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" EL ESTUDIO DE LA FORMACION, )
DESTRUCCION Y EXCITACION DE
MOLECULAS EN ENTORNOS

- ASTRONOMICOS Y SU |
INFLUENCIA EN LA ESTRUCTURA,
- DINAMICA Y EVOLUCION DE LOS
\_OBJETOS ASTRONOMICOS.




; Me_dio Interestelar’

Densidad numéricas: Kelvin Celsius Fahrenheit
en moléculas per volumen (cm-3)

Punto de Ebullicion H20

10* cm ™3 = 1 particula por cada 10 litros remperstura corpere!

Punto Congelamiento H20

Cero Absoluto




Quimica bajo diferentes condiciones

Densidad: 1019 ¢m-3 Densidad: 104-10¢ cm3
Temperatura: 0-30 °C Temperatura: 10 K (-263 °C)




Quimica bajo diferentes condiciones

» Condiciones extremas

(temperaturas pueden llegar
también a 104 °C)

* Hay radiacién y rayos
cdsmicos que destruyen
especies quimicas




Quimica bajo diferentes condiciones
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Quimica bajo diferentes condiciones

* Las condiciones quimicas y fisicas tienen un efecto
sobre la velocidad de una reaccién.

Tiempo de colision en aios:

. 4000
col . ﬁ

n=1 cm™> T=100 K
n=10* cm™ T=10 K




Quimica bajo diferentes condiciones

El medlo mterestelar es muy dilvido

t. = 4()() anos

k

Ve

El tiempo para formar una

estrella es 1 m|||on de aios El tiempo para formar embriones

planetarios hasta 10 millones de aios




Quimica bajo diferentes condiciones
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Quimica bajo diferentes condiciones




Para resumir

* En el medio interestelar hay condiciones extremas de
densidad y temperatura

* Ademas hay radiacién (fotones y rayos césmicos)

* Procesos quimicos son lentos

A pesar de todo eso en el ISM tenemos un alto
grado de complejidad



Quimica es lenta pero...

Molecules in the Interstellar Medium or Circumstellar Shells (as of 03/2018)
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Moléculas orgdnicas complejas

Glicolaldehido observados cerca de una
estrella simil a nuestro Sol (la mas simple
molécula relacionada al azicar)

IRAS 16293-2422

Methanol
CH,OH

Methyl Formate Dimethyl Ether
CH,OCHO, " . CH,OCH,

Credit: NRAO/AUI/NSF; ALMA (ESO/NAOJ/NRAO); Herschel/ESA; NASA/JPL-Caltech; NOA(

_ Eter dimetilico
- Metanol
- Formiato de metilo

Credit: ALMA (ESO/NAQOJ/NRAOQ)/L. Calcada (ESO) & NASA/JPL-Caltech/WISE Team



Una nube de alcohol mds grande que el
sistema solar

SAGITARIO B2

La nube de alcohol es tan grande que mide mdas de 460.000 millones de kilémetros

Tanto alcohol etilico que para poder "beber" toda la nube, toda la humanidad
deberia unirse en una fiesta interminable en la que beber 300 pintas al dia durante
un billén de afios

El centro de nuestra galaxia sabe a frambuesa (formiato de etilo)



Moléculas orgdnicas complejas
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5Como identificamos las moléculas?

Cada espectro de emisién es Unico para cada elemento, podemos pensar
en cada uno de estos espectros como su "huella digital”

+ Cada elemento quimico absorbe, emite y refleja la luz de una manera muy
caracteristica

Cianuro de etilo

§
f

Rojo: espectro observado (ALMA)

Blue: espectro medido (Lab)

Crédito: Fortman, et al., NRAO/AUI/NSF, NASA



El Universo molecular: un poco de historia

El siglo XX

) nm
Ultraviolet Infrared
100-400 nm 770-1,000,000 nm

2 3 4 56789 2 3 4 5 6789

§ 100 wavelength 2 1,000 (nanometers) 10,000

Fig. 1.1 The optical portion of the electromagnetic spectrum

1937| CH: Swings & Rosenfeld

Lineas espectrales
en banda optica
(entre 300 GHz y
3000 THz)

1940| CH, CN: McKellar

1941| CH*: Douglas & Herzberg j.}f

1968| NHs: Cheung, Townes @ 1 cm (ondas radio)

1963| OH: @ 18 cm by Weinreb et al. @




El Universo molecular
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El Universo molecular: ’

Sutton+1985, Blake+1986, Blake+1987

1987ApJ...315..621B
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non identificadas: hoy dia
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¢DE DONDE VIENE TANTA
COMPLEJIDAD?



No hay solo gas en el ISM

A

molecules PAH dust

£ # #

03808 25

- Polvo (particulas de silicatos o carbonéceas)

* Granos de tamafio de 0.1-1.0 micras (104 cm)
+ 100 veces menos abundante del gas
- Super importante

- Dinamica y quimica




No hay solo gas en el ISM




Longitudes de onda mas largas

La fotografia de la izquierda muestra Barnard 68, una nube oscura tal y como se ve con luz

visible. La fotografia de la derecha muestra la imagen anterior combinada con otra en el infrarrojo
cercano, donde se observan estrellas que antes estaban ocultas. (Créditos: ESO)



Longitudes de onda mas largas

Crédito: ESO/Digitized Sky Survey 2

El brillo anaranjado representa débil luz que proviene de granos de frio polvo interestelar, en longitudes de
onda demasiado largas para ser vistas por el ojo humano.



El polvo actia de catalizador
(entre otras cosas)

Catalizador

- Aumenta la velocidad de una reaccién quimica

E (original path)

N

O mejor, permite que ocurra

[ Catdlisi homogénia ] ( Catdlisi heterogénia j Eﬁ Reactargsﬂ
:
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Progress of reaction —>



El polvo actia de catalizador

Catalisi heterogénia

Hidrégeno Eteno

/

>




El polvo actia de catalizador: ejemplos

Formacién de metanol

.+ HCO: ,+H,CO

,+ CO
r) Fr 2CO}’ CH,0- F’CHSOH

HCOH CH,OH- -+ OH:

D.Woon et al., 2002



Preguntas que intentamos responder

5Cudles son los procesos quimicos que conducen
a la formacién y destruccién de moléculas?

5Qué causa la diversidad quimica?

5Qué tan bien se conocen los procesos
moleculares bdsicos de los experimentos o la
teoria®

5Cémo pueden usarse las moléculas como
diagnéstico fisico y quimico de la estructura
fisica?

5Cémo se relacionan las moléculas en el medio
interestelar con la vida tal como la conocemos?
(astrobiologia)



Por qué es importante

Moléculas como diagnéstico de las condiciones fisicas de los
entornos donde residen (T, densidad, velocidad)

ISM es un laboratorio Unico para el estudio de nuevos
fenémenos quimicos (en condiciones extremas)

Las moléculas regulan el enfriamiento (formacién de estrellas)



Tema interdisciplinario

® Espectroscopia

® Cinética Quimica

e Ciencias de superficie
® Quimica Cudntica

® Astronomia

® Numéricos (ciencias computacionales)

® Biologia



Las ramas de la Astroquimica

Astroquimica de Laboratorio

Quimica Cudntica

Astroquimica Computacional

Observaciones (Astronomia)

La mezcla de estudios de laboratorio, computacionales, y observaciones permite desarrollar

nuevas teorias acerca de la formacién de estrellas y sistemas planetarios.



Laboratorio: ingrediente fundamental

Se intenta crear las condiciones que
tenemos en el medio interestelar
(bajas presién** y temperatura),
reproducir diversos entornos

Glicina™: formacién bajo
condiciones de la nubes
OSCUras

P

| N, *aminodcido a partir del cual se crean proteinas
. loppolo et al. Nat Astron, 2020 * *ultra-alto vacio (10-1° Torr) y criogénica




Teoria: quimica cudntica

Bovolenta, Bovino et al. Mol. Astrophys., 2020

mm HF — ASW>,

Estudio tedrico de interaccién el =1
moléculas - polvo interestelar s |
(cubierto de hielo) para calcular 2
energias de unién o procesos g .1
reactivos, calculo de espectros ,
Epb /K

(a) cavity



Observaciones contra Modelos Computacionales

Poderosas

Proporciona mucha informacién

CH,0CHO




Modelos computacionales

. .’ P | NlustrisTNG
Nos da informacién sobre la L i
evolucién del objeto (antes y o o L ORI
después de la etapa : -

observada)

El uso de herramientas
computacionales para
interpretar lo que

Massiveblack-I|

observamos. | Horizon-AZN .

B

Desarrollo de cédigos para
estudios de regiones
astronémicas (a priori).

Vogelsberger+, Nature Review 2020



Modelos computacionales

- Histéricamente los THE ASTROPHYSICAL JOURNAL

AN INTERNATIONAL REVIEW OF SPECT ROSCOPY AND

primeros mOdelos ASTRONOMICAL PHYSICS
se desarrollaron en ... S o
los afios ‘50

THE DENSITY OF MOLECULES IN INTERSTELLAR SPACE

DAvip R. BATES* AND LYMAN SPITZER, ]JR.
University College, London, and Princeton University Observa tory
Received January 22, 1951

BULLETIN OF THE ASTRONOMICAL INSTITUTES
| ~ OF THE NETHERLANDS | |
1046 April 30 | "Volume X | No. 371

COMMUNICATION FROM THE OBSERVATORY AT LEIDEN

Condensation in interstellar space, by /. 4. Kramers and D. ter Haar ).



Modelos computacionales

1946-1951 Primeros modelos (Kramers, Bates & Spitzer)

Determinar las abundancias de especies
quimicas bajo ciertas condiciones fisicas

7’

TABLE I
FIGURE 1
C . C Process Description Frequency
: o «:CY +- H—> CH' + hv (radiation capture) N, = 10-77. Po+- Py
’ y ' \ f:CHT 4+ el CH + hv (electron capture)  Ng= 3.10-3. pq. Pl +
“ ¢ 7" " ' A
| , : vy : CH 4+ hv— CH™ + el (photoignization) Ny = 2.107%. pryy.
| , . ' 0:CH+ mh->C+ H (photodissociation) Ng = 107" oy
CH ’ ' CH ¢ :CH" + v~ C* 4+ H (photodissociation) N~ 10-75. P+
: Y ¢:CHY +el>C+ H (electron capture Nz ~ 3.107™. pel. Popy+-
g g‘& leading to dissociation)
n:0C+ H—> CH + A (radiation capture) N, = 7.107%.p. p;{*
C Hz' CH& 5 cHY) + H—>CH.'Y) (“mechanical” N5(1) L 71077 ppr (+)« Oy

capture)



Modelos computacionales: hidrodindmica

Actualizar un elemento de volumen de gas en el tiempo:
Como cambia su energia (temperatura), composicién quimica etc.



Modelos computacionales: caros

Son caros por distintas razones:
Hay mucha fisica que se debe incluir
Los volomenes que se simulan son inmensos
Hay procesos complejos

Hay limites computacionales de algoritmos



5Qué hacemos aqui en Concepciéon?

El grupo de Astroquimica UdeC es el primero y el

Unico grupo de este tipo en Chile.
O KULTRUN

/ —_— 4 powero f clustering
UDEC

12 miembros @ ASTROCHEMISTRY

/ GROUP
DRSS =

- Astroquimica computacional y simulaciones
(Kultrun)

+ Observaciones con ALMA y APEX

Laboratorio de Astroquimica para el estudio de
procesos gas-polvo (en desarrollo con CePIA)

- Quimica cudntica en colaboracién con el

departamento de Quimica Fisica X+ C O

=D E

COsmic Dust Experiment



Esta tan facil hacer simulaciones?

TYPICAL MASSES VELOCITY DISPERSION

MpcC GALAXY CLUSTERS M ~ 101> wm, o ~ 1000 km/s e Multi fl'sica
10-100 kpc —] DISK GALAXIES M ~1010-1012 M, o~ 30-300 km/s
I——> HI PHASE THIN DISK .,
WNM T <10*K HYDROGEN LINES ° MUItlfﬂSlCO
CNM T~ 100K [CI] COOLING

e Multiescala

100 pc GMCs M~104 -106 M, o0~5km/s B>30uG

|—-> H21 MOLECULAR PHASE T~10K CO, DUST COOLING
CAUTION

1 pcC

0.1 pc CORES —> STARS

200 AU DISKS

Pero necesitamos simulaciones con quimica para comparar la
teoria con las observaciones

Stefano Bovino



QUE SIGNIFICA QUIMICA EN HIDRODINAMICA

Solucionar las ecuaciones de la idrodinamica que describen la dinamica del gas

l

Incluye la macrofisica: puede ser cualquier cosa, fisica de agujeros negros,
radiacion, campos magnéticos

l

Nosotros podemos agregar microfisica

l

Quimica (cinética), los proceso de enfriamiento, la interaccién gas-polvo



hidrodinamica + quimica

* GOAL: comparar simulaciones y observaciones

Grassi, SB+2014

K| RO |M SR
better science through chemistry ( Transfer Hopkins+2014
Radiation/CR VR Hydro ) GIZMO
Chemistry \ , !

o 3

Dust =p| Cooling/Heating g

:




Modelos computacionales: ejemplo |l

Lupi, Bovino+2021



Objectivos del grupo de Astroquimica

 Simulaciones de regiones de formacion estelar de baja y alta
masa

e ;Como se forman las estrellas (en particular las masivas)?
e ;Cual es el rol de los campos magneéticos y la turbulencia?
e ;Cual es el rol de la fragmentacion?

e ;Cuales son las condiciones iniciales?

Stefano Bovino



Objectivos del grupo de Astroquimica

 Simulaciones de escala galactica
e Simulaciones de formacion y evolucion de galaxias
 Quimica impulsada por AGN en la zona molecular central
 Procesos de acrecion en filamentos

e Astroquimica de laboratorio (Cosmic Dust Experiment)

Stefano Bovino



Mas informacion:
hitp://theory-starformation-group.cl/sbovino/
hitp://www.astro.udec.cl/dust lab/
hitp://stf.astroapoyo.cl/astrochemistry.html

Dudas/Contacto: stefanobovino (at) astro-udec.cl


http://theory-starformation-group.cl/sbovino/
http://www.astro.udec.cl/dust_lab/index.html
http://stf.astroapoyo.cl/astrochemistry.html

