen seitens der verfiighbaren Massiv-Parallel-
rechner beziiglich der maximal verwendbaren Partikelzahlen bereits ausgeschopft.
Zudem bedeutete die Verlagerung einer derartigen Partikelzahl einen sehr hohen Re-
chenaufwand und Speicherbedarf (5 TByte). So benétigten zehn Ensembles mit o. g.
Setup etwa 70h Rechenzeit pro Prozessor. Daher galt es im Folgenden Méglichkeiten
zur effizienteren Nutzung der vorhandenen Ressourcen zu finden, um eine bessere
Footprintstatistik zu erhalten.

4.4 Sensitivitatsstudie zur Verbesserung der
Footprintstatistik

Ausgehend von den im vorherigen Abschnitt prisentierten ersten Ergebnissen, aus de-
nen aufgrund unzureichender Statistiken noch keinerlei Aussage iiber die Footprints
fiir die einzelnen Messstationen getroffen werden konnte, zielte das weitere Vorgehen
darauf ab, die Footprintstatistik zu verbessern. Dabei stellte sich die Frage, wie die
Zahl der an den Sensorflichen registrierten und somit zur Footprintstatistik beitra-
genden Partikel um moglichst mehrere Grofenordnungen erhdht werden kann.

Eine Uberlegung war, die Partikel nicht im gesamten Modellgebiet freizusetzen,
sondern lediglich in kleinen Quellflichen in der Umgebung eines Sensors. Zum anderen
war der in den ersten Tests gewéhlte Verlagerungszeitraum eines Partikelsatzes mit 1h
relativ lang. Es wurde vermutet, dass insbesondere bei den bodennahen Messstationen
der Grofiteil der Partikel in deutlich geringerer Zeit den jeweiligen Sensor erreichen
kann, sodass das Zeitintervall zur Freisetzung neuer Partikelgenerationen vermutlich
deutlich kiirzer sein kann. Wenn im Folgenden der Begriff Sensor” verwendet wird,
ist damit stets eine begrenzte Sensorfliche gemeint, deren Mittelpunkt sich an der
Sensorposition befindet.

Mithilfe einer Sensitivitdtsstudie beziiglich der Groéfse von Quellflichen und Freiset-
zungsintervallen wurde ermittelt, wie weit Quellflichen und Zeitintervalle verkleinert
werden konnen, ohne den Footprint signifikant zu beeinflussen. Als Ausgangspunkt
fiir diese Studie dienten die aus den 10 Ensembles gemittelten Footprints. Zwar war
die Statistik dieser Ergebnisse mehr als unzureichend, jedoch waren dies die einzig
verfligbaren Daten zur Durchfiihrung dieser Studie. Die Ergebnisse der Sensitivitats-
studie werden in den Folgenden Abschnitten vorgestellt.

Obwohl es in dieser Arbeit hauptséchlich um die Bestimmung von Flussfootprints
(FFP) fiir die Turbulenzmessungen des LITFASS-2003 Experimentes gehen soll, wur-
den fiir die Sensitivitatsstudie die Konzentrationsfootprints (KFP) der Stationen be-
trachtet. Diese Herangehensweise wurde gew#hlt, da ein KFP eine grofere horizontale
Erstreckung aufweist als ein FFP (s. Abschn. 1.1). So sollte gewéhrleistet werden,
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Abbildung 4.13: Schematische Darstellung der in dieser Sensitivitétsstudie be-
trachteten Quellflichen fiir die Energiebilanzstationen (links) und den 99m-Mast
(rechts). Aufgrund der Uberschaubarkeit sind nicht alle untersuchten Quellflichen
eingezeichnet.

dass die ermittelten Quellflichen und Zeitintervalle in jedem Fall fiir die spater zu
modellierenden FFPs ausreichend sind.

4.4.1 Partikelquellflichen

Zur Untersuchung des Einflusses der Partikelquelliichen auf den Footprint wurden
die aus den zehn Ensembles berechneten Konzentrationsfootprints fiir die Energiebi-
lanzstationen und den 99m-Mast herangezogen. Das Auswertegitter hatte bei allen
Footprints eine Erstreckung von 5 x 5km?, wobei in Abbildung 4.11 aus Griinden der
Anschaulichkeit nur ein Ausschnitt von 1 x 1km? dargestellt ist. Fiir die bodennahen
Footprints wurde der Sensor im Zentrum des Auswertegitters bei (Om, Om) positio-
niert, um in alle Richtungen ein moglichst weites Gebiet einsehen zu konnen, da der
Wind im zeitlichen Mittel an den einzelnen Energiebilanzstationen aus unterschied-
lichen Richtungen wehte (s. Abb. 4.18). Auferdem war in diesen ersten Ergebnissen
zu erkennen, dass in einem Umkreis von etwa 50m um die Sensoren, unabhéngig von
der vorherrschenden Windrichtung, eine deutlich hohere Partikeldichte zu verzeich-
nen war als in grofseren Entfernungen. Bei den Berechnungen der Footprints fiir den
99m-Mast wurde keine zentrierte Sensorposition gewéhlt, da der Wind dort im zeit-
lichen Mittel aus Ostlichen Richtungen wehte. Die Sensorposition lag ebenfalls bei
(Om, Om), jedoch wurde hier hauptsichlich der Bereich stromaufwérts der Sensoren
(zm = 50m, 2y, = 90m) in positiver x-Richtung ausgewertet (s. Abb. 4.12).

Um die Quellflichen mit dem gréfsten Einfluss zu ermitteln, wurde der relative
Beitrag verschieden grofer Quellflichen Fy zur gesamten Konzentration (Quellfld-
che Fyes) berechnet. Dazu wurden die um einen Sensor ausgerichteten Quellflichen
betrachtet wie sie in Abbildung 4.13 skizziert sind. Fyes beschreibt die Gesamtfliche
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Abbildung 4.14: Relativer Beitrag Rq verschiedener Quellflachen Fy zur gesamten
Konzentration C(Fges) in Abhéngigkeit von der Grofe der Quellflichen fiir die
Energiebilanzstationen (z, = 3m).

des Auswertegitters von 5 x 5km? und Fy die jeweilige Quellfliiche, wobei hier auf-
grund der Ubersichtlichkeit nicht alle betrachteten Fy eingezeichnet sind. Eine Uber-
sicht iiber die verwendeten Quellflichen fiir die Energiebilanzstationen und den 99m-
Mast ist in den Tabellen 4.4 und 4.5 zu finden. Zur Berechnung der von einer Fldche
ausgehenden Konzentration wird der Konzentrationsfootprint fo(z,y) iiber die jewei-
lige Quellfliche integriert, sodass sich der relative Beitrag Rq einer Quellfliche zur
gesamten Konzentration wie folgt bestimmen l&sst:

C(F) _ Jn Joloy) dFy
C(Fges) nges fC(CU;y) ng/es.

Rg = (4.3)

Diese Berechnungen wurden gleichermafen fiir die zwdlf Sensorpositionen der Ener-
giebilanzstationen sowie fiir die zwei Sensoren des 99m-Mastes durchgefiihrt.

Abbildung 4.14 zeigt den relativen Beitrag Rq in Abhéngigkeit von der Grofe der
Quellfliche Fy fiir die Positionen der Energiebilanzstationen (zp, — 3m).
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Quellfliche Referenzpunkt FErstreckung in  Erstreckung in

[km?] (x,y) [m] x-Richtung [m] y-Richtung [m]
0.0001 (-5,-5) 10 10
0.0004 (-10,-10) 20 20
0.0016 (-20,-20) 40 40
0.0064 (-40,-40) 80 80

0.01 (-50,-50) 100 100

0.04 (-100,-100) 200 200

0.09 (-150,-150) 300 300

0.16 (-200,-200) 400 400

0.36 (-300,-300) 600 600

0.64 (-400,-400) 800 800

1.0 (-500,-500) 1000 1000
1.44 (-600,-600) 1200 1200
2.56 (-800,-800) 1600 1600
4.0 (-1000,-1000) 2000 2000
9.0 (-1500,-1500) 3000 3000
16.0 (-2000,-2000) 4000 4000
25.0 (Fges)  (-2500,-2500) 5000 5000

Tabelle 4.4: Verwendete Quellflachen in der Sensitivitdtsstudie fiir die Energiebi-
lanzstationen. Aufgelistet ist die jeweilige Erstreckung der Quellfliche in x- und
y-Richtung, ausgehend von der linken unteren Ecke (Referenzpunkt) der Quellfl4-
che.

Auf der Abszisse ist die Grofse der in Abbildung 4.13 skizzierten Quellflichen aufge-
tragen. In der oberen Darstellung ist zu erkennen, dass ein grofer Teil des Beitrages
(80%) zur gesamten Konzentration verglichen mit der Groke der Gesamtfliche von
relativ kleinen Quellflichen (etwa 500 x 500m?) stammt. Die restlichen 20% der
Gesamtkonzentration verteilen sich auf eine etwa 100-mal grofere Flache. Um den
Bereich der sich &ndernden Steigung der Kurve genauer betrachten zu kénnen, ist in
der unteren Bildhélfte dieser Bereich vergrofert dargestellt (rote Umrandung). Der
steile Anstieg endet bereits bei einer Quellfliche von 0.01km? (100 x 100m?). Auf
Grundlage dieser Ergebnisse und unter Berticksichtigung eines gewissen Sicherheits-
bereiches wird fiir die Simulation der bodennahen Footprints eine Quellfliche von
0.16km? (400 x 400m?) als ausreichend betrachtet (markiert durch die vertikale Li-
nie). Diese Fléche wird bei der Zeitintervallstudie im folgenden Abschnitt als Fy g
bezeichnet.

Die Ergebnisse der Quellflichenstudie fiir den 99m-Mast sind in Abbildung 4.15
dargestellt. Es ist zu beachten, dass die hier betrachteten Quellflichen anders ausge-
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Quellfliche Referenzpunkt FErstreckung in  Erstreckung in

[km?] (x,y) [m] x-Richtung [m] y-Richtung [m]
0.08 (-200,-100) 400 200
0.32 (-400,-200) 800 400
1.12 (-600,-400) 1400 800
1.44 (-600,-400) 1800 800
2.4 (-600,-600) 2000 1200
3.22 (-600,-600) 2300 1400
4.16 (-600,-600) 2600 1600
5.22 (-600,-600) 2900 1800
6.4 (-600,-600) 3200 2000
9.12 (-600,-600) 3800 2400

11.76 (-600,-600) 4200 23800

25.0 (Fges)  (-1000,-2500) 5000 5000

Tabelle 4.5: Verwendete Quellflichen in der Sensitivitdtsstudie fiir den 99m-Mast.
Aufgelistet ist die Erstreckung der jeweiligen Quellfliche in x- und y-Richtung,
ausgehend von der linken unteren Ecke (Referenzpunkt) der Quellflache.
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Abbildung 4.15: Relativer Beitrag Rq verschiedener Quellflichen Fy zur gesamten
Konzentration C(Fges) in Abhéngigkeit von der Groke der Quellflichen fiir den
99m-Mast (2, = 50m bzw. 90m).

richtet sind als bei der Studie fiir die Energiebilanzstationen (s. Abb. 4.13). Rq kon-
vergiert hier nicht so rasch gegen 1 wie bei den bodennahen Footprints, da bei héher-
gelegenen Sensorpositionen ein Grofsteil der Partikel vor Erreichen des Messniveaus
iiber grokere horizontale Distanzen verlagert wird (z. B. HORST und WEIL, 1992).
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So ist die Quellfliche mit einem Beitrag von 80% zur gesamten Konzentration in
diesem Fall um einen Faktor 20 groker als bei den in 3m Hohe befindlichen Senso-
ren. Fiir den 99m-Mast wird anhand des Kurvenverlaufs eine Quellfliche von 6.4km?
(3200 x 2000m?) mit einem Beitrag von 80% zur gesamten Konzentration als ausrei-
chend angenommen. Diese als Fy i bezeichnete Flache (markiert durch die vertikale
Linie) wird im folgenden Abschnitt fiir die Zeitintervallstudie verwendet.

4.4.2 Partikelfreisetzungsintervall

Nachdem im vorherigen Abschnitt die zu wéhlenden Partikelquellflachen ermittelt
wurden, geht es im Folgenden um die Bestimmung der kleinstmdglichen Zeitintervalle
zur Freisetzung neuer Partikelgenerationen. Die Linge des Zeitintervalls beschreibt
dabei gleichzeitig {iber welchen Zeitraum ein Partikel verlagert werden soll. Bei der
Ermittlung eines geeigneten Zeitintervalls muss gewédhrleistet sein, dass alle Partikel
der ermittelten Quellfliche F i (Energiebilanzstationen) bzw. Fzn (99m-Mast) in
dem besagten Zeitintervall den Sensor erreichen.

Fiir diese Sensitivitdtsstudie wurden einzelne Simulationen (keine Ensembles) fiir
verschiedene Zeitintervalle geméfs dem Setup fiir die 13UTC-Simulation durchgefiihrt.
Dazu wurde wie bei den Simulationen in Abschnitt 4.3 nach 5h simulierter Zeit ein
Satz von Partikeln freigesetzt und iiber unterschiedlich lange Zeitintervalle verlagert.
Um zu ermitteln, nach welcher Verlagerungszeit Z |[min| die Konzentration Cf in
der betrachteten Flache Fz g bzw. F7\ den Wert der Konzentration bezogen auf ein
gewdhltes Referenzintervall Zger erreicht, wurde analog zu Gleichung 4.3 der relative
Beitrag Ry berechnet:

Cr(Z)

1tz Cr(ZRret) (44)
Fir die Energiebilanzstationen wurde Zrer = 15min gewéhlt. Die maximale horizon-
tale Distanz, die ein Partikel innerhalb dieses Intervalls zuriicklegen kann, liegt unter
Annahme eines mittleren Windes von etwa 2m/s bei 1800m. Dieses Intervall sollte
bei der Untersuchung der Konzentration in der Flache F g als Referenzintervall aus-
reichend sein, da die Partikelquellflichen F7 g fiir die Energiebilanzstationen lediglich
eine Erstreckung von 400 x 400m? um den jeweiligen Sensor aufweisen (s. Abschn.
4.4.1) und die Partikel somit innerhalb von Zges den Sensor erreichen kénnen.

In Abbildung 4.16 sind die relativen Beitridge Ry fiir die Energiebilanzstationen
graphisch dargestellt. Fiir den Grofteil der Sensorpositionen haben alle Partikel in
dem betrachteten Gebiet F7z g bereits nach 2 bis 3min den jeweiligen Sensor erreicht.
Bei der Station FS betrdgt das minimal mégliche Verlagerungsintervall 4min, da
aufgrund des relativ geringen mittleren Windes (s. Abb. 4.18, Mitte) an dieser Station
auch noch nach etwas langerer Zeit Partikel aus dem betrachteten Gebiet den Sensor
erreichen. Auf der Grundlage dieser Ergebnisse wird fiir die folgenden Simulationen
ein Zeitintervall von 4min als ausreichend angesehen.

Ausgehend von dem fiir die Energiebilanzstationen erhaltenen Zeitintervall wurde
fiir den 99m-Mast ein Referenzintervall von 30min betrachtet. Die maximale Verlage-
rungsdistanz eines Partikels liegt hier bei 3 600m. Abbildung 4.17 zeigt den relativen
Beitrag Ry in Abhéngigkeit von dem Verlagerungsintervall fiir die Sensorhthen 50
und 90m. Bei dem 90m-Niveau haben, bezogen auf das Referenzintervall, bereits nach
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Abbildung 4.16: Relativer Beitrag Rz der nach Z min in der Fliche F7z g vor-
liegenden Konzentration zur nach 15min (Zgef) in derselben Fldche erreichten
Konzentration (Energiebilanzstationen).
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Abbildung 4.17: Relativer Beitrag Rz der nach Z min in der Fliche Fzg vor-
liegenden Konzentration zur nach 15min (Zger) in derselben Flache erreichten
Konzentration (99m-Mast).

10min Verlagerungszeit alle Partikel aus der Quellfliche F7 y den Sensor erreicht. Da-
gegen erschliefit sich aus dem Verlauf der Kurve fiir das 50m-Niveau keine eindeutige
Aussage iiber das fiir diese Hohe ausreichende Zeitintervall. Der relativ grofse Unter-
schied zwischen den beiden Messniveaus und die Tatsache, dass bei einem héheren
Messniveau die Partikel aus der Quellfliche F7 1 den Sensor eher erreichen, deutet
auf eine unzureichende Footprintstatistik hin. Da mit der Zeitintervallstudie fiir den
99m-Mast keine eindeutige Aussage iiber das zu wahlende Zeitintervall moéglich war,
konnten im Rahmen dieser Arbeit fiir die Sensorniveaus des 99m-Mastes leider keine
weiteren Simulationen durchgefiihrt werden.
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4.5 Footprints fiir die Standorte der
Energiebilanzstationen

Aus der Sensitivititsstudie ergab sich folgendes neues Setup beziiglich der Partikel-
parameter. Die Freisetzung der Partikel erfolgte nun in Quellflichen mit einer Er-
streckung von 4+ 200m in Richtung z und y um die jeweilige Sensorposition. Nach
5h Simulationszeit wurde der erste Satz von Partikeln gestartet und dann jeweils in
Absténden von 4min neue Partikelgenerationen freigesetzt. Die Partikel wurden je-
weils nach einer Verlagerungszeit von 4min geléscht. Die Quellhdhe befand sich in
0.2m Hohe und nicht mehr wie in den vorherigen Simulationen direkt am Boden.
Ein Grund hierfiir ist, dass bei vorhandener Vegetation eine etwas vom Erdboden
abgehobene Quellhohe realistischere Bedingungen liefert. Der andere Grund ist, dass
der mittlere Wind am Boden verschwindet und sich die dort freigesetzten Partikel
somit lediglich durch kleinste Turbulenzelemente vom Erdboden entfernen kénnen.
Die Partikel miissten aufgrund dessen iiber relativ kleine Partikelzeitschritte verla-
gert werden, deren Linge mafgeblich von der subskaligen TKE, der Dissipation und
dem Anteil der Subskaligen an der totalen TKE abhéngt (s. Glg. 2.74). Je groker die
Dissipation und der Anteil von SGS TKE zur totalen TKE, desto geringer ist der
Partikelzeitschritt. Demnach miissen innerhalb eines LES-Zeitschrittes mehr Parti-
kelzeitschritte gerechnet werden, was in einer héheren Rechenzeit resultieren kann.
Es konnte anhand einiger Tests festgestellt werden, dass bei einer Quellhéhe von Om
etwa 2% mehr Rechenzeit zur Partikelverlagerung bendtigt wird als mit einer Hohe
von (0.2m.

Das sonstige Setup blieb soweit bestehen (s. Abschn. 4.2.2); einzig die Simulations-
dauer wurde im Vergleich zu den ersten Tests (s. Abschn. 4.3) auf 12h hochgesetzt,
um dadurch die Anzahl der verlagerten Partikelgenerationen noch weiter zu erhéhen.
Es wurden fiinf Ensembles simuliert, sodass in der Umgebung jeder Sensorposition
ungefihr 5 - 10% Partikel verlagert wurden (~ 3000/m? in dem 400 x 400m? Gebiet
um den Sensor). Im Vergleich dazu waren es bei den in Abschnitt 4.3 vorgestellten
ersten Tests 1010 Partikel, jedoch verteilt auf das gesamte Modellgebiet (~ 7/m?).
Aus diesen fiinf Ensembles wurden mithilfe des Auswerteprogramms Flussfootprints
fiir die Energiebilanzstationen (2, = 3m) bei einer Sensorfliiche von 5 x 5m? berech-
net. Im Folgenden werden die Ergebnisse fiir ausgewéihlte Stationen vorgestellt.

Abbildung 4.18 zeigt die Flussfootprints fiir die Stationen A3, FS und SS, wobei
sich die Sensoren jeweils an der Position (z = Om, y = Om) befinden. Dargestellt
ist nur der Bereich um den Sensor, in dem in der Simulation die Partikel freigesetzt
wurden. Auf der rechten Seite dieser Abbildung ist der {iber die Dauer der Partikel-
verlagerung und iiber die fiinf Ensembles gemittelte horizontale Wind in 25m (erster
Gitterpunkt) an den hier betrachteten Sensorpositionen zu erkennen. Die Windrich-
tung in 25m gilt gleichermafsen in der Hohe der Messsensoren, da fiir diesen Bereich
die Prandtl-Schicht Beziehungen gelten. Der hier gew#hlte Ausschnitt des Windfeldes
ist der gleiche wie bei den Footprints auf der linken Seite. Mit dem Referenzvektor,
der den geostrophischen Wind darstellt, wird iiber die Lange der Pfeile die Windge-
schwindigkeit beschrieben. Diese betragt etwa -1.3m/s bei A3, -0.6m/s bei F'S und
1.7m/s bei SS. An der Station A3 tragen etwa 24400, bei F'S 21 800 und bei SS 25200
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Abbildung 4.18: Flussfootprints fiir die Energiebilanzstationen A3, FS und SS.
Der Sensor befindet sich jeweils an der Position (0m, Om). Die Koordinaten
der Sensoren innerhalb des Modellgebietes sind = = 25.0km, y = 21.2km (A3),
r = 24.3km, y = 15.2km (FS) und z = 20.3km, y = 26.1km (SS). Die Flussfoot-
prints sind das Ergebnis aus fiinf Ensembles, gemittelt {iber die Dauer der Par-
tikelverlagerung (7h pro Simulation). Auch der auf der rechten Seite dargestellte
mittlere Wind (in 25m Hohe) beschreibt ein Ensemble-Mittel des iiber den Zeit-
raum der Partikelverlagerung gemittelten Windes. Der Referenzvektor beschreibt
den in der Simulation verwendeten geostrophischen Wind.
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Partikel zum Footprint bei. Das sind zwei Gréfenordnungen mehr als bei den ersten
Tests, was in einer deutlich verbesserten Footprintstatistik resultiert.

In grofserer Entfernung zum Sensor ist der Einfluss des mittleren Windes in der
Ausrichtung der Flussfootprints zu erkennen. So kommt ein groferer Teil der Partikel
aus der Richtung, aus der auch der mittlere Wind weht. Jedoch tritt der Einfluss
des mittleren Windes bei einer geringeren Geschwindigkeit, wie an der Station FS,
nicht so deutlich hervor. Die vereinzelten Beitriage aus anderen Richtungen sind durch
die kurzfristigen Anderungen der Strémung zu erkliren. Der mittlere Wind weht an
den einzelnen Stationen jeweils aus unterschiedlichen Richtungen. Dies hingt mit der
Heterogenitdt der Landoberfliche zusammen, die aufgrund des schwachen Windes
und der starken differentiellen Erwirmung (Strahlungstag) am 30. Mai die Ausbil-
dung starker Sekundérzirkulationen bedingte (s. Abb. 4.10). Insbesondere bei der
Station SS sind die Auswirkungen der Sekundérzirkulation zu erkennen, die sich auf-
grund der stark differentiellen Erwdrmung von Wasser (Scharmiitzelsee) und Land
entwickelt hat. Der bodennahe Wind weht hier entgegengesetzt zum geostrophischen
Wind. Somit umfasst der Footprint fiir SS Gebiete westlich der Station, wahrend
die Footprints fiir den Grofsteil der anderen Stationen (nicht alle dargestellt) eher
die 0stlich der Stationen gelegenen Gebiete markieren. Bei einem Vergleich der drei
Footprints in Abbildung 4.18 ist zu erkennen, dass bei einer heterogenen Oberfli-
che fiir jede Sensorposition ein individueller Footprint mit jeweils unterschiedlichen
Haupteinflussgebieten resultiert. Dies verdeutlicht, wie wichtig es ist fiir Messungen
in heterogenem Geldnde Footprintanalysen durchzufiihren.

Bei der Betrachtung des n&heren Sensorumfeldes fillt auf, dass der Einfluss des
mittleren Windes mit sinkender Entfernung zum Sensor geringer wird. Um diesen
Bereich niher betrachten zu konnen, ist dieser auf der linken Seite in Abbildung 4.19
vergrokert dargestellt. Auf der rechten Seite ist fiir die Standorte der hier betrach-
teten Stationen jeweils ein 1 x 1km? groker Ausschnitt der Vegetationsklassenkarte
(s. Abb. 4.2) abgebildet. Das Kreuz markiert die Sensorposition und das Quadrat die
Fléache, fir die auf der linken Seite der Footprint dargestellt ist. Damit soll verdeut-
licht werden, wie weit die Stationen jeweils von einem Oberflichenwechsel entfernt
sind.

In der unmittelbaren Umgebung des Sensors ist in den Footprints keine bevorzugte
Windrichtung zu erkennen. Trotz der Vorgabe einer geostrophischen Windgeschwin-
digkeit von -2 m /s sind die Footprints jeweils konzentrisch um den Sensor ausgerichtet.
Zwar handelt es sich hier um einen relativ schwachen Wind, es wire aber dennoch zu
vermuten, dass sich zumindest bei den glatteren Wasseroberflichen ein deutlicherer
Windrichtungseffekt in Sensornihe abzeichnen wiirde. An dieser Stelle macht sich
bemerkbar, was auch schon in STEINFELD (2009) festgestellt wurde. Das Lagrange-
sche stochastische Modell interpoliert die aufgelosten Windgeschwindigkeiten auch
zwischen unterem Modellrand und erster Gitterebene linear und beriicksichtigt somit
nicht die Monin-Obukhovsche Ahnlichkeitstheorie. Demnach werden fiir die bodenna-
hen aufgeldsten Geschwindigkeiten in der Hohe der Messsensoren deutlich niedrigere
Werte berechnet als sich aus einem logarithmischen Verlauf ergeben wiirden. Das
macht sich vor allem bei einem relativ schwachen Wind bemerkbar. Der Grund fiir
die konzentrische Ausrichtung der Footprints liegt somit darin, dass aufgrund der
unterschitzten aufgelosten Windgeschwindigkeiten in geringer Distanz zum Erdbo-
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Abbildung 4.19: Flussfootprints wie in Abbildung 4.18, mit einer vergroferten An-
sicht der nahen Sensorumgebung (4 50m). Auf der rechten Seite sind zur Ver-
anschaulichung der Sensorposition innerhalb des Untersuchungsgebietes 1 x 1km?
grofe Ausschnitte der Vegetationsklassenkarte (s. Abb. 4.2) abgebildet. Das Kreuz

markiert die Sensorposition und das Quadrat die Fliche, fiir die der Footprint auf
der linken Seite dargestellt ist.
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den die subskaligen Partikelgeschwindigkeiten einen groferen Anteil an der totalen
Partikelgeschwindigkeit ausmachen als bei hdheren aufgelésten Geschwindigkeiten.
Die subskaligen Anteile werden in dem Lagrangeschen Partikelmodell mithilfe eines
gaufsverteilten Zufallsprozesses ermittelt (s. Abschn. 2.3). Mit dieser Verteilung der
zufélligen Partikelgeschwindigkeiten wird demnach keine Richtung bevorzugt und es
ergibt sich die dargestellte gleichméfkige Verteilung des Footprints um den Sensor.
Auch die hier nicht abgebildeten Footprints weisen in Sensorndhe eine dhnliche Form
auf, unabhéngig von der Oberflichenbeschaffenheit und des vorherrschenden mittle-
ren Windes.

Ab einer gewissen Entfernung zum Sensor sind auch die fiir einen Flussfootprint
typischen negativen Footprintwerte zu erkennen (in blau). Das bedeutet, dass aus
bestimmten Gebieten stammende Partikel den Sensor grofstenteils von oben durch-
kreuzt haben, sodass sich in der Summe ein negativer Beitrag dieser Gebiete zum
Fluss ergibt. In diesem Fall ist die Zahl der Partikel mit einem negativen Beitrag
relativ grofs, da sich das Messniveau in 3m Hohe befindet und sich bereits nach ei-
ner kurzen Verlagerungszeit (< lmin) viele Partikel bereits oberhalb dieses Niveaus
befinden.

Die in Abbildung 4.19 (links) dargestellten Gebiete von 100 x 100m? um den
jeweiligen Sensor tragen zu mehr als 80% zum gesamten Fluss in dem 400 x 400m?-
Gebiet bei (A3: 85%, FS: 88%, SS:89%). Uber 80% des gesamten Flusses stammt
demnach aus dem Gebiet, welches in Abbildung 4.19 (rechts) durch das Quadrat um
die Sensorposition gekennzeichnet ist. Das deutet unter Vorbehalt darauf hin, dass
die Messergebnisse an diesen Stationen flir den jeweiligen Untergrund reprisentativ
sind. Jedoch l&sst sich aus diesen Ergebnissen noch keine endgiiltige Aussage dariiber
treffen.

Zusammenfassend zeigt sich der Einfluss des mittleren Windes lediglich bei den
Partikeln, die aus groferer Entfernung den Sensor erreichen, da diese bereits durch
verschiedene Hohen transportiert wurden, in denen die aufgelosten Anteile gegen-
iiber den subskaligen Partikelgeschwindigkeiten iiberwiegen. Anhand dieser Ergeb-
nisse zeigt sich, dass ein dringender Bedarf darin besteht, die aufgelosten Partikel-
geschwindigkeiten in Bodennédhe realistischer darzustellen. Sei es zum einen mithilfe
einer logarithmischen Interpolation der aufgeldsten Windgeschwindigkeiten zwischen
nulltem und erstem Gitterpunkt oder durch eine deutlich hohere Auflosung des nu-
merischen Gitters. Eine hohere Auflsung fithrt auferdem dazu, dass ein groferer Teil
des Turbulenzspektrums aufgeldst wird und damit nur noch ein geringer Teil der Tur-
bulenz als Zufallsprozess in der subskaligen Partikelgeschwindigkeit behandelt werden
muss.
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In dieser Arbeit wurden Footprintmodellierungen erstmals fiir ein reales Untersu-
chungsgebiet unter Beriicksichtigung der vorliegenden Oberflichenheterogenititen
und meteorologischen Bedingungen durchgefiihrt (s. Abschn. 4.2). Footprints be-
schreiben das Gebiet im Luv eines Messsensors, welches mafigeblich das Ergebnis der
Messung beeinflusst. Sie kénnen somit Aufschluss dariiber geben, ob eine Messung
fiir die sich unterhalb des Sensors befindliche Oberfliche reprisentativ ist. Verwendet
wurde dazu ein Lagrangesches stochastisches (I.S) Modell, welches in eine Large-Eddy
Simulation eingebettet ist. Auf diese Weise konnte eine Vielzahl von Partikeln direkt
in dem Stromungsfeld der LES freigesetzt und deren Trajektorien unter Beriicksich-
tigung der subskaligen Partikelgeschwindigkeiten mithilfe des LS Modells berechnet
werden (s. Abschn. 2.3). Mit den daraus erhaltenen Partikeldaten konnten anhand
eines in dieser Arbeit entwickelten Auswerteprogramms Footprints fiir beliebige Sen-
sorpositionen innerhalb des betrachteten Messniveaus berechnet werden (s. Abschn.
2.4). Bereits im Vorfeld der Footprintstudien fiir das LITFASS-2003 Experiment stand
fest, dass fiir eine hinreichende Statistik iiber einer heterogenen Landoberfliche die
Verlagerung von sehr vielen Partikeln notwendig ist. Zudem ist es erforderlich meh-
rere Ensembles durchzufiihren, um eine bessere Turbulenzstatistik in die Footprints
einflieffen zu lassen. Dies ist insbesondere bei Footprints fiir bodennahe Messungen
von grofer Bedeutung, wenn bei Simulationen mit einem relativ groben Gitter die
Turbulenz im Bereich der Messsensoren nicht aufgeldst werden kann.

Die ersten Versuche Footprints an den Energiebilanzstationen und dem 99m-Mast zu
bestimmen bestitigten, dass sich die Footprintmodellierung unter nicht-idealisierten
Bedingungen deutlich schwieriger gestaltet als iiber einem homogenen oder ideali-
siert heterogenen Untergrund. Trotz der Verlagerung von etwa 100 Partikeln (zehn
Ensembles) konnten keine statistisch verwertbaren Footprints generiert werden, aus
denen sich eine fundierte Aussage {iber das eine Messung heeinflussende Gebiet erge-
ben hétte. Von den 100 Partikeln haben nur sehr wenige Partikel (Gréfenordnung
10%) die jeweilige Sensorfliche von 5 x 5m? erreicht (s. Abschn. 4.3). Mithilfe von
Sensitivitdtsstudien beziiglich der Quellflachen (s. Abschn. 4.4.1) und Zeitintervalle
(s. Abschn. 4.4.2) zur Partikelfreisetzung konnte die Anzahl der am Sensor registrier-
ten Partikel bei den Energiebilanzstationen um zwei Grofsenordnungen erhdht und
dadurch eine Verbesserung der Footprintstatistik erzielt werden. Dabei wurde fest-
gestellt, dass ein Grofiteil der Partikel aus einigen hundert Metern Entfernung vom
Sensor stammt und dass dieser Teil bereits nach wenigen Minuten den Sensor erreicht.
Bei den hoher gelegenen Sensoren am 99m-Mast zeigte sich erwartungsgeméfs, dass
der Grofteil der Partikel aus einem deutlich grofseren Gebiet stammt. Beziiglich des
Zeitintervalls ergaben sich keine eindeutigen Ergebnisse. In den Flussfootprints fiir die
bodennahen Messsensoren zeigte sich in gréferer Entfernung zum Sensor der Einfluss
des mittleren Windes auf die Ausrichtung der Footprints (s. Abschn. 4.5). Dagegen
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konnte in der unmittelbaren Umgebung des Sensors, unabhéngig von der betrachteten
Sensorposition und der zugehdrigen Oberflicheneigenschaften, kein Einfluss der mitt-
leren Windrichtung festgestellt werden. In dem Bereich waren die Footprints nahezu
konzentrisch um den jeweiligen Sensor ausgerichtet. Dies liefs darauf schliefsen, dass es
in Bodennihe vermutlich zu einer Uberschiitzung der subskaligen Partikelgeschwin-
digkeiten gegeniiber den aufgelosten Anteilen kommt. Es zeigt sich anhand dieser
Ergebnisse, dass das in dieser Arbeit verwendete LES-LS Modell mit den vorhande-
nen Ressourcen durchaus in der Lage ist, unter heterogenen Bedingungen statistisch
verwertbare Footprints zu modellieren. Jedoch besteht bei der Footprintmodellie-
rung fiir bodennahe Messsensoren, wo ein Grofteil des Transportes iiber subskalige
Prozesse stattfindet, noch sehr grofer Handlungsbedarf beziiglich der realistischen
Bestimmung der bodennahen aufgelésten und subskaligen Partikelgeschwindigkeiten.

Um die Partikelgeschwindigkeiten in Bodennéhe realistischer darzustellen, wére es im
néchsten Schritt sinnvoll, analog zur LES zwischen dem Erdboden und dem ersten
Gitterpunkt anstelle der linearen Interpolation der aufgelosten Geschwindigkeiten
eine logarithmische Interpolation zu verwenden. Insbesondere in Bodennéhe fiihrt
die lineare Interpolation zu einer deutlichen Unterschétzung der aufgelosten Windge-
schwindigkeit, die eigentlich innerhalb der bodennahen Schicht eher einem logarithmi-
schen Verlauf folgen sollte. Auf diese Weise wird der Unterschitzung der aufgeldsten
Geschwindigkeiten entgegengewirkt und der Einfluss der mittleren Windrichtung auf
den Footprint in Sensorndhe kann genauer untersucht werden.

Auferdem kénnten Simulationen mit einer deutlich héheren Auflésung durchge-
fiihrt werden. Fine Verfeinerung des Gitters wiirde dazu beitragen, den durch die
Interpolation von aufgeloster Geschwindigkeit, TKE und Dissipation entstehenden
Fehler moglichst gering zu halten. In erster Linie bedingt eine kleinere Gitterweite,
dass ein groferer Teil des Turbulenzspektrums explizit aufgelést wird und folglich
nur noch ein geringer Anteil parametrisiert werden muss. Bei der Gitterverfeinerung
wére ebenfalls anzustreben, dass sich das betrachtete Messniveau oberhalb des ers-
ten Gitterpunktes befindet. Gerade unterhalb dieses Punktes machen die subskaligen
Partikelgeschwindigkeiten einen grofen Anteil an der totalen Partikelgeschwindigkeit
aus. Jedoch trifft in diesem Bereich die von WEIL et al. (2004) gemachte Annahme
der Isotropie der subskaligen Turbulenz nicht zu. Laut STEINFELD et al. (2008) ist der
dadurch entstehende Fehler vernachldssigbar, solange sich das Messniveau oberhalb
des ersten Gitterpunktes befindet.

Eine hohere Auflésung bedeutet allerdings auch einen héheren Rechenaufwand. Da-
her sollte das Interpolationsverfahren in dem Lagrangeschen stochastischen Modell
modifiziert werden, um das Rechnen mit einem in der Vertikalen gestreckten Gitter
zu ermdglichen. Momentan funktioniert die Interpolation nur fiir ein dquidistantes
Gitter. Die Verfeinerung des Gitters kann so auf die Grenzschicht beschrénkt und
oberhalb derer eine grobere Auflésung gewéhlt werden. Im Vergleich zur kompletten
Verfeinerung des Gitters wiirde damit weniger Rechenzeit bendtigt.

Da sich im Rahmen dieser Arbeit die Untersuchung der Footprints fiir den 99m-Mast

lediglich auf einige Sensitivitdtsstudien beschrinkten, wire es ebenfalls interessant
weitere Studien diesbeziiglich durchzufithren. So koénnten vermutlich auch hier die
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Ressourcen besser ausgeschopft werden, damit eine deutlich grofere Partikelzahl zur
Footprintberechnung beitrdgt als in Abschnitt 4.3 vorgestellt wurde. Bei einer ent-
sprechenden Footprintstatistik kénnten so auch Footprints fiir hthere Messniveaus
untersucht werden, in denen es nicht zu einer Uberschiitzung der subskaligen Anteile
kommt. So kénnte z. B. die Abhéingigkeit der Footprints von der Distanz zwischen
Quell- und Messhohe studiert werden.
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