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RESUMEN

En la Tierra el amoniaco (NH3) es producido casi en su totalidad por fuentes
bioldgicas, principalmente mediante los procesos de fijacion de nitrégeno vy
amonificacion. Ademas, los organismos implicados en la producciéon de este
compuesto aparecieron muy temprano en la historia de la vida. Estos hechos nos
permiten suponer que el NH; es un compuesto que esté intimamente relacionado
con la vida. Bajo este supuesto, se propone que la concentracion de amoniaco
puede ser una sefal de vida en exoplanetas cuya atmdsfera esté constituida
principalmente por CO2 y N, similar a la de la Tierra durante el Arqueano. Para
comprobar esto debemos establecer las concentraciones, flujos y producciones de
amoniaco que podrian darse bajo distintos escenarios y calcular la biomasa
necesaria para generar dichas cantidades. Para lograr esto se utiliz6 un modelo
fotoquimico de wuna dimensién, el cual fue alimentado con distintas
concentraciones superficiales de metano y amoniaco para generar varios
escenarios y, a su vez, se desarrollo un calculo de la biomasa basado en NHs.
Otro punto importante es determinar que tan factible es la deteccion remota del
amoniaco. Esto se logré analizando la absorcién del NH3; y otros compuestos
guimicos que absorben en longitudes de onda similares para determinar si la
absorcion del amoniaco no se ve enmascarada por la de otro compuesto. Los
resultados obtenidos a través del modelo fotoquimico y el calculo de la biomasa
indican que es posible asociar una biota microbiana a determinadas
concentraciones de NHs. Asi mismo, se comprobd que la deteccion remota del
amoniaco es factible, ya que la absorcion de este compuesto no se ve
enmascarada por la absorcién de otros compuestos y se encuentra dentro del
rango de longitudes de onda que buscaran misiones futuras como el Terrestrial
Planet Finder (TPF) de la NASA y Darwin de la ESA. Por lo que la concentracion
de amoniaco puede ser considerada una potencial biosefial.

viii
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1 INTRODUCCION

Hasta el dia de hoy el Unico ejemplo de vida que conocemos es el de nuestro
planeta. Sin embargo, desde el descubrimiento del primer planeta alrededor de
una estrella similar al Sol por Mayor y Queloz en 1995 se han abierto muchas
posibilidades para la deteccion de vida, mismas que se ven aumentadas con los
avances continuos en la tecnologia. En este sentido, es importante que se
desarrollen estrategias e instrumentos que permitan detectar vida en planetas
alrededor de otras estrellas. Para hacer esto, los modelos numéricos y
computacionales son herramientas poderosas que nos permiten visualizar
tedricamente distintos escenarios que podrian presentarse en otros mundos.
Asimismo, las sefiales atmosféricas son particularmente utiles ya que nos ofrecen
un panorama global del planeta y, a su vez, pueden ser detectadas remotamente

por telescopios espaciales.

La composicion atmosférica mas probable de un exoplaneta tipo terrestre es CO,
y N». Bajo estas condiciones no se conoce ninguna biosefal. Por lo que se
propone al amoniaco. El NH3; es producido en su mayor parte por procesos
biol6gicos. Este compuesto es basico para las moléculas organicas que
conforman la vida. Sin embargo, este compuesto se forma a partir del nitrégeno, el
cual se encuentra en forma de N en las atmosferas de los planetas tipo terrestres,
lo que implica que se necesita un proceso de fijacién para que este nitrdgeno

pueda ser incorporado a las células en forma de amoniaco.

Para que el NH3; pueda ser considerado una biosefal, tiene que probarse que
pueden producirse cantidades suficientes de este compuesto para que su
abundancia en la atmosfera sea detectable en planetas con condiciones similares
a las de la Tierra durante el Arqueano por instrumentos que se espera existan en
un futuro. Para corroborar esto, en este trabajo se ha planteado determinar las
cantidades de amoniaco que pueden ser asociadas a una biota microbiana en una
atmésfera carente de oxigeno que estd constituida principalmente de CO; y N3
similar a la de la Tierra durante el Arqueano.
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2 MARCO TEORICO
2.1 ASTROBIOLOGIA

La astrobiologia es la ciencia que estudia el origen, evolucién y distribucion de la
vida en el universo. Integra conocimientos de la biologia, fisica, quimica,
astronomia y geologia que permiten entender como surgi6é la vida en la Tierra,
como evoluciono, la interaccion entre el planeta y los organismos vivos, los
procesos que dieron lugar a la formacion de nuestro planeta, los lugares en el
espacio donde puede originarse la vida y las técnicas con las que se podria
detectar la presencia de vida en otros planetas (SOMA, 2011). En esta definicidén
estd implicito que la astrobiologia incluye el estudio de la biologia terrestre. Esto
es apropiado, ya que el enfoque de la busqueda de vida en otros lugares se ve
influenciado por el conocimiento de la vida en la Tierra y, a su vez, la comprensién
del origen y evolucion de la vida en la Tierra es mejorado mediante el estudio de
las condiciones en otros mundos y el medio ambiente galactico (Chyba y Hand,
2005).

La palabra astrobiologia fue utilizada por el astronomo Otto Struve (1955), y fue
adoptada por la NASA en 1995 (NAI, 2004). Antes de eso, la palabra exobiologia
era mas comunmente utilizada en las exploraciones espaciales realizadas por los
E.U. El bidlogo y premio Nobel en Fisiologia y Medicina Joshua Lederberg definié
el termino exobiologia en 1960, y la palabra aun es utilizada ocasionalmente por la

NASA y, mas comunmente, por la Agencia Espacial Europea (ESA).

2.2 LA TIERRA COMO MUNDO HABITABLE

Hasta ahora, el Unico ejemplo de vida con el que contamos es el de nuestro
planeta. Las caracteristicas mas generales de la vida en la Tierra son que esta
constituida por la quimica del carbono y que necesita agua liquida. De esta forma
la habitabilidad se define como los sitios en los que puede existir agua en estado
liquido. Para planetas que giran alrededor de otras estrellas (exoplanetas) el
concepto de habitabilidad se restringe a la superficie del planeta. Como se


http://www.novapdf.com/
http://www.novapdf.com/

detallara mas adelante, la deteccién de vida en exoplanetas solo es posible si ésta
produce una sefal global y para ello la vida debe estar en la superficie 0 muy
cerca de ella.

A partir de comparar la Tierra con otros planetas podemos determinar que
caracteristicas hacen del nuestro un mundo habitable. En primera instancia debe
ser un planeta de tipo terrestre, es decir, que sea un cuerpo que gira alrededor de
una estrella, esté constituido principalmente por roca y cuya masa no sea mayor a
10 veces la masa de la Tierra (Segura, 2010). Esta caracteristica es fundamental
ya que los gigantes gaseosos como Jupiter no presentan una superficie sélida y
esto hace poco probable el surgimiento y sustento de vida. Asi mismo, la masa
planetaria sirve para retener una atmosfera, mantener una actividad tectonica y
poseer un campo magnético (Segura, 2010). Otra caracteristica importante es la
presencia de agua liquida ya que este compuesto presenta propiedades fisicas y
guimicas que lo hacen esencial para la vida, como el hecho de que es el liquido
gue mas sustancias disuelve (disolvente universal) y es la base de las reacciones

enzimaticas de hidrélisis en los seres vivos.

Ademas de poseer una atmosfera, agua y el tamafio adecuado para retener
ambas, la Tierra tiene otra caracteristica que la hace habitable y ésta es que se
encuentra en el lugar indicado. La energia que emite una estrella se diluye
cuadraticamente con la distancia. Asi pues existe una zona anular alrededor de
una estrella en la que la energia es ideal para que un planeta con atmdsfera
mantenga agua liquida en su superficie. Esta zona se denomina zona habitable
(Kasting et al., 1993).

En 1993, Carl Sagan y varios colaboradores publicaron los resultados de un
experimento en el que la Tierra fue observada con la sonda Galileo como un
planeta mas (Sagan et al., 1993). Este experimento mostré que nuestro mundo
posee en la actualidad tres caracteristicas relevantes que permiten identificarlo

como un mundo habitable:

1. Oxigeno (O;) gaseoso abundante.
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2. Metano (CH,) atmosférico en desequilibrio termodinamico extremo.

3. Pigmento superficial ampliamente distribuido con una absorcion marcada

en el limite rojo del espectro visible.

Sin embargo, la evidencia geoldgica nos indica que hace 4x10° afios, en el
Arqueano, la atmésfera de nuestro planeta estaba compuesta principalmente por
biéxido de carbono (CO,) y nitrégeno (N,) (Kasting y Catling, 2003). La vida existi6
bajo estas condiciones unos 10° afios antes de que el oxigeno empezara a
elevarse en la atmoésfera de la Tierra, por lo que debemos buscar otros
compuestos que permitan identificar la presencia de vida en planetas con
atmésferas carentes de oxigeno. Ademas, las atmosferas quimicamente mas
estables en planetas rocosos estan compuestas de CO, y N, y hasta la fecha no
hemos identificado compuestos que sean producidos por la vida y que puedan ser
detectados por métodos remotos (telescopios espaciales) en planetas con este
tipo de atmosferas.

2.3 OTROS MUNDOS HABITABLES

Desde que Mayor y Queloz descubrieron el primer planeta alrededor de una
estrella similar al Sol en 1995, se han abierto muchas posibilidades para la
deteccion de vida. En febrero de 2011, el equipo del telescopio espacial Kepler,
encabezado por Bill Borucki, anuncié que 1,235 candidatos a planeta han sido
encontrados en los primeros cuatro meses de observaciones del Kepler (ARC-
NASA, 2011). Antes de su anuncio, mas de 500 exoplanetas habian sido
descubiertos por otros astronomos utilizando todos los métodos existentes
(http://exoplanet.eu). A partir de lo aprendido en nuestro planeta se puede decir
gue las caracteristicas de un planeta habitable son:
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1. Contiene agua.

2. Recibe suficiente energia del Sol para que su atmdsfera pueda mantener la
temperatura superficial por arriba del punto de congelacién del agua.
La atmdsfera mantiene la presion requerida para que el agua esté liquida.
Dinamica de placas tecténicas que reciclan la atmosfera.
Tiene la masa adecuada para retener su atmosfera y mantener la dinamica

de placas tecténicas.

Estas caracteristicas son un requerimiento para la habitabilidad superficial en
planetas alrededor de otras estrellas pues si la vida se encuentra en el fondo del
océano o0 en cuevas profundas no serd posible detectarla. Las tecnologias
actuales permiten determinar la masa o el radio planetario y la distancia que hay
entre la estrella y su planeta. La energia recibida por el planeta puede ser
calculada facilmente conociendo la luminosidad de la estrella alrededor de la cual
gira y la distancia entre dicha estrella y su planeta. En un futuro se tendran nuevos
instrumentos que permitiran medir mas eficazmente el espectro reflejado (en el
visible) y emitido (en el infrarrojo) por un planeta, lo cual permitird conocer la
composicién de su atmésfera, si es que la tiene, algunas caracteristicas de su
superficie y detectar vida, si es que ésta produce una sefial global (Segura, 2010).
Este ultimo requerimiento se debe a que no sera posible resolver espacialmente el
disco del planeta, lo que se observara seran todas las caracteristicas del mismo
mezcladas en un solo punto de luz. Sin embargo, para planear dichas misiones
futuras se necesitan modelos que nos muestren el posible rango de atmdsferas
terrestres que podriamos observar, asi como modelos que posteriormente nos

permitan interpretar los resultados.

2.4 BIOSENALES

Las biosefiales son caracteristicas que pueden ser detectadas de manera remota
y cuya abundancia o presencia sélo pueden ser producidas por la vida. Existen por
lo menos dos tipos de biosefales: espectral resultado de la presencia de

productos bioldgicos y sefiales electromagnéticas generadas por la tecnologia
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(Des Marais et al., 2002). En este caso solo se considera al primero de estos dos
tipos, en particular las biosefiales espectrales de tipo atmosférico.

2.4.1 Biosefales atmosféricas

En la Tierra los seres vivos producen una gran variedad de compuestos que son
liberados a la atmdsfera, algunos como el metano y el bidxido de carbono, son
también producidos por procesos geoldgicos y otros, como el oxigeno y el éxido
nitroso son producidos Unicamente por la vida. La mejor biosefial seria la
deteccidon simultdnea de mas de un compuestos producido por la vida (Des Marais
et al., 2002). En la Figura 1 se muestra una comparacién del espectro en el
infrarrojo medio (5-20um) de los planetas terrestres, Venus, la Tierra y Marte.
Puede verse gue el espectro de la Tierra presenta caracteristicas particulares que
lo distinguen de otros planetas. Nuestro planeta muestra la absorcion del agua y el
ozono (O3), mientras que en los espectros de Venus y Marte sélo es evidente la
presencia de CO,. Para que exista Oz en una atmdésfera se requiere la presencia
de O, pues el ozono se forma a partir de la fotélisis del O,. Puesto que el ozono se
deriva del oxigeno que a su vez es un producto de la vida, la deteccion de
cualquiera de estos dos compuestos en concentraciones significativas en el
espectro de un planeta seria una sefial de vida.

280

T |
CO x
240 - 2 Venus

200"

HO Tlerra
280

Temperatura de brillo (K)

JPL-NASA

] ] L1 1 11l
6 8 10 14 20
Longitud de onda (pm)

160

Figura 1. Espectros de los planetas terrestres en el infrarrojo medio (JPL-NASA)
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En un planeta como la Tierra (con agua liquida en la superficie y localizado en la
zona habitable) el oxigeno no puede acumularse de manera abidtica en
cantidades mayores a 10 ppmv, por lo que su abundancia so6lo puede ser
explicada por la vida (Segura et al., 2007). Es importante tener en cuenta que las
biosefiales sblo pueden interpretarse en funcion de un contexto geoldgico. Por
ejemplo, Marte contiene 1.3x10° partes por volumen de O, en su atmésfera
producido por la fotélisis de CO, (Carleton y Traub, 1972), sin embargo, si
detectaramos un planeta asi seria descartado como planeta habitable por su
evidente falta de agua. Si existiera vapor de agua abundante en la atmésfera de
Marte ésta evitaria la acumulacion abiética de O, (Segura et al., 2007).

2.5 EL AMONIACO COMO BIOSENAL EN EXOPLANETAS

Puesto que la Tierra es el unico ejemplo de mundo habitable, se utilizara como
referencia para la investigacion. Debido a que la composicién atmosférica méas
probable de los planetas tipo terrestre es de CO, y N, se usara la época del
Arqueano como parametro para los modelos, ya que en este periodo la atmdésfera
de la Tierra carecia de oxigeno y estaba compuesta principalmente de CO; y No.

Para que el NH; sea considerado una biosefal se tienen que tomar en cuenta los
procesos que lo generan, su relacién con la vida y se deben calcular las
cantidades que serian detectables por instrumentos como los que se encuentran
actualmente en planificacién como las misiones Terrestrial Planet Finder (TPF) de
la NASA y Darwin de la Agencia Espacial Europea, y en construccién como el
telescopio espacial James Webb (JWST por sus siglas en inglés) de la NASA. El
primer paso para realizar esto es suponer diferentes cantidades iniciales de
amoniaco en una atmosfera de CO,, posteriormente determinar la produccién y
flujos superficiales del NH3, para después ver si estas cantidades pueden ser
producidas por una biota microbiana como la terrestre. Para lograr lo anterior se
deben emplear modelos fotoquimicos (Domagal-Goldman et al., 2011; Venot et al.,
2010; Line et al., 2011) que permitan calcular el perfil de abundancia de NH3 con

respecto a la altura debido a que, como otros compuestos, el amoniaco se

7
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destruye facilmente por la radiaciéon UV que proviene de la estrella alrededor de la
cual gira el planeta. Asi mismo, deben utilizarse modelos que permitan calcular el
flujo superficial que se necesita para generar una abundancia dada en la
atmésfera planetaria. Y finalmente, se tiene que calcular la biomasa necesaria

para producir estas cantidades de amoniaco.

2.5.1 Ciclo del nitrégeno

En la atmosfera de la Tierra primitiva, las Unicas fuentes de energia, eran la
radiacion solar y las descargas eléctricas. En este periodo se tenia una Tierra con
la mayoria de su atmésfera compuesta por N, y carente de vida. En este punto,
existia un “ciclo prebidtico del nitrégeno”, en donde él NO formado por los rayos
en la atmésfera a partir del N, y el CO,, reaccionaba a la forma NO3 y NOy
disuelta en los océanos (Mancinelli y Mckay, 1988).

Para que el ciclo del nitrégeno tal y como lo conocemos actualmente pudiera
comenzar en el planeta, en primer lugar el N, tuvo que convertirse en N reactivo
(Nr) en un escenario con vida pero carente de oxigeno. El término nitrégeno
reactivo (Nr) incluye todo el nitrégeno que participa en la actividad biolégica, en la
reactividad fotoquimica y compuestos de nitrégeno radiativamente activos en la
atmosfera y la biosfera de la Tierra. Por lo tanto, el Nr incluye formas inorganicas
reducidas de nitrébgeno (por ejemplo, NHs3 y NH;"), formas inorganicas
oxidadas (por ejemplo, NOy, HNO3;, N.O y NOg3), y compuestos organicos (por
ejemplo, urea, aminas y proteinas) (Galloway, 2003). Después de la aparicién de
la vida hace unos 3500 millones de afios, comienza una serie cambios en nuestro
planeta, siendo quiza el mas relevante, la acumulacion del oxigeno en la
atmosfera terrestre. Asimismo la vida trajo otro cambio fundamental y éste fue en

la dinamica del principal componente de la atmésfera terrestre, el No.

A finales del siglo XIX, los seres humanos habian descubierto el nitrégeno y
los componentes esenciales del ciclo del nitrdgeno. En otras palabras, hasta
entonces se supo que algunos microorganismos convierten el N, en NHs, otros
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microorganismos convierten NHz a NOj3, y sin embargo, una tercera clase de
microorganismos convierten el NO3 de vuelta a N, (Tabla 1), completando asi las
secciones del ciclo (Galloway, 2003).

Por lo anterior, es posible observar que el ciclo del nitrdgeno es un proceso que ha
evolucionado a lo largo de la historia del planeta (Figura 2) y que los

microorganismos jugaron un papel central en esta evolucion.

Tabla 1. Procesos clave y procariotas del ciclo del nitrégeno (Madigan et al., 2003)

PROCESO PROCARIOTAS
Nitrificacion (NH; — NO3)
(NH; - NO3) Nitrosomonas
(NO; - NO3) Nitrobacter
Desnitrificacion (NO3 — N;) Bacillus, Paracoccus,
Pseudomonas

Vida libre
Aerobia Azotobacter
Cianobacterias
Anaerobia Clostridium, bacterias
fototroficas rojas y verdes
Simbidtica Rhizobium
Bradyrhizobium
Frankia

Amonificacion (N organico - NHy) Pueden hacerla muchos
microorganismos
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Figura 2. Tres etapas que ilustran los acontecimientos mas importantes en la evolucion
del ciclo del nitrégeno. (a), el ciclo prebidtico del nitrégeno en donde él NO formado por
los rayos en la atmésfera a partir del N, y el CO,, reaccionaba a la forma NO3; y NOy
disuelta en los océanos. R-N indica la posible deposicion en el océano de compuestos
organicos que contienen nitrégeno. (b), el ciclo del nitrdgeno después del origen de los
sistemas vivos, en una atmoésfera anaerobia. (c), las principales vias del ciclo del
nitrégeno tras el incremento del O, en la atmdsfera terrestre (Mancinelli y Mckay, 1988).

En los organismos modernos, la asimilacion del nitrdgeno inorganico es
universalmente canalizada a través del amoniaco, el cual representa la principal
fuente de nitrégeno inorganico, lo que sugiere que jugo un papel fundamental en la
evolucion temprana de la vida. A pesar de que los nitratos y nitritos son
importantes fuentes de nitrdgeno inorganico para los organismos existentes, estos
compuestos se cree fueron menos abundantes en la Tierra primitiva, y
probablemente jugaron un papel de menor importancia hasta que su
concentracion aumenté después de la oxidacién de la atmdsfera terrestre
(Raymond, 2005).
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2.5.2 Procesos productores de amoniaco

En la actualidad las fuentes mas importantes de amoniaco (NHs) son los residuos
animales (principalmente de peces teleOsteos e invertebrados acuaticos), la
amonificacion del humus seguido por las emisiones de los suelos, las pérdidas de
fertilizantes a base de amoniaco de los suelos y las emisiones industriales
(Seinfeld y Pandis, 2006). Dentro de los procesos industriales para obtener
amoniaco el principal método empleado es el de Haber — Bosch. En este proceso
el nitrdgeno atmosférico es mezclado con hidrogeno gaseoso:

Na(g) + 3Hz) < 2NH;() + AH

Como la reaccion natural es muy lenta, se necesitan factores que aumenten su
rendimiento. Para que este proceso sea Optimo se requiere de una temperatura de
entre 450 — 500 °C, una presion aproximada de 200 atmdsferas y catalizadores
como Oxidos de aluminio y potasio (Rodriguez, 1984). Algo de nitrégeno es fijado
a NHs; por los rayos de las tormentas y la luz ultravioleta, pero estos procesos no
biol6gicos son cuantitativamente insignificantes y ellos juntos no representan mas
del 0.5% de la fijacion de nitrégeno (Brock y Madigan, 1993; Stainer et al., 1996).
Sin embargo, durante el Arqueano las principales fuentes de NH3 debieron ser
otras, ya que la formacién de nitrégeno reducido en planetas con atmosferas de
diéxido de carbono y nitrdgeno como la de la Tierra primitiva requiere de procesos
distintos, que si bien se llevan a cabo en la actualidad, debieron ser mas
abundantes durante el Arqueano. Una fuente geolégica de amoniaco en la Tierra
primitiva se iniciaria con la fijacién del nitrégeno en NO por un choque de
calentamiento (Yung y McElroy, 1979; Chameides y Walker, 1981; Fegley Jr. et
al., 1986). El NO asi formado reacciona con el HCO generado fotoquimicamente
para formar HNO, que posteriormente se precipita con la lluvia en los océanos y
forma nitritos (Mancinelli y McKay, 1988). El nitrito se puede reducir a amoniaco
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con uno de los constituyentes mas abundantes en la corteza terrestre y
sedimentos profundos, hierro ferroso (Summers y Chang, 1993), como se muestra

a continuacion:

6Fe*2 + 7H* + NO, — 6Fe(IIl) + 2H,0 + NH
2 2 3

Sin embargo, la reaccién del amoniaco con el nitrito:

NOE + NH3 + H+ - NZ + 2H20

impide considerar a este proceso como una importante fuente de amoniaco
durante el Arqueano, aunque hay que considerar que estas reacciones dependen
de la proporcion de amoniaco y nitrito. La principal fuente de amoniaco en este
periodo seria de origen microbiano a través de los procesos de fijacion de
nitrégeno y amonificacién (Donald, 1994) por lo que este trabajo se centrara en
estos procesos. Si bien la desnitrificacion también libera una cierta cantidad de
NHj3, este proceso libera mayormente N el cual puede ser nuevamente fijado.

2.5.3 Fijacién de nitrégeno

La conversion del N, a nitrégeno reactivo se denomina fijacion de nitrégeno
(Macinelli y Mckay 1988), y es una propiedad que poseen sélo algunas
argueobacterias, cianobacterias y bacterias (Tabla 2). Hasta donde se sabe,

ningun organismo eucariético es capaz de fijar nitrégeno.
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Tabla 2. Organismos fijadores de nitrégeno de vida libre (Brock y Madigan 1993)

Aerobios
Organotrofos Fototrofos Litétrofos
Bacterias: Cianobacterias Alcaligenes
Azotobacter spp. (Varias pero no todas) Thiobacillus
Klebsiella (Algunas
Beijerinckia especies)
Bacillus polymyxa
Mycobacterium flavum
Azopirillum lipoferum
Citrobacter Freundii
Metilotrofos (varios pero
no todos)
Anaerobios
Organotrofos Fototrofos Litétrofos
Bacterias: Bacterias: Methanosarcina
Clostridium ssp. Chromatium Methanococcus
Desulfovibrio Chlorobium (Arqueobacterias)
Desulfotomaculum Rhodospirillum
Rhodopseudomonas
Rhodomicrobium
Rhodobacter
Heliobacterium

En el proceso de fijacion biolégica del N,, éste es reducido a NH; que
posteriormente es convertido a forma organica e incorporado al metabolismo
celular o es transferido al medio, ya que frecuentemente este sistema produce
mas nitrogeno Util del que necesita el organismo. El nitrégeno asimilado por el
microorganismo, vuelve al medio en forma de amoniaco tras la muerte del
organismo y la posterior mineralizacion (Lengeler et al., 1999). EIl proceso de
fijacion de N, es catalizado por la enzima nitrogenasa, que consta de dos
componentes proteinicos separados que reciben el nombre de dinitrogenasa y
dinitrogenasa reductasa. Ambos componentes contienen hierro en su estructura y

la dinitrogenasa también contiene molibdeno (Brock y Madigan, 1993).

Debido a la estabilidad del triple enlace del N, este compuesto es

extremadamente inerte y su activacion es un proceso que demanda mucha
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energia, pues deben ser transferidos seis electrones para reducir el N, a 2NHs.
Aungue solo se necesitan 6 electrones para reducir el N, en NH3, mediciones
cuidadosas han demostrado que realmente se consumen 8 electrones, 2
electrones se pierden como hidrégeno (H;), por cada mol de N, que se reduce
(Brock y Madigan, 1993).

N, + 8H* + 8e~ + 16ATP — 2NH; + H, + 16ADP + 16Pi

La fijacion del nitrogeno es sumamente reductora en la naturaleza y el oxigeno
inactiva rapida e irreversiblemente a la dinitrogenasa reductasa, sin embargo, este
proceso puede llevarse a cabo en bacterias aerobias, se cree que esto es posible
debido a que dentro de la célula se forma un microambiente que protege a la
enzima del oxigeno circundante (Brock y Madigan, 1993).

2.5.4 Amonificacién

En cualquier lugar que muera un organismo los restos son rapidamente atacados
por los microorganismos y los compuestos nitrogenados son degradados con
liberacibn de amoniaco. Parte del nitrégeno es asimilado por los propios
microorganismos y de esta forma es convertido en constituyentes de la célula
bacteriana. Finalmente, estos constituyentes son convertidos en amoniaco tras la

muerte de las bacterias (Stanier et al., 1996).

El primer paso de este proceso de amonificacion es la hidrdlisis de las proteinas y
de los &acidos nucleicos, con liberacibn de aminoacidos y bases organicas
nitrogenadas respectivamente. La descomposicion de estas moléculas bajo
condiciones anaeroébicas (putrefacciéon) generalmente no conduce a la liberacién
inmediata como amoniaco de todo el nitrégeno aminico. En presencia de aire las
aminas son oxidadas por otras bacterias con liberacion de amoniaco (Stanier et
al., 1996).
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Este proceso es mediado secuencialmente por la nitrato y la nitrito reductasa, a

través de las siguientes reacciones:

NO; + 2e~ + 2H* - NO; + H,0 (nitrato reductasa)

NO; + 3NAD(P)H + 5H" - NH; + 3NAD(P)* + 2H,0 (nitrito
reductasa)

2.5.5 Habitat de los organismos implicados en la produccion de
amoniaco

Las cianobacterias tienen una distribucibn muy extensa en la naturaleza, en la
tierra y en habitats marinos. En general, son tolerantes a los ambientes extremos,
y a menudo son los Unicos organismos fotosintéticos de los manantiales de agua
caliente, lagos salinos y otros entornos extremos. En los desiertos que son sujetos
a intensa luz solar, las cianobacterias permanecen en estado latente durante la
mayor parte del afio y crecen en los breves periodos de lluvia y de menor
temperatura. En los lagos de agua dulce, especialmente en aquellos que son ricos
en nutrimentos pueden desarrollarse facilmente las cianobacterias (Brock y
Madigan, 1993).

Las bacterias verdes sulfurosas y las bacterias purpuras son anaerobias estrictas
y fototroficamente obligadas, siendo incapaces de efectuar un metabolismo
respiratorio en la oscuridad (Brock y Madigan, 1993), por lo que habitan en

regiones con abundante luz solar que a su vez son carentes de oxigeno.

Dentro de las arqueobacterias, algunos metandégenos son capaces de fijar
nitrégeno. A pesar de la anaerobiosis obligada y de su metabolismo especializado,
estos organismos estan ampliamente distribuidos en todo el mundo. Aunque

solamente en los ambientes anaerdbicos se encuentran altos niveles de
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metanogénesis, por ejemplo en los pantanos y en las ciénagas, en el rumen y en

las ventilas hidrotermales (Brock y Madigan, 1993).

2.5.6 Organismos productores de amoniaco en el Arqueano

El Arqueano en la escala de tiempo geolégica comprende entre 4000 millones y
2500 millones de afios atras. A comienzos del Arqueano se origina la vida y se
mantiene presente a lo largo de todo este periodo. La vida durante el Arqueano
fue exclusivamente de tipo procariético y no se ha encontrado hasta hoy evidencia
fosil de organismos eucaridticos en este periodo. Consistiendo de casi todos los
tipos de bacterias y arqueobacterias que aun persisten hasta nuestros tiempos.
Microorganismos como las bacterias purpuras y verdes, arqueobacterias y
cianobacterias tuvieron un gran auge durante este periodo, lo cual queda claro al
observar la vasta cantidad de microfosiles, fésiles quimicos y estromatolitos fosiles
gue se han encontrado de este periodo. Los estromatolitos son estructuras
organo-sedimentarias laminadas, comunmente de CaCOs;, que crecen adheridas
al sustrato y emergen verticalmente del mismo, produciendo estructuras de gran
variedad morfologica y volumétrica. Su formacion y desarrollo a lo largo del
tiempo, se debe a la actividad de poblaciones microbianas, tipicamente dominadas
por cianobacterias (Instituto de Geologia-UNAM, 2011). Algunas de estas
evidencias fésiles datan de hace aproximadamente 3600 millones de afios, como
las encontradas en Barberton Mountain Land, en la actual Sudafrica y Pilbara
Block, en Australia occidental. Ademas, se han encontrado estromatolitos y
microfésiles de posibles comunidades fotosintéticas en el Onverwacht Group y
Warrawoona Group, en la actual Sudéfrica (que datan de hace 3500 millones de
afos). La evidencia de vida mas antigua en la actual Norteamérica data de hace
3000 millones de afios en Steep Rock, Ontario. Ya para hace 2700 millones de
afios los estromatolitos eran abundantes en varias localidades de las actuales
Africa, América del Norte y del Sur, Australia y Asia (Margulis y Sagan, 1996). El
hecho de que la mayoria de las especies de cianobacterias, bacterias purpuras
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fotosintéticas, bacterias verdes sulfurosas, eubacterias Gram-positivas y
arqueobacterias aparecieran durante el Arqueano indica que los procesos
productores de amoniaco eran indudablemente llevados a cabo en este periodo.

Como se menciond anteriormente, la producciéon de NHj; durante el Arqueano
debid ser casi en su totalidad por procesos biolégicos. Estos procesos serian
comunes en el Arqueano, ya que la gran tolerancia a condiciones extremas, la
diversidad metabdlica, la consecuente variedad de habitats que pueden ocupar los
organismos productores de amoniaco y la ausencia de otros organismos que
pudieran competir con ellos por los habitats les brindaria, en teoria, la posibilidad

de proliferar practicamente sin limitaciones en la Tierra durante este periodo.

2.6 EL MODELADO MATEMATICO EN BIOLOGIA

Un modelo es una representacion imperfecta de la realidad, en el cual se
descartan los aspectos irrelevantes del fendmeno que se pretende modelar y se
destacan los esenciales (Miramontes, 1998). Por ejemplo en un modelo de la
caida libre de un objeto bajo la accion de la gravedad, son irrelevantes el color, la
textura y el olor de éste. Un modelo matematico es aquel en el que la
representacion de los aspectos relevantes y de sus relaciones causales se hace
utilizando el razonamiento matematico de derivar resultados a partir de un
conjunto de postulados sobre los cuales hay acuerdo generalizado (Miramontes,
1998).

La aplicacion del razonamiento mateméatico en la biologia ha tenido un efecto de
retroalimentacién notable; la matematica a menudo se ha inspirado en fenémenos
bioldgicos y esto ha generado nuevos campos de estudio, mientras que la biologia
se ha beneficiado en muchas de sus areas del uso de las matematicas y, aunque
existen diferencias notables entre ambas ciencias, éstas no han sido un obstaculo
para una relacion larga y fructifera; al contrario, han sentado las bases de una
interaccion mutuamente ventajosa (Miramontes, 1998). Esta relacion no es nada
nuevo y Leonardo de Pisa, mejor conocido como Fibonacci, en 1219 proporcioné
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el que quizéas sea el primer modelo matemético en biologia (Sanchez et al., 2002).
Desde ese momento, un gran numero de importantes pensadores como el
reverendo Thomas Robert Malthus en la Inglaterra de fines del siglo XVIII, el
demégrafo belga Pierre Francois Verhulst durante el primer tercio del siglo XIX, el
matematico italiano Vito Volterra a principios del XX, el médico aleman Wilhelm
Winberg y el matematico inglés Godfrey Harold Hardy en 1908, Conrad Hal
Waddington en 1933, Alan Turing en 1952, entre otros no menos importantes, se
dedicaron a consolidar una biologia tedrica (Sanchez et al., 2002).

El zo6logo y humanista clasico escocés D’Arcy Wentworth Thompson argumenta
gue los fendbmenos bioldgicos, a pesar de sus particularidades, estan sometidos a
las leyes del mundo fisico. Por consiguiente, la fragmentacion del estudio de la
naturaleza en leyes fisicas, quimicas y biologicas es errénea. En su lugar,
Thompson ofrece la idea util y atractiva de que la ciencia posee una unidad
esencial porque en el universo hay, simplemente, leyes naturales (Thompson,
1986).

En este sentido, la astrobiologia es un claro ejemplo de la interaccion entre
ciencias como la biologia, fisica, quimica, geologia, matematicas, etc. En la cual,
la implementacibn de modelos matematicos y el uso de herramientas
computacionales ha brindado avances considerables en el conocimiento sobre el
origen, evolucion, distribucién y busqueda de vida en el universo. Dichos modelos
estan encaminados a determinar las posibles condiciones que existen o existieron
tanto en otros planetas como en la Tierra misma, tomando en cuenta aquellas
caracteristicas que podrian ser detectadas y asociadas con la vida. Un enfoque
para lograr esto es utilizar modelos atmosféricos que permitan determinar, entre
otros, la composicion, transferencia de energia y dinAmica de las atmdsferas
planetarias. Un caso particular de los modelos atmosféricos son aquellos llamados
modelos fotoquimicos que calculan las reacciones quimicas y de fotdlisis en una
atmésfera con una composicidn inicial determinada y sometida a una fuente de
energia como puede ser la proveniente de una estrella. El célculo de las

abundancias o flujos de los distintos compuestos quimicos se hace a partir del
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planteamiento y resolucion de un sistema de ecuaciones diferenciales acopladas
en las que la incognita a resolver es la variacion de las especies quimicas en el
tiempo y en el espacio. Dependiendo del problema particular a resolver, los
modelos fotoquimicos incluyen un nimero especifico de compuestos, asi como las
reacciones en las que estos participan. La solucion del sistema de ecuaciones se
realiza con métodos matematicos ya establecidos, cada modelo utiliza aquel
método que le da mayor exactitud o rapidez, dependiendo de la aplicacion.

En el caso que ocupa a esta investigacion, estos modelos permiten determinar
gué compuestos de origen biolégico que son liberados a la atmdsfera pueden ser
detectados remotamente. De manera similar ciertos compuestos quimicos
presentes en la atmdésfera pueden asociarse con la vida si se encuentran en
determinadas concentraciones. La efectividad de los modelos fotoquimicos para
lograr lo anterior, radica en su capacidad de integrar multiples factores fisicos y
guimicos que determinan la dindmica y composicion atmosférica de un planeta.
Las caracteristicas generales del modelo fotoquimico empleado en esta

investigacion se describen a continuacion.

2.6.1 DESCRIPCION DEL MODELO FOTOQUIMICO 1D

El modelo fotoquimico 1D fue desarrollado por Pavlov y colaboradores en el 2001,
y posteriormente fue modificado por Kharecha y colaboradores en 2005. El modelo
esta diseflado para atmosferas terrestres con un alto porcentaje de CO, y CHy e
incluye otros 71 compuestos traza dentro de los cuales se encuentran
hidrocarburos, compuestos nitrogenados y compuestos azufrados entre otros. El
modelo simula una atmdésfera andxica compuesta principalmente de N,y CO.. Las
73 especies quimicas contenidas en el modelo participan en 359 reacciones
(Apéndice 1) y abarca desde la superficie del planeta hasta los 100 km de altura
en intervalos de 1 km. El angulo cenital solar esta fijado en 50°, y el método dos
rayos es utilizado para determinar la transferencia radiativa. EI modelo fotoquimico

resuelve las ecuaciones de continuidad en cada altura y para todas las especies
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guimicas de larga vida se incluye el transporte por difusion turbulenta y molecular.
Las condiciones de frontera para cada especie se aplican en la parte superior e
inferior del modelo de la atmédsfera, y el conjunto resultante de ecuaciones
diferenciales se integra al estado de equilibrio utilizando el método de Euler
inverso (Apéndice 2). El perfil de difusién turbulenta se parametriza con el
coeficiente de turbulencia y se asume el mismo que el medido en la Tierra actual
(Segura et al., 2007). Una caracteristica clave del modelo que lo hace util para
este estudio es su capacidad para realizar un seguimiento del balance de
hidrégeno atmosférico o balance redox (Apéndice 3).

La atmdsfera simulada tiene una presion superficial de 1 bar. El perfil de
temperatura de cada atmosfera es calculado por un modelo radiativo convectivo
gue desciende directamente del empleado por Haqg-Misra y colaboradores
(2008). Este modelo incorpora un algoritmo de dispersion & de dos rayos (Toon et
al., 1989) para calcular los flujos y utiliza coeficientes de correlacion k para
parametrizar la absorcion por CO,, H,O, CH,4, C;Hs, y NO, en cada uno de los 38
intervalos espectrales en el visible/infrarrojo cercano y 55 intervalos espectrales en
el infrarrojo térmico (Kasting y Ackerman, 1986). La radiacion incidente usada por
el modelo fotoquimico y el modelo radiativo convectivo sera la del Sol a 1 UA
(unidad astronémica). Los modelos de evolucién estelar indican que el sol debid
ser ~25% menos brillante durante el Arqueano (Hagqg-Misra et al., 2008) por lo que
la radiacion incidente en el planeta simulado fue multiplicada por 0.75.

3 JUSTIFICACION

La composicion atmosférica mas probable de un exoplaneta de tipo terrestre
(rocoso) es CO, y N,. Bajo estas condiciones no se conoce ninguna biosefial. Por
lo que se propone al amoniaco. El amoniaco es producido en su mayor parte por
el proceso de fijacién biolégica del nitrégeno. Este elemento es basico para las
moléculas organicas que conforman la vida pero debido a que se encuentra en

forma de N, en las atmésferas de planetas tipo terrestres, se requiere un proceso
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de fijacion que permita su incorporacion a los seres vivos. Para que sea
considerado una biosefial, tiene que probarse que pueden producirse cantidades
suficientes de este compuesto para que su abundancia en la atmésfera sea
detectable en planetas con condiciones similares a las de la Tierra durante el

Arqueano por instrumentos que se espera existan en el futuro.

4 HIPOTESIS

La presencia de amoniaco en una atmésfera rica en CO,y N, como la de la Tierra
durante el Arqueano, puede ser el resultado de actividad biolégica y ser detectable

como una biosenfal.

5 OBJETIVOS

5.1 Objetivo general

Determinar las cantidades de amoniaco que pueden ser asociadas a una biota
microbiana en una atmoésfera carente de oxigeno que esta constituida

principalmente de CO, y N, similar a la de la Tierra durante el Arqueano.

5.2  Objetivos particulares

e Calcular el perfil de abundancia de amoniaco desde la superficie del planeta
hasta los 100 km de altura a través del modelo fotoquimico 1D.

e Obtener el flujo superficial de NH; mediante el mismo modelo.

e Determinar la potencial producciéon de amoniaco en una atmosfera similar a
la de Tierra durante el Arqueano.

e Calcular la biomasa necesaria para producir las cantidades especificas de
NH; obtenidas a través del modelo fotoquimico 1D.
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6 METODO

Para obtener el perfil de abundancia y los flujos superficiales de amoniaco se
utiliz6 un modelo fotoquimico en una dimensioén (1D) en el que se sSupuso una
atmésfera inicial de 0.98 bar de N, y 2% de CO, con una presion superficial
atmosférica de 1 bar. Se establecieron tres concentraciones superficiales de
metano (1, 10 y 100 ppmv) y para cada una de ellas se supusieron
concentraciones superficiales de amoniaco de 1x107° 1x10° 1x10%, 1x107 y
1x10° en fraccién por volumen. A partir de estos parametros iniciales el modelo
calculé las abundancias con respecto a la altura y flujos superficiales de las
especies incluidas en el codigo hasta llegar al equilibrio quimico. Este equilibrio se
alcanza cuando la tasa de pérdida de cada compuesto iguala a la tasa de

produccién del mismo compuesto.

La produccion de amoniaco se obtuvo mediante la conversion a gramos/afio de los

1 obtenidos con el modelo

fluos de NHs; expresados en moléculas cm? s
fotoquimico para cada una de las concentraciones superficiales de amoniaco
establecidos anteriormente y para cada una de las concentraciones superficiales

de metano (1, 10 y 100 ppmv), a través de la siguiente ecuacion:

17.03
6.022 x 1023

P(NH,) = F; x ( ) x (31558000) x (47)(6.4 x 10%)?2

En donde:

P(NH3)= produccion de amoniaco
F; = I-ésimo flujo de NHs

17.03 = peso molecular del NH3
6.022x10%® = nimero de Avogadro

31558000 = un afio expresado en segundos
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6.4 x 10® = radio de la Tierra expresado en cm

6.1 CALCULO DE BIOMASA

El calculo de biomasa se desarrolld mediante un proceso logico de incorporacion
de varios hechos y propiedades del amoniaco como se explica a continuacion: La
sintesis de 1 gramo de masa celular requiere alrededor de 140 mg de nitrégeno
(Lengeler et al., 1999). El nitrégeno se encuentra disponible en diferentes estados
de oxidacién (indicados entre paréntesis) y formas de sustratos moleculares, por
ejemplo, NH,* (-3), NO3™ (+5), N, (0), aminoéacidos (-3), urea (-3), purinas (-3) , y
pirimidinas (-3). El estado de oxidaciéon de la mayoria de las formas de nitrdgeno
celular (grupos amino, bases nitrogenadas, compuestos N-heterociclicos, etc.) es
equivalente al del amoniaco (-3) (Lengeler et al., 1999). Dado que los distintos
sustratos de nitrégeno se reducen o se hidrolizan a amoniaco antes de ser
incorporados a la célula, puede considerarse que el nitrdgeno total necesario para
la produccion de biomasa es en forma de amoniaco. Partiendo de este hecho,
puede establecerse que la biomasa potencialmente producible es proporcional a la
cantidad de amoniaco disponible. Por lo tanto, si consideramos que la produccién
de amoniaco P(NH;), obtenida anteriormente es el nitrégeno total disponible para
la formacién de masa celular, tenemos que, la biomasa es igual a la produccion de
amoniaco, entre la cantidad de nitrégeno requerida para formar 1 gramo de masa
celular, es decir, la biomasa = P(NH3)*x1000/140.

Tomando en cuenta que todo el nitrégeno fijado e incorporado por las células, es
liberado nuevamente al medio tras la muerte del organismo (mediante el proceso
de amonificacién) en forma de amoniaco, es posible suponer que la biomasa
necesaria para producir una cantidad determinada de NH; es equivalente a la
biomasa que puede ser producida a partir de esta cantidad de NH; (con posibles
fluctuaciones provocadas por factores como la cantidad de radiacion UV,
disponibilidad de otros compuestos quimicos, cambios climaticos, etc.).
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7 RESULTADOS

Para cada concentracién superficial de metano (1x10™, 1x10°y 1x10°) el modelo
fotoquimico calcula la concentracién de todos los compuestos para cada capa de
la atmosfera, de manera que se obtiene un perfil de concentracién con respecto a
la altura que depende de la cantidad de capas en la que se divide la atmdsfera. En
este caso se obtienen 500 valores de concentracién del NH3, por lo que los datos

son graficados para un mejor analisis.

Los resultados se presentan en las figuras 3 a 6. En las figuras 3 a 5 se muestra
el perfil de abundancia y en los tres casos puede observarse que por encima de
los 12 km el NH3 es destruido rapidamente en la estratésfera, esto se debe a que
el principal medio de destruccion del amoniaco es la fotdlisis (Tabla 3). Por debajo
de los 12 km los compuestos son mezclados por conveccion y su concentracion
depende de las reacciones quimicas con otros compuestos de la atmdsfera
presentes a esas alturas.

110 -
100 ——NH3 1E-06
90 - ——NH3 1E-07
80 — NH3 1E-08
70 - = NH3 1E-09
—~ & NH3 1E-10
e
< 50 -
S 40 -
-
= 30 -
<
20
10 -
0
\]'00@ %, % % % &
% > oy RS R %
Concentracion (fracciones por volumen de NH;)

Figura 3. Concentraciones de amoniaco calculadas por el modelo fotoquimico para una atmdosfera
andloga a la de la Tierra en el Arqueano con una concentracion de 1x10™ de metano y 0.02 bar de
CO,. Las concentraciones superficiales de NH; se fijaron en 1x10°, 1x107, 1x10®, 1x10°y 1x10™*°
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Figura 4. Concentraciones de amoniaco calculadas por el modelo fotoquimico para una atmdsfera
andloga a la de la Tierra en el Arqueano con una concentracion de 1x10”° de metano y 0.02 bar de
CO,. Las concentraciones superficiales de NH; se fijaron en 1x10°, 1x107, 1x10®, 1x10°y 1x10*°
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Figura 5. Concentraciones de amoniaco calculadas por el modelo fotoquimico para una atmdosfera
andloga a la de la Tierra en el Arqueano con una concentracion de 1x10° de metano y 0.02 bar de
CO,. Las concentraciones superficiales de NH; se fijaron en 1x10°, 1x107, 1x10®, 1x10°y 1x10™*°
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Tabla 3. Mecanismos de destruccion del NH; considerados en el modelo fotoquimico

Reaccion Tasa de pérdida (moléculas s™)
NHs; + hvw (radiacion solar)— NH, + H 2.644x10"
NHz + OH — NH, + H,0 6.380x10’
NHs + O'D (oxigeno atémico) —* NH,+ OH 3.218x10™

Con base en los datos de concentracion superficial, flujos de NH3; obtenidos con el

modelo fotoquimico y las concentraciones

establecidas de metano (Tabla 4), a

través de una conversion simple (de moléculas cm? s* a g/afio) se obtuvo la

produccidon de amoniaco necesaria para mantener cantidades especificas de este

compuesto en la superficie de un planeta como la Tierra (Fig. 6)

Tabla 4. Flujos de NHs en moléculas cm? s

calculados con el modelo fotoquimico

CH, 1x10* CH, 1x10° CH, 1x10°
Concentracion | Flujo de NH3 Flujo de NH; Flujo de NH;
superficial
1.00x10° 7.46x10% 8.61x10% 9.18x10%
1.00x10” 1.59x10%? 1.69x10"? 1.74x10%?
1.00x10°% 2.73x10 2.79x10 2.84x10"
1.00x107° 3.00x10% 2.88x10% 2.65x10%
1.00x10%° 2.56x10° 2.12x10° 1.70x10°
1.00E-05
_ O
[ e}
o c 1.00E-06
TE /
1.00E-07
g3 / : ——CH4 1E-4
wn
- i > 1.00E-08 oy - CH4 1E-5
© oI
3 & Z 1.00E-09 '/ CH4 1E-6
52 /
= _5 1.00E-10 "
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§ § 1.00E-11
= N <7 <7 <7 NG Ve
.006\x .00<<\x .006; .006; .Ooé\x .006\x
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Figura 6. Tasa de produccién del NH; para mantener concentraciones especificas de amoniaco en

la superficie de un planeta como la Tierra.
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Tabla 5. Produccion de amoniaco obtenida

Concentraciéon
especifica de CH, 1x10™ 1x107° 1x10°®

Concentracion Produccion de | Produccion de | Producciéon de
superficial de NH; NH; (g/aio) NH; (g/aio) NH; (g/aio)

1.00x107° 3.43x10%° 3.96x10%° 4.22x10%
1.00x10"°" 7.30x10% 7.76x10% 7.99x10%
1.00x10% 1.25x10" 1.28x10" 1.30x10"
1.00x10°% 1.38x10* 1.32x10* 1.22x10*
1.00x10° 1.18x10" 9.74x10"% 7.81x10%

La biomasa estimada necesaria para producir cada una de las concentraciones de

la Tabla 5 se muestra a continuacion.

Tabla 6. Biomasa en gramos calculada a partir de los datos obtenidos con el modelo

fotoquimico
Concentracién CH4 1x10™ CH4 1x10™ CH4 1x10°
superficial de NH3
1.00x107% 2.45x10% 2.83x10% 3.01x10%
1.00x10% 5.21x10%° 5.54x10%° 5.71x10%°
1.00x10™%® 8.93x10% 9.14x10% 9.29x10%
1.00x10™% 9.86x10™ 9.43x10™ 8.71x10™
1.00x10%° 8.43x10% 6.96x10% 5.58x10%
8 DISCUSION

Para determinar si las concentraciones de NH; obtenidas en este estudio podrian
asociarse a una biota en planetas con atmdsferas compuestas principalmente de
CO, y N2 similares a la de la Tierra durante el Arqueano y, por lo tanto, considerar
al amoniaco como una potencial biosefal, se deben tomar en cuenta varios
aspectos. Primero, consideremos que el amoniaco es destruido rapidamente por
encima de los 12 km de altura (como se muestra en los resultados), esto quiere
decir que es necesaria una produccién constante de este compuesto para que su
presencia en la atmosfera sea detectable, y puesto que, como se menciono

anteriormente, los procesos no bioldgicos como la fijacion de nitrégeno por
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relampagos y luz UV son cuantitativamente insignificantes y la reacciéon del nitrito
con el hierro ferroso también es limitada, dicha produccién solo podria ser
mantenida por una biota microbiana a través de los procesos bioldgicos de fijacion

de nitrégeno y amonificacion.

Asimismo, hay que analizar las biomasas calculadas. Los gramos de biomasa
obtenidos anteriormente, por si solos no dicen mucho, pero consideremos que la
masa de una célula acuatica procarionte promedio es de 2x10™* g (Whitman et al.,
1998), por lo tanto, segun los datos mostrados en la Tabla 6, se tendria el nimero
de células que se muestra en la Tabla 7, estos numeros de células son muy
similares al total existente en la actualidad en los océanos de la Tierra, el cual es
de ~4.5x10? células (Karner et al., 2001).

Tabla 7. Numero de células calculado a partir de la biomasa obtenida en la Tabla 5

Concentracién CH4 1x10™ CH4 1x10™ CH4 1x10°
superficial de NH3
1.00x107% 1.225x10% | 1.4143x10% | 1.5071x10%
1.00x10%" 2.6071x10%° | 2.7714x10°° | 2.8536x10%
1.00x107% 4.4643x10%° | 4.5714x10%° | 4.6429x10%°
1.00x10™% 4.9286x10%° | 4.7143x10°° | 4.3571x10%*
1.00x1071° 4.2143%x10%" | 3.4786x10%" | 2.7893x10%’

Una vez establecida la relacion del amoniaco con una biota, el siguiente paso es
determinar que tan factible es que en un exoplaneta este compuesto pueda ser
detectado remotamente por instrumentos en orbita. Los interferometros planeados
dentro de las misiones Darwin (ESA) y TPF (NASA) cubrirdn una region espectral
entre los 5y 25 um (infrarrojo medio). La absorcion del amoniaco esta dada entre
los 8 y los 12 um aproximadamente (Figura 7), por lo que cae dentro del rango de

busqueda de estas misiones.
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Figura 7. Absorcion del amoniaco en micrometros (VPL-NASA, 2011)

Sin embargo, existe el problema de que la absorcibn del NH3; pueda ser
“enmascarada” por la absorcion de otro compuesto. Para descartar esta
posibilidad, analicemos el posible espectro de planetas con una atmosfera similar
a la de la Tierra primitiva obtenido por Segura y colaboradores (2007).
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Figura 8. Espectro de planetas con 0.2 bares de CO, alrededor del Sol. Caso estandar
con una produccion de hidrégeno similar a la de la Tierra presente (rojo) y caso sin
produccion volcanica de hidrégeno (azul). El espectro de la Tierra actual se muestra como
comparacion (linea discontinua).
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En la Figura 8 podemos observar que en comparacién con el espectro de la Tierra
actual, el espectro en el infrarrojo medio de los dos casos de Tierra primitiva es
dominado por la absorcién de los distintos isétopos de CO, (**0*2C®0, **0*ct’o
y °0*?C'®0) en los 5.3, 7.4, 8.0, 9.4, 10.5 y 15 um (Segura et al., 2007) . Esto
guiere decir que existen por lo menos 3 ventanas (entre los 8.0-9.4, los 9.4-10.5y

los 10.5-13 um) en las que podria observarse la absorcion del amoniaco.

9 CONCLUSIONES

El nitrdgeno representa cerca del 11% de la composicion de los microorganismos
(Donald, 1994), y como se observo anteriormente, este nitrégeno es incorporado
al material celular aproximadamente en un 100% en forma de amoniaco y por lo
tanto éste compuesto es un importante constituyente de la vida microbiana. El que
este compuesto sea producido casi en su totalidad por procesos bioldgicos y el
hecho de que los organismos que lo fijan hayan aparecido muy temprano en la
historia de la vida, lo hace una potencial biosefial.

Asimismo, el hecho de que los resultados en cuanto al nimero de células
obtenidos en este estudio se ajusten bien a los datos actuales, nos permite
considerar al NH; como una potencial sefial de vida en la Tierra desde el
Arqueano hasta la actualidad y, por lo tanto, una posible sefial de vida para
planetas con condiciones similares a las que presentaba nuestro planeta hace
unos 3500 millones de afios.

La deteccién remota del amoniaco es posible, ya que las misiones de busqueda
de vida futuras contemplan el rango de absorcion de este compuesto. Ademas, la
absorcion del NH3; no se ve enmascarada (por lo menos no completamente) por la
absorcion de otros compuestos como el CO;, y el CH4. Estos hechos apoyan al
amoniaco como una potencial biosefal en planetas con atmdésferas carentes de

oxigeno constituidas principalmente por N, y CO..
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Sin embargo, es necesario realizar mas investigacion en este campo del
conocimiento y, de este modo, poder generar nuevos y mejores métodos que nos

permitan detectar vida remotamente.
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Apéndices

H,O + O'D = 20H
H,+O'D=0OH+H
H,+O=0OH+H

H, + OH=H,0 + H
H+03=OH+02
H+0,+M=HO,+ M
H+HOZ=H2+OZ

H+ HO,=H,0 + 0

H + HO, = OH + OH
OH+O=H+0,

OH + HO, = H20 + O,
OH+03=H02+02
HO,+O=0H+ 0,
H02+03=OH+202
H02+H02=H202+02
H202+OH=HOZ+H20
O+0+M=0,+M
O+02+M=03+M
O+03=202
OH+OH=H,0+0
O'D+M=0(P)+M
O'D + 0,=0(P) + O,
0, +hv=0(¢P)+0'D
O, + hv = O(3P) + O(3P)
H,O + hv = H + OH
O;+hv=0,+0'D
O3+ hv =0, + OCP)
H,0, + HV = 20H

CO, + hv = CO + O(CP)
CO+OH=CO,+H
CO+0+M=CO,+M
H+CO+M=HCO+M
H+ HCO =H, + CO
HCO + HCO = H,CO + CO
OH + HCO = H,0 + CO
O+ HCO =H + CO,
O+HCO=0H+CO
H,CO + hv = H, + CO
H,CO + hv =HCO + H
HCO+hv=H+CO
H,CO + H = H, + HCO
CO,+hv=CcO+0'D
H+H+M=H,+M
HCO + 0, = HO, + CO
H,CO + OH = H,0 + HCO
H+OH+M=H,0+M
OH+OH+M=H,0,+ M

1 Apéndice 1. Lista de reacciones

48) H,CO + O =HCO + OH
49) H,O, + O =0H + HO,
50) HO, + hv =0OH + O
51) CH, + hv = 1CH, + H,

52) CyHg+ hv = 23CH,+H, (enlugar de

CoHa y CoHa)

53) CyHg + hv = CH4+ 1CH,
54) HNO, + hv = NO + OH
55) HNO; + hv = NO, + OH
56) NO+hv = N+O

57) NO,+hv = NO+O

58) CH;+ OH = CHs+ H,0
59) CH,+ O'D = CHz+ OH
60) CH,+ O'D = H,CO + H,

61) 1CH, + CH; = 2CH;

62) 1CH, + O, = HCO + OH
63) 1CH,+M = 3CH,+ M

64) 3CH, +H, = CHz +H

65) 3CH, + CH; = 2CH;

66) 3CH, + O, = HCO + OH
67) CH; + O, + M = H,CO + OH
68) CH; + OH = H,CO + H,
69) CH; +O = H,CO +H

70) CH3 + 03 = HzCO + HOZ
71) CH3 + CH3 +M = C2H6 + M
72) CHz+ hv = 1CH,+H

73) CH3+H+M = CH;+ M
74) CH; + HCO = CH,+ CO
75) CHz; + HNO = CH,4 + NO
76) CH; + H,CO = CH,+ HCO
77) H+NO+M = HNO+ M
78) N+ N+M = N, + M

79) N+O, = NO+O

80) N+ O3 = NO+ 0O,

81) N+OH = NO+H

82) N+ NO N, + O

83) NO + O3 = NO, + O,

84) NO+O+M = NO,+M
85) NO + HO, = NO, + OH

86) NO+OH+M = HNO,+ M
87) NO,+O = NO+0,

88) NO,+OH+M = HNOz;+ M
89) NO,+H = NO+ OH

90) HNO3z + OH = H,O0+ NO, + O
91) HCO + NO = HNO + CO
92) HNO + hv = NO+H

93) H+ HNO = H, + NO
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94) O+ HNO = OH+ NO

95) OH+ HNO = H,O + NO
96) HNO, + OH = H20 + NO,
97) CH;+0O = CH3;+ OH

98) 1CH, +H, = CHz +H

99) 1CH, + CO, = H,CO + CO
100) 3CH,+ O = HCO +H
101) 3CH, + CO, = H,CO + CO
102) C2H6 + OH = C2H5 + Hzo

103) C2H6 +0 = C2H5 + OH
104) C,Hg + O'D = C,Hs + OH
105) C2H5 +H = CH3 + CH3
106) C,Hs+ O = CHz+ HCO + H

107) C,Hs+ OH = CHgz + HCO + H,
108) C,Hs+ HCO = CyHg + CO
109) C,Hs + HNO = CyHs + NO
110) C,Hs+ O, + M = CHj + HCO + OH
111) SO+hv=S+0

112) SO, +hv=S0O+0

113) H,S+hv = HS + H

114) SO+ 0, =0 + SO,

115) SO + HO, = SO, + OH
116) SO+0 +M=S0,+ M
117) SO+ OH=S0,+H

118) SO, + OH + M = HSO; + M
119) SO, + O+ M =M + SO;
120) 803 + Hzo = HzSO4

121) HSO; + O, = HO, + SO4
122) HSO3 + OH = H,0 + SO;
123) HSO;+ H =H, + SO;

124) HSOz;+ O = OH + SO,
125) H,S + OH = H,O + HS
126) H,S+H=H, +HS

127) H,S+ O =OH + HS

128) HS+O0=H+ SO

129) HS+ 0, = OH + SO

130) HS + HO, = H,S + O,

131) HS+HS =H,S+ S

132) HS + HCO = H,S + CO
133) HS+H=H,+S

134) HS+S=H+S,

135) S+0,=S0+0

136) S+ OH=SO +H

137) S+ HCO = HS + CO

138) S+ HO, = HS + O,

139) S+ HO,=SO + OH

140) S+S=S5,

141) S, + OH=HSO +S

142) S;+0 =S+ SO

143) SH + H,CO = H,S + HCO
144) SO, + hv = SO,('B)

145) SO, + hv = SO,(°B)

146) S,+ hv=S+S

147) S, + hv =Sy

148)

149)
150)
151)

152)

153)
154)
155)
156)
157)
158)
159)
160)
161)
162)
163)
164)
165)
166)
167)
168)
169)
170)

171)
172)
173)
174)
175)
176)
177)
178)
179)
180)
181)
182)

183)
184)

185)
186)
187)
188)
189)
190)
191)
192)
193)
194)
195)
196)
197)
198)
199)
200)

201)

H,SO, + hv = SO, + 2 OH
SO;+hv=S0,+0
SO,('B) + M= SO,(°B) + M
SO,('B) + M= S0, + M
SO,('B) = SO,(°B) + hv
S0,(*B) = SO, + hv
SO,('B) + 0, = S0z + O
SO,('B) + SO, = SO; + SO
SO,(°B) + M= S0, + M
S0O,(°B) = SO, + HV
S0,(°B) + SO, = SO; + SO
SO + NO, = SO, + NO
SO+03=SOZ+OZ

SO, + HO, = SO; + OH
HS + O3 = HSO + O,

HS + NO, = HSO + NO
S+03=SO+02
SO+S0=S0,+S
SO3 + SO = SO, + SO,
S+ C0,=S0+CO

SO + HO, = HSO + O,
SO + HCO = HSO + CO
H+SO+M=HSO+M
HSO + hv =HS +O

HSO + NO = HNO + SO
HSO + OH = H,0 + SO
HSO + H = HS + OH

HSO + H=H, + SO

HSO + HS = H2S + SO
HSO + O = OH + SO
HSO + S = HS + SO
S+82+M=83+M
Sz+Sz+M=S4+M
S+83+M=S4+M

S4+ Sy + M= Sg(AER) + M
S4+hv=82+82
S;+hv=S,+S

NHz + hv = NH, + H

NH; + OH = NH, + H,0
NH; + O'D = NH, + OH
NH, + H+M=NHz;+ M
NH2+N0=N2+H20
NH2+NH2+M=N2H4+M
NH, + O = NH + OH

NH, + O = HNO + H
NH+NO=N,+O+H
NH+O=N+OH
N2H4+hv= N2H3+ H
N2H4+H=N2H3+ Hz
N2H3+H=2NH2
N2H3+N2H3= N2H4+ N2+H2
NH+H+M=NH;+M
NH+hv=N+H

NH, + hv =NH +H
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202)

203)
204)
205)
206)
207)
208)
209)

210)
211)
212)
213)
214)
215)
216)
217)
218)
219)
220)
221)
222)
223)
224)
225)
226)
227)
228)
229)
230)
231)
232)
233)
234)
235)
236)
237)
238)
239)
240)
241)
242)
243)
244)
245)
246)
247)
248)
249)
250)
251)

252)

NHZ + hv = NHz*

NHz* = NHZ + hv
NH2*+M= NH2+M

NHz* + Hz = NH3 +H

NH; + HCO = NH3 + CO
NH + HCO = NH, + CO
1CH, + 0, =H,CO + O
3CH, + 0, = H,CO + O
C2H2 + hv = CzH +H

C2H2 + hv = Cz + Hz

C2H4 + hv = C2H2 + Hz
3CH2 + CH3 = C2H4 +H
C2H5 + CH3 +M= C3H8 +M
C3H8 + OH = C3H7 + Hzo
C3H8 +0= C3H7 + OH
CsHg + O'D = C3H; + OH
C3H7 +H= CH3 + C2H5
3CH2 + 3CH2 = C2H2 +H+H
C;H; + OH =CO + CH3
C2H2+H+M=CZH3+M
C2H3 +H= C2H2 + Hz

C2H3 + Hz = C2H4 +H

C2H3 + CH4 = C2H4 + CH3
CaHs + CaHg = CoHy + CoHs
C2H4 + OH = HzCO + CH3
Cy;H; + O =HCO + CH3
C2H4+H+M=CZH5+M
C,H+ 0O,=C0O +HCO

CzH + Hz = C2H2 +H

CZH + CH4 = C2H2 + CH3
CzH + C2H6 = C2H2 + C2H5
C2H+H+M=CZH2+M
C3H8 + hv = C3H6 + Hz
C3H8 + hv = C2H6 + 1CH2
C3H8 + hv = C2H4 + CH4
C3H8 + hv = C2H5 + CH3
C2H6 + hv = C2H2 + Hz + Hz
C2H6+hv=C2H4+H+H
C2H6 + hv = C2H4 + Hz
C2H6 + hv = 2CH3
C2H4+hv=C2H2+H+H
C3H6 + hv = C2H2 + CH3 +H
CH, + hv = 3CH, + 2H
CH;+ hv =CHz + H
CH+hv=C+H

CH,CO + hv = 3CH, + CO
CH3CHO + hv = CH; + HCO
CH3CHO + hv = CH, + CO
C2H5CHO + hv = C2H5 + HCO
C3H3 + hv = C3H2 +H
CH3C2H + hv = C3H3 +H

253)
254)
255)
256)
257)
258)
259)

260)
261)
262)
263)
264)
265)
266)
267)
268)
269)
270)
271)
272)
273)
274)
275)
276)
277)
278)
279)
280)
281)
282)
283)
284)
285)
286)
287)
288)
289)
290)
291)
292)
293)
294)
295)
296)
297)
298)
299)
300)
301)
302)
303)
304)
305)
306)

CH3C2H + hv = C3H2 + Hz
CH3C2H + hv = CH3 + CzH
CHchHZ + hv = C3H3 +H
CHchHZ + hv = C3H2 + Hz
CHchHZ + hv = C2H2 + 3CH2
C3H6 + hv = CHchHZ + Hz
C3H6 + hv = C2H4 + 3CH2
C3H6 + hv = CzH + CH4 +H
C+OH=CO+H
C+H;+M=3CH,+M
C+0,=CO+0O
CH+H=C+H,
CH+0O=CO+H
CH+H;=3CH,+H
CH+H,+M=CH;+M
CH+0O,=CO+OH

CH+ CO,=HCO + CO

CH + CH4 = C2H4 +H

CH + C2H2 = C3H2 +H

CH + C2H4 = CH3C2H +H
CH + C2H4 = CHchHZ +H
3CH, + O=CH + OH
3CH,+O0O=CO+H+H
3CH,+H+M=CH;+ M
3CH, + H=CH + H;

3CH, + CO+ M =CH,CO + M
3CH2 + 3CH2 = C2H2 + Hz
3CH2 + C2H2 + M= CH3C2H + M
3CH2 + C2H3 = CH3 + C2H2
3CH2 + C2H5 = CH3 + C2H4
CH,CO + H=CH3;+ CO
CH,CO + O =H,CO + CO

CHchHZ +H+M= CH3 + C2H2 + M

CHchHZ +H+M= C3H5 +M
CH3+02+M=CH302+M

CH; + CO+M=CH3;CO + M
CH3; + H,CO = CH, + HCO
CH3+OH=CO + H, + H;

CH3 + C2H3 = C3H5 +H

CH302 +H= CH4 + 02

CH302 +H= Hzo + HzCO
CH302 +0= HzCO + H02
CH3CO +H=CH,+ CO

CH3CO + O = H,CO + HCO
CH3CO + CH3 = C2H6 + CO
CH3CO + CH3 = CH,4 + CH,CO
CH3CHO + H=CH3CO + H,
CH3CHO + O = CH3;CO + OH
CH3CHO + OH = CH3CO + H,O
CH3CHO + CH3 = CH3CO + CH,4

CH3C2H +H+M= CH3+ C2H2+ M

CH3C2H+H+M=C3H5+M
C,+0O=C+CO
C,+0,=CO+CO


http://www.novapdf.com/
http://www.novapdf.com/

307)
308)
309)
310)
311)
312)
313)
314)
315)
316)
317)
318)
319)
320)
321)
322)
323)
324)
325)
326)
327)
328)
329)
330)
331)
332)
333)

Cz + Hz = CzH +H

Cz + CH4 = CzH + CH3
C,H+0O=CO+CH

CzH + CgH8 = Csz + C3H7
C,H; + O=3CH,; + CO

C2H2 + OH = CszOH
CH,+OH+M=CH,CO+H+M
CszOH +H= Hzo + Csz
CszOH +H= Hz + CH2CO
C;H,OH + O = OH + CH,CO
C,H,0OH + OH = H,0 + CH,CO
C,H; + O=CH,CO+H

C2H3 + OH = C2H2 + Hzo

C2H3 + CH3 = C2H2 + CH4
C2H3 + CH3 +M= C3H6 +M
C2H3 + C2H3 = C2H4 + C2H2
C2H3 + C2H5 = C2H4 + C2H4
C2H3 + C2H5 = CH3 + C3H5
C2H4 +OH+M= C2H4OH + M
C2H4OH +H= Hzo + CzH4
C,H,OH + H = H; + CH3;CHO
C;H,OH + O = OH + CH3CHO
C,;H,OH + OH = H,O + CH3;CHO
C2H5 + OH = CH3CHO + Hz
C;Hs + O =CH3CHO +H

C2H5 + CH3 = C2H4 + CH4
C2H5 + C2H3 = C2H6 + C2H2

Donde:

334)
335)
336)
337)
338)
339)
340)
341)
342)
343)
344)
345)
346)
347)
348)
349)
350)
351)
352)
353)
354)
355)
356)
357)
358)
359)

C2H5 + C2H5 = C2H6 + C2H4
C2H5+H+M=CZH6+M
C2H5 +H= C2H4 + Hz
C3H2+H+M=C:3H3+M
C3H3 +H+M= CH3C2H +M
C3H3 +H+M= CHchHZ +M
C3H5 +H= CH3C2H + Hz
C3H5+H+M=C:3H6+M
C3H5 +H= CH4 + C2H2

C3H5 + CH3 = CH3C2H + CH4
C3H5 + CH3 = CHchHZ + CH4
CaHe + OH = CHyCHO + CHj
C3H6 +0= CH3 + CH3 + CO
C3H6+H+M=C:3H7+M
C3H7 + CH3 = C3H6 + CH4
C3H7 + OH = C2H5CHO + Hz
C3H7 +0= C2H5CHO +H

H + CH,CCH, = CHyC,H + H
O + H,CO = OH + HCO

3CH2 + C2H2 + M= CHchHZ + M
C,H + CH, = HC(AER) + H
1CH2 + Hz = 3CH2 + Hz

C3H5 +H= CHchHZ + Hz
HCO + H,CO = CH;0 + CO
CH;0 + CO = CH; + CO,

C,H + CH,CCH, = HC(AER) + H

O'D = oxigeno atémico (en estado electrénico 'D)

O(®P) = oxigeno atémico (en estado electrénico °P)

hv = radiacion solar

M = cualquier tercer molécula o 4&tomo

SO, (*B) = diéxido de azufre (configuracién electrénica 'B)

SO, (°B) = diéxido de azufre (configuracién electrénica °B)

(AER) = aerosoles formados por hidrocarburos

Subindice 2* = cargado eléctricamente
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10.2 Apéndice 2. Modelo fotoquimico 1D dependiente del tiempo
(método de Euler inverso)

Se quiere resolver el flujo junto con la ecuacion de continuidad para i =1, ..., |
diferentes especies

10.2.1 Flujo
®; = —KznZ! )
10.2.2 Continuidad
on; 0P;
5 PiTemn — ()

Donde:

®; = Flujo de la i-ésima especie

n; = Namero de densidad de la i-ésima especie (cm™)

fi = Proporcién de mezcla de la i-ésima especie (cm™)

n = Numero total de la densidad de la atmosfera

Z = Altura (cm)

p; = Tasa de produccion de compuestos quimicos (cm=s?
e; = frecuencia de pérdida quimica

Kr = Coeficiente de difusién de Eddy (cm™? s™)

Al diferenciar la ecuacién (1) y sustituyendo el resultado en la ecuacion (2) se
pueden combinar estas ecuaciones en una Unica ecuacion de segundo orden
diferencial parcial (EDP) para la proporcion de mezcla:
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Ofi _ 10 of
——;E(KEn )+__elfl (3)

Para resolver la Ec. (3) debemos subdividir la atmésfera en J capas de igual
espesor AZ:

Parte superior
del modelo

Parte interior

El nimero de capas j = 1, ..., J empieza en la parte inferior. La proporcion de

mezclas fi] se definen en el punto medio de las capas j los flujos ®jse definen en
la capa.

10.2.3 Fronteras

La derivada £ se aproxima utilizando diferencias finitas centradas:

+1/2 1 ,
aﬁﬁ‘ / _ f;]-'- _ﬁ]
0z Az

: ] of _ :
La derivada E(an) se aproxima de la misma manera. Esto lleva a la

diferencia finita de la Ec. (3):
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aa_fti] = @ [((KETl)j+1/2(fij+1 - fl]) — (KEn)j—l/z(fij — fij‘l)] + :_i — eijfij (4)

Donde los subindices j + ¥z indican que estas cantidades deben ser evaluadas en
las fronteras de la capa.

Ahora, en este punto se ha convertido el sistema original de 1 EDPs en un
conjunto | x J de ecuaciones diferenciales ordinarias (EDOs). Se enumeraran
consecutivamente k=1, ..., K, donde K =1 x J.

Se tienen los numeros de todas las especies en la capa inferior, entonces todas
las especies de la segunda capa, y asi hasta llegar a la parte superior. Por lo

tanto, si renombramos las proporciones de mezcla con la variable x, tenemos:

X = f/ k=i+(@—1)I

Reescribiendo la Ec. (4) en términos de estas nuevas variables se obtiene:

oxy __ 1
at n;j(Az)?

[(KEn)j+1/2(xk+I — X) — (KEn)j—l/Z(xk - xk—I)] + Z_’; —exxy (5

parak =1,...,K(=1x])

Ahora bien, esta ecuacion es valida en el punto de la red interior j=2, ..., J - 1. En

las fronteras se debe tener algo diferente, ya que fio y fi]Jr1 no estan definidas.

Para ver cdmo manejar este problema, hay que tener en cuenta que tal vez la Ec.
(4) puede escribirse como:

afij -1 ( j+1/2 j—1/2) p! jcj
—t = — +=Lt_¢e/f
at njAz CI)l CI)l nj el f; 6)

Estos términos pueden ser evaluados en términos de los flujos (especificos) en la
parte superior e inferior de la atmdsfera.
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10.2.3.1 Inferior

Si se remplaza j por 1 y se suprime el subindice i por conveniencia, la Ec. (6) se
convierte en:

% = — [(KEn)1+1/2 (sz—Zf1) o ] + n_1 —eifi (7)

n1AZ

Donde @, es el flujo especifico hacia arriba en la parte inferior. Para las especies
de vida corta a menudo se asume que ®g4 es cero. Otra suposicion comun es que
una especie fluye hacia abajo con una velocidad de deposicién Vy, de modo que

®y=-Vgn; =—Vyn,f;. En este caso la Ec. (7) se convierte en:

0
ail ~h (Az)2 (Kgn)1e1/2(F = fi) + 12— (ea + CZl)f1 8)

Finalmente, es posible que se desee especificar una proporcibn de mezcla

0
constante, en cuyo caso 6_]:,‘1 =0.

10.2.3.2 Superior

Con j=1J, la Ec. (6) se convierte en:

aaﬂ [Cbt + (Kgn);—1/2 (f] 1= 1)] +2 e fj (9)

n]Az Az ny

Donde ®@; es el flujo especifico hacia arriba en la parte superior de la atmésfera.
La mayoria de las veces se asume que ®; es igual a cero (equilibrio difusivo). Sin
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embargo, se quiere especificar un flujo constante hacia abajo o una velocidad
constante de efusion hacia arriba Ve, de tal manera que ®; = (Ve) n,f;.

En este dltimo caso, la Ec. (9) se puede escribir:

ofy] _ 1 Py Ve
0z n;(82)? (KEn)]—l/Z (f]—1 — f]) + n_] — (e] + E)f] (10)

Rara vez, si acaso, se desearia especificar una proporcion de mezcla constante
en el limite superior.

10.2.4 Formulacién de la matriz

Volviendo a la Ec. (5) y reduciendo la rotacién para definir el vector
_) —
X = X1,y Xg

Se puede escribir a la Ec.(5) como, simplemente:

69?_ =,
E—F(x) (11)

La Ec. (11) representa un conjunto K no lineal, EDOs acopladas. El sistema es
“rigido” porque las especies quimicas tienen un tiempo de vida marcadamente
diferente. Para resolver un sistema rigido sin tener que usar saltos de tiempo muy
pequefios se debe utilizar un método implicito. Es decir, los términos que estan a

la derecha de la ecuacion ( ﬁ()?) ) deben ser evaluados en el paso de tiempo

siguiente. Esto se puede hacer exactamente porque F(X) no es lineal, se utilizara
el que tal vez es el método mas simple, el llamado método de Euler inverso.
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Dejando que el superindice n represente el salto de tiempo, se resuelve la Ec. (11)
dejando

Rl = gn 4 F(ZV)A¢ (12)

—
Ax >n+1 )_C’TL

Permitir =X

Se puede aproximar F (X™*1) mediante el uso de un paso de la serie de Taylor:

F(Z"*1) = F(#") + JAx (13)

.

oF ) )
Donde J = Py es la matriz Jacobiana:

aF, aF,
(G )
J=1: K=1xJ
AF OF

dry, Oz

La matriz Jacobiana es en banda porque cada elemento xy esta relacionado

Gnicamente con otras x del mismo nivel, mas las x correspondientes a la misma
especie en los puntos de la red directamente arriba y abajo. El ancho de banda de
la matriz es 21 + I, donde | es el nUmero de especies quimicas. La longitud de la
matriz es, por supuesto, igual a K= 1 x J. Por lo tanto, J se ve asi:

()

J=1 e or4+1 -5

\ 0 SRR
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Ahora, usando la Ec. (13) y la definicién de E, se puede reescribir la Ec. (13)
como:

[l — JAt]AX = F(2™)At (14)

Donde | es la matriz identidad. Dividiendo entre el rendimiento At:
1 w~ =
=1 -)|ax = Famy (15)

Teniendo en cuenta que J de un F puede ser evaluada en el paso de tiempo n

(ver Ec. (5)). Se resuelve el sistema lineal representado en la Ec. (15) utilizando el
LINPACK que resuelve la matriz en banda de la subrutina SGBFA y SGBSL para

encontrar un Ax. A continuacién, la proporcién de mezcla de nuevas especies se
calcula a partir de

X = X" + Ax (16)
Teniendo en cuenta que At — oo, este método proporciona:
J—C’n+1 — J—C’n _]—1F(J‘C>n) (17)

Que puede ser reconocido como el solucionador de estados estacionarios de
Newton. De hecho, es posible utilizar el programa de esta manera siempre que el
inicio esté suficientemente cerca de la solucion deseada.
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10.2.5 Ecuacién de particulas

_ 0fp .
np _ _ _ 0D,

Aqui W es positiva hacia abajo

Combinandolas, se obtiene:

Ofp 10 (1. 9
dt noz (K 0z * anp) n epfp (20)

Después de diferenciaciones finitas, los coeficientes de los términos relevantes
son:

fj+1 (Kn)j+1/2 + (Wn)j+1
p nj(Az)?  n;(2Az)
fj—1 (Kn)j_1/2 + (Wn)j_1
p nj(Az)?  n;(2Az)
fpj : Lo mismo que para los gases

10.2.6 Condicién de frontera superior

Analogo a la Ec. (9) mostrada anteriormente, se puede escribir

of) _ -1 p; w
o= T wm [q’f +(Kn);-1/2 ( )] LT Eern @
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Donde ®; es el flujo en la parte superior. Para ®@; = 0, esta ecuacion es la misma

gue la Ec. (11) mostrada en el método, donde la velocidad de efusién Ve se
sustituye por W; (la velocidad de caida en la malla superior).

10.2.7 Condicién de frontera inferior

Anéloga a la Ec. (8) antes mostrada, tenemos

ofp _ (KM oo 1\ P
af - n,(Az)2 (fp o fp )n_i o (el + E + _)fp (22)

Es decir la velocidad de caida sélo se afiade a la velocidad de deposicion asumida
(Kasting, 2010).
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10.3 Apéndice 3. Balance del hidrégeno

El principio béasico de este balanceo es que cuando una especie se oxida, otra
especie debe ser reducida y viceversa. Alternativamente, se podria reformular este
principio como la exigencia de que los electrones de la atmodsfera estén
balanceados.

En la préactica, resulta mas facil hacer un seguimiento del equilibrio redox con base
en la abundancia de hidrogeno molecular, H,. Kasting y Brown (1998) definieron
las especies “redox neutrales” H,O (para H), N, (para N), CO, (para C) y SO,
(para S). A todas las demas especies se les asignan coeficientes redox en relacion
a los gases anteriores mediante la determinacion de la cantidad de H, que se
produce o se consume durante su formacion a partir de las especies redox

neutras. Tomemos como ejemplo la formacion de peréxido de hidrogeno:

2H20 - H202 + HZ

Por lo tanto en el balance de hidrégeno el coeficiente del H,O; es (-1), esto quiere
decir que cuando una molécula de peréxido de hidrégeno es arrastrada por la
lluvia, se produce una molécula de H,. De manera parecida, la formacion de

azufre elemental, Sg, puede escribirse como:

8502 + 16H2 - Sg + 16H20

Por lo tanto, por cada molécula de Sg que es arrastrada por la lluvia se consumen
16 moléculas de H,, por lo que el coeficiente redox del Sg es (+16). La emisién de
gases volcanicos de especies distintas al H, se maneja de la misma manera y esta
se suma a la tasa de emisién total de gases de hidrégeno. Debido a que la
estratosfera es fria y seca en todas las simulaciones, la contribucion del H,O a la
suma de las proporciones de mezcla de todas las especies que contienen
hidrégeno (H,) es insignificante (Segura et al., 2007).
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