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KURZZUSAMMENFASSUNG

Eine genaue Kenntnis der Kréafte, die die Plattentektonik antreiben, ist von grundlegender Bedeutung fiir die
Untersuchung von Naturgefahren wie zum Beispiel Erdbeben. Es fehlt bisher jedoch ein ausreichendes, quan-
titatives Verstandnis der Auftriebskrifte im Erdmantel, die fiir die Bewegung der Lithosphare auf geologischen
Zeitskalen verantwortlich sind. Die grobte Herausforderung besteht heutzutage darin, sowohl die dynamisch
relevanten Langenskalen als auch die Magnitude der Mantelheterogenitdten durch globale seismische Tomo-
graphie abzubilden, da diese aufgrund ungleichmiRiger Datenabdeckung und Datenunsicherheiten in ihrem
Aufldsungsvermogen begrenzt ist. Ziel meiner Forschung ist, eine genauere Bestimmung der Auftriebskrafte
im Erdmantel zu ermdglichen, indem eine direkte und auf quantitativen Betrachtungen basierende Verbindung
zwischen geodynamischen Hypothesen und Erdbeobachtungen hergestellt wird. Dies wird durch die Entwick-
lung eines integrierten, multidisziplindren Forschungsansatzes fiir die numerische Vorwarts-Modellierung und
umfassende Aus- und Bewertung von synthetischen Erdmodellen erreicht. Durch Kombination verschiedener
Simulations-, Modellierungs- und Analyseverfahren aus den Bereichen Geodynamik, Mineralphysik und Seis-
mologie kénnen unterschiedliche Sekundérdatensatze fiir diese Modelle erzeugt und mit Erdbeobachtungen
verglichen werden. In den letzten Jahren konnte ich anhand der Berechnung von globalen dreidimensionalen seis-
mischen Wellenfeldern in Mantelkonvektionsmodellen das groRe Potenzial dieses Vorwarts-Simulationsansatzes
demonstrieren. Die Analyse von Wellenfeldeffekten in hypothetischen Erdmodellen, wie die hier betrachtete
.elastische” Laufzeitdispersion, erdffnet einen neuen Weg, um das Spektrum und die Magnituden seismischer
Strukturen besser charakterisieren und eingrenzen zu kdnnen. Dariiber hinaus hat meine Arbeit gezeigt, dass
es mit heutigen Modellierungstechniken und Rechenressourcen méglich ist, systematische Untersuchungen der
Effekte von Unsicherheiten in den mineralogischen Eingangsparametern durchzufiihren. Diese gezielten Heran-
gehensweisen werden es in Zukunft erlauben, robustere Aussagen liber die Auftriebskrafte im Mantel zu treffen.
Die Ergebnisse meiner Forschung wirken sich nicht nur auf seismologische und geodynamische Uberlegungen zur
Struktur und Entwicklung des Mantels aus, sondern auch auf Geodynamo-Simulationen und plattentektonische
Modellierungen.

ABSTRACT

Accurate knowledge of the forces that drive plate tectonics is of fundamental importance for studying natural
hazards such as earthquakes. However, we still lack a quantitative understanding of the buoyancy forces in
Earth's mantle that drive surface motions on geologic time scales. The main challenge today is to constrain both
dynamically relevant length-scales and magnitudes of mantle heterogeneity through global seismic tomography.
Such inversions are limited in their resolving power owing to uneven data coverage and data uncertainties.
Through my research, | aim at putting tighter constraints on mantle buoyancy variations through providing
a direct link between geodynamic hypotheses and Earth observations based on quantitative considerations.
This is achieved by building an integrated multidisciplinary framework for the numerical forward-modelling and
comprehensive assessment of synthetic Earth models. A combination of simulation and post-processing tools
from geodynamics, mineral physics and seismology is used to derive various secondary datasets from these
models for comparison to the observations. Over the last years, | have demonstrated the great potential of this
forward-simulation approach by computing 3-D global seismic wavefields in models of mantle flow. Analysing
wavefield effects in hypothetical Earth models, such as the ‘elastic’ traveltime dispersion investigated here,
opens up a new way for constraining the spectrum and the magnitudes of seismic structures. Furthermore,
| have shown that with current modelling techniques and computational resources, it is possible to perform
systematic investigations of the effects of uncertainties in mineralogical input parameters. These targeted
approaches will in future allow more robust conclusions to be drawn on the buoyancy forces in Earth's mantle.
The results of my research impact not only seismological and geodynamic considerations on mantle structure
and evolution, but also bear on geodynamo simulations and tectonic modelling.

Figure on page 1: Snapshot of the three-dimensional wavefield in a geodynamic model of mantle heterogeneity simulated for an
earthquake in the Fiji Islands region using a spectral element technique [Schuberth et al. 2012].
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1 ZUSAMMENFASSUNG DER FORSCHUNGSERGEBNISSE

Aus Griinden der Ubersichtlichkeit sind Abbildungen nur in der englischen Fassung abgedruckt.

1.1 HINTERGRUND UND WISSENSCHAFTLICHE FRAGESTELLUNG

Konvektion im Erdmantel durch stetige langsame Bewegungen von festem Gestein, die im tiefen Erdinneren
durch mikroskopische Kriechprozesse ermdglicht werden, ist die Ursache plattentektonischer Verschiebungen der
Lithosphare. Eine genaue Kenntnis der Verteilung und Stérke der Auftriebskrafte im Mantel und insbesondere
der Scherkréfte an der Unterseite der tektonischen Platten ist eine Grundvoraussetzung fiir die Modellierung
der Lithospharendynamik und der die Erdoberfliche stindig verandernden geologischen Prozesse. So ist bei-
spielsweise die Kenntnis der Spannungsverteilung rund um Verwerfungszonen eine wesentliche Voraussetzung
fir die Modellierung der Bruchdynamik von Erdbeben [z.B. Day 1982]. Die Gesteinsstrome im Mantel wirken
sich auch auf die Konvektion im Erdkern und damit auf den Geodynamoprozess aus, indem sie Randbedingun-
gen liefern, sowohl thermische (d.h. laterale Warmeflussvariationen) als auch geometrische (d.h. Topographie
der Kern-Mantel-Grenze [CMB]). Stromungsmechanische Untersuchungen des Erdmantels sind daher fiir un-
ser Verstandnis der Funktionsweise des gesamten Planeten von grundlegender Bedeutung. Viele Modelle der
Manteldynamik sind bisher jedoch noch weitgehend qualitativer Natur.

Um quantitative Abschatzungen der auf die Platten wirkenden basalen Scherkrafte treffen zu kénnen, bedarf
es besserer Kenntnisse iiber die Struktur und Dynamik des Erdmantels. Der Materialfluss im Mantel wird durch
Auftriebskrafte angetrieben, die durch Schwankungen der Temperatur und der chemischen Zusammensetzung
hervorgerufen werden. Eine der dringendsten Aufgaben in der Geodynamik ist die Interpretation seismischer
Beobachtungen in Bezug auf die Dynamik und chemischen Zusammensetzung des Erdmantels sowie eine
genau Bestimmung der Auftriebskrafte in Bezug auf charakteristische Langenskalen und Magnitude.

Dieses Problem kann aus zwei unterschiedlichen Richtungen angegangen werden:

1. Seismische Tomographie kann verwendet werden, um dreidimensionale Bilder der Mantelstruktur durch
Inversion von seismischen Daten zu erzeugen. Diese Bilder enthalten wertvolle Informationen iiber Mate-
rialeigenschaften in der Tiefe, und es ist —im Prinzip—mdglich, daraus eine Abschatzung des (geologisch)
heutigen thermodynamischen Zustands des Erdmantels abzuleiten.

2. Alternativ kénnen numerische Vorwirts-Modelle der Mantelkonvektion auf Grundlage entsprechender Hy-
pothesen erzeugt werden, die anschlieBend durch Berechnung verschiedener synthetischer Sekundardaten-
satze und deren Vergleich mit Beobachtungen des Erdsystems auf ihre Erdahnlichkeit hin bewertet werden
missen. Hierzu eignet sich insbesondere die Fiille der verfiigharen seismischen Daten sowie Schwerefeld-
/Geoidbeobachtungen und Abschatzungen der (zeitlich veranderlichen) dynamischen Topographie sowie
der Rate der Echten Polwanderung.

Der erste Ansatz leidet unter einer Reihe von inhadrenten Einschrankungen, die eine genaue Bestimmung der
Auftriebsverteilung im Mantel (bisher) unmdglich machen. Die grundlegenden Probleme sind: 1) dass es eine
groBe Herausforderung ist, sowohl die Langenskalen als auch die Stirke der seismischen Heterogenitat in der
Tiefe mit ausreichender Aufldsung und Genauigkeit abzubilden, und 2) dass die Interpretation von tomogra-
phischen Bildern aufgrund der schlecht trennbaren thermischen und chemischen Effekte erschwert wird. Trotz
der groRen Fortschritte und Erfolge der seismischen Tomographie in den letzten drei Jahrzehnten ist es immer
noch nicht mdglich, die dreidimensionale Struktur des Mantels mit ausreichend hoher Auflésung abzubilden, um
das gesamte Spektrum der sich aus der Dynamik ergebenden Langenskalen global abzudecken [Ritsema et al.
2011; Trampert et al. 2013; Fichtner et al. 2018]. Dynamisch relevante Langenskalen im konvektierenden Man-
tel sind beispielsweise die Dicke subduzierter ozeanischer Lithosphire (in der GréRenordnung von 90-100 km)
oder der Durchmesser aufsteigender Plumes. Insbesondere letztere sind seismisch schwer abzubilden [Maguire
et al. 2016; Stockmann et al. 2019]. In den letzten Jahren wurden sowohl Finite-Frequenz- als auch Wellenfor-
minversionen (z. B. basierend auf der , Adjungierten”-Methode) durchgefiihrt, um die Grenzen der Auflésung
zu verschieben und tomographische Bilder mit bisher unerreichter Detailgenauigkeit zu liefern [z.B. French &
Romanowicz 2014; Bozdag et al. 2016; Zaroli et al. 2014; Fichtner et al. 2018; Lei et al. 2020]. Es erweist sich
jedoch nach wie vor als schwierig, die Auflésung iiber das durch die inhomogene Datenabdeckung vorgegebene
Mal hinaus zu verbessern. Ein zweites Problem ist die Nichteindeutigkeit der tomographischen Abbildung und



die Notwendigkeit, die Inversionen zu regularisieren. Tomographische Modelle sind daher immer eine unscharfe,
verschwommene und ,,gedampfte” (d.h. ,low fidelity”) Version der wahren Erdstruktur [z. B. , Ritsema et al.
2007; Simmons et al. 2019]. Eine besondere Schwierigkeit besteht darin, die Magnitude der seismischen Hete-
rogenititen genau einzugrenzen. Ein gutes quantitatives Verstindnis dieser wie ein Filter wirkenden Effekte und
der damit verbundenen Amplitudenreduktion in einem gegebenen tomographischen Modell ist wichtig, da sich
heutzutage die geodynamischen Studien iliber klassische Vorwérts-Simulationen hinaus zu sogenannten Retro-
diktionen hin entwickeln. Wahrend erstere von einem unbekannten Ausgangszustand zu irgendeinem Zeitpunkt
in der geologischen Vergangenheit aus starten, kommt bei den geodynamische Inversionen die Adjungierten-
Methode zum Einsatz, um iterativ den Ausgangszustand, basierend auf einem als bekannt angenommenen
,terminalen” Zustand des Mantels, zu optimieren [z.B. Colli et al. 2018]. Fiir den terminalen (geologisch heu-
tigen) thermodynamischen Zustand des Mantels wird dabei eines der vorhandenen tomographischen Modelle,
gekoppelt mit Informationen aus der Mineralphysik, verwendet. Abschatzungen dieses Endzustandes sind je-
doch nur aussagekréftig, wenn die Stirke der seismischen Heterogenitdten korrekt in Variationen des Auftriebs
umgerechnet werden kdnnen, d. h. wenn die durch die in der Tomographie notwendige Regularisierung erzeugte
Amplitudenreduktion beriicksichtigt und bestenfalls riickgéngig gemacht werden kann.

Der alternative, unter Punkt 2 genannte, Ansatz zur Bestimmung der Auftriebsverteilung im Erdmantel
basiert auf Vorwarts-Modellierung, wobei bestimmte Hypothesen iiber die Dynamik der Mantelstromung als
Ausgangspunkt genommen werden. Die zugrundeliegenden Gleichungen der Strémungsmechanik lassen sich
routinem3Rig auf modernen Hochstleistungsrechnern (HPC) I6sen. Wichtig ist hierbei, dass Parameter wie Ma-
terialeigenschaften und der Warmeeintrag in den Mantel (radioaktive Erwdrmung und Warmefluss aus dem
Kern) die Stirke der Konvektion beeinflussen und damit die inhdrenten Langenskalen und die Starke von Tem-
peraturanomalien, Dichteschwankungen und seismischen Heterogenititen steuern. Das Problem eines besseren
Verstandnisses der Manteldynamik geht folglich in die Aufgabe tiber, die Eingangsparameter und die erforderli-
che Komplexitat der Beschreibung von Deformation im Material (z. B. Temperaturabhangigkeit der Viskositat,
Newtonsche vs. nicht-Newtonsche Rheologien usw.) besser zu bestimmen. Nachdem Eingabeparameter und
entsprechende Rheologie ausgewahlt wurden (d.h. eine geodynamische Hypothese formuliert wurde), kann ei-
ne eindeutige Lésung fiir die Konvektionsgleichungen berechnet werden, vorausgesetzt, dass Anfangs- und
Randbedingungen vorgegeben werden [Serrin 1959]. Durch die Assimilierung von Daten zu den tektonischen
Plattenbewegungen in der jiingeren Erdgeschichte als Oberflichenrandbedingung kann eine geologisch begriin-
dete theoretische Vorhersage der heutigen Strémungsgeschwindigkeiten und des Temperaturfeldes im Mantel
gewonnen werden. Temperaturschwankungen sind folglich bei diesem Ansatz kein freier Parameter, sondern
werden vollstandig durch die Dynamik des Systems bestimmt. Sowohl die charakteristischen Lingenskalen als
auch die Starke der lateralen Temperaturschwankungen sind dabei weitgehend unabhangig vom (unbekannten)
Ausgangszustand und somit eine wichtige Vorhersage dieser sogenannten Mantelzirkulationsmodelle (MCMs).
Es konnte gezeigt werden, dass der Einfluss des Anfangszustandes mit der Dauer der assimilierten Plattenbe-
wegungshistorie abnimmt [Colli et al. 2015]. Moderne Plattenrekonstruktionen decken die letzten 400 Millionen
Jahre (Ma) ab, also mindestens das Doppelte der Umwalzzeit des Mantels.

Eine klassische Methode zur Beurteilung von Vorwarts-Mantelzirkulationsmodellen sind qualitative Verglei-
che ihrer spektralen Eigenschaften mit tomographischen Bildern [z.B. , Becker & Boschi 2002; Nakagawa &
Tackley 2010; Bull et al. 2009]. Diese Herangehensweise ist in geodynamisch-seismischen Modellvergleichen
weit verbreitet, es muss dabei aber bedacht werden, dass die spektralen Eigenschaften von Mantelzirkulations-
modellen weitestgehend von den Oberflichenrandbedingungen, d.h. den plattentektonischen Rekonstruktionen,
beeinflusst werden. Somit geben spektrale Korrelationen nicht so sehr Aufschluss iiber die tatsdchliche Dynamik
des Systems, sondern vielmehr sind sie ein Hinweis auf die Genauigkeit der in den Simulationen verwendeten
Plattenhistorie. Dariiber hinaus sind Vergleiche von Modellspektren nur dann sinnvoll, wenn geodynamische
Modellierungsergebnisse anhand von mineralogischen Modellen, die die Komplexitat von Phasenveranderungen
im Mantel addquat darstellen, in seismische Geschwindigkeiten umgerechnet werden [Schuberth et al. 2009b].

In einer Reihe von Studien habe ich einen theoretischen Forschungsansatz basierend auf reinen Vorwérts-
Modellierungen entwickelt, der darauf abzielt, den tiefen Mantel zu untersuchen. Der Schwerpunkt liegt dabei
darauf, geodynamische Modelle umfassend zu untersuchen und gegen Erdbeobachtungen auf der Grundlage
quantitativer Uberlegungen zu evaluieren. Mithilfe thermodynamischer mineralogischer Modelle [z.B. Connolly
2005; Stixrude & Lithgow-Bertelloni 2005, 2022; Ricard et al. 2005] kénnen aus den Ergebnissen geodyna-
mischer Simulationen theoretische Vorhersagen fiir verschiedene geophysikalisch relevante GréRen berechnet
werden (z.B. seismische Geschwindigkeit und Dichtestruktur des Mantels). Im Rahmen friiherer Studien hat-



te ich solche Vorhersagen mit tomographischen Modellen [Schuberth et al. 2009b,a] sowie mit dem Geoid
und Abschatzungen der Rate der Echten Polwanderung [Schaber et al. 2009] verglichen. In Schuberth et al.
[2009a] wurden die geodynamischen Modelle zudem so modifiziert, dass sie das begrenzte Auflosungsvermdgen
und die langwellige Charakteristik tomographischer Bilder der Scherwellengeschwindigkeiten (vs) im Mantel
widerspiegeln. Auf diese Weise konnten die Auswirkungen der ungleichmiRigen seismischen Datenabdeckung
und der Regularisierung in seismischen Inversionen beriicksichtigt werden, wodurch ein konsistenter quantitati-
ver Vergleich mit dem tomographischen Modell erméglich wurde. Dieses sogenannte ,tomographische Filtern”
[Ritsema et al. 2007] von hypothetischen Mantelstrukturen ist heutzutage ein Standard-Verarbeitungsschritt
in geodynamisch-tomographischen Modellvergleichen. Die auf diese Weise gefilterten Modelle liefern wertvolle
Informationen dariiber, wie Heterogenitdten, unter Beriicksichtigung der verfiigbaren seismischen Daten und
der zugrundeliegenden Inversionsstrategie, verzerrt und unscharf dargestellt werden.

Eine spezifische Fragestellung, die von mir mit dem oben erw3hnten Vorwéarts-Modellierungsansatz behan-
delt wurde, ist der Ursprung von zwei groRen Bereichen im tiefsten Mantel mit stark reduzierten seismischen
Geschwindigkeiten (die sogenannten ,Large-Low-Velocity-Provinces” [LLVPs] unter Afrika und dem Pazifik).
Diese beiden LLVPs haben seit ihrer Entdeckung betrachtliche Aufmerksambkeit auf sich gezogen, und es wurde
eine Vielzahl an seismologischen und geodynamischen Untersuchungen durchgefiihrt, um die Ursache dieser
Strukturen zu erforschen. Sie werden hiufig als groBe Ansammlungen von im Vergleich zum Rest des Mantels
chemisch unterschiedlichem Material interpretiert, da sie entlang ihrer vertikalen Rander scharf zum Rest des
Mantels abgegrenzt sind und sie anti-korrelierte Variationen in Scherwellen- und ,,Bulk-Sound-Geschwindigkeit”
(vc) sowie Hinweise auf eine erhdhte Eigendichte aufweisen [van der Hilst & Karason 1999; Masters et al. 2000;
Ishii & Tromp 2001; Wen et al. 2001; Ni et al. 2002; Ritsema & van Heijst 2002; Trampert et al. 2004; Wang
& Wen 2004; To et al. 2005; Mosca et al. 2012]. Die Bulk-Sound-Geschwindigkeit ist eine rein theoretisch de-
finierte seismische Geschwindigkeit, die nur vom Kompressionsmodul und der Dichte abhingt (die physikalisch
relevante Kompressionswellengeschwindigkeit v, hdngt zusatzlich auch vom Schermodul ab). Das Vorhanden-
sein von chemischen Heterogenitdten im Mantel ist aufgrund der Subduktion ozeanischer Kruste zusammen
mit der abgereicherten Lithosphire zu erwarten [z.B. Allégre & Turcotte 1986; Agranier et al. 2005], und die
Akkumulation von ozeanischem Krustenmaterial oder eine mogliche Eisenanreicherung von Material in Kontakt
mit dem Kern werden als mogliche Erklarungen fiir die LLVPs angesehen. Erkenntnisse aus einer groRen An-
zahl von geodynamischen, seismologischen und mineral-physikalischen Studien deuten jedoch darauf hin, dass
die Temperatur an der CMB sehr hoch ist und es einen starken Temperaturgradienten iiber die D"-Schicht,
verbunden mit einem hohen Kernwarmefluss, gibt [z.B. Glatzmaier & Roberts 1995; Kuang & Bloxham 1997,
Boehler 2000; Buffett 2002; Gubbins et al. 2004; Nimmo et al. 2004; Alfé et al. 2007; Lay 2008; Fiquet et al.
2010]. Ein groRer Temperaturgradient in der unteren thermischen Grenzschicht des Mantels, in der GroRen-
ordnung von 1000-1500 K, und die daraus resultierenden groBen lateralen Temperaturschwankungen kdnnten
eine alternative Erklarung zu chemischen Variationen fiir die seismischen Heterogenitaten im untersten Mantel,
insbesondere die starken Reduktionen der Scherwellengeschwindigkeit, darstellen.

Bereits in meiner Doktorarbeit hatte ich mich mit den Implikationen eines groen Temperaturkontrasts
zwischen Kern und Mantel sowie dessen Auswirkung auf seismische Modelle und direkte Beobachtungen be-
schaftigt. Startpunkt war dabei die Evaluierung eines bestimmten Szenarios der Mantelkonvektion, das auf der
Hypothese einer hohen CMB-Temperatur (und entsprechend hoher Kernwarme) in Kombination mit isochemi-
schen, d.h. rein thermisch getriebenen Mantelstrémungen, eines dreilagigen Viskositatsprofils und einer pyroliti-
schen chemischen Zusammensetzung beruht. Dieses Setup stellt ein vereinfachtes, aber hinreichend realistisches
Modell der Mantelzirkulation dar (d.h. die Komplexitat wurde auf ein Minimum reduziert). In Schuberth et al.
[2009b] hatten wir gezeigt, dass starke Verringerungen der Scherwellengeschwindigkeit (typisch fiir die LLVPs)
und deren starke Gradienten (d.h. scharfe Rander) mit den oben gemachten Annahmen in Einklang gebracht
werden kdnnen. Die Magnitude der heiBen Temperaturanomalien im untersten Mantel, die sich aus dem groBen
thermischen Gradienten iiber die D"-Schicht hinweg ergeben, kénnen die Scherwellengeschwindigkeitsverringe-
rung innerhalb der LLVPs erklaren. Wie in Abbildung 1a zu sehen ist, stimmt die Starke der vs-Variationen im
tomographisch gefilterten MCM mit hohem Kernwarmefluss [see Schuberth et al. 2009a] auch im Mittel gut
mit denen des tomographischen Modells S20RTS [Ritsema et al. 2004] iiberein. Diese Arbeiten haben gezeigt,
dass rein thermische Modelle der Mantelstromung statistisch betrachtet mit den tomographischen Modellen
kompatibel sind. Zusammen mit der Studie von Schaber et al. [2009], die sich auf Geoidbeobachtungen und
die Rate der Echten Polwanderung konzentrierte, deutet dies darauf hin, dass chemische Heterogenitaten fiir
die Dynamik des unteren Mantels weniger wichtig sein kdnnten als allgemein angenommen.



1.2 UBERBLICK UBER DIE ZUSAMMENGEFASSTEN PUBLIKATIONEN

Der Schwerpunkt meiner Forschung liegt auf einem besseren Verstandnis der Struktur und Dynamik des Erd-
mantels. Das iibergeordnete Ziel ist es, die lateral variablen Auftriebskrafte besser bestimmen zu kénnen, indem
eine quantitative und physikalisch konsistente Verbindung zwischen geophysikalischen Hypothesen und Erdbe-
obachtungen hergestellt wird. Dies wird durch die Entwicklung eines umfassenden, multidisziplindren und auf
numerischen Modellierungen basierenden Forschungsansatz fiir die Generierung und Evaluierung hypotheti-
scher Erdmodelle erreicht, der Simulations- und Nachbearbeitungsmethoden aus den Bereichen Geodynamik,
Mineralphysik und Seismologie zusammenfiihrt.

Im Rahmen dieser Bemiihungen habe ich in den letzten Jahren eine neuartige Methodik entwickelt, bei
der grolskalige geodynamische und seismische Simulationsanwendungen auf Héchstleistungsrechnern kombi-
niert werden: Vollsynthetische seismische Wellenformen werden mit einer Spektrale-Elemente-Methode fiir 3-D-
Strukturen berechnet, die aus dem Temperaturfeld der Mantelzirkulationsmodelle generiert werden [siehe Schu-
berth et al. 2012]. Wie in den friiheren Arbeiten kommt dabei ein Modell der Mantelmineralogie zum Einsatz. In
diesem Zusammenhang haben wir 2017 eine neue Open-Source-Software namens MMA-EoS prasentiert, die zur
Bestimmung von Phasengleichgewichten der Mineralzusammensetzung basierend auf Gibbs-Energieminimierung
und zur Berechnung zugehdriger physikalischer Eigenschaften verwendet werden kann [z.B. Elastizitdtsmodule,
Dichte, Warmekapazitat, etc.; Chust et al. 2017]. Um die Analyse von MCMs zu beschleunigen und um die
Vorbereitung und Durchfiihrung der seismischen Simulationen fiir die resultierenden Strukturen zu vereinfa-
chen, habe ich dariiber hinaus in den letzten Jahren ein einfach zu bedienendes Software-Paket implementiert.
Eine Routineaufgabe in meiner Forschungsgruppe, die mit diesen Codes unkompliziert und zeitsparend erle-
digt werden kann, ist das tomographische Filtern der geodynamischen Modelle. Meine Forschung hat gezeigt,
dass tomographisch-geodynamische Modellvergleiche eine Schliisselkomponente bei der Erforschung des gegen-
wartigen Zustands und der Entwicklung des Erdmantels sind. Ein weiterer wichtiger Aspekt, der lange nicht
beriicksichtigt wurde, sind die Auswirkungen seismischer Datenunsicherheiten, die wir in Simmons et al. [2019]
behandeln konnten. Im Folgenden werden die wichtigsten Ergebnisse und Erkenntnisse der in dieser Arbeit zu-
sammengefassten Studien n3her erldutert. Dies schlielt sowohl die seismischen Vorwarts-Modellierungsstudien,
die es zum Ziel hatten, die Hypothese einer hohen CMB-Temperatur und damit verbundenem hohen Warmefluss
weiter zu testen, als auch verschiedene Anwendungen des tomographischen Filterns von MCMs ein:

1. In Schuberth et al. [2012] haben wir die oben erwdhnte neuartige Herangehensweise erstmals einge-
fiihrt, die komplementar zu tomographischen Inversionen ist und Untersuchungen des tiefen Erdmantels
anhand quantitativer Bewertungen geodynamischer Modelle im direkten Vergleich mit seismischen Beob-
achtungen ermdglicht. Bei diesem Ansatz werden vollsynthetische seismische Wellenformen mithilfe einer
Spektrale-Elemente-Methode fiir 3-D seismische Strukturen berechnet, welche ausgehend von Mantel-
zirkulationsmodellen erzeugt wurden. Sie basiert ausschliellich auf Vorwarts-Modellierung und umgeht
somit das Problem des begrenzten seismischen Auflésungsvermdgens. Gleichzeitig wird eine vollstandige
und physikalisch korrekte Behandlung der seismischen Wellengleichung ohne zusatzliche Approximationen
gewahrleistet. Dieser Forschungsansatz erlaubt es: 1) iiber geodynamisch-tomographische Modellverglei-
che hinauszugehen (letztere leiden nicht nur an einem begrenzten Auflésungsvermdgen, sondern auch an
der Nichteindeutigkeit der tomographischen Inversionen), 2) P- und S-Wellen gleichzeitig und konsistent
zu analysieren, 3) die Einschrankungen, die mit der konventionellen Strahlentheorie (Hochfrequenzap-
proximation) verbunden sind zu vermeiden und 4) synthetische Seismogramme vollkommen unabhangig
von seismischen Beobachtungen zu erzeugen. Die Simulation der 3D-Wellenausbreitung in rein thermisch
getriebenen MCMs ergab, dass — fiir sowohl P- als auch S-Wellen — die Standardabweichungen der lang-
periodischen Laufzeitvariationen gut mit denen der beobachteten Laufzeitresiduen iibereinstimmen (siehe
Abb. 1b). Hervorzuheben ist, dass die synthetischen Daten sowohl die jeweils unterschiedlichen Trends
mit der maximalen Strahlentiefe (konstante Werte fiir P-Wellen und ansteigende Werte fiir S-Wellen)
als auch deren GroBe reproduzieren konnten.

Die Erkenntnis, dass thermisch getriebene Mantelkonvektion mit den verfiigbaren seismischen Beobach-
tungen vereinbar ist, scheint im Widerspruch zur erwarteten Existenz chemischer Heterogenititen zu
stehen, die sich aus der Subduktion von ausdifferenzierter ozeanischer Kruste und Lithosphare ergibt.
Hierbei muss jedoch beachtet werden, dass die Studie von Schuberth et al. [2012] die Mdglichkeit che-
mischer Heterogenitat, insbesondere auf kleinen Langenskalen, nicht ausschlieBt. Die damals verfiigbaren
HPC-Ressourcen ermdglichten die genaue Berechnung von seismischen Wellenfeldern bis zu einer kiir-



zesten Periode von 10 s (d.h. 0,1 Hz), und die Seismogramme wurden bei 15 s dominanter Periode
bandpassgefiltert bevor die Raumwellen-Laufzeiten durch Kreuzkorrelation gemessen wurden. Aufgrund
der groBen Ausdehnung der Fresnelzone am Strahlumkehrpunkt bei diesen Perioden werden derartige
Messungen effektiv durch Strukturen mit Langenskalen von einigen hundert Kilometern und mehr be-
einflusst. Kleinere Strukturen kdnnen sich potenziell aufgrund von Wellenfeldeffekten “verstecken” (z.B.
durch sog. Wellenfrontheilung). Mit anderen Worten, Beugungseffekte spielen bei diesen Perioden eine
wichtige Rolle und miissen angemessen beriicksichtigt werden. Der sich daraus ergebende Riickschluss,
dass chemische Heterogenitaten eher auf kleinen anstatt auf groBen Langenskalen im Mantel vorhanden
sein konnten, weist diesen daher eine eher passive Rolle fiir die Stromung im System zu.

. In Davies et al. [2012] haben wir die Arbeit von Schuberth et al. [2009a] um die Untersuchung thermoche-
mischer MCMs erweitert. Dabei haben wir im Besonderen getestet, ob die Existenz einer chemisch anders-
artigen und dichten Schicht im untersten Mantel ebenfalls in Einklang mit seismologischen Beobachtungen
und tomographischen Modellen ist, wiederum unter Annahme eines starken Kernwarmeflusses. Die unter-
suchten thermochemischen MCMs hatten identische Eingangsparameter zu den Modellen von Schuberth
et al. [2009b] mit Ausnahme der zu Beginn der Simulationen vorgegebenen dichten Schicht oberhalb der
CMB. Diese Studie hat gezeigt, dass thermochemische MCMs mit realistischen CMB-Temperaturen sehr
groRe Temperaturschwankungen im untersten Mantel und damit Scherwellengeschwindigkeitsschwankun-
gen aufweisen, die im Vergleich zur Tomographie im Mittel um den Faktor 2 bzw. 3 zu groB8 sind (fiir
entweder eine Basalt- oder Eisenanreicherung in der dichten Schicht). Diese Studie bestatigte somit die
Auffassung, dass die Dynamik des Mantels von thermischen Einfliissen dominiert wird und dass Variatio-
nen der chemischen Zusammensetzung wahrscheinlich eine eher untergeordnete Rolle fiir die groBskalige
Stromung spielen.

. In Schuberth et al. [2015] haben wir die auf seismischen Wellenformen basierende Analyse von MCMs in
eine neue Richtung weiterentwickelt und um die Quantifizierung von Beugungseffekten in den syntheti-
schen 3-D-Mantelstrukturen erweitert. Frequenzabhangige Wellenfeldeffekte hangen von der Wellenlange
der seismischen Welle und der Starke der Geschwindigkeitsanomalien ab [z.B., Wielandt 1987; Hung et al.
2001; Malcolm & Trampert 2011]. Ein groBer Vorteil unseres Vorwarts-Modellierungsansatzes ist, dass
seismische Modelle, die ausgehend von Mantelzirkulationsmodellen erzeugt wurden, realistische Vertei-
lungen der Langenskalen (d.h. Spektren) und Magnituden der Heterogenitdten aufweisen, vorausgesetzt,
die Simulationen wurden bei erddhnlicher Starke der Konvektion durchgefiihrt (d.h. mit entsprechen-
der Gesamtviskositat und ausreichend hoher numerischer Auflsung). Die Ergebnisse der Studie zeigen,
dass auch bei rein elastischen Strukturen (d.h. ohne intrinsische dissipative seismische Dampfung) die
Laufzeiten seismischer Wellen betrdchtliche Dispersion aufweisen, die kompatibel in ihrer Starke mit den
verfiigbaren Multi-Frequenz-Beobachtungen sind [z.B., Sigloch et al. 2008; Zaroli et al. 2010; Hosseini
& Sigloch 2015]. Die Untersuchung von Wellenfeldeffekten in hypothetischen Erdmodellen und der Ver-
gleich mit fiir die Erde gemessenen Multifrequenz-Datensatzen eréffnet somit einen vielversprechenden
neuen Weg, die charakteristischen Langenskalen der seismischen Heterogenitdt im Mantel zu bestimmen.
Dariiber hinaus ermdglichen es solche quantitativen Analysen der beugungsinduzierten Dispersion zukiinf-
tig die Starke der seismischen Heterogenitat und folglich auch die GroRe der Auftriebskrafte im Mantel
konkret anzugeben.

. Die Studie von Nerlich et al. [2016] beschreibt ein Beispiel einer Anwendung des tomographischen Fil-
terns und geodynamisch-tomographischer Modellvergleiche. In dieser Studie haben wir das ausgepragte
Geoid-Tief im Indischen Ozean siidlich von Indien untersucht. Dies ist ein auffilliges Geoid-Signal, das
auf eine regionale, anomale Manteldichtestruktur hinweisen kénnte. Alternativ kénnten rasche Schwan-
kungen der Plattenkonvergenzraten zwischen Indien und Siidostasien, insbesondere in der spaten Krei-
dezeit/Paldozidn eine mogliche Erklarung darstellen. Beide Beobachtungen hingen mit der Subdukti-
onsgeschichte der Neotethys zusammen, fiir die unterschiedliche Szenarien vorgeschlagen worden sind.
Im Rahmen der Untersuchungen wurden drei alternative Plattenrekonstruktionen durch Assimilierung der
mit ihnen einhergehenden zeitabhingigen Oberflichengeschwindigkeitsfelder in globalen hochauflésenden
MCMs analysiert. Die erhaltenen Temperaturfelder wurden wiederum in die entsprechenden seismischen
Mantelstrukturen und Dichteverteilung umgerechnet und das damit verbundene Geoid-Signal berechnet.
Unsere Analyse ergab, dass sich ein Geoid-Tief dhnlich dem beobachteten entwickelt, wenn ein langer
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bestehendes Backarc-Becken siidlich des Paldoplattenrandes von Eurasien angenommen wird. Der quan-
titative Vergleich zur seismischen Tomographie unterstiitzt dieses Modell. Im Gegensatz dazu konnten
Rekonstruktionen, die eine einzige nach Norden einfallende Subduktionszone entlang des Randes von
Eurasien oder Modelle, die eine voriibergehende siidwarts abtauchende intraozeanische Subduktionszone
annehmen, das Geoid-Tief und die seismischen Beobachtungen nicht ausreichend reproduzieren.

. In Koelemeijer et al. [2018] haben wir uns der Frage zugewandt, welche Ursache der in globa-
len Tomographie-Modellen im unteren Mantel gefundene Anstieg des Verhdltnisses von vs- zu v,-
Geschwindigkeitsvariationen mit der Tiefe und die negative Korrelation zwischen Scherwellen- und Bulk-
Sound-Geschwindigkeitsvariationen hat. Diese Studie wurde zum einen durch unsere Bemiihungen moti-
viert, Daten zu den Eigenschwingungen der Erde in die Bewertung der MCMs mit einzubeziehen. Zum
anderen wurde sie dadurch motiviert, dass in den Studien von Schuberth et al. [2009a] und Davies
et al. [2012] zwar die Effekte des eingeschrankten tomographischen Auflésungsvermdgens beriicksichtigt
wurden, beide Studien die MCMs und Tomographie-Modelle jedoch nur in Bezug auf Scherwellenge-
schwindigkeiten verglichen hatten. Das Verhiltnis von vs- zu v,-Variationen und die negative Korrelation
zwischen vg- und v.-Variationen waren zuvor oft als Hinweis auf groRraumige Heterogenitat in der chemi-
schen Zusammensetzung des Mantels interpretiert worden. In dieser Arbeit wurde deswegen untersucht,
inwieweit das Auftreten von Post-Perovskit (pPv) im unteren Mantel eine alternative Erklarung fiir die
beobachteten groRen v /v,-Verhaltnisse und negative vs—v,. Korrelation darstellen kdnnte. Dazu wurden
synthetische Tomographien, die ausgehend von sowohl thermischen als auch thermochemischen Modelle
der globalen 3D-Mantelkonvektion generiert wurden, mit dem Tomographie-Modell SP12RTS [Koelemei-
Jer et al. 2016] mit Blick auf deren statistische Eigenschaften verglichen. Wie in friiheren Arbeiten haben
wir das begrenzte Aufldsungsvermogen durch tomographisches Filtern beriicksichtigt, wobei hier der Auf-
|6sungsoperator von SP12RTS fiir vs und v, zur Anwendung kam. Obwohl der tomographische Filter
die synthetischen Tomographien erheblich beeintrachtigt, zeigten unsere Auswertungen, dass der Einfluss
von pPv auf das v,/v,-Verhiltnis und die vs—v.-Korrelation in den gefilterten Modellen sichtbar bleibt.
Laterale Variationen im pPv-Vorkommen haben einen dominanten Einfluss auf die genannten Parameter,
die daher keine geeigneten MaRe darstellen, um Aussagen iiber das Vorhandensein von grolflachigen
chemischen Variationen im untersten Mantel zu treffen. Um den Riickgang des v,/v,-Verhiltnisses in
SP12RTS nahe der CMB zu erkldren, favorisieren unsere Ergebnisse eine pPv-reiche CMB-Region (d.h.
vollstandige globale pPv-Abdeckung in den untersten ca. 200 km), was wiederum Auswirkungen auf
Uberlegungen zum Stabilittsfeld von pPv im Erdmantel hat.

. In Simmons et al. [2019] wurden die Aufldsungs- und die Kovarianzmatrix von LLNL-G3D-JPS, einem
globalen kombinierten P- und S-Wellen Tomographie-Modell, berechnet und auf das MCM von Ner-
lich et al. [2016] angewendet. Oft sind diese Operatoren fiir groRe tomographische Inversionen aufgrund
der damit verbundenen riesigen Rechenanforderungen nicht verfiigbar. Dennoch gibt es viele Anwen-
dungsmoglichkeiten dieser Matrizen im gesamten Spektrum der Geowissenschaften, unter anderem im
Zusammenhang mit der Uberwachung von Nukleartests. Das Modell LLNL-G3D-JPS besteht aus mehr
als einer Million freier Parameter, was Matrizen mit tiber einer Billion Elementen zur Folge hat. Ange-
sichts der GrolRe des mathematischen Problems und generell begrenzter Rechenleistung haben wir eine
selbstentwickelte Methode verwendet, um Impulsantworten an jedem Gitterpunkt des Erdmodells und
diinn besetzte, aber reprasentative Auflésungs- und Kovarianzmatrizen zu berechnen. Die so erhaltenen
Matrizen kénnen verschiedentlich eingesetzt werden, und einige Anwendungsbeispiele fiir reale Probleme
wurden in dieser Studie vorgestellt. Mithilfe der Kovarianzmatrix haben wir die Unsicherheiten in den
Laufzeiten tausender P-Wellen berechnet, die von bestimmten Punkten rund um den Globus aus abge-
strahlt werden (oder zu ihnen kommen). Dariiber hinaus wurden Karten der Fehler in den Laufzeitdaten
zur Veranschaulichung der Variabilitat der streckenspezifischen Laufzeitunsicherheiten konstruiert. Die
Aufldsungsmatrix wiederum wurde als tomographischer Filter auf eine geodynamisch erzeugte Version
der Erdstruktur (also aus einem MCM heraus generiert) angewandt, um Bilder zu erhalten, die denen die
man durch die verzerrende ,Linse” der seismischen Tomographie erhilt entsprechen.
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7. In Schuberth & Bigalke [2021] haben wir noch spezifischer untersucht, wie eine physikalisch konsistente
Verbindung zwischen geophysikalischen Hypothesen zur Manteldynamik und theoretischen Vorhersagen
entsprechender Erdbeobachtungen hergestellt werden kann. Ziel war es, die Robustheit der Ergebnisse von
Schuberth et al. [2012] im Hinblick auf Unsicherheiten in den verschiedenen Eingangsparametern zu iiber-
priifen. Insbesondere war es wichtig, den Einfluss von Unsicherheiten in der mineralogischen Umrechnung
von Temperaturen in seismische Geschwindigkeiten zu verstehen. Wie in Schuberth et al. [2012] haben
wir dafiir das hypothetische Temperaturfeld eines MCMs quantitativ mit seismischen Aufzeichnungen
verkniipft, indem eine Reihe von globalen 3D seismischen Wellenfeldsimulationen fiir verschiedene Reali-
sierungen der seismischen Mantelstruktur durchgefiihrt wurden (denen das gleiche MCM-Temperaturfeld
zugrunde lag). Die so berechneten synthetischen Laufzeitresiduen bilden die Effekte der verschiede-
nen Nichtlinearitdten in Bezug auf die urspriinglichen Temperaturen korrekt ab. Der Fokus lag auf der
Untersuchung der Auswirkungen der Anelastizitdt von Mineralen auf die Temperatur-Geschwindigkeits-
Umrechnung und die vorhergesagten Laufzeitvariationen, vor dem Hintergrund groBer Unsicherheiten in
den dazugehérigen Parametern. Aufgrund der Unterschiede im Frequenzgehalt zwischen Labormessungen
(MHz bis GHz) und der Erde (mHz bis Hz), miissen die in den mineralogischen Modellen angegebenen
seismischen Geschwindigkeiten angepasst werden, d.h. es muss fiir Dispersion durch anelastische Effekte
korrigiert werden. Die anelastische Korrektur erhoht die Temperatursensitivitat seismischer Geschwindig-
keiten, insbesondere bei hohen Temperaturen. Das Ausmal dieser Sensitivitatssteigerung hangt ab von
der absoluten Temperatur, von der Frequenz der Welle, von der Frequenzabhingigkeit der seismischen
Dampfung («) und von der Aktivierungsenthalpie des Dampfungsprozesses (E*). Vor allem die beiden
letztgenannten sind fiir Mantelminerale nicht genau bekannt, und unsere Ergebnisse zeigen, dass Varia-
tionen der Aktivierungsenthalpie die groRten Unterschiede in der Temperatursensitivitat im Vergleich mit
dem rein elastischen Fall hervorrufen. Unter Annahme plausibler Maximalwerte fiir o und E* zeigte sich,
dass die Temperaturableitung der Scherwellengeschwindigkeit in Regionen mit erhdhten Temperaturen
um mehr als 100 Prozent im oberen Teil des unteren Mantels und um bis zu 70 Prozent nahe der CMB
zunimmt. Die Standardabweichung der seismischen Laufzeitresiduen war jedoch aufgrund der multiplen
Nichtlinearitaten im betrachteten physikalischen System nur um ca. 30 Prozent gréRer als im anharmoni-
schen (elastischen) Fall. Neben der nicht linearen Beziehung zwischen Temperaturen und anharmonischen
seismischen Geschwindigkeiten und der Nichtlinearitdt von Wellenfeldeffekten, hat vor allem die hochgra-
dig nicht lineare Anelastizitdtskorrektur einen starken Einfluss auf die theoretisch vorhergesagten Daten.

Die Ergebnisse der Studie in Schuberth & Bigalke [2021] haben gezeigt, dass die Auswirkungen der
anelastischen Korrektur fiir niedrige Temperaturen, und damit fiir Regionen mit schnellen seismischen
Geschwindigkeiten, weitgehend vernachl3ssigbar sind, wihrend die anelastische Korrektur fiir sehr heille
Regionen zu einer Zunahme der relativen Geschwindigkeitsvariationen im unteren Mantel um fast den
Faktor 2 gegeniiber dem anharmonischen Fall fiihren kann. Unsere Simulationen demonstrieren, dass es
aufgrund der Schiefe der Temperaturverteilung im Mantel und der Tatsache, dass Wellenfrontheilung
bei langsamen seismischen Anomalien besonders wichtig ist, nicht méglich ist, mit einfachen linearen
Skalierungen und strahlentheoretischen Approximationen seismische Laufzeitresiduen mit ausreichender
Genauigkeit zu berechnen. Vielmehr wird aus unserer Studie deutlich, dass alle Nichtlinearitdten in jedem
Schritt der Vorwarts-Modellierungskette korrekt beriicksichtigt werden miissen, um physikalisch konsi-
stente seismische Vorhersagen und faire Vergleiche mit den realen Daten zu erhalten.

1.3 ABSCHLIERENDE BEMERKUNGEN UND AUSBLICK

Der in Schuberth et al. [2012], Schuberth et al. [2015] und Schuberth & Bigalke [2021] vorgestellte
geodynamisch-seismische Vorwiarts-Modellierungsansatz birgt groRes Potenzial, neue Erkenntnisse iiber die
Struktur und Dynamik des tiefen Erdinneren zu gewinnen. Durch meine Forschung konnte ich zeigen, dass mit
aktuellen Modellierungstechniken und Rechenressourcen systematische Untersuchungen der Laufzeitdispersion
in hypothetischen Mantelstrukturen und der Effekte von Unsicherheiten in den verschiedenen Eingangsparame-
tern auf globaler Skala méglich sind. Dadurch kdnnen in Zukunft robustere Schlussfolgerungen aus Vergleichen
zwischen vorhergesagten und beobachteten Daten gezogen werden. In Ergdnzung zu tomographischen Inversio-
nen ist dieser Ansatz dulerst vielversprechend, um die Auftriebskrafte und deren Verteilung im Mantel besser
eingrenzen zu konnen, gerade auf den Langenskalen, die bisher durch die Tomographie nicht auflésbar sind.
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Offene Fragen, die wir derzeit in meiner Arbeitsgruppe bearbeiten, konzentrieren sich auf ein besseres Ver-
standnis des Einflusses von Mineralphaseniibergdngen auf seismische Strukturen und die damit einhergehenden
Beobachtungen [Papanagnou et al. 2022] sowie auf die Frage, wie die Tomographie am besten in geodyna-
mische Inversionsmodelle einflieBen kann. Zu den Verbesserungen, die meine Forschungsgruppe derzeit am
beschriebenen Vorwirts-Modellierungsansatz vornimmt, gehdrt der Ubergang von proprietirer zu Open-Source-
Software (Python). In den letzten Jahren haben wir dies bereits fiir die automatisierte Messung von Kreuzkor-
relationslaufzeitvariationen in Zusammenarbeit mit Christophe Zaroli und Sophie Lambotte (EOST, Université
de Strasbourg) umgesetzt. Dariiber hinaus arbeiten wir an rechenzeittechnisch giinstigeren Methoden (z.B.
YSPEC, Al-Attar & Woodhouse [2008]; AXISEM3D Leng et al. [2016]) zur Berechnung von Wellenformen fiir
1-D-Profile sowie die geodynamisch erzeugten 3-D seismischen Mantelmodelle. Neben den numerischen Wel-
lenausbreitungssimulationen, mit denen es méglich war, den Frequenzbereich von ca. 3 mHz bis 0,1 Hz (d.h.
Perioden von 10 bis ca. 300 Sekunden) abzudecken, haben wir eine Reihe von Projekten gestartet, um den
Frequenzbereich auf das gesamte teleseismische Spektrum auszudehnen. Fiir den hochfrequenten Teil kdnnen
routinemaBig strahlentheoretische Berechnungen fiir die MCMs durchgefiihrt werden. Um das niederfrequen-
te Band abzudecken berechnen wir die Spektren der Eigenschwingungen der Erde und die daraus ableitbaren
,splitting”-Koeffizienten. Um Eigenfrequenzspektren in lateral heterogenen und rotierenden Erdmodellen zu be-
rechnen, wird ein Code verwendet, der die Kopplung und Interaktion der einzelnen Eigenschwingungen beriick-
sichtigt. Dieses in Al-Attar et al. [2012] beschriebene Programm nutzt einen iterativen direkten Ldsungsansatz,
der eine recheneffiziente Methode zur Durchfiihrung von groRangelegten “full coupling”-Berechnungen bietet.
Mit diesen Verbesserungen wird die Auswertung und das Testen dynamischer Stromungsmodelle und der zu-
grundeliegenden Eingangsparameter gegen seismische Beobachtungen zukiinftig den gesamten teleseismischen
Frequenzbereich abdecken.

Dariiber hinaus habe ich mit meiner Arbeitsgruppe begonnen, die Effekte realistischer Krusten- und Litho-
spharenstruktur auf die Wellenfeldcharakteristik von synthetischen seismische Mantelstrukturen zu untersuchen.
Darauf aufbauend miissen bestimmte Strategien entwickelt und erkundet werden, um mégliche Schwierigkeiten
bei der Bewertung von hypothetischen Mantelmodellen zu beriicksichtigen. Eine besondere Herausforderung ist
in diesem Zusammenhang der ,Nachhall” (Resonanz aufgrund von Vielfachreflexion) in den Krustenschichten,
der frequenzabhingige seismische Laufzeitmessungen beeinflussen kann. Krustenkorrekturen stellen in der Regel
ein erhebliches Problem in tomographischen Studien dar, da die Struktur selbst im flachsten Teil der Erde nicht
vollkommen bekannt ist [z.B. Ferreira et al. 2010; Lekic¢ et al. 2010]. Besondere Sorgfalt ist erforderlich, um
die Wellenformverzerrung durch den Nachhall in der Kruste korrekt bei der Berechnung der Referenzwellen-
form fiir Kreuzkorrelationsmessungen zu imitieren. [z.B., Yang & Shen 2006; Ritsema et al. 2009; Zaroli et al.
2010; Dubois et al. 2019]. Wir planen, dieses Problem mithilfe weiterer Untersuchungen an den vielverspre-
chenden Differentialfrequenz-Laufzeitmessungen anzugehen, die, wie in Schuberth et al. [2015] gezeigt, durch
flachliegende Strukturen weniger beeinflusst zu sein scheinen als ihre Einzelfrequenzband-Gegenstiicke.

Ein weiteres wichtiges Thema in meiner Forschungsgruppe ist derzeit die weitere Untersuchung der Auswir-
kungen von Datenfehlern auf tomographische Modelle. Heutzutage verlagert sich der Fokus in der seismischen
Tomographie auf die Bereitstellung formaler Kriterien zur Quantifizierung der Bildauflésung und Modellun-
sicherheit, und es ist derzeit von groRer Bedeutung, die Auswirkungen dieser Parameter auf geodynamische
Anwendungen zu verstehen. Geodynamische Inversionen zum Beispiel, die darauf abzielen, die vergangene
Entwicklung des Erdmantels zu retrodizieren, d.h. auf Basis der gegenwirtigen Beobachtung zuriick in die
geologische Vergangenheit ,vorherzusagen”, erfordern aus Tomographien abgeleitete Abschitzungen seines ge-
genwartigen thermodynamischen Zustands, und sie wiirden stark von der Kenntnis der zugehdrigen Fehlerbalken
profitieren. Robustere Schlussfolgerungen wiren moglich, wenn eine ganze Bandbreite an Simulationen anstelle
einer einzelnen Modellrealisierung berechnet werden kdnnte. Das SOLA-Backus—Gilbert-Tomographieschema
hat in dieser Hinsicht in jiingster Zeit Aufmerksamkeit erregt, da es Informationen sowohl zur Auflésung als
auch zur Modellunsicherheit liefert und auf groRe seismische Inversionsprobleme auf globaler Skala angewendet
werden kann. Die Pseudoinverse (verallgemeinerte Inverse) des tomographischen Systems kann in diesem Ver-
fahren explizit und effizient berechnet werden, was es ermdglicht, die Datenunsicherheit in den Modellraum zu
projizieren. In Freissler et al. [2020] haben wir kiirzlich gezeigt, dass diese ,Generalized-Inverse-Projection” auch
zum tomographischen Filtern von geodynamischen Modellen verwendet werden kann, was unter anderem den
Vorteil mit sich bringt, dass die MCMs dabei nicht mehr auf das jeweilige tomographische Gitter reparametrisiert
werden miissen. Bisher ist jedoch unklar, wie die tomographischen Modellunsicherheiten in Simulationen der
Mantelkonvektion praktisch ausgenutzt werden kdnnen. Offene Fragen sind beispielsweise, wie die tomographi-
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schen Kovarianzinformationen in geodynamische Inversionen integriert werden kdnnen, da nur eine begrenzte
Anzahl von Retrodiktionen rechentechnisch durchfiihrbar ist, und ob eine héhere tomographische Auflésung
einer geringeren Unsicherheit vorzuziehen ist.

In einem der laufenden Promotionsprojekte in meiner Gruppe arbeiten wir derzeit an diesen Fragen auf
der Grundlage eines synthetischen ,Closed-Loop-Retrodiktionsexperiments”. Ausgehend von einem Vorwiarts-
Mantelzirkulationsmodell, das als bekannte 'wahre’ Mantelstruktur angesehen wird, berechnen wir synthetische
seismische Daten, die anschlieBend unter Verwendung des verallgemeinerten inversen Operators einer kiirzlich
publizierten SOLA-Tomographie in den (tomographischen) Modellraum zuriickprojiziert werden. Dies wird viele
Male wiederholt, wobei unterschiedliche Realisierungen von ,Rauschen” (d.h. Datenfehlern) zu den seismischen
Daten hinzugefiigt werden. SchlieBlich dienen das ,tomographisch gefilterte” Modell und die zugehdrige Ko-
varianz als Grundlage fiir ein Ensemble von geodynamischen Retrodiktionen mit der Adjungierten-Methode.
Dieses theoretische Experiment wird es uns —im Lichte realistischer seismischer Datenunsicherheiten— ermdg-
lichen, Unterschiede zwischen dem 'wahren’ Modell und den Retrodiktions-Modellen zu quantifizieren und die
Entwicklung ihrer Genauigkeit als Funktion der Zeit zuriick in die geologische Vergangenheit zu verfolgen.
Die systematische Quantifizierung der Unsicherheiten, von den seismischen Aufzeichnungen bis hin zu geolo-
gisch bewertbaren Vorhersagen, wird wichtige Erkenntnisse iiber die Ausbreitung und Entwicklung von Fehlern
in geodynamischen Retrodiktionen liefern. Dies wiederum ist entscheidend, um belastbare Schlussfolgerungen
tiber die Korrektheit geodynamischer Modellparameter zu ziehen und wird sich auf zukiinftige geodynamische
Simulationen und die Art und Weise auswirken, wie die nichste Generation datengetriebener Erdmodelle er-
zeugt werden wird. Diese Modelle stellen eine wichtige Quelle quantitativer Informationen dar, die in anderen
geowissenschaftlichen Disziplinen als Grundvoraussetzung verschiedenster Modellierungen benétigt werden.
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1.4 ERKLARUNG UBER DEN EIGENEN BEITRAG zU DEN PUBLIKATIONEN

1. Eigener Beitrag zu Schuberth et al. [2012]: Entwicklung der urspriinglichen Idee und Konzeption der Stu-
die, Definition der wissenschaftlichen Fragestellung; Aufsetzen der numerischen Simulationen und damit
zusammenhingend die Entwicklung und Implementierung einer Software die es ermoglicht, Mantelzirkula-
tionsmodelle (in dieser Studie eines aus [Schuberth et al. 2009b]) im 3-D seismischen Wellenausbreitungs-
code SPECFEM3D GLOBE zu verwenden und fiir diese Art von Modellen synthetische Wellenformen
zu berechnen; Durchfiihrung der SPECFEM3D _ GLOBE Simulationen fiir MCMs auf verschiedenen HPC
Plattformen; Anpassen von Matlab Routinen zum Post-Prozessieren um sie auf synthetische Daten an-
wenden zu kénnen; Durchfiihrung automatisierter Messungen von P- und S-Wellen-Laufzeitresiduen an
den synthetischen Wellenformen; Durchfiihrung der gesamten Analyse, Qualititskontrolle und Visualisie-
rung der Resultate; Federfiihrung bei der Interpretation der Resultate; Konzeption der Visualisierung der
Ergebnisse und Erzeugung von Abbildungen fiir die Publikation; Verfassen der Erstversion und Redigieren
des Manuskriptes.

2. Eigener Beitrag zu Davies et al. [2012]: Mitwirkung an der Entwicklung der urspriinglichen Idee und der
Konzeption der Studie sowie an der Definition der wissenschaftlichen Fragestellung; Hilfestellung bei der
Durchfiihrung der numerischen Simulationen der Mantelzirkulation; Beratung des Erstautors in Fragen
der Nachbearbeitung der MCM-Temperaturfelder mithilfe thermodynamischer mineralogischer Modelle;
Tomographisches ,Filtern” der MCMs; Mitwirkung bei der Analyse, Qualitdtskontrolle and Interpretation
der Resultate; Verfassen von Textteilen und Redigieren des Manuskriptes.

3. Eigener Beitrag zu Schuberth et al. [2015]: Entwicklung der urspriinglichen Idee und Konzeption der Stu-
die, Definition der wissenschaftlichen Fragestellung; Durchfiithrung von SPECFEM3D GLOBE Simulatio-
nen fiir MCMs auf verschiedenen HPC Plattformen; Konzeption und Betreuung von Studentenprojekten,
die damit befasst waren, die Matlab Nachbearbeitungs-Routinen in Python zu iibersetzen (das “Post-
Prozessieren” der synthetischen Wellenformen konnte dadurch dann direkt auf den HPC Plattformen
durchgefiihrt werden); Durchfiihrung automatisierter Messungen von P- und S-Wellen-Laufzeitresiduen
an synthetischen Wellenformen auf HPC Systemen; Durchfiihrung der Analyse, Qualitatskontrolle und Vi-
sualisierung der Resultate; Federfiihrung bei der Interpretation der Resultate; Konzeption und Erzeugung
von Abbildungen fiir die Publikation; Verfassen der Erstversion und Redigieren des Manuskriptes.

4. Eigener Beitrag zu Nerlich et al. [2016]: Hilfestellung bei der Durchfiihrung der numerischen Simulatio-
nen der Mantelzirkulation; Post-Prozessieren der Temperaturfelder der MCMs mithilfe thermodynami-
scher mineralogischer Modelle; Tomographisches Filtern der MCMs; Mitwirkung bei der Analyse, Quali-
tatskontrolle and Interpretation der Resultate; Verfassen von Textteilen und Redigieren des Manuskripts.

5. Eigener Beitrag zu Koelemeijer et al. [2018]: Malgebliche Mitwirkung bei der Entwicklung der urspriing-
lichen ldee, Konzeption und wissenschaftlichen Fragestellung der Studie; Post-Prozessieren der Tempe-
raturfelder der MCMs (hier die aus Davies et al. [2012]) mithilfe thermodynamischer mineralogischer
Modelle; Tomographisches Filtern der MCMs; Mitwirkung bei der Analyse, Qualitdtskontrolle and Inter-
pretation der Resultate; Verfassen von Textteilen und Redigieren des Manuskripts.

6. Eigener Beitrag zu Simmons et al. [2019]: Mitwirkung bei der Entwicklung der urspriinglichen Idee, Kon-
zeption und wissenschaftlichen Fragestellung der Studie; Entwicklung und Implementierung einer Open-
Source-Software in Python, um das tomographische Filtern der MCMs (oder anderer geodynamischer
Modelle) mit dem Resolution-Operator des tomographischen Modells LLNL-G3D-JPS durchzufiihren (das
MCM war hier aus Nerlich et al. [2016]); Tomographisches Filtern der MCMs; Mitwirkung bei der Analy-
se, Qualitatskontrolle and Interpretation der Resultate; Erzeugung von Abbildungen fiir die Publikation;
Verfassen von Textteilen und Redigieren des Manuskripts.

7. Eigener Beitrag zu Schuberth & Bigalke [2021]: Entwicklung der urspriinglichen ldee und Konzeption
der Studie, Definition der wissenschaftlichen Fragestellung; Konzeption und Betreuung der Masterar-
beit von Tobias Bigalke, die in Teilen der Publikation mit einfloss; Durchfiihrung eines Teils der SPEC-
FEM3D _GLOBE Simulationen fiir MCMs auf verschiedenen High-Performance Computing (HPC) Platt-
formen; Federfiihrung bei der Analyse, Qualitatskontrolle und Visualisierung der Resultate; Federfiihrung
bei der Interpretation der Resultate; Konzeption der Visualisierung der Ergebnisse; Erzeugung der meisten
Abbildungen fiir die Publikation; Verfassen des liberwiegenden Teils der Erstversion (weitere Teile des
Papers basieren auf der erwdhnten Mastersarbeit) und Redigieren des gesamten Manuskriptes.
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2 SUMMARY OF RESEARCH ACHIEVEMENTS

2.1 BACKROUND AND SCIENTIFIC OBJECTIVES

The convection of solid mantle rock by creep flow ultimately is responsible for plate tectonic motions. Precise
knowledge of the distribution and magnitude of the forces within the mantle and in particular at the base of
the tectonic plates is a key ingredient in modelling lithosphere dynamics and the geologic processes constantly
reshaping Earth's surface. For example, knowledge of the stress state around faults is a prerequisite for modelling
earthquake rupture dynamics [e.g., Day 1982]. Mantle flow also affects the convection in the core and thus the
geodynamo through providing thermal and geometrical boundary conditions (i.e., lateral heat flow variations
and topography on the core-mantle boundary [CMB], respectively). Fluid dynamic studies of the mantle are
thus essential to our understanding of how the entire planet works, but many models of mantle dynamics are
still largely qualitative in nature to date.

In order to obtain quantitative estimates of the basal forces acting on the plates, we need to improve
our knowledge of the structure and dynamics of the mantle. The flow of mantle material is driven
by buoyancy forces that are induced by variations in temperature and chemical composition. Today,
one of the most pressing challenges in geodynamics is the interpretation of seismic observations in terms
of dynamics and composition of the mantle and to constrain buoyancy in terms of length-scales and magnitude.

This problem can be approached in two different ways:

1. Seismic tomography can be used to produce 3-D images of mantle structure through inversion of seismic
data. These images contain valuable information on material properties at depth and can — in principle
— provide constraints on the thermodynamic state of Earth's mantle.

2. Alternatively, numerical forward-models of mantle convection can be computed based on some hypothe-
ses, which then need to be assessed by predicting synthetic secondary data and comparing them to direct
observations of the Earth system, most notably the wealth of available seismic data, but also gravity/geoid
observations as well as estimates of (time dependent) dynamic topography and true polar wander.

The first approach suffers from a number of inherent limitations that so far have rendered a conclusive
inference of the buoyancy distribution in the mantle impossible. The fundamental problems are: 1) that it
is a major challenge to constrain both length-scales and magnitude of deep Earth seismic heterogeneity with
sufficient resolution and accuracy and 2) that interpretations of tomographic images are hampered due to
trade-offs between thermal and chemical effects. Despite the great progress and success of seismic tomography
in the last three decades, it is still not possible to image the three-dimensional structure of the mantle at
sufficiently high resolution to cover the full range of dynamically inherent length-scales on a global scale
[Ritsema et al. 2011; Trampert et al. 2013; Fichtner et al. 2018]. Dynamically relevant length-scales inherent
to the convecting mantle are, for example, the thickness of subducting oceanic lithosphere (on the order of
90-100 km) or the diameter of upwelling plumes. The latter in particular are hard to image seismically [Maguire
et al. 2016; Stockmann et al. 2019]. Finite-frequency as well as full-waveform inversions (e.g., based on the
adjoint method) have in the last years been performed to push the resolution limits and to provide tomographic
images at unprecedented detail [e.g., French & Romanowicz 2014; Bozdag et al. 2016; Zaroli et al. 2014;
Fichtner et al. 2018; Lei et al. 2020]. However, it still proves difficult to improve on the resolution limits that are
dictated through the inhomogeneous data coverage. A second problem is the non-uniqueness of tomographic
solutions and the necessity to regularise the inversions. Tomographic models are thus always a blurred and
‘damped’ (i.e., low-fidelity) version of the true Earth structure [e.g., Ritsema et al. 2007; Simmons et al.
2019]. In particular the magnitude of the seismic heterogeneity is extremely difficult to constrain. A good
quantitative understanding of the damping effects and related amplitude reductions in tomographic models is
important, as the focus in geodynamic studies is shifting away from forward simulations towards inversions
called ‘retrodictions’. While the former start from an unknown initial condition at some time in the geologic
past, the latter use the adjoint method to iteratively optimise for the initial condition based on an, assumed
known, ‘terminal’ state of the mantle [e.g. Colli et al. 2018]. The present-day thermodynamic state of the
mantle in such applications is estimated from one of the existing tomographic models together with information
from mineral physics. Estimates of the terminal state, however, are only meaningful, if the magnitudes of the
seismic heterogeneities are correctly transformed into buoyancy variations; that is, if the amplitude reduction
introduced through the regularization can somehow be accounted, and at best, corrected for.
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The alternative approach (number 2 above) to constraining buoyancy in the mantle is based on forward
modelling, and certain hypotheses on the dynamics of mantle flow are taken as a starting point. The underlying
equations of fluid dynamics can be solved on a routine basis on modern high-performance computing (HPC)
systems. Most important, the input parameters, such as material properties and the energy input (radioactive
heating and heat flux from the core), determine the vigour of convection and thus control the inherent length
scales and strength of temperature anomalies, density variations and seismic heterogeneity. The problem
of improving our understanding of mantle dynamics thus translates into the task of better constraining the
input parameters and the minimum required complexity of the constitutive law (e.g., temperature dependence,
Newtonian vs. non-Newtonian rheologies, etc.). Once a set of input parameters plus rheology is chosen (i.e.,
a geodynamic hypothesis), a unique solution to the mantle convection equations can be computed, given that
initial and boundary conditions are applied [Serrin 1959]. Through the assimilation of plate motion history
models as surface boundary conditions, a geologically informed prediction of the present day flow velocities and
temperature field in the mantle is obtained. In this forward-modelling approach, temperature variations are thus
not a free parameter, but fully determined by the dynamics of the system. Both length-scales and magnitude
of these lateral temperature variations are in fact largely independent of the (unknown) initial condition and
are thus an important prediction of these so-called mantle circulation models (MCMs). The influence of the
initial condition in fact reduces with the length of the assimilated plate motions [Colli et al. 2015], and modern
plate reconstructions cover the last 400 Ma; that is, at least two times the mantle overturn time.

A classical way of assessing forward mantle flow models are qualitative comparisons of their spectral charac-
teristics with tomographic images [e.g., Becker & Boschi 2002; Nakagawa & Tackley 2010; Bull et al. 2009].
This has been widely applied in geodynamic-seismic model comparisons, but care must be taken as the spectral
characteristics of mantle flow models are largely controlled by the surface boundary conditions; that is, the
plate tectonic reconstructions. This means that spectral correlations may not so much provide insight into the
actual dynamics of the system, but rather are indicative of the accuracy of the plate motion history employed
in the simulations. Furthermore, comparison of model spectra are only meaningful, if geodynamic modelling
results are represented in terms of seismic velocities using mineralogical models that appropriately represent
the complexity of phase assemblages [Schuberth et al. 2009b].

In a series of studies, | have developed a theoretical forward modelling framework targeted at investigating
the deep mantle with an emphasis on thoroughly testing geodynamic models against observations on the basis
of quantitative measures. With the help of thermodynamic mineralogical models [e.g. Connolly 2005; Stixrude
& Lithgow-Bertelloni 2005, 2022; Ricard et al. 2005], various types of geophysical predictions can be produced
from the output of geodynamic simulations (e.g., seismic velocity and density structure of the mantle). In earlier
studies, | tested such predictions against tomographic models [Schuberth et al. 2009b,a] as well as against the
geoid and estimates of the rate of true polar wander [Schaber et al. 2009]. In Schuberth et al. [2009a], we
modified the geodynamic models to reflect the limited resolution and long-wavelength nature of tomographic
images of shear wave velocity. This way, we were able to account for the effects of uneven data coverage and
damping in tomographic inversions, which warrants a consistent quantitative comparison to the tomographic
model. This so-called ‘tomographic filtering’ [Ritsema et al. 2007] of hypothetical mantle structures is nowadays
a standard processing step in geodynamic-tomographic model comparisons. Models filtered in this way provide
valuable information on how heterogeneities are smeared and damped (i.e. modified in amplitude) given the
available seismic data and underlying inversion strategy.

One specific question that was addressed with the aforementioned joint forward-modelling approach is the
origin of the two large regions of strongly reduced seismic velocities in the lowermost mantle (i.e., the African
and Pacific large low velocity provinces [LLVPs]). These two LLVPs have received considerable attention in
seismological and geodynamic studies. They are commonly interpreted as large-scale piles of chemically distinct
material, as they have sharp vertical boundaries and show anti-correlated variations in shear and bulk sound
velocity as well as evidence for an increased intrinsic density [van der Hilst & Karason 1999; Masters et al.
2000; Ishii & Tromp 2001; Wen et al. 2001; Ni et al. 2002; Ritsema & van Heijst 2002; Trampert et al. 2004;
Wang & Wen 2004; To et al. 2005; Mosca et al. 2012]. The bulk sound velocity is a purely theoretically defined
seismic velocity that only depends on the bulk modulus and density (the physically relevant compressional wave
velocity v, additionally depends on the shear modulus). The presence of chemical heterogeneities is expected
from the subduction of oceanic crust together with the depleted lithosphere [e.g., Allégre & Turcotte 1986;
Agranier et al. 2005], and the accumulation of oceanic crustal material or iron enrichment of material in contact
with the core have been proposed as viable explanations for the chemical piles.
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However, a large number of studies from geodynamics, seismology and mineral physics point towards a high
CMB temperature and a large temperature drop across D", with associated high heat flow [e.g., Glatzmaier &
Roberts 1995; Kuang & Bloxham 1997; Boehler 2000; Buffett 2002; Gubbins et al. 2004; Nimmo et al. 2004;
Alfé et al. 2007; Lay 2008; Fiquet et al. 2010]. A large temperature gradient in the bottom thermal boundary
layer, on the order of 1000-1500 K, and the resulting large lateral temperature variations in the lowermost
mantle may provide an alternative explanation for the seismic heterogeneity in the lowermost mantle, especially
the large reductions in shear-wave velocity. Already in my PhD work, | explored the implications of such
a large temperature contrast between the core and the mantle on seismic observables. This started with
testing a particular scenario of mantle flow that is based on the hypothesis of a high CMB temperature (and
correspondingly high core heat flux) in combination with isochemical whole mantle flow, a three-layer viscosity
profile and a pyrolite chemical composition. This set-up in fact represents a simple, yet sufficiently realistic
model of the mantle general circulation (i.e., complexity is reduced to a minimum).

In Schuberth et al. [2009b] we have shown that strong reductions in shear wave velocity, typical for the
African superplume, can be reconciled with isochemical whole mantle flow and a pyrolite composition in the
presence of strong core heating, including the strong gradients in shear wave velocity (i.e., sharp sides). The
high plume excess temperatures in the lowermost mantle that arise from the large thermal gradient across D"
are capable of explaining the magnitude of the shear wave velocity reduction within the LLVPs. As shown in
Figure 1a, the magnitude of variations in shear wave velocity in the tomographically filtered isochemical MCM
with strong core heating [see Schuberth et al. 2009a] agrees well with those of the tomographic model S20RTS
[Ritsema et al. 2004]. This work has shown that thermal models of mantle flow seem to be compatible on
statistical grounds with the tomographic models. Together with the study of Schaber et al. [2009], which
focused on geoid observations and the rate of true polar wander, this points to the possibility that chemical
heterogeneity in the lower mantle might be less important for its dynamics than widely considered.

2.2  OVERVIEW OF THE SUBSUMED PUBLICATIONS

The focus of my research lies on better understanding the structure and dynamics of Earth’'s mantle. The overall
goal is to be able to put tighter constraints on mantle buoyancy variations through providing a quantitative and
physically consistent link between geophysical hypotheses and Earth observations. This is achieved by building
an integrated multidisciplinary numerical modelling framework for the generation and comprehensive assessment
of hypothetical Earth models that combines simulation and post-processing tools from geodynamics, mineral
physics and seismology.

As part of this effort, | have over the past years developed a novel approach combining geodynamic and
seismic large-scale HPC applications: Fully synthetic seismic waveforms are computed using a spectral element
method for 3-D structures derived from the temperature field of MCMs [see Schuberth et al. 2012]. As in the
earlier work, this involves a mineralogical model and a few years ago, we presented a new open-source software
called MMA-EoS that can be used for calculating equilibrium mineral phase assemblages based on Gibbs energy
minimization and subsequent computation of physical properties [e.g., elastic moduli, density, heat capacity,
etc.; Chust et al. 2017]. To streamline the analysis of MCMs, and to simplify the setup and execution of the
seismic simulations for the resulting structures, | have implemented an easy-to-use software framework over
the last couple of years. Another routine task in my research group that can also be done in a straight-forward
manner with these codes is the tomographic filtering of the geodynamic models. My research demonstrates
that tomographic-geodynamic model comparisons are a key component in studies of the present-day state and
evolution of Earth’'s mantle. An important aspect that had previously not been taken into account are the
effects of seismic data uncertainties, which we were able to address in Simmons et al. [2019]. In the following,
the main results and findings of my research projects including the seismic forward-modelling studies with the
aim to further test the hypothesis of a high CMB temperature as well as different applications of tomographic
filtering of MCMs are presented in more detail:

1. In Schuberth et al. [2012], we have introduced an approach for studying the deep mantle that is comple-
mentary to tomographic inversions and which allows for a quantitative assessment of geodynamic models
directly against seismic observations. It is based solely on forward modelling and thus avoids the problem
of limited resolution, while warranting a physically correct treatment of the seismic wave equation without
additional theoretical approximations. In this approach, fully synthetic seismic waveforms are computed
using a spectral element method for 3-D seismic structures derived from mantle circulation models. This
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approach allowed us 1) to go beyond comparing geodynamic predictions to tomographic models (which,
as mentioned above, suffer from limited resolution and non-uniqueness of the tomographic solutions), 2)
to analyze P- and S-wave information at the same time and in the same manner, 3) to avoid the limita-
tions associated with the conventional infinite-frequency ray-approximation, and 4) to generate synthetic
seismograms independent of seismic observations.

Simulating 3-D wave propagation in MCMs revealed that — for both P- and S-waves — the standard
deviations of long-period traveltime variations in purely thermal models agree well with those of the
observed traveltime residuals (see Fig. 1b). Most important, the synthetic data reproduced both their
different trends with ray turning depth (i.e, constant for P-waves and increasing for S-waves) as well as
their magnitude.
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Figure 1: Illustration of quantitative assessments of synthetic Earth models and underlying assumptions. a)
Comparison of the average strength of shear wave velocity heterogeneity between (magenta) a tomographically
filtered MCM with high core heat flow and (black dashed) tomographic model S20RTS [Ritsema et al. 2004].
b) Comparison of the standard deviations of P- and S-wave traveltime residuals (plotted as a function of ray-
turning depth) between (blue and red lines) the predicted data from the MCM and (shaded areas) the long-period
observations of Bolton & Masters [2001]. This is a summary figure taken from Schuberth & Bigalke [2021], where
a) is modified from Schuberth et al. [2009a] and b) is from Schuberth et al. [2012].

The finding of a predominance of thermal variations in driving mantle flow seems at odds with the
potential presence of chemical heterogeneities expected from the subduction of differentiated oceanic
crust and lithosphere. Note, however, that the study of Schuberth et al. [2012] does not rule out the
possibility of chemical heterogeneity, in particular on short length-scales. The HPC resources available at
the time allowed for the calculation of accurate seismic wavefields down to a shortest period of 10 s (i.e.,
0.1 Hz), and seismograms were bandpass-filtered at 15 s dominant period prior to measuring body-wave
traveltimes by cross-correlation. Owing to the large width of the Fresnel zone at the ray turning depth,
measurements of arrival times at these periods are effectively influenced by structures with length-scales
of a few hundred kilometres and larger. Any structure smaller than this could potentially “hide” due
to wavefield effects (e.g., wavefront healing). In other words, diffraction effects are important at these
periods and need to be taken into account properly. The notion of chemical heterogeneity on small rather
than large scales would presumably imply a more passive role of the compositionally distinct material.

. In Davies et al. [2012], we built the work of Schuberth et al. [2009a] by investigating thermochemical
MCMs. Specifically, we tested whether the presence of a chemically distinct dense layer at the base of
the mantle can also be reconciled with seismological observations in case of strong core heating. We
investigated thermochemical MCMs with identical input parameters to the models of Schuberth et al.
[2009b] except of a dense initial layer at the base of the mantle. This exercise explicitly demonstrated
that thermochemical MCMs with realistic CMB temperatures exhibit very large temperature variations
in the lowermost mantle and thus predict shear wave velocity variations that are too large compared to
tomography. We found that the predicted strength of S-wave velocity variations is — on average — too
large for both a basaltic as well as an iron enriched dense layer by a factor of 2 and 3, respectively. This
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study strengthened the notion that the dynamics of the mantle are dominated by thermal effects and
that variations in chemical composition likely play a minor role in driving large-scale mantle flow.

. In Schuberth et al. [2015], we extended the wave-propagation-based analysis of MCMs into a new di-
rection and quantified diffraction effects in the synthetic 3-D mantle structures. Frequency-dependent
wavefield effects depend on the wavelength and the size as well as magnitude of structural anomalies
[e.g., Wielandt 1987; Hung et al. 2001; Malcolm & Trampert 2011]. An important advantage of our
forward-modelling approach is that seismic models derived from mantle flow calculations feature realistic
distributions of length-scales (i.e., spectra) and magnitudes of heterogeneity given that simulations are
performed at earth-like convective vigour; that is, at sufficiently high numerical resolution. The results of
Schuberth et al. [2015] showed that — even in case of purely elastic structures (i.e., no intrinsic dissipative
attenuation) — the traveltimes of seismic waves show considerable dispersion compatible in strength to
that seen in the multifrequency observations available nowadays [e.g., Sigloch et al. 2008; Zaroli et al.
2010; Hosseini & Sigloch 2015]. Thus, comparing wavefield effects in hypothetical Earth models to these
multifrequency datasets is a promising new route to investigate length scales of seismic heterogeneity
in the mantle. Moreover, quantitative analyses of diffraction-induced dispersion will in future add con-
straints on the strength of seismic heterogeneity and consequently the magnitude of buoyancy forces.

a) Comparison of spectral heterogeneity maps between tomography and MCM
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Figure 2: a) Comparison of spectral characteristics between a tomographically filtered MCM and tomographic
model S20RTS [from Schuberth et al. 2009a]. Note that a wide range of length scales is not shown for the MCM,
which has a much higher grid resolution beyond spherical harmonics degree 20. b) The structural length scales
inherent to the MCM give rise to substantial body wave traveltime dispersion [from Schuberth et al. 2015]. This
signal can be exploited in future in order to constrain length scales of mantle structures that are still unresolvable
by tomography.

20



4. The study of Nerlich et al. [2016] describes an application of tomographic filtering and geodynamic-
tomographic model comparisons. Here, we investigated the distinct geoid low in the Indian Ocean south
of India. This is a striking feature pointing to a regionally anomalous mantle density structure. Equally
prominent are rapid plate convergence rate variations between India and Southeast Asia, particularly in
Late Cretaceous/Paleocene times. Both observations are linked to the central Neo-Tethys Ocean sub-
duction history, for which competing scenarios had been proposed. We evaluated three alternative plate
reconstructions by assimilating their associated time-dependent velocity fields in global high-resolution
MCMs, which allowed us to predict the resulting seismic mantle heterogeneity and geoid signal. Our
analysis revealed that a geoid low similar to the one observed develops naturally when a long-lived back-
arc basin south of Eurasia’s paleomargin is assumed. A quantitative comparison to seismic tomography
further supported this model. In contrast, reconstructions assuming a single northward dipping subduc-
tion zone along Eurasia’s margin or models incorporating a temporary southward dipping intraoceanic
subduction zone could not sufficiently reproduce geoid and seismic observations.

5. In Koelemeijer et al. [2018], we took a closer look at the increase in the ratio of shear-wave velocity (vs) to
compressional-wave velocity (v,) variations with depth and the negative correlation between shear-wave
and bulk-sound velocity (v.) variations found consistently in lower mantle tomography models. This study
was motivated on the one hand by the efforts to include normal mode splitting data in the assessment of
the MCMs. On the other hand, it was motivated by the fact that in the studies of Schuberth et al. [2009a]
and Davies et al. [2012], the effects of limited tomographic resolution were taken into account, but both
studies compared MCMs and tomography only in terms of shear wave velocities. The ratio of shear- to
compressional-wave velocity variations and the negative correlation between shear-wave and bulk-sound
velocity variations had earlier on been interpreted to be indicative of large-scale chemical variations. In
this collaborative work, we explored another explanation, namely the lower mantle post-perovskite (pPv)
phase, which would not require chemical heterogeneity. We investigated to what extent the presence
of pPv explains the observed high vs—v, ratios and negative v,—v. correlation globally. We compared
the statistical properties of tomography model SP12RTS [Koelemeijer et al. 2016], with the statistics
of synthetic tomography models, derived from both thermal and thermochemical models of 3-D global
mantle convection. As in earlier work, we accounted for the limited tomographic resolution, using here
the resolution operator of SP12RTS for both v, and v, structures. Although the tomographic filtering
significantly affects the synthetic images, we demonstrated that the effect of pPv remains evident in the
ratios and correlations of seismic velocities. We found that lateral variations in the presence of pPv have
a dominant influence on the vs—v, ratio and vs—v. correlation, which are thus unsuitable measures to
constrain the presence of large-scale chemical variations in the lowermost mantle. To explain the decrease
in the vs—v, ratio of SP12RTS close to the CMB, our results favour a pPv-bearing CMB region (i.e.,
complete global pPv coverage), which has implications for the stability field of pPv in the Earth's mantle.

6. In Simmons et al. [2019], the resolution and covariance matrices of LLNL-G3D-JPS, a global joint P- and
S-wave seismic tomography model were constructed and applied to the MCM of Nerlich et al. [2016].
Often, these quantities are unknown for large tomographic inversions owing to the associated excessive
computational requirements. Still, there are many potential applications of these matrices in the broad
solid Earth research community as well as more focused scientific groups including the nuclear explosion
monitoring research community. The global model LLNL-G3D-JPS consists of >1 million free parameters,
creating matrices with >1 trillion elements. Given the scale of the problem and computational limitations,
we used a custom method to calculate impulse responses at every node in the earth model and produced
sparse, yet representative, resolution and covariance matrices that can be practically used for several
real applications. These matrices were applied to real problems as example use cases. Utilizing the
covariance matrix, we computed traveltime uncertainties for thousands of Pwaves emanating from (or
coming to) specified points around the globe and constructed maps of the traveltime error to illustrate
the variability of path-specific traveltime uncertainty. Utilizing the resolution matrix as a tomographic
filter, we converted geodynamically derived renditions of Earth structure to images that may be visible
through the often-distorted lens of seismic tomography.
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7. In Schuberth & Bigalke [2021], we investigated deeper into providing a physically consistent link between
geophysical hypotheses on mantle dynamics and potential surface observables. The goal was to check the
robustness of the results of Schuberth et al. [2012] shown in Figure 1b with respect to uncertainties in the
various input parameters involved. In particular, it is especially important to understand the influence of
uncertainties in the mineralogical mapping from temperatures to seismic velocities. As in Schuberth et al.
[2012], we linked the hypothetical temperature field to seismic recordings in a quantitative way and ran
a number of global 3-D seismic wavefield simulations for various seismic realizations of mantle structure
derived from one specific MCM. The synthetic traveltime residuals computed this way correctly capture
the various non-linearities in the relation to the underlying temperatures. Specifically, we investigated the
effects of the poorly constrained parameters related to mineral anelasticity on the temperature-velocity
conversion and the predicted traveltime residuals. Owing to the differences in seismic frequency content
between laboratory measurements (MHz to GHz) and the Earth (mHz to Hz), the seismic velocities
given in the mineralogical models need to be adjusted; that is, corrected for dispersion due to anelastic
effects. The anelastic correction increases the temperature sensitivity of seismic velocities, particularly at
high temperatures. The magnitude of this increase in sensitivity depends on absolute temperature, the
frequency of the wave, the frequency dependence of attenuation («) and the activation enthalpy of the
attenuating process (E*). Especially the latter two are poorly known for mantle minerals, and our results
show that variations in activation enthalpy produce the largest differences in temperature sensitivity with
respect to the purely elastic case. Assuming maximum values plausible for a and E*, we found that
the temperature derivative of shear-wave velocity increases by more than 100 percent at the top, and
up to 70 percent at the bottom of the lower mantle in regions of elevated temperatures. The standard
deviation of the seismic traveltime residuals, however, was found to be larger only by about 30 percent
compared to the anharmonic (elastic) case in consequence of the multiple non-linearity of the physical
situation at hand. In addition to the non-linear relation between temperatures and anharmonic seismic
velocities and the non-linearity of wave field effects, the highly non-linear anelasticity correction has a
strong influence on final predictions.
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Figure 3: Same as Figure 1b: (a) for the extreme case with &=0.3 and E*=500 kJ/mol compared to the elastic
case (solid and dash-dotted lines, respectively; PREM values were use for the reference 1-D @Q-profile); and (b)
for different reference 1-D Q-profiles with fixed values for @ and E* of 0.1 and 300 kJ/mol, respectively. Note
that the standard deviations change only slightly for S-waves in case that 3-D attenuation is included in the wave
propagation simulations (curves labelled "Anel. corr. + 3-D Q" in a). From Schuberth & Bigalke [2021].

The results in Schuberth & Bigalke [2021] showed that the effects of the anelastic correction are largely
negligible for cold temperatures and thus for regions with fast seismic velocities, while for very hot regions,
the anelastic correction can result in an increase of the relative velocity perturbations in the lower mantle
by almost a factor of two compared to the anharmonic case. Our simulations demonstrate that owing to
the skewed distributions of temperatures in the mantle and the fact that wavefront healing is particularly
important for slow seismic anomalies, it is impossible to compute seismic traveltime residuals accurately
enough by simple linear scaling and ray-theoretical calculations. Rather, it becomes clear from our study
that it is vital that all non-linearities are correctly modelled in each step of the forward-modelling chain
in order to obtain physically consistent seismic predictions and fair comparisons to the real data.
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2.3 CONCLUSIONS AND OUTLOOK

The geodynamic-seismic forward-modelling approach presented in Schuberth et al. [2012], Schuberth et al.
[2015] and Schuberth & Bigalke [2021] bears great potential for providing new insight into deep mantle
structure and dynamics. In particular, through my research, | have shown that with current modelling techniques
and computational resources it is possible to perform systematic investigations of traveltime dispersion in
hypothetical mantle structure as well as of the effects of uncertainties in the various input parameters on a global
scale. This allows for more robust conclusions to be drawn from comparisons between predicted and observed
data. In complementing tomographic inversions, this approach is very promising for better understanding the
buoyancy distribution in the mantle, especially at length-scales so far unresolvable by tomography.

Open questions that we currently address in my group are focused on better understanding the influence
of mineral phase transitions on seismic structure in the transition zone and associated surface observations
[Papanagnou et al. 2022] as well as on how to best incorporate the information provided by tomography into
geodynamic inverse models. Improvements currently introduced by my research group into the joint forward
modelling approach include the transition from proprietary to open-source-based (Python) software. Over the
last years, we have already done so for the automated measurement of cross-correlation traveltime delays in
collaboration with Christophe Zaroli and Sophie Lambotte from EOST (Université de Strasbourg). Further, we
work towards using computationally cheaper methods (e.g., YSPEC, Al-Attar & Woodhouse [2008]; AxiSEM3D
Leng et al. [2016]) for the calculation of waveforms for 1-D average profiles as well as the geodynamically derived
3-D seismic mantle models. In addition to the numerical wave propagation simulations, with which it has been
possible to cover the frequency range of about 3 mHz to 0.1 Hz (i.e. periods of 10 to roughly 300 seconds),
we started a number of projects to extend the frequency range to cover the full teleseismic spectrum. For
the high-frequency part, ray-theoretical calculations can be performed on a routine basis for the MCMs, and
Earth’s free oscillation spectra and normal mode splitting function coefficients can be computed to cover the
low-frequency band. To compute eigenfrequency spectra in laterally heterogeneous and rotating Earth models,
a code based on normal mode coupling theory is used. In particular, this program makes use of the iterative
direct solution method introduced by Al-Attar et al. [2012], which provides a computationally efficient method
for performing large scale “full coupling” calculations. With these improvements, the assessment of dynamic
flow models and underlying input parameters against seismic observations will in future cover the full teleseismic
frequency range.

Furthermore, together with my group | have started to investigate the effects of realistic crustal as well
as lithosphere structure on the wavefield characteristics of synthetic seismic mantle structures. Based on
this, particular strategies need to be developed and explored to account for potential difficulties that may
bias the evaluation of hypothetical mantle models. One specific challenge is related to reverberations in the
crustal layer that may affect frequency-dependent traveltime measurements. Crustal corrections generally pose
considerable problems in tomographic studies, as the structure in the shallowest part of the Earth is not
perfectly known [e.g., Ferreira et al. 2010; Leki¢ et al. 2010]. In particular, special care needs to be taken to
mimic the waveform distortion due to crustal reverberations when computing the reference waveform for cross-
correlation measurements [e.g., Yang & Shen 2006; Ritsema et al. 2009; Zaroli et al. 2010]. We plan to address
this problem with further investigations of the promising differential-frequency traveltime residuals, which, as
shown in Schuberth et al. [2015], seem to be less influenced by shallow structure than their single-frequency
counterparts.

Another important topic in my research group at the moment is the further investigation of the effects of
data errors on tomographic models. Nowadays, the focus in seismic tomography is shifting towards providing
formal means to quantify image resolution and model uncertainty, and it is currently of great importance to
understand the impact of these parameters on geodynamic applications. Geodynamic inversions, for example,
that aim at ‘retrodicting’ the past evolution of Earth's mantle require tomographic estimates of its present-
day thermodynamic state, and they would benefit greatly from knowledge of the associated error bars. More
robust inferences could be drawn from running a suite of simulations instead of a single model realization.
The SOLA Backus—Gilbert tomographic scheme has recently gained attention in this respect, as it provides
information on both resolution and model uncertainty and can be applied to large seismic inverse problems on
the global scale. The generalized inverse operator can explicitly and efficiently be calculated in this method,
which makes it possible to project the data uncertainty to the model space. In Freissler et al. [2020], we
recently demonstrated that this ‘Generalized-Inverse-Projection’ can also be used for the tomographic filtering
of geodynamic models, which bears the advantage that the MCMs do not have to be reparametrized onto
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the tomographic grid. However, so far it is unclear how to make practical use of the tomographic model
uncertainty in simulations of mantle convection. The open questions are, for example, how to incorporate the
tomographic covariance information in geodynamic inversions, given that only a limited set of retrodictions is
computationally feasible, and whether higher tomographic resolution is to be preferred over lower uncertainty.
In one of the ongoing PhD projects within my group, we are currently working on these questions based on
a synthetic closed-loop retrodiction experiment. Starting from a forward mantle circulation model that is
considered as known ‘true’ mantle structure, we predict synthetic seismic data that is subsequently projected
back to the (tomographic) model space using the generalized inverse operator of a recent SOLA tomography.
This will be repeated many times with varying realizations of ‘noise’ (i.e. data errors) added to the seismic data.
Finally, the tomographically filtered model and the associated covariance will serve as the basis for an ensemble
of adjoint geodynamic retrodictions. This theoretical experiment will allow us to quantify—in the light of
realistic seismic data noise — differences of initial ‘true’ and retrodicted models and to track the evolution of
associated precision and accuracy back in time into the geologic past. The systematic uncertainty quantification,
from the seismic recordings to geologically assessable predictions, will provide important understanding on the
propagation and evolution of errors in geodynamic retrodictions, which is crucial to draw robust conclusions on
the adequateness of geodynamic model parameters. This will impact future geodynamic simulations and the
way the next generation of data-driven Earth models will be constructed that provide quantitative information
to other geoscience disciplines.
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2.4 DECLARATION OF OWN CONTRIBUTION TO THE PUBLICATIONS

1. Contribution to Schuberth et al. [2012]: Initial idea and conception of the study; definition of scientific
objectives; setup of numerical simulations including development and implementation of software to make
mantle circulation models (in this study taken from [Schuberth et al. 2009b]) usable in the 3-D seismic
wave propagation code SPECFEM3D GLOBE and to compute synthetic waveforms for such kind of
models; running SPECFEM3D _ GLOBE simulations for MCMs on different HPC infrastructures; adaption
of Matlab post-processing routines to be applicable to synthetic data; running automatic measurements
of P- and S-wave traveltime residuals from synthetic waveforms; entire analysis, quality control and
visualization of results; main contributor to the interpretation of results; conception and generation of
figures for publication; writing of initial manuscript and editing.

2. Contribution to Davies et al. [2012]: Contributed to the initial idea and conception of the study and the
definition of scientific objectives; aided in setup of numerical simulations of mantle circulation; advised
the main author on question regarding the post-processing of the temperature field of the MCMs with
thermodynamic mineralogical models; contributed to the analysis, quality control and interpretation of
results; contributed to and edited the manuscript.

3. Contribution to Schuberth et al. [2015]: Initial idea and conception of the study; definition of scientific
objectives; running SPECFEM3D _ GLOBE simulations for MCMs on different HPC infrastructures; setup
and supervision of student projects to translate the Matlab post-processing routines to Python so that
the post-processing of synthetic waveforms can directly be done on the HPC facilities; running automatic
measurements of P- and S-wave traveltime residuals from synthetic waveforms on HPC systems with
newly developed Python code; development of novel analysis and visualization methods; entire analysis,
quality control and visualization of results; main contributor to the interpretation of results; conception
and generation of figures for the publication; writing of initial manuscript and editing.

4. Contribution to Nerlich et al. [2016]: Aided in setup of numerical simulations of mantle circulation; per-
formed post-processing of the temperature field of the MCMs with thermodynamic mineralogical models;
performed tomographic filtering of MCMs; contributed to the analysis, quality control and interpretation
of results; contributed to and edited the manuscript.

5. Contribution to Koelemeijer et al. [2018]: Contributed to the idea, conception and scientific objectives
of the study; performed post-processing of the temperature field of the MCMs (taken here from Davies
et al. [2012]) with thermodynamic mineralogical models; performed tomographic filtering of MCMs;
contributed to the analysis, quality control and interpretation of results; contributed to and edited the
manuscript.

6. Contribution to Simmons et al. [2019]: Contributed to the idea, conception and scientific objectives of
the study; developed and implemented an open-source Python software to perform the tomographic
filtering of MCMs (or other geodynamic models) with the resolution operator of tomographic model
LLNL-G3D-JPS (MCM taken here from Nerlich et al. [2016]); performed tomographic filtering of MCM;
contributed to the analysis, quality control, visualization and interpretation of results; generated part of
the figures for publication; contributed to and edited the manuscript.

7. Contribution to Schuberth & Bigalke [2021]: Initial idea and conception of the study; definition of sci-
entific objectives; setup and supervision of the Master’s thesis project of Tobias Bigalke, which was
incorporated in parts of the paper; performed part of the SPECFEM3D GLOBE simulations on HPC
facilities; main contributor to the analysis, quality control, visualization and interpretation of results;
created majority of figures for the publication; writing of initial manuscript (a part of the second half of
the text is based on the Master's Thesis of Tobias Bigalke) and editing.
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