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Resumo

O objetivo deste trabalho € investigar os processos de dessor¢do molecular e equilibrio quimico em
gelos astrofisicos contendo acido férmico (HCOOH) puro e HCOOH misturado com agua, sob a
influéncia de radiacdo ionizante. Utilizando o codigo PROCODA, foi possivel modelar como essas
condicbes afetam a formacgdo e destruicdo de moléculas nesses gelos. A metodologia envolveu a
simulacdo da dessor¢cado molecular e a analise do equilibrio quimico durante a exposi¢do dos gelos a
radiacdo de ions de ferro a 15 K. Os resultados destacam as dinAmicas de equilibrio e a importancia
das espécies moleculares observadas e ndo observadas. As imagens incluidas no estudo caracterizam
0 equilibrio quimico atingido, mostrando as diferencas nas abundancias moleculares e nas taxas de
dessorc¢do das espécies sob radiacdo ionizante.
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Introducéo

A astroquimica € uma éarea interdisciplinar que explora a formacao, evolugéo e destruicdo de
moléculas em ambientes espaciais, como nuvens moleculares, discos protoplanetarios e corpos
gelados do sistema solar. Esses ambientes, ricos em gelo e expostos a variadas fontes de radiacédo
ionizante, sdo fundamentais para a compreensao de processos quimicos complexos que dao origem
a moléculas orgénicas, algumas das quais podem estar relacionadas com a origem da vida. Uma
molécula de particular interesse nesses estudos é o acido formico (HCOOH), que tem sido detectado
em vérias regibes do espago interestelar e em cometas, desempenhando um papel importante na
quimica do gelo interestelar (Bergantini et al 2014).

Neste contexto, a investigacao da dessorgdo molecular e do equilibrio quimico em gelos contendo
HCOOH é crucial para entender a dindmica dessas moléculas em condic¢des astrofisicas extremas. O
equilibrio quimico em gelos astrofisicos € atingido quando as taxas de formacao e destruicdo das
moléculas se igualam, estabilizando as abundancias relativas das espécies presentes. No entanto, a
radiacdo ionizante, como a proveniente de raios cdsmicos, pode romper esse equilibrio, induzindo
reacdes quimicas que alteram significativamente a composi¢cdo molecular dos gelos.

O presente trabalho utiliza o cédigo PROCODA (,Pilling, S et al.(2022)) uma ferramenta de
modelagem avanc¢ada, para simular o comportamento de gelos de HCOOH puro e HCOOH misturado
com agua sob a influéncia de radiacéo ionizante a 15 K. Através desta modelagem, busca-se
compreender como as condi¢des extremas do espago afetam a dessorgdo molecular e o equilibrio
guimico, fornecendo pistas sobre a estabilidade das moléculas e a formacao de novas espécies
guimicas em ambientes astrofisicos. Esses resultados séo essenciais para a interpretacéo de
observagfes astrondmicas e para a compreensdo dos processos quimicos que ocorrem em gelos
césmicos, contribuindo para o avanco do conhecimento na astroquimica (Andrade, D.P.P et al (2013).
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Figura 1 - Representacdo esquematica da sintese de moléculas complexas nos graos de p6

ATOMOS E PEQUENAS MOLECULAS RADIAGAO LUV CALOR RAIOS COSMICOS
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Fonte: casadasciéncias.org.

Metodologia

A metodologia deste estudo envolveu a modelagem dos processos de dessor¢do molecular e
equilibrio quimico em gelos astrofisicos de HCOOH puro e HCOOH misturado com &gua, utilizando o
coédigo PROCODA. As simulag8es foram realizadas sob condi¢des de radiagao ionizante,
representada por ions de ferro, a uma temperatura de 15 K. O PROCODA foi configurado para
calcular as abundancias moleculares e as taxas de dessor¢éo ao longo do tempo, permitindo a
andlise detalhada das dinamicas de formagéo e destruicdo de moléculas. Os resultados foram
comparados para identificar as diferencas entre os gelos de HCOOH puro e HCOOH

enfatizando as espécies observadas e ndo observadas no equilibrio quimico.

Resultados

SF = 6.903; x* = 6.903 (obtained at loop 24)
¥ = 1.506+05 molecules/ion; MSC = 38,28 %; 55C = 99.51 %

nan-observed|
== chserved

0010

0005 {

Intrinsic molecular de:

0.000

Figura 1: caracteriza¢do do equilibrio quimico do gelo de HCOOH puro mostrando as moléculas
observadas e ndo observadas
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SF = 6.903; x? = 6.903 (obtained at loop 24)
Y = 1.50e+05 moleculesfion; MSC = 98.28 %; SSC = 99.51 %
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Figura 2: caracterizac@o da densidade de coluna de dessor¢éo do gelo de HCOOH puro

SF = 27.607; y = 27.607 (abtained at loop 25)
Y = 6.16e+05 molecules/ion; MSC = 98.89 %; SSC = 96.47 %
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Figura 3 : caracterizag@o do equilibrio quimico do gelo de HCOOH:H20 mostrando as moléculas

observadas e ndo observadas
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SF = 155.904; ¥? = 89.5 (obtained at loop 1)
¥ = 2.83e+05 moleculesfion; MSC = 98.6 %; SSC = 98.31 %
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Figura 4: caracterizacdo da densidade de coluna de dessor¢éo do gelo de HCOOH:H20.

Os resultados obtidos com o codigo PROCODA revelam a dindmica de dessor¢do molecular e o
equilibrio quimico em gelos astrofisicos de HCOOH puro e HCOOH com H20 sob radia¢&o ionizante.
As curvas de dessor¢do mostram como diferentes espécies moleculares séo liberadas ao longo do
tempo, com variagdes significativas entre 0 gelo puro e a mistura com agua. A caracterizacdo do
equilibrio quimico indica que, embora muitas moléculas apresentem baixas taxas de dessorc¢éo,
algumas espécies, incluindo aquelas observadas experimentalmente, mantém abundancias relevantes
no equilibrio final. As setas vermelhas indicam as moléculas que estédo sendo dessorvidas ao longo do
tempo.

Discusséo

A analise dos resultados mostra que a dessor¢ao e a composicao molecular no equilibrio quimico
variam significativamente entre os gelos de HCOOH puro e o gelo de HCOOH:H20, sugerindo que a
presenca da agua influencia a estabilidade e a reatividade das espécies. A predominancia de moléculas
observadas experimentalmente no equilibrio final destaca a relevancia dessas espécies na quimica
astrofisica

Concluséao

A conclusdo desse estudo indica que a presenca de agua no gelo de HCOOH influencia
significativamente as dinamicas de dessorgdo e equilibrio quimico, promovendo a estabilidade de
moléculas relevantes. Estes resultados reforcam a importancia da composicao do gelo na evolugéo
guimica em ambientes astrofisicos, contribuindo para uma melhor compreensdo dos processos
moleculares no espaco.
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