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Resumen

En este trabajo se modific6 un cédigo fotoquimico (ATMOS) para estudiar los efectos
que produce una fulguracién de una enana tipo M sobre la atmdsfera de un planeta tipo Tierra
prebidtica. Se busca determinar si la interaccién entre la estrella y la atmodsfera planetaria
pudiera generar un falso positivo en la bisqueda de vida fuera del Sistema Solar con acumulacién
de oxigeno y ozono en la atmoésfera. Para esto se creé una capa de cédigo para controlar los datos
de ingreso del modelo (atmdsfera, flujo estelar, tiempo) durante la duracién de la fulguracién.
Con eso se pudo ver los efectos en la quimica de un planeta tipo Tierra a una ua equivalente
de distancia a su estrella anfitriona (AD Leo).

Durante la fulguracién se observé la pérdida de Oy y Oz en cantidades dificiles de
detectar con las capacidades técnicas actuales mediante espectroscopia de transito. Esta pérdida
se recupero alrededor de 300 anos antes de que la atmédsfera regresara a un estado de equilibrio,
regresando a las abundancias iniciales.

Se contempla trabajo posterior con multiples fulguraciones debido a la alta actividad
que presentan las enanas tipo M y distintos tipos espectrales.
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Capitulo 1

Marco teorico

1.1. Contexto historico

Nuestra capacidad técnico observacional no ha hecho sino aumentar desde las primeras
observaciones que hemos realizado. La primer deteccién de un exoplaneta por Mayor y Queloz
(1995) detecté un Jupiter caliente con 0.46 Mygpiter (146 Mg = 8.73 x 10?® kg), esto fue hace
26 anos y desde entonces hemos detectado 4700 planetas (en 3472 sistemas distintos), con 2487
candidatos en espera de confirmacién (E. Team, 2021)). En 2015 se detectd el primer planeta
potencialmente rocoso (Jenkins et al., [2015), esta supertierra con 1.6 Rg (10200 km) orbita en
la zona habitable de Kepler-452, aunque estudios posteriores (Mullally et al., 2018)) encontraron
que podria ser mas masivo (5 Mg) al punto de poder ser un mini Neptuno.
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2 1.1. CONTEXTO HISTORICO

En la figura se puede ver la distribuciéon de la masa de exoplanetas como funcién
de su periodo orbital y el histograma con la cantidad de exoplanetas conocidos como
funcion del tiempo . Cabe destacar que la mayoria de los planetas conocidos se concentran
en periodos cortos y por debajo de Mjgpiter, ¥ que orbitan estrellas similares al Sol o menos
masivas; también es notable que la cantidad de exoplanetas que conocemos ha crecido ano con

ano.

La capacidad técnica de las misiones que ponemos en orbita o construimos en tierra ha
aumentado constantemente desde que se detecto el primer exoplaneta. Este aumento ha llegado
al punto donde el James Webb Space Telescope (JWST), Roman Space Telescope (RST), o la
mision Atmospheric Remote-sensing Infrared Exoplanet Large-survey (ARIEL) serédn capaces
de caracterizar exo-atmdsferas en exoplanetas similares a la Tierra (rocosos, con radio entre 0.5
y 1.25 Rg). Cerca del 10 % de los planetas conocidos tiene entre 0.5 y 1.25 Rg (403 de 4700
segin se lista en E. Team (2021)), por lo que el estudio y caracterizacién de esta poblacién de

planetas es cada vez mas cercana.

En la tabla se condensan las futuras misiones en construccion o planeacion que son
relevantes para el estudio y caracterizacion de exoplanetas. Ademads, cabe mencionar los futuros
proyectos que actualmente se encuentran en evaluacién. De parte de la NASA | tres conceptos de
misién insignia se encuentran bajo analisis que incluyen la busqueda de biosenales como parte
de su eje de diseno: (1) Habitable Exoplanet Imaging Mission (HabEx)), (2) Large UltraViolet,

Optical and InfraRed surveyor (LUVOIR), y (3) Origins Space Telescope (OST). OST serd un

Falsos positivos de biosenales generados por fulguraciones en atmdsferas con COg de planetas en la zona habitable de estrellas enanas M


https://www.jwst.nasa.gov
https://roman.gsfc.nasa.gov
https://arielmission.space
https://www.jpl.nasa.gov/habex/
https://www.luvoirtelescope.org
https://asd.gsfc.nasa.gov/firs/

CAPITULO 1. MARCO TEORICO 3

IREEERITI Lo L Lo Loagnn Lo Lo L1

=0.016
lethe 0.68
- 71 ‘1.3
£ 1e+3 £
= ‘Moo 5
[0} 3 F A
= 1e+2 W27 o
)] F Q
g 1 +13 | B 3
sle E a
g1 g 1
M e+ L
B ‘W7 =
5 |
a te-1 . W53 =
. . E 8
1e-2 .60 2
6.6
1e- mrrromT T rorrrmr T T rorrrmr T T rrrrmr L T T oo T T rrrrmr T |||E Noav.
1e-1 1e+0 1e+1  1e+2 1e+3  1e+d 1e+5
Orbital Period (day)
(a)
5’000 1 1 1 1 1 1 1
4,500 L
4,000 |
3,500 -
3,000 -

N

Frecuency
N
o [é)]
o o
o o

1,500
1,000

500

0 T T { -
‘1,985 1,990 1,995 2,000 2,005 2,010 2,015 2,020 2,025
Year of Discovery (year)

(b)

Figura 1.1: (a) Dispersién de exoplanetas por su masa contra su periodo orbital. El color estd
dado por la masa de la estrella anfitriona. (b) Cantidad de exoplanetas conocidos, de forma
acumulativa, desde 1985 hasta la actualidad. Figuras realizadas con la herramienta grafica de
http://exoplanet.eu/diagrams/
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4 1.1. CONTEXTO HISTORICO

telescopio en érbita con un espejo de 5.9 m; con tres instrumentos a bordo, OST sera capaz de
tomar espectros de transmision entre 2.8 y 20 pym. LUVOIR esta pensado como un telescopio de
8 0 15 m (la propuesta contempla ambos posibles tamanios), con la capacidad espectroscépica de
analizar objetos en el Sistema Solar, discos estelares, exoplanetas, etc; se trata de un instrumento
general, con capacidad de estudio del ultravioleta al infrarrojo cercano. HabkEx esta disenado
para estudiar exoplanetas orbitando estrellas similares al Sol, para obtencion de espectros y

iméagenes directas, también sera sensible a otros tipos de exoplanetas.

Es dentro de este contexto que la investigacion sobre los posibles mecanismos abidticos
que pueden producir falsos positivos en la bisqueda de vida fuera del Sistema Solar se vuelve
relevante. Conforme nuestras capacidades técnicas mejoran, la necesidad de tener predicciones
contra las que constatarlas aumenta. Al final, estos instrumentos son el laboratorio en que se

prueban las predicciones de los modelos fotoquimicos.

Tabla 1.1: Observatorios en construccion o planeacién que resultan relevantes
para la caracterizacion de planetas potencialmente habitables. Tabla adaptada
de Fuji et al. (2018)), se agrega la informacién sobre la misién Ariel de Focardi
et al. (2018), Morgante et al. (2018) y Pace et al. (2016).

Inicio  Ubicacion Método de Longitud de
medicién onda [pm)]
JWST (Gard t al.
2006) (Gardner et al., 3210;? Espacio  espectroscopia 60028500
PHEREx (Doré et al. bit
> REx (Doré et al, 2024 Or 1 & espectroscopia 750-4800
2015) baja
N T t al.
20?5)8 (Green et al., 2025  Lo(S-L) coronografia y 600-950
espectroscopia

ELT 2025 Chile espectroscopia 0.4-2.45

y coronografia
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CAPITULO 1. MARCO TEORICO 5

cont.
Inicio  Ubicacién Método de Longitud de
medicién onda [nm]
PLATO (R t al.
(Rauer et al, 2026 Ls(S-L)  Fotometrfa 500-1050

2014)
ARIEL (Pace et al., 2016 2029  Lo(S-L)  espectroscopia 500-7800

GMT 2029 Chile espectroscopia 0.32-25
y coronografia

TMT 2027 Hawaii fotometria y 0.31-14
espectroscopia

1.2. Estrellas enanas M

Se define al tipo espectral M como las estrellas con masas entre 0.60 y 0.075 Mg y
luminosidades entre 0.015 y 7.2 % L, (Kaltenegger & Traub, [2009)). Las enanas M se encuentran
en el extremo tardio de la secuencia principal y son los objetos menos masivos capaces de
sostener procesos de fusién nuclear en su interior a lo largo de su vida. Ademas de ser las
estrellas menos masivas, también es dentro de esta categoria espectral que se encuentra el limite
de masa que separa a una estrella con el interior completamente convectivo (<0.35Mg) (Reiners
& Basri, 2009). Un interior entera o principalmente convectivo es responsable de disminuir la
tasa en la que se acumula He en el nicleo estelar (o evita esta acumulacién por completo), esto
tiene como consecuencia que las enanas M tengan vidas dentro de la secuencia principal de 103

anos (Shields et al., 2016).

Por su tamano, las enanas M tienen ventajas observacionales frente a otros tipos es-

pectrales al buscar exoplanetas similares a la Tierra: la razén entre masa planetaria y estelar

Falsos positivos de biosenales generados por fulguraciones en atmoésferas con COg de planetas en la zona habitable de estrellas enanas M



6 1.2. ESTRELLAS ENANAS M

produce un mayor corrimiento Doppler al estudiar el espectro estelar frente a tipos espectrales
mas tempranos; la razén de radios produce una mayor profundidad fotométrica durante un
transito al observar la curva de luz de la estrella en comparacion con estrellas més grandes.
Y por su baja temperatura y luminosidad, la zona habitable alrededor de una enana M se
encuentra muy cerca en comparaciéon con enanas G (similares al Sol), lo que incrementa la
probabilidad geométrica de observar un transito (Gould et al., 2003} Nutzman & Charbonneau,
2008). En la figura se aprecia una correlacién entre el tipo espectral y la probabilidad de
detectar un planeta en érbita de una estrella de este tipo; el tipo espectral M presenta el maxi-
mo de planetas detectados en el intervalo de periodos orbitales observados (2 a 50 dias) segin
es reportado por Mulders et al. (2015), con detecciones de planetas con radios similares al de

la Tierra.

1.2.1. Actividad y fulguraciones

Las enanas M presentan actividad magnética producto de la interaccién de sus atmésfe-
ras con campos magnéticos producidos por el interior altamente convectivo que tienen. Esta
interaccion provoca fulguraciones, liberaciones repentinas de energia electromagnética que van
de 10?° erg (minifulguraciones) a 1034 erg (Hawley et al., [2014; Hawley & Pettersen, [1991) que

puede o no estar acompanada por una emision de particulas cargadas.

Para entender la actividad cromosférica se requiere estudiar a una estrella desde multi-

ples angulos. Mediciones fotométricas de la luminosidad nos pueden permitir inferir la actividad,

Falsos positivos de biosenales generados por fulguraciones en atmdsferas con COg de planetas en la zona habitable de estrellas enanas M
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Figura 1.2: Distribucion de radios planetarios para periodos orbitales entre 2 y 50 dias alrededor
de estrellas enanas M (azul) y estrellas de la secuencia principal FGK. El panel principal muestra
las tasas de ocurrencia encasilladas, donde los tridngulos denotan limites superiores 1o. El panel
inferior muestra la curva de regresion basada en una estimacién de densidad de kernel gaussiana.
La region sombreada es es el intervalo de confianza 1o basado en las estadisticas de conteo de
Poisson. Las tasas de ocurrencia de los planetas son incompletas para radios < 1Rg. Grafica
tomada de Mulders et al. (2015)
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mientras que las eyecciones de masa requieren un detector de particulas o que se resuelva la
superficie estelar para observar fulguraciones. Gracias al acceso que tenemos a €l, el Sol es la
estrella mejor estudiada. Boro Saikia et al. (2018)) senialan que el Sol es un ejemplo tipico, a
partir del cual podemos generalizar, por lo que es comun utilizar la relacién entre la energia
de una fulguracion solar con las particulas emitidas en la eyecciéon de masa acompanante. Sin
embargo, evidencia reciente parece indicar que este escalamiento no es correcto en el caso de
las enanas M, con la cantidad de particulas emitidas durante una fulguracion siendo mucho
menor de lo esperado debido a los fuertes campos magnéticos de estas estrellas y su topologia

especifica (Muheki et al., 2020)).

Tipicamente, una fulguraciéon consiste de 3 fases, delineadas por Gibson (1973) y Sy-
rovatskii (1972): 1. precursora: se desencadena la liberacién de energia, la emision de energia
sucede en rayos X. 2. impulsiva: sucede la aceleracién de las particulas cargadas hasta energias
en exceso de MeV, durante esta fase se emite radiacion a lo largo del espectro electromagnético.
3. de decaimiento: durante la fase final se observa un aumento y disminucién de los rayos X

emitidos. Cada una de estas fases puede durar desde unos cuantos segundos hasta varias horas.

Hawley et al. (2014) encontraron las siguientes relaciones empiricas entre la energia,
la frecuencia por dia y la duracién de una fulguracién al analizar las observaciones hechas por
Kepler de una muestra de enanas M, magnéticamente activas. Las relaciones que encontraron

SOon:

AF,

u
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logigv = —1.011logoF + 31.65 (1.2)

Donde Fy; es el flujo estelar en la banda U de Johnson (banda centrada en 365 nm
con FWHM = 65 nm), E es la energia total de la fulguracién en ergs, v es la frecuencia de
las fulguraciones en fulguraciones acumulativas por dia y ¢ es la duracion de la fulguracion en

segundos.

Es debido a la abundancia de enanas M y de planetas orbitando estas estrellas en la
vecindad solar, asi como las ventajas observacionales mencionadas, que se opta por utilizar
una estrella de esta clase espectral para este trabajo. Sin embargo, la alta actividad magnética

presentada por las enanas M puede ser un posible inconveniente para la busqueda de vida (como

se detalla en la seccion §1.4.3)).
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1.3. Habitabilidad planetaria y definicién de trabajo de

vida

Al pensar en una busqueda cientifica de vida fuera de la Tierra, dos conceptos basicos
surgen inmediatamente: jqué es la vida? y ;jdonde podemos encontrar vida?. La respuesta
a ambas se encuentran intimamente relacionadas, sin un consenso de la definicién de vida
(Mariscal & Doolittle, 2020; Tsokolov, [2009), los limites de donde seria plausible encontrarla
se vuelven inciertos. Y sin mas ejemplos de vida, discernir las caracteristicas particulares de la

vida en la Tierra de las caracteristicas generales de la vida resulta imposible.

Entonces, el objetivo no es definir la vida como un concepto biolégico que describa al
fendmeno, sino definir un concepto operacional que nos permita guiar la investigacién (Oliver
& Perry, 2006). Seager et al. (2012) analizan los productos del metabolismo en la Tierra y la
forma en que son producidos. Con eso, les autores argumentan que desde un punto de vista
astrofisico podemos reducir a la vida a una caja negra a la que entran algunos compuestos
y salen otros. Bajo una éptica similar, Jones y Linewaver (2010) reducen las caracteristicas
de la vida a: energia, solventes, y composicion elemental comin. La vida en la Tierra estd
compuesta entre un 45 y 50 % por carbono (Schlesinger, [1991), el carbono es el cuarto elemento
mas abundante en el universo (Croswell, [1996) y la versatilidad quimica que tiene el carbono
para formar enlaces quimicos entre si y con otros compuestos (Varios, 1965-2012), apoyan a

una generalizacion de la vida basada en el carbono y la quimica que se puede realizar con el
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elemento, definicién de trabajo que ha sido adoptada por la NASA y ESA por igual (Hays,
2015; Horneck et al., |2016). El agua, formada por el primer y tercer elementos mas abundantes
(Croswell, [1996), es uno de los solventes més versatiles, al punto de que definimos a la zona
habitable, el concepto que guia la bisqueda de planetas que pueden sustentar a la vida, con

base en su disponibilidad.

Asi, definimos a la zona habitable de una estrella como el anillo alrededor esta en el
cual la presencia a largo plazo de agua liquida superficial no puede ser descartada en un planeta

rocoso con atmésfera (e.g. Abe et al., [2011; Kasting et al., [1993).

1.4. Biosenales

Cualquier sistema quimico autosustentado se diferenciarda de su medio ambiente por
necesidad, la evolucién no hard sino amplificar esta diferencia; por esto McKay (2004) propone
esta diferencia quimica como senal universal de la vida y método de deteccién por excelencia.

A esta diferencia quimica se le denomina biosenal.

Se define una biosenal como cualquier elemento, molécula, sustancia, o caracteristica
que pueda ser utilizada como evidencia de vida pasada o presente y es distinta de un fondo

abiogénico (Domagal-Goldman et al., 2016)).
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1.4.1. Tipos

Hay multiples formas de clasificar a las biosenales, tomando distintos criterios en cuenta
para hacer la categorizacion. Domagal-Goldman et al. (2016)) clasifican a las biosenales con
base en el acceso que tenemos a ellas para estudiarlas, remotas e in situ. Las biosenales in
situ son aquellas a las que tendriamos acceso directo y su estudio requiere el uso de sondas,
robots o misiones tripuladas; esto las pone fuera del alcance si pensamos en la busqueda de
vida fuera del Sistema Solar. Las biosenales remotas son aquellas que podemos estudiar por
medio de telescopios y andlisis espectrograficos; lo que las hace candidatas ideales en la misma
busqueda. Estas biosenales se dividen a su vez en espectrales, resueltas espacialmente y de

emisién electromagnética, como se puede ver en la tabla[1.2]

Meadows (2005, 2008)) propone una categorizacién tomando en cuenta el efecto que
tiene, dividiendo a las biosenales espectrales mencionadas por Domagal-Goldman et al. (2016])
en tres categorias: 1. gaseosas: productos metabdlicos directos o indirectos que constituyen
parte de la atmosfera planetaria. 2. superficiales: caracteristicas espectrales que resultan de la
reflexion o dispersiéon de radiacion electromagnética por bio-pigmentos o estructuras fisicas de
la vida y 3. temporales: modulaciones en cantidades medibles que pueden ser relacionadas con

acciones, y/o patrones dependientes del tiempo, de la vida.

Hay una subclasificacién de Seager et al. (2012) para las biosenales atmosféricas (ga-
seosas segun Meadows (2005)), en aquellas producto de la quimica redox dentro de organismos

y aquellas que son producidas de manera secundaria. Ambas categorias son susceptibles de ser
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modificadas por procesos abidticos posteriores.

Tabla 1.2: Tipos de biosenales y ejemplos. Tabla adaptada de Domagal-Goldman

et al. (2016)

Tipo Biosenal Ejemplo
in situ  Biosenales Observacion directa de Estructuras celulares
visuales vida (Posiblemente observadas
moviéndose o reproduciéndoce)
Fosiles Células fosilizadas
Artefactos de vida Estromatolitos o microboros
endoliticos
Biosenales Macromoléculas Proteinas o polimeros de acido
quimicas bioldgicas nucleico
Evidencia molecular ~ Fraccionamiento isotopico o
de metabolismo homoquiralidad
Desequilibrio Gradientes de especies redox en
termodinamico o columnas de agua de lago
cinético dentro del
medio ambiente
Biominerales Algunos minerales de silicato,
carbonato o hierro, o
enriquecimiento metélico
remotas  Biosenales Desequilibrio Desequilibrio atmosférico, e.g. Oq
espectrales ambiental a gran o CHy
escala
Biosenales Estructuras Caminos, ciudades, agricultura,
resueltas  geométricas de vida  modificaciéon de paisaje a gran
espacial- inteligente escala
mente
Emisién  Emisiones inteligentes Senales opticas o de radio de una
electro- civilizacion, cambios en el
magnética espectro de su estrella, e.g

esfera/enjambre de Dyson

Seager et al. (2012) hacen una categorizacion de las biosenales atmosféricas en base a

la relacién que mantienen con el metabolismo que las genera, en productos de la bioquimica
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redox y productos secundarios (cuya cantidad producida no se correlaciona con la quimica de
las moléculas o el nimero o masa de los organismos generadores). Les autores remarcan la
posibilidad de que cualquiera de estos subproductos sea a su vez transformado por un proceso

abidtico secundario posterior a su produccion bidtica.

1.4.2. Deteccion

El estudio de cada una de las biosenales mencionadas en la tabla[1.2] dependera fuerte-
mente del tipo especifico al que nos refiramos. Las biosenales in situ se estudian por cualquier
método disponible; la tinica limitacion es el acceso a muestras. Para exoplanetas, esto descarta
su estudio hasta que algiin avance tecnoldgico/tedrico permita viajar a otros sistemas estelares
en periodos de tiempo razonables para la vida humana. Dentro del sistema solar, esto nos limi-
ta a técnicas cuyas herramientas puedan formar parte de una sonda o rover, las muestras que
pudiéramos regresar a la Tierra, o que pudieran formar parte del instrumental de una mision

tripulada (Domagal-Goldman et al., |2016)).

Las senales remotas, por otra parte, requieren del uso de telescopios, tanto espaciales
como en tierra y en particular de espectroscopia en el infrarrojo o visible para biosenales

atmosféricas (Fuji et al., [2018]).

Para caracterizar biosenales atmosféricas se puede utilizar el espectro de transmisién,

reflexién, o emision del planeta. En la figura se esquematiza un planeta orbitando a su
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estrella anfitriona, aqui resaltan tres momentos: 1. durante el transito principal (transit) hay un
oscurecimiento de la estrella, tanto por la parte sélida del planeta, como por la atmésfera; aqui
es donde se podria medir un espectro de transmisién de la atmésfera planetaria. 2. entre ambos
transitos el planeta refleja parte de la luz estelar, mientras mas cerca del transito secundario
(occultation) més del lado diurno del planeta esté en la linea de visién. Este lado diurno es
el que esta reflejando la luz estelar y donde podriamos hacer la medicién de un espectro de

reflexién.

Usando un coronodgrafo entre ambos transitos se puede bloquear la luz proveniente de
la estrella, y obtener el espectro combinado de emision y reflexion. De forma similar, se puede

usar interferometria para extraer el espectro combinado.

En la figura se puede ver un ejemplo de espectros de reflexion simulados para
varios planetas en unidades de la razén del flujo planeta a estrella. Mientras que en la figura
se ve un espectro de transmisiéon de TRAPPIST-1e si fuera un planeta terrestre con océano
global junto con simulaciones de observaciones de 50 transitos con varios instrumentos. En
la figura se incluye un simulacro de como se verian estas observaciones con LUVOIR y
JWST, mostrando las limitaciones que tendria la siguiente generacién de telescopios espaciales
para detectar algunas biosenales; aquellas que implican variaciones temporales, por ejemplo, se

enfrentan a la precision de los instrumentos y a la necesidad de multiples trénsitos.
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Figura 1.3: [lustracién de transitos y ocultaciones. Solo se observa el flujo combinado
de la estrella y el planeta. Durante un trénsito, el flujo baja porque el planeta bloquea
una fraccién de la luz estelar. Después el flujo sube conforme el lado diurno del planeta
entra en visién. El flujo vuelve a caer cuando el planeta es ocultado por la estrella.
Ilustracion tomada de Winn (2014).
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Figura 1.4: Espectros de luz reflejada son presentados en unidades de la razén del
flujo planeta a estrella y son de la resolucion espectral anticipada para exoTierras con
futuros telescopios espaciales capaces de bloquear la luz estelar. Ilustracién tomada
de Seager y Bains (2015).
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TRAPPIST-1e as an Earth-like planet
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Figura 1.5: LUVOIR puede observar planetas transitando enanas M en el UV, Visible e
infrarrojo, complementando observaciones de JWST y telescopios en tierra. Se muestra
un posible espectro de transmision de TRAPIPIST-1e como un planeta cubierto por
océanos con 1 bar de atmoésfera. Las observaciones simuladas suponen 50 transitos
medidos con los instrumentos LUVOIR/HDI y JWST /NIRSpec prism. Figura tomada
de T. L. Team (2019)).

1.4.3. Falsos positivos y mecanismos abidéticos que los producen

Si bien en el contexto de la vida terrestre entendemos como ésta afecta y deja evidencia
de su existencia en su entorno, no todos los planetas tienen las mismas condiciones, por lo
que aquello que es evidencia aqui en la Tierra, no necesariamente se puede entender como una
evidencia universal. Por esto, es necesario estudiar y entender los procesos abidticos que pueden

producir la misma caracteristicas aparentes que una biosenal.

En la Tierra, la acumulacion de O y O3 atmosféricos es considerada una biosenal por
excelencia (Meadows, 2017, 2018]). El proceso bidtico que en la Tierra que convierte energia

luminica en energia quimica y genera Oy como producto secundario se conoce como fotosintesis
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oxigénica. Seager et al. (2012) resumen a la fotosintesis oxigénica en términos de la ecuacién
quimica:

HQO + C02 + hv — (CH20> + 02

Donde (CH50) representa algiin carbohidrato que después seré convertido en biomolécula. Es-
ta reaccion incluye la colecta de luz y la creacion de biomasa mediante la fijacién de carbono.
Podemos separar estas reacciones para puntualizar el proceso metabdlico y sus eventuales sub-
productos.

2H;0 + hv — 4e + O,

COy+4e +4H" — CH,O + H,0

Al separar la generaciéon de electrones de la sintesis de carbohidratos se hace evidente la ge-
neracion de oxigeno como subproducto que usa el HoO como donador de electrones. Se puede

resumir la fotosintesis oxigénica como:

HQO + hv — OQ

Asi, el oxigeno es la principal biosenal en la Tierra, en parte por la cantidad de radiacién solar
incidente y la disponibilidad de agua para la vida superficial. Sin embargo, aunque la Tierra
temprana tenia radiacion incidente, agua y CO5 no habia aun una biosenal de Og, porque la
vida no habia evolucionado la capacidad de fijar CO4 al obtener electrones de la fotdlisis del

agua.
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La acumulacién de Oq resulta una buena biosenal atmosférica pues la molécula tiene
una vida lo suficientemente larga frente a sumidero fotoquimicos como para poder acumularse;
pero lo suficientemente corta como para que haya una recombinacién con otras moléculas. Esto
hace que su observacion indique la presencia de un mecanismo de produccion constante, lo que

sugeria vida (Catling et al., 2005; Leger et al., [2011]).

El oxigeno atmosférico entra en lo que se conoce como el ciclo de Chapman, un ciclo
oxigeno-ozono que depende de la radiacion estelar en el UV, por lo que el ozono se convierte
en un acompanante del oxigeno como biosenal. Las reacciones quimicas que conforman al ciclo

de Chapman son:

» El oxigeno molecular es fotolizado por un fotén UV (A <242nm).

02 + hv<242nm — 0 + O

= Después, el oxigeno atomico participa en una reaccion de tres cuerpos donde choca con
una molécula que no sufre cambio quimico y obtienen la energia suficiente para reaccionar
con oxigeno molecular y producir ozono, o reaccionar con un ozono y producir oxigeno
molecular.

03+O+M*’202
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» El ozono es fotolizado por un fotén UV (A <240-310nm).

O3 + hvasp 310nm — O2 + O

Sin embargo, se conocen hoy en dia algunos mecanismos abidticos que pueden causar
esta acumulacién sin necesidad de vida. Por ejemplo, en la atmoésfera (No-COy-Hy0) de un
planeta en la zona habitable con alto contenido de CO4 (90 %) se podria acumular Oy (y O3)
bajo la presencia de un océano superficial y si el espectro UV de la estrella anfitriona favorece
la fotdlisis del CO, (Domagal-Goldman et al., |2014; Harman et al., 2015; Tian et al., 2014).
La cantidad de oxigeno u ozono que se termina acumulando depende fuertemente de otras
condiciones, como flujo de compuestos con hidrégeno (reducidos). Atmdsferas pobres en gases
no condensables y sin trampa fria (Wordsworth & Pierrehumbert, |2014) o una fase extendida
de efecto invernadero posterior a la formacion planetaria debida a la prolongada evolucion
superluminosa de las enanas M (Luger & Barnes, 2015; Tian, 2015) podrian facilitar el escape
de Hy y acumulacion de O,. Estos escenarios de acumulacién de Oy no necesitarian agotar la
reserva de HoO del planeta, pero podrian saturar algin sumidero del compuesto (e.g. Fell en

la corteza).

Otro mecanismo que podria llevar a la acumulaciéon de Oy y O3 es que la falta de
acumulacion de OH en atmésferas secas causa una inhibicion de la recombinacion del COq y

esto lleva a la acumulacién (Gao et al., 2015)).

Por su parte, Narita et al. (2015)) encontraron que la presencia de reservas superficiales
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de TiO, junto con océanos superficiales poco profundos y un emisién elevada de UV cercano
por parte de la estrella anfitriona pueden provocar que la fotélisis del HoO genere grandes

cantidades de O,.

Si bien la caracterizacion de atmosferas fuera del Sistema Solar de planetas similares
a la Tierra se encuentra a la espera del lanzamiento de la proxima generacion de telescopios
espaciales. Es mediante la simulacion de estas que preparamos las predicciones con las que
contrastar observaciones. Trabajos como el presente permitiran, en un futuro, falsear posibles
detecciones de vida. Mas atn, estos trabajos permitiran informar la planeacién y construccién

de las futuras misiones que busquen caracterizar atmosferas planetarias fuera del Sistema Solar.

1.5. La atmoésfera durante el Arqueano

Originalmente se definié al Arqueano como el periodo de tiempo entre el surgimiento
de la vida en la Tierra hasta el advenimiento de O libre, entre hace 4 y 2.5 Ga (Cloud, 1972).
En ese sentido, podemos pensar en el Archeano como el eén donde surge la vida, pero aiin no
aparecen los organismos que producen oxigeno como desecho. En la figura (panel izquierdo)
se pueden ver como han cambiado las abundancias de sustancias importantes en la atmédsfera
terrestre, la predominancia del oxigeno no sucede sino después de hace 2.5Ga y coincide con la
disminucién del COs y esto se ha explicado por el surgimiento de organismos que liberan O,

como subproducto de su metabolismo.
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La atmésfera durante el Arqueano era fundamentalmente distinta de la atmédsfera mo-
derna. Esta atmésfera era con mayor cantidad de compuestos reducidos, como Hy y CHy, etc.
Poco oxigeno del que hablar y, esencialmente, nada de ozono (Catling & Zahnle, 2020).; la
mayoria de estos compuestos tienen sus abundancias acotadas por la evidencia fésil y mineral
que se ha encontrado, sin embargo, como les autores senalan, el CO, esta pobremente acotado
entre 0.0025 y 0.8 bar, lo que da espacio para considerar distintas concentraciones de CO, al

realizar simulaciones.

También en la figura (panel derecho) se aprecia como los cambios en composicién
atmosférica han modificado las caracteristicas espectrales de la Tierra. La disminucion del
metano atmosférico ha hecho la presencia de agua més evidente, mientras que la evolucion y
expansion de organismos fotosintéticos oxigénicos aumenta el de oxigeno y ozono a cantidades

detectables en el espectro, haciéndose mas prominentes con el tiempo.

Aun sin la presencia de vida, la composicién atmosférica de un planeta estd intimamente
ligada a su estrella anfitriona. En la figura podemos apreciar la abundancia de compuestos
que son de nuestro interés para un planeta con condiciones de frontera similares a la Tierra
Moderna pero orbitando AD Leonis. La diferencia en los flujos emitidos por estas dos estrellas
con el Sol causan diferencias en las composiciones atmosféricas, en particular la diferencia en la
cantidad de O3 y CH4 debido a la particular emision en en el UV (100-350 nm) de las enanas

M (Segura et al., 2005).

El aumento de flujo estelar provoca un aumento en la tasa de fotolizacién de algunas
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especies. Lo que lleva a la acumulacion, en particular, de hidrégeno y oxigeno atémico mediante

las siguientes reacciones quimicas:

H,0 + hv — OH+H  CO,+hv — CO + O('D)
H, — H+H COy +hv — CO + O

Al mismo tiempo, se inicia una fotdlisis de HoO a gran escala que lleva a una acumu-
lacion de OH e H en la atmosfera. Conforme crece la cantidad de H en la atmosfera aumenta
la destruccion de oxigeno molecular y ozono. Las principales reacciones de destruccién de estos

compuestos son, en orden de importancia para cada especie:

OQ—{—hV"O—‘—O Og“‘hV"O‘f‘OQ

Estas reacciones se volveran importantes durante las simulaciones debido al aumento

de flujo que conlleva una fulguracién.

1.6. Trabajos anteriores en el area

Estudios previos de los efectos en la habitabilidad y en la bisqueda de vida por el
clima espacial han sido realizados desde multiples enfoques. Por ejemplo, Luger y Barnes (2015))
mostraron que la radiaciéon UV extrema en la zona habitable de enanas M puede actuar como

mecanismo de escape atmosférico de grandes cantidades de H5O si los planetas se forman con
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Figura 1.6: La composiciéon atmosférica de la Tierra ha cambiado significativa-
mente a lo largo de su historia (panel izquierdo), asi como sus caracteristicas
espectrales observables (panel derecho). Por ejemplo, las biosenales candénicas de
la Tierra Moderna (e.g. Oz, O3) no eran visibles durante el eon Archeano. Figura
tomada de T. L. Team (2019).
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Figura 1.7: Abundancias de compuestos de interés en simulaciones de modelos que

consideran a la Tierra como un exoplaneta, en comparacién con la Tierra moderna
como modelada. Datos tomados de Segura y Kaltenegger (2010) y Segura et al.

(2003), respectivamente.

abundante agua superficial. Por lo que la fase superluminica temprana de las enanas M puede

actuar en detrimento de la habitabilidad planetaria aun dentro de la zona habitable tradicional.

Segura et al. fue el primer trabajo en estudiar los efectos de una fulguracién
en la composicién quimica y evoluciéon de una atmosfera en un planeta habitable; este trabajo
utiliza la fulguracién (con energfa total de ~10%* erg) medida por Hawley y Pettersen (1991)
el 12 de abril de 1985 actuando sobre un planeta similar a la Tierra moderna (78 % No y 21 %
O,). Los resultados de este trabajo senalan que la radiacién UV emitida durante la fulguracién
no tiene un efecto significativo sobre la profundidad de columna del ozono. Mientras que con

2 —1 -1

la inclusién de particulas cargadas (5.9x10® particulas cm™2s~!sr~! con energfas >10MeV) les

autores encuentran un agotamiento del ozono de hasta 94 % en un planeta sin campo magnético,
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sin embargo, esto no presenta un peligro directo para la vida.

Vida et al. (2017) analizan el sistema de TRAPPIST-1 con informacién obtenida con
Kepler/K2. Un anélisis de la curva de luz les permite mostrar que la estrella emite un promedio
de 0.75 fulguraciones al dia, con energias entre 1.26x10%0 y 1.24x103* erg. Tras hacer una
comparacion con las conclusiones de Segura et al. (2010), les autores concluyen que la energia

recibida por el planeta es suficiente para generar dudas sobre la posible habitabilidad en el

sistema TRAPPIST-1.

O’Malley-James y Kaltenegger (2017) encontraron que el estado 6xico de la atmésfera
es esencial para proteger la superficie de la emisién UV de su estrella anfitriona. Para esto
les autores simulan la interaccion de TRAPPIST-1 con tres de sus planetas que se encuentran
dentro de la zona habitable (e, f, g). Para esto utilizan: 1. una atmdsfera similar a la terrestre
actual, con una capa protectora de ozono similar a la terrestre y a 0.1 y 1 bar de presion,
y 2. una atmésfera anéxica (~10% COq2,~90 % Ns, sin Og, O3, 0 NoO) a 1 bar. Les autores
concluyen que la presencia de ozono podria indicar que el planeta es superficialmente habitable;
mientras que en ausencia de la capa de ozono, la irradiacion superficial de UV haria el planeta

inhabitable hasta para extremofilos terrestres (e.g. D. radiodurans).

Estrela y Valio (2018) estudian el impacto de una stper-fulguracién (1.81x10% erg)
emitida por Kepler-96 en una Tierra hipotética circundando a la estrella. Encuentran que dos
ejemplos de vida bacteriana (E. coli y D. radiodurans) podrian sobrevivir la super-fulguracién

si el planeta cuenta con una capar de ozono, o a 28 y 12 m de profundidad en un océano si esta
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capa no existiera. Y que incluso D. radiodurans podria sobrevivir en la superficie del planeta

fulguraciones menos energéticas.

Tilley et al. (2018)) expandieron el trabajo de Segura et al. (2010) al incluir multiples
fulguraciones y eventos de particulas cargadas en el estudio de la habitabilidad de Tierras M
(planetas rocosos similares a la Tierra que orbitan una enana M). Este trabajo aprovecha el
trabajo de Davenport et al. (2014) y Hawley et al. (2014) para mejorar la forma de la curva de

luz usada para las fulguraciones y la frecuencia con la que suceden estas.

Dado que sabemos que la radiaciéon UV tiene un efecto en la produccion de Oy y O3 que
puede resultar en falsos positivos, entonces resulta relevante estudiar el efecto particular que
tienen las fulguraciones al presentar un incremento en la emision de UV. Ademas, ninguno de
los estudios anteriores considera atmoésferas de Ho-No-CO5 similares a las de la Tierra prebidtica
durante el Arqueano, que es la atmodsfera mas temprana de la que tenemos evidencia clara de

su composicion en la Tierra.

1.7. Objetivo del trabajo

El objetivo de este trabajo es explorar la produccién abidtica de oxigeno y ozono
en la atmosfera de una Tierra M con composicion similar a la atmodsfera terrestre durante el
Arqueano (compuesta por Ny y COq) bajo la influencia del flujo estelar de una enana M durante

una fulguracion.
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1.7. OBJETIVO DEL TRABAJO
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Capitulo 2

Metodologia

2.1. Flare-mos (atmos-+fulguraciones)

En este trabajo se utilizé atmos, este codigo consiste en un modelo fotoquimico 1-
dimensional que calcula las abundancias de especies quimicas como funciéon de la altitud en
base a condiciones de frontera especificadas por el usuario; la 1ltima versién piblica del codigo

estd detallada por Arney et al. (2016).

En la seccién [2.1.1]se hace una revisién general de un modelo fotoquimico y la estructura
del codigo computacional. Las modificaciones que sufrio el cédigo entre la version publica y
aquella usada en este trabajo son detalladas brevemente en §2.1.2] La actualizacién del cédigo
atmos con respecto al detallado por Arney et al. (2016) significé que se necesitara adaptar
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nuevamente el codigo para trabajar con una fulguracién, como se hizo previamente en Miranda

Rosete (2019)). Esta adaptacion estd detallada en §2.1.3]

2.1.1. El modelo

El modelo fotoquimico consiste en una atmédsfera de 100 km de altura, dividida en
200 capas plano-paralelas de 0.5 km de grosor. El esquema prebidtico utilizado en este trabajo
incluye 74 especies quimicas relacionadas entre si por 392 reacciones quimicas (se incluye una
lista completa de las especies en el anexo |A|y de la red de reacciones quimicas en el anexo ,
de estas especies 11 son de vida corta y solamente el Ny se considera como inerte. Las especies
de vida corta son consideradas como en equilibrio fotoquimico, lo que permite despreciar su
transporte atmosférico y excluirlas de la matriz Jacobiana que se resuelve a cada paso de tiempo.
La densidad numérica para cada una de las especies se calcula resolviendo ecuaciones de flujo
y continuidad de masa en cada una de las capas de la atmosfera de forma simultdnea por
medio del método de Euler inverso. Para el transporte vertical se considera difusién molecular
y de eddys. Las condiciones de frontera de cada una de las especies se pueden establecer en la
superficie y borde superior de la atmésfera. Para la transferencia radiativa se utiliza un método

de & 2-corrientes segtn esté detallado por Toon et al. (1989)).
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2.1.2. Cambios del modelo respecto al trabajo anterior

En comparacién con la versién publica de atmos publicada por Arney et al. (2016),
la rama utilizada en este trabajo incorpora una version en progreso del codigo detallado en

Lincowski et al. (2018]) con las modificaciones detalladas por Ranjan et al. (2020)).

De los cambios detallados en Lincowski et al. (2018)), son relevantes para este trabajo
los siguientes: 1. Se expandio la rejilla de la longitud de onda para incluir longitudes de onda
menores que Ly-a (121.567 nm) y una resolucién aumentada a 100 cm™!, por lo que se pasan
de 118 a 750 cajones en el flujo. 2. Se actualizaron las secciones eficaces de multiples moléculas
(Lincowski et al., 2018, ver Tabla 6), entre las que se encuentran COs, HoO, O3, SO3, etc. 3. Se
actualizo el rendimiento cuantico del O3 conforme al ajuste hecho por Matsumi et al. (2002)
y Nishida et al. (2004), lo que permite extender la fotoquimica a bajas temperaturas. 4. Se
modifico el perfil del vapor de agua para que fuese tratada como cualquier otra especie de vida
larga, en vez de estar fija a un perfil adiabatico himedo (como lo es en la Tierra). 5. Y, de forma
similar, se modificé el tratamiento del CO, para que también sea tratado como especie de vida
larga. Este es uno de los cambios mas relevantes para este trabajo porque ambos compuestos
influyen en la produccion y destruccién de oxigeno y ozono abidticos. EI COy en el modelo

anterior funcionaba como una fuente infinita de atomos de O.

Ademas de estos cambios, Ranjan et al. (2020)) realizaron otra serie de modificaciones
al cédigo: 1. Se identificaron y corrigieron una serie de errores en la red quimica que llevaban

a la supresion de CO5 por parte del SO,. 2. también identificaron un problema con el perfil de
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presion-temperatura auto consistente. Este perfil presenta una estratosfera caliente debido al
calentamiento estratosférico de onda corta causado por neblinas de gran altitud. Estas neblinas
provienen de una emision biogénica alta de CH4. Esto conduce a una estratosfera himeda y
una alta tasa de fotdlisis del H,O. Sin embargo, en un planeta abiético, la falta de produccién
vigorosa de metano provoca que no se espere la formacién de neblinas y se espere que sus estra-
tosferas sean secas y frias (Arney et al., 2016; DeWitt et al., [2009; Guzméan-Marmolejo et al.,
2013). 3. Por ultimo, se midieron las secciones eficaces del HoO en el UV cercano (>200nm)
a 292 K, estas secciones son mayores a lo que se consideraba previamente. Por lo que se ele-
vara la produccion de OH debido a fotoionizacion, con mayor cantidad de OH disponible en la

atmoésfera habra una recombinacién maés eficiente de CO y Os.

En la figura se puede ver una comparacién entre las atmosferas iniciales usadas
en el trabajo anterior (Miranda Rosete, |2019)) y este trabajo para el caso con 30 % de COq
con razon de mezcla de Hy fija. Algunas de las diferencias son producto de una seleccién de
condiciones de frontera distintas, otras son producto de los cambios listados en esta seccién; en
particular, la atmoésfera de este trabajo presenta una cantidad menor de agua por encima de

los 15 km, gracias a la seccion eficaz medida por Ranjan et al. (2020)).

2.1.3. Modificaciones realizadas al modelo

La razén por la que atmos no puede resolver la fotoquimica durante una fulguracién

prima facia radica en que el codigo no tiene forma de tratar con el cambio en el flujo estelar que
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Figura 2.1: Comparacién de la composicién atmosférica inicial entre el trabajo actual

y el trabajo anterior (Miranda Rosete, 2019).

10~4

107!

ocurre durante una fulguracién, no tiene forma de controlar el tiempo para dar pasos temporales

que coincidan con el muestreo que se tiene de la curva de luz, o forma de retro-alimentar la

solucién de uno de estos tiempos para poder continuar con el siguiente paso de la fulguracion.

Para resolver estos problemas empezamos con convertir al programa principal del mo-

delo fotoquimico de atmos en una subrutina, creando un programa por encima de este que

se encarga del control de input y temporal que necesitamos. Ademads, una descripciéon mas

detallada de en qué consiste un modelo fotoquimico es incluida en el anexo [C]

La subrutina fotoquimica funciona en 4 modos distintos, (1) primero, la subrutina

toma la atmdsfera inicial y el espectro basal estelar y corre hasta que transcurran 10 afos,

que es el tiempo al que normalmente llega el cédigo al alcanzar el estado estacionario. Como
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la atmosfera se corre previamente hasta el estado estacionario, este primer modo finaliza en
unos 100 pasos de tiempo. El resultado final de este paso se guarda para el siguiente paso del
programa; (2) aqui es donde empieza la fulguracién(nes), mas adelante se detalla la diferencia
entre una y varias fulguraciones, pero la subrutina se comporta de igual manera: para cada uno
de los espectros hay un tiempo de corte asociado que le indica al cédigo hasta donde correr
antes de parar, guardar la atmdsfera resultante, cambiar de espectro y repetir; (3) después de
la fulguracion empieza el tiempo de recuperacién de la atmosfera, durante el cual se regresa
al flujo basal estelar pero se sigue controlando el tiempo durante el cual corre la subrutina. El

tiempo de corte se calcula como:
Tcorte =5 X 103 X <1OA~paso temporal)

para poder muestrear la atmédsfera durante la recuperacién y ver la evolucion de las distintas
especies que nos interesan. Al final se guarda la atmésfera para el siguiente paso. Al final se

cierran los archivos abiertos y se produce el output final.

2.1.4. Tratamiento de las fulguraciones

La curva de luz de la estrella durante la fulguraciéon es muestreada en 30 tiempos
distintos, discretizando la curva y produciendo 30 espectros distintos a los que es necesario

exponer la atmosfera.
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Para el caso de una fulguracién se preparan previamente los espectros de cada uno de
estos pasos y se alimentan uno por uno durante la fase de la corrida mientras se encuentra en
la fulguracién. Cuando el programa llega a la fulguracion, a la rutina fotoquimica se le informa
del tiempo en el que tiene que detenerse y lee un archivo con el flujo estelar en funcion de la

longitud de onda.

Multiflare

El hecho de tratar una serie de fulguraciones de la misma manera que una tnica fulgu-
racion se vuelve mas complicado conforme crece el nimero de fulguraciones. Cada fulguracién
estd muestreada en 30 tiempos distintos, que tendrian que ser preparados con antelacion. La
alternativa por la que optamos es utilizar factores de escala para cada uno de los muestreos
que permitan escalar el espectro, duraciéon y maximo de la fulguracién para cada una de las
fulguraciones en la serie. De esta manera se hace un doble escalamiento, primero de la fulgura-
cién segun vayan cambiando durante la serie y, después, del espectro a lo largo de cada una de
las fulguraciones. Se realizé el trabajo de preparacion del cédigo para poder simular multiples

fulguraciones, sin embargo, atin no se realizan estas simulaciones.
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2.2. Entrada del modelo

El modelo fotoquimico requiere de condiciones iniciales, un conjunto de especies fo-
toquimicas que hacer reaccionar, una lista de reacciones quimicas para operar y un espectro
estelar para impulsar la fotoquimica. En la tabla se listan algunas de las especies involu-
cradas en el modelo, asi como su condicién de frontera, en el anexo [A] se enlistan todas las
especies y sus condiciones de frontera. Mientras que en el anexo |B| se enlistan las reacciones

que conforman la red quimica del modelo.

En total se hicieron 11 simulaciones diferentes, se variaron el COy, Ho, y el flujo de
Hy. El COy se varié con concentraciones de: 3, 10, 30, 60 y 90 % de fraccién por volumen.
En dos variantes, con un flujo de Hy de 3x10'° particulas s7' em™2 (Tian et al., 2005) o 1
particula s™! cm™2 (nominalmente un flujo nulo). Por tltimo, se realizé una simulacién donde
la atmoésfera fue desecada previamente al hacer la altura de la troposfera igual a cero; esta

atmosfera se preparé con 90 % COs y flujo de Hy nulo.

Como fuente del espectro estelar y la curva de luz durante la fulguracién se utilizo la
estrella AD Leonis (AD Leo, Gl 388), una enana roja (tipo espectral M) que se encuentra en la
constelacién de Leo a 4.9026 pc de la Tierra. En la tabla[2.2]se presentan algunas caracteristicas

de AD Leo y del Sol como punto de comparacion.

Para el espectro basal de AD Leo se utilizé el representado en la gréfica [2.2] Este es-

pectro fue escalado de manera que nuestro planeta hipotético reciba la misma energia integrada
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Tabla 2.1: Condiciones de frontera usadas en las simulaciones

Hp

Corrida COy Vdep (cm/ s)" Flujo superficial Razén de

(stem™@) mezcla
superficial fija

Tierra presente 5.5x1077

1 a 0.03 5.0x10~%
b 0.03 0.0 1.0

2 a 0.1 5.0x10~%
b 0.1 0.0 1.0

3 a 03 5.0x10~*
b 0.3 0.0 1.0

4 a 0.6 5.0x10~%
b 0.6 0.0 1.0

5) a 0.9 5.0x10~4
b 0.9 0.0 1.0
c 0.9 0.0 1.0

“Velocidad de depositacién constante.

de AD Leo que la Tierra del Sol, lo que se conoce como una unidad astronémica equivalente.

Durante la fulguracion, se siguié el procedimiento detallado en Tilley et al. (2018]) para
mejorar la curva de luz medida por Hawley y Pettersen (1991)) de una fulguracién de 1034 erg de
la estrella AD Leonis. Les autores aprovecharon una serie de resultados estadisticos obtenidos
de las observaciones de GJ 1243 (M4) realizadas por Kepler para extender el rango de longitudes

de onda que abarca el perfil de flujo estelar durante la fulguracion. Ademas, se incorpord una
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Tabla 2.2: Detalles miscelaneos de AD Leo y el Sol. Se incluyen: informacién de la
estrella, distancia a la que orbita un planeta hipotético, usado para este trabajo,
que recibe la misma energia promedio que la Tierra del Sol y la energia emitida
en Ly-a. Tabla adaptada de Domagal-Goldman et al. (2014))

Estrella Tipo Ty Luminosidad Distancia Semieje Ly«
espectral  (K) (L) (pc) mayor  (erg/cm?/s)
(AU)
Sol G2V 5770 1 0.0 1 8.17
AD Leo M3.5V 3400 0.023 4.9 0.16 390

serie de relaciones empiricas entre el flujo, la energia total y la frecuencia de las fulguraciones
obtenida por Davenport et al. (2014) y Hawley et al. (2014]). Este procedimiento produjo la

curva de luz representada en 2.3y la serie de espectros representados en la figura [2.4]

1014_

1012_

1010_

Stellar flux [photonm~2s=tnm=1]

50 100 150 200 250
Wavelenght [nm]

Figura 2.2: Flujo estelar basal de AD Leo.

En el caso de una serie de fulguraciones, se aproveché la curva de luz detallada por

Davenport et al. (2014) que incluye una serie de fulguraciones, para escalar las fulguraciones
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Figura 2.3: Curva de luz de AD Leo durante la fulguracién usada como input del
cddigo fotoquimico. En naranja punteado se senala el maximo de la fulguracién,
que corresponde a 4500 segundos después de que inicia.
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Figura 2.4: Flujos de AD Leo durante la fulguracion.
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y flujos anteriores. Esto se traduce en factores de escala que permiten modificar el espectro de
entrada y el tiempo en el que se usa a lo largo de la fulguraciéon y en una serie de duraciones
y maximos que permiten escalar las fulguracién de acuerdo a una frecuencia de fulguraciones

determinada.
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Capitulo 3

Resultados

Se hicieron 11 corridas en total del programa: 5 cantidades distintas de CO5 atmosférico,
con 2 condiciones de frontera distintas para el Hy y el caso extremo en el que se retird el agua
de la atmoésfera. Todo esto para una tnica fulguracion. Durante cada una de esas simulaciones
se permitié que la atmosfera inicial llegase al equilibrio bajo el flujo estelar basal de AD Leo.
Después se expuso a la atmoésfera a la fulguracién, durante lo cual se controlé el tiempo de corte
del cédigo para que coincidiera con el muestreo de la fulguracion. Después se permitié que la
atmosfera regresara al equilibrio mientras que se hacia un control temporal para muestrear la

recuperacion.

Se presentan dos parametros principales para caracterizar los efectos de la fulguracion

en la atmosfera, la profundidad de columna del oxigeno molecular y el ozono. Esta profundidad
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se representa por medio del cambio fraccional:

Oa: - Oa},im’cial

Oa:,inicial

Cambio fraccional de la profundidad de columna de Oy = (3.1)

Ademas, se presentan las evoluciones temporales de la abundancia de H,O y las abundancias

de Oy, O3 v H, todas como funcion de la altura.

3.1. Hidrégeno

Como se vio en la tabla se escogieron dos distintos tipos de condiciones iniciales
para el hidrogeno, una con razén de mezcla fija, y otra con velocidad de depositacion y flujo su-
perficiales constantes. Esto lleva a distintas cantidades iniciales de hidrégeno en las atmosferas,
que nos permite agruparlas en dos categorias, con mas y menos hidrégeno. En la tabla se
pueden ver las razones de mezcla iniciales de hidrégeno para las distintas atmosferas, asi como
la razén de mezcla después de la fulguracién. En todos los casos, la atmosfera regresa al estado

inicial después de la fulguracion.
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Tabla 3.1: Razén de mezcla superficial del Hy antes de la fulguracién (inicial) y
ya que la atmdsfera regresa al equilibrio (final). Se incluye el valor de la Tierra
presente como referencia.

Razén de mezcla superficial de Hy

COs Inicial Final
Tierra presente 5.5x1077

mas Hy

0.03 5.0x1074 5.0x107%
0.1 5.0x107% 5.0x107%
0.3. 5.0x1074 5.0x1074
0.6. 8.3x1074 8.3x1074
0.9. 8.2x107% 8.2x1074
menos Hy

0.03 2.6x107° 2.6x107°
0.1 2.8x107% 2.8x10™*
0.3. 4.7x1074 4.7x1074
0.6. 5.0x1074 5.0x1074
0.9. 5.0x107% 5.0x10™%

Atmasfera desecada

0.9

3.1x10°6

3.1x10°¢
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3.2. Oxigeno

En las figuras a se presenta el cambio fraccional de la profundidad de columna
de oxigeno molecular, en la tabla se presenta la profundidad de columna inicial del oxigeno.
Mientras que en las figuras[3.4)a[3.9se presenta su densidad numérica y evolucién. Estas gréficas
consisten en tres paneles que representan la densidad numérica del oxigeno desde el inicio de la
fulguracion hasta su méximo (panel superior), del maximo de la fulguracién a que esta termina

(panel central), y durante la recuperacién (panel inferior).

En las figuras y se puede ver como el oxigeno en la atmoésfera presenta una
pérdida durante el periodo de la fulguracién, esta pérdida es inversamente proporcional a la
cantidad de CO4 atmosférico. Las atmésferas con menos hidrégeno se recuperan al estado inicial
dentro de ~10° s (11.6 dfas). En aquellas con mds hidrégeno, las atmésferas con mas del 50 %
de CO, se recuperan dentro de ~10° s (27.8 h), mientras que aquellas con menos CO, tardan

hasta ~10'% s (317 afios).

Falsos positivos de biosenales generados por fulguraciones en atmdsferas con COg de planetas en la zona habitable de estrellas enanas M



CAPITULO 3. RESULTADOS

45

Tabla 3.2: Profundidad de columna inicial de oxigeno (No,) [cm™] y profun-
didad de columna de oxigeno cuando la diferencia, tanto en ganancia como
en pérdida, con el valor inicial es maximo (A,,4.). Se incluye el valor actual

como referencia.

COq
0.03

0.1
0.3
0.6
0.9

0.9 (sin Hy0)

Tierra presente 4.65 x 10%*

0.10

Fractional column depth change of O,

0.05

0.00

—0.05

-0.10

-0.15

-0.20

I
o©
N
u

mas Hy menos Hy
Inicial No, (Aaz) Inicial No, (Aaz)
8.04x10Y -6.45x10% 1.16x10%° -9.83x10"
1.67x10%°  -1.45%10%° 1.75%10%°  -1.52x10%
2.08x10%° -1.77x10% 2.10x10%°  -1.89x10%
5.73x10%  -4.52x10% 1.23x10%"  -1.1x10%
7.62x10%*  -6.33x10%° 1.45%x10%"  -1.32x10%
5.53x10%*  5.53x10%
’Hz fixed mixing ratio: 5.0x10~4
/)
CO, mixing ratio:
—_— 90% =—— 30% — 3%
— 60% =—— 10%
102 104 108 108 10 102  10“
Time [s]

Figura 3.1: Cambio fraccional de la profundidad de columna de oxigeno molecular para las
atmoésferas con razén de mezcla de Hy fija. En naranja punteado se marcan el maximo y final

de la fulguracién, izquierda y derecha, respectivamente.
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) 0.10 H, flux: 1 particle s=* cm™2
kS
o 0.05
(@)]
C
2 0.00;
O
S
o —0.05
)
©
£ -0.10
>
©
©_0.15
= - 2 Mixing ratio:
o 0.20 — 90% —— 30% — 3%
;_3 — 60% —— 10%
~0.25" 149 102 10° 105  10° 10 102  10%
Time [s]

Figura 3.2: Cambio fraccional de la profundidad de columna de oxigeno molecular para las
atmosferas con flujo de Hy fijo. En naranja punteado se marcan el méaximo y final de la fulgu-
racion, izquierda y derecha, respectivamente.

S 0.10 H, flux: 1 particle s~ cm™2
o No water
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O
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et

o
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< —0.05

C

.°

.g CO; mixing ratio:
© — 90 %
*-0.10

100 102 104 10° 10%® 10'° 102 10 101 1018
Time [s]

Figura 3.3: Cambio fraccional de la profundidad de columna de oxigeno molecular (sin H2O).
En naranja punteado se marcan el méaximo y final de la fulguracion, izquierda y derecha,
respectivamente.
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Figura 3.4: Raz6n de mezcla del oxigeno molecular (Oy) para atmdsferas con 3% de CO,.
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Figura 3.5: Razén de mezcla del oxigeno molecular (Oy) para atmésferas con 10 % de COs.
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Figura 3.6: Razén de mezcla del oxigeno molecular (Og) para atmdsferas con 30 % de CO,.
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Figura 3.7: Razén de mezcla del oxigeno molecular (Oy) para atmdésferas con 60 % de COs.
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Figura 3.8: Razén de mezcla del oxigeno molecular (Oy) para atmésferas con 90 % de COs.
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Figura 3.9: Razén de mezcla del oxigeno molecular (Oy) para la atmésfera desecada.
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3.3. 0Ozono

En las figuras a se presenta el cambio fraccional de la profundidad de columna

de ozono. Mientras que en las figuras[3.13|a[3.1§]se presenta la densidad numérica y su evolucién.

La profundidad de columna de ozono presenta dos comportamientos distintos. Las
atmésferas con mas del 50 % de COy muestran acumulacién de ozono durante la fulguracion,
mientras que aquellas con menos del 50 % de CO, muestran pérdida del ozono durante la
fulguracion. Sin importar el flujo de Hy, aquellas atmosferas en que se acumula ozono lo hacen
proporcionalmente al CO, atmosférico y regresan al estado inicial dentro de ~10° s (27.8 h).
En el caso de las atmdsferas en que se pierde ozono y no tiene flujo de hidrégeno, regresan al
estado inicial en el mismo tiempo; mientras que aquellas que pierden ozono y tienen flujo de

hidrégeno tomaran hasta ~10'° s (317 afios).

La densidad numérica del ozono nos permite ver que en todas las atmésferas se destruye
ozono por encima de los 70 km. La diferencia apreciable entre aquellas en las que se presenta
una acumulacion de ozono y aquellas en las que se presenta una pérdida es la cantidad de ozono
cerca de la superficie planetaria. Aquellas atmosferas con pérdida tienen una caida en el ozono
en la atmosfera por debajo de los 10 km que se ve acrecentada durante la fulguracién; mientras
que las atmésferas con acumulacién tendran acumulacion por debajo de los 10 km durante la

fulguracion.

Falsos positivos de biosenales generados por fulguraciones en atmoésferas con COg de planetas en la zona habitable de estrellas enanas M



54

3.3. OZONO

Tabla 3.3: Profundidad de columna de ozono inicial (cm™) y profundidad de
columna del ozono (No,) cuando la diferencia, tanto en ganancia como en pérdida,
con el valor inicial es maximo (A,,4.). Se incluye el valor actual como referencia.

CO,

0.03

0.1

0.3

0.6

0.9

0.9 (sin HyO)

mas Hy
Inicial
5.22x 101
1.51x10%
1.58x10%
9.30x10%°
1.13x1016

Tierra presente 8.61 x 10

Noy (Amaz)
+6.03x10
-0.43x10"
-0.45x 10
+1.72x10'6
+2.18x10'6

menos Hy
Inicial

1.48x10%
1.71x10%
1.61x10%
2.43x10'
2.47x 1016
1.13x1016

Noy (Amaz)
-2.20x 10
-4.75% 10
-5.08x 10
-2.39%10'6
-2.44%10'6
+2.18%x 1016

S 1.00 H, fixed mixing ratio: 5.0x10~%
Y
(@]
o 0.75
(@)]
C
& 0.50
9]
£ 0.25
)
© 0.00 ———
c /
£ _0.25
E
— —0.50
©
_S —-0.75 CO; mixing ratio:
c — 90% —— 30% —— 3%
© R o, R o,
= —1.00 60 % 10 %
100 102 104 100 108 1010 1012 1014
Time [s]

Figura 3.10: Cambio fraccional de la profundidad de columna de ozono para las atmdsferas con
razén de mezcla de Hy fija. En naranja punteado se marcan el maximo y final de la fulguracién,
izquierda y derecha, respectivamente.
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o 1.00 H, flux: 1 particle s~ cm~2
kS
o 0.75
(@)
C
8 0.50
(@]
£ 0.25
o
Q
< 0.00
[
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e
© _0.75 CO; mixing ratio:
s} —_—90% =—— 30% —— 3%
._.Ei—l.OO — 60% —— 10 %
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Figura 3.11: Cambio fraccional de la profundidad de columna de ozono para las atmésferas con
flujo de Hj fijo. En naranja punteado se marcan el maximo y final de la fulguracion, izquierda
y derecha, respectivamente.

1.00

H, flux: 1 particle s™! cm—2
No water
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0.25

0.00
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I | I I
= & o 0o
o N u N
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Figura 3.12: Cambio fraccional de la profundidad de columna de ozono (sin H,O). En naranja
punteado se marcan el maximo y final de la fulguracion, izquierda y derecha, respectivamente.
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Figura 3.13: Densidad numérica del ozono (O3) para atmdsferas con 3 % de COs.
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Figura 3.14: Densidad numérica del ozono (O3) para atmdsferas con 10 % de COs.
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Figura 3.15: Densidad numérica del ozono (O3) para atmésferas con 30 % de COs.

Falsos positivos de biosenales generados por fulguraciones en atmdsferas con COg de planetas en la zona habitable de estrellas enanas M



CAPITULO 3. RESULTADOS

100 H, flux: 1 particle s~ cm~2 CO, = 60%
1001 H; fixed mixing ratio: 5.0 x 10~* CO,=60%|
80
80 — 00s
—— 8.36x10's
—— 2.51x10%s
601 — s85x10%s
60 —— 1.06x10%s
—— 1.69x10°s
2.50 x 103 s
—— 00s 40 3.36x10%s
401 — 8:36 x10's 428x10°s
—— 2.51x10%s 527 x10%s
5.85x10%s 6.32x10%s
— 3
1.06 x 103 s 20
20 —— 1.69x10°s
—— 250x10%s
3.36x10%s
428x10%s |
527x10%s / ) 0
0 6.32x10%s '
100
100
80
80 K\\
—_ — 0.0s T
— I —— 7.41x10%s
£ 60 ¥ 601 8.52x10%s
=3 - —— 972x10%s
= < 1.12x 10%s
S o 1.30x10%s
T 40 % 40 1.55x10% s
I 1.81x 10*s
— 0.0s
—— 7.41x10%s
201 — 8.52x10°s 20
—— 9.72x10°s
—— 1.12x10%s
1.30x 10%s
1.55x 10%s 0 )
0 1.81x10%s
100 100
— 00s
80 80 —— 2.09x10%s _
—— 2.38x10%s
—— 272x10%s
— 00 —— 3.14x10*s
601 Soox10ts 601 —— 359x10's
 238x10%s  217x10%s
—_— 2A72 x 10%s —— 4.83x10%*s
— 31ax10%s 5.61x10%s
' 4
401 — 359x10%s 40 g.:ix 1845
—— 417x10%s 51x s
—— 4.83x10%s 8.62 x 10%s
-~ 5.61x10%s 9.85x10%s
6.51 x 10*s 1.11x10°s
20 751x10%s 20 ...... 7.36x10Y s
8.62 x 10%s
9.85x 10%s
1.11x10°s
0 -~ 7.36 x 107 s 0
10-1 10! 103 10° 107 10° 10% 10-1 10! 103 10° 107 10°

Ozone number density (03) [cm™3]

(a) CO9: 60 % fixed mixing ratio 5.0 x10™

Ozone number density (03) [cm™3]

(b) CO2: 60 % Ha: 1 particle s™' cm™2

Figura 3.16: Densidad numérica del ozono (O3) para atmdsferas con 60 % de COs,.
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Figura 3.17: Densidad numérica del ozono (O3) para atmésferas con 90 % de COs.
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Figura 3.18: Densidad numérica del ozono (O3) para la atmésfera desecada.
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3.4. Hidrégeno atémico (H)

Debido a su importancia en la destruccién del Oy y Og, en las figuras a se

presenta la evolucién de la abundancia de hidrégeno atémico (H).

Para el hidrégeno podemos observar una acumulacién desde la superficie y hasta cerca
de 80 km de toda la atmdsfera conforme comienza la fulguracion (fig. a[3.24]). Durante la

fulguracion, esta acumulacién se mantendra con minimas variaciones.
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Figura 3.19: Raz6n de mezcla del hidrégeno (H) para atmésferas con 3% de CO,.
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Figura 3.20: Razon de mezcla del hidrégeno (H) para atmésferas con 10 % de COs.
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Figura 3.21: Raz6n de mezcla del hidrégeno (H) para atmésferas con 30 % de CO,.
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Figura 3.22: Razén de mezcla del hidrégeno (H) para atmdsferas con 60 % de CO,.
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Figura 3.23: Razén de mezcla del hidrégeno (H) para atmésferas con 90 % de CO,.
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Figura 3.24: Raz6n de mezcla del hidrégeno (H) para la atmésfera desecada.
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3.5. Agua

En las figuras a se presenta la razén de mezcla del agua y su evolucién

temporal.

En el caso del agua, se puede ver a lo largo de todas las atmosferas una pérdida del
agua desde la parte superior de la atmdsfera hasta cerca de los 40 km. Esta pérdida es menor
en las partes bajas de la atmdsfera y se aumenta conforme subimos en la atmésfera. La pérdida
de agua depende de la cantidad de CO5 en la atmoésfera, a mayor CO, mayor es la pérdida de
agua, llegando a ser una diferencia de 14 érdenes de magnitud a 90 % de CO,. La diferencia

entre ambos casos de flujo de hidrégeno es mayor con 3% de COs, como se puede ver en la

figura y se hace menor conforme aumenta el COy atmosférico (figuras a[3.29).

Falsos positivos de biosenales generados por fulguraciones en atmoésferas con COg de planetas en la zona habitable de estrellas enanas M



70

3.5. AGUA

100

80

60

40

20

100

80

60

40

Height [Km]

20

100

80

60

40

20

Figura 3.25: Razén de mezcla del agua (HyO) para atmdsferas con 3 % de COs.
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Figura 3.26: Razon de mezcla del agua (H50) para atmoésferas con 10 % de COs.
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Figura 3.27: Razén de mezcla del agua (HyO) para atmdsferas con 30 % de COs.
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Figura 3.28: Razon de mezcla del agua (H20) para atmoésferas con 60 % de COs.
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Figura 3.29: Razén de mezcla del agua (HyO) para atmdsferas con 90 % de COs.
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Figura 3.30: Razén de mezcla del agua (H2O) para la atmdsfera desecada.
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Capitulo 4

Discusion

Al inicio de la fulguracién, como se puede ver en las figuras 3.2 y [3.11],

el aumento de flujo estelar en la regiéon de UV produce un incremento en la destruccion de
oxigeno molecular (Oy) y ozono (O3). La destruccién de oxigeno molecular (Og) genera atomos
de oxigeno que se recombinan con O, para formar ozono. La diferencia en contenido de Hy en

las distintas atmosferas causa que aquellas con menos Hy destruyan menos oxigeno y ozono

(figs. 3.1} 3.2, -3} B.10] B.11] 3.12] casos con 60 % o més CO,).

La fotolizacién del agua lleva a una acumulacion de OH e H como se puede apreciar
en las figuras a Al mismo tiempo, hay una competencia entre el oxigeno/ozono con
el hidrégeno en la atmoésfera limitada por la velocidad de reaccién. Esta competencia es la res-

ponsable del comportamiento poco intuitivo que presentan el oxigeno y ozono, comportamiento
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en el que se ven altas y bajas en la diferencia de la profundidad de columna de ambas especies

dentro de la tendencia general.

4.1. Detectabilidad

Comparando los resultados de las simulaciones realizadas en este trabajo con aquellas
realizadas por Domagal-Goldman et al. (2014)) podemos tener una idea de la detectabilidad de
oxigeno u ozono en nuestro trabajo. En la tabla4.1|se muestra un resumen hecho por les autores
de las cantidades de COo, CHy, O3, v O3 que se obtuvieron al exponer una Tierra abidtica a

distintas estrellas.

En el caso del oxigeno molecular, las atmésferas con mas H, presentan una profundidad
de columna de O, entre 6.45x10' y 7.62x10%° ¢cm~2, lo que las coloca entre las simulaciones
realizadas por les autores con € Eridani y ¢ Bootis. Esta cantidad de oxigeno seria detectable
por una misién con una razén resolucién espectral (A/AX) de 75 en la absorcién de 0.25 pm
con una razoén senal/ruido entre 380 y 1600 (ver tabla [£.2). Mientras que las atmdsferas con
menos Hy presentan la profundidad de columna entre 9.83x10' y 1.45x10%! em~2, lo que las
coloca entre las simulaciones realizadas por les autores con el Sol y o0 Bootis. Esta cantidad de
oxigeno serfa detectable por una misién con una razén resolucién espectral (A/AM) de 75 en
la absorcién de 0.25 pm con una razén senal/ruido entre 1600 y 2800. La atmdsfera desecada

presenta una profundidad de columna de Oy de 5.53x10%* cm~2. Al ser este un valor superior

Falsos positivos de biosenales generados por fulguraciones en atmdsferas con COg de planetas en la zona habitable de estrellas enanas M



CAPITULO 4. DISCUSION 79

al de la Tierra presente, requeria una razéon senal-ruido menor a 380.

En el caso del ozono, las atmdsferas con mas Hy presentan una profundidad de columna
de Oy entre 5.22x10™ y 2.18x10'® cm~2, aquellas atmdsferas con 1% o més CO, podrian ser
detectables con una razon senal-ruido entre 3 y 64 en la absorcién de 0.25 pm y entre 15 y
2100 en la absorcién de 9.6 pm. Las atmdsferas con menos Hy presentan entre 2.2x10* y
2.44x10'° cm™2, aquellas atmésferas con 1% o mds CO, podrian ser detectables con una razén
senal-ruido entre 3 y 64 en la absorcion de 0.25 pm, y entre 15 y 2100 en la absorcion de
9.6 pm. La atmosfera desecada presenta un comportamiento similar al detallado por Segura
et al. (2010, fig. 7), acumulando entre 1.13x10% y 2.18x10'® cm~2, lo que supera el acumulado
en la simulacién con AD Leo por les autores. Este ozono seria detectable en las absorciones de

0.25 y 9.6 pm con una razon senal-ruido menor a 7.5 y 1000, respectivamente.

En todos los casos, los resultados obtenidos de las simulaciones no indican la presencia
de un falso positivo. La mayoria de las simulaciones realizadas resultaron en una pérdida de
oxigeno molecular y ozono por igual. Aquellas simulaciones en las que hubo una acumulacién
de ozono, existen discriminantes para poder diferenciar el estado de la atmosfera de una posible
biosenal, por ejemplo la falta de oxigeno en oposicién a lo que se esperaria de una fuente biotica.
En particular, la atmosfera desecada puede ser discriminada por la falta de agua (Meadows,

2017).
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Tabla 4.1: Profundidad de columna de ozono y oxigeno para atmosferas simuladas. Tabla re-
producida de Domagal-Goldman et al. (2014)

Planeta Estrella Razén de Razoén de Profundidad Profundidad
mezcla del COy, mezcla del CH, de columna de  de columna de

[ppm] [ppm] O3 [em™?] Oy [em™?]

Tierra  Sol (G2V) 335 1.79 8.6 x 10 4.6x10%

actual

Tierra o Bootis 500000 3.6 x 1074 1.3 x 108 1.7 x 10*

abidtica (F2V)

Tierra  Sol (G2V) 500000 20x107° 4.5 x 101 9.9 x 10

abidtica

Tierra € Eridani 500000 1.0 x 1072 1.0 x 10" 3.4 x 1019

abidtica (K2V)

Tierra AD Leo 500000 9.4 x 1073 8.8 x 10'° 7.4 x 10"

abidtica  (M3.5V)

Tierra GJ 876 500000 8.5 x 1072 1.8 x 101 2.7 x 1019

abidtica (M4V)

Tabla 4.2: Razén senal-ruido requerida para detectar caracteristicas de absorsiéon con un nivel
de confianza 30 para una misién con resolucién espectral A/AX = 75. Tabla reproducida de
Domagal-Goldman et al. (2014)

Estrella 0.25pm 0.25pm 0.25pm 0.25pm  0.25pm 0.25pm  9.6pum Oj

Os O, CH, CO CH, CO
oBootis 3 380 570 8.6 1300 3.6 15
Sol 16 2800 430 28 280 11 3000
eEridani 64 1600 95 44 120 21 2100
AD Leo 7.5 620 100 27 120 13 1000

GJ 876 38 6600 17 33 25 24 2700
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Conclusiones

Se encontrd que en la mayoria de las simulaciones realizadas el aumento de flujo estelar
no representa un mecanismo de produccién abidtica de Oy y Os. A excepcién de la atmésfera
desecada, cuando hubo acumulacion de Oy y O3. Incluso el caso en donde se observé la presencia
de cantidades de oxigeno molecular en niveles mayores a la Tierra en el presente, esta cantidad
es independiente de la fulguracién, tenemos una senal espectal secundaria (la falta de agua en
la atmdsfera) con la que poder discriminar. Por lo que esto no representaria un falso positivo.
Es necesario continuar el estudio de la interaccién entre enanas M y este tipo de atmosferas

con un mayor numero de fulguraciones a lo largo de un periodo de tiempo.

También, a lo largo de estas simulaciones se encontré que la respuesta atmosférica no

es intuitiva. No se esperaba que la variacién del O y el O3z fuera como sucedié, con periodos
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de recuperacién dentro de una tendencia de destruccién de los compuestos. Es posible que las

atmésferas con alto contenido de CO4 se encuentren en variacién constante de su inventario de

OQ y O3.
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Apéndice A

Especies quimicas en el modelo

Tabla A.1: Especies quimicas incluidas en el modelo. Se distingue el tipo de
tratamiento que se le da a la especie, asi como las condiciones de frontera.

Especie Tipo Frontera VDEPO  FIXEDMR SGFLUX DISTH
O LL 0 1.00E+00 0 0 0
O, LL 0 0 1.00E-08  2.00E+11 0
H,O LL 0 0 0 0 0
H LL 0 1.00E+00 0 0 0
OH LL 0 1.00E+00 0 0 0
HO, LL 0 1.00E+00 0 0 0
H50, LL 0 2.00E-01 0 0 0
H, LL 3 ———revisar tab. 10
CO LL 3 1.00E-08 4.00E-05  3.00E+08 10
HCO LL 0 1.00E4-00 0 0 0

0 = constant deposition velocity (VDEP)

1 = constant mixing ratio (FIXEDMR)

2 = constant upward flux (SGFLUX)

3 = constant vdep + vertically distributed upward flux (uses both SGFLUX and DISTH)
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cont.

Especie Tipo Frontera VDEPO  FIXEDMR SGFLUX DISTH
H,CO LL 0 2.00E-01 0 0 0
CH, LL 2 0 3.50E-03  3.00E+08 0
CHj; LL 0 1.00E+-00 0 0 0
CoHg LL 0 1.00E-05 0 0 0
NO LL 0 3.00E-04 0 0 0
NO, LL 0 3.00E-03 0 0 0
HNO LL 0 1.00E+4-00 0 0 0
(O LL 0 7.00E-02 0 0 0
HNO; LL 0 2.00E-01 0 0 0
N LL 0 0 0 0 0
CsH, LL 0 0 0 0 0
C3Hj LL 0 0 0 0 0
CH;C,H LL 0 0 0 0 0
CH,CCH, LL 0 0 0 0 0
CsH; LL 0 0 0 0 0
C,H;CHO LL 0 0 0 0 0
CsHg LL 0 0 0 0 0
CsH, LL 0 0 0 0 0
C3Hg LL 0 0 0 0 0
C,H,OH LL 0 0 0 0 0
C,H,OH LL 0 0 0 0 0

0 = constant deposition velocity (VDEP)

1 = constant mixing ratio (FIXEDMR)

2 = constant upward flux (SGFLUX)

3 = constant vdep + vertically distributed upward flux (uses both SGFLUX and DISTH)

Falsos positivos de biosenales generados por fulguraciones en atmdsferas con COg de planetas en la zona habitable de estrellas enanas M



APENDICE A. ESPECIES QUIMICAS

cont.

Especie Tipo Frontera VDEPO  FIXEDMR SGFLUX DISTH
C,Hj; LL 0 0 0 0 0
C,H, LL 0 0 0 0 0
CH LL 0 0 0 0 0
CH30, LL 0 0 0 0 0
CH;30 LL 0 0 0 0 0
CH,CO LL 0 0 0 0 0
CH;CO LL 0 0 0 0 0
CH3;CHO LL 0 0 0 0 0
C,H, LL 0 0.1 0 0 0
CHys LL 0 0 0 0 0
C,H LL 0 0 0 0 0
Cy LL 0 0 0 0 0
CyH; LL 0 0 0 0 0
HCS LL 0 0 0 0 0
CS, LL 0 0 0 0 0
CS LL 0 0 0 0 0
0CS LL 0 0 2.00E-09 0 0
S LL 0 0 0 0 0
HS LL 0 0 0 0 0
H,S LL 3 1.50E-02 0 3.50E+08 10
SO3 LL 0 0 0 0 0

0 = constant deposition velocity (VDEP)

1 = constant mixing ratio (FIXEDMR)

2 = constant upward flux (SGFLUX)

3 = constant vdep + vertically distributed upward flux (uses both SGFLUX and DISTH)
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cont.
Especie Tipo Frontera VDEPO  FIXEDMR SGFLUX DISTH
So LL 0 0 0 0 0
HSO LL 0 1.00E4-00 0 0 0
H,SO, LL 0 0.2 0 0 0
SO, LL 3 1.00E4-00 0 3.50E+09 10
SO LL 0 0 0 0 0
CO, LL 1 0 revisar tab. 0 0
2.1
SO4(aer) LL 0 1.00E-02 0 0 0
S8 (aer) LL 0 1.00E-02 0 0 0
HC (aer) LL 0 1.00E-02 0 0 0
HC (aer2) LL 0 1.00E-02 0 0 0

De vida corta

HNO,  SL
0D SL
CH,1 SL
C SL
S0,1 SL
50,3 SL
HSO, SL
0CS, SL
CS,X SL

0 = constant deposition velocity (VDEP)

1 = constant mixing ratio (FIXEDMR)

2 = constant upward flux (SGFLUX)

3 = constant vdep + vertically distributed upward flux (uses both SGFLUX and DISTH)
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cont.

Especie Tipo Frontera VDEPO  FIXEDMR SGFLUX DISTH
S3 SL 0 0 0 0 0

Sy SL 0 0 0 0 0
Inertes

N, IN 0.8

0 = constant deposition velocity (VDEP)

1 = constant mixing ratio (FIXEDMR)

2 = constant upward flux (SGFLUX)

3 = constant vdep + vertically distributed upward flux (uses both SGFLUX and DISTH)
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Apéndice B

Reacciones quimicas del modelo
fotoquimico

Tabla B.1: Reacciones quimicas incluidas en el modelo. Se distinguen los reactivos
de los productos, y también se senala el tipo de reaccion.

Reactivos Productos Tipo de reacciéon
H,0O 01D OH OH 2BODY
H, 01D OH H 2BODY
H, O OH H WEIRD
H, OH H,O H 2BODY
H O3 OH 09 2BODY
H O, HO, 3BODY
H HO, Ho 09 2BODY
H HO, H,O O 2BODY
H HO, OH OH 2BODY
OH @) H 09 2BODY
OH HO, H,O Oq 2BODY
OH O3 HO, 09 2BODY
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cont.

Reactivos
HO,
HO,
HO,
H50,
O

O

O
OH
01D
01D
O2
O2

O3
O3
Hy04
COq
COq
CO
CO

HCO
OH

HO,
OH

O,
OF
OH

O,
hv
hv
hv
hv
hv

hv
hv
OH

CO

HCO
HCO
HCO

Productos
OH

OH

H50,

HO,

COq
COq
HCO

H,CO
H,O

O2
O, O,
O2

01D

OH
O1D

OH

01D

CcO
CcO
CO

Tipo de reaccion

2BODY
2BODY
WEIRD
2BODY
WEIRD
3BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
PHOTP
PHOTP
PHOTX
PHOTX
PHOTX
PHOTX
PHOTX
PHOTX
WEIRD
WEIRD
WEIRD
2BODY
2BODY
2BODY
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cont.

Reactivos
O

O

H,CO
H,CO
HCO
H,CO

HCO
H,CO

OH
H,CO
H504
HO,
HNO,
HNO4
NO
NO,
CHy4
CH,
CH,4
CH,1
CH,1
CHs1

HCO
HCO
hv
hv
hv

Oq

OH
OH
OH

hv
hv
hv
hv
hv
OH
01D
01D
CHy4

Productos

H COq
OH CO
H, CO
HCO H

H CO
H, HCO
Ho

HO, 6[0)
H,O HCO
H,O

Hy04

HCO OH
OH HO,
OH O
NO OH
NO, OH
N O
NO O
CH; H,0O
CH; OH
H,CO H,
CHs CH;
HCO OH
CHj3 M

Tipo de reacciéon
2BODY
2BODY
PHOTX
PHOTX
2BODY
WEIRD
WEIRD
2BODY
2BODY
WEIRD
3BODY
2BODY
2BODY
PHOTX
2BODY
PHOTX
PHOTX
PHOTX
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
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cont.

Reactivos
CH»3
CH,3
CH,3
CHs
CH;s
CH;
CH;
CH;s
CH;
CH;
CH;s

NO,

Ho
CH,
O2
Oq

O3
OH
CHj
hv

HCO
HNO
H,CO
NO

O2
O3
OH
NO

HO,
OH

Productos
CHs
CH;s
HCO
H,CO
H,CO
H,CO
CO
CoHg
CH,3
CH,
CH,
CH,
CH,
HNO

NO
NO
NO
Ny
NO,
NO,
NO,
HNO,
NO

CH;
OH
OH
H
HO,

CO
NO
HCO

OH

O,

Tipo de reaccion
2BODY
2BODY
2BODY
3BODY
2BODY
2BODY
2BODY
WEIRD
2BODY
3BODY
2BODY
2BODY
WEIRD
WEIRD
WEIRD
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
3BODY
2BODY
3BODY
2BODY
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cont.

Reactivos
NO,
NO,
HCO
HNO
H

O

OH
HNO,
CHy4
CH,1
CH,1
CHs1
CH,3
CH»3
CyHg
CyHg
CyHg
CyH;
CyH;
CoHj;
CO
CO
HNOg3

OH

NO
hv
HNO
HNO
HNO
OH

Hp
Hy
COq
O
COq
OH

01D
HCO
HNO
Oq
01D
01D
OH
HO,

Productos
HNO;

NO

HNO

NO

OH
H,0
H,0
CH,
CH,
CH,3
H,CO
HCO
H,CO
CoH;
CoHs
C,H;
CoHs
CoHs
CH,
co
CO,
H,0
NO

OH
CO

NO
NO
NO
NO,
OH

Ho
CO

CO

H,0

OH

OH

CO

NO

HCO OH

NO, @)
OH

Tipo de reacciéon
3BODY
2BODY
2BODY
2BODY
WEIRD
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
WEIRD
2BODY
2BODY
2BODY
3BODY
2BODY
WEIRD
WEIRD
2BODY
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cont.

Reactivos Productos Tipo de reaccion
HO, NO, HNO, Oq 2BODY
SO hv S O PHOTX
H,S hv HS H PHOTX
SO, hv SO O PHOTX
SO, hv SO-1 PHOTX
SO, hv SO23 PHOTX
SO O- O SO, 2BODY
SO HO, SO, OH 2BODY
SO @) SO, WEIRD
SO OH SO, H 2BODY
SO, OH HSO; 3BODY
SO, O SO3 3BODY
SO3 H,O HyS04 2BODY
HSO3 Oq HO, SO3 2BODY
HSO4 OH H,O SO3 2BODY
HSO4 H Hy SO3 2BODY
HSO3 O OH SO3 2BODY
HsS OH H,O HS 2BODY
H,S H H, HS 2BODY
HsS O OH HS 2BODY
HS O H SO 2BODY
HS Oo OH SO 2BODY
HS HO, H,S 09 2BODY

HS HS HsS S 2BODY
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cont.

Reactivos Productos Tipo de reacciéon
HS HCO H,S CO 2BODY
HS H H, S 2BODY
HS S H So 2BODY
S Oq SO O 2BODY
S OH SO H 2BODY
S HCO HS CO 2BODY
S HO, HS 09 2BODY
S HO, SO OH 2BODY
S S So WEIRD
So O S SO 2BODY
HS H,CO HyS HCO 2BODY
So hv S S PHOTX
S So S3 WEIRD
So So Sy WEIRD
S S3 S4 WEIRD
Sy S4 SsAER WEIRD
Sq hv So So PHOTX
S3 hv So S PHOTX
SO3 hv SO, O PHOTX
S0.1 hv SO23 2BODY
50,1 hv SO4 2BODY
50,1 hv S0O23 hv 2BODY
S0,1 hv SO9 hv 2BODY

50,1 Oq SO3 O 2BODY
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Reactivos Productos Tipo de reaccion
SO,1 SO, SO3 SO 2BODY
SO23 hv SO, 2BODY
SO23 hv SO, hv 2BODY
SO23 SO, SO3 SO 2BODY
SO NO, SO, NO 2BODY
SO O3 SO, Oo 2BODY
SO, HO, SO3 OH 2BODY
HS O3 HSO Oo 2BODY
HS NO, HSO NO 2BODY
S O3 SO Oo 2BODY
SO SO SO, S 2BODY
SO3 SO SO, SO, 2BODY
S COq SO CO 2BODY
SO HO, HSO Oq 2BODY
SO HCO HSO CO 2BODY
H SO HSO 3BODY
HSO hv HS O PHOTX
HSO NO HNO SO 2BODY
HSO OH H,O SO 2BODY
HSO H HS OH 2BODY
HSO H H, SO 2BODY
HSO HS HsS SO 2BODY
HSO O OH SO 2BODY

HSO S HS SO 2BODY

Falsos positivos de biosenales generados por fulguraciones en atmdsferas con COg de planetas en la zona habitable de estrellas enanas M



103

APENDICE B. REACCIONES QUIMICAS

cont.

Reactivos Productos Tipo de reacciéon
SO3 CcO SO, COq 2BODY
H 0CS CO HS 2BODY
HS CO 0CS H 2BODY
O OCS CO SO 2BODY
O 0CS S COq 2BODY
0CS S 6[0) So 2BODY
0CS OH COq HS 2BODY
S HCO 0CS H 2BODY
S CO 0CS WEIRD
0CS hv CO S PHOTX
HyS HO, H,O HSO 2BODY
0CS S 0CS, WEIRD
0CS, S 0CS So 2BODY
S3 O So SO 2BODY
S4 O Ss SO 2BODY
0CS, CO 0CS 0CS 2BODY
CS O, OCS O 2BODY
CS Oq CO SO 2BODY
CS O3 0CS Oq 2BODY
CS O3 SO COq 2BODY
CS O3 CO SOq 2BODY
CS, O SO CS 2BODY
CS, O 0CS S 2BODY
CSq OH 0CS HS 2BODY
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Reactivos Productos Tipo de reaccion
CS2X M CSs M 2BODY
CSX Oo CS SO, 2BODY
CSX CSs CS CS So 2BODY
CS HS CSs H WEIRD
CSq O CO So 2BODY
CSs SO 0CS So 2BODY
CSs S CS So WEIRD
CS O CO S 2BODY
CSq hv CS S PHOTX
CSs hv CSX PHOTX
CHy HS CH;s H,S 2BODY
H CS HCS WEIRD
H HCS Hy CS 2BODY
S HCS H CSs 2BODY
S HCS HS CS 2BODY
CyHj; H CH; CH; 2BODY
CoHs H CoHg WEIRD
CyHj; H CoHy H, 2BODY
CoHj5 O CH; HCO H 2BODY
CoHs O H,CO CH; 2BODY
CoHj5 O CH;CHO H 2BODY
CoHj5 OH CH;s HCO Hy 2BODY
CoHs OH CH3;CHO H, 2BODY
CoHj5 OH CyHy H,O 2BODY
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Reactivos
CH,1
CH,3
CH;
CH»3

HS

CHy4

CH,

CH,4

0CS

COq

Productos
HCS
HCS
CHy4
HCS
HsS
CH,1
CH;
CHj3
CO
CH,3
CO
CS
CS

CO
CH,3
CH;
CcO
HCO

CS
CS
HCS
CO

HS
HS
CS

CS

OH
CO

HS
CS
HCS

Tipo de reacciéon
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
PHOTX
PHOTX
PHOTX
2BODY
WEIRD
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
WEIRD
2BODY
2BODY
PHOTX
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
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Reactivos
CH»3
CH,3
CH,3
CH»3
CH;s
CH304
CH304
CH304
NO
HCO
CHs0
CH;s
CH;
NO
NO,
01D
CH30
CH,CO
CH,3
CH,CO
CH,CO
CH;
CH3CO
CH3CO

CH304
H,CO
CO
OH

CH;30
CHs0
CHy

Productos
CH

CO
CH;
CH
CH304
CHy
H,O
H,CO
CHs0
CH30
CH;s
CHs0
CH30
HNO
H,CO
CH30
H,CO
CH,3
CH,CO
CH;
H,CO
CH3CO
CH,
H,CO

OH

O,
H,CO
HO,
NO,
CcO
COq

H,CO

HNO,

HO,
CO

CO
CO

CcO
HCO

Tipo de reaccion
2BODY
2BODY
WEIRD
2BODY
3BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
WEIRD
2BODY
2BODY
2BODY
PHOTX
WEIRD
2BODY
2BODY
WEIRD
2BODY
2BODY
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Reactivos
CH;CO
CH3CO
CH,3
CyH,
CyoH,
CoH,
CoH
C,H
C,H
CoH
C,H

Cay

Ca

Ca

Co

Cao

Cay
CoHy
CoHy
CH,3
CH,3
CoH,
CoHj
CyoHj

CH;
CH;
CH,3
hv
hv
OH
O,

Hy
CH,4

Hy
CHy

Sa

Oq
hv
hv
CH;

Productos
CyHg
CHy4
CoH,
C,H
Cao
CO
CO
CO
CoHs
CoH,
CoHo
C.H
CoH

CS

CO
CoH,
CyH,
CyHy
CHs
CyHj;
CyH,
CyoHy

Tipo de reacciéon
2BODY
2BODY
2BODY
PHOTOX
PHOTOX
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
WEIRD
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
PHOTX
PHOTX
2BODY
2BODY
WEIRD
2BODY
2BODY
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Reactivos Productos Tipo de reaccion
CoHj CH4 CyHy CH; WEIRD
CoHjy CyHg CyHy CyHj 2BODY
CoHy OH H,CO CH; 2BODY
CoHy O HCO CH; 2BODY
CyoHy H CoHs WEIRD
CoH CyHg CyH, CyH; 2BODY
CH CH, CyHy H WEIRD
CHj3 CoHj5 CH;s CyHy 2BODY
CoHy O CH,3 CO 2BODY
CyHs O CH,CO H 2BODY
CoHjy OH CyH, H,O 2BODY
CoHjy CHs CyH, CH, 2BODY
CoHj CyHj CyHy CyH, 2BODY
CoHj CoHj CyHy CyHy 2BODY
CoHj5 CHs CyHy CH, WEIRD
CoHs CoHjs CyHg CyoH, 2BODY
CoHj CoHj CyHg CyHy 2BODY
CoHy OH C,H,OH 3BODY
CoHy OH CH,CO H WEIRD
C,H,OH H H,O CyoH, 2BODY
C,H,OH H Ho CH,CO 2BODY
C,H,OH O OH CH,CO 2BODY
C,H,OH OH H,O CH,CO 2BODY
CoHy OH C,H,OH 3BODY
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cont.

Reactivos
C,H,OH
C,H,OH
C,H,OH
C,H,OH
CH3;CHO
CH3;CHO
CH3;CHO
CH3;CHO
CH3;CHO
CH3;CHO
CyHj;
CsHg
CsHg
CsHg
CsH~
CsHg
CsHg
CsHg
CsHg
CoH
CsHg
CsHg
CsHg
CsHg

OH

OH
CH;
hv
hv
CH;
OH

01D

hv
hv
hv
hv
CsHg
hv
hv
hv
hv

Productos
H,O

Hp

OH
H,0O
CH3;CO
CH3;CO
CH3;CO
CH3;CO
CH;
CH,4
CsHg
CsHr
CsHr
CsHy;
CH;
CsHg
CyHg
CoHy
CyHj;
CoHs
CoHo
CH,CCH,
CoHy
C.H

CyoHy

CH3;CHO
CH3;CHO
CH3;CHO

OH
H,0O
CHy
HCO
CO

H,0O
OH
OH
CyHj;

CHs1
CHy
CH;
CsH7;
CHjs
Hy
CH,3
CHy

Tipo de reacciéon

2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
2BODY
PHOTOX
PHOTOX
WEIRD
2BODY
WEIRD
2BODY
2BODY
PHOTOX
PHOTOX
PHOTOX
PHOTOX
2BODY
PHOTOX
PHOTOX
PHOTOX
PHOTOX
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cont.

Reactivos Productos Tipo de reaccion
C,H;CHO hv CoHs HCO PHOTX
CoHjy CHs CsHg WEIRD
CsHg OH CH3;CHO CHg 2BODY
CsHg O CHj CHj CO 2BODY
CsHe H CsHy WEIRD
CsH7; CHs CsHg CHy 2BODY
CsH7; OH CyH;CHO H, 2BODY
CsHy; O CH;CHO H 2BODY
CH CoHy CH,CCH, H WEIRD
CH CyHy CH;C,H H WEIRD
CH,CCHy, H CH;s CyHs WEIRD
CH,CCH, H CsHj WEIRD
CHs CyHj CsHj; H 2BODY
CoHj CoHj CH; CsHs WEIRD
C3Hs H CsHe WEIRD
CsHj; H CH, CyoH, 2BODY
CsHs CHs CH,CCH, CHy 2BODY
CsHs H CH,CCH,; H, 2BODY
CH CyH, CsH, H WEIRD
CH33 CyoHy CH3;C.H WEIRD
CH;C,H H CH;s CoHs WEIRD
CH;C,H H CsHj WEIRD
CsHs H C3Hs WEIRD
CsHj H CH3C,H WEIRD
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cont.

Reactivos
CsHs
CsHs
CsH;
CH,CCH,
CH,3
CsHj
CH;3C,H
CH3C,H
CH;3C,H
CH,CCH,
CH,CCH,
CH,CCH,
CyHg
CyHg
CyHg
CyHg
CyHg
CyHg

CoH

CoH

CH;

CoHs
hv
hv
hv
hv
hv
hv
hv
hv
hv
hv
hv
hv
hv
CyoHs
CH,CCH,

Productos
CH,CCH,
CH;3C,H
CH;3C,H
CH3;CH
CH,CCH,
CsH,
CsHj
CsHs

CH;

CsHj
CsHs
CoHs
CH,3

CHy

CoHs
CoHy
CyHy

CHj
HCAER
HCAER2

Hy
CHy
H

CH;
H
H

Tipo de reacciéon

WEIRD
2BODY
2BODY
2BODY
WEIRD
PHOTOX
PHOTOX
PHOTOX
PHOTOX
PHOTOX
PHOTOX
PHOTOX
PHOTOX
PHOTOX
PHOTOX
PHOTOX
PHOTOX
PHOTOX
2BODY
2BODY
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Apéndice C

Modelos fotoquimicos

Un modelo fotoquimico generalmente resuelve una ecuacion de continuidad y otra de

flujo para cada una de las especies involucradas, estas ecuaciones son:

@i——K”az—Dmi(n—iaﬁE* T a_) (€-2)

Donde t es el tiempo, z la altitud, 1" es la temperatura, n; es la densidad numérica de la especie
i (molécula/cm), P; es la razén de produccién quimica (moléculas ecm™2s71), [; la frecuencia de
pérdida quimica (cm™1), ®; el flujo de la especie i, f; = ™ la razon de mezcla de la especie i, K

el coeficiente de difusién de eddys (torbellinos) (cm?s™!), n la densidad numérica atmosférica
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total, D; el coeficiente de difusién entre la especie i y la atmdsfera de fondo, H;(= T’;—Tg) escala
de altura de la especie 7 y ar, €l coeficiente de difusion térmica de la especie 7 con respecto a la
atmosfera de fondo. De las definiciones anteriores: k la constante de Boltzmann y m; la masa

molecular de la especie .

Debido a las simplificaciones tomadas en la derivacion de la ecuacién , esta es
vélida solo para gases constituyentes menores (que su presion parcial es considerablemente
menor con respecto a la del gas constituyente principal) difundiéndose dentro de un gas de fondo
mas abundante; lo que puede llevar a errores cuando algiin gas se convierte en constituyente

mayor a alguna altitud. Ademas, el coeficiente de difusién entre dos gases es de la forma

Dyg = —2 . (C.3)

Donde ny y ng son las densidades numéricas de dos gases y byo es el pardmetro binario de difu-
sién. Al tratarse de una mezcla de multiples componentes, podemos aproximar este coeficiente

de forma tnica para cada especie que nos interese mediante la férmula:

[

(C.4)

1 I\T
D;=152x 108 —+ — | —.
8 (Mi+M> n

Con M; el peso molecular de la especie ¢ y M el peso molecular promedio de la atmésfera.

Debido a la conveniencia de trabajar en unidades de abundancia (volumen/volumen),
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reescribimos el segundo término de la derecha en la ecuacion ((C.2) usando:

-z _nZ C.5
0z ndz n2oz (C.5)
Recordando la ley de gas ideal, p = nkT', reescribimos la ecuacion anterior como
10p 10n 10T
P _ -0y o7 C.6
pdz ndz + TOz’ (C.6)
pero resulta que %3_12) = _H%’ donde H, es la altura de escala; al sustituir esto en ((C.6)) y usar
el resultado en ((C.5)), obtenemos
Ofi 10n; n; (10T 1
_ = S (I C.7
0z n82+n(T8z+Ha) (C.7)
Al despejar %’? de (C.7) y definiendo
1 1 aT; 8 T
=D —— — — )
s l(Hi Ha+ T 82)’ (C8)
podemos reescribir la ecuacién (C.2) como:
9 fi
z

Al diferenciar la ecuacion ((C.9)) con respecto a la altitud y notando que en estados estacionarios
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se cumple que g—z = 0, reescribimos la ecuacién (C.1)) como:

10 dfi P

9 fi
ot

Cabe destacar que la ecuacién ((C.10) es un sistema de ecuaciones cuando consideramos evaluar

para cada una de las especies involucradas en nuestro modelo (indexadas con 7).

C.1. Ecuaciones del modelo en diferencias finitas

Para resolver el sistema de ecuaciones presentado en se necesita, primero, esta-
blecer una rejilla unidimensional, en la que se divide la atmodsfera conpasos regulares, desde la
superficie planetaria hasta la parte superior de la atmosfera. Con una rejilla espaciada regu-
larmente podemos aproximar las derivadas espaciales por ecuaciones de diferencias finitas de

segundo orden:

J(Hnf; Hinf; AR Hinf; g1
J
o®, QIt2 _ qi—1/2
=2 L 12
0z i Az (C.12)

Donde el superindice j indica el nivel vertical y los flujos en puntos intermedios de la rendija

se evaluan de:

J+/2 Ni+1/2 j+1/2fi‘j+1 _fz'j T £I
s =(K+ D) n AL + H/n f. (C.13)
z
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Asi, el sistema de ecuaciones diferenciales parciales (C.10) queda reducido a un sistema de

ecuaciones diferenciales ordinarias:

j , , . .
% = AT+ Bf + Cf7 + D, (C.14)
donde
A B (K+ Di)j+1/2 (Hzn>J+l
 ni(Az)? 2nIA 2
5 K+ D)2 (K 4 Dy~
- n](A 2)2 nJ(A 2)2
o E+ D)tz (Hn) ™!
 ni(Az)? 2nIA z
p_ B
i nJ

Para resolver el nuevo sistema de ecuaciones representado por la ecuacion ((C.14]) resulta
conveniente reenumerar las ecuaciones. Si [ es el nimero de especies quimicas que tenemos y

J es el nimero de capas verticales en las que dividimos nuestra atmosfera, sea:

a=f k=i+(G-1-1 i=1,---,1 j=1,---,J. (C.15)

Lo que nos deja con K (= J-I) ecuaciones con K incégnitas xy, que pueden ser escritas como:

d
% = AJZ]C_H + B[Ek + Cl‘k_l + Dk (016)
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C.2. Solucién del sistema de ecuaciones diferenciales or-

dinarias

Resolver el sistema de ecuaciones podria ser tan sencillo como usar software de
solucion de EDOQO’s, salvo por una pequena excepcién: las especies de vida corta tienen tasas
de reaccién tales que ponen sus tiempos de vida en el orden de segundos, mientras que en las
especies de vida larga se dan tiempos de vida en las decenas de anos. Esto tltimo es comparable
con las escalas de tiempo del transporte vertical dentro de la atmédsfera en nuestro codigo. Todo
lo anterior hace que sea necesario integrar por periodos en el orden de 10° s, por lo que resulta
muy poco eficiente cubrir periodos de 10° s en intervalos de tiempo de 10~ s (que se requieren

para las especies de vida corta).

Numéricamente se advierte esta dificultad al usar un método de integraciéon implicita
en el que parte de la ecuacion ((C.16)) es evaluada en un momento posterior. Para esto requerimos
hacer una aproximacién del valor futuro de la funcién, esta aproximacion se hace con el método

de Euler inverso. Para esto, empezamos reescribiendo el sistema de ecuaciones (C.16]):

S =F(@) T=(21,...,133). (C.17)

Aproximamos la derivada temporal mediante la diferencia:

A7 Fopsr — Tm
e C.18
dt At ’ ( )
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donde m representa el paso temporal. Para un método completamente implicito, la funcién

F(Z) debe ser evaluada un paso adelante, i.e.

Ti1 = T + F(Zmy1) At (C.19)

Pero seguimos sin conocer el valor de &, para evaluar la funcion hacemos una expansion de

Taylor de F(Z) alrededor del punto F(Z,,) y a primer aproximacion:

(Fonir — Fo) +omet0 (C.20)

Definimos AZ = %41 — &, y recordando que la diferencial en la ecuacién ((C.20]) es una matriz

Jacobiana:
OF OF .- 0,F
o O Fy O9Fy -+ O,F
dF| . 11y Oafs 2 o
dz| —° ' '
aan 82Fn Tt anFn

Usando estas definiciones en la ecuacion ((C.19)) obtenemos:

AZ = [ﬁ(f) + JJAf} N2 (C.22)
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Reordenando y dividiendo la ecuacién ((C.22)) por el intervalo temporal, obtenemos:
]I - =
(_ - J) AT = F(z,), (C.23)

donde I es la matriz identidad. Al resolver la ecuacién ((C.23)) obtenemos el paso AZ lo que nos

permite avanzar temporalmente con 7,1 = ¥, + AZ.

C.3. Condiciones de frontera

Durante la solucion de las ecuaciones ((C.16]) se deben de aplicar condiciones de frontera
a cada una de las especies en cada uno de los extremos de los intervalos del modelo. Como usar

la ecuacién ((C.14)) implicaria elementos fuera de la rejilla del modelo, reescribimos la ecuacién

(C.10) en diferencias finitas:

deJ 1 . . Pij o
Lok B e

Consideremos primero la condicién inferior, j = 1: Cerca de la superficie podemos despreciar
la difusién molecular en (C.13)), y el flujo en j — 1/2 es ®yyer0, por lo que la ecuacién (C.24)) se

reduce a:
1

1
fZ > + (I)suelo + n_ll - lzlle (025)

dfil _ 1 (Kn)3/2 (f7,2A_

dt nlA z z

Al reescribir la ecuacién ((C.25)) en términos de las variables xy se le puede usar para
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imponer las condiciones de frontera al flujo. Para algunas especies, uno simplemente puede fijar
el valor del flujo para reflejar su comportamiento como se observa en la atmosfera terrestre
moderna (Catling & Kasting, [2017)). Adicionalmente, se puede establecer 0 f}/0t = 0 si se
conoce la razon de mezcla y el modelo calcula el flujo necesario para mantener la concentracion
apropiada. Para especies removidas por la superficie o solubles, se hace ® g0, = —vdepn} =

—vgepnt f donde se establece una velocidad de depdsito (vVgep)-

Las condiciones de frontera superior son tratadas de maneta similar, con la salvedad que
al alejarnos de la superficie no puedemos despreciar la difusién molecular, que implica utilizar la

forma completa de <I>g —1/2

en la ecuacion ((C.13). El flujo en la parte superior de la rejilla @, es
cero para la mayoria de las especies. En este caso, reescribimos en términos de una velocidad de
efusion (si la velocidad de depésito define un flujo hacia el suelo, la velocidad de efusién hace lo
contrario, definiendo un flujo hacia la parte superior de la atmésfera) (®,, = vend = vern? f7)
y entonces igualamos esta velocidad (v.s) a cero. Para el H y Hy, vey = D;/H,; en el caso
de especies que se pueden fotolizar (e.g. O3) v.s tiene un valor negativo para compensar las
pérdidas por encima de la casilla de la rendija tratada. O atémico tiene una velocidad con

sentido contrario y el doble de magnitud que de la del Oy. Similarmente, la fotdlisis del CO,

lleva a flujos descendentes de CO y O.

Falsos positivos de biosenales generados por fulguraciones en atmoésferas con COg de planetas en la zona habitable de estrellas enanas M



122 C.4. MATRICES DE PRODUCCION Y PERDIDA QUIMICA

C.4. Matrices de produccion y pérdida quimica

Para calcular las tasas de produccion y pérdida quimica para cada una de las especies
involucradas; estas tasas aparecen en los términos % — I; f; de la ecuacion . A razoén
de evitar posibles errores en la escritura del codigo necesario para cada uno de los célculos y
hacer el programa flexible a la inclusién de nuevas especies en caso de ser necesario, uno de las
entradas del modelo es una lista con las reacciones posibles: numeradas y con los reactivos y

productos indicados, e.g.

En el anexo |B| se especifican los dos reactivos involucrados y hasta tres productos; la
mayoria de las reacciones quimicas se pueden escribir de esta manera (incluyendo reacciones
de 3 cuerpos) y fotdlisis. La razén de cada reaccién se calcula como: T; = k;niny donde k;
es la constante de razon para la reaccién j, y n; y no son las densidades numéricas de los
dos reactivos. De los ejemplos en el anexo [B] la décima es reaccién estdndar, la sexta es una
reaccién de tres cuerpos (donde la densidad del tercer cuerpo es considerada como parte de la
constante k;). Y la vigécimoprimera reaccién es una reaccién de fotdlisis, que se puede tratar
de la misma manera si el fotén que separa la molécula es considerado como un reactivo mas

con una densidad numérica unitaria.

Una vez leida esta lista de reacciones, se crea una matriz de produccién quimica,

donde se relaciona cada una de las especies dentro de la atmédsfera con todas las reacciones
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que la incluyen como un producto. Ademas, los simbolos de cada especie en las reacciones son
remplazados por el indice que se le asignd a esa especie. Con esto, y usando la informacion en
la tabla de reacciones, se calcula la razén de produccion de todas las especies. La matriz de
pérdida quimica es similar, pero contiene una capa adicional que guarda los indices (ntimeros

de especie) de las especies con que reacciona cada una de las especies en la atmoésfera.

C.5. Especies de vida corta y vida larga, y matrices en

condiciones adversas

En principio, el trabajo delineado hasta ahora podria resolver el sistema de ecuaciones

diferenciales que planteamos en la ecuacién ((C.23):

Pero hacerlo podria no ser éptimo y usar demasiados recursos computacionales, por dos motivos:
1. Para especies de vida corta, el transporte es irrelevante. Suponer equilibrio fotoquimico es
J

suficiente para describirlas (P! = I/n/

) por lo que se puede reducir el jacobiano al removerlas y

tratarlas por separado. 2. Mas apremiante, a veces pueden surgir situaciones donde la matriz
jacobiana puede encontrarse en condiciones adversas, i.e casi singular, lo que puede llevar a
errores al resolver la matriz en la ecuacién (C.23)). En practica esto significa que el programa

se vuelve incapaz de aumentar el paso de tiempo de forma normal. Esto puede pasar cuando
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una especie se desacopla del resto porque su abundancia se hace casi cero (cero dentro de los
primeros 15 decimales por la doble precisién con la que hace operaciones el cédigo) en alguna
de las capas de la atmdsfera, lo que lleva a multiples filas de la matriz jacobiana donde las

derivadas parciales se anulan.

Cuando el segundo de estos problemas ocurre, se puede modificar el esquema quimico
del modelo, de manera que las especies se mantengan acopladas mas estrechamente. Una se-
gunda opcién es hacer que las especies que se desacoplan dejen de influir en la determinacion
del tamano del paso temporal. Una tercera opcion es remover algunas especies de la matriz ja-
cobiana y resolver sus densidades suponiendo equilibrio fotoquimico, mas atin, especies de vida
larga, e.g. CO,, pueden ser removidas y resueltas suponiendo equilibrio difusivo. Solo especies
“neutras” que deberian ser tratadas asi en atmodsferas reducidas donde el balance redox es un

problema.

C.6. Rayos y lluvia

Adicionalmente, el modelo incluye rayos, lluvia y fotélisis dentro de sus célculos. Los
rayos son una fuente abidtica de compuestos de N en la tropdsfera de la Tierra actual y de
O, troposférico en la atmosfera prebidtica. El cddigo hace el tratamiento de la tasa de pro-
duccién de NO en la atmosfera moderna es supuesta como a una tasa integrada por columna

de 10° cm™2s™! (Borucki & Chameides, 1984; Martin et al., [2002)). Las tasas para las demés
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especies son escaladas a partir de la tasa del oxigeno suponiendo equilibrio termodindamico a
una temperatura de “freeze-out” de 3500 K. Los errores producto de esta aproximacion no
han sido cuantificados, pero no se espera que sean mayores a otras incertidumbres en modelos
fotoquimicos de atmosferas tempranas. Se supone que las especies producidas de esta manera
estdn concentradas en la tropdsfera baja, siguiendo el perfil de lluvia de Fishman y Crutzen
(1977). El balance de 6xido-reduccién se asegura en atmdsferas baja en O al requerir que todas

las especies sean producidas en proporciones previamente balanceadas.

La lluvia es tratada segun el esquema delineado en Giorgi y Chameides (1985), donde

siguiendo la ley de Henry ((C.26)) se asigna una solubilidad a la mayoria de las especies.

Hee =S (C.26)

Cq

donde ¢, es la concentracion de la especie en fase acuosa y ¢, es la concentracién de la especie

en fase gaseosa.

Sin embargo, las especies que se disocian al estar en disolucion necesitan solubilidades
efectivas dependientes del pH que tome en cuenta la cantidad disuelta de la especie y de todos
los productos de la disociacion, por lo que es necesario estimar el pH de las gotas de lluvia. Para
esto, a cada capa del modelo dentro de la tropésfera, se calcula la quimica de la lluvia, tomando
en cuenta gases relevantes y especies disueltas (tipicamente COo, SOy y HoCO), y usando una
aplicacion del método de Newton para resolver un sistema de ecuaciones algebraicas. Ya con

una solubilidad efectiva para estas especies y las solubilidades obtenidas previamente mediante
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la ley de Henry, se continta con el esquema de Giorgi y Chameides (1985) para calcular las tasas
de remocion por lluvia. Dependiendo de la solubilidad de una especie en cuestion, desaparecer

de la atmosfera por lluvia puede llevar entre 5 dias y varias semanas.

C.7. Fotdlisis y transferencia radiativa

La fotdlisis es el proceso que mueve toda la maquinaria fotoquimica en la atmosfera
y, por lo mismo, es el proceso fundamental detrds de un modelo fotoquimico. Las tasas de
fotolisis dentro de codigo son calculadas segiin una aproximacion de dos corrientes delineada en
(Toon et al., |[1989)), que toma en cuenta tanto absorcién como dispersién multiple. El espectro
estelar es dividido en 118 casillas, cubriendo desde la longitud de onda Ly o (121.6 nm) hasta
850 nm. La dispersiéon de Rayleigh es considerada en todas las longitudes. Mientras que la
transferencia radiativa dentro de las bandas de absorsién Schumman-Runge (175-205 nm) del
oxigeno molecular es manejada usando una serie de exponenciales ajustada al modelo de banda
de Allen y Frederick (1982)). La precisién de la aproximacién de Allen y Frederick no ha sido

medida en atmosferas bajas en Os.
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