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Resumo

Este estudo investiga a evoluc&o quimica de gelos astrofisicos de HCOOH puro e HCOOH misturado
com H20, utilizando o cddigo PROCODA para modelar as rea¢Bes quimicas induzidas por radiagédo
ionizante. O objetivo principal é caracterizar as moléculas relevantes e néo relevantes formadas e
destruidas nesses gelos sob condi¢cdes de radiacdo, particularmente sob a influéncia de radiacéo
ionizante de ferro a 15K. A andlise inclui a identificagdo das abundancias moleculares no estado de
equilibrio quimico, tanto para o gelo de HCOOH puro como para o gelo de HCOOH misturado com
H20, destcando as espécies observadas e ndo observadas. Os resultados fornecem detalhes sobre a
complexidade dos processos quimicos em ambientes espaciais, contribuindo para uma melhor
compreenséo da formagé&o e evolu¢éo molecular em regides astrofisicas

Palavras-chave: Gelos astrofisicos, Evolu¢do quimica, PROCODA
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Introducéo

A astroquimica, uma subdisciplina que une aspectos da quimica e da astronomia, é fundamental para
a compreensdo da formacao, evolugéo e destruicdo das moléculas em ambientes espaciais. Estes
ambientes, que incluem desde as densas nuvens interestelares até as superficies geladas de
cometas e luas, sdo caracterizados por condi¢cdes extremas, como baixissimas temperaturas e alta
exposi¢do a radiacao ionizante, como raios césmicos e radiacao ultravioleta. Tais condi¢cdes
promovem reagdes quimicas Unicas que ndo ocorrem naturalmente na terra, resultando na formacéo
de uma vasta gama de moléculas complexas, muitas das quais precursoras de compostos organicos
fundamentais para a vida. O estudo dos gelos astrofisicos, compostos por moléculas como HCOOH
(4cido férmico), é especialmente relevante dentro desse campo, dada a importancia dessas
moléculas na quimica pré-bidtica. O HCOOH, quando presente em gelos misturado com H20, pode
sofrer uma série de transformacdes quimicas ao ser exposto a radiacao ionzante, levando a formacao
de novas espécies moleculares. A compreensao desses processos é crucial para elucidar os
mecanismos pelos quais moléculas organicas complexas se formam e evoluem no espaco,
contribuindo para o entendimento da quimica interestelar e de outros corpos gelados no sistema
solar. Neste trabalho, utilizamos o cdigo PROCODA, uma ferramenta computacional desenvolvida
para modelar reag8es quimicas em gelos sob condi¢Bes espaciais extremas. Focando na andlise dos
gelos contendo HCOOH puro e misturas de HCOOH com H20, o estudo tem como objetivo
caracterizar as moléculas relevantes e néo relevantes, tanto observadas como nédo observadas
experimentalmente, que séo formadas ou destruidas sob radiagéo ionizante de ferro a 15K. Através
da modelagem detalhada, este estudo busca oferecer uma visdo abrangente dos processos quimicos
que ocorrem em gelos astrofisicos, contribuindo para a compreensao da quimica complexa em
ambientes espaciais e implicacdes na formacao de moléculas organcias no universo. Além disso, a
aplicacdo do PROCODA (Pilling, S et al.(2022). Apl, 925,147) permite a exploragao de cenarios nao
acessiveis experimentalmente, como a evolugao temporal de espécies moleculares em estagios
intermediérios e a quantificagdo das taxas de reacao envolvidas. O cédigo também possibilita a
avaliacdo do impacto de diferentes tipos de radiacao e fluxos energéticos sobre a dindmica das
reac6es quimicas, fornecendo informacgdes cruciais para a constru¢cdo de modelos astroquimicos
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mais precisos. Esses resultados ndo s6 ampliam o entendimento dos mecanismos de formacéo e
destruicdo molecular em gelos sob condi¢des espaciais, mas também tem implicacdes diretas na
interpretacdo de dados observacionais de regifes ricas em gelos, como nuvens moleculares densas
e discos protoplanetarios. A capacidade do PROCODA de integrar dados experimentais com
modelagem tedrica posiciona-o como uma ferramenta valiosa para desvendar a complexidade
quimica dos gelos astrofisicos e avancar na compreensdo dos processos que podem levar a sintese
de moléculas prébioticas em diferentes ambientes cosmicos. Além de oferecer uma visao detalhada
dos processos quimicos que ocorrem em gelos astrofisicos 0 PROCODA permite a simulacéo de
condicdes e cenarios que seriam extremamente dificeis ou impossiveis de reproduzir em laboratério.
Isso inclui, por exemplo a exposi¢édo prolongada de gelos a fluxos de radiacdo ionizante que ocorrem
em escalas temporais césmicas, bem como a interagcdo com particulas energéticas em regiées do
espaco interestelar. O cédigo também possibilita 0 ajuste de pard@metros experimentais e tedricos
para explorar a influéncia de diferentes composi¢cfes de gelo, variacdes de temperatura e
densidade,e a presenca de outros componentes quimicos (Andrade et al., 2013). Essas simulacdes
ajudam a prever ndo apenas quais moléculas podem se formar, mas também como a sua abundancia
pode variar ao longo do tempo, oferecendo pistas sobre a histéria quimica de regides distantes do
universo (Oberg et al., 2009). O uso do PROCODA portanto, ndo sé contribui para o avan¢o da teoria
astroquimica, mas também fornece uma base soélida para futuras missdes espaciais e observacdes
astrondmicas que buscam identificar e entender a composi¢éo quimica de corpos gelados, como
cometas, luas e planetas exteriores (Gerakines et al., 1996). A aplicacdo desses conhecimentos
pode, eventualmente fornecer informacdes vitais sobre a origem e distribuicdo de moléculas
orgéanicas complexas, contribuindo para a busca por sinais de vida em outros planetas (Ehrenfreund
& Charnley, 2000).

Figura 1 -Representacdo esquemética da sintese de moléculas complexas nos grao de p6
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Fonte: casadasciéncias.org

Metodologia

A metodologia seguiu as etapas como inicialmente, preparou-se amostras de gelos contendo
HCOOH puro e misturas de HCOOH com H20, mantidas a 15K. Essas amostras foram expostas a
radiacdo ionizante de ferro para simular condicées espaciais extremas. A evolucdo das espécies
moleculares foi monitorada utilizando espectroscopia infravermelha. O cédigo PROCODA foi aplicado
para modelar as rea¢bes quimicas, permitindo a caracterizacdo das moléculas relevantes e néo
observadas experimentalmente. Finalmente, os resultados modelados foram comparados com dados
experimentais, validando o modelo e identificando as principais vias reacionais.

XXVIII Encontro Latino Americano de Iniciagdo Cientifica, XXIV Encontro Latino Americano de P6s-Graduacdo e 2
XIV Encontro de Iniciag&o & Docéncia - Universidade do Vale do Paraiba — 2024


https://www.googleadservices.com/pagead/aclk?sa=L&ai=DChcSEwiJ2OX9j5iIAxX2Ea0GHePQI9gYABAAGgJwdg&co=1&ase=2&gclid=EAIaIQobChMIidjl_Y-YiAMV9hGtBh3j0CPYEAAYASAAEgLkUvD_BwE&ohost=www.google.com&cid=CAASJeRom4cVKvQF5wF855eDepDlHFXvqra3d_aJ1KICk39Y5t6C_m4&sig=AOD64_0VUy2hgWisYhq0Bx2KAmatfHLcQw&q&nis=4&adurl&ved=2ahUKEwiTht39j5iIAxXRA7kGHUHhAhwQ0Qx6BAgLEAE

Resultados

SF = 6.903; x? = 6.903 (obtained at loop 24)
¥ = 1.50e+05 molecules/ion; MSC = 98.28 %; S5C = 99.51 %
== non-observed

N observed
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Figura 1: Caracterizac@o das abundancias moleculares no equilibrio quimico no gelo de HCOOH
puro mostrando as moléculas relevantes e nao relevantes.

SF = 27.607; x* = 27.607 {obtained at loop 25)
Y = 6.16e+05 moleculesfion; MSC = 98.89 %; 55C = 96.47 %
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Figura 2: Caracterizacdo das abundéancias moleculares no equilibrio quimico no gelo de HCOOH:H20
mostrando as moléculas relevantes e ndo relevantes.

Podemos observar que as espécies moleculares relevantes e ndo observadas foram analisadas. As
barras azuis indicam as moléculas observadas, enquanto as vermelhas mostram aquelas que apesar
de ndo terem diso detectadas experimentalmente, foram previstas pelo modelo PROCODA. A analise
revela uma predominancia significativa de espécies ndo observadas, o que sugere a complexidade e
diversidade de produtos quimicos que podem se formar em condi¢cdes extremas no espaco. Como
podemos ver foram 4 espécies observadas tanto no gelo de HCOOH puro como para o gelo de HCOOH
misturado com H20 e 69 espécies ndo foram observadas em ambos os gelos.

Discusséo

O estudo investigou a evolugao quimica de gelos de HCOOH puro e misturado com H20 sob
radiacao ionizante,utilizando cédigo PROCODA. Os resultados revelam que, tanto em gelos puros
guanto misturados, ha uma diversidade de moléculas relevantes e nédo relevantes, incluindo aquelas
previstas teoricamente. A analise demonstra que a radiacdo ionizante promove uma complexa rede de
reacbes quimicas, gerando uma variedade de produtos moleculares, que sdo essenciais para a
compreensdo dos processos quimicos em ambientes espaciais. A abordagem com o PROCODA
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oferece uma ferramenta poderosa para prever a formacao e destruicdo de moléculas em condigGes
extremas, contribuindo significativamente para o campo da astroquimica.

Conclusao

O estudo concluiu que a radiacao ionizante exerce um papel crucial na evolucdo quimica de gelos
astrofisicos contendo HCOOH, tanto puros quanto misturados com H2O. Utilizando o cddigo
PROCODA, foi possivel identificar e caracterizar uma ampla gama de moléculas, tanto observadas
quanto ndo observadas experimentalmente. Estes resultados ampliam o entendimento sobre os

processos quimicos que ocorrem em ambientes espaciais extremos, contribuindo para a compreensao
da formagédo de moléculas complexas e possivelmente prebidticas no universo.
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