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Exercises	
  will	
  be	
  on	
  these	
  topics:	
  
1.  CalculaGon	
  of	
  photodissociaGon	
  rate	
  constants	
  
2.  Effects	
  of	
  aerosols	
  on	
  photodissociaGon	
  rate	
  constants	
  



Why	
  Model	
  Dust	
  Storms	
  and	
  Chemistry?	
  

Ø  Dust	
  storms	
  oPen	
  occur	
  during	
  the	
  pre-­‐monsoon	
  (MAM)	
  
season	
  in	
  northern	
  India	
  and	
  affect	
  day	
  to	
  day	
  life.	
  

Ø  GOAL:	
  Understand	
  the	
  effect	
  of	
  these	
  dust	
  storms	
  on	
  regional	
  
scale	
  aerosol	
  opGcal	
  properGes,	
  radiaGon	
  budget	
  and	
  
tropospheric	
  chemistry.	
  

MODIS	
  (21	
  Apr	
  2010)	
  



MODIS	
  (21	
  Apr	
  2010)	
  

Dust	
  from	
  the	
  Thar	
  Desert	
  
gets	
  channeled	
  by	
  the	
  
topography	
  of	
  the	
  Indo-­‐
GangeGc	
  Plain	
  Thar	
  

Desert	
  

What	
  Causes	
  the	
  Dust	
  to	
  Reside	
  over	
  the	
  IGP?	
  



What	
  Processes	
  Happen	
  from	
  the	
  Desert	
  to	
  the	
  IGP?	
  

MODIS	
  (21	
  Apr	
  2010)	
  

emissions	
  

transport	
  

deposiGon	
  

chemistry	
  



Modeling	
  dust	
  storm	
  effects	
  on	
  aerosols	
  and	
  	
  
trace	
  gases	
  

•  Emissions	
  
–  Dust	
  emissions	
  =	
  f(wind,	
  soil	
  type	
  &	
  moisture)	
  
–  Sea	
  salt	
  emissions	
  =	
  f(wind)	
  
–  Anthropogenic	
  emissions	
  =	
  prescribed	
  
–  Biomass	
  burning	
  emissions	
  =	
  f(fire	
  size,	
  vegetaGon)	
  
–  Emissions	
  from	
  vegetaGon	
  =	
  f(vegetaGon	
  type,	
  T,	
  PAR)	
  

•  Transport	
  
•  Chemistry	
  
•  DeposiGon	
  



Modeling	
  emissions	
  of	
  aerosols	
  and	
  	
  
trace	
  gases	
  

•  Dust	
  Emissions	
  
	
  
	
  
	
  
	
  

•  Sea	
  Salt	
  Emissions	
  

Dustemis	
  =	
  C	
  (fsize	
  ×	
  erod	
  ×	
  area)	
  (wspd10m)2	
  (wspd10m	
  –	
  uthres)	
  dt	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  C	
  =	
  tuning	
  factor	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  à	
  Improving	
  dust	
  emissions	
  for	
  different	
  deserts	
  is	
  important	
  

SSemis	
  =	
  4/3(π	
  (rdry)3	
  ρSS	
  frh	
  dFn	
  dr)	
  dt	
  

These	
  equaGons	
  are	
  from	
  the	
  WRF-­‐Chem	
  GOCART	
  emissions	
  modules.	
  They	
  can	
  easily	
  
vary	
  among	
  models.	
  References	
  are	
  Ginoux	
  et	
  al.	
  (2001,	
  2004);	
  Chin	
  et	
  al.	
  (2002).	
  



Modeling	
  emissions	
  of	
  aerosols	
  and	
  	
  
trace	
  gases	
  

•  Anthropogenic	
  Emissions	
  
–  Several	
  emissions	
  inventories	
  available	
  
–  See	
  ECCAD	
  web	
  site	
  eccad.sedoo.fr/	
  and	
  Sachin	
  Ghude’s	
  lecture	
  

•  Biomass	
  Burning	
  Emissions	
  
GFED	
  	
  www.globalfiredata.org/	
  	
  
QFED	
  	
  hbp://gmao.gsfc.nasa.gov/research/science_snapshots/global_fire_emissions.php	
  	
  

FINN	
  hbps://www2.acd.ucar.edu/modeling/finn-­‐fire-­‐inventory-­‐ncar	
  	
  
Forecast	
  hbp://www.acd.ucar.edu/acresp/forecast/fire-­‐emissions.shtml	
  	
  

•  Biogenic	
  Emissions	
  
MEGAN	
  
hbps://www2.acd.ucar.edu/modeling/model-­‐emissions-­‐gases-­‐and-­‐aerosols-­‐nature-­‐megan	
  	
  

BEIS	
  
hbp://www.epa.gov/bn/chief/emch/biogenic/beis/index.html	
  	
  



Modeling	
  transport	
  of	
  aerosols	
  and	
  	
  
trace	
  gases	
  

•  Emissions	
  
•  Transport	
  

–  Resolved	
  on	
  grid	
  of	
  model	
  
–  Parameterized	
  moGons	
  in	
  the	
  boundary	
  layer	
  (i.e.	
  
diffusivity	
  to	
  represent	
  large	
  eddy	
  moGons)	
  

–  ParameterizaGon	
  of	
  convecGve	
  transport	
  

•  Chemistry	
  
•  DeposiGon	
  



Modeling	
  	
  transport	
  of	
  aerosols	
  and	
  	
  
trace	
  gases	
  

•  Transport	
  
–  See	
  lectures	
  by	
  Mark	
  Lawrence	
  and	
  Federico	
  Fierli	
  



Modeling	
  chemistry	
  of	
  aerosols	
  and	
  	
  
trace	
  gases	
  

•  Emissions	
  
•  Transport	
  
•  Chemistry	
  

–  Aerosol	
  growth	
  by	
  condensaGon	
  and	
  coagulaGon	
  
–  PhotodissociaGon	
  reacGons	
  
–  ReacGons	
  between	
  trace	
  gases	
  
–  ReacGons	
  between	
  gas	
  and	
  aerosol	
  
–  ReacGons	
  in	
  cloud	
  and	
  rain	
  drops	
  

•  DeposiGon	
  



Modeling	
  aerosol	
  physics	
  and	
  chemistry	
  

•  Aerosol	
  growth	
  by	
  condensaGon	
  and	
  coagulaGon	
  

•  PhotodissociaGon	
  reacGons	
  
•  ReacGons	
  between	
  trace	
  gases	
  
•  ReacGons	
  between	
  gas	
  and	
  aerosol	
  
•  ReacGons	
  in	
  cloud	
  and	
  rain	
  drops	
  

Gases,	
  e.g.	
  
H2SO4	
  



Modeling	
  chemistry	
  of	
  aerosols	
  and	
  	
  
trace	
  gases	
  

•  Aerosol	
  growth	
  by	
  condensaGon	
  and	
  coagulaGon	
  
•  PhotodissociaGon	
  reacGons	
  

	
  
•  ReacGons	
  between	
  trace	
  gases,	
  e.g.	
  NO	
  +	
  O3	
  à	
  NO2	
  

•  ReacGons	
  between	
  gas	
  and	
  aerosol	
  

•  ReacGons	
  in	
  cloud	
  and	
  rain	
  drops	
  

NO2	
  à	
  NO	
  +	
  O	
  
hν	
  

HNO3	
  (g)	
  +	
  dust	
  à	
  0.5	
  NOx	
  
HNO3	
  (g)	
  

e.g.	
  HSO3
-­‐	
  +	
  H2O2	
  à	
  SO4

2-­‐	
  



Modeling	
  deposiGon	
  of	
  aerosols	
  and	
  	
  
trace	
  gases	
  

•  Dry	
  DeposiGon	
  
–  DeposiGon	
  velocity,	
  vegetaGon	
  (canopy	
  or	
  not),	
  Henry’s	
  
Law	
  constant	
  

– Wesely	
  (1989)	
  parameterizaGon	
  oPen	
  used	
  

•  Wet	
  DeposiGon	
  
–  Amount	
  of	
  cloud	
  water,	
  Henry’s	
  Law	
  constant,	
  producGon	
  
of	
  precipitaGon,	
  evaporaGon	
  

•  Henry’s	
  Law	
  (M/atm)	
  
[H2O2	
  (aq)]	
  =	
  KH	
  p_H2O2	
  (g)	
  
KH	
  =	
  Henry’s	
  Law	
  coefficient	
  =	
  f(temperature)	
  



Modeling	
  dust	
  storm	
  effects	
  on	
  aerosols	
  and	
  	
  
trace	
  gases	
  

MODIS	
  (21	
  Apr	
  2010)	
  

emissions	
  

transport	
  

deposiGon	
  

chemistry	
  

Use	
  the	
  Weather	
  Research	
  and	
  
ForecasGng	
  model	
  coupled	
  with	
  
Chemistry	
  (WRF-­‐Chem)	
  to	
  learn	
  
what	
  processes	
  affect	
  aerosols	
  
and	
  trace	
  gases	
  



WRF-­‐Chem	
  set-­‐up	
  

Grid	
  spacing:	
  30	
  km	
  
Grid	
  points	
  (x,y,z)	
  =	
  (120,90,51)	
  
SimulaGon	
  period:	
  10-­‐25	
  Apr	
  2010	
  
	
  
Microphysics:	
  Thompson	
  
Cumulus:	
  Kain-­‐Fritsch	
  
Surface	
  and	
  PBL:	
  MYJ	
  Scheme	
  
RadiaGon:	
  RRTMG	
  
	
  
Chemical	
  Mechanism:	
  	
  
	
  	
  	
  MOZART	
  gas	
  +	
  GOCART	
  aerosols	
  
Photolysis:	
  F-­‐TUV	
  
Anthro	
  Emissions:	
  MACCity	
  
BB	
  Emissions:	
  FINN	
  v1	
  
Biogenic	
  Emissions:	
  MEGAN	
  
IniGal	
  and	
  Boundary	
  CondiGons:	
  
Meteorology:	
  NCEP	
  FNL	
  
Chemistry:	
  MOZART-­‐4	
  CTM	
  

Dust	
  
emissions	
  

Dust	
  
emissions	
  in	
  
Thar	
  desert	
  



A	
  low	
  pressure	
  region	
  over	
  the	
  Thar	
  Desert	
  
generated	
  this	
  dust	
  storm.	
  



WRF-­‐Chem	
  captures	
  spaGal	
  distribuGon	
  of	
  the	
  
dust	
  storm	
  

MODIS	
  (21	
  Apr	
  2010)	
   WRF-­‐Chem	
  (21	
  Apr	
  2010)	
  

[Kumar	
  et	
  al.,	
  ACPD,	
  2013]	
  

Nainital	
  

Kanpur	
  



WRF-­‐Chem	
  captures	
  AOD	
  and	
  Angstrom	
  exponent	
  

[Kumar	
  et	
  al.,	
  ACPD,	
  2013]	
  

AOD	
  –	
  integrated	
  exGncGon	
  coefficient	
  over	
  a	
  verGcal	
  column	
  of	
  unit	
  cross	
  secGon.	
  
Angstrom	
  exponent	
  –	
  inverse	
  relaGon	
  with	
  aerosol	
  size,	
  smaller	
  for	
   larger	
  aerosols	
  and	
  

vice	
  versa.	
  

Aeronet	
  AOD	
  
WRF-­‐Chem	
  AOD	
  

Aeronet	
  Angstrom	
  exp.	
  
WRF-­‐Chem	
  Angstrom	
  exp.	
  



Dust	
  Storm	
  almost	
  doubled	
  the	
  regional	
  aerosol	
  
loading	
  

M
O
DI
S	
  

W
RF
-­‐C
he

m
	
  



WRF-­‐Chem	
  SensiGvity	
  SimulaGons	
  

1.  Base	
  Case	
  –	
  with	
  Dust	
  emissions	
  and	
  j-­‐values	
  affected	
  =	
  
DUST_J	
  

2.  No	
  Dust	
  emissions	
  Case	
  =	
  No	
  Dust	
  



Dust	
  Storm	
  cools	
  the	
  surface	
  and	
  TOA,	
  and	
  warms	
  
the	
  atmosphere	
  

Surface	
  

TOA	
  

Atmosphere	
  



Dust	
  storm	
  decreases	
  photolysis	
  rates	
  at	
  the	
  surface	
  and	
  
increases	
  in	
  the	
  upper	
  troposphere	
  

Su
rf
ac
e	
  

10
0	
  
hP

a	
  

17-­‐22	
  April	
  2010	
  

NO2	
  Photolysis	
  Rate	
  

Difference	
  between	
  Dust	
  and	
  
No	
  Dust	
  simulaGons	
  



QuanGfying	
  Photolysis	
  Processes	
  

Photolysis	
  reacGon: 	
  	
  	
  	
  	
  NO2	
  +	
  hν	
  à	
  NO	
  +	
  O	
  

Photolysis	
  frequency	
  (s-­‐1)	
  	
  	
  	
  j	
  =	
  	
  	
  λ	
  σ(λ)	
  φ(λ) F(λ)	
  dλ	


	
  
(other	
  names:	
  photo-­‐dissociaGon	
  rate	
  coefficient,	
  J-­‐value)	
  

Photolysis	
  rates:	
  

∫

d[NO2 ]
dt hv

= − j[NO2 ]

d[NO]
dt hv

= d[O]
dt hv

= + j[NO2 ]



Calculation of Photolysis Coefficients 

   J (s-1)   =   σ(λ) φ(λ)	
  F(λ)	
  dλ	


	


σ(λ) = absorption cross section, cm2 molec-1

 
     --  probability that photon is absorbed 

 
φ(λ) = photodissociation quantum yield, molec quanta-1 

    -- probability that absorbed photon causes dissociation 
 
F(λ)	
  =	
  spectral actinic flux, quanta cm-2 s-1 nm-1 

    = solar	
  radiaGon	
  flux	
  onto	
  sphere	
  	
  
   --  probability of photon near molecule 

 

∫



AbsorpGon	
  Cross	
  SecGon	
  Varies	
  with	
  Species	
  and	
  
Wavelength	
  

O3	
  AbsorpGon	
  cross	
  secGon	
   H2O2	
  AbsorpGon	
  
cross	
  secGon	
  

NO2	
  AbsorpGon	
  cross	
  secGon	
   CH2O	
  AbsorpGon	
  cross	
  secGon	
  



Measured	
  Quantum	
  Yields	
  



CompilaGons	
  of	
  Cross	
  SecGons	
  &	
  Quantum	
  Yields	
  

hbp://www.atmosphere.mpg.de/enid/2295	
  	
  

hbp://jpldataeval.jpl.nasa.gov/	
  	
  



Integrals	
  Over	
  Angular	
  Incidence	
  
Irradiance vs Actinic Flux 

∫ ∫=
π
π

ϕθθθϕθ
2

0

2

0

ddsincos),(IE ∫ ∫=
π π

θϕθϕθ
0

2

0

ddsin),(IF

Wabs	
  m-­‐2	
   Wabs	
  m-­‐2	
  or	
  quanta	
  s-­‐1	
  cm-­‐2	
  



Photolysis	
  Frequencies	
  as	
  FuncGon	
  of	
  Wavelength	
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Photolysis	
  Frequencies	
  and	
  Time	
  of	
  Day	
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NO2	
  -­‐>	
  NO	
  +	
  O(3P)	
  

NO2	
  -­‐>	
  NO	
  +	
  O(3P)	
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  8.00E+04	
  9.00E+04	
  

O3	
  -­‐>	
  O2	
  +	
  O(1D)	
   CH2O	
  -­‐>	
  HO2	
  

NO2	
  photolysis	
  has	
  broader	
  parabola	
  
-­‐-­‐	
  result	
  of	
  diffuse	
  vs	
  direct	
  radiaGon	
  



CalculaGng	
  Photolysis	
  Freqencies	
  
Need	
  to	
  do	
  RadiaHve	
  Transfer	
  CalculaHons	
  

k+1	
  

	
  	
  k	
  

Direct	
  
Flux	
  

Diffuse	
  
Flux	
  from	
  
above	
  

Diffuse	
  
Flux	
  from	
  
below	
  



k+1	
  

	
  	
  k	
  

Direct	
  
Flux	
  

Diffuse	
  
Flux	
  from	
  
above	
  

Diffuse	
  
Flux	
  from	
  
below	
  

Aerosols	
  and	
  Clouds	
  Affect	
  Photolysis	
  Rates	
  
characterisHcs	
  of	
  the	
  aerosol	
  or	
  cloud	
  layer	
  provides	
  informaHon	
  to	
  

esHmate	
  their	
  effect	
  

OpGcal	
  depth,	
  Δτ	


Single	
  scabering	
  albedo,	
  	
  wo	
  =	
  scab./(scab.+abs.)	
  
Asymmetry	
  factor,	
  g:	
  	
  	
  	
  forward	
  fracGon,	
  	
  	
  f	
  ~	
  (1+g)/2	
  

Must	
  specify	
  three	
  opGcal	
  properGes:	
  



VerGcal	
  opGcal	
  depth, Δτ(λ, z)  =  σ(λ, z) n(z) Δz 
 
for	
  molecules: Δτ(λ, z) ~ 0 - 30 

   Rayleigh	
  scab. ~ 0.1 - 1.0 
   O3	
  absorpGon	
  ~ 0 - 30 

 
for	
  aerosols:	
  	
  0.01 - 5.0       

       
for	
  clouds:	
  	
  1-1000           

   cirrus ~ 1-5 
   cumulonimbus ~ > 100 



 
 SSA	
  range:	
  	
  	
  	
  	
  0	
  -­‐	
  1	
  
	
   	
  limits: 	
  pure	
  scabering	
  =	
  1.0	
  
	
   	
   	
   	
  pure	
  absorpGon	
  =	
  0.0	
  

	
  
	
  for	
  molecules,	
  strongly	
  λ-­‐dependent,	
  depending	
  on	
  
	
  absorber	
  amount,	
  esp.	
  O3	
  

	
  
	
  for	
  aerosols:	
  	
  
	
   	
  sulfate	
  ~	
  0.99	
  
	
   	
  soot,	
  organics	
  ~	
  0.8	
  or	
  less,	
  	
  
	
   	
  not	
  well	
  known	
  but	
  probably	
  higher	
  at	
  shorter	
  λ,	
  esp.	
  in	
  UV	
  

	
  
	
  for	
  clouds:	
  	
  typically	
  0.9999	
  or	
  larger	
  (vis	
  and	
  UV)	
  

Single	
  Scabering	
  Albedo  
wo(λ, z) = scab./(scab.+abs.)	
  



Single	
  scabering	
  albedo	
  of	
  fine	
  mineral	
  dust	
  aerosols	
  
controlled	
  by	
  iron	
  concentraGon	
  

Moosmuller	
  et	
  al.	
  (2012)	
  
Journal	
  of	
  Geophysical	
  Research:	
  Atmospheres	
  
Volume	
  117,	
  Issue	
  D11,	
  D11210,	
  8	
  JUN	
  2012	
  DOI:	
  10.1029/2011JD016909	
  
hbp://onlinelibrary.wiley.com/doi/10.1029/2011JD016909/full#jgrd17711-­‐fig-­‐0003	
  

Iron	
  Content	
  as	
  HemaGte	
  Mass	
  FracGon	
  

Si
ng
le
	
  S
ca
b
er
in
g	
  
Al
be

do
	
  

0.95	
  

0.90	
  

0.85	
  

0.80	
  

1.00	
  

0%	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  5%	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  10%	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  15%	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  20%	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  25%	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  30%	
  

Mali	
  

Spain	
  

Afghanistan	
  

Kuwait	
  
Qatar	
  

Iraq	
  
DjibouG	
  

Iraq	
  

UAE	
  



 
 range	
  -­‐1	
  to	
  +	
  1	
  
	
   	
  pure	
  back-­‐scabering	
  =	
  -­‐1	
  
	
   	
  isotropic	
  or	
  Rayleigh	
  =	
  0	
  
	
   	
  pure	
  forward	
  scabering	
  =	
  +1	
  
	
  	
  
	
  strongly	
  dependent	
  on	
  parGcle	
  size	
  
	
   	
  for	
  aerosols:,	
  typically	
  0.5-­‐0.7	
  
	
   	
  for	
  clouds,	
  typically	
  0.7-­‐0.9	
  

Mie theory for spherical particles: can compute Δτ, wo, g  
from knowledge of λ, particle radius and complex index of refraction 

∫
+

−

ΘΘΘ=
1

1

)d(coscos)(
2
1 Pg

Asymmetry	
  factor,	
  g(λ, z) 	
  



Aerosol	
  Effects	
  on	
  the	
  RadiaGon	
  

•  Aerosols	
  either	
  scaber	
  or	
  absorb	
  radiaGon	
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absorbing
(ωo=0.8)

NO2	
  Photolysis	
  Frequency	
  
	
  19N,	
  April,	
  noon,	
  AOD	
  =	
  1	
  at	
  380	
  nm	
  



Uniform	
  Cloud	
  Layer	
  

•  Above	
  cloud:	
  -­‐	
  high	
  radiaGon	
  because	
  of	
  reflecGon	
  

•  Below	
  cloud:	
  -­‐	
  lower	
  radiaGon	
  because	
  of	
  
abenuaGon	
  by	
  cloud	
  

•  Inside	
  cloud:	
  -­‐	
  complicated	
  behavior	
  
–  Top	
  half:	
  very	
  high	
  values	
  (for	
  high	
  sun)	
  
–  Bobom	
  half:	
  lower	
  values	
  



Effect	
  Of	
  Uniform	
  Clouds	
  On	
  AcGnic	
  Flux	
  

340 nm, sza = 0 deg., 
cloud between 4 and 6 km
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Numerical	
  SoluGons	
  To	
  RadiaGve	
  Transfer	
  EquaGon	
  

•  Discrete	
  ordinates	
  
	
    n-­‐streams	
  	
  (n	
  =	
  even),	
  angular	
  distribuGon	
  
	
    exact	
  as	
  n	
  integrals	
  but	
  speed	
  ≈	
  1/n2	
  

•  Two-­‐stream	
  family	
  
	
    delta-­‐Eddington,	
  many	
  others	
  
	
    very	
  fast	
  but	
  not	
  exact	
  

•  Monte	
  Carlo	
  
	
    slow,	
  but	
  ideal	
  for	
  3D	
  problems	
  

•  Others	
  	
  
	
    matrix	
  operator,	
  Feautrier,	
  adding-­‐doubling,	
  successive	
  
orders,	
  etc.	
  

Irradiance	
  calculaGons	
  using	
  SBDART:	
  	
  	
  	
  hbps://paulschou.com/tools/sbdart/	
  	
  



hbp://cprm.acd.ucar.edu/Models/TUV/	
  Photolysis	
  Rates	
  



hbp://cprm.acd.ucar.edu/Models/TUV/	
  Photolysis	
  Rates	
  



Photochemistry Summary 

   J (s-1)   =   σ(λ) φ(λ)	
  F(λ)	
  dλ	


	


σ(λ) = absorption cross section, cm2 molec-1

 
 
φ(λ) = photodissociation quantum yield, molec quanta-1 

 
F(λ)	
  =	
  spectral actinic flux, quanta cm-2 s-1 nm-1 

∫

•  Clouds	
  affect	
  radiaGon	
  –	
  
scabering	
  

•  Aerosols	
  affect	
  radiaGon	
  –	
  
either	
  scaber	
  or	
  absorb	
  

	
  



During	
  Break	
  
Go	
  to	
  the	
  following	
  web	
  site	
  

hbp://cprm.acd.ucar.edu/Models/TUV/	
  	
  

1)  If	
  you	
  are	
  able	
  to	
  compile	
  and	
  run	
  fortran	
  code,	
  download	
  
the	
  TUV	
  code	
  

2)  Go	
  to	
  the	
  TUV	
  Quick	
  Calculator	
  web	
  page	
  

1)	
  Will	
  need	
  to	
  create	
  username	
  
and	
  password;	
  should	
  get	
  a	
  zip	
  file.	
  2)	
  



hbp://cprm.acd.ucar.edu/Models/TUV/	
  Photolysis	
  Rates	
  



Quick	
  TUV	
  Calculator	
  to	
  get	
  Photolysis	
  Rates	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  
-­‐-­‐	
  code	
  is	
  compiled	
  and	
  ready	
  to	
  run	
  -­‐-­‐	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  
-­‐-­‐	
  code	
  is	
  compiled	
  and	
  ready	
  to	
  run	
  -­‐-­‐	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  
-­‐-­‐	
  code	
  is	
  compiled	
  and	
  ready	
  to	
  run	
  -­‐-­‐	
  

defin1	
  à	
  good	
  for	
  biology	
  erythemal	
  informaGon	
  
defin2	
  à	
  	
  gives	
  photolysis	
  rates	
  of	
  a	
  few	
  reacGons	
  
defin3	
  à	
  gives	
  all	
  photolysis	
  rates	
  with	
  outputs	
  every	
  15	
  minutes	
  for	
  24	
  hours	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  à	
  good	
  for	
  using	
  as	
  input	
  into	
  box	
  model	
  simulaGons	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  
-­‐-­‐	
  code	
  is	
  compiled	
  and	
  ready	
  to	
  run	
  -­‐-­‐	
  

defin1	
  à	
  good	
  for	
  biology	
  erythemal	
  informaGon	
  
defin2	
  à	
  	
  gives	
  photolysis	
  rates	
  of	
  a	
  few	
  reacHons	
  
defin3	
  à	
  gives	
  all	
  photolysis	
  rates	
  with	
  outputs	
  every	
  15	
  minutes	
  for	
  24	
  hours	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  à	
  good	
  for	
  using	
  as	
  input	
  into	
  box	
  model	
  simulaGons	
  
	
  
Type	
  2	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  

Name	
  of	
  input	
  file	
  
Name	
  of	
  output	
  file	
  

Number	
  of	
  “streams”	
  
for	
  radiaGon	
  calc.	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  

LaGtude	
  	
  
Longitude	
   Time	
  Zone	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  

Year	
  
Month	
   Day	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  

Surface	
  elevaGon	
  
above	
  sea	
  level	
  

Top	
  of	
  atmosphere	
  
Number	
  of	
  verGcal	
  

levels	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  

StarGng	
  
wavelength	
  

Last	
  wavelength	
  
Number	
  of	
  wavelength	
  

intervals	
  

If	
  nwint	
  <	
  0,	
  the	
  
standard	
  atmosphere	
  
wavelength	
  grid	
  is	
  used	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  

StarGng	
  Gme,	
  local	
  
hours	
  

Stopping	
  Gme	
   Number	
  of	
  Gme	
  steps	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  

False	
  =	
  use	
  Gme	
  
True	
  =	
  use	
  solar	
  
zenith	
  angle	
  

Surface	
  albedo	
   Surface	
  pressure	
  

If	
  psurf	
  <	
  0,	
  then	
  use	
  
US	
  Standard	
  

Atmosphere	
  (1976)	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  

Ozone	
  column	
  
(DU)	
  

SO2	
  column	
  (DU)	
   NO2	
  column	
  (DU)	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  

Cloud	
  OpGcal	
  
Depth	
  

Cloud	
  base	
  height	
   Cloud	
  top	
  height	
  (km)	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  

Aerosol	
  OpGcal	
  
Depth	
  

Single	
  Scabering	
  
Albedo	
  of	
  Aerosol	
   Angstrom	
  Coef.	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  

Direct	
  Sun	
  
RadiaGon	
  

Diffuse	
  Down	
  
RadiaGon	
   Diffuse	
  Up	
  RadiaGon	
  

dirsun	
  =	
  difdn	
  =	
  1.0,	
  difup	
  =	
  0	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  for	
  total	
  down-­‐welling	
  irradiance	
  
dirsun	
  =	
  difdn	
  =	
  difup	
  =	
  1.0	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  for	
  acGnic	
  flux	
  from	
  all	
  direcGons	
  
dirsun	
  =	
  difdn	
  =	
  1.0,	
  difup	
  =	
  -­‐1	
  	
  	
  	
  	
  for	
  net	
  irradiance	
  
	
  
These	
  numbers	
  are	
  different	
  in	
  each	
  of	
  the	
  defin#	
  files	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  

AlGtude	
  (km)	
  for	
  
desired	
  output	
  

Air	
  density	
  (molec	
  
cm-­‐3)	
  of	
  output	
  

alGtude	
  
Temperature	
  (K)	
  of	
  
output	
  alGtude	
  

If	
  zaird	
  or	
  ztemp	
  <	
  0,	
  then	
  US	
  Standard	
  
Atmosphere	
  at	
  zout	
  is	
  used	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  

True	
  or	
  False	
  for	
  
whether	
  spectral	
  
irradiance	
  is	
  

included	
  in	
  output	
  

Output	
  includes	
  
acGnic	
  flux	
  

Output	
  includes	
  data	
  
for	
  box	
  model	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  

True	
  or	
  False	
  for	
  
whether	
  dose	
  

rates	
  are	
  included	
  
in	
  output	
  

Output	
  includes	
  
tabulated	
  dose	
  rates	
  
for	
  different	
  Gmes	
  

and	
  alGtudes	
  
Number	
  of	
  dose	
  rates	
  

to	
  be	
  reported	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  

True	
  or	
  False	
  for	
  
whether	
  

photolysis	
  rates	
  
are	
  included	
  in	
  

output	
  

Output	
  photolysis	
  
rates	
  for	
  reacGon	
  
ijfix	
  at	
  different	
  

Gmes	
  and	
  alGtudes	
  	
  
Number	
  of	
  photolysis	
  
rates	
  to	
  be	
  reported	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  

Output	
  spectral	
  
irradiance	
  or	
  
spectral	
  acGnic	
  

flux	
  at	
  wavelength	
  
=	
  iwfix	
  for	
  

different	
  Gmes	
  
and	
  alGtudes	
  

Output	
  spectral	
  
irradiance	
  or	
  

spectral	
  acGnic	
  flux	
  
at	
  Gme	
  =	
  i�ix	
  for	
  
different	
  alGtudes	
  
and	
  wavelengths	
  

Output	
  spectral	
  
irradiance	
  or	
  spectral	
  
acGnic	
  flux	
  at	
  alGtude	
  =	
  
izfix	
  for	
  different	
  Gmes	
  

and	
  wavelengths	
  



TUV	
  Fortran	
  Program	
  

Make	
  one	
  change	
  to	
  input:	
  
	
  
Type:	
  ouYil	
  
Type:	
  screen	
  
	
  
This	
  will	
  give	
  output	
  on	
  screen	
  instead	
  of	
  in	
  an	
  output	
  file.	
  

Then	
  push	
  “return”	
  (or	
  “enter”)	
  
And	
  “enter”	
  again	
  (that	
  is,	
  do	
  not	
  save	
  input	
  file	
  
The	
  program	
  calculates	
  and	
  prints	
  output.	
  



TUV	
  Output	
  

Five	
  Gme	
  steps	
  and	
  solar	
  zenith	
  angles	
  

AcGnic	
  Flux	
  at	
  z=0.5	
  km,	
  different	
  
wavelengths	
  and	
  5	
  Gmes	
  



TUV	
  Output	
  

Photolysis	
  rates	
  of	
  7	
  reacGons	
  
at	
  5	
  Gme	
  steps	
  and	
  solar	
  zenith	
  

angles	
  



Exercises	
  

Modify	
  input	
  secGon:	
  
	
  
1)  Change	
  laGtude	
  and	
  longitude	
  to	
  locaGon	
  of	
  the	
  dust	
  storm	
  

Lat	
  =	
  28N	
  	
  	
  	
  Lon	
  =	
  73	
  E	
  
2)  Change	
  date	
  to	
  Gme	
  of	
  dust	
  storm	
  

2010-­‐04-­‐21	
  
3)  Change	
  start	
  and	
  stop	
  Gme	
  to	
  go	
  from	
  morning	
  to	
  late	
  aPernoon	
  

tstart=0,	
  tstop=14	
  
You	
  could	
  also	
  change	
  the	
  number	
  of	
  Gmes	
  to	
  print	
  out	
  

4)  Change	
  the	
  aerosol	
  opGcal	
  depth	
  (tauaer)	
  to	
  the	
  value	
  for	
  the	
  dust	
  storm	
  
tauaer	
  =	
  1.5	
  

5)  Change	
  the	
  Angstrom	
  component	
  (alpha)	
  to	
  the	
  value	
  for	
  the	
  dust	
  storm	
  
alpha	
  =	
  1.0	
  

6)  Change	
  the	
  alGtude	
  to	
  compare	
  results	
  from	
  near	
  the	
  surface	
  to	
  near	
  the	
  
top	
  of	
  the	
  troposphere	
  
zout	
  =	
  12	
  km	
  
	
  
	
  

How	
  much	
  do	
  the	
  mid-­‐day	
  photolysis	
  rates	
  change	
  from	
  one	
  step	
  to	
  the	
  next?	
  





WRF-­‐Chem	
  SensiGvity	
  SimulaGons	
  

1.  Base	
  Case	
  –	
  with	
  Dust	
  emissions	
  and	
  j-­‐values	
  affected	
  =	
  
Dust_J	
  

2.  No	
  Dust	
  emissions	
  Case	
  =	
  No	
  Dust	
  
3.  Dust	
  emissions	
  with	
  J-­‐values	
  and	
  Heterogeneous	
  reacGons	
  

(no	
  relaGve	
  humidity	
  effect)	
  =	
  Dust_JH_NoRH	
  
4.  Dust	
  emissions	
  with	
  J-­‐values	
  and	
  Heterogeneous	
  reacGons	
  

(with	
  relaGve	
  humidity	
  effect)	
  =	
  Dust_JH	
  



Add	
  12	
  Heterogeneous	
  ReacGons	
  in	
  WRF-­‐Chem	
  

Reaction γdry RH dependence 

O3 + Dust à P 2.7 x 10-5 Cwiertny et al. (2008) 

HNO3 + Dust à 0.5 NOx + P 2.0 x 10-3 Liu et al. (2008) 

NO2 + Dust à P 2.1 x 10-6 - 

NO3 + Dust à P 0.1  - 

N2O5 + Dust à P 0.03 - 

OH + Dust à 0.05 H2O2 + P 0.18 Bedjanian et al. (2013a) 

HO2 + Dust à 0.1 H2O2 + P 6.42 x 10-2 Bedjanian et al. (2013b) 

H2O2 + Dust à P 2 x 10-3 Pradhan et al. (2010) 

SO2 + Dust à P 3.0 x 10-5 Preszler Prince et al. (2007) 

CH3COOH + Dust à P 1 x 10-3 - 

CH3OH + Dust à P 1 x 10-5 - 

CH2O + Dust à P 1 x 10-5 - 



Heterogeneous	
  Chemistry	
  in	
  WRF-­‐Chem	
  
example	
  of	
  O3	
  +	
  dust	
  reacGon	
  rate	
  constant	
  

Dust	
  mixing	
  raGo	
  
	
  	
  17-­‐22	
  April	
  2010	
  

ReacGon	
  rate	
  constant	
  for	
  O3	
  +	
  dust	
  

[Heikes	
  and	
  Thompson,	
  1983]	
  

kg =
4πriDgVNi

1+ Kn[χ + 4(1−γ )
3γ

]i=1

5

∑



WRF-­‐Chem	
  trace	
  gases	
  compared	
  to	
  observaGons	
  at	
  
Nainital	
  	
  -­‐-­‐	
  represents	
  regional-­‐scale	
  concentraGons	
  



WRF-­‐Chem	
  reproduces	
  observed	
  variaGons	
  in	
  ozone	
  
and	
  NOy	
  at	
  Nainital	
  with	
  effects	
  of	
  dust	
  aerosols.	
  

O3	
  (ppbv)	
  

NOy	
  (pptv)	
  

Day	
  in	
  April	
  

Obs	
  
No	
  Dust	
  
Dust_JH_NoRH	
  
Dust_J	
  
Dust_JH	
  


