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RESUMEN

Hace 66 millones de afios impactd un asteroide de 10-15 km de didmetro en la plataforma
carbonatada de Yucatan en el Golfo de México. La eyecta, los sedimentos y la roca de basamento
vaporizados al igual que la pluma de impacto introdujeron gases y polvo a la parte alta de la
atmosfera provocando varios efectos ambientales que provocaron la extincidon masiva del
Cretacico/Paledgeno. Los parametros fisicos de la pluma de impacto de Chicxulub son importantes
para conocer la evolucion durante y después del evento de impacto. La pluma de impacto emitid
una luz que registrd la quimica y el grado de vaporizacion del material impactado. Se han llevado
a cabo experimentos tedricos y experiméntales para simular el impacto, al igual que sus efectos a
nivel global. Sin embargo, hasta este estudio se han utilizado los sedimentos marinos de donde
impacto el asteroide lo que permite tener una idea mas clara sobre el impacto del evento (Navarro,
2020). La investigacion de doctorado se llevo a cabo en 4 etapas: la caracterizacion del nucleo
Yaxcopoil-1, la simulacion del impacto por medio de ablacion laser, la simulacion del impacto con

los so6lidos generados durante la ablacion laser y el modelaje tedrico de los resultados.

La caracterizacion consistio en un analisis de 92 horizontes (incluyendo 37 horizontes que fueron
analizados durante la investigacion de maestria) del nucleo de perforacion Yaxcopoil-1 en el crater
Chicxulub, de una profundidad que varié desde 599.5 a 1500.01m. Las técnicas utilizadas fueron
Pir6lisis acoplado a cromatografia de gases- espectrometria de masas (Pir6lis-CG-MS), Difraccion
de Rayos-X (DRX), Termogravimetria y calorimetria diferencial de barrido acoplado a
espectrometria de masas (TGA-DSC-MS) y Fluorescencia de Rayos-X (FRX). Con la técnica de
Pir6lisis-CG-MS se encontr6 la presencia del elemento toxico mondxido de carbono (CO), didxido
de carbono (CO»), el contaminante del aire didoxido de azufre (SO.), al igual que sulfuro de
carbonilo (COS) y disulfuro de carbono (CS>), los cuales generan aerosoles ricos en azufre al
descomponerse por la radiaciéon UV y tienen un efecto importante en la estratosfera. En el analisis
de los horizontes, también se encontraron los compuestos organicos como el tiofeno, 2 metil-
tiofeno y 3 metil-tiofeno en Chicxulub y que son importantes en estudios de paleoclimatologia al
igual que compuestos de hidrocarburos como el eteno (C2Ha4) en los horizontes. La composicion
del nucleo fue similar a diferentes profundidades investigadas. Por medio de la técnica de DRX

para el horizonte rico en carbonatos la composicion de las fases minerales fue de: 86% de calcita
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(CaC03), 6% cuarzo (Si07), 6% paligorskita (Mg-Al)2S14010(OH)-4(H20), 1% halita (NaCl), y 1%
silvita (KCI). En cuanto al horizonte rico en sulfatos la composicion fue de: 74% de anhidrita, 15%
dolomita (MgCa(CO:s)2), y 11% plagioclasa intermedia (NaAlSi30s — CaAl>Si,0s) en el grupo de
los feldespatos. Los gases liberados por la volatilizacion térmica (TGA a 1450°C) por kilogramo
de muestra bajo condiciones adiabdticas para los carbonatos fue de: 375.0 £ 30.1 gde CO,, 1.2 +
0.3 gde SOz, 1.5+ 0.3 gde HCl, y 1.3 £ 0.5 g de NO. Para los sulfatos, los gases liberados por
kilogramo fueron de: 348.2 £ 32.0 g de SO», 71.6 £ 5.7 g de CO,, 5.7 £ 0.6 g de HCl, y 1.440.01
g de NO. Ambas capas tenian dolomitas, silicatos, filosilicatos y haluros. Por medio de FRX se

encontrd que el horizonte con mas abundancia de carbonatos es a 980.13m.

En esta investigacion, se simul6 el impacto del asteroide al igual que la pluma de impacto al
volatilizar los sedimentos marinos carbonatados y ricos en sulfatos del ntcleo de perforacion de
Yaxcopoil-1 en el crater Chicxulub con un laser de pulso infrarrojo. En la simulacion experimental
del impacto, se utiliz6 un laser de Nd-YAG con una longitud de onda de 1064 nm y una energia de
pulso de 50 mJ por pulso. El experimento de ablacion estuvo bajo una atmosfera simulada del
Cretacico tardio compuesta de 0.16 % CO2, 30% O2, y 69.84% N> a 1000 mbar. Analizamos dos
capas sedimentarias que representan las fases minerales mas dominantes de la secuencia del nticleo:
los carbonatos y sulfatos. Su composicion principal fue de 86% calcita y 74% anhidrita,
respectivamente. Las plumas de vapor generadas por el impacto del laser fueron reproducidas en
cada capa con la atmdsfera simulada del Cretacico/Paledgeno. Los andlisis de espectroscopia
resuelta en tiempo de las plumas de vapor de impacto se llevaron a cabo con los espectros

experimentales y sintéticos.

Las plumas de vapor de impacto tenian temperaturas similares (= 7800 K) a 1 ps y su espectro
mostraba emisiones similares. El espectro contenia las siguientes lineas en nm: Ca* (principalmente
a393.4 y 396.9 y en menor incidencia 370.6 y 373.7), Ca (422.7, 430.3, 443.6, 445.5, 527.0, 560.3,
616.4, y 657.3), N (746.8 y 821.6), O (777.7), y C (794.5). Las bandas moleculares no eran
evidentes lo que indica una vaporizacion completa del material impactado por el pulso del laser.
La contribucion del basamento granitico fue examinada utilizando los espectros sintéticos. Las
emisiones esperadas segun sus intensidades son: Na (589.6), Ca*" (393.4), Al (396.2, 309.3), Ca*
(396.9), Ca (422.7), Na (819.5) y K (766.5, 769.9). Los resultados sugieren que la emision
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corresponde principalmente a Ca™ y Ca proveniente de la volatilizacion de los sedimentos marinos,
y el Na, Al y K de las rocas del basamento. La evolucion fisicoquimica de la pluma de impacto de

Chicxulub se puede obtener por medio de la temperatura y de la densidad de electrones de las lineas

de emision de Ca 'y Ca™. La velocidad de propagacion inicial de la onda de choque y la pluma de
impacto fue de ~4.5 km s! y ~2.3 km s’!, respectivamente. La temperatura y la densidad de
electrones de la pluma de impacto simulada para Chicxulub fueron determinadas por las lineas de
emision de calcio. La temperatura inicial y la densidad de electrones fueron determinadas a
~1.8(£0.1)X 10* K y ~5.9(£0.7) X 10'7 c¢m™, respectivamente. La pluma se expandié de manera
adiabatica con un valor de calor especifico de 1.31+£0.03 J/(g'K). La presion inicial se determiné a

~103 bar.

Los solidos generados durante la ablacion del laser fueron larnita (Cax04Si), hatrurita (Ca3OsSi) y
portlandita (Ca(OH),). En la modelacion teorica, se utilizdo un modelo termoquimico para obtener
que especies se encuentran en equilibrio termodinamico. Las especies que se observaron
principalmente entre 4000 — 6000 K fueron: O, CO, Ca, SiO, Si y CaOgs. A 4000 — 2000 K se
observa una mayor concentracion de CO2, CO, Oz, CaOiiguido, CaOsslido y s€ 0bservo la formacion
de larnita. La composicion para una temperatura por encima de 2000 K fue de CO, CO, O, CaO
y hatrurita. También se utilizé un cédigo hidrodindmico con un médulo quimico para modelar el

impacto de Chicxulub en donde los resultados fueron similares con los datos experimentales.
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ABSTRACT

An asteroid of 10-15 km impacted the Yucatan carbonate platform in the Southern Gulf of Mexico
about 66 million years ago. The ejecta, vaporized sediments and basement rock as well as the
impact-vapor plume introduced massive amounts of gases and dust into the top of the atmosphere
causing major global environmental effects that led to the Cretaceous-Paleogene mass extinction.

The physical parameters of the Chicxulub impact-vapor plume are not completely known and are
important to constrain its evolution and the aftermath of the event. The Chicxulub impact-vapor
plume emitted a flash of light that had clues on the chemistry and degree of vaporization of the
target surface material. Several theoretical and experimental studies have been carried out to
simulate the impact as well as its effects worldwide; however, until recently the marine sediments
corresponding to the area where the asteroid impacted have been used in order to have a more
accurate assessment of the impact of the event (Navarro, 2020). This research was divided into 4
main components, the characterization of the Yaxcopoil-1 borehole, the simulation of the impact
through laser ablation, the simulation of the impact with the solids generated during laser ablation

and the theoretical modelling of the results.

The characterization comprised an analysis of 92 horizons (37 horizons were examined during the
master’s degree research) of the Yaxcopoil-1 drill core which is located in the Chixculub crater
ranging from depths of 599.5 to 1500.01 m. The techniques used were Pyrolysis coupled to gas
chromatography- mass spectrometry (Pyrolysis-GC-MS), X-ray Diffraction (XRD),
thermogravimetry techniques and differential scanning calorimetry coupled to mass spectrometry
(TGA- DSC-MS) and X-ray Fluorescence (XRF). With the Pyrolysis-GC-MS technique we found
the presence of the toxic element carbon monoxide (CO), carbon dioxide (CO.), the air pollutant
sulfur dioxide (SO2), as well as carbonyl sulfide (COS) and carbon disulfide (CS;) which can
generate aerosols rich in sulfur by decomposing under UV light and can have an important effect
in the stratosphere. During the analysis of the horizons, we also found organic compounds like
thiophene, 2 methyl-thiophene and 3 methyl-thiophene in Chicxulub which are relevant in
paleoclimatic studies and some hydrocarbon compounds like ethylene (C2H4) in the horizons. The
composition of the core was found to be comparable throughout the different depths investigated.

Through the XRD technique for the horizon rich in carbonates the composition of the mineral
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phases was: 86% of calcite (CaCOs3), 6% quartz (SiO2), 6% palygorskite
(Mg-Al1)2S14010(OH)-4(H20), 1% halite (NaCl), and 1% silvite (KCI). As for the sulfate rich
horizon the composition was: 74% de anhidrite, 15% dolomite (MgCa(COs)2), and 11%
intermediate plagioclase (NaAlSi;0s — CaAl>Si20g) in the feldspar group. The gases released
through thermal volatilization (TGA at 1450°C) per kilogram of sample under adiabatic conditions
for carbonates were: 375.0 £ 30.1 gof CO2, 1.2+ 0.3 g0of SOz, 1.5+ 0.3 gof HCl,and 1.3+ 0.5 g
of NO. As for sulfates the gases released per kilogram were: 348.2 £ 32.0 g of SO2, 71.6 £5.7 g
of CO», 5.7 £ 0.6 g of HCI, and 1.4£0.01 g of NO. Both layers also contained dolomite, silicates,
phyllosilicates and halides. Through XRF the most abundant horizon of carbonates is 980.13m.

During this study we simulated the asteroid impact as well as the impact-vapor plume by vaporizing
marine carbonate and sulfate rich sediments cored in the Yaxcopoil-1 borehole in the Chicxulub
crater using an intense infrared laser pulse. For the experimental simulation of the impact, an Nd-
Yag laser was used with a wavelength of 1064 nm as well as an energy of 50 mJ per pulse. The
ablation experiment was performed under a reconstructed late Cretaceous atmosphere composed
of 0.16 % CO2, 30% O2, and 69.84% N at 1000 mbar. We investigated two sedimentary layers
that represent the most dominant mineral phases of the target sequence: carbonates and sulfates.
Their main constituents are 86% calcite and 74% anhydrite, respectively. The laser-induced vapor
plumes were produced from each layer in a background simulated late Cretaceous atmosphere.
Time-resolved spectroscopic analyses from the laser-induced plumes were carried out using

experimental and synthetic spectra.

The vapor plumes had similar temperatures (> 7800 K) at 1 ps and their spectra showed similar
emissions. The spectra contained the following lines in nm: Ca* (mostly at 393.4 and 396.9 with
less prominence at 370.6 and 373.7), Ca (422.7, 430.3, 443.6, 445.5, 527.0, 560.3, 616.4, and
657.3), N (746.8 and 821.6), O (777.7), and C (794.5). Molecular bands were not conspicuous
which indicated complete vaporization of the target material by the laser pulse. The contribution
of the granitic basement was examined using synthetic spectra. The expected emissions according

to their intensities are: Na (589.6), Ca* (393.4), Al (396.2, 309.3), Ca* (396.9), Ca (422.7), Na
(819.5) and K (766.5, 769.9). The results suggest that the emission corresponded to Ca™ and Ca

originated mostly from the volatilization of the marine sediments, and Na, Al, and K from the
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basement rocks. The physico-chemical evolution of the Chicxulub impact-vapor plume could be
deduced by deciphering the temperature and electron density from the emission lines of Ca and
Ca™. The initial propagation velocities of the shockwave and impact-vapor plume were ~4.5 km s°
U'and ~2.3 km s’!, respectively. The temperature and electron density of a simulated Chicxulub
impact-vapor plume were determined using calcium emission lines. The initial temperature and
electron density were estimated to be ~1.8(+0.1)X 10* K and ~5.9(+0.7) X 10'7 cm, respectively.
The plume expanded adiabatically with a specific heat ratio of 1.31+0.03. Its initial pressure was

computed to be ~103 bar.

The solids generated during the laser ablation were composed of larnite (CaxO4Si), hatrurite
(Ca30s5Si1) and portlandite (Ca(OH)2). In the theoretical modeling of the results, we used a
thermochemical model in order to determine the chemical species in thermodynamic equilibrium.
The dominant species observed between 4000 — 6000 K were: O, CO, Ca, SiO, Si and CaOgas. At
4000 — 2000 K we saw a higher concentration for CO», CO, Oz, CaOiiquid, CaOsoli¢ and we observed
the formation of larnite. As for the main components for temperatures below 2000 K were COx,
CO, O, CaO and hatrurite. A hydrodynamic code was used in order to model the impact of
Chicxulub with a chemistry module and the theoretical results are similar to those found in the

experimental data.
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INVESTIGACION DE DOCTORADO

El proyecto de investigacion se llevéd a cabo en varias etapas, las cuales se observan en el

diagrama 1 y se dividird en capitulos con sus respectivos métodos, resultados y conclusiones.

Finalmente, se realizd una integracion de los resultados y las conclusiones generales de la

investigacion.
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CAPITULO 1

INTRODUCCION

En este capitulo, se dara una introduccion sobre las extinciones masivas que se han producido
en la Tierra en especial la del Cretacico/Paledgeno, asi como evidencias bioldgicas y geoquimicas
del impacto, efectos ambientales del impacto del asteroide y algunas alternativas a la teoria del

impacto del asteroide para la extincién masiva.

1.1 Extinciones masivas en la Tierra

Desde el Fanerozoico (~541 Ma) se han encontrado 5 extinciones masivas y algunos eventos
mas pequenos ~18 - 60 en el registro geologico (Raup y Sepkoski, 1982; Bambach, 2006; Glikson
y Groves, 2016) con una pérdida > 75% de especies durante el Ordovicico/Silurico (~444 Ma),
Devonico tardio (~383-359 Ma), Pérmico/Tridsico (~252 Ma), Tridsico/Jurasico (~201 Ma) y el
Cretacico/Paledgeno (~66 Ma) (Hull, 2015). Una extincion masiva se puede definir como un
aumento en la tasa de desaparicion (término de linaje) entre mas de un taxén que se encuentra
geograficamente disperso durante un periodo relativamente corto del tiempo geoldgico, dando
como resultado una disminucién temporal de su diversidad (Sepkoski, 1986; D "Hondt, 2005). La
desaparicion global de clados! en la extincion masiva esta caracterizada por la pérdida de por lo
menos ~19-20 familias taxondmicas por millon de afios (Ma), mayor a la extincién normal o de
fondo (~2-4 cada Ma) (Pievani, 2014; Hull, 2015). Las extinciones masivas son diversas y varian
en intensidad, son rapidas, tienen baja selectividad y en el tiempo no son homogéneas en el efecto
o en la causa; al igual que alteran ambientes fisicos, quimicos y bioldgicos (Bambach, 2006; Kring,

2007; Pievani, 2014).

! Clado: Especies provenientes de un ancestro comun también conocido como grupo monofilético (Futuyma, 2009).
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Muchos de estos eventos estan asociados con erupciones de basalto voluminoso en grandes
provincias igneas (LIPs), cambios en los ciclos del carbono, glaciaciones y solo el
Cretacico/Paledgeno (K/Pg) se ha relacionado con el impacto de un boélido extraterrestre en
Chicxulub, México (Alvarez et al., 1980; Hull, 2015; Schobben et al., 2019). Las extinciones
masivas son un patrén importante en la macroevolucion y tienen 3 consecuencias: liberan espacio
ecoldgico (nuevas especiaciones), estabiliza a la seleccion natural (recuperacion) y abren nichos
para radiaciones adaptativas (Pievani, 2014). La extincion masiva del K/Pg fue la segunda
extincion mas devastadora en la historia de la Tierra y fue selectiva para el 40% en los géneros y

un 76% de las especies (Jiang et al., 2019).

1.2 Mecanismos para la extincion masiva

Los mecanismos que llevaron al colapso del ecosistema se pueden dividir en locales,

regionales y globales.

A nivel local, la colision de un asteroide de ~12 km de didmetro (Morgan et al., 1997) provocd
la transformacion de la energia cinética a calor generando la formacion de una onda de choque
(explosion), una fragmentacion de las rocas impactadas (esférulas de microcristitas, cuarzo
impactado, espinelas ricas en niquel y cristales), la formacion del crater (~180-200 km), asi como
la fusion y vaporizacion del material circundante, incluyendo el mar somero del Golfo de México
(Hough et al., 1998; Bralower, 2002; Gallala et al., 2009; Schulte et al., 2010; Glikson y Groves,
2016; Gulick et al., 2019). El asteroide impactd de forma oblicua provocando que la eyecta? fuera
direccionada hacia el hemisferio norte (Jiang ef al., 2019). El impacto gener6 un pulso infrarrojo
que fue emitido en la bola de fuego (hongo en forma de explosion nuclear), el cual eliminé a los
organismos que no estaban protegidos por madrigueras (Morgan ef al., 2013; Robertson et al.,

2013; MacLeod et al., 2018).

? Es una pluma de material fragmentado, derretido y vaporizado de rocas del basamento (Schulte et al., 2010).
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A unos minutos del impacto, la roca basal levantada de la parte central del crater colapso hacia
el exterior, lo que llevé a la formacion de un anillo de pico cubierto por roca fundida (Gulick et al.,
2019). En cuestion de minutos, se depositaron brechas de impacto (suevitas) y clastos hasta

formarse una capa de ~80 m de espesor en la parte interior del crater (Gulick et al., 2019).

A nivel regional el colapso de la plataforma continental en Yucatan transmiti6é ondas sismicas
provocando megaterremotos y tsunamis en toda la zona costera a mas de ~1000 km de la zona de
impacto y la formacion de fallas (Kring, 2007; Prauss, 2009; Schulte et al., 2010; Tyrrell et al.,
2015; Henehan et al., 2019). A unas horas del evento, se transportd y depositd grava enriquecida
de hidrocarburos policiclicos aromaticos con fragmentos de carbon proveniente de la planicie
mexicana (Gulick et al., 2019). El volumen del material eyectado (~2x10° km?) eventualmente

regreso a la superficie por el efecto de la gravedad (Sanford et al., 2016).

A nivel global los efectos del impacto fueron la inyeccion de > 5 x10*km? de roca pulverizada,
~425 gigatoneladas (Gt) de didxido de carbono (COz), ~325 Gt de azufre (S) y otros volatiles hacia
la atmosfera provenientes de los sedimentos marinos ricos en carbonatos y anhidritas presentes en
la peninsula de Yucatan (Artemieva et al., 2017; Gulick et al., 2019; Hull et al., 2020). La eyecta
fue transportada a la mesdsfera con temperatura >2000°C y distribuida lateralmente por todo el
planeta, que al reingresar generd una radiacion térmica intensa con duracion ~10 minutos
provocando incendios forestales esparcidos (Morgan et al., 2013). La evidencia de los incendios
se ha encontrado en la presencia de microesférulas de carbon (fusinita) e hidrocarburos policiclicos
aromaticos en procesos piroliticos como el benzopireno en el crater Chicxulub, asi como en varias
localidades en el mundo (Kring, 2007; Morgan et al., 2013; Bardeen et al., 2017; Vellekoop et al.,
2018). Los incendios provocaron estrés por el calor severo y la muerte de especies a miles de km
lejos del sitio de impacto en cuestion de minutos a dias (Glikson y Groves, 2016). Posteriormente,
debido a la formacion de aerosoles de polvo, sulfatos y hollin en la estratosfera alta se produjo una
disminucién en la radiacion solar incidente generando un enfriamiento del planeta, un evento

conocido como el invierno nuclear (Joshi et al., 2017).
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El efecto fue una disminucion de >20°C en la temperatura superficial y la oscuridad total
afectando al clima durante 6-9 meses, seguido por una disminucion del 50% en la transmision solar
por un periodo de 8-13 afios e incluso se extendid algunas décadas posterior al impacto (Pope et
al., 1997; Ribeiro et al., 2011; Vellekoop et al., 2014; Vellekoop et al., 2016; Milligan et al., 2019).
Al depositarse los aerosoles, se disminuy6 el efecto del invierno nuclear pasando a una etapa de
calentamiento después del impacto producido por los gases de efecto invernadero (GEI) liberados
a la atmosfera, la cual permanecio por ~10° afios (Glikson y Groves, 2016; Vellekoop et al., 2016;
MacLeod et al., 2018). Se gener6 un forzamiento radiativo de 12 Watt/m?, lo suficiente para
calentar la superficie terrestre por ~5-7.5°C (Beerling et al., 2002; Glikson y Groves, 2016;
MacLeod et al., 2018). Dependiendo de la localizacion geografica, el aumento pudo ser de ~1-6°C,

con mayor intensidad a paleolatitudes altas (Zhang et al., 2018).

El aumento de los niveles atmosféricos de pCO- (presion parcial de COz) provocod cambios en
los océanos afectando a los organismos; los cuales también sufrieron por un envenenamiento por
metales pesados muchos afios después del impacto (Kawaragi et al., 2009; Galbraith et al., 2015;
Arenillas et al., 2016). La extincion en el ambiente terrestre se debio principalmente a los incendios
y al invierno nuclear, mientras que, en el ambiente marino, el invierno nuclear y la acidificacion
desencadenaron efectos muy importantes para su eventual desaparicion de ciertas especies

(Robertson et al., 2013; Navarro et al., 2017; Hull, 2020).

1.3 Evidencia bioldgica del impacto de Chicxulub

En los océanos el 90% de las especies planctonicas calcareas (cocolitdforos) se extinguieron
al igual que foraminiferos planctoénicos y nanoplancton calcareo (Alegret y Thomas, 2013).
Alternamente, los organismos pelagicos no calcificadores como diatomeas, radiolarios,
dinoflagelados, haptofitas no calcificadoras y foraminiferos bentdnicos tuvieron un porcentaje
menor de extincion, aunque si disminuyeron en diversidad, pero tuvieron una recuperacion mas

rapida (D Hondt, 2005; Gallala et al., 2009; Alegret y Thomas, 2013).
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La desaparicion de los productores primarios llevo a la extincion de la cadena trofica desde
los rudistas, amonites y mosasaurus, los cuales desaparecieron en su totalidad (Alegret y Thomas,
2013; Hull, 2015; Henehan et al., 2019). En el limite K/Pg se observo un colapso en la abundancia
y diversidad de microfosiles calcareos pelagicos como los foraminiferos y el nanoplancton (Zachos
et al., 1989). En el ambiente terrestre, se extinguieron los dinosaurios, pterosauros y el 30% de las
plantas angiospermas y gimnospermas, pero se observd un aumento en las briofitas y las esporas
de helechos en la sucesion posterior al impacto (Vajda et al., 2004; Wilf y Johnson, 2004;
Bambach, 2006; Prauss, 2009; Schulte et al., 2010; Brusatte et al., 2015). La extincién favorecio
la radiacion evolutiva o el aumento en abundancia de las aves, mamiferos, las rayas y las ranas

(Hull, 2015; Feng et al., 2017).
1.4 Evidencia fisica del impacto de Chicxulub

Algunas de las evidencias sobre el crater incluyen un anillo de cenotes, una forma semi-circular
en la topografia (Urrutia-Fucugauchi ef al., 2011) y un espesor de la eyecta que disminuye de
manera radial al alejarse del crater Chicxulub (Kring, 2016). Al igual que la presencia de
fragmentos de cuarzo y zirconitas impactadas, una fuente de iridio (Ir) proveniente del impactador,
correspondiente al limite K/Pg (Urrutia-Fucugauchi et al., 2011 y Kring, 2016) y una evidencia de
un sistema hidrotermal caracteristico de los crateres de impacto (Escobar-Sanchez y Urrutia-

Fucugauchi, 2010).
1.5 Evidencia geoquimica del impacto Chicxulub

En el ciclo del carbono, en el sistema marino la exportacion de carbono ocurre a través de la

bomba bioldgica entre la superficie oceanica y el fondo marino creando un gradiente de 8'3C

(Schobben et al., 2019). Antes del impacto en el Cretacico tardio, la diferencia de §"°C entre las
testas de foraminiferos planctonicos y bentonicos era de ~2%o., un valor similar a los océanos

actuales (Tobin y Ward, 2015; Esmerey-Senlet et al., 2015).
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Los efectos generados por el evento de impacto en el ecosistema corresponden a: 1)
<y ., . . ., 13
Reduccion en la tasa de acumulacion de carbonatos; 2) Disminucion del 6 “C en el carbonato total

., 13 . o O r
y 3) Poca o nula compensacion de 6 “C entre las especies bentdnicas y planctonicas en el océano

profundo y en secciones de la plataforma oceanica (Witts et al., 2018).

En ambientes lacustres se ha encontrado también la anomalia de §"°C negativo en donde
posterior al impacto del K/Pg hubo un aumento en la paleoproductividad, lo que aument6 el
carbono organico total aproximadamente debido a un desplazamiento del suelo, lo que llevo a un
flujo de COz y nitratos, provocando un crecimiento de algas y la acumulacién de materia orgénica

generando condiciones anoxicas (Rohais ef al., 2019). En pantanos también se ha encontrado una

disminucion en el §"°C en un 2.6%o (Glikson y Groves, 2016).

. 13 . . ., .
En las secciones terrestres, el 8 “C presenta una disminucion repentina de ~2%o (1.5%0 a
2.8%o), seguida de una lenta recuperacion de los valores previos a los limites y las condiciones del

ecosistema que contintian en el Paledgeno (Beerling et al., 2002; Therrien et al., 2007). Como el

5"°C en las muestras terrestres registra la firma del is6topo del CO> atmosférico, se cree que esta
disminucion repentina fue el resultado de un mayor suministro de 2C a la atmdsfera, con algunas
fuentes potenciales de este carbono ligero, incluida la quema de biomasa como resultado del
impacto (Ivany y Salawitch, 1993; Beerling et al., 2002), o quizéds exhalaciones volcanicas de

Deccan (McLean, 1985).

Para el ciclo del azufre durante la época del impacto del asteroide, hubo un aumento +4%o de

34 : ) iy ) . .
0" Scas posiblemente por el enterramiento de pirita y relacionado con cambios en el ciclo global
de carbono por las bajas concentraciones de sulfatos en el océano (Witts et al., 2018). También se
puede relacionar con un periodo de anoxia en el océano posterior al evento de extincion ya que en

los sedimentos arcillosos del impacto K/Pg se ha encontrado pirita con valores muy negativos de

34 . , .. yq . .. .
O 'S (-32%0) que sugieren que se formd en condiciones anaerdbicas por actividad bacteriana

(Schmitz et al., 1988).
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Dichas arcillas contienen ademas de pirita, iridio (Ir) y otros metales de tierras raras que co-
precipitaron por las condiciones redox del océano (Schmitz et al., 1988). No hay evidencia directa
sobre una influencia del vulcanismo de Deccan en el registro isotopico de agua marina para

sulfatos, ni tampoco una influencia directa por el impacto de Chicxulub (Witts ef al., 2018).

La recuperacion tanto para el ciclo del azufre como para el ciclo de carbono ocurrieron al
mismo tiempo (~320 ka) a nivel global; esta recuperacion es contemporanea con el aumento inicial
de la alta diversidad de macrofosiles marinos, lo que sugiere que hay una relacion entre la biosfera

y la geodsfera durante la recuperacion de la extincion masiva (Witts et al., 2018).

1.6 Efectos ambientales provocados por el impacto de Chicxulub

Los estudios sobre el impacto de Chicxulub indican que hubo una volatilizaciéon de los
sedimentos compuestos principalmente por carbonatos y sulfatos hacia la atmosfera. Estos
generaron la formacion de acido carbénico y acido sulfirico que posteriormente fueron disueltos

en el océano, provocando una acidificacion en el medio (Kring, 2016).

Segun Robertson y sus colaboradores (2013) ocurrieron dos extinciones diferentes, una en el
ambiente terrestre y otra en el ambiente acuético (ambientes marinos y de aguas epicontinentales?),
y fueron separadas por algunos meses a afios, pero ambas provocadas por el evento de impacto de
Chicxulub. En cuanto al ambiente terrestre la onda intensa de calor al igual que los incendios que
ocurrieron posterior al impacto fueron la principal causa de la extincion de los organismos, entre
ellos los dinosaurios (Robertson et al., 2013). A pesar de que los ambientes acudticos fueron
protegidos a eventos como la onda de calor y los incendios, estos sufrieron grandes extinciones de
especies marinas y en menor cantidad de especies de aguas epicontinentales, por lo que la extincion

se le atribuye al invierno nuclear. lo que provoc6 una disminucion en la fotosintesis.

3 Aguas epicontinentales: aguas ubicadas sobre la superficie de los continentes (rios, lagos, presas) a diferencia de las
aguas subterraneas, que pueden variar de agua dulce a salada (>3 g de sal por litro), algunos con una salinidad mayor
al océano (35 g de sal por litro) (Alcocer, 2007).
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La principal diferencia entre los ambientes terrestres y los acuaticos radica en que los ultimos
dependen de manera directa de la produccion diaria de la fotosintesis por organismos autétrofos
(microalgas), por lo que la pérdida del fitoplancton causaria una mortalidad catastrofica y una
extincion de los ambientes acuaticos; lo que también llevaria a una reduccion de la temperatura y
una anoxia por la falta de liberacion de oxigeno proveniente de la fotosintesis (Robertson et al.,
2013). En los escenarios planteados posterior al impacto de Chicxulub en los océanos la principal
causa de la extincidon de los organismos calcareos radica en una acidificacion del océano. Sin
embargo, en un estudio realizado por Tyrell y sus colaboradores (2015), al llevar a cabo una
modelacion sobre el ciclo del carbono posterior al impacto en el Cretacico, encontraron que las
emisiones de CO; hacia la atmoésfera y la vaporizacion de rocas de yeso (CaSOs4 e 2H>0)
conllevaron a un deposito de acido sulfurico (H2SO4) en la superficie del océano, pero que no tuvo
un efecto importante para alterar la saturacion de carbonato de calcio (CaCOs) (Tyrell ef al., 2015).
Estos autores concluyen que existe una controversia con respecto a la extincion marina, debido a
que el 100% de amonites y bivalvos rudistas murieron debido a la falta de alimento y que el 90%
de nanoplancton calcareo y foraminiferos planctonicos ocurri6 por alguna otra causa. En cuanto al
ambiente acudtico de tipo epicontinental, en un estudio realizado por Maruoka y Koeberl (2003)
mencionan que la lluvia 4cida provocada por el impacto del asteroide en el limite K/Pg debid de
haber provocado una extincion mayor en las especies que la que se observa en el registro. Ellos
proponen un mecanismo de neutralizacion del 4cido utilizando larnita (-Ca2Si04), producto de la

litologia del sitio de impacto en donde se cristaliz6 la larnita proveniente de la pluma rica en calcio.
1.7 Alternativas a la teoria de la caida de un asteroide para la extincion masiva

La hipdtesis aceptada en la actualidad para poder explicar esta extincion masiva fue propuesta
por Alvarez et al., (1980) en donde mencionan que hace ~66 Ma, un impacto de un asteroide de

~10 km de diametro en la Tierra provocd grandes cambios ambientales y climaticos durante el

Cretacico/Paledgeno afectando a la biota terrestre y marina (Morgan et al., 2007).
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Algunas de las razones por las que se ha cuestionado al impacto del asteroide como el factor
dominante para la extincion en el K/Pg radican en que las colisiones de asteroides y cometas han
ocurrido desde que la Tierra se formd, aunque probablemente no con la intensidad y tamafo del
que impact6 en Chicxulub en los 0ltimos ~500 Ma (Hull et al., 2020). Los diferentes mecanismos
de las extinciones en los ambientes terrestres y marinos generaron la propuesta de multiples eventos
de impactos producidos por diferentes bolidos, en Chicxulub y el impacto Shiva en la India, o un
cometa que se fragmentaria en varios cuerpos mas pequeiios antes de impactar y que caerian en
diferentes sitios como ocurri6 con el cometa D/Shoemaker-Levy 9 en Jupiter (Keller, 2004). Al
descubrir el sitio de impacto del asteroide, y al encontrar evidencia que la capa de la eyecta aumenta
al acercarse al crater de impacto Chicxulub, se determino un solo origen (Kring, 2007; Schulte et

al., 2010).

Otra propuesta al impacto de un asteroide en Chicxuluub se ha relacionado con el vulcanismo
ya que ha sido la causa para 2 eventos de las extinciones masivas, la del Pérmico/Tridsico y la del
Triasico/Jurésico, debido a la liberacion de gases toxicos como el sulfuro de carbonilo (COS) y
disulfuro de carbonilo (CS>), especies con tiempo de residencia alta en la atmdsfera (Steudler y
Peterson, 1984); debido a lo anterior, se ha sugerido que las trampas de Deccan pudieron tener un
efecto similar en el K/Pg (Hull ez al., 2020). Al analizar las esférulas de la eyecta de Chicxulub se
encontrd que el impacto fue previo al limite K/Pg ~300 Ka proponiendo como alternativa al
vulcanismo de las trampas de Deccan (Keller, 2004; Keller et al., 2009); sin embargo, por medio
de analisis geocronoldgicos se encontrd que el limite K/Pg coincide con la caida del asteroide en
Chicxulub por lo que se ha descartado esta teoria (Sprain et al., 2018). Actualmente se han
encontrado 3 fases en el vulcanismo de Deccan: 1) ~67 Ma, 2) ~66.28 Ma previo a la extincion
(con eventos de acidificacion en el océano) y 3) ~65.5 Ma posterior al impacto del asteroide
(Bralower et al., 2002; Glikson y Groves, 2016; Barnet et al., 2018; Keller ef al., 2016; Schoene et
al., 2019).
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Durante la primera y segunda fase se generaron muchos cambios ambientales debido a la
liberacion de gases de CO; y SO» (Black y Gibson, 2019; Schobben ef al., 2019), calentamiento
intenso, acidificacion en los océanos y un estado de saturacion del carbonato altamente variable,
por lo que el ecosistema estaba fragil antes del impacto (Brusatte et al., 2015; Keller et al., 2016;
Zhang et al., 2018; Linzmeier et al., 2019; Schoene et al., 2019). La tercera fase de vulcanismo
pudo haber tenido un efecto en la extincion masiva al contribuir en la modelacion atmosférica con
la liberacion de gases, creando una oportunidad para la evolucion radiativa de especies y
comunidades en el Cenozoico debido a que el vulcanismo durd miles de aios (Schulte et al., 2010;

Hull et al., 2020).

Se sigue analizando cuanto pudo haber afectado las trampas de Deccan y se han encontrado
que fue posiblemente una combinacion de efectos tanto por el vulcanismo, asi como por el asteroide
(Petersen et al., 2016). Es interesante estudiar los efectos que tuvo el impacto del asteroide debido
a que los mecanismos que se generaron posteriormente son similares a la extincion que se esta
viviendo en la actualidad. La sexta extincién del Antropoceno estima que el humano en los ltimos
12 milenios ha producido una extincion promedio de 1 especie cada 20 minutos (Pievani, 2014).
Las causas de la extincion son la fragmentacion del héabitat (cambio de bosques a pastizales y
cultivos), especies invasoras, crecimiento poblacional y macroaglomeraciones urbanas,
contaminacion y sobreexplotacion de recursos (Pievani, 2014). A diferencia de la extincion masiva
de hace 66 Ma, actualmente el Homo Sapiens sapiens es la principal causa. El estudio del crater de
impacto en Chicxulub es muy importante debido a los efectos generados en el sistema climatico y
en el ambiente afect6 a todo el planeta (Navarro, 2017). Debido a lo anterior, la investigacion sobre
los cambios ambientales provocados por este evento sigue siendo de gran interés cientifico

(Brusatte et al., 2015; Schulte et al., 2010).
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1.8 Conclusiones

Actualmente, la teoria mas aceptada para la extincién masiva del Cretacico/Paledgeno sigue
siendo la caida de un asteroide en la Tierra. Los impactos de los remanentes de la formacion del
sistema solar han tenido consecuencias en la vida desde su origen, por lo que el estudiar a los
crateres de impacto que tengamos en la Tierra serd de gran interés cientifico. Es necesario tener
mas experimentos en el laboratorio al igual que modelos tedricos para comprender los efectos

causados por el impacto del asteroide.
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CAPITULO 2

CRATER DE IMPACTO CHICXULUB

En este capitulo se mencionan las generalidades, localizacion, clima, vegetacion, geologia,
formacion del crater de impacto, efectos ambientales y estudios previos que se han llevado a cabo
en la zona de estudio en Chicxulub; asi como mencionar el proposito de la investigacion de

doctorado.

2.1 Introduccion

Durante el origen y la evolucion de nuestro Sistema Solar, los procesos que permitieron la
formacion de planetesimales, satélites y planetas fueron las colisiones, fragmentacion y agregacion
de cuerpos; por lo que los impactos y la posterior formacién de crateres contribuyeron a la
evolucion de las superficies de los planetas (Urrutia-Fucugauchi y Pérez-Cruz, 2015). Estos
incluyen meteoritos, asteroides y cometas con didmetros menores a 10 km, que constituian parte
de los remanentes de la formacion del Sistema Solar que se encontraban en constante choque con

la superficie terrestre (Zahnle et al., 2010).

En el pasado geoldgico las colisiones de cometas y asteroides eran mas comunes en la
superficie terrestre; sin embargo, al finalizar el bombardeo intenso tardio (hace ~3800 millones de
afios (Ma)), la superficie fue mas estable permitiendo que se generaran las condiciones adecuadas
para la aparicion de la vida (Navarro, 2014). Estas fuentes exdgenas (cometas y meteoritos), al
igual que la sintesis de compuestos organicos provocada por luz ultravioleta y los reldmpagos,
pudieron haber generado los compuestos necesarios para el surgimiento de los primeros
organismos en la Tierra primitiva (Lunine, 1999). La caida de un asteroide es uno de los procesos
que genera mas energia y es capaz de alterar la superficie del planeta, afectando a la formacion de

la vida durante su historia geoldgica.

37



CAPITULO 2 - CRATER DE IMPACTO CHICXULUB

Los crateres de impacto que se encuentran preservados en la Tierra son pocos ya que estan
expuestos a procesos geoldgicos tanto exdgenos como endogenos; los primeros corresponden a
procesos externos debido a que tienen lugar en la superficie terrestre o en las proximidades y son
alimentados por la energia solar como la sedimentacion, transporte de materiales, la erosion y la
meteorizacion (fisica, quimica y bioldgica); mientras que los segundos corresponden a procesos
internos que obtienen su energia en el interior de la Tierra como el vulcanismo, fallas y
plegamiento; en donde su huella queda borrada del registro geologico (Tarbuck et al., 2005;
Morgan et al., 2007). Los crateres de impacto han sido ampliamente estudiados gracias al interés
que generaron los estudios en las misiones Apolo en los crateres de la Luna por lo que empez6 a
surgir una idea de que podrian estar relacionados con eventos de impacto y extinciones (Kring,
1993). Previamente, el origen de los crateres de impacto era dificil de distinguir al de los crateres
que son generados por el vulcanismo por lo que se refuté mucho la idea de que el impacto habia

sido por un asteroide en la extincién del K/Pg (Bohor ef al., 1984).

La hipétesis de impacto provocada por una extincion masiva se le atribuye al Dr. Alvarez ya
que descubri6 al elemento iridio en sedimentos en la superficie de la Tierra. El iridio es importante
ya que en la superficie no se encuentra comunmente debido a que durante la diferenciacion
planetaria al inicio de la formacion de nuestro sistema solar fue secuestrado hacia el nucleo terrestre
junto con otros elementos mas pesados, por lo que al encontrarse en la superficie terrestre su origen
solo puede deberse a un impacto de asteroides y cometas (Zahnle et al., 2010). Posterior a la
propuesta hecha por Alvarez y sus colaboradores en 1980 sobre el impacto del asteroide, se
desconocia el posible sitio de impacto, ya que solo se habian encontrado tres crateres que fueran
superiores a los 100 km de didmetro, Vredefort (Sudafrica, formacion hace ~2000 Ma), Sudbury
(Canad4, formacion hace ~1850 Ma) y Popigai (Rusia, formacion hace ~35 Ma) (Koeberl y Henkel,
2005); sin embargo, fueron todos descartados por su tiempo de formacion debido a que el limite
entre el Cretacico/Paledgeno data hace 66 ma (Urrutia-Fucugauchi et al., 2011 y Schulte et al.,
2010). Fue aproximadamente un afio después del articulo de Alvarez (1980) cuando se publicaron

resultados sobre las exploraciones geofisicas en el sureste de México.
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En la conferencia anual de la Sociedad de Exploracion de Geofisicos por Penfield y Camargo-
Zanoguera (1981), se describido una estructura enterrada bajo la superficie de una plataforma
carbonatada con un area de ~180 km de didmetro, con posibilidad de ser un crater de impacto o de

origen volcénico (Urrutia-Fucugauchi et al., 2011).

Una década después se establecio una relacion con el K/Pg gracias a diversos estudios y con la
propuesta de Hildebrand y sus colaboradores (1991) para el sitio de impacto como el crater
Chicxulub, en Yucatan, México. El limite del K/Pg estd marcado en el registro estratigrafico por
una delgada capa de arcilla enriquecida en metales del grupo del platino y considerada isdcrona en
todo el mundo, tanto en secciones marinas como terrestres (Alvarez et al., 1980; Schulte et al.,

2010).

2.2 Zona de estudio

La zona de estudio corresponde al crater de impacto Chicxulub. Es uno de los tres crateres
complejos multi-anillos documentos en el registro terrestre (Urrutia-Fucugauchi et al., 2011) ya
que tienen en comun un didmetro mayor a los 150 km y fue formado hace ~66 Ma (Elbra y Pesonen,
2011). El crater de impacto estd preservado gracias a que se encuentra por debajo de sedimentos
carbonatados, por lo que para obtener informacion fue necesario hacer modelaciones geofisicas y
numéricas al igual que llevar a cabo proyectos de perforaciéon como el Programa de Perforacion
Cientifica de Chixculub (Chicxulub Scientific Drilling Program (CSDP)) realizado de diciembre
del 2001 a marzo de 2002 (Elbra y Pesonen, 2011).

2.2.1 Localizacion

El crater de impacto Chicxulub esta localizado en la peninsula de Yucatan, México (Figura

2.1) y tiene un diametro de ~180 — 200 km (Schulte ez al., 2010).
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El sitio de estudio fue la Hacienda Yaxcopoil, en la zona de terraza en la parte sur del crater
en donde previamente Petréleos Mexicanos (PEMEX) y la Universidad Nacional Auténoma de
México (UNAM) ya habian llevado a cabo perforaciones previas. Los sedimentos encontrados en
el crater conforman la parte inferior de la secuencia de carbonatos posterior al impacto
correspondiente al Paledgeno, junto con las brechas de impacto y las rocas cretacicas superiores
que fueron desplazadas (Urrutia-Fucugauchi et al., 2004b). Los sedimentos se encontraban en la
parte exterior de la cavidad transitoria del crater, pero después del impacto se movieron hacia abajo
y hacia el centro a su posicion actual entre el anillo del crater y el borde (Kenkmann et al., 2004).
El nucleo de perforacion de Yaxcopoil-1 se ubica a 62 km del centro del crater en la parte sur
(Urrutia-Fucugauchi et al., 2004 a). El nticleo se obtuvo por medio de una perforacion continua y
va de una profundidad de 404 m hasta 1511 m con una recuperacion de 98.5% (Urrutia-Fucugauchi
et al., 2004 b y Wohlgemuth et al., 2004). El crater de impacto del evento del K/Pg estd ubicado
en la plataforma de Yucatan, cubierto por ~1 km de sedimentos provenientes del Cenozoico
(Hildebrand et al. 1991; Paull et al. 2014). El crater esta en una cuenca multianillada con fallas
semicontinuas en forma circular y un anillo topogréfico interno dentro del borde del crater (Gulick
et al. 2013). El area impactada por el asteroide estd compuesta por sedimentos que datan del
Jurédsico al Cretacico de la plataforma carbonatada la cual en el momento del impacto estaba

inundada por un mar somero (Ramos, 1975).

Figura 2.1. Localizacion del crater de impacto Chicxulub. (Obtenido de Google Earth, 2024).

40



CAPITULO 2 - CRATER DE IMPACTO CHICXULUB

2.2.2 Clima y vegetacion

La peninsula de Yucatan presenta un clima de tipo calido-subhiimedo y presenta lluvias en
verano. La zona tiene un gradiente de precipitacion, la cual aumenta de la parte noroeste hacia el
sureste pudiéndose ver reflejada en la vegetacion de la zona. La vegetacion va cambiando ya que
en la zona noroeste se puede observar una tendencia arida, pero hacia el sur la vegetacion esta
conformada por una selva baja y mediana de tipo subcaducifolia y caducifolia (la cual pierde parte
o total de las hojas en la época sin lluvias) y por tltimo vegetacion tipica de la selva alta (Navarro,
2017). Durante el verano ocurre la época de huracanes mientras que en el invierno los vientos del
hemisferio norte de Estados Unidos y Canadé bajan hacia la zona provocando los nortes (Baéz-

Miranda, 2010 y Navarro, 2017).

2.2.3 Geologia de la peninsula de Yucatan

La plataforma carbonatada de Yucatin tiene una extensiéon de ~300000 km? la cual
corresponde a la parte emergente de la plataforma continental y separa al Mar Caribe del Golfo de
México (Urrutia-Fucugauchi y Pérez-Cruz, 2015). Al Norte y parte Noroeste de la plataforma se
encuentra el talud continental del Banco de Campeche; al Sur el Petén de Guatemala y las montafias
de Belice; al Oriente con el talud continental del mar Caribe y finalmente al Oeste la planicie del
Golfo de México (Navarro, 2017). El bloque actual de Yucatan tiene un origen de la Pangea
continental en el momento en que se abrio el Golfo de México de finales del Tridsico; ~200
millones de afos. No presenta plegamientos y tiene acumulacion de una capa sedimentaria de restos
marinos del Paleozoico tardio, sedimentacion continental correspondiente al Jurasico y un deposito
de evaporitas provenientes de rocas sedimentarias por arrecifes del Cretacico temprano. En el
Cretacico tardio se depositaron rocas sedimentarias formadas por carbonatos en forma de calizas
las cuales estan presentes posterior al impacto en el limite K/Pg (Baez-Miranda, 2010) (Ver Tabla
1). El impacto ocurrié en la formacion del Golfo de México en una plataforma sumergida en donde
el escurrimiento fluvial es subterraneo (sin drenaje superficial) con un sistema cérstico en forma

de cenotes y grutas de agua subterraneas (Morgan et al., 1997).
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Dentro de la estructura de impacto los pozos de perforacion han sido sobre la cubierta del
Cenozoico en donde estan contenidas las brechas de impacto y los depositos de sedimentos que
rellenaron al crater de impacto (Morgan et al. 2016; Urrutia-Fucugauchi et al. 2004 a y b, 2008,
2011).

La parte superficial del area impactada por el asteroide estaba compuesta por sedimentos
provenientes tanto del Jurasico como del Cretacico, aunque domina una plataforma carbonatada.
Estos sedimentos de la plataforma estan compuestos por 35-40% dolomita, 25-30% caliza, 25-30%
anhidrita, y 3-4% arenisca y pizarra de aproximadamente 3 km de grosor en la parte continental
(Ward et al. 1995). La corteza continental es una provincia ignea jurasica gruesa (~35 km) de alto
contenido de silice que incluye granito cuya estructura interna no estd adecuadamente limitada

(James, 2013; Hudec y Norton, 2019).
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Tabla 1. Tabla Cronoestratigrafica Internacional. (Obtenido de la Comisién Internacional de

Estratigrafia, 2023).
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El crater de impacto Chicxulub ha sido estudiado en detalle y sigue siendo de gran interés ya
que puede proveer gran informacidn sobre sus efectos que generd en el ambiente en el limite K/Pg.
Los nucleos de perforacion de sedimentos marinos pueden servir como proxies paleoclimaticos en
donde proporcionan informacién importante de aspectos fisicos, quimicos y bioldgicos. Los
crateres de impacto en la Tierra sufren varios procesos de erosion lo que limita su preservacion;
sin embargo, al tener una buena preservacion por su localizacion, Chicxulub puede ser un proxy
para otros crateres de impacto en la Tierra y en el Sistema Solar. A continuacion, se explicara a
detalle la formacion del crater de impacto Chicxulub, sus efectos y estudios previos sobre la

simulacidn del impacto.
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2.3 Formacion del crater de impacto Chicxulub

El asteroide tenia aproximadamente 10 — 15 km de didmetro y al caer en la Tierra gener6 de
manera instantanea una excavacion total de ~25 km de profundidad, un posterior levantamiento de
la corteza superior y finalmente una formacioén del crater (Urrutia-Fucugauchi et al., 2011 y Collins
et al., 2008). El evento de impacto ocurri6 en un tiempo muy corto (centenas de segundos) y
provocd una alta liberacion de energia por lo cual form6 una cavidad con una profundidad de hasta
25 km en donde fracturd y expulso6 rocas de carbonatos y del basamento (Urrutia-Fucugauchi et
al., 2011). La Figura 2.2 muestra un esquema de la estructura del crater Chicxulub; al impactar el
bolido en el ambiente formd la cuenca de depdsito de sedimentos carbonatados (Morgan et al.
2016; Escobar-Sanchez y Urrutia-Fucugauchi, 2010) y todo el material cercano se levantd para
formar la zona central de ascenso en donde se formaron las brechas impactadas. Tras el impacto,
inicialmente se formd una cavidad transitoria, que luego colapsoé para producir un crater final que
era tanto mas profundo como mas ancho que la cavidad transitoria. La elevacion dindmica del
sotano granitico durante el colapso de la cavidad transitoria condujo a la formacién del anillo
central (Morgan et al., 2016). La zona donde impacto el asteroide, la parte exterior de la zona de
excavacion colapsoé hacia el interior para formar lo que se conoce como la zona de terraza (Collins
et al., 2008). En los registros de los sedimentos marinos correspondientes al impacto Chicxulub
muestran en la base a los sedimentos del Cretacico y en la cima a los del Paledgeno (Urrutia-
Fucugauchi y Pérez-Cruz, 2015). La sincronia entre el limite K/Pg y el bélido de Chicxulub se ha

confirmado por medio de estudios isotdpicos con argon (Renne ef al., 2013).

Figura 2.2. Esquema de la estructura del crater Chicxulub. Tomado de Collins et al., 2008.
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2.4 Estudios previos sobre la simulacion del crater de impacto Chicxulub

Al colisionar el asteroide en la plataforma carbonatada, se produjo una bola de fuego de la
roca fragmentada, vaporizada y derretida del sitio de impacto. La pluma de impacto se piensa que
inicialmente era opaca debido a que el aire estaba ionizado, sin embargo, al enfriarse por debajo de
la temperatura transparente, se emitieron grandes cantidades de radiacion (Morgan et al., 2013).
La energia liberada por el impacto se ha estimado que es de <5X10?* J para un asteroide de 12 km
de diametro al considerar el tamafio de crater, el contenido de arcillas del meteorito y los diferentes
modelos de impacto (Morgan et al., 1997; Pope et al., 1997). Se considera que ~1.5X10!7 kg de
material fue eyectado en la bola de fuego (Morgan et al., 1997) y pasé por procesos de fusion y
volatilizacion (Osinski y Spray, 2001). Si solo se considera el proceso de volatilizacion, la
liberacion de gases por la eyecta fue de: 3.5X10'* a 3.5X10% kg de dioxido de carbono (CO»),
4X 10" a 6X10' kg de dioxido de azufre (SO), y 2X 10'*a 1.4 X 10" kg de vapor de agua (H,0)
que fueron distribuidos mundialmente en la estratosfera (O’Keefe y Ahrens, 1989; Chen et al.,
1994; Morgan et al., 1997; Pope et al., 1997, Pierazzo et al., 1998; Parkos et al., 2015). La alta
temperatura de la bola de fuego disocio el CO; a monoxido de carbono (CO) (Boslough et al.,
1982; Kawaragi et al., 2009), convirtié SO» a trioxido de azufre (SO3) (Ohno et al., 2014), y formo
3 - 4.5X10'2 kg de 6xido nitrico (NO) al mezclarse con el aire circundante (Parkos et al., 2015).
Los modelos predicen que los gases, vapores y polvo de la bola de fuego fueron elevados
rapidamente hacia la parte mas alta de la atmodsfera y fueron dispersados por el planeta (Pope et
al., 1997). La caida del material caliente provoco grandes incendios de miles de kilometros del
sitio de impacto lo que libero hollin en la atmdsfera a nivel global (Morgan et al., 2013). Los gases,
aerosoles y polvo llevaron a un cambio drastico en las condiciones ambientales causando
extinciones masivas como se ha mencionado previamente. Pope (2002) sugiere que la fraccion de
particulas de polvo en submicras en la estratosfera era demasiado pequefia para provocar los efectos

ambientales que ocurrieron.
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Un escenario alternativo para las causas del invierno nuclear corresponde a la formacion de
aerosoles de sulfato producidos como resultado de la inyeccion de gases ricos en azufre presentes
en la plataforma carbonatada (Artemieva et al., 2017; Brugger et al., 2017). Cuando la bola de
fuego se enfrié a temperaturas inferiores a 2100 ° C después del impacto, el calcio se recombin6
con otros elementos que forman especies moleculares, como el 6xido de calcio (CaO) (Sigurdsson
et al., 1991; Broadley y Plane, 2010), carbonato de calcio (CaCOs) (Broadley y Plane, 2010),
hidroxido de calcio (Ca(OH)2) (Broadley y Plane, 2010), larnita (Ca2Si04), hatrurita (CazSiOs),
(Ebel y Grossman, 2005) y diépsido (MgCaSi»Og) (Rietmeijer et al., 2008; Schmieder et al., 2017).
Los estudios de modelacion predicen que las eyecciones del impacto se expulsaron rapidamente a
la parte superior de la atmdsfera y se extendieron por el planeta (Pope et al., 1997; Pierazzo et al.,
1998; Kring y Durda, 2002). La presencia de dtomos de calcio en la atmosfera superior habria

resultado en la ruptura de la capa de ozono (Helmer et al., 1993), segtn la reaccion 1:

Ca+ O3 > CaO + Oy .......... (reaccién 1)

El CaO reaccion6 facilmente para formar peroxido de calcio (CaO2), ozénido de calcio
(Ca0s3), Ca(OH), y CaCOs por reaccion con Oz, Oz, H2O y COg, respectivamente (Broadley y
Plane, 2010). Estas particulas se esparcieron como polvo fino a través de la estratosfera y
bloquearon la radiacion solar entrante causando un enfriamiento global de corta duracién

(Vellekoop et al., 2014).

Las simulaciones sugieren que la cantidad de luz solar que llega a la superficie de la Tierra
se redujo potencialmente a ~20% (Pope et al., 1997). Artemieva y col. (2017) han reevaluado
recientemente la liberacion de gases climaticamente activos utilizando el hidrocédigo SOVA para
diferentes parametros del modelo (4ngulo de impacto y composiciones objetivo), para determinar

el volumen de gases que alcanzan hasta > 25 km de altitud y se distribuyen a nivel mundial.
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Sus resultados muestran una estimacion mas grande de gases de azufre de 3.25(+£1.30) X 104
kg y menos CO; de 4.25(£1.60)X 10'* kg que los modelos anteriores. Llegan a la conclusion de
que las temperaturas de la superficie se redujeron significativamente durante varios afios, como lo
demuestran Brugger ef al., (2017), con temperaturas del océano afectadas durante cientos de anos.
Se han documentado dos descensos importantes en la temperatura de la superficie del mar después
del evento de impacto (Vellekoop et al., 2014). Se propone que estas fases oscuras inhiben

temporalmente la fotosintesis, causando un colapso global de las redes troficas terrestres y marinas

(Schulte et al., 2010).

Estudios experimentales previos para simular impactos planetarios, incluido el evento de
Chicxulub, han utilizado como material objetivo al agua (Sugita et a/ 2003 a y b y Sugita y Schultz,
2003 ¢), basalto (Mukhin ez al., 1989; Kurosawa et al., 2012b; Kadono et al., 2002; Hamann et al.,
2016a), meteoritos (Hamann et al., 2016a), cristales naturales o sintéticos compuestos de cuarzo
(S102) (Kraus et al., 2012; Ishibashi et al., 2013; Hamann et al., 2016b), diopsido (CaMgSi»Og)
(Kurosawa et al., 2012a), calcita (CaCOs3) (Boslough ez al., 1982; Lange y Ahrens, 1986; Kawaragi
et al., 2009; Kurosawa et al., 2012b; Bell, 2016), dolomita (CaMg(COs)2) (Sugita y Schultz, 1999;
Sugita et al., 1998, 2003a; Schultz y Eberhardy, 2015), anhidrita (CaSQO4) (Gerasimov et al., 1994;
Chen et al., 1994; Ohno et al., 2004, 2012, 2014), yeso (CaSO4 - 2H>0) (Gerasimov et al., 1994;
Kurosawa et al., 2019), halita (NaCl) (Kurosawa et al., 2019), asi como sus mezclas con o sin
cuarzo (Si02) (Chen et al., 1994; Gerasimov et al., 1995; Martin et al., 2012). Estos estudios se
realizaron al vacio o en presencia de un gas inerte, y generalmente se centraron en caracterizar los
gases o minerales formados por el proceso de choque (Bell, 2016; Prescher et al., 2011). Solo unos
pocos estudios examinaron la luz emitida por las plumas de impacto planetario y describieron las
especies quimicas involucradas en el proceso de emision. Los materiales investigados fueron
calcita (Kurosawa et al., 2012b), dolomita (Sugita y Schultz, 1999; Sugita et al., 1998, 2003a),
basalto (Kurosawa et al., 2012a; Kadono et al., 2002), didpsido (Kurosawa et al., 2012a), y agua
(Sugita y Schultz, 2003 c).
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2.5 Enfoque de la investigacion de doctorado

El impacto de Chicxulub se ha simulado en el laboratorio utilizando experimentos de choque
bajo vacio al disparar proyectiles a 1-2 km s™! utilizando un propulsor (Bell, 2016), laser (Ohno et
al., 2004) o pistolas en diferentes materiales. Hay pocos estudios en los que se han utilizado
experimentos de ablacion laser (Ohno et al., 2004; Navarro, 2017). Los materiales que se han
utilizado para el impacto estan compuestos ya sea de cristales naturales o sintéticos de calcita
(CaCO3) (Bell, 2016; Boslough et al., 1982; Kawaragi et al., 2009; Kurosawa et al., 2012),
anhidrita (CaSOs) (Chen et al., 1994; Gerasimov et al., 1994; Gupta et al., 2001; Ohno et al., 2004
y 2014; Prescher et al., 2011), yeso (CaSQO4 - 2H,0) (Gerasimov ef al., 1994), y otras mezclas con
o sin cuarzo (Si0;) (Gerasimov et al., 1995). Estos estudios se han enfocado en determinar la
velocidad de choque (Gupta ef al., 2001), la presion de choque al impacto (Kurosawa et al., 2012;
Gupta, et al., 2001), el espectro de emision (Navarro, 2017; Kurosawa et al., 2012; Schultz y
Eberhardy, 2015), la naturaleza de los gases de impacto (Boslough et al., 1982; Kawaragi ef al.,
2009; Kurosawa et al., 2012; Ohno et al., 2004, 2014), y los minerales formados por el impacto
(Bell, 2016; Prescher et al., 2011).

2.6 Conclusiones

Una limitante de estos estudios ha sido la falta de un modelo experimental que incorpore a
las litologias de los sedimentos impactados, al igual que utilizarlos en las modelaciones sobre el
impacto Chicxulub. Los estudios de este proyecto doctoral han empleado las litologias de ntcleos
de perforacion del crater Chicxulub para los experimentos y simulaciones teéricas (Navarro, 2017,
Navarro et al., 2020, Navarro et al., 2021). Seria importante llevar a cabo una caracterizacion del
nucleo de perforacién Yaxcopoil-1 con una mayor resolucion ya que se encontraron sulfatos en
solo un horizonte, a 1400 m y deben de estar mas ampliamente distribuidos. Esto mejoraria los
modelos tanto termoquimicos como en el hidrodindmico para introducir la capa de sulfatos y asi

analizar cudles serian los gases y volatiles emitidos.
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Es importante llevar a cabo un andlisis experimental y teorico sobre la produccion de volatiles
y minerales durante el impacto del bolido sobre la plataforma carbonatada de Yucatan utilizando
horizontes del ntcleo de perforacion Yaxcopoil-1 de Chicxulub ricos en carbonatos y sulfatos por
medio de ablacion laser, para estudiar las especies quimicas que constituyeron a la bola de fuego,

la cual provocdé grandes efectos ambientales y extinciones masivas en el limite K/Pg.
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JUSTIFICACION ACADEMICA

Hay pocos estudios en los que se han utilizado experimentos de ablacién laser (Ohno ef al.,
2004; Navarro, 2017). Los materiales que se han utilizado son cristales naturales o sintéticos de
calcita (CaCO3) (Bell, 2016; Boslough et al., 1982; Kawaragi et al., 2009; Kurosawa et al., 2012
a,b), anhidrita (CaSQOs) (Chen ef al., 1994; Gerasimov ef al., 1994; Gupta et al., 2001; Ohno et al.,
2004 y 2014; Prescher et al., 2011), yeso (CaSO4 - 2H20) (Gerasimov et al., 1994), al igual que
otras mezclas con o sin cuarzo (SiO2) (Gerasimov et al., 1995). Estos estudios se han enfocado en
determinar la velocidad de choque (Gupta et al., 2001), la presion de choque al impacto (Kurosawa
etal., 2012 a,b; Gupta, et al., 2001), el espectro de emision (Navarro, 2017; Kurosawa et al., 2012;
Schultz et al., 2015), la naturaleza de los gases de impacto (Boslough et al., 1982; Kawaragi et al.,
2009; Kurosawa et al., 2012 a,b; Ohno et al., 2004, 2014), y los minerales formados por el impacto
(Bell, 2016; Prescher et al., 2011). Una limitante de estos estudios es la falta de un modelo
experimental que incorpore a la litologia de los sedimentos impactados. Utilizar muestras de las
litologias del sitio de impacto permiten un analisis de mayor detalle. Para ello en estos estudios se
analizan sedimentos provenientes del nucleo de perforacion Yaxcopoil-1 para la simulacion
experimental del impacto generado en Chicxulub (Navarro, 2017). Adicionalmente, en esta
investigacion se busca aumentar la resolucion en la caracterizacion del nucleo y estudiar carbonatos

y sulfatos en las muestras para la simulacion del impacto por medio de ablacion laser.
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HIPOTESIS Y OBJETIVOS

Hipotesis

Los pardmetros fisicos sobre la pluma de impacto generada en Chicxulub no son conocidos y son
importantes para analizar la evolucion del impacto en el ambiente. Por medio de la técnica de
espectroscopia de emision se podran obtener parametros de la pluma de impacto al utilizar muestras
de la litologia del ntcleo de perforacion de Yaxcopoil-1. Las lineas de emision de calcio pueden
utilizarse para determinar los parametros fisicos de temperatura y densidad de electrones durante

la simulacion del impacto del asteroide por medio de un laser de Nd-YAG.

Objetivo General:

Analizar experimental y tedricamente la produccion de volatiles y minerales durante la ablacion
laser en la simulacion del impacto de Chicxulub con el nucleo de perforacion Yaxcopoil-1 y su

posible contribucidn en la extincidn marina del Cretacico/Paledgeno.

Objetivos Especificos:

Caracterizar el nucleo de perforacion Yaxcopoil-1 con una mayor resolucion en los horizontes con
una diferencia de profundidad de 10 m entre cada uno con el propoésito de identificar las capas ricas
en sulfatos:
e Analizar el material volatil por medio de Pir6lisis.
e Analizar los minerales presentes en el nucleo de perforacion Yaxcopoil-1 por Difraccion
de Rayos X (DRX).
e Analizar el material volatil por medio de Termogravimetria y Calorimetria Diferencial de
barrido acoplado a Espectrometria de Masas (TGA-DSC-MS).
e Analizar por Fluorescencia de Rayos X (FRX).
Caracterizacion fisica y quimica de los productos quimicos generados por la ablacion laser en
sedimentos ricos en carbonatos y sulfatos:
e Determinacion de la evolucion de la onda de choque y la bola de fuego generada por el

impacto por Shadowgrafia.
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e Determinacion de las lineas espectrales por espectroscopia de emision experimental y
sintéticamente.
e Andlisis de gases por cromatografia de gases acoplado a espectrometria de masas.
e Caracterizacion de los minerales generados durante la ablacion laser por DRX.
% Modelacion teorica sobre los solidos generados en la ablacion laser
o Utilizar larnita, hatrurita y portlandita en la simulacion.
% Modelacion teorica de las condiciones experimentales utilizando los resultados generados en
shadowgrafia y espectroscopia:
e Utilizar un modelo termoquimico para observar que especies se encuentran en equilibrio
termodinamico.
e Emplear las condiciones en un modelo hidrodindmico con un mddulo quimico para
determinar las especies quimicas estables.
o Escalar las condiciones experimentales de microescala a macroescala con los pardmetros

de diametro conocidos para Chicxulub.

% Integracion de los resultados y sus implicaciones en la extincion marina del Cretacico/Paledgeno.
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CAPITULO 3

CARACTERIZACION DEL NUCLEO

En este capitulo de la tesis se va a mencionar como se llevd a cabo la caracterizacion del
nicleo por medio de las técnicas de Pirdlisis y Cromatografia de gases (CG) acoplado a
Espectrometria de masas (MS), Difraccion de Rayos X (DRX), andlisis termogravimétrico (TGA)
y calorimetria diferencial de barrido (DSC) junto con el analisis de gases evolucionados por
espectrometria de masas (MS) y analisis de fluorescencia de rayos X (FRX); al igual que se

mencionan los resultados obtenidos para esta parte de la investigacion.

3.1 Introduccion

El crater Chicxulub ha sido analizado por medio de estudios geofisicos, geologicos y de
registros de los pozos tanto en la estructura, tamafio y la morfologia del crater en la Peninsula de
Yucatan (Urrutia-Fucugauchi et al., 2011). La edad ha sido estimada al igual que la geometria y
las caracteristicas propias del crater; asi como las relaciones entre los depositos del K/Pg en zonas
alrededor del Golfo de México y el Mar Caribe (Ortiz Aleman et al., 2002 y Navarro, 2017). La
capa K/Pg corresponde a la eyecta del material fragmentado y facilita las correlaciones
estratigraficas, por lo que se considera un marcador de la estratigrafia global gracias a los andlisis

de los procesos que ocurrieron en el impacto (Urrutia-Fucugauchi et al., 2011).

3.1.1 Programas de perforacion

El descubrimiento del sitio de impacto fue gracias a las exploraciones por PEMEX en los
afios 40 al encontrar una anomalia gravimetrica de Bouguer en la peninsula de Yucatan en México
con una forma semicircular. La anomalia fue explorada por medio de las perforaciones de pozos,
que brindaron informacion sobre la estratigrafia del subsuelo y permitieron detectar la estructura

que corresponde al crater Chicxulub (Urrutia-Fucugauchi et al., 2011).
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Los programas de perforacion que se han llevado a cabo han sido por el programa de
Chicxulub de la Universidad Nacional Autonoma de México (UNAM), PEMEX, por el Proyecto
de Perforacion Cientifica de Chicxulub (pozo Yaxcopoil-1), por el Programa de la Comision
Federal de Electricidad (CFE) con la UNAM vy por el Programa de Descubrimiento Oceéanico
Internacional (expedicién 364) en el anillo interno ubicado en la periferia del crater (IODP por sus
siglas en inglés) (Urrutia-Fucugauchi et al., 2011). Gracias a los programas de perforacion de
crateres de impacto se puede obtener informacién importante sobre la estratigrafia de la zona al
igual que la estructura y composicion de los crateres para poder realizar simulaciones tanto en
laboratorios como en modelos teodricos incluyendo las propiedades fisicas, quimicas y bioldgicas

de la zona.

3.1.2 Nucleo de perforacion Yaxcopoil-1

La zona de investigacion para este proyecto corresponde al nucleo de perforacion Yaxcopoil-1
el cual fue obtenido durante el proyecto de Perforacion Cientifica de Chicxulub (Chicxulub
Scientific Drilling Project) en el 2001, por parte del Programa Internacional de Perforacion
Continental (International Continental Drilling Program, ICDP). El principal propdsito de la
campaia fue obtener la litologia, quimica y el grado de impacto en uno de los tres crateres
complejos multi-anillos que se encuentran en la Tierra, correspondiente a Chicxulub (Kenkmann
et al.,2004). En la campatfia se perforé un nicleo de una profundidad de 404 ma 1511 m en el cual
se recuperd mas de 1100 metros. El modo de operacion de perforacion consiste en una maniobra
de manera rotatoria en el cual se impuls6 una barrena de punta de diamante en el sistema HC el
cual es el sistema en el que se recupera de manera continua a los nticleos, en la cual se recupero
una seccion debajo de 400 m correspondientes al superior terciario hasta llegar a la profundidad
final. Los nucleos son recuperados rapidamente por una tuberia por medio de la técnica wireline y
posteriormente son almacenados en la UNAM (Urrutia-Fucugauchi et al., 2004). La composicion
de las rocas correspondientes al Cretacico a una profundidad de 894 a 1511 m corresponde a
dolomitas, calizas y mientras que a 794 — 894 m de profundidad en el nucleo se encuentran los

carbonatos (Urrutia-Fucugauchi et al., 2004).
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3.2 Métodos

Para llevar a cabo la caracterizacion del ntcleo en la investigacion de doctorado se utilizaron
92 muestras (~ 20 g) de diferentes horizontes del nticleo de perforacion Yaxcopoil-1 con una
variacion de 599.5 a 1500.01 m y con una diferencia en profundidad de 10 m entre cada una. De
las 92 muestras un total de 37 fueron previamente analizadas durante el proyecto de investigacion
de la maestria. En la Tabla 2 se puede observar el inventario de las muestras que se analizaron

durante el doctorado haciendo un total de 92 horizontes.

Tabla 2. Inventario de muestras analizadas del nucleo Yaxcopoil-1 del crater Chicxulub.

KFNA 01 88 599.50 601.65 M-88-1 599.50 10.50
KFNA 02 93 609.68 611.88 M-93-13 610.00 8.60

KFNA 03 96 616.09 618.33 M-96-20 618.60 11.36
KFNA 04 102 628.92 630.87 M-102-12 629.96 11.95
KFNA 05 108 641.33 643.67 M-108-7 641.91 11.22
KFNA 06 113 652.09 654.48 M-113-1 653.13 13.10
KFNA 07 119 664.97 667.11 M-119.12 666.23 12.18
KFNA 08 125 678.15 680.36 M-125-1 678.41 14.19
KFNA 09 131 691.56 693.86 M-131-3 692.60 5.37

KFNA 10 134 697.77 700.18 M-134-1 697.97 12.03
KFNA 11 140 711.05 713.23 M-140-9 710.00 5.89

KFNA 12 142 715.48 717.79 M-142-5 715.89 9.11

KFNA 13 146 724.23 726.53 M-146-4 725.00 10.00
KFNA 14 151 735.09 737.42 M-151-5 735.00 10.00
KFNA 15 155 744.02 746.13 M-155-10 745.00 11.08
KFNA 16 135 700.08 702.31 M-135-3 756.08 5.92

KFNA 17 163 761.42 763.61 M-163-6 762.00 7.78

KFNA 18 166 768.14 770.25 M-116-12 769.78 10.22
KFNA 19 171 779.29 781.54 M-171-6 780.00 10.00
KFNA 20 176 789.87 792.17 M-176-13 790.00 9.84
KFNA 21 180 798.86 801.26 M-180-9 799.84 20.16
KFNA 22 - - - - 810.00 10.00
KFNA 22X 190 819.86 822.24 M-190-14 820.00 2.24
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KFNA 23 191 822.24 824.38 M-191-1 822.24 7.76

KFNA 24 194 828.76 830.95 M-14 830.00 6.72

KFNA 25 197 834.96 837.02 M-197-14 836.72 8.28

KFNA 26 201 843.72 845.80 M-201-7 845.00 10.07
KFNA 27 206 854.52 856.66 M-206-3 855.07 14.02
KFNA 28 212 867.23 869.60 M-212-10 869.09 10.30
KFNA 29 217 878.69 880.92 M-217-4 879.38 15.72
KFNA 30 224 893.94 896.12 M-224-8 895.10 5.41

KFNA 31 227 899.70 901.87 M-227-4 900.51 9.49

KFNA 32 232 910.57 912.82 M-232-14 910.00 10.00
KFNA 33 236 918.97 920.99 M-236-3 920.00 10.00
KFNA 34 241 929.42 932.32 M-241-6 930.00 11.33
KFNA 35 246 940.96 942.84 M-246-3 941.33 8.67

KFNA 36 250 949.13 951.10 M-250-9 950.00 10.00
KFNA 37 255 959.98 962.23 M-255-7 960.00 10.00
KFNA 38 259 968.65 970.86 M-259-1 970.00 9.82

KFNA 39 264 979.71 981.78 M-264-11 979.82 0.31

KFNA 40 264 979.71 981.78 M-264-19 980.13 9.87

KFNA 41 268 988.16 990.19 M-268-7 990.00 10.00
KFNA 42 273 1000.08 1002.14 M-273-5 1000.00 10.00
KFNA 43 277 1009.17 1011.48 M-277-9 1010.00 10.00
KFNA 44 281 1018.33 1020.55 M-281-10 1020.00 9.98

KFNA 45 286 1029.73 1032.04 M-286-2 1029.98 10.02
KFNA 46 290 1039.81 1042.63 M-290-16 1040.00 10.00
KFNA 47 293 1048.07 1050.91 M-293-12 1050.00 10.00
KFNA 48 298 1062.21 1065.18 M-298-1 1060.00 10.00
KFNA 49 300 1068.02 1070.53 M300-17 1070.00 8.74
KFNA 50 303 1076.15 1079.26 M-303-9 1078.74 11.26
KFNA 51 308 1090.19 1093.03 M-308-5 1090.00 10.00
KFNA 52 311 1099.00 1101.82 M-311-16 1100.00 10.00
KFNA 53 314 1107.54 1110.38 M-314-8 1110.00 10.00
KFNA 54 318 1118.73 1121.60 M-318.14 1120.00 7.50
KFNA 55 321 1127.15 1130.00 M-321-1 1127.50 11.89
KFNA 56 325 1138.83 1141.57 M-325-6 1139.39 5.91

KFNA 57 327 1144.85 1147.53 M327-8 1145.30 5.42
KFNA 58 329 1150.17 1152.91 M-329-5 1150.72 9.28

KFNA 59 332 1158.52 1161.21 M-332-7 1160.00 10.00
KFNA 60 336 1169.94 1172.89 M-336-3 1170.00 10.00
KFNA 61 339 1178.97 1181.95 M-339-8 1180.00 10.00
KFNA 62 343 1190.31 1193.25 M-343-9 1190.00 13.34
KFNA 63 347 1201.93 1204.93 M-347-9 1203.34 6.66
KFNA 64 349 1207.87 1210.51 M-349-7 1210.00 10.00
KFNA 65 353 1219.04 1221.78 M-353-23 1220.00 10.00
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KFNA 66 356 1127.53 1230.11 M-356-3 1230.00 14.17
KFNA 67 362 1243.72 1246.54 M-362-3 1244.17 10.83
KFNA 68 365 1252.19 1255.20 M-356-20 1255.00 10.00
KFNA 69 369 1263.76 1266.68 M-369-12 1265.00 10.00
KFNA 70 372 1272.26 1275.10 M-372-8 1275.00 11.25
KFNA 71 377 1285.87 1288.68 M-377-3 1286.25 13.75
KFNA 72 381 1296.44 1300.26 M-381-15 1300.00 10.00
KFNA 73 385 1308.43 1311.16 M-385-12 1310.00 10.00
KFNA 74 389 1319.51 1322.23 M-389-14 1320.00 8.26
KFNA 75 392 1327.80 1330.54 M-392-1 1328.26 11.74
KFNA 76 396 1338.54 1341.32 M-396-12 1340.00 10.00
KFNA 77 400 1350.35 1350.94 M-400-5 1350.00 10.00
KFNA 78 404 1360.79 1363.59 M-404-14 1360.00 9.63
KFNA 79 407 1369.19 1372.06 M-407-3 1369.63 10.37
KFNA 80 410 1377.44 1380.34 M-410-36 1380.00 10.00
KFNA 81 414 1388.8 1391.45 M-414-2 1390.00 13.05
KFNA 82 419 1402.49 1405.24 M-419-3 1403.05 6.95
KFNA 83 421 1407.94 1410.76 M-421-9 1410.00 10.00
KFNA 84 425 1419.07 1421.83 M-425-7B 1420.00 10.00
KFNA 85 428 1427.32 1430.27 M-428-19 1430.00 10.00
KFNA 86 433 1441.28 1444.11 M-433-1 1440.00 12.49
KFNA 87 437 1452.26 1455.07 M437-2 1452.49 7.51
KFNA 88 439 1457.80 1460.41 M-439-15 1460.00 10.00
KFNA 89 443 1468.91 1471.8 M-443-6 1470.00 10.00
KFNA 90 446 1477.44 1480.19 M-446-6 1480.00 10.00
KFNA 91 451 1490.81 1493.43 M-451-1 1490.00 10.01
KFNA 92 454 1498.90 1501.66 M-454-10 1500.01 10.01
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Las muestras se obtuvieron en campafias oceanograficas llevadas a cabo previamente y se
encuentran almacenados en la nucleoteca en el Laboratorio de Andlisis de Nucleos de Perforacion
y en el Laboratorio de Paleoceanografia y Paleoclimas del Instituto de Geofisica de la UNAM. Para
la obtencion de las muestras se tuvo que revisar las cajas provenientes al nucleo de perforacion
(Figura 3.1 A y B); posteriormente se llevo a cabo una medicion y corte para obtener la muestra
correspondiente al horizonte (Figura 3.2). Para la caracterizacion del nicleo, las muestras fueron

pulverizadas con un mortero de dgata hasta obtener un polvo fino que fue utilizado en los analisis

(Figura 3.3).

Figura 3.1. Cajas de nucleos de perforacion de Yaxcopoil-1 en el laboratorio. A. Caja 264 y B. Caja 218.
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Figura 3.2. Nucleo de perforacion previo a su corte para la obtencion de las muestras.

Figura 3.3. Pulverizacion de las muestras provenientes del nicleo de perforacion.
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A continuacion, se explican cada una de las técnicas utilizadas para la caracterizacion del

nucleo de perforacion de Yaxcopoil-1.

3.2.1 Pirolisis-CG-MS

La técnica de Pirdlisis y Cromatografia de gases (CG) acoplado a Espectrometria de masas
(MS) corresponde a una herramienta analitica con la cual la muestra se introdujo en un equipo el
cual fue calentado y se descompuso en gases y vapores inorgdnicos y orgéanicos denominados
pirolizados, los cuales son més estables y que fueron analizados. Estos pirolizados posteriormente
fueron separados cromatograficamente, en donde su separacion se llevo a cabo por afinidad
intrinseca de un compuesto en la fase estacionaria. Ya que fueron separados los pirolizados, se
caracterizaron por espectrometria de masas, y los datos fueron analizados y se compararon para su
identificacion con bases de datos como National Institute of Standards and Technology (NIST) o
Wiley 38. Los andlisis se llevaron a cabo en el antiguo Laboratorio de Quimica de Plasmas y
Estudios Planetarios, ahora nombrado Unidad de Laboratorios Dr. Rafael Navarro Gonzalez en el

Instituto de Ciencias Nucleares (ICN) de la UNAM.

El equipo utilizado fue un Agilent Technologies como se puede observar en la Figura 3.4 A; se
utilizé una probeta de pirdlisis con una resistencia de platino en donde se coloc6 la muestra en un
tubo de cuarzo con lana de cuarzo en cada extremo (Figura 3.4 B). Se purgo la camara 3 veces con
un flujo de helio a 600 PSI durante 3 minutos. Se utilizaron dos programas diferentes de pirdlisis,
uno lento y otro rapido. En la pirdlisis lenta, el programa llegé a 200°C por 10 segundos, seguido
de una rampa de temperatura de 10°C por milisegundo hasta alcanzar 1200°C y se mantuvo en
isoterma hasta completar un analisis de 30 minutos. En la pirdlisis rapida, se calentd a 200°C por
10 segundos, seguido de una rampa de temperatura de 10°C por milisegundo hasta alcanzar 1200°C
y se mantuvo por 0.5, 1, 2 y 3 minutos. Se encontré6 que el método Optimo corresponde al
calentamiento por un minuto en la pirdlisis rapida ya que de esta manera se descomponen los

solidos en moléculas volatiles o gaseosas que fueron identificados de manera mas facil.
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Figura 3.4. A. Equipo Agilent Technologies de Pir6lisis-CG-MS y B. Probeta de Pir6lisis.

3.2.2 DRX

La Difracciéon de Rayos X (DRX) es una técnica en la cual se obtiene la composicion
mineraldgica de las muestras, la cual permite identificar a los minerales por su estructura cristalina
y se basa en las interferencias Opticas generadas cuando la radiacion pasa por una rendija de espesor
y se compara la longitud de onda de la radiacion. Al ser irradiados los compuestos por los rayos X
ocurre una difraccion con angulos especificos que dependen de las distancias entre los atomos, y
asi pueden ser identificados con estandares utilizados en el laboratorio (Navarro, 2017). Los
analisis de DRX se llevaron a cabo en el Laboratorio de Difraccion de Rayos X en el Instituto de

Geologia.
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Las muestras se prepararon para obtener una tableta la cual se introduce en el equipo (Figura
3.5). En donde una porcién de la muestra se moli6d y tamizd a <75 pm utilizando una mano de
mortero y mortero de 4gata y se montd en soportes de aluminio para analisis de DRX. Las
mediciones se llevaron a cabo en un difractdémetro PANalytical Empyrean equipado con un
detector PIXcel3D (Ver Figura 3.6 A y B), que funciona con un voltaje de aceleracion de 45 kV 'y
una corriente de filamento de 40 mA, utilizando radiaciéon Cu Ka. Todas las muestras se midieron
en un rango de angulo de 26 (2theta) de 4 - 80 °, con un tamafio de paso de 0.04° y 40 s de tiempo
de paso de exploracion. El andlisis semicuantitativo de las fases minerales detectadas se realizé
mediante el método de relacion de intensidad de referencia (RIR) que escala todos los datos de
difraccion a la difraccion de materiales de referencia estandar. La base de datos de estructura
cristalina inorganica (ICSD) se utilizd para la identificacion y cuantificacion de las muestras

(Hellenbrandt, 2004).

Figura 3.5. Preparacion de las muestras para ser analizadas por DRX.
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Figura 3.6. Difractometro PANalytical Empyrean que se utilizo en los analisis de DRX. A. Difractometro
y B. Analisis de muestras.

3.2.3 TGA-DSC-MS

Los andlisis térmicos se llevaron a cabo mediante mediciones simultineas de analisis
termogravimétrico (TGA) y calorimetria diferencial de barrido (DSC) junto con el analisis de gases
evolucionados por espectrometria de masas (MS). Con esta técnica se estudia el contenido de
volatiles en la muestra. La termogravimetria registr6 de manera continua la masa de la muestra
colocada en una atmdsfera controlada (N2) con un programa de temperatura controlado con una
tasa de calentamiento de 20°C por minuto hasta llegar a 1450°C (Figura 3.7 A y B). La muestra
puede perder peso debido a una descomposicion o ganar peso por una reaccion con el gas presente
en la atmosfera. La calorimetria diferencial de barrido mide la diferencia de calor entre una muestra
y una referencia medida en funcion de la temperatura. La técnica nos permite determinar si existen
procesos exotérmicos (liberacion de energia) o endotérmicos (absorcion de energia). Los gases y
vapores liberados por las muestras fueron analizados por un espectrometro de masas tipo
cuadrupolar en un rango espectral de 14 -120 unidades de masa atémica (uma), el cual permitid

identificar la naturaleza quimica de los materiales (Navarro, 2017).
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Los andlisis se llevaron a cabo en la Unidad de Laboratorios Dr. Rafael Navarro Gonzélez
en el Instituto de Ciencias Nucleares (ICN) de la UNAM. El instrumento utilizado fue un analizador
térmico simultaneo Netzsch STA 449 F1 Jupiter (aparato TG-DSC / DTA) con un rango de
temperatura de -150 a 1550°C utilizando dos hornos acoplados a un espectrometro de masas
Netzsch QMS 403 C Aéolos y una transformacion Bruker Fourier espectrometro infrarrojo Tensor
27 y Pulse TA. Una porcion de la muestra se molié y tamiz6 a <75 pm usando una mano de mortero
y mortero de dgata, y se introdujo en crisoles de alumina (Al2O;3). El andlisis térmico se realizo
entre 30 y 1450°C con una velocidad de calentamiento de 20°C min-1 utilizando un flujo de
nitrogeno de 70 cm3 min-1. Los gases y vapores que evolucionaron a partir del analisis térmico
fueron analizados por MS utilizando el modo de impacto de electrones a 70 eV, y la exploracion
del rango de masa fue de 14 a 120 m/z. El manual del sistema termogravimétrico de minerales se
utiliz6 para identificar las fases minerales presentes en las muestras (Foldvari, 2011). Ademas, los
estandares minerales se ejecutaron bajo las mismas condiciones experimentales para fines de
identificacion. Se realiz6 una curva de calibracion para CO; para determinar la cantidad de este gas
liberado durante el analisis térmico del material objetivo. Otros gases detectados se cuantificaron
utilizando la curva de calibracion de CO2 después de corregir las intensidades con sus secciones

transversales de ionizacion a 70 eV.

Figura 3.7. Analizador térmico TGA-DSC-MS Netzsch. A. TGA-DSC acoplado a MS y B. Portamuestra
de analizador térmico.
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3.2.4 FRX

El andlisis de fluorescencia de rayos X (FRX) se realiz6 con un escaner central AVAATECH
AV60633, equipado con un tubo Oxford Instruments de rayos X y un detector de silicio X-PIPS
de rayos X SDD con una ventana de berilio. El intervalo del nticleo analizado fue de 979.72 a
980.38 m en el pozo Yaxcopoil-1. Los pardmetros de escaneo utilizados fueron: tamafio de paso
de 10 mm, nucleo de hendidura de 10 mm, nucleo cruzado de tamafio de hendidura de 12 mm y
tiempo de conteo de 10 s. Se realizaron tres corridas de exploracién con 10 kV y 150 pA, 30 kV
con 500 pA y 50 kV con 400 pA. Los andlisis se llevaron a cabo en el Laboratorio de

Registros Geofisicos y Estratigrafia de Secuencias en el Instituto de Geofisica de la UNAM.

Figura 3.8. Analizador de Fluorescencia de rayos X.
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3.3 RESULTADOS

A continuacion, se mencionan los resultados obtenidos durante la caracterizacion del nucleo.

3.3.1 RESULTADOS Pirolisis-CG-MS

Para los experimentos llevados a cabo con pir6lisis se utilizd la muestra a 980.13 m de

Chicxulub.

En la Figura 3.9 se puede observar la variacion en el tiempo de pirdlisis de 0.5,1, 1.5,2y 4
minutos; en donde se encontrd que el tiempo optimo es a un calentamiento de un minuto ya que
sale una mayor respuesta de diéxido de carbono debido a que la muestra es rica en carbonatos y es

en lo que principalmente se descompone.

4e+9 ' |
< N Co, -
2
8
@ 2e+9 — —
=
o
o
i . N, -
A—n A A A
0 | | |
0 2 4

Tiempo de pirdlisis (min)

Figura 3.9. Efecto del tiempo de pir6lisis en la volatilizacion del material para la muestra de 980.13 m.
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En la figura 3.10 se puede observar el cromatograma reconstruido de pir6lisis de un minuto
de la muestra de 980.13 m. Por la técnica de pirdlisis el carbonato de calcio se descompone en
6xido de calcio y en dioxido de carbono. Es interesante observar la presencia de mondxido de
carbono, cuyo origen puede ser de la materia orgdnica en descomposicion o de la descomposicion
de didxido de carbono. La presencia de agua corresponde a la humedad de la muestra y en el

sistema.
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Figura 3.10. Cromatograma reconstruido de iones totales de pirdlisis de los principales gases producidos a
un minuto en la muestra de 980.13 m.
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La Figura 3.11 muestra la curva de calibracion de dioxido de carbono que se generd durante
pirdlisis de carbonato de calcio a 1200°C por un minuto. Se puede observar una tendencia lineal
entre mas muestra va a tener una respuesta mas alta. El coeficiente de correlacion no es muy alto
debido a que fue muy dificil colocar con precision pequefias cantidades de carbonato de calcio que
se utiliz6 para la calibracion debido a que el carbonato usado no es tan denso como las muestras de
Yaxcopoil-1 y con electricidad estatica no se podia colocar correctamente en el tubo de cuarzo que

se pirolizo.
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Figura 3.11. Curva de calibracion de dioxido de carbono producido por pirdlisis de carbonato de calcio a
1200°C por un minuto acoplado a un analisis de cromatografia de gases y espectrometria de masas.
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En la Figura 3.12 se observan los gases que se detectaron por pirolisis para las muestras
obtenidas del nucleo de perforacion Yaxcopoil-1 para profundidades desde 599.5 m a 1500.01 m.
Cada punto fue repetido 4 — 5 veces para obtener datos estadisticamente confiables. En color rojo
corresponde a dioxido de carbono que fue uno de los productos principales, en color azul oscuro
se observa monoxido de carbono que se produjo en concentraciones mayores de lo que se esperaria
por la descomposicion de carbonatos a 1200°C. En color verde oscuro se observa al 6xido nitrico
(NO) que se produce en pequenas cantidades pero que proviene probablemente de Ia
descomposicion de carbonatos. El color rosa corresponde a dioxido de azufre (SO); como la
técnica es muy sensible se pueden detectar pequefias cantidades de dioxido de azufre en muestras
que previamente no se habian detectado por DRX y TGA-DSC-MS. Se detectaron por primera vez
dos compuestos azufrados que corresponden a sulfuro de carbonilo (COS) en color azul claro y
disulfuro de carbono (CS2) en color amarillo, los cuales podrian ser de gran interés por sus efectos
en la atmosfera al ser generadores de aerosoles de sulfatos. Se detectaron una gran cantidad de
compuestos organicos en muchas muestras como por ejemplo etano (C>Hs), eteno (C2H4) y otros
hidrocarburos alifaticos entre C3 y C¢; y aromaticos como benceno (C¢Hs) y tolueno (CH3-CgHs).
De estos compuestos organicos solo se analizo el eteno que se muestra en color negro debido a que
es el mas abundante y representativo de todos los compuestos orgéanicos. Finalmente, se detectd
por primera vez la presencia de compuestos organoazufrados como el tiofeno (C4sH4S) en color
verde, el cual es un compuesto aromatico y que se ha encontrado presente en muestras de petrdleo

y recientemente en los sedimentos marcianos antiguos. En color morado se observa el limite K/Pg.
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Figura 3.12. Principales gases detectados por pirdlisis acoplada a espectrometria de masas de muestras
obtenidas del nucleo de perforacion Yaxcopoil-1 para profundidades desde 599.5 m a 1500.01 m.

En los estudios de pirolisis de las muestras provenientes de Chicxulub como se menciond
previamente se encontr6 la presencia de tiofenos. La Figura 3.13 muestra un cromatograma para el
ion selectivo 45 m/z que es caracteristico para el anillo de los tiofenos. Se pueden observar la
presencia de tres picos correspondientes a: primer pico tiofeno, segundo pico 2 metil tiofeno y el
tercer pico 3 metil tiofeno. En este cromatograma se puede observar que el pico mas abundante
corresponde a 2 metil tiofeno para la muestra de 610 m de profundidad. Sin embargo, las
abundancias varian entre estos picos para los diferentes perfiles del crater de impacto. Se utilizo la
muestra a 610 m de profundidad ya que es la que presentaba mayor abundancia del compuesto

quimico tiofeno y que se utilizo para su identificacion como se muestra en la Figura 3.14.
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Figura 3.13. Cromatograma de i6n selectivo (m/z 45) de volatiles liberados por pir6lisis de nucleo de

perforacion Yaxcopoil-1 de la caja 93 correspondiente a una profundidad de 610.00 m. Los picos
corresponden a tiofeno (C4H4S), 2-metil-tiofeno (CH3-C4H3S) y 3-metil-tiofeno (CH3-C4H3S).
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La Figura 3.14 muestra los espectros de fragmentacion por espectrometria de masas de los
picos cromatograficos mostrados en la Figura 4.5 y que corresponden a tiofeno, 2 metil tiofeno y
3 metil tiofeno. Del lado izquierdo se muestran los espectros obtenidos experimentalmente y del
lado derecho los espectros de la base de datos NIST. La Figura 4.7 muestra la ruptura molecular

para los fragmentos de tiofenos al ser impactados electronicamente en el espectrometro de masas.
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Figura 3.14. Espectros de masas obtenidos por la técnica de impacto electronico de los tiofenos detectados
por pirdlisis de nucleo de perforacion Yaxcopoil-1 de la caja 93 correspondiente a una profundidad de
610.00 m. Los espectros del lado izquierdo son los obtenidos experimentalmente y los derechos son de la
biblioteca de espectrometria de masas del NIST.
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Figura 3.15. Fragmentacion de tiofenos por medio de impacto electronico en el espectrometro de masas.
(Modificado de Winkler ef al., 2002; Los nimeros indican valores de m/z).

La Figura 3.16 muestra los perfiles correspondientes a tiofeno en color rojo en el panel a, 2
metil tiofeno en color azul en el panel b y 3 metil tiofeno en color verde en el panel c. En color gris
se puede observar al limite K/Pg de todo el perfil. Los perfiles muestran tendencias similares con
el 2-metil tiofeno como el mas abundante, seguido por el tiofeno y finalmente el 3-metil tiofeno.
En las capas superiores del Cretacico, las concentraciones mas altas fueron de 70 — 150 ppm a una
profundidad de 1460 m. Estos valores disminuyeron a 0.4- 4 ppm a 1310 m y luego aumentaron a
20 -50 ppm a 1275 m. Se pueden atribuir estas fluctuaciones a diferentes regimenes de
productividad ocednica asociado a cambios en la profundidad entre las plataformas abiertas y los

ambientes intermareales de Chicxulub (Stinnesbeck, 2004).
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Finalmente, las concentraciones disminuyeron progresivamente a 4 -5 ppm a 910 m antes de
alcanzar el limite de brecha de impacto a 894 m. La disminucion de casi un orden de magnitud de
tiofenos se pudo haber debido a cambios en la productividad ocednica debido a una tendencia de
enfriamiento a largo plazo de la temperatura de la superficie del mar de casi 5°C para el Cretacico
superior. La columna de agua del Paleo-Golfo de México tenia al menos 100 m en ese momento
(Stinnesbeck, 2004). En las capas de brecha de impacto (894 -794.6 m), los niveles de tiofenos
cayeron de 1 - 3 ppm a 830 m, siendo mds pronunciados para el tiofeno. La fuerte disminucion
podria estar relacionada con el evento de extincidn en masa inducido por el enfriamiento global de
corta duracion de la superficie del mar de 4 a 7°C durante la llamada fase de invierno nuclear
(Vellekoop et al., 2014). El invierno nuclear fue producido por la inyeccion de polvo y aerosoles
que impedian el paso de luz ultravioleta y provocd una caida en la temperatura de la superficie
durante los primeros meses o décadas posteriores al evento de impacto. Esta fase probablemente
se amplifico por la inyeccion de gases volcanicos, aerosoles y cenizas emitidas a la atmdsfera por
el vulcanismo de la trampa de Deccan en la India (Renne et al., 2015). Esto caus6 una disminucion
de los productores primarias afectando a la cadena tréfica. Por encima de las capas de brechas de
impacto, los niveles de tiofenos aumentaron rapidamente de 80 — 223 ppm a 610 ppm
correspondientes al Paledgeno. Este aumento de 1 a 2 6rdenes de magnitud en los niveles de
tiofenos se asocia con una mayor productividad orgénica al final del invierno nuclear que aumenta
las temperaturas de la superficie del mar a valores de fondo de 4 a 7 ° C, seguido de un evento de
calentamiento adicional de ~2°C causado por la liberacion de gases de efecto invernadero a la
atmosfera a partir de la vaporizacion de rocas de carbonato (Vellekoop et al., 2014 y Vellekoop et

al., 2018) y el vulcanismo de la trampa de Deccan (Renne ef al., 2015).

Los datos indican un cambio en los niveles de tiofenos por un factor de diez para 5 - 10°C de
enfriamiento/calentamiento en la temperatura superficial del Paleo-Golfo de México somero. Estos
resultados son relevantes también para latitudes altas y bajas porque los océanos polares fueron
influenciados por climas tropicales al final del Cretacico (Zhang ef al., 2019). La productividad
organica se correlaciona linealmente con el aumento de la temperatura para los procesos abidticos

(Pearce et al., 2019 y Marin-Yaseli et al., 2018) y bidticos (Regaudi-de-Gioux y Duarte, 2012).
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Con estos resultados se puede utilizar al registro de Chicxulub para resolver las tendencias
climaticas de los tiofenos descubiertos recientemente en Marte (Eigenbrode et al., 2018), como se

puede observar en los apéndices.
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Figura 3.16. Perfiles de los tiofenos detectados por pirolisis-cromatografia de gases acoplado a
espectrometria de masas de muestras obtenidas del nucleo de perforacion Yaxcopoil-1 para profundidades
desde 599.5 m a 1500.01 m. Perfil A) Tiofeno, B) 2- metil tiofeno y C) 3- metil tiofeno. Los compuestos
heterociclicos fueron liberados durante el tratamiento térmico de polvo proveniente de Yaxcopoil-1 a 200°C
por 10 s, después a 1200°C con una tasa de calentamiento de 10°C/ms, y finalmente se mantuvo a una
temperatura constante por 60 s. Los gases fueron analizados por CG-MS.

3.3.2 RESULTADOS DRX

La Figura 3.17 muestra la composicion quimica del niicleo de perforacién Yaxcopoil-1 del
crater de impacto Chicxulub para profundidades desde 599.5 m a 1500.01 m, un total de 92
horizontes determinada por difraccion de rayos X. Se pueden observar 6 paneles correspondientes
a los perfiles de carbonatos (COs3*) en color rojo, silice (SiO2) en color rosa, aluminosilicatos
(ALLO3 y Si0») en color azul cielo, sulfatos (SO427) en color azul oscuro, cloruros (CI™!) de color

verde y minerales compuestos de hierro (Fe?* + Fe**) con una coloracion café.
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Las lineas grises muestran el intervalo en las profundidades del nicleo que corresponden a
las fronteras del Cretacico-Paledgeno (K/Pg); mientras que la linea verde oscuro corresponde al
horizonte 980.13 m utilizado para los experimentos de ablacion laser. Se puede observar en lo que
corresponde al primer panel a los minerales ricos en carbonatos en las muestras conformadas por
calcita (CaCOs3) a una profundidad que va desde 1500.01 m hasta 1150 m; mientras que la dolomita
(CaMg(CO3)2) se encontro6 principalmente a una abundancia relevante en profundidades mayores
a 1200 m. En cuanto a siderita (FeCO3) se encontr6 en una cantidad de 1% en horizontes como a
600 m, 630 my 1128 m. En lo que corresponde al segundo panel se puede observar a los minerales
compuestos por silice (Si02) con una frecuencia mayor de cuarzo debido a su estabilidad a
temperaturas bajas (< 8§70°C) en el perfil de 600 m se encontr6 cristobalita que es la fase ciibica de
alta temperatura (> 1470°C) de silice. En el tercer panel se pueden encontrar los aluminosilicatos
cuyas fases comunes corresponden a plagioclasa intermedia (NaAlSizOg a CaAl,S1,0g), feldespato
potasico ((K,Na)AlSiz0s), arcillas, (silicatos hidratados de alumina ALO3 - 2Si0; - 2H>0) los
cuales pueden ser de tipo esmectita, kaolinita, micaltita, vermiculita, paligorskita, zeolita y epidota
(Caz(ALFe)3(Si04)3(OH)). En lo que corresponde al cuarto panel se encuentran a los sulfatos de
los cuales se encontraron dos fases, el yeso (Ca(SOa)2 - 2 H20) y anhidrita (CaSO4). La mayor
abundancia de yeso se encontrd a 1400 m de profundidad mientras que la mayor abundancia de
anhidrita se detectdo a 1079 m. Para el quinto panel podemos observar a los cloruros, en el cual
solo se detectd halita (NaCl) en los horizontes. En los resultados obtenidos en la maestria por
Difraccion de Rayos X se concluyd que no se habia encontrado una gran abundancia de sulfatos
debido a que las muestras tenian una separacion de 40-50 m de profundidad, actualmente las
muestras tienen una separacion de 10 m de profundidad. Se puede observar que hay una mayor
abundancia de sulfatos. Finalmente, para el Gltimo panel correspondiente a las fases de hierro se
obtuvo una composicion principalmente por hematita (Fe20O3), magnetita (Fe3;O4), siderita (FeCO3)

y pirita (FeS»).

En general, al observar los paneles en la grafica la composicion de las muestras fue

principalmente de carbonatos.
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Figura 3.17. Composicion quimica del nucleo de perforacion Yaxcopoil-1 para profundidades desde 599.5
m a 1500.01 m determinada por difraccion de rayos X. Se pueden observar 6 horizontes que corresponden
a los carbonatos (10jo), silice (rosa), aluminosilicatos (azul claro), sulfatos (azul oscuro), cloruros (verde) y
minerales de hierro (café¢). Las lineas grises muestran el intervalo en las profundidades del ntcleo que
corresponden a las fronteras del Cretacico-Paledgeno (K/Pg); mientras que la linea verde oscuro

corresponde al horizonte 980.13 m utilizado para los experimentos de ablacion laser.

Se llevaron a cabo andlisis de DRX para descubrir una region rica en sulfatos entre 980 y

1130 m en el pozo Yaxcopoil-1. La concentracion mas alta se encontré a 1078.74 m como se

muestra en la Figura 3.18; en consecuencia, este horizonte fue seleccionado para los experimentos.
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Figura 3.18. Perfil de sulfato de calcio (yeso, basinita y anhidrita) generado por DRX proveniente del nticleo
de perforacion Yaxcopoil-1 a una profundidad de 980 a 1130m.

La Figura 3.19 a muestra el andlisis por DRX de la capa rica en carbonatos. Las principales
senales del difractograma corresponden a las siguientes fases minerales detectadas: 86% de calcita
(CaC03), 6% de cuarzo (SiO2), 6% de paligorskita (Mg-Al)2Si4010(OH)-4(H20), 1% de halita
(NaCl) y 1% de silvita (KCI). Las fases minerales que estuvieran presentes por debajo del 1% no
se detectaron utilizando DRX. La Figura 3.19 b muestra el andlisis DRX para la muestra rica en
sulfatos. Las principales sefiales detectadas por el difractograma corresponden a las siguientes fases
minerales: 74% de anhidrita, 15% de dolomita (MgCa(COs3)2) y 11% de plagioclasa intermedia
(NaAlSi30s - CaAlxSi20s) dentro del grupo de feldespato.
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Figura 3.19. Patron de DRX experimental para una muestra rica en carbonato (a) y rica en sulfato (b) del
nucleo de perforacion Yaxcopoil-1 en Chicxulub. La fase principal identificada se muestra en rojo. Otras
fases menos relevantes se muestran con otros simbolos.
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3.3.3 RESULTADOS TGA-DSC-MS

En la Figura 3.20 se muestra como varia el contenido de los volatiles CO2, SO,, HCl y NO
los cuales fueron liberados térmicamente en los diferentes horizontes del ntcleo de Chicxulub los
cuales pudieron ser detectados por espectrometria de masas. Para todas las muestras
correspondientes a los horizontes del ntcleo de perforacion se llevaron a cabo analisis de TGA-
DSC-MS por duplicado y en algunos casos triplicados, posteriormente se promediaron y se obtuvo
una desviacion estandar de los andlisis en donde los valores fueron graficados con barras de error.
Se puede observar como varian los diferentes gases a lo largo de los diferentes horizontes del
nucleo de perforacion Yaxcopoil-1 para profundidades que van desde 599.5 m a 1500.01 m. El
CO; fue el componente principal y se puede observar en color rojo; en las secuencias se obtuvo un
valor de ~ 800 g de CO> / kg de roca. Hay méaximos de abundancia que varian de 30 - 100 g de CO»
/ kg de roca a profundidades de 640 m, 700 m, 820 m y 1400 m. A una profundidad de 880 m y
1079 m se encontr6 la menor cantidad de CO; en donde vari6 entre 5 - 10 g de CO; / kg de roca.
El SO; se puede observar en color azul con una concentracion de 1 - 3 g de SO; / kg de roca. Se
pudo observar una maxima concentracion a una profundidad de 1079 m y 1400 m con un valor de
18 - 94 g de SO» / kg de roca. El perfil de HCI se observa con una coloracioén verde el cual en
general estd presente en concentraciones bajas las cuales variaron de 0.06 - 1.6 g de HC1 / kg de
roca. Finalmente, el NO se observa en rosa, también con un valor bajo al tener una concentracion
de 0.05 - 1.5 gde NO / kg de roca. La linea que se observa en verde oscuro corresponde al horizonte

de 980.13 m mientras que las lineas grises corresponden al limite K/Pg.
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Con los datos de TGA-DSC-MS mostrados en la Figura 3.20 se obtuvieron los valores
promedio integrando el area bajo las curvas de cada panel de la figura de los componentes
principales. Se llevo a cabo este analisis para las muestras de las capas de 900 m a 1500.01 m (que
se encuentran por debajo del limite K/Pg) y que generaron por volatilizacion térmica 387.2 g de

COzpor kg, 9.9 g de SOz por kg, 0.7 g de HCl por kg y 0.4 g de NO por cada kg de muestra.
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Figura 3.20. Volatiles liberados del nucleo de perforacion Yaxcopoil-1 para profundidades desde 599.5 m
a 1500.01 m determinada por TGA-DSC-MS. En color rojo se muestra al didoxido de carbono (CO,), de
color azul al diéxido de azufre (SO,), con un color verde al cloruro de hidrogeno (HCl); y de color rosa al
oxido nitrico (NO). Las lineas grises muestran el intervalo en las profundidades del nucleo que corresponden
a las fronteras del Cretacico-Paledgeno (K/Pg); mientras que la linea verde oscuro corresponde al horizonte
980.13 m utilizado para los experimentos de ablacion laser.

81



CAPITULO 3 - CARACTERIZACION DEL NUCLEO

En la Figura 3.21 se pueden observar las curvas de TGA, DSC y MS para la muestra rica en
carbonato. La parte a muestra las curvas derivadas por andlisis termogravimétrico (TGA) y
calorimetria diferencial de barrido (DSC) mientras que la seccion b muestra el analisis de gas
evolucionado durante el tratamiento térmico de la muestra rica en carbonato. El material muestra
una descomposicion endotérmica que comienza a 630°C y termina a 790°C. La pérdida de peso
del material se correlaciona con una liberacion importante de CO» a aproximadamente 780°C. Este

comportamiento es caracteristico de la descomposicion térmica de la calcita segiin la reaccion 2:

CaCO3 S CaO + COs.......... (reaccién 2)

La descomposicion térmica de la calcita se ha investigado ampliamente (Palandri ez al., 1993;
Criado et al., 1995; Wang y Thomson, 1995; Sanders y Gallagher, 2002; Foldvari, 2011). La
reaccion 2 es reversible (Criado et al., 1995). En condiciones experimentales, los gases
desprendidos se llevan del horno al instrumento del espectrometro de masas. Por lo tanto, la
reaccion 2 se completa; sin embargo, en un analisis adiabatico, el 0xido de calcio (CaO) reacciona
nuevamente con el CaCOs3 para formar CO,, alcanzando un equilibrio que depende de la presion
parcial de CO; y la temperatura en el sistema (Criado et al., 1995). El DSC muestra un pico
endotérmico adicional a 1370°C que estd asociado a una transicion de fase de los minerales
refractados. Hay una liberacion de CO; a baja temperatura de 230°C a 625°C representada por los
picos centrados a 280°C, 419°C, 513°C y 600°C que indican la presencia de otras fases minerales
de carbonato en baja abundancia (<0.6%) que se -correlacionan con hidromagnesita
(3MgCO3-Mg(OH)2-3H20) y magnesita (MgCO3). También hubo una liberacion de alta
temperatura a 840°C que se correlaciona con baja abundancia (<0.02%) de dolomita
(MgCa(CO3),). La Figura 4.15 b también muestra la liberaciéon de NO, HCl y SO; a temperaturas
superiores a 550°C que indican la existencia de fases minerales que contienen nitratos, haluros y
sulfatos en baja abundancia. Se estimd que las masas de volatiles liberados térmicamente por
kilogramo de muestra fueron: 375.0 £ 30.1 gde CO», 1.2+ 0.3 gde SO, 1.5£0.3 gde HCL, y 1.3
+ 0.5 g de NO. Estos valores representan estimaciones superiores de los gases que pueden liberarse
en el experimento de impacto de la simulacion a medida que la pluma con ablacion laser se expande

en un proceso adiabatico (Cai et al., 2019).
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Figura 3.21. Curvas de TGA y DSC (a) y tendencia de MS (b) de la evolucion de gases en la capa rica en
carbonatos de Yaxcopoil-1. Los gases mostrados corresponden a NO (m/z=30), cloruro de hidrogeno (HCI,
m/z= 36), CO, (m/z=44), y SO, (m/z=64).
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En la Figura 3.22 se pueden observar las curvas de TGA, DSC y MS para el horizonte rico
en sulfatos. La seccion 3.22 a muestra las curvas derivadas por analisis termogravimétrico (TGA)
y calorimetria diferencial de barrido (DSC); mientras que la seccién b muestra el analisis de gas
evolucionado durante el tratamiento térmico de la muestra de Yaxcopoil-1. La curva DSC ilustrada
en la parte a muestra dos picos endotérmicos centrados en 11226 y 14035°C. El primer pico
corresponde a la transicion 3 - a - o de CaSO4 (Newman, 1941). Por encima de ese valor y a
temperaturas mas altas, CaSOsa se descompone lentamente en CaO de acuerdo con la reaccion 3

(Swift et al., 1976);

2CaS0O400 S 2Ca0 + 2SO+ Os.......... (reaccion 3)

En un sistema adiabatico, la reaccion 3 es reversible (Newman, 1941). El segundo pico
endotérmico corresponde a la fusion de la mezcla eutéctica de CaSOsa y CaO (Newman, 1941).
La curva de TGA para la muestra de sulfatos presenta una pérdida de peso importante (~56.5%)
que comienza después de 1200°C y termina en ~1420°C que corresponde a la descomposicion de
CaSO4a de acuerdo con la reaccion 3 (Swift ef al., 1976). Se produce una pérdida menor de peso
(~1%) entre 520 y 850°C que se correlaciona con la descomposicion de dolomita (Foldvari, 2011;
Gunasekaran y Anbalagan, 2007). La dolomita se descompone en dos pasos (Foldvari, 2011;

Valverde et al., 2015), formando primero CaCO3 y 6xido de magnesio (MgO) segtn la reaccion 4:

MgCa(COs3), S CaCO; + MgO + COas.......... (reaccion 4)

Posteriormente, el CaCO3 se descompone segun la reaccion 4. La presencia de plagioclasa
intermedia no fue observada por TGA y DSC debido a su baja abundancia y su pérdida de masa y
recristalizacion ocurre en un amplio rango de temperatura (Foldvari, 2011) que probablemente fue

enmascarado por otras caracteristicas mas destacadas.
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La Figura 3.22 b muestra los analisis MS de los gases generados durante el andlisis térmico
de la muestra rica en sulfato. El principal gas liberado fue SO> correspondiente a la descomposicion
de anhidrita. El segundo gas mas abundante es el CO> que se correlaciona con la descomposicion
de la dolomita. La evolucién de NO y HCI sugiere la existencia de fases minerales menores que
contienen nitratos y haluros. Curiosamente, estos gases se liberan a la misma temperatura que el
SO,, lo que indica que los minerales estan atrapados dentro de los cristales de anhidrita. Se estima
que las masas de volatiles liberados térmicamente por kilogramo de muestra objetivo fueron: 348.2
+32.0 gde SO, 71.6 £ 5.7 g de CO2, 5.7 £ 0.6 g de HCl, y 1.4 £ 0.01 g de NO. Estos valores
representan estimaciones superiores de los gases que pueden liberarse en el experimento de
impacto de la simulacion con ablacion laser a medida que la pluma se expande en un proceso

adiabatico (Cai et al., 2019).

85



CAPITULO 3 - CARACTERIZACION DEL NUCLEO

Figura 3.22. Curvas de TGA y DSC (a) y tendencia de MS (b) de la evolucion de gases en la capa rica en
sulfatos de Yaxcopoil-1. Los gases mostrados corresponden a NO (m/z=30), cloruro de hidrégeno (HCI,
m/z= 36), CO, (m/z=44), y SO, (m/z=64).
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3.3.4 RESULTADOS FRX

La muestra utilizada en este estudio se tom¢ a la profundidad de 980.13 m. El andlisis de
fluorescencia de rayos X se realiz6 en el intervalo entre 979.75 a 980.38 m del pozo Yaxcopoil-1.
La abundancia de Si no vario, mientras que las de Ca y Fe tuvieron fluctuaciones que mostraron
un patrén similar. Como se ve en la Figura 3.23, la abundancia de carbonato de calcio vari6 dentro
del nicleo, mostrando el mayor contenido entre 980.08 y 980.22 m, que fue la region seleccionada

para los andlisis detallados en el estudio.
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Figura 3.23. Escaneo del nucleo por FRX para el perfil de carbonato de calcio en el pozo de Chicxulub
Yaxcopoil-1 desde una profundidad de 979.75 a 980.38m.
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3.4 Conclusiones

La caracterizacion consistid en un andlisis de 92 horizontes del nicleo de perforacion
Yaxcopoil-1 en el crater Chicxulub, de una profundidad que vari6 desde 599.5 a 1500.01m. Las
técnicas utilizadas fueron Pirdlisis acoplado a cromatografia de gases- espectrometria de masas
(Pirolis-CG-MS), Difraccion de Rayos-X (DRX), Termogravimetria y calorimetria diferencial de
barrido acoplado a espectrometria de masas (TGA-DSC-MS) y Fluorescencia de Rayos-X (FRX).

Con la técnica de Pir6lisis-CG-MS se encontrd la presencia del elemento téxico mondxido
de carbono (CO), diéxido de carbono (CO,), el contaminante del aire dioxido de azufre (SO,), al
igual que sulfuro de carbonilo (COS) y disulfuro de carbono (CSy), los cuales generan aerosoles
ricos en azufre al descomponerse por la radiacion UV y tienen un efecto importante en la
estratosfera. En el andlisis de los horizontes, también se encontraron los compuestos organicos
como el tiofeno, 2 metil-tiofeno y 3 metil-tiofeno en Chicxulub y que son importantes en estudios
de paleoclimatologia al igual que compuestos de hidrocarburos como el eteno (C2H4) en los

horizontes. La composicion del nucleo fue similar en las diferentes profundidades investigadas.

Por medio de la técnica de DRX para el horizonte rico en carbonatos la composicion de las
fases minerales fue de: 86% de calcita (CaCOs), 6% cuarzo (SiO2), 6% paligorskita
(Mg-Al1)2S14010(OH)-4(H20), 1% halita (NaCl), y 1% silvita (KCI). En cuanto al horizonte rico en
sulfatos la composicion fue de: 74% de anhidrita, 15% dolomita (MgCa(COs3)2), y 11% plagioclasa
intermedia (NaAlSi30s — CaAl:Si20s) en el grupo de los feldespatos.

Los gases liberados por la volatilizacion térmica (TGA a 1450°C) por kilogramo de muestra
bajo condiciones adiabaticas para los carbonatos fue de: 375.0 £ 30.1 g de CO2, 1.2 £ 0.3 g de SO,
1.5£0.3 gde HCl,y 1.3 £0.5 gde NO. Para los sulfatos, los gases liberados por kilogramo fueron
de: 348.2 £ 32.0 gde SOz, 71.6 £5.7 gde CO», 5.7 £ 0.6 g de HCL, y 1.4+0.01 g de NO.
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Ambas capas tenian dolomitas, silicatos, filosilicatos y haluros. Por medio de FRX se

encontrd que el horizonte con mas abundancia de carbonatos es a 980.13m.
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CAPITULO 4

SIMULACION DEL IMPACTO POR ABLACION LASER

En el capitulo 4 se muestra la parte de la simulacion del impacto por ablacion laser por medio

de Shadowgrafia y Espectroscopia al igual que los resultados obtenidos.

4.1 Introduccion

Eluso de laser es una forma conveniente de generar plumas de vapor de impacto que pueden
ser reproducibles en el laboratorio; sin embargo, un problema es que la ganancia de entropia de la
pluma difiere de la pluma generada en realidad durante un impacto de asteroide. Una pluma de
impacto de asteroide se caracteriza por tener temperatura baja (<10000 K) y alta presion (=500 bar)
con baja ganancia de entropia (4-6 kJ K'! kg!) (Kadono et al., 2002; Sugita et al., 2003). A
diferencia, una pluma inducida por laser se caracteriza por tener alta temperatura (>1X10* K) y
baja presion (<10 bar) con ganancia alta de entropia (>8 kJ K! kg'!, Kadono et al., 2002; Sugita et
al., 2003). La pluma de impacto generada experimentalmente en los estudios de doctorado tiene
una temperatura templada de ~1.8(+0.1)X 10* K y presion mas alta, ~103 bar. Esta condicion se
alcanzo ya que el pulso del laser fue con baja energia (50 mJ) y a que se utilizé una atmdsfera en
la simulacion. Las plumas de impacto inducidas por el laser varian significativamente dependiendo
si estaban al vacio o en presencia de una atmosfera. Al vacio, la pluma se expande libremente de
manera radial fuera del centro a una velocidad constante formando una nube semi-eliptica (Budtz-
Jorgensen et al., 2005; Cirisan et al., 2011). Si se simula en presencia de una atmosfera, la
expansion ocurre en un proceso de dos etapas; en la primera etapa, el calentamiento repentino de
la superficie de material aumenta rapidamente la presion del aire por encima de la zona de ablacion,
creando una onda de choque que se expande formando una nube semi-eliptica, mientras que en la
segunda etapa, la colision de la onda de choque con la pluma de impacto hace que se desacelere

(Budtz-Jergensen et al., 2005; Cirisan et al., 2011; Wen et al., 2007a 'y 2007b).
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La presencia de una sobrepresion en la parte de enfrente de la onda de choque genera un
efecto protector de la pluma de impacto previniendo que se mezcle con el aire externo hasta que la
presion atmosférica se equilibra con la de la onda de choque. Se puede asumir que la pluma de
impacto de Chicxulub se expandi6 bajo condiciones al vacio debido a que el diametro del asteroide
de 10-15 km se compara con la altura de la tropdsfera y consecuentemente la expansion de la pluma
ocurri6 en la estratosfera que tenia una presion considerablemente més baja que la que se utilizo
en este estudio. Sin embargo, el asteroide se destruyd cuando impact6 en la superficie y la pluma

de impacto se formo por la volatilizacion de los sedimentos marinos a presion atmosférica.

Al conocer la composicion quimica al igual que la temperatura, densidad de electrones,
presion y la capacidad de calor especifico de la pluma de impacto es importante para desarrollar
modelos que predigan la naturaleza de las especies quimicas y las fases minerales formadas para

determinar sus efectos en el ambiente y la atmosfera.

Otro reto que se tiene es escalar los experimentos en el laboratorio con los impactos en la
superficie de los planetas para crateres simples y complejos (Housen et al., 1983; Pierazzo y
Melosh, 2000; Winnemann et al., 2011). El modelar la pluma eyectada por el laser provee
limitaciones para las plumas de expansion en experimentos del laboratorio (Richardson, 2011). El
andlisis de Richardson (2011) provee una perspectiva interesante en la formacion de la pluma,
expansion y la caida centrdndose en modelos numéricos hidrodindmicos y escalar la relacion de
los experimentos con el uso del laser. Como se menciona mas adelante utilizando los parametros
generados en este estudio se utilizé un cédigo de gas dindmico con aplicaciones atmosféricas y
astrofisicas (Raga et al., 2000) unido con un mddulo quimico que describe la evolucion temporal

de una red de reacciones quimicas (Castellanos-Ramirez et al., 2018).
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4.2 Métodos

Para simular el impacto de un asteroide se utilizo un laser de Neodimio (Nd) y granate de Ytrio
y Aluminio (YAG por sus siglas en inglés) para llevar a cabo la ablacion y se simul6 a la atmosfera

del K/Pg, a partir de este momento serd conocido como Nd-YAG.

4.2.1 Preparacion de la atmosfera simulada para el K/Pg

La composicion quimica de la atmdsfera para el K/Pg se reconstruyo basandose en proxies
quimicos y biologicos. El oxigeno (O2) de la atmoésfera produjo una intensa actividad de incendios,
lo que provoco que se pirolizaran materiales biologicos y se formara carbon lo que eventualmente
fosiliza a hidrocarburos. La abundancia que se tiene en el récord geologico se puede correlacionar
con los altos niveles de oxigeno que habia en la atmdsfera (Baker et al., 2017). Al igual que se ha
encontrado la presencia de kerdgeno (materia precursora al petroleo) como la inertinita; la cudl es
derivada de la lignina (madera) y la celulosa que fue oxidada antes de su soterramiento, y que fue
comun durante el Cretacico y el Paledgeno (Bond y Scott, 2010). La presencia de la inertinita
requiere una concentracion de oxigeno de 20 — 30% en el K/Pg basandose en modelaciones
(Belcher et al., 2010). El oxigeno puede cambiar el equilibrio que se encuentra de la respiracion y
la fotosintesis causando un fraccionamiento de carbono y de azufre en materiales sedimentarios.
El analisis de isotopos sugiere que los niveles de Oz en la atmoésfera pudieron haber oscilado entre
18 y 28% para este periodo (Berner, 2006; Tappert et al., 2013 y Royer, 2014). Finalmente, un
andlisis de burbujas de aire atrapados en una resina fosil sugiere que los niveles de O tuvieron un
valor elevado de 30% (Berner y Landis, 1988). Por lo tanto, se decidi6 trabajar con este valor para
reconstruir a la atmosfera del limite K/Pg. Los niveles de CO: en la atmoésfera del K/Pg no son
totalmente conocidos debido a que existe una gran variabilidad en los proxies quimicos y

bioldgicos.
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Los proxies sugieren que los niveles de CO; pudieron haber oscilado como sigue: 1) De 350 a
2000 ppm utilizando plantas vasculares (Barclay y Wing, 2016; Beerling et al., 2002; Quan et al.,
2009; Steinthorsdottir et al., 2016; Wan et al., 2011); 2) De 680 a 1130 ppm utilizando briofitas
(musgo, hepaticas y antoceros) (Fletcher et al., 2007); y 3) De 300 a 1400 ppm utilizando
paleosuelos (Andrews et al., 1995; Ghosh et al., 1995; Nordt et al., 2002, 2003; Huang et al., 2013).
Se selecciond trabajar con el valor de 1600 ppm de CO», aunque se debe considerar que durante el
impacto también fue liberado el CO: por la pluma generada del material en Chicxulub. La
atmosfera utilizada en la investigacion tuvo una composicion quimica de 0.16% CO2, 30% O2 y
69.84% N> (Berner y Landis, 1988 y Beerling et al., 2002). La preparacion de la mezcla se llevod
a cabo en la Unidad de Laboratorios Dr. Rafael Navarro Gonzélez en el Instituto de Ciencias
Nucleares (ICN) de la UNAM. Los gases que se utilizaron en la preparacion de la atmosfera
simulada del K/Pg fueron He, N2, O, y CO; de alta pureza (99.996%, 99.999%, 99.99% y 99.99%
respectivamente), adquiridos de la compaiiia Praxair de México. Durante la experimentacion se
utilizd He ya que al ser un gas noble e inerte no genera reacciones secundarias en la atmosfera ni
los gases generados durante la ablacion laser. En la unidad de laboratorios Dr. Rafael Navarro
Gonzalez del ICN de la UNAM se encuentran contenidos a los tanques de gases no toxicos y no
flamables en un cuarto, separados del laboratorio principal. Los tanques de gases se conectan por
medio de un regulador de dos etapas con un filtro de linea para las particulas menores a 2 pm 'y
que se encuentra unido a una tuberia de acero inoxidable; por esta tuberia fluye el gas al sistema
de mezclado dentro del laboratorio principal (Figura 4.1 A). Para evitar que se regrese el gas a sus
tanques se les colocd una valvula restrictora de flujo al final de cada linea de cada gas. Se utilizo
una mezcladora de gases marca Linde FM-4660 compuesta por un medidor de presion Omega DP-
350, un medidor de vacio Combitréon CM 351 y un medidor de temperatura Omega DP-80. La
mezcladora tiene 8 canales electronicos por los cuales se controld y se midi6 el flujo mésico de gas
por conductividad térmica. Para cada gas especifico se utiliz6 un canal conectado respectivamente
a su tanque de gas, el cual tuvo un flujo méximo de 20 ml/min y un minimo de 2 ml/min. La mezcla
de gases preparada posteriormente fue almacenada en un tanque cilindrico de acero inoxidable

conocido como la bala el cual debe de ser evacuado al vacio (8.6x10 mbar) (Figura 4.2 B).
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La bala consta de 4 litros de capacidad en donde se expandié y termindé de mezclarse la

atmosfera simulada y se almacen6 hasta que se llenaran los reactores (Navarro, 2017).

Figura 4.1. Arreglo experimental de la linea de vacio. A. Linea de vacio conectada con el reactor y B. Bala
con la muestra simulada.

La linea de vacio estd conectada con el tanque cilindrico por una tuberia de acero inoxidable
la cual tiene una valvula neumatica y un transductor Omega PX-602-100GV; el transductor mide
la presion del sistema por medio del medidor Omega DP-350. La tuberia tiene dos valvulas de flujo
milimétrico, Nupro 318600-SS-4BMRG y Nupro SS-4BMRG, las cuales controlan de manera
manual el flujo del tanque que va hacia la linea de vacio. Por medio de una vélvula de liberacion a
1053 mbar es como fluye el gas ya que por arriba de esta presion se cierran de manera automatica
las valvulas neumaticas para evitar una ruptura de la linea de vacio. La linea de vacio tiene dos
detectores, uno de vacio mediano (Leybold TR 301 DN16KF modelo 15740 con filamento de
tungsteno) el cual detecta presiones con un valor hasta 9.9x10"* mbar y el segundo detector es de
alta presion (Leybold DI 2000 modelo 15813 con una reproducibilidad de 0.1%) que detecta
presiones de 1 mbar a 2000 mbar. La presion se lee por medio de un medidor de presion
COMBITRON CM 351 con sistema Leybold para medir continuamente al vacio y se controla por
un microprocesador (el medidor opera a un intervalo de 9.9x10* mbar a 1053 mbar) (Figura 4.2).
La linea de vacio contiene llaves de teflon que se utilizan para un alto vacio y se componen por

tres empaques de arosello las cuales permiten que se llene y se evacue cada uno de los reactores.
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Finalmente, la linea de vacio estd conectada por medio de una manguera de acero inoxidable
(con molibdeno ya que da mayor resistencia a la corrosion) grado 316 a una bomba de vacio de
paletas rotatorias de dos etapas (Alcatel modelo Pascal 2005 SD) y la cual cuenta con velocidad de

bombeo de 3.8 m*/h y una presion total de vacio de 2x10- mbar (Ver Figura 4.3).

Figura 4.2. Medidor de presion, vacio y temperatura en la linea de vacio.
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Figura 4.3. Preparacion de los gases en la atmosfera simulada del K/Pg. Tomado de Navarro, 2017.

La preparacion de la atmésfera tuvo un total de 8 horas. Posteriormente a la preparacion de
la atmosfera se llevo a cabo el llenado de una bala (Figura 4.4) a 1 bar a temperatura ambiente
(21°C) que fue transportada al Laboratorio de Fotofisica y peliculas delgadas en el Instituto de
Ciencias Aplicadas y Tecnologia (ICAT) de la UNAM.

Figura 4.4. Bala llenada con la muestra simulada del K/Pg.
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4.2.2 Shadowgrafia

Los experimentos con laser se han utilizado ampliamente para simular impactos de bolidos
en objetos planetarios para estudiar procesos en la atmosfera (Jones y Lewis, 1987; McKay y
Borucki, 1996; Navarro-Gonzalez et al., 2019; Nna-Mvondo et al., 2011) asi como en diferentes
objetivos solidos (Gerasimov et al., 1994, 1995, 1998; Kadono et al., 2002; Kraus et al., 2012;
Mukhin et al., 1989; Ohno et al., 2004, 2014; Sasaki et al.,2001; Schultz y Eberhardy, 2015; Sugita
et al., 2003a; Sugita et al., 2011). La entropia de la pluma de impacto controla la fase de
descompresion del material impactado e influye en la naturaleza quimica de la pluma (Kuwahara
y Sugita, 2015). Los laseres pulsados con una densidad de flujo de 107-1014 W c¢m™ producen
plumas de ablacion con alta entropia correspondiente a las plumas de impacto que chocan a
velocidades de 50 a 120 km s™! que son relevantes para cometas de periodo largo (Kadono et al.,
2002; Sugita et al., 2003b, 2011; Ishibashi et al., 2013). Los laseres de onda continua con una
densidad de flujo de 104 W c¢cm™ producen columnas de ablacion con baja entropia correspondiente
a las plumas de impacto que chocan a velocidades de 4 a 20 km s! que son relevantes para los
impactos de asteroides (Hamann et al., 2016a, 2018). Aunque los procesos de impacto natural son
muy complejos (Gerasimov et al., 1998), estos estudios demuestran que las plumas de post-impacto
inducidas por laser son apropiadas para estudiar la fisica y la quimica de los impactos de

hipervelocidad en los objetos planetarios.

La evolucion espacial de la bola de fuego generada en Chicxulub se investigd por medio de
Shadowgrafia, un método Optico que revela uniformidades en un fluido causados por cambios
repentinos en la densidad (Settles, 2001). Para la simulacion de impacto del asteroide se utiliz6 el
horizonte de 980.13 m correspondiente a la muestra rica en carbonatos y el cudl corresponde al
limite K/Pg. Se puede observar su composicion mineralogica por un analisis de DRX en la Tabla
3, que corresponde a un 86% de calcita (CaCO3), 6% cuarzo (Si0O2), 1% halita (NaCl), 1% silvita
(KC1) y 6% paligorskita ((Mg-Al):Si4010(OH)-4(H20)).
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Tabla 3. Resultados de Difraccion de Rayos X para la profundidad de 980.13 m. Adaptado de los
resultados obtenidos en el laboratorio de Difraccion de Rayos X del Instituto de Geologia de la
UNAM.

Calcita: CaCOs3 86

980.13 m Cuarzo: SiO2 6
Halita: NaCl 1

Silvita: KCl 1

Paligorskita: 6

(Mg-Al)2S14010(OH)-4(H20)

El arreglo experimental para la simulacion de impacto se explica a continuacion. La muestra
fue colocada en el portamuestras con un pegamento resistente al calor en una cdmara de ablacion
de acero inoxidable con ventanas de cuarzo optico (Figura 4.5 A). Cada una de las muestras tenian
un tamafio aproximado de 2 cm X 2 cm X 0.5 cm. La camara de ablacion a su vez estaba conectada
a la bala que contenia a la atmosfera simulada del K/Pg (Figura 4.5 B) y a una bomba de vacio para
extraer el aire del laboratorio. La roca impactada se rotaba de manera continua con un motor
eléctrico para que el plasma fuera generado en la muestra al enfocar un pulso intenso de laser para
simular la pluma de impacto. Si no se rotaba se producian crateres evitando que se generara un

plasma en la superficie de la roca.

En la Figura 4.6 se puede observar la simulacion de la pluma de impacto generada al enfocar
un laser pulsado intenso en la muestra utilizando un laser de Nd-YAG el cual operaba a 1064 nm
con un pulso de duracion de 7 ns y una energia de 50 mJ por pulso con una tasa de repeticion de
10Hz. La camara de ablacion se llen6 con la atmosfera simulada del K/Pg con una presion de 1000
mb y los experimentos se llevaron a cabo con una temperatura en el laboratorio de 25°C. El lente
enfocado para generar la ablacion del laser tenia una longitud focal de 50 nm y la distancia entre
el lente y la muestra de aproximadamente 124 nm para producir un tamafio de crater de ~946 um

de diametro.
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Para producir la pluma de ablacion se utilizé una densidad baja del flujo de laser de ~2.5 X 10°
W c¢m. La zona de ablacion se ilumin6 de manera perpendicular con un laser de Nd-Y AG atenuado
y expandido, el cual operd a 532 nm con un pulso de duraciéon de 7 ns. El campo visual que proyecto
la sombra fue de aproximadamente 3.5 cm X 1.75 cm. El laser de iluminacion permitio el estudio
de la evolucion temporal de la bola de fuego por Shadowgrafia. Ambos laseres se sincronizaron
por medio de un generador de pulso/retraso (Berkeley Nucleonics modelo 575) el cual era
disparado por la deteccion de la luz de ablacion por un fotodiodo acoplado a un osciloscopio digital
(Modelo Tektronix TDS 5054B) a 500 MHz. Se puede observar en la Figura 4.7 la ablacion sobre

la muestra al ser irradiado por el laser de Nd-YAG.

A B

Figura 4.5. Arreglo experimental para Shadowgrafia. A. Camara de ablacion de acero inoxidable con la
muestra y B. Camara de ablacion de acero inoxidable conectada a la bomba de vacio y la atmosfera simulada.

99



CAPITULO 4. SIMULACION DEL IMPACTO POR ABLACION LASER

Ablacion

lluminacion

Figura 4.6. Arreglo experimental para obtener Shadowgrafia de un plasma por ablacion laser (Obtenido de
Navarro, 2017).

Figura 4.7. Camara de ablacion con la muestra irradiada por el laser de Nd-YAG.
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Durante el experimento de Shadowgrafia se obtienen unas imégenes las cuales fueron
proyectadas en una pantalla por medio de una lente de expansion y se registraron con una camara
digital de Nikon (D70) (Figura 4.8). La ablacion se estudid desde 0.5 ns a 500 ps para llevar a cabo
la caracterizacion de la onda de choque y la dinamica del material que fue eyectado por la pluma
de ablacion de laser. Se llevo a cabo la técnica de Shadowgrafia para estudiar la evolucion en el
tiempo de la onda de choque y de la evolucion del hongo que se genera en la simulacién del impacto

en Chicxulub.

Figura 4.8. Medicion de las imagenes generadas en la Shadowgrafia.

4.2.3 Espectroscopia de emision

La medicion de la Espectroscopia de emision se llevd de forma paralela a la Shadowgrafia
para estudiar las especies quimicas que se generaron por la onda de choque y la evolucién del
hongo. Durante los andlisis de Espectroscopia se utilizo aparte del horizonte de 980.13 m rico en

carbonatos a la muestra de 1078.74 m rica en sulfatos.
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En la Tabla 4 se observa su composicion por medio de un andlisis de DRX, la cual
corresponde a 74% anhidrita (CaSOs), 15% dolomita (CaMg(CO3)2) y 11% plagioclasa intermedia
(NaAlSi305 a CaAl>S120g).

Tabla 4. Resultados de difraccion de rayos x para la profundidad de 1078.74 m. Adaptado de los
resultados obtenidos en el laboratorio de Difraccion de Rayos X del Instituto de Geologia de la
UNAM.

1078.74 m Anbhidrita: CaSO4 74
Dolomita: CaMg(CO3)2 15
Plagioclasa intermedia: NaAlSizOg a 11

CaAl>Si203

La técnica que se utiliz6 es conocida como espectroscopia de plasma inducido por laser
denominada LIBS (Laser Induced Plasma Espectroscopy) en donde el espectro generado por la
pluma es particular para cada especie quimica y su andlisis puede generar su composicion y
abundancia relativa. El arreglo experimental se puede observar en la Figura 4.9 en donde se captura
la luz emitida por la pluma de ablacién por medio de un sistema colector de lentes la cudl es enviada
aun espectrografo. El espectrografo se encontraba ubicado a 0.5 metros y es de la marca SpectraPro
modelo 5001 de la compafia Acton Research, con 150 lineas/mm rejilla con un resplandor en 500
nm por medio de un paquete de fibra Optica. A su vez estd conectado a un osciloscopio para
sincronizar el laser y mandaba una sefial para que fueran disparados ambos laseres. Se observaron
a los espectros de 215 a 840 nm con una camara de dispositivo acoplado cargado intensificado (por
sus siglas en inglés ICCD) de Princeton Instruments (PIMAX?2), el cual se sincronizo con el disparo
de ablacion. Se registro a la emision desde 200 ns hasta 2 pm después del inicio de la ablacion. En
la Figura 4.10 se muestra como se observaban los resultados de los experimentos y eran analizados

por la computadora para posteriormente ser identificados.
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Durante el analisis de Espectroscopia para calcular la densidad y temperatura del plasma se
utilizé alta resolucion espectral de 2400 groves/mm (lineas por milimetro) mientras que para
adquirir el espectro fue con una baja resolucion espectral de 150 lineas por milimetro. Los espectros
se adquirieron utilizando 3 ventanas espectrales de 5 nm de ancho con una resolucioén de 0.005 nm
centrados a 427, 613 y 650 nm. La emision del espectro se analizd de 0.2 us a 4.2 us con intervalos
de 0.2 ps con un tiempo de exposicion de 200 ns. Los espectros se obtuvieron con un promedio de
10 disparos bajo condiciones experimentales idénticas con una tasa de reposicion de 0.2 ps. La alta
resolucion espectral se utilizo para ver el ensanchamiento Stark de las lineas de transicion y para
ver las intensidades relativas de las lineas observadas. El ancho de las lineas fue corregido con el

ancho de perfil instrumental de 0.02 nm utilizando una fuente de ldmpara de baja presion de

sl q

Camara ICCD Wy,

mercurio.

Medidor de presén y vacio

Espectrometro

1000 mbar

Computadora

Laser Nd-YAG

Trigger
Bomba de vacio

Atmosfera
K-Pg Osciloscopio

Figura 4.9. Arreglo experimental para espectroscopia de emision.
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Figura 4.10. Medicion de la onda de choque y evolucion del hongo por Shadowgrafia y Espectroscopia.

4.2.3.1 Emision del espectro sintético para la bola de fuego de Chicxulub
Para la simulacion por medio de la base de datos de NIST-LIBS se utilizo una interfaz que
tiene una base de datos de los espectros de los 4&tomos para las aplicaciones espectroscopia inducida

por laser (LIBS), cuya pagina es la que sigue.

https://physics.nist.gov/PhysRefData/ASD/LIBS/libs-form.html

En donde es necesario colocar los parametros que se requieren para llevar a cabo la
simulacién como la temperatura, densidad de electrones y la composicion elemental de la muestra

los cuales fueron obtenidos previamente en la fase experimental (Ver Figura 4.11).
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Figura 4.11. Simulacion de espectros con la base de datos NIST-LIBS.

Los espectros de emision sintéticos se generaron utilizando la interfaz NIST para la
espectroscopia de descomposicion inducida por laser que utiliza la base de datos de espectros
atdmicos (Kramida et al., 2018). El espectro de emision del plasma y el grado de ionizacion para
la simulacion de la pluma de impacto fueron generados utilizando diferentes sets de temperatura
del plasma y de numero de densidad de electrones con la interfaz de NIST (Kramida et al., 2018).
Los datos requeridos para obtener los espectros son la composicion quimica elemental dada en
porcentaje de la densidad atémica total del material que es impactado por la ablacion. Se supuso
que el diez por ciento del aire se mezclaba con el material impactado para producir la bola de fuego.
Los espectros se produjeron considerando una combinacién de la temperatura y la densidad
electronica del plasma. En donde la variacion de la temperatura puede ser desde 1000-6000 K. La
densidad de electrones se determin6 experimentalmente en condiciones similares a partir del perfil
de ampliacion Stark utilizando la linea de calcio neutro a 649.965 nm con espectroscopia de alta
resolucion (2400 arboledas / mm de rejilla), y se estimd en ~1x10'7 cm™ a ~1 ps (Navarro, 2017;
Navarro et al., 2019). Solo las poblaciones de iones para los tres iones mas bajos de los elementos
presentes en la muestra se calcularon utilizando las formulas de equilibrio de ionizacion Saha de

acuerdo con la distribucion de Boltzmann.
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Los espectros finales se generaron utilizando las poblaciones de nivel y las probabilidades de
transicion radiativa (suponiendo un plasma en estado estacionario 6pticamente delgado). Las lineas
espectrales se ampliaron con el perfil de Gauss considerando una resolucion dada (200 a 1000) en

el rango espectral investigado experimentalmente de 300 a 850 nm.

4.2.3.2 Simulacion del mar somero del Golfo de México

Se utiliz6 la camara cuibica de ablacion de acero inoxidable a la cual se le agregd una caja de
plastico con una solucidon de agua bidestilada y una solucion compuesta por NaCl 0.55 M, la cual
simularia la composicién marina (Ver Figura 4.12 A); con el objetivo de poder observar las
reacciones quimicas que se generan al llevar a cabo la irradiacion con el laser de Nd-YAG. Durante
los experimentos también se utilizaba una micropipeta para ir agregando mas agua a la muestra

como se puede observar en la Figura 4.12 B.

Figura 4.12. Muestra con solucion de agua para ser irradiada con el laser de Nd-YAG.A. Muestra en una
caja con agua y B. Arreglo experimental de un horizonte sobre el porta muestras.
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4.2.4 Cromatografia de gases acoplado a espectrometria de masas

Posteriormente a la irradiacion de la muestra, los gases fueron analizados por un
cromatografo de gases acoplado a un espectrometro de masas cuyo sistema de separacion consistio
en un programa de temperatura establecido que se explica a continuacién. Primero una isoterma a
50°C por 5 minutos, después una rampa de 10°C por minuto hasta 240°C y finalmente una isoterma
a esta temperatura hasta completar un tiempo de andlisis total de 30 minutos. El cromatdgrafo de
gases permitié separar una mezcla compleja de compuestos y asi poder identificarlos por medio
del detector que corresponde al espectrometro de masas (Figura 4.13), el cual opera en el modo de

impacto electronico a 70eV con un intervalo espectral de 10 — 150 m/z (Navarro, 2017).

Figura 4.13. Cromatografo de gases acoplado a un espectrometro de masas.
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4.3 RESULTADOS

A continuacion, se muestran los resultados para la simulacion del impacto por ablacion laser

obtenidos en la investigacion de doctorado.

4.3.1 Shadowgrafia

4.3.1.1 Propagacion de la velocidad de la onda de choque y la pluma de impacto

En la Figura 4.14 podemos observar la sombra, o shadowgramas producidos por la onda de
choque y la evolucion del hongo en la simulacién de impacto del asteroide que impactd en
Chicxulub. Se utiliz6 la muestra correspondiente al horizonte de 980.13 m con un pulso de 50 mJ
a 1064 nm en una atmosfera reconstruida del K/Pg compuesta por 0.16% CO2, 30% O, y 69.84%
N> a 1000 mbar. Los shadowgramas se obtuvieron de 0 (a) a 500 pus (x). La liberacion subita de
energia hacia el material de Yaxcopoil-1 por el laser de Nd-YAG a 1064 nm produce una explosion
pequeiia pero intensa. Esta explosion esta asociada a la ablacion del material y la formacion del
plasma lo que da como resultado un desplazamiento violento de la atmdsfera circundante y la
produccion de la onda de choque. Las primeras iméagenes a 0.2 y 0.5 ps no son diferenciables de 0
us debido a que la onda de choque se encuentra por detrds de la roca impactada. Se puede observar
como la onda de choque aparece visible a > 1 us y desaparece de nuestro campo visual a 20 ps;
mientras que la evolucién de la bola de fuego (nube en forma de hongo) se puede observar hasta
los 500 ps. Se distingue una forma hemisférica de la onda de choque. Detras de la onda de choque,
una pluma de impacto del material eyectado de Yaxcopoil-1 empieza a elevarse. Esto corresponde
a la bola de fuego de Chicxulub que es visible desde 2 ps con una forma hemisférica pero que
posteriormente se transforma la forma de la nube de hongo a 20 ps. Esta forma se produce debido
a que el aire caliente se hace mas ligero, se eleva y se expande. Al elevarse la nube genera una
corriente ascendente que se lleva consigo mismo aire de la periferia, formando el precursor de la
nube. La forma de la bola de fuego es mas compleja y empieza a tomar forma al elevarse mas

material de la ablacion del crater de impacto.
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A 150 ps la bola de fuego esta completamente desarrollada y empieza a escaparse de la zona
monitoreada en el laboratorio. La elevacion del material eyectado del crater de impacto sigue

siendo visible a 500 ps y desaparece de la zona visible a 1000 ps.

Figura 4.14. Shadowgramas mostrando la onda de choque y la evolucion del hongo de la simulacion del
impacto de un asteroide por ablacion laser en sedimentos obtenidos del nicleo de perforacion Yaxcopoil-1
a 980.13 m usando un pulso de 50 mJ a 1064 nm en una atmosfera reconstruida del K/Pg compuesta por
0.16% CO2, 30% O», y 69.84% N, a 1000 mbar. Los shadowgramas se obtuvieron de 0 (a) hasta 500 ps (x).
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En los shadowgramas de la Figura 4.14 la liberacion repentina de energia que fue entregada
a la muestra de Yaxcopoil-1 por el pulso de nanosegundo del laser de Nd-YAG produjo una
pequenia pero fuerte explosion. Esta explosion fue generada por la energia del laser sobre la muestra
irradiada que esta teniendo conduccion de calor, derretimiento, evaporacion y descomposicion
eléctrica. Las semillas de electrones generadas por la descomposicion eléctrica son absorbidas por
la energia del laser por calentamiento inverso bremsstrahlung de la pluma (Kadono et al., 2002;
Sugita et al., 2003a). El proceso en general ocasiona un desplazamiento violento de la atmoésfera
simulada del Cretacico tardio sobre la pluma de impacto de vapor que se estd expandiendo y la
generacion de una onda de impacto clasica de Taylor-Sedov. La pluma de impacto continua
absorbiendo la cola del ancho del pulso del laser mientras la onda de choque se desacopla de la
zona de ablacion (Thomas et al., 2019). Mientras la pluma se expande supersénicamente, una onda
de choque interna se forma en la pluma por el impacto para balancear la velocidad y la alta presion
trasera generada por la onda de choque externa. Esta onda de choque interna es reflejada en la parte
anterior y posterior dentro de la pluma de impacto hasta que la pluma se expande cada vez mas
lento (Wen et al., 2007a y 2007b). Las primeras imagenes fueron tomadas a 0.2 y 0.5 ps y fueron
indistintas a 0 ps debido a que las ondas de choque estaban escondidas por atras de la muestra que
estaba siendo impactada. Fue hasta a > 1 ps que las ondas de choque fueron visibles y para 20 ps
habia sido propagada fuera del campo de visién. La onda de choque interna y externa tuvieron
densidades altas y bajas de los gases que pudieron observarse en los shadowgramas y se observan
con colores oscuros (alta) y claros (baja) de inestabilidad del fluido respectivamente. Sus formas
eran de una concha semi eliptica. En la Tabla 5 y Figura 4.15 se muestra la propagacion de la
distancia de la onda de choque con respecto al tiempo. La velocidad de propagacion de la onda de

choque (Vsw) fue calculada en 4.5(£0.1) km s™.

Es posible estimar el promedio inicial de presion (Psy) y el promedio de temperatura (75,)
por detras de la onda de choque si consideramos la velocidad de propagacion y asumimos una
expansion adiabatica de una pluma hemisférica (Zeldovich y Raizer, 1966). Las expresiones para

resolver Pswy Tsw se pueden observar en las ecuaciones 1 y 2:
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P, = )/[-): T V2, (Ecuacién 1)
Y — 1 Psw

Tew = To————  (Ecuacion 2)
w0y 41 P,

En donde y es la proporcion de calor especifico del aire alrededor del Cretacico tardio a temperatura
ambiente (y=1.4), y Poy Ty son la presion y temperatura inicial del reactor, respectivamente. Psy

y Tsw fueron estimados en 103+1 bar y 5.2(20.2) X 103 K, respectivamente.

La Tabla 5 y la Figura 4.15 muestran la propagacion de la velocidad de la onda de choque en
funcién del tiempo. La velocidad de la propagacion de la onda de choque se calculd de 4.5(£0.1)
km s!. Esta velocidad es una orden de magnitud mas bajo comparado con lo que se produce cuando

toda la energia del laser es absorbida solo por aire (Sobral et al., 2000).

Tabla 5. Distancia recorrida en funcion del tiempo para la onda de choque generada por el impacto
de Chicxulub usando la ablacion con laser de sedimentos recuperados del pozo Yaxcopoil-1 en
980.13 con un pulso de 50 mJ a 1064 nm en una atmdsfera de K/Pg reconstruida compuesta de
0.16% COz, 30% de O2 'y 69.84% de N2 a 1000 mbar.

Posicion de la onda de

Tiempo choque
(us) (x102 m)
0 0.0
1 0.4
2 0.8
3 1.2
4 2.1
5 2.5
10 4.4
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Figura 4.15. Distancia recorrida en funcion del tiempo para la onda de choque generada por la simulacion
de impacto de Chicxulub por ablacion laser de sedimentos de Yaxcopoil-1 a 980.13 m. Pulso de 50 mJ a
1064 nm en una atmosfera reconstruida para el K/Pg compuesta por 0.16% CO», 30% O, y 69.84% N> a
1000 mbar.

La temperatura de la pluma de impacto podria ser mas alta que la de la onda de choque si la
energia del laser adicional fuera absorbida por la pluma en la cola del ancho del pulso. La expansion
de la pluma de impacto simulada de Chicxulub fue fuertemente desacelerada por la formacion de
la onda de choque (Figura 4.14) y ocurrid por encima de la presion atmosférica. En la Figura 4.14
era visible la onda de choque desde 2 ps con una forma semiesférica, pero se transformo en la tipica
nube de hongo para los 20 ps. La presencia de ondas de choque delante de la pluma de impacto
estuvo confinado en la zona de incursion del aire de alrededor del Cretéacico tardio hasta que la
presion de la onda externa se equilibrard con la presion de la presion atmosférica de alrededor. La
forma de hongo que se generd debido a que el aire caliente se convirtié en boyante, se elevd y se

expandio.
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La nube creciente generd una corriente ascendiente llevandose con ella cualquier aire o gas
que quedaré en los alrededores y formaria el tallo de la nube (Novozhilov, 2003). La forma de la
pluma de impacto se convirtié cada vez mas compleja conforme mas material fluia del crater
generado por el laser. A 150 ps la pluma de impacto estaba totalmente desarrollada y empez6 a
escaparse de la zona que estaba siendo monitoreada. El ascenso de material eyectado por el crater
de ablacion continua siendo visible a 500 ps y desaparece por completo del campo de vision a 1000
us. La Tabla 6 y la Figura 4.16 muestran la propagacion de la velocidad de la bola de fuego con
respecto al tiempo. La bola de fuego se propaga de manera supersonica con una velocidad inicial
de 2.3(£0.4) km s! (6.7 £ 1.2 Mach) pero rapidamente se desacelera de 10 a 20 ps al incorporar
aire circundante y se forma la nube. Después de 20 ps la bola de fuego se propaga a una velocidad

transonica a 290( £ 40) m s! (Mach 0.8 + 0.1).
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Tabla 6. Distancia recorrida en funcion del tiempo para la bola de fuego generada por la simulacion
del impacto de Chicxulub por medio de ablacion laser de sedimentos recuperados del pozo
Yaxcopoil-1 en 980.13 con un pulso de 50 mJ a 1064 nm en una atmosfera reconstruida de K/Pg
compuesta de 0.16% de CO2, 30% de Oz y 69.84% de N> a 1000 mbar.

Tiempo Posicion de bola de fuego
(us) (x102 m)
0 0.0
3 0.8
4 0.9
5 1.1
10 1.5
20 2.1
30 2.5
40 29
50 29
60 33
70 33
80 33
90 3.4
100 3.7
150 3.7
200 4.4
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Figura 4.16. Distancia recorrida en funcion de tiempo de la bola de fuego generada por la simulacion de
impacto de Chicxulub por medio de ablacion laser de sedimentos recuperados del pozo Yaxcopoil-1 en
980.13 con un pulso de 50 mJ a 1064 nm en una atmosfera reconstruida de K/Pg compuesta de 0.16% de
CO», 30% de Oz y 69.84% de N, a 1000 mbar.
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4.3.1.2 Densidad del numero de electrones de la onda de impacto y la pluma de impacto

El nimero de densidad de electrones (N.) fue determinado por la medicion del
ensanchamiento de la linea Stark utilizando la linea de Ca a 649.965 nm (Figura 4.17). La medida
esta relacionada con el ancho completo a la mitad del maximo (full width at half maximum FWHM)
del ensanchamiento de la linea Stark que se determina por las contribuciones de ensanchamiento
causadas por electrones y por iones; los cuales son normalmente muy pequeios y su efecto puede
no ser tomado en cuenta (Salik et al., 2016). Las contribuciones més importantes para el ancho de
la linea en plasmas son por Doppler, presion de resonancia y ensanchamiento Stark. Los primeros
dos son generalmente débiles en plasmas inducidos por el laser con temperaturas y densidades en
el rango de 6000-20000 K y 10'6-10'® particulas cm™, respectivamente (Hannachi et al., 2008). El
ensanchamiento por Doppler es minimo en plasmas generados en condiciones similares al trabajo
de doctorado por lo que pueden ser descartados (Alonso-Medina 2014; Cremers y Radziemski
2013; Hafeez et al., 2008). El ensanchamiento por resonancia es proporcional al nimero de
densidad en estado basal y a la fuerza del oscilador de transicion. Este ensanchamiento puede ser
ignorado debido a que la fuerza del oscilador de transicion reportado para la linea de Ca a 649.965
nm es pequena (0.052 nm) (Kramida et al., 2018). Ademas, para el ancho de resonancia ha sido
calculado para otras lineas de Ca por fuerzas de oscilacion mas grandes y fueron encontradas a ser
despreciable (Hannachi et al., 2008). Por lo tanto, el calculo se puede reducir a la ecuacion 3 (Salik

etal., 2016):

N, = ” A’h/z. (Ecuacion 3)

En donde AAi» es el Lorenziano FWHM, y ® es el impacto electronico del pardmetro de
ensanchamiento. La contribucion de Stark se obtiene al ajustar la linea con un perfil Lorenziano y

restando el ensanchamiento instrumental.
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Figura 4.17. Perfil de ensanchamiento Stark para la linea de calcio neutra a 649.96 nm mostrada en rojo a
1 pus. FWHM es el ancho médximo en el pico maximo en el centro.

Para la linea de calcio neutral a 649.965, o varia de 4.37X 10 a4.91 X 10 nm para 10000
a 20000 K, respectivamente (Griem, 1974). Se utilizo un valor promedio para derivar la densidad
electronica. La incertidumbre de este célculo representa un 6%. La Tabla 7 y la Figura 4.18
muestran la densidad de electrones derivada para la pluma en la simulacion de Chicxulub. Se estima
que fue de 5.9(£0.7) X 10'7 ¢m™ a 0.2 ps al inicio de la simulacion con el laser en la muestra de
Yaxcopoil-1 y después bajo a 1.5(£0.3)X10!7 particulas cm™ a 1 us y después lentamente

disminuy6 a 4.0(+0.2) X 10! particulas cm™ a 4.2 ps.
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El nimero de densidad de electrones disminuy6 debido a la recombinacion entre electrones
y iones; la reduccion inicial empezd cuando la onda de choque rdpidamente se expandio
adiabaticamente y después la disminucion consistente se llevo a cabo debido a que la pluma de

impacto se expandi6 cuasi-isotérmica hasta mezclarse con el aire circundante.

Tabla 7. Evolucion temporal de la temperatura del plasma, densidad electronica, grado de
ionizacion, presion y luminosidad relativa de la pluma de impacto de la simulacién de Chicxulub
generada por la ablacion laser de sedimentos obtenidos de Yaxcopoil-1 a 980.13 m a 50 mJ de
pulso y a 1064 nm en una atmosfera reconstruida para el Cretacico tardio compuesta por 0.16%
CO2, 30% O2, y 69.84% N> a 1000 mbar.

Densidad de
Tiempo Temperatura electrones (1+1/1) Presion

(ns) (10°K) (10'° cm™) (bar)
0.2 18.5£1.1 59.2+7.4 2.0 3.1+0.2
0.4 17.0+2.4 27.3£0.6 2.0 1.3+0.2
0.6 14.0£0.2 22.2+0.4 2.0 0.94+0.03
0.8 12.1£0.1 19.7£9.3 2.0 0.7+0.3
1.0 12.310.1 15.1+0.3 2.0 0.5+0.01
1.2 11.240.1 14.2+0.1 2.0 0.4+0.01
1.4 11.1£0.1 8.9+0.4 2.0 0.3+0.01
1.6 10.6£0.1 9.7+0.4 2.0 0.3+0.01
1.8 9.610.1 10.2+1.0 2.1 0.3+0.03
2.0 10.8+0.1 6.9+0.3 2.0 0.2+0.01
2.2 11.1£0.1 10.0+0.4 2.0 0.3+0.01
2.4 9.3+0.8 9.0+0.4 2.1 0.2+0.03
2.6 10.31£0.2 5.1+£0.2 2.0 0.1+0.01
2.8 9.240.1 7.5+0.3 2.1 0.2+0.01
3.0 10.210.1 5.6+0.2 2.0 0.2+0.01
3.2 9.940.1 6.1+0.3 2.0 0.2+0.01
3.4 8.8+0.1 6.2+0.3 2.1 0.2+0.01
3.6 8.0£0.1 6.5+0.3 23 0.2+0.01
3.8 9.0+0.2 5.8+2.4 2.1 0.2+0.06
4.0 7.540.1 6.8+0.3 2.6 0.2+0.01
4.2 6.9+0.2 4.0+0.2 2.8 0.1+0.01
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Figura 4.18. Evolucion temporal de la densidad de electrones del plasma de una pluma generada en la
simulacion del impacto de Chicxulub producida por ablacion laser a 50 mJ de pulso a 1064 nm en una
atmosfera reconstruida para el Cretacico tardio a 1000 mbar.
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4.3.2 ESPECTROSCOPIA DE EMISION

A continuacion, se menciona como se midieron los valores de temperatura y densidad del
plasma utilizando los datos experimentales obtenidos en el laboratorio. De acuerdo con lo
mencionado previamente se llevaron a cabo experimentos con una muestra a 980.13 m 99% de

CaCO; (calcita) y una muestra a 1078.74 m con un 74% de CaSO, (anhidrita), provenientes del

perfil de sedimentos marinos del crater de impacto Chicxulub.
4.3.2.1 Temperatura del plasma de la pluma de impacto
La temperatura del plasma (7) fue determinada por el método del diagrama Saha-

Boltzmann el cual combina la transicion de iones individuales (Ca") y calcio neutro (Ca) (Borduchi

et al.,2019; Idris et al., 2018; Salik et al., 2016) segin la ecuacion 4:

In <Ikilki) = —i Ex+ C  (Ecuacion 4)
ApiGk KT ~*

En donde /i es la linea de intensidad integrada de la transicion en el nivel superior (k) y el nivel
inferior (7) en unidades arbitrarias, A es la longitud de onda de transicion, 4 es la probabilidad de
transicion, g es el peso estadistico del nivel (k), k es la constante de Boltzmann, Ej es la energia
en el nivel superior eV, y C es la constante para varias lineas de emision para ciertas especies
quimicas. Una grafica de In ([iAki/Arigr) versus Ei va a dar una pendiente recta (-1/kT) que nos

genera la temperatura del plasma.

En este calculo, se asumi6 que el plasma estaba distribuido de manera homogénea en el espacio en
la medicion del tiempo. La Figura 4.19 muestra dos sets de graficas necesarias para determinar la
temperatura del plasma de la pluma del impacto simulado de Chicxulub correspondiendo a 0.4 y

2.0 ps para la parte superior e inferior respectivamente de la gréfica.
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Se seleccionaron 3 ventanas espectrales para el estudio centradas a 390, 427, y 613 nm que
se muestran en los paneles a, b y ¢ en la Figura 4.19, respectivamente. Dos picos para Ca’y 11 de
Ca fueron resueltos en las ventanas espectrales. Los picos se desconvolucionaron utilizando un
perfil Lorentziano. Las lineas de emision se localizan en las siguientes longitudes de onda (nm):
Pico 1: 393.37, pico 2: 396.85; pico 3: 422.67, pico 4: 423.13, pico 5: 428.30, pico6: 428.93, pico
7:430.25, pico 8: 430.77, pico 9: 431.86, pico 10: 610.27, pico 11: 612.22, pico 12: 616.22, y pico
13: 616.93 (Idris et al., 2018; Salik et al., 2016). Las transiciones y parametros espectroscopicos
se utilizaron para determinar la temperatura del plasma y se pueden observar en la Tabla 8. El pico
4 no se utiliz6 debido a que no se tenian suficientes datos espectroscopicos. Los picos 1y 2 son
lineas de emision de calcio ionizado una vez, mientras que del 3 al 14 son lineas de emision para
calcio neutro. El panel d es la técnica de Saha-Boltzmann para obtener la temperatura del plasma
utilizando las intensidades de las lineas integradas para picos 1 a3 y 5 a 13 que se puede observar

en circulos abiertos. Los tridngulos corresponden al pico 1 y 2 de calcio ionizado.
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Figura 4.19. Espectro de emision de la pluma de impacto simulado de Chicxulub en dos intervalos de
tiempo: Caja 1 y 2 corresponden a 0.4 y 2 us, respectivamente. Las tres ventanas espectrales investigadas
estan centradas a 390, 427 y 613 nm los cuales corresponden a los paneles a al ¢, consecutivamente. Las
lineas negras muestran las emisiones observadas y las lineas de color los picos deconvolucionados. Los
picos 1 y 2 son las lineas de emision de calcio ionizado mientras que del 3 al 14 corresponden a las lineas
de emision de calcio neutro. El panel d es la grafica de Saha-Boltzmann para obtener la temperatura del
plasma al integrar las intensidades de las lineas de los picos 1 a 3 y 5 a 13 que se observan en circulos
abiertos. Los triangulos corresponden al pico 1 y 2 de calcio ionizado.
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Tabla 8. Parametros espectroscopicos de lineas de un par ionzado (Ca") y calcio neutro (Ca)

utilizadas para obtener la temperatura electronica de la pluma de impacto de Chicxulub utilizando

la técnica de Boltzmann*.

Pico Longitud Probabilidad de Energia
de onda transicion
nm gk Ak (s Ei (eV)
1 393.37 5.88X 108 3pb4s—> 3p4p 3.15
2 396.85 2.80X10°  3pSds— 3p°4dp 3.12
3 422.67 6.54X 108 3ptds? - 3pSds dp 2.93
4 423.13
5 428.30 2.17%X108 3p®4s 4p —» 3p°4p? 4.78
6 428.93 1.80%X108 3p®4s 4p —» 3p°4p? 4.77
7 430.25 6.80%X108 3p®4s 4p —» 3p°4p? 4.78
8 430.77 1.99%x108 3p®4s 4p —» 3p°4p? 4.76
9 431.86 2.20%X108 3p®4s 4p — 3p°4p? 4.77
10 610.27 2.90%X107 3p®4s 4p — 3pb4s Ss 3.91
11 612.22 8.61x107 3p®4s 4p — 3pb4s Ss 3.91
12 616.22 1.43%X108 3p®3s4s — 3p°4s Ss 3.91
13 616.93 9.50X107  3p®3s4s— 3p°ds 5p 4.53

* Datos obtenidos de Kramida et al. (2018).
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La Figura 4.20 y la Tabla 8 muestran las temperaturas del plasma estimados durante la
simulaciéon de la pluma de impacto de Chicxulub. Las incertidumbres reportadas para la
temperatura del plasma se estimaron de la desviacion estandar en las pendientes de las graficas de
Saha-Boltzmann. Se estiman en 1.8(+0.1) X 10* K a 0.2 pus derivado de la energia del laser. Mientras

la pluma por el impacto sufri6 expansion hidrodindmica, la temperatura del gas bajo a

6.9(x0.2)X 103 K a 4.2 ps.
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Figura 4.20. Temperatura del plasma para la pluma de impacto utilizando el método de Saha-Boltzmann.
La pluma por el impacto se simul6 con ablacion laser de sedimentos de Yaxcopoil-1 obtenidos a 980.13 m
con 50mJ de pulso a 1064 nm en una atmodsfera reconstruida para el Cretacico tardio a 1000 mbar.
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La aplicacion de la técnica de Boltzmann en lineas de calcio neutro (picos 3, 5-13)
resultaron en tendencias incoherentes debido a que el pico 3 corresponde con la linea de resonancia
de Ca que es mas susceptible a un efecto de auto-absorcion. Al eliminarlo de las gréaficas de
Boltzmann resultd en una subestimacion de la temperatura del plasma. Este efecto ha sido
documentado en Kurosawa y Sugita (2010) y en Idris y colaboradores (2018). Al incluir a las dos
lineas de calcio ionizadas individualmente (picos 1 y 2) en la grafica de Saha-Boltzmann mejoro

la medicion de la temperatura ya que aument? la diferencia en los niveles de energia utilizados.

La temperatura de la onda de choque se estima que es 30% mas baja por shadowgrafia que
por la emision de espectroscopia de la pluma de impacto debido a que el vapor de la pluma
posiblemente continud absorbiendo la energia del laser mientras que la onda de choque se
desacopl6 de la zona de ablacion. Si consideramos que la temperatura superficial de la Tierra era
de 300 K a finales del Cretacico tardio (Alsenz ef al., 2013), se estima que la pluma de impacto
simulada seria 60 veces mas caliente que el aire circundante y que la temperatura bajaria a un
equivalente de 20 veces mas caliente que el aire circundante. Una vez que la presion de la onda de
choque se equilibrara con la presion atmosférica, la pluma se mezclaria con el aire circundante y
se enfriaria. El tiempo en el que ocurriria este evento no fue capturado por la espectroscopia de
emision, pero el desarrollo de la nube en forma de hongo a 30 ps (Figura 4.16) sugiere que el aire

frio fue introducido por los alrededores formando el tallo de la nube (Novozhilov, 2003).
4.3.2.2 Presion de la pluma de impacto
La presion (P) de la pluma de impacto de Chicxulub se obtuvo por valores experimentales

T'y N. utilizando la ecuacion de gases ideales y un grado de ionizacion (f) del plasma dado por

las ecuaciones 5 y 6 (Kurosawa y Sugita, 2010):
P = NkgT (Ecuacion 5)

N:= N, + N; + N. (Ecuacion 6)
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En donde N, N, y N; son el total, neutro, y densidades de las particulas de los iones,
respectivamente, y kg es la constante de Boltzmann. Para este célculo, se asumi6 un plasma cuasi-

neutro lo que significa que N;y N, son casi iguales, segun la ecuacion 7.
N; ~N. (Ecuacion 7)

Para calcular N;, fue necesario calcular N, de f de la pluma de impacto de Chicxulub
utilizando la ecuacion Saha de la interace NIST considerando los diferentes valores experimentales
para T'y N.. Basandonos en el andlisis de difraccion de rayos X de la roca investigada proveniente
del pozo de perforacion Yaxcopoil-1, los principales elementos quimicos que constituyen la pluma
de impacto fueron: aluminio (Al), carbono (C), calcio (Ca), cloro (Cl), hidrogeno (H), magnesio
(Mg), oxigeno (O), potasio (K), silicio (Si), sodio (Na), y azufre (S) al igual que nitrogeno (N)
atrapado de la atmosfera circundante. Utilizando la interfaz de NIST para espectroscopia de ruptura
inducida por el laser, se predicen 4,587 lineas de emision que contribuyen al espectro de la pluma
de impacto de Chicxulub originandose de los siguientes elementos quimicos: Al, Al*, Al1>*, C, C*,
C?*, Ca, Ca’, Ca*', CI, CI*, CI*", H, K, K*, K*, Mg, Mg", N, N¥, N**, Na, Na’, Na**, O, O*, 0%,
S, S¥, S**, Si, Si*, y Si?**. Los aniones no fueron incluidos debido a que no tienen ninglin efecto

significante en la pluma de expansion del plasma (Shabanov ef al., 2016).

La Figura 4.23 muestra dos espectros sintéticos para la pluma de impacto calculadas para
1 y4 ps para 300 a 850 nm; f'se calcul6 utilizando las intensidades de las emisiones de las particulas
de todos los iones (W), y particulas neutras (N,) que estan presentes en un rango de temperatura

T'y N, segun la ecuacion 8:

_ ZzNi
f_ Zan + ZzNi

(Ecuacion 8)
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Las intensidades de las lineas en unidades arbitrarias, fueron generadas principalmente por
iones (N;=5.9X10° en la pluma de impacto formado a un 1 us (Figura 4.21 a); 99.96% de estas
emisiones se debe a Ca"; mientras que las lineas de emision generadas por particulas neutras fue
significativamente mas bajo (N,=1.4 X 10°) dominado por Ca (~85.8%) y O (~5.3%); f se calculd
a 0.98 a 1 us. A diferencia, N; fue 1.2X 10° y corresponde al 100% de las emisiones de Ca*a 4 us
(Figura 4.21 b) mientras que N, fue 6.46 X 10° dominado por Ca (~96.2%), Na (~1.6%), Al (~1.1),
y Mg (~0.7); f se calculo a 0.64 a 4 us. Es importante enfatizar que f* se calculd con la suma de
todas las intensidades de los iones considerando particulas cargadas individualmente, doble y triple,
y no por multiplicar la carga con las intensidades i6nicas (Kurosawa y Sugita, 2010). La ecuacioén

5 se puede reescribir en la ecuacion 9:

P=(1+1/f)NksT (Ecuacion 9)
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Figura 4.21. Emision del espectro sintético de la pluma de impacto formada a 1.0 ps usando 7 =
12.3(x0.1)X10° K y N. = 15.1(30.3)X10' cm™ (a) y a 4 ps usando T = 7.5(x0.1)X10* K y N, =
6.8(x0.3)X 10" cm™ (b) con la siguiente composicion elemental: 54.8% O, 14.7% Ca, 14.7% C, 9.5% N,
2.7% Si, 1.5% H, 0.5% Cl, 0.5% Mg, 0.5% Al, 0.3% Na, y 0.2% K. El espectro fue generado de 300 a 850
nm con una resolucion de 300 lineas asumiendo una condicion de equilibrio termodindmico de Saha-

Boltzmann.
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La Figura 4.22 muestra la evolucion temporal de la pluma del impacto como funcién de N,
y T a través de un patron de presion mostrado en isobaras. Mientras que la pluma de impacto se
expande, los pardmetros bajan una orden de magnitud en una tendencia consistente con otras

plumas de vapor de impacto (Kurosawa y Sugita, 2010).
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Figura 4.22. Distribucion experimental de N. y T en la simulacién de la pluma de impacto como funcion
del tiempo. Las lineas isobaricas fueron generadas utilizando la interfaz NIST para espectroscopia de ruptura
inducida por el laser con la siguiente composicion elemental: 54.840% O, 14.704% Ca, 14.704% C, 9.503%
N, 2.707% Si, 1.498% H, 0.522% Cl, 0.499% Mg, 0.499% Al, 0.293% Na, y 0.231% K.
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Los valores de 1+1/f, T'y P para la evolucion de la pluma de impacto estan resumidos en la
Tabla 7 y sus tendencias se pueden observar en la figura 4.23 como funcion de tiempo. Esta Figura
incluye los valores iniciales para 7'y P de la pluma de impacto derivado de shadowgrafia (simbolos
con color so6lido) al igual que a los obtenidos por la emision de espectroscopia. La temperatura de
la onda de choque como se menciono previamente fue 30% mas baja en shadowgrafia que la pluma
de impacto derivada de la emision de espectroscopia debido a que en shadowgrafia posiblemente
se desacopld de la zona de ablacion y en espectroscopia absorbi6 mas la energia del laser de la cola
de la amplitud del laser. La temperatura de la pluma disminuy6 exponencialmente con el tiempo
de 18.5(+1.1)X10°K a0.2 usa 7.5(£0.1) X 103 K a 4 ps. A diferencia, la presion inicial de la pluma
de impacto obtenida por shadowgrafia se correlaciona con la baja en presion obtenida con la
ecuacion de gases ideales de valores de estado y experimentales 7'y N, durante la fase de expansion.
La presion bajo de 103+1 bar cuando inici6 la incidencia del plasma de 3.1+£0.2 bar a 0.2 us a
0.2+0.01 a 4 ps. Durante el proceso de enfriamiento temprano, el factor (1+1/f) asociado con la
inversa del grado de ionizacion de la pluma permanecid constante con un valor de 0.2 a3 ps y
después rapidamente aument6 de 2.8 a 4.2 ps relacionado con la transicion de un plasma bajo a
uno débil. El incremento del factor (1+1/f) se asocia con el aumento de la presion de la pluma

(Figura 4.25) segtn la ecuacion 3.
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Figura 4.23. Variacion de la temperatura del plasma, presion y (1+1/f) en la simulacion de la pluma de
impacto con respecto al tiempo.

4.3.2.3 Proporcion de calor especifico de la pluma de impacto de vapor

La presion y la temperatura de un gas ideal durante la expansion adiabdtica se correlaciona

con la ecuacion 10 (Kurosawa y Sugita, 2010):

4

P T1-v = ¢ (Ecuacion 10)

En donde c es una constante, y y es la tasa de calor especifico o el pardmetro adiabatico; y= Cp/Cv,

en donde Cp es igual a la capacidad de calor a presion constante y Cv es la capacidad de calor a un

volumen constante.
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El valor experimental de la tasa de calor especifico puede obtenerse de la pendiente de la
grafica log-log de la presion como funcidon de temperatura mostrado en la Figura 4.24. Los datos
se agrupan alrededor de una linea recta con un coeficiente de correlacion de 0.84, lo que sugiere
que la pluma de impacto se expandié de manera adiabatica. La proporcion de calor especifico se
calcul6 en 1.3140.03 J/(g'K) por medio de la exponente de la ley de potencia de datos mostrada en
la Figura 4.24. La proporcion de calor especifico para plumas de vapor se obtiene de modelos que
simulan la evolucion térmica del plasma con una distribucion de electrones Maxwell-Boltzmann
(Budtz-Jergensen et al., 2005; de Avillez et al., 2018). La proporcién de calor especifico depende
de la composicion quimica y puede variar de 1 a 1.67 J/(g'K) para un gas poliatdmico o un gas
atomico de la pluma de impacto, respectivamente (Kurosawa y Sugita, 2010; Ohno et al., 2004;
Sugita et al., 2003b). La proporcion de calor especifico se toma a 1.25 J/(g'K) para la mayoria de
los modelos que estudian la expansion de las plumas de vapor de impacto y se asume que es
constante durante todo el proceso de expansion (Budtz-Jergensen et al., 2005). Sin embargo,
algunos modelos predicen que la proporcion de calor especifico puede variar con la temperatura.
Por ejemplo, y es 1.67 J/(g'K) si la temperatura es <8 X 10° K 0 >5X10° K, o varia de 1.1 a 1.3
J/(g'K) en un rango de 1.5X10* K a 3.0 X 10* K para plumas de vapor de impacto compuestas por
elementos de nimeros atémicos >6 (e.g., C, N, O, Ne, Mg, Si, S, y Fe) (de Avillez et al., 2018).
Hay pocos datos disponibles en la literatura sobre proporciones de calor especifico para plumas de
vapor de impacto. Como ejemplo para una pluma producida al impactar con hematita (Fe2O3) en
donde yfue de 1.2 de 8 X103 a 1.5X10* J/(g-K) (Kurosawa y Sugita, 2010). Este valor es parecido
(dentro del 10%) y es constante durante todo el proceso de expansion al igual que se encontrd en

el estudio de los sedimentos de Chicxulub.
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Figura 4.24. Variacion de la presion como funcion de temperatura de la pluma de impacto. La funcion de
la ley de potencia se determiné a P oc T®19429316) 'y 1a proporcion de calor especifico se calculé del exponente
ay=1.3120.3 J/(g'K).

4.3.2.4 ESPECTRO DE EMISION DE LA BOLA DE FUEGO DE CHICXULUB
Con base en el analisis de DRX, los principales elementos quimicos presentes en las dos

capas del pozo investigado de Yaxcopoil-1 incluyen aluminio (Al), carbono (C), calcio (Ca), cloro

(Cl), hidrogeno (H), magnesio (Mg), oxigeno (O), potasio (K), silicio (Si), sodio (Na) y azufre (S).
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Si consideramos que la columna de impacto atrapé gases de la atmosfera circundante,
entonces también es necesario agregar nitrogeno (N) a la lista. Los elementos quimicos que
contribuyen a los espectros de emision de una bola de fuego dependeran de su abundancia
especifica, la densidad electronica y la temperatura de la mezcla de gas caliente. La densidad
electronica utilizada fue de 1x10'7 ¢cm™ (Navarro, 2017; Navarro et al., 2019). Las especies
quimicas esperadas que contribuyan en los espectros de emision de la bola de fuego Chicxulub son:
A, Al', AI**, C, C*, C*, Ca, Ca*, Ca?*, CI, CI', CI*", H, K, K*, K*", Mg, Mg*, N, N*, N?>*, Na, Na*,
Na**, 0, O*, 0%, S, S*, S?*, Si, Si*, y Si%*.

La Figura 4.25 muestra las intensidades de emision relativas de las especies quimicas
esperadas en los espectros en funcion de la temperatura de 1000 a 45000 K para las capas de
carbonato (a) y sulfato (b) investigadas. A temperaturas inferiores a 15000 K, las especies quimicas
dominantes predichas en los espectros de emision son: K**, O, Ca 'y Ca* para las capas impactadas
ricas en carbonato o sulfato. A temperaturas superiores a 15000 K, los espectros de emision
incluyen mas elementos quimicos y se vuelven mas complejos. En la longitud de onda investigada
(300 - 850 nm), cada elemento tiene decenas a cientos de posibles transiciones que podrian

contribuir a los espectros de emision de la bola de fuego de Chicxulub.
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Figura 4.25. Intensidades relativas de emision para la prediccion de especies quimicas formadas como
funcion de la temperatura para muestras de carbonatos (a) y sulfatos (b). La composicion elemental
corresponde a: 54.8% O, 14.7% Ca, 14.7% C, 9.5% N, 2.7% Si, 1.5% H, 0.5% Cl, 0.5% Mg, 0.5% Al, 0.3%
Na, y 0.2% K; y b) 60.5% O, 12.2% Ca, 10.5% N, 10.3% S, 1. 9% Si, 1.5% Mg, 1.5% C, 1.1% Al y 0.4%
Na. Las lineas de emision esperadas fueron integradas de 300 a 850 nm con una resolucion de 200 lineas
asumiendo una condicion local de equilibrio termodinamico Saha-Boltzmann y usando una densidad de
electrones de 1x10'7 cm,

A continuacion, describimos los espectros de emision de la bola de fuego antes y después del

impacto en las capas ricas en carbonatos y sulfatos.

4.3.2.4.1 La bola de fuego antes del impacto

Por medio de un laser pulsado de Nd-YAG se pudieron analizar los espectros de emision del
aire caliente producido durante la entrada del asteroide a la atmosfera antes del impacto en
Chicxulub. Para esta simulacion no se utilizd ninguna muestra para poder simular a la atmoésfera
del K/Pg. Este experimento simplifica demasiado el fendmeno real porque es probable que se haya
producido una ablacién parcial de la superficie del asteroide que condujo a lineas de emision

atomica distintas de las del aire solo (Trigo-Rodriguez et al., 2003; Johnston et al., 2018).
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Las mediciones espectroscopicas de los rastros de meteoritos a través de la atmosfera
muestran principalmente emisiones de N>, N y O (Jenniskens et al., 2004). No obstante, el
experimento se realizd para reconocer las lineas de emision producidas solo desde el aire y para
establecer si también estan presentes en los espectros de bola de fuego de Chicxulub. La Figura
4.26 a muestra los espectros de emision sintética (simulacion por NIST-LIBS) de la bola de fuego
de la atmosfera simulada del K/Pg de 7000 a 11000 K. Las lineas predichas en los espectros de
emision sintética son para N a 744.2, 746.8, 818.8 y 821.6 nm y para O a 777.7 y 844.6 nm. La
Figura 4.26 b muestra los espectros de emision experimentales de la bola de fuego de aire K/Pg a
1 ps. El espectro se registro en la region de 300 a 850 nm utilizando cuatro ventanas espectrales
centradas en 300, 450, 600 y 750 nm. Todas las lineas N y O estan presentes, excepto la linea O a
844.6 nm que no se registré porque la adquisicion del espectro termind a 835.413 nm. Una linea
de C a 794.5 nm esté presente en el espectro experimental que no se predice en el espectro sintético
(Fig. 4.26 a). La intensidad de las lineas N a 744.2 y 821.6 nm con respecto a 746.8 y 818.8 varia
con la temperatura de 7000 a 11000 K en la fig. 4.26 a. Esta variacion es mas pronunciada a 821.6
con respecto a 818.8 nm. Teniendo en cuenta esta relacion, se estima que la temperatura de la bola

de fuego de aire experimental K/Pg es de aproximadamente 11000 K a 1 ps.
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Figura 4.26. Espectro de emision del plasma en la atmosfera del K/Pg. En la parte a se muestra al espectro
sintético con una resolucion de 1000 lineas asumiendo una condicion local de equilibrio termodinamico
Saha-Boltzmann de 7000 a 11000 K y usando una densidad de electrones de 1x10'7 cm™. En la parte b se
muestra el espectro producido experimentalmente en el aire después de 1 us de ablacion del laser en la
atmosfera simulada compuesta por 30 % O», 69.84 N», y 0.16% CO; a 1000 mbar.

Los espectros de emision experimentales obtenidos para el aire de la atmosfera simulada del
K/Pg calentado por un laser son similares a los reportados para el aire calentado de la misma forma
en la atmoésfera actual (Joshi et al., 2011). La principal diferencia se debe a las intensidades de las
lineas N y O. Como la concentracion de O varia de 5 a 21% en la mezcla de N»/O», la intensidad

de emision para O a 777.7 nm aumenta mientras que para N a 746.8 nm disminuye (Bak ef al.,

2016).
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El espectro de emision del aire K/Pg calentado por laser también es relevante para el
producido por las descargas de rayos al final del Cretacico. Los espectros de los rayos han sido
estudiados en detalle (Salanave, 1961; Orville, 1962, 1966, 1968a, b, c; Orville y Henderson, 1984;
Weldman et al., 1989; Walker y Christian, 2017, 2019). El espectro de emision contiene atomos
de nitrogeno y oxigeno neutrales, individual y doblemente ionizados. No se detectaron emisiones
moleculares. Las concentraciones de las especies individual y doblemente ionizadas disminuyeron
mientras que las de las especies neutrales aumentaron con el tiempo. Cuando la intensidad de las
lineas individualmente ionizadas disminuyd, las lineas neutras de oxigeno y nitrégeno alcanzaron
sus maximos. La especie O a 777.7 nm es la linea mas longeva de todas las especies en los

espectros.

4.3.2.4.2 Capa rica en carbonatos

La Figura 4.27 a muestra el espectro de emision para la simulacion sintética de la bola de
fuego de Chicxulub para la capa rica en carbonato. Se predicen tres lineas principales
correspondientes a Ca a 422.7 nm, y Ca* a 393.4 y 396.9 nm, respectivamente. La Figura 4.27 b
muestra el espectro de emision experimental a 1 ps después de la ablacién por laser.
Sorprendentemente, la luz emitida contiene significativamente mas lineas espectrales de lo
esperado, de las cuales se identificaron 70 (Tabla 9) correspondientes a &tomos neutros y ionizados
de calcio (Ca), magnesio (Mg), oxigeno (O), nitrogeno (N), y silicio (Si). Las asignaciones de las
lineas espectrales observadas se llevaron a cabo con el uso de bases de datos de espectros atomicos
(Kramida et al., 2018) y moleculares (Pearse y Gaydon, 1976). El espectro de emision estuvo
compuesto principalmente por lineas Ca, Ca’, O y N. Se detectaron algunas bandas moleculares
que son muy débiles y correspondieron al sistema de banda de color naranja CaO, que son las
bandas mas intensas producidas por CaO (Pearse y Gaydon, 1976; Plane y Nien, 1991). Otro

elemento quimico identificado en el espectro fue C.
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Figura 4.27. Espectro de emision del plasma de la bola de fuego de Chicxulub para una muestra rica en
carbonato. En la parte a se muestra al espectro sintético con una resolucion de 600 lineas para una mezcla
de 54.8% 0O, 14.7% Ca, 14.7% C, 9.5% N, 2.7% Si, 1.5% H, 0.5% Cl, 0.5% Mg, 0.5% Al, 0.3% Na, y 0.2%
K asumiendo una condicién local de equilibrio termodinamico Saha-Boltzmann de ~7800 K y usando una
densidad de electrones de 1x10'7 cm™. En la parte b se muestra al espectro experimental de la muestra 1 ps
de ablacion del laser en la atmosfera simulada compuesta por 30 % O», 69.84 N,, y 0.16% CO» a 1000 mbar.
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Tabla 9. Lineas quimicas del espectro de emision de la bola de fuego simulada para Chicxulub

usando horizontes ricos en carbonatos y sulfatos.

Longitud de onda (nm)

Especie quimica

Transicion*

3159
317.9
336.2
336.8
370.6
3737
3833
3934
396.9
407.5
4220
422.7
428.3
430.3
443.6
4455
452.7
458.6
487.8
504.2
5173
5189
526.4
527.0
533.1
5513
551.9
560.3
585.3
589.0
598.3
609.2
610.2
6103
610.3
6122
616.4
621.4
628.1
631.6
631.9
631.9
635.8
635.8
641.2
6439
645.6
649.4
657.3
671.8
718.8
719.4
720.2
725.1
7255
725.7
736.5
7442
745.1
746.8
750.8
7727
7717
786.1
789.8
794.5
818.8
821.6
8223
822.8

Ca2+
Ca2$
Ca
Cﬂz*
Ca*
Ca*

CaO
CaO

N*

7

3

3

©0zzz0z00Z2Z2222ZQ

3p%p P° - 3p°4d D

3p%4p P° - 3p°4d D

3p4sap P° — 3p4s6d ‘D
35%3p4s 'P° - 35%3p*4p D

3p%p P° - 3p°5s S

3pp P° - 3p°Ss S

25%2p3s 'P° - 2s%2p7p 'P
3p64s R 3p64p 2pe

3p4s IS — 3ptap p°

3s3p 3P° — 3s3d 'D

3p°5p P° - 3p°8s S

3p4s 'S — 3ptasap 'P°

3p°Sp P° - 3p°8s S

3;7(’454;) pe 3p"4p2 p

3p4sap ‘P° — 3p4sad ‘D
3pdsdp P° — 3pbdsdd ‘D
3p°3dds 'D — 3p’4snp w'P°
3p°3dds D — 3ptasaf F°

3p°3dds 'D — 3pt4saf 'F°

3p°3dds 'D — 3pfasep 'P°

3s3p P° — 3sds S

3pasdp 'P° — 3p®4s5d 'D

2p%d D — 2p°If *F°

3p°3dds D — 3p®3dap P°
25%2p°(48°)3P P — 25%2p°(4S°)5d °D°
3pasap 'P° — 3ptap® 'S

3pP3pds 'P° — 3573psp 'P

3p°3d4s ‘D — 3p°3ddp D°
3pasap 'P° — 3pt4p’ 'D

252p° D° - 252p° p°

Orange system**

Orange system**

252p(P"3s P° - 2p? P

3pasap P° — 3pfdsSs S
252p°CP)3s ‘P — 252p°('D)3s D
3p°4sdp Pe > 3passs S
3p°3dds D — 3pt4sSp P°
25°2p°CP)as ‘P — 252p°(°S°)3s “S°
Orange system**

3s5p 'P° — 3s6s 'S

252p3d *D° — 25%2pdp P

3s4s S — 3s6p ‘P°

252p3d *D° — 25%2pdp P
252p°CP)3d ‘P — 252p°CP)dp D°
252p°CP)3p ‘D° — 25%2p°CP)4d ‘D
3p°3dds ‘D — 3p°3dap F°
3p°3das ‘D — 3p°3ddp 'D°
3p°3dds D — 3p®3dap F°

3p%s® 'S — 3pSdsdp P°

3p°3dds 'D — 3pt4sSp 'P°
2s2p3d *P° — 25%2p4p ‘D

$*3pdp P — 3s%3p6d *D°

No information available

s3pdp P — 3s%3p6d D°
ZJZZpJ(iS°)3p P ZA'EZPK(AS")SJ 3se
25%2p3d ‘P° — 2s2pdp D
25°2p°CP)3d ‘D — 25°2p*CP)p ‘P°
25°2p%(P)3s ‘P — 25°2p°CP)3p *S°
25%2p3d 'P° — 25%2pdp S
252p°CP)3s ‘P — 25°2p°CP)3p 4S°
25°2p*CP)3p D° - 25°2pCP)Ss P
25°2p°CPyap 2P° — 25°2p%('D)3d S
2572p°(*%)3s °S° - 25°2p°(*S°)3p P
25%2p3p P — 25%2p4d  P°
25%2pdp 'P - 25%2p5s 'P°

252p° P o 2582pCPn)6f ]
25°2p%(°P)3s ‘P — 25°2p°CP)3p *P°
25°2p°CP)3s ‘P — 252p°CP)3p ‘P°
25°2p(°P)3s ‘P — 25°2p°CP)3p ‘P°
252p°(D%)3s ‘D° > 252p°(D)3p D

*Kramida et al. (2018), y Pearse and Gaydon (1976).

**El sistema naranja involucra transiciones de al menos 5 diferentes estados del CaO: SAi, DIA, C3Z+, 32’, D |
35% de estas transiciones se presentan entre 590 and 615 nm, el resto de las 65% entre 615 y 630 nm (Plane y Niem

1991).
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La presencia de una linea de emision significativa (~24%) a 821.6 nm correspondiente a N
en relacion con la emision de Ca* a 393.4 nm sugiere que el aire K/Pg fue calentado por la bola de
fuego ascendente. La disociacion del aire en la bola de fuego circundante es uno de varios
mecanismos responsables de la producciéon de 6xidos de nitrégeno (NOx) por el impacto de
Chicxulub (Zahnle, 1990). Otra posible region de atrapamiento de aire es la parte de abajo de la

nube con forma de hongo (Novozhilov, 2003).

Las intensidades relativas de las lineas Ca* (393.4 nm) y Ca (422.7 nm) varian con la
temperatura como se muestra en la Figura 4.27 a. Teniendo en cuenta las proporciones
experimentales que se muestran en la Figura 4.27 b, el espectro sintético se generd para coincidir
lo mas posible con estas intensidades de linea. La temperatura pronosticada para la bola de fuego
experimental es ~7800 K. Esta temperatura prevista es aproximadamente 3200 K mas baja que una
bola de fuego producida al calentar solo aire. Esto implica que aproximadamente el 29% de la

energia se consume fundiendo y vaporizando el material incidido por el laser.

Los espectros de emision de la volatilizacion inducida por choque de calcita se han reportado
previamente utilizando un sistema de flujo abierto a presion reducida (27 mbar) en presencia de
argon como gas portador (Kurosawa et al., 2012 b). La calcita natural fue impactada por una pistola
de gas con proyectiles de Al,O3 0 SiO: a velocidades que van desde 1.9 a 6.7 km s™!. Los espectros
de emision, adquiridos de 390 a 660 nm, muestran lineas a 393.4 y 396.9 nm correspondientes a
Ca", varios picos de 405 a 650 nm que estan asociados a Ca y las bandas de emision en el color
naranja relacionadas con CaO. Las lineas de emision producidas para Ca*, Ca y CaO con
proyectiles son similares a las reportadas aqui usando la ablacion laser. Las principales diferencias
son las lineas de emision de CaO prominentes a bajas velocidades de impacto (1.9 km s™') mientras
que las lineas de emision de Ca* y Ca dominan a altas velocidades debido a la descarbonizacion
incompleta o completa de la calcita, respectivamente (Kurosawa et al., 2012b). Se producen
espectros de emision similares al impactar dolomita con una pistola de gas (Sugita y Schultz, 1999;

Sugita et al., 1998, 2003a).
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La similitud entre los espectros de emision de plumas vaporizadas por proyectiles a ~7 km
sh y los experimentos con laser proporciona un fuerte respaldo para la validez de las plumas

inducidas por laser encontradas experimentalmente.

4.3.2.4.3 Capa rica en sulfatos

La Figura 4.28 a muestra la emision sintética del espectro para la bola de fuego de Chicxulub
en la capa rica en sulfatos. Al igual que en la capa rica en carbonatos descrita anteriormente,
también se predicen tres lineas de emision correspondientes a Ca a 422.7 nm, y Ca*a393.4y 396.9
nm, respectivamente. A pesar de la diferencia en composicién elemental entre las capas de
carbonatos y sulfatos, sus espectros sintéticos son similares (Figuras 4.27 a'y 4.28 a). En la Figura
4.28 b se observa la emision del espectro experimental para la capa de sulfato a 1 ps después de la
ablacion laser. El espectro experimental contiene més lineas de emision que lo que se predice por
NIST-LIBS. En conclusién, las mismas lineas espectrales se producen tanto para las capas de
sulfatos y de carbonatos (Figuras 4.27b, 4.28 b y Tabla 9). La principal diferencia es que la linea
mas importante en la capa de sulfatos es O a 777.7 m mientras que para la capa de carbonato es de
Cat a 393.4 nm. La linea de emision de N a 821.6 nm es mas intensa (~55%) en relacion con la O
a 777.7 nm lo que sugiere que mas aire de la atmosfera K/Pg fue calentada por la bola de fuego

ascendente en la capa de sulfatos que en la de carbonatos.
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Figura 4.28. Espectro de emision del plasma de la bola de fuego de Chicxulub para una muestra rica en
sulfatos. En la parte a se muestra al espectro sintético con una resolucion de 500 lineas para una mezcla de
62.61% 0O, 25.59% Si, 4.87% Al, 4.04% Na, 1.66% K, 0.55% Ca, 0.25% Mg, 0.20% Fe, 0.11% N, 0.08%
Ti, y 0.03% P asumiendo una condicion local de equilibrio termodinamico Saha-Boltzmann de ~7800 K y
usando una densidad de electrones de 1x10'" cm™. En la parte b se muestra al espectro experimental de la
muestra 1 ps de ablacion del laser en la atmosfera simulada compuesta por 30 % O», 69.84 N», y 0.16% CO»
a 1000 mbar.

143



CAPITULO 4. SIMULACION DEL IMPACTO POR ABLACION LASER

Mientras que, para la capa de carbonatos, sus intensidades relativas de Ca* (393.4 nm) y Ca
(422.7 nm) se mantienen similares, para la capa de sulfatos difiere con la temperatura del plasma
como se ve en la Figura 4.28 b. Considerando los valores experimentales mostrados en la Figura
4.28 b, el espectro sintético se generd para que concuerde con las intensidades de las lineas. La
temperatura que se predice para la bola de fuego experimental en la capa de sulfatos es de ~8000
K (Figura 4.28 a). La temperatura predicha es 3000 K mas baja que la bola de fuego generada al
calentar aire solo. Esto implica que un 27% de la energia se consume en derretir y vaporizar al

material impactado. Este valor es similar a lo que se predice en la capa de carbonatos.

El espectro de emision para la volatilizacion inducida por el laser de las fases minerales de
sulfato de calcio (por ejemplo, yeso, basanita (CaSO4 - 0.5H>0O), o anhidrita) no habia sido
investigado previo a este estudio. El unico estudio relevante para los espectros de emision
generados por la ablacion laser y que se encuentran disponibles comercialmente es de sulfato de
calcio (CaSOs4 - H20). Ese trabajo se llevd a cabo a presion intermedia (500 mbar) en una atmosfera
de argdn utilizando una frecuencia cuadripolar de Nd-YAG y generando pulsos a una longitud de
onda de 266 nm (Burger y Hermann, 2016). El espectro de emision, adquirido de 220 a 670 nm,
muestra basicamente las mismas lineas observadas experimentalmente en la tesis para Ca®’, Ca*y
Ca. Las principales diferencias son: 1) La linea dominante para el espectro corresponde a Ca’" a
315.9 y 317.9 nm; 2) Lineas principales de Ca™ a 370.7, 373.7, 393.4 y 393.9 nm; y 3) La emision
de bandas naranjas relacionadas con CaO no son detectadas. La emision de bandas mas intensas
para Ca?"y Ca' se debe a una bola de fuego mas caliente (~13000 K) generada por el uso de energia

de laser con fotones en la region ultravioleta.
4.3.2.4.4 Espectroscopia resuelta en tiempo

La Figura 4.29 muestra una tendencia tridimensional para los espectros de emision para la
capa de carbonatos en la simulacion de impacto de Chicxulub en una region de 300 a 850 nm

utilizando cuatro ventanas espectrales centradas a 300, 450, 600 y 750 nm. Cada medicion se llevo

a cabo con una nueva bola de fuego cada 0.2 ps desde 0.2 a 3.2 ps.
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Se han encontrado cambios en el espectro de emisidon ya que el espectro muestra radiacion
de cuerpo negro a 0.2 ps, y varias lineas de emision idnicas aparecen mientras el tiempo avanza
hasta alcanzar un maximo y decaer. Un comportamiento similar se puede observar para los

espectros de emision para el aire del K/Pg y en la capa de sulfatos.

Figura 4.29. Evolucion temporal del espectro de emision del plasma de la pluma de impacto inducida por
el laser en la capa rica en carbonatos registrada en la region de 300 a 850 nm usando cuatro ventanas
espectrales centradas a 300 (a), 450 (b), 600 (¢), y 750 (d) nm.
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La evolucion temporal para lineas especificas correspondientes a Ca, Ca*, Ca**, O, N, y CaO
se muestran en la Figura 4.30 para las bolas de fuego generadas de las capas de carbonatos y
sulfatos al igual que en el aire de K/Pg. Debido a que algunos datos se sobreponen para diferentes
especies quimicas, y para poder identificar su tendencia, la Figura 4.30 solo muestra las lineas
obtenidas de un andlisis de regresion no linear para cada especie. La intensidad de cada linea de

emision atomica varia con la temperatura y el niimero de atomos presentes en el sistema.

La temperatura del plasma de la pluma no fue investigada a detalle; sin embargo, se conoce
que la temperatura méaxima alcanzada por el plasma generado por la ablacion laser con
caracteristicas similares a las utilizadas en esta investigacion es de 10* K y decae rapidamente en
us (Schechter y Bulatov 2006). Especies ionizadas de calcio (Ca** y Ca") estan presentes en
intervalos cortos (<1.5 ps) mientras que el calcio atdbmico domina en tiempos mas largos. Ca* se
produce principalmente a temperaturas >5000 K mientras que Ca a <4000 K. (Austin et al., 2012).
El oxigeno atomico (O) domina sobre el nitrogeno atomico (N), y predominan mas a <2 ps. La
intensidad de CaO decae rapidamente en menos de 1 pus dando como resultado una mejor sefial de
Ca y O. No obstante, la intensidad de CaO es baja lo que sugiere que la pluma generada por la

ablacion laser es altamente disociada (Pearse y Gaydon, 1976).
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Figura 4.30. Evoluciéon temporal de las principales lineas de emision observadas en la bola de fuego
experimental de Chicxulub para los carbonatos (a) y sulfatos (b) y la atmosfera simulada del K/Pg (c). Ca
(422.7 nm), Ca" (393.4 nm), Ca** (393.4 nm), O (777.7 nm), N (822.3 nm), y CaO (628.1 nm).
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La simulacion experimental del impacto de un asteroide se llevé a cabo gracias a la ablacion
laser de dos sedimentos marinos obtenidos del pozo de perforacion de Yaxcopoil-1 del crater de
impacto Chicxulub. La limitacion més grande es que a pesar de que se utilizo6 laser de bajo flujo en
densidad (~2.5X10° W ¢m), su entropia de la bola de fuego corresponde a una colision de > 69
km s*! (Kadono et al., 2002; Sugita et al., 2003b, d, 2011; Ishibashi et al., 2013). La entropia de la
pluma experimental de esta investigacion es mas alta que la que se produce por un impacto de

asteroide a 20 km s*! (Hamann et al., 2016a, 2018).

La comparacion entre los espectros de emision generados por el laser o la
termovolatilizacion inducida por el impacto mostrd gran similitud entre la mayoria de las lineas
atomicas cuando la colision de los proyectiles ocurrié a > 7 km s!, lo que indica la vaporizacion
completa del material, pero wuna diferencia significativa a velocidades mas bajas.
Consecuentemente, los espectros de emision obtenidos por la pluma inducida por un laser son
relevantes para un impacto de asteroide en Chicxulub que ocurrié a ~20 km s (Pierazzo et al.,
1998). Los horizontes investigados contenian dos de las fases minerales identificadas en la
plataforma carbonatada de 3 km de espesor proveniente del Jurasico al Cretécico: caliza y anhidrita.
Otras fases minerales presentes en la plataforma corresponden a dolomita, cuarzo, paligorskita y
plagioclasa intermedia. A pesar de que la composicion elemental y mineral de las capas es
completamente diferente, los espectros de emision de la bola de fuego para ambas son muy
similares. Sin embargo, el efecto de la corteza continental no se ha investigado en el espectro de
emision. Los modelos del impacto de Chicxulub sugieren que la plataforma carbonatada 'y <1 km
de la corteza continental fue volatilizada y contribuyeron a la composicion quimica de la bola de
fuego (Pierazzo et al., 1998). La fusion de la corteza continental por el impacto se estima que llegd
a una profundidad de ~30 km (Artemieva y Morgan, 2009; Morgan et al., 2016; Gulick et al.,
2019). La corteza continental es una provincia ignea con alto contenido de silice, pero la

composicion mineral no se conoce a detalle (James, 2013; Hudec y Norton, 2019).
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El anillo del crater de Chicxulub se formd durante un levantamiento dindmico de la corteza
continental durante la formacion del crater (Morgan et al., 2016; Gulick et al., 2019). El anillo del
crater se investigd en el 2016 durante el Programa de Descubrimiento Ocednico Internacional
(IODP, por sus siglas en inglés) y el Programa Internacional de Perforacion Continental Cientifica
(ICDP, por sus siglas en inglés) Expedicion 364. La exploracion del anillo del crater se llevo a cabo
en el Sitio M0077, localizado fuera de la costa en la plataforma de Yucatan en el sur del Golfo de
Me¢xico. Un nucleo de perforacion fue recuperado desde 505.70 a 1334.69 mbnm. La parte mas
baja de la Unidad 4 a 1332.75 mbnm corresponde a la roca derretida por el impacto de la corteza
continental (Core 95R-3, 117 cm, Gulick et al., 2017). La litologia de la muestra corresponde a
granito con la composicion quimica de 6xidos totales, en peso porcentual de: 74.9% SiO2, 12.1%
AlLO3, 6.1% Nax0, 3.8% K>0, 1.5% Ca0, 0.7% FeO, 0.5% MgO, 0.3% TiO2, y 0.1% P>0s (Gulick
etal., 2017).

La investigacion del espectro de emision de la bola de fuego generada con una muestra del
nacleo 95R-3 del sitio M0077 seria necesaria para entender cual es la contribucion de la corteza
continental a la bola de fuego de Chicxulub; por lo tanto, estos estudios serian de gran interés en el
futuro. Por lo pronto, hay informacion publicada sobre muestras de rocas graniticas del distrito
Hunza, en el area Gilgit de Pakistdn que fue investigada por una espectroscopia inducida por un
laser (Umar et al., 2018). Los experimentos de ablacion se llevaron a cabo con un laser de Nd-
YAG Q-switched operando a 532 nm con una densidad de flujo de ~1.3X10!® W cm™ bajo vacio.
Debido a la alta energia del flujo del laser, las lineas dominantes en el espectro corresponden a Ca*
a 393.4 y 393.9 nm seguido de lineas principales a 315.9 y 317.9 nm. Lineas similares de Ca son
emitidas en las muestras llevadas a cabo experimentalmente en la investigacion de doctorado, pero
con intensidades mas bajas junto con lineas de Mg, Mg, Si, Fe, Fe*, Nay K. La principal diferencia
con los espectros de emision de carbonato y de sulfato corresponde a que la bola de fuego tuvo una
prevalencia mayor de las lineas correspondientes a Ca” y de menor intensidad Ca; esto puede ser
explicado por una bola de fuego mas caliente por un flujo de densidad mas alto del laser que el que

se utilizo en la investigacion.
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La Figura 4.31 muestra la emision sintética del espectro para una bola de fuego de granito
a~7800 K. Las lineas que se pueden predecir segun su relevancia son: Na (589.6), Ca* (393.4), Al
(396.2, 309.3), Ca* (396.9), Na (819.5) y K (766.5, 769.9).

Figura 4.31. Espectro de emision de plasma sintético para la bola de fuego de Chicxulub en una muestra de
granito con una resolucion de 500 lineas para una mezcla de 62.61% O, 25.59% Si, 4.87% Al, 4.04% Na,
1.66% K, 0.55% Ca, 0.25% Mg, 0.20% Fe, 0.11% N, 0.08% Ti, y 0.03% P asumiendo una condicion de

equilibrio termodinamico Saha-Boltzmann a una temperatura de ~7800 K y una densidad de electrones de
1x10"7 cm™.

Un dato interesante es que, sin importar la composicion quimica del horizonte utilizado, la
bola de fuego de Chicxulub contenia las lineas de emision correspondientes a Ca*y Ca con un
origen principalmente de la volatilizacion de los sedimentos marinos, y Na, Al, y K de las rocas de
basamento. Estos resultados son importantes para comprender la composicion fisicoquimica de la
bola de fuego de Chicxulub y entender mejor su impacto ambiental. Las mediciones
espectroscopicas de la luz emitida por impactos en el Sistema Solar podrian proveer informacion

valiosa en la composicion quimica del impactador o de la zona que fue impactada.
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La probabilidad de que ocurra un impacto del tamafio del asteroide como el de Chicxulub es
de una cada 25 millones de afios en el interior del Sistema Solar (Lang, 2011); mientras que esta
probabilidad aumenta significativamente en la parte externa del Sistema Solar debido a la alta
atraccion gravitacional y la seleccion transversal efectiva de los planetas gigantes (Hueso et al.,
2018). De hecho, un objeto fue detectado cerca de Jupiter en marzo de 1993, y fue identificado
como una cadena de 19 fragmentos separados del cometa D/Shoemaker-Levy 9. Dos meses
después de su descubrimiento, se conocia que el cometa era un satélite transitorio de Jupiter que
entrd en una trayectoria de colision hacia el planeta en Julio de 1994 (Sitarski, 1995). Esta fue la
primera colision entre dos objetos planetarios importantes que fueron estudiados a detalle. Debido
a que la trayectoria de orbita del cometa en el tiempo de impacto ocurri6 en el lado extremo del
planeta visto desde la Tierra; la nave Galileo pudo observar el impacto de los fragmentos del
cometa con sus instrumentos (Carlson et al., 1997). La mayoria de las colisiones resultaron en
grandes plumas de la eyecta y que fueron observados por el Telescopio Espacial Hubble (Hammel
et al., 1995) y por satélites en la Tierra (Fitzsimmons ef al., 1996). Una de las plumas de la eyecta
del impacto de un fragmento K no fue mas de dos veces brillante como Io en el espectro visible, lo
que corresponde a un flujo de 2.5X 1071 W m? um! (Yanagisawa et al., 1996). La emision del
espectro generado por el impacto del fragmento L se registrd por un telescopio en la Tierra (Costa
et al., 1997); y el espectro era dominado por lineas metélicas atomicas originarias de dtomos
neutros de Na, Fe, Ca, y Li (Costa et al., 1997). La deteccion de estos metales provee pistas de la

familia de elementos del litio (alcalinos) y que estan presentes en los cometas (Fulle et al., 2013).

4.3.2.5 Simulacion del Mar Somero del Golfo de México

Los siguientes espectros fueron obtenidos al agregar una solucion de cloruro de sodio o de
agua bidestilada a las muestras tanto de carbonatos como de sulfatos y tuvieron que ser analizados
con la camara de acero inoxidable abierta, al igual que con la atmosfera de la Ciudad de México;
debido a que el agua salpicaba en las ventanas de la cdmara e impedia que se llevara a cabo el

plasma en la muestra.
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En la Figura 4.32 se puede observar el espectro de emision a 1 ps del plasma generado por
una pluma de impacto inducida al enfocar un laser pulsado sobre una muestra del nucleo de
perforacion Yaxcopoil-1 a 1078.74 m de profundidad con alto contenido en sulfato de calcio (74%)
en aire de la ciudad de México tratada con una solucion de cloruro de sodio (0.55 M). La ventana
de arriba es con la muestra himeda (solo con una gota de solucién) y la ventana de abajo mojada
ya que estaba bafiada en la solucidn rica en cloruro de sodio. El espectro de emision del plasma de
ablacion se saco a 1 ps y el espectro fue registrado en la region de 200 a 845 nm usando cuatro
ventanas espectrales centradas a 300 nm, 450 nm, 600 nm y 750 nm correspondientes a las lineas
azul, verde, amarillo y rojo, respectivamente. Se puede observar en general como las sefiales de
emision son mds intensas en la ventana de arriba y que conforme se moja la muestra se van

atenuando las sefiales en las regiones utilizadas del espectro.

15000.0 | | '

Humedo con 0.55 M NaCl B
10000.0 — —

5000.0 — —

09 l I T I T I

Mojado con 0.55 M NaCl

40000.0 — —

Intensidad (x1 0% Unidades arbitrarias)

20000.0 — —

1 \_,,AJ L

0.0 T . | T | T |

200 400 600 800
Longitud de Onda (nm)

Figura 4.32. Espectro de emision a 1 us del plasma generado por una pluma de impacto inducida al enfocar
un laser pulsado sobre una muestra del nicleo de perforacion Yaxcopoil-1 a 1078.74 m de profundidad con

alto contenido en sulfato de calcio (74%) en aire de la ciudad de México tratada con una solucion de cloruro
de sodio (0.55 M).
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En la Figura 4.33 se observa el espectro de emision a 1 ps del plasma generado por una pluma
de impacto inducida al enfocar un laser pulsado sobre una muestra del nicleo de perforacion
Yaxcopoil-1 a 1078.74 m de profundidad con alto contenido en sulfato de calcio (74%) en aire de
la ciudad de México tratada con agua bidestilada. La ventana de arriba es con la muestra himeda
(solo con una gota de solucion) y la ventana de abajo mojada ya que estaba bafiada en la solucion
de agua bidestilada. El espectro de emision del plasma de ablacion se sacod a un us y el espectro
fue registrado en la region de 200 a 845 nm usando cuatro ventanas espectrales centradas a 300
nm, 450 nm, 600 nm y 750 nm correspondientes a las lineas azul, verde, amarillo y rojo,
respectivamente. Se puede observar en general como las sefiales de emision son mas intensas en la
ventana de arriba y que conforme se moja la muestra se van atenuando las sefiales en las regiones

utilizadas del espectro.
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Figura 4.33. Espectro de emision a 1 ps del plasma generado por una pluma de impacto inducida al enfocar
un laser pulsado sobre una muestra del nicleo de perforacion Yaxcopoil-1 a 1078.74 m de profundidad con
alto contenido en sulfato de calcio (74%) en aire de la ciudad de México tratada con agua bidestilada.
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En la Figura 4.34 se puede observar el espectro de emision a 1 ps del plasma generado por
una pluma de impacto inducida al enfocar un laser pulsado sobre una muestra del nucleo de
perforacion Yaxcopoil-1 a 980.13 m de profundidad con alto contenido en carbonato de calcio en
una atmosfera de la Ciudad de México tratada con una solucion de cloruro de sodio (0.55 M). La
ventana de arriba es con la muestra hiimeda (solo con una gota de solucion) y la ventana de abajo
mojada ya que estaba bafnada en la solucion rica en cloruro de sodio. El espectro de emision del
plasma de ablacion se sacd a un ps y el espectro fue registrado en la region de 200 a 845 nm usando
cuatro ventanas espectrales centradas a 300 nm, 450 nm, 600 nm y 750 nm correspondientes a las
lineas azul, verde, amarillo y rojo, respectivamente. Se puede observar en general como las sefales
de emisidon son mas intensas en la ventana de arriba y que conforme se moja la muestra se van
atenuando las sefales en las regiones utilizadas del espectro. Para esta muestra de carbonatos ya

no se decidio utilizar el agua bidestilada ya que la sefial era similar.
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Figura 4.34. Espectro de emision a 1 us del plasma generado por una pluma de impacto inducida al enfocar
un laser pulsado sobre una muestra del niicleo de perforacion Yaxcopoil-1 a 980.13 m de profundidad con
alto contenido en carbonato de calcio en una atmosfera de la Ciudad de México tratada con una solucion de
cloruro de sodio (0.55 M).
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4.4 Conclusiones

En esta etapa de la investigacion, se simulo el impacto del asteroide al igual que la pluma de
impacto al volatilizar los sedimentos marinos carbonatados y ricos en sulfatos del ntcleo de
perforacion de Yaxcopoil-1 en el crater Chicxulub con un laser de pulso infrarrojo. En la
simulacion experimental del impacto, se utilizé un laser de Nd-YAG con una longitud de onda de
1064 nm y una energia de pulso de 50 mJ por pulso. El experimento de ablacion estuvo bajo una
atmosfera simulada del Cretéacico tardio compuesta de 0.16 % CO2, 30% Oz, y 69.84% N> a 1000
mbar. Se analizaron dos capas sedimentarias que representan las fases minerales mas dominantes
de la secuencia del nticleo: los carbonatos y sulfatos. Su composicion principal fue de 86% calcita
y 74% anhidrita, respectivamente. Las plumas de vapor generadas por el impacto del laser fueron
reproducidas en cada capa con la atmosfera simulada del Cretacico/Paledgeno. Los analisis de
espectroscopia resuelta en tiempo de las plumas de vapor de impacto se llevaron a cabo con los

espectros experimentales y sintéticos.

Las plumas de vapor de impacto tenian temperaturas similares (= 7800 K) a 1 ps y su espectro
mostraba emisiones similares. El espectro contenia las siguientes lineas en nm: Ca” (principalmente
a393.4y 396.9 y menos a 370.6 y 373.7), Ca (422.7, 430.3, 443.6, 445.5, 527.0, 560.3, 616.4, y
657.3), N (746.8 y 821.6), O (777.7), y C (794.5). Las bandas moleculares no eran evidentes lo que
indica una vaporizacion completa del material impactado por el pulso del laser. La contribucion
del basamento granitico fue examinada utilizando los espectros sintéticos. Las emisiones esperadas
segun sus intensidades son: Na (589.6), Ca* (393.4), Al (396.2, 309.3), Ca* (396.9), Ca (422.7),
Na (819.5) y K (766.5, 769.9). Los resultados sugieren que la emision corresponde principalmente
a Ca™y Ca proveniente de la volatilizacion de los sedimentos marinos, y el Na, Al y K de las rocas
del basamento. La evolucion fisicoquimica de la pluma de impacto de Chicxulub se puede obtener
por medio de la temperatura y de la densidad de electrones de las lineas de emisiéon de Ca'y Ca™.
La velocidad de propagacion inicial de la onda de choque y la pluma de impacto fue de ~4.5 km s

L'y ~2.3 km s’!, respectivamente.
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La temperatura y la densidad de electrones de la pluma de impacto simulada para Chicxulub
fueron determinadas por las lineas de emision de calcio. La temperatura inicial y la densidad de
electrones fueron determinadas a ~1.8(20.1) X 10* K y ~5.9(+0.7) X 107 cm™, respectivamente. La
pluma se expandié de manera adiabatica con un valor de calor especifico de 1.31£0.03 J/(g'K). La

presion inicial se determine a be ~103 bar.
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CAPITULO 5

SIMULACION DEL IMPACTO AMBIENTAL POR LOS SOLIDOS
GENERADOS DURANTE LA ABLACION

En este capitulo se analizan los sdlidos que fueron generados durante la simulacion del

asteroide por medio de ablacion laser.

5.1 Introduccion

En la investigacion sobre la simulacion del impacto de Chicxulub se encontré la formacion
de larnita (Ca»04Si), hatrurita (CazOsSi) y portlandita (Ca(OH).) por dos métodos diferentes, el
primero fue posterior a la ablacion del laser de Nd-YAG y el segundo de manera natural al calentar
la muestra original por medio de TGA-DSC-MS (Navarro, 2017). La muestra analizada estaba
compuesta por un 86% de calcita (CaCOs3), 6% de cuarzo (SiO2), 6% de paligorskita ((Mg-
Al)2S14010(OH)-4(H20)), 1% de halita (NaCl) y 1% de silvita (KCI) (Navarro, 2017). Durante la
volatilizacion de los carbonatos, sulfatos y nitratos de los sedimentos del sitio de impacto se
generaron acidos en la atmoésfera que posteriormente fueron disueltos en el océano; los vidrios
formados por el impacto pudieron haber tenido un efecto neutralizante. Por lo tanto, seria
interesante considerar si el método de neutralizacion del 4cido generado por la volatilizacion de los
sedimentos ricos en carbonatos y sulfatos de Chicxulub pudieron haber ocurrido en el océano, por
lo que la extincién marina pudo tener otra causa y no como consecuencia de la acidificacion del

medio.

El cambio climatico que esta ocurriendo en la actualidad a nivel global es diferente al cambio
climatico ocurrido durante el Cretacico/Pale6geno ya que desde la revolucion industrial se ha
incrementado gradualmente la liberacion de gases de efecto invernadero (GEI) como el didxido de

carbono (CO») hacia la atmdsfera y su posterior disolucion hacia el océano;
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mientras que el del K/Pg corresponde a una serie de eventos que llevaron al calentamiento de la
Tierra después del impacto del asteroide. En cuanto a Chicxulub el cambio fue de una manera mas
subita, por lo que es necesario que tengamos un mayor conocimiento sobre los efectos que se tuvo
en el medio ambiente. Para poder reducir la concentracién de CO> en el océano hay una propuesta
de mitigacion del cambio climatico en donde se pretende llevar a cabo un secuestro de CO:
inyectando una solucion hacia formaciones geoldgicas, como los acuiferos salinos (Soong et al.,
2002). También se ha propuesto utilizar portlandita para poder secuestrar el CO; hacia los
sedimentos (Gonzalez y Ilyina, 2016); por lo que seria interesante determinar si en el pasado la
portlandita que pudo haber sido emitida durante el impacto de Chicxulub, tuvo un efecto

neutralizante sobre los acidos generados hacia el ambiente.

La formacion de minerales como la larnita, hatrurita y portlandita en la alta atmdsfera pudo
ayudar a la formacioén del evento conocido como invierno nuclear, después del impacto de
Chicxulub. Posteriormente, éstos minerales pudieron haber sido transportados al océano, en donde
la disolucion de la larnita y hatrurita pudieron tener un efecto neutralizante sobre los acidos
generados después del impacto, como el 4cido carbdnico, acido sulfurico y acido nitrico. En cuanto
a la portlandita, pudo haber conducido a una répida basificacion del océano lo que provocaria un
secuestro de los carbonatos en el medio, lo que generaria una disminucion del diéxido de carbono

que esta disuelto en el océano.

5.2 Métodos

Para esta parte de la investigacion se volvieron a utilizar analisis térmicos por medio de TGA-
DSC-MS, cuya metodologia se explica a detalle en el capitulo 3 tanto para la caracterizacion del
nucleo como para los andlisis por DRX. A continuacion, se muestran una serie de reacciones sobre
el secuestro de los carbonatos en los océanos causado por la basificacion de la portlandita y

causando la posible extincion de los calcificadores.
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En el medio acuoso (océano) caeria portlandita de la atmdsfera proveniente del impacto de
Chicxulub conduciendo a su disociacién generando iones de calcio e hidroxilos (Reaccion 11). El
calcio reacciona con los carbonatos provocando su precipitacion y asi secuestrando al carbonato
en el océano (Reaccion 12). Al precipitarse el carbonato, el equilibrio (bicarbonato — carbonato) se
modifica provocando la formacion de carbonato y protones (Reaccion 13). Los protones tienen un
efecto inverso en el equilibrio provocando la destruccion del bicarbonato a CO; (Reaccion 14). El
efecto neto seria que la precipitacion de carbonatos conduce a una disminucion de COz en el océano

(Reaccion 15).

Ca(OH, —>Ca*"+20H ... (Reaccion 11)

Ca** +CO;>“CaCOs L ... (Reaccién 12)
HCOs «COs?2+H" ... (Reaccion 13)
H'+HCO; ©H2CO3 © H20 + CO23acuoso) ~ vevevenne (Reaccion 14)
CO2@acuoso) PCO2(gasy e (Reaccion 15)
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5.3 RESULTADOS

Después de haber llevado a cabo el andlisis de TGA-DSC-MS y de la ablacion laser en los
reactores de vidrio Pyrex se decidio analizar el material que fue calentado por los diferentes
métodos por DRX. En la Figura 5.1 podemos observar 4 difractogramas, el primero corresponde a
la muestra original mientras que el segundo corresponde a la muestra a una temperatura de 900°C,
el tercero corresponde a la muestra a un calentamiento de 1200°C y finalmente el cuarto por

ablacion laser.

En el primer difractograma podemos ver que la muestra original tiene una composicion rica
en calcita (CaCO3) mostrada con asteriscos rojos en donde podemos observar varios picos causados

por los angulos de difraccion generados por la calcita.

En el segundo difractograma se observa el resultado del calentamiento de la muestra
original con una temperatura final a 900°C en donde hubo una formacion de nuevos picos de
difraccion correspondientes a la Porlandita (Ca(OH),) observados en asteriscos verdes; posterior

al calentamiento ya no se encontrd calcita en este experimento.

Para el tercer difragtograma se llegd a un calentamiento final de 1200°C en donde los picos
de difraccion corresponden a la formacion de larnita (Ca;04Si1) observados en asteriscos azules y

hatrurita (Ca3OsSi) en asteriscos rosas.
Finalmente, para el cuarto difractograma se puede observar a la muestra original, la cual se

sometid a una ablacion laser, en donde se formaron los mismos minerales que corresponden a

larnita y hatrurita por los dos métodos, ablacion y por la técnica de TGA-DSC-MS.
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Figura 5.1. Difractogramas de una muestra del ntcleo de perforacion Yaxcopoil-1 a 980.13 m sin tratar
(muestra original) y sometida un calentamiento lento (20°C/min) en un horno de TGA bajo una atmosfera
de nitrogeno a 900°C y 1200°C, y un calentamiento subito por ablacion laser en una atmosfera simulada
compuesta por 30% O,, 69.84 N», y 0.16% CO a 1000 mbar. Los compuestos generados fueron: calcita
(CaCO3) mostrada con asteriscos (*) en color rojo, Porlandita (Ca(OH),) mostrado en asteriscos (*) en color
verde, larnita (Ca,04Si) mostrado con asteriscos (*) en color azul y hatrurita (CazOsSi) mostrado con
asteriscos (*) en color rosa. Tomado de Navarro, 2017.

161



CAPITULO 5. SIMULACION DEL IMPACTO AMBIENTAL POR LOS SOLIDOS
GENERADOS DURANTE LA ABLACION

En la Figura 5.2 podemos observar un diagrama correspondiente al proceso térmico que se
obtuvo por la técnica de TGA-DSC-MS al igual que el proceso obtenido por la ablacion laser de
Nd-YAG, comparando los procesos quimicos que se llevaron a cabo por los diferentes

tratamientos.

La composicion de la muestra a 980.13 m por DRX es de 86% de carbonatos por calcita
(CaC03), 6% de silice en cuarzo (Si0O2), 1% de cloruro en (NaCl), 1% silvita (KCIl) y 6%
paligorskita ((Mg- Al)2S14010(OH)-4(H20)), como se puede ver en la tabla 3.

Al principio partimos de CaCO3 y SiO; los cuales estan presentes en la muestra original en
donde van a ser analizados por TGA-DSC-MS (arriba) y por ablacién laser (abajo). Al comenzar a
calentar las muestras al llegar a una temperatura de 900°C hay una liberacion de COa, al seguir
calentando se forma cal (CaO) y SiO., posiblemente al abrirse el horno para la toma de la muestra
se absorbi6 humedad lo que generd portlandita (Ca(OH)2). Al continuar el calentamiento hasta
1400°C, la cal reacciona con el cuarzo formando larnita y hatrurita. Se puede observar que por
medio de la ablacion laser finalmente se llega también a la formacion de la larnita y la hatrurita.
Por medio de dos técnicas diferentes, el TGA-DSC-MS de calentamiento lento y la ablacion laser

de calentamiento rapido se llegd a la misma formacion de minerales.
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Figura 5.2. Transformacion térmica de los minerales presentes en una muestra del nucleo de perforacion
Yaxcopoil-1 a 980.13 m mediante un calentamiento lento (20°C/min) en un hormo de TGA bajo una
atmosfera de nitrogeno y un calentamiento stbito por ablacion laser en una atmosfera simulada compuesta
por 30% O», 69.84 N,, y 0.16% CO, a 1000 mbar. Tomado de Navarro, 2017.

Para hacer la simulacion del impacto ambiental por los so6lidos que fueron generados durante
la ablacion laser y por los resultados de TGA, se utilizaron muestras comerciales, correspondientes

a larnita, portlandita y hatrurita en las Figuras 5.3, 5.4 y 5.5, respectivamente.
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Figura 5.3. Foto de la muestra de larnita.

Figura 5.4. Foto de la muestra de portlandita.
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Figura 5.5. Foto de la muestra de hatrurita.
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A continuacién, en la Tabla 10 se muestran las fases identificadas para la muestra de
Portlandita, Larnita y Hatrurita. Para portlandita se encontr6: 15.2 de portlandita (Ca(OH).), 20.8
de calcita (CaCOs3), 13.1 de magnesita (Mg(COs3)) y 509 de taumasita
(Ca3Si(OH)s(CO3)(SO4).12H20). Para larnita se encontrd: 75.8 de portlandita (Ca(OH)), 10.2 de
Ettringita (CasAl2(SO4)4(OH)12.26H20), 11.3 de larnita (CaSiO4) y 2.7 de Chlormayenita
(Cai2Al14032Cp2). Finalmente, para hatrurita se encontrd: 42.2 de calcita (CaCOs), 49.9 de ettringita
(CagAl(SO4)3(OH)12:26H,0), 7.1 de hatrurita (Ca3SiO5) y 0.8 de taumasita
(Ca3Si(OH)s(CO5)(SOy) -12H,0).

Tabla 10. Fases identificadas en muestras de Portlandita, Larnita y Hatrurita.

MUESTRA FASES IDENTIFICADAS SEMICUANT (RIR, %)

Portlandita: Ca(OH)» 15.2
Portlandita Calcita: CaCOs 20.8
Magnesita: Mg(COs)2 13.1
Taumasita: CazSi(OH)s(CO3)(SO4)-12H20 50.9
Larnita Portlandita: Ca(OH)» 75.8
(Chlormayenita)
Ettringita: CasAl2(SO4)3(OH)12:26H20 10.2
Larnita: CaSiO4 11.3
Chlormayenita: Cai2Al14032Cl2 2.7
Hatrurita Calcita: CaCO; 42.2
Ettringita: CagAl,(SO,)3(OH)12-26H,0 49.9
Hatrurita: Ca;SiOs 7.1
Taumasita: Ca;Si(OH)(CO;)(SOy) -12H,0 0.8
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La Figura 5.6 muestra el difractograma de la muestra de portlandita con un 15.2 de portlandita
(Ca(OH)2), 20.8 de calcita (CaCO3), 13.1 de magnesita (Mg(COs3)2) y 50.9 de taumasita
(Ca3Si(OH)s(CO3)(SO4).12H20). La Figura 5.7 se observa el difractograma de larnita con un 75.8
de portlandita (Ca(OH)2), 10.2 de Ettringita (CasAlx(SO4)4(OH)12.26H20), 11.3 de larnita
(CazSi04) y 2.7 de Chlormayenita (Cai2Al14032C12). Finalmente, en la Figura 5.8 se observa el
difractograma para hatrurita con un 422 de calcita (CaCOs;), 49.9 de ettringita
(CagAl(SO4)3(OH)12:26H,0), 7.1 de hatrurita (Ca3SiO5) y 0.8 de taumasita
(Ca3Si(OH)6(CO5)(SOy) -12H,0).

Figura 5.6. Difractograma de la muestra de Portlandita.
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Figura 5.7. Difractograma de la muestra de Larnita.

Figura 5.8 Difractograma de hatrurita.
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Se hizo una estimacion del porcentaje de larnita y hatrurita, partiendo de que el rendimiento
maximo del silicio presente en la silica fue de 6% para la muestra a 980.13 m y tuvo una
transformacion total en larnita o hatrurita (Navarro, 2017), que corresponde a las siguientes

ecuaciones:

Larnita:

1000 g PM Ca,0,Si »
) (Ecuacion 11)

. . (8 :
Rendimiento Ca,0,Si <Eg) = <%5102 X 100% PM SiO,

1000 g) 174.24 gmol™1!

. (8
Rendimiento Ca,0,Si <—) = <6°/0 X 100% 60.08 g mol~1

kg (Ecuacion 12)

Rendimiento Ca,0,Si = 174.0 gkg'* (Ecuacién 13)

Hatrurita:

1000 g PM Ca;0;Si »
) (Ecuacion 14)

- (8 i
Rendimiento Ca;05Si <Eg) = <%5102 X 100% PM SiO,

1000 g 228.32 g mol~! .,
) (Ecuacion 15)

. (8
Rendimiento Ca305Si <—) 100% 60.08 g mol~1

1)
ke (6/0 X

Rendimiento Ca,0,Si = 228.01 gkg'! (Ecuacion 16)

donde PM es el peso molecular; PM SiO>= 60.08 g mol™!; PM Ca,04Si= 174.24 g mol'!'; y PM
Ca305Si=228.32 g mol™'.
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En los calculos el rendimiento de larnita o hatrurita fue de 174 o 228.01 g kg,

respectivamente.
La portlandita (Ca(OH)2), fue otro producto final de DRX y TGA-DSC-MS en donde su

rendimiento se calculd en 832.7 g Kg'! al considerar que la calcita en su totalidad se convierte en

portandita y restando la contribucion de larnita, de acuerdo a las siguientes ecuaciones:

Rendimiento Ca(OH), <k£g)

<0/ Caco 1000g g Ca,04Si X PM CaCOs, )
= X —
oMY 100% PM Ca,0,Si
PM Ca(OH),

PM CaCo, (Ecuacion 17)

Rendimiento Ca(OH), <k§g)

1000  203.0 ¢ X 100.09 g mol-*
- <92% x £ _ & & )

100% 172.24 g mol~?

74.09 g mol ™!
X
100.09 g mol~?

(Ecuacion 18)

Rendimiento Ca(OH), = 832.7 gkg™! (Ecuacién 19)

donde PM CaCO3= 100.09 g mol!; y PM Ca(OH),= 74.09 g mol ™.
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El papel de los océanos en un intercambio global de CO; es clave para entender variaciones
climaticas en el pasado y para conocer como podria cambiar en el futuro (Bradley, 2015). El
sistema de carbonatos estd conformado por 3 bombas encargadas de la regulacion quimica, fisica
y biologica del océano: 1) La bomba de solubilidad, 2) la bomba bioldgica (orgénica) y 3) la bomba
de carbonato (alcalinidad) (Cameron et al., 2005).

La bomba de solubilidad en el agua de mar ocurre cuando el pCO; atmosférico es mas alto
que el pCOz de la superficie oceanica; por lo tanto, el CO; se difunde a través de la frontera entre

el aire y el océano hacia el agua de mar por medio de la reaccion 5 (Field y Raupach, 2004).
CO; (gas) S CO2 (disuelto).......... (reaccion 5)

El COz disuelto tiene alta solubilidad en el agua de mar ya que reacciona con ella formando
acido carbonico y sus productos de disociacion, como son el bicarbonato y carbonato (Newton y
Bottrell, 2007); en un proceso que da como resultado una transferencia neta de carbono inorganico
disuelto hacia el océano, que se puede observar por medio de la reaccién 6 (Ridgwell y Zeebe,

2005; Sarmiento y Gruber 2006).

La solubilidad de CO2 en agua de mar aumenta con su presion parcial y disminuye al
aumentar la temperatura y la salinidad (inversamente proporcionales) (Newton y Bottrell, 2007).
H*

CO; isusito) * H20 = HCO3 (acido carbonico) —ZD HCOj5" (sicarbonato) = CO3% (carbonato) ¥ H*

e (reaccion 6)

La bomba biolodgica consiste en dos reacciones: la fotosintesis (reaccion 7) y la respiracion
(reaccion 8).
6 CO; + 6 H2O + hv solar - CsH1206 + 6 On........... (reaccion 7)
CeH1206+ 6 O2 > 6 CO2 + 6 H2O.......... (reaccion 8)
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El balance neto entre fotosintesis y respiracion seria cero, pero un aumento en la temperatura
al igual que los niveles de pCO:> atmosféricos hacen que las tasas de ambos procesos aumenten
(Galbraith et al., 2015; Henehan et al., 2019). El gradiente de la superficie al fondo crea un
enriquecimiento de carbono ligero y la oxidacion de la atmosfera debido a las diferencias de
solubilidad por temperatura y de pCO; de la atmosfera (Henehan et al., 2019). El carbono
inorganico que no fue utilizado en la bomba bioldgica es incorporado por la bomba de carbonatos
manteniendo un equilibrio en los océanos (Boudreau et al., 2018). El CO acuoso, acido carbonico,
iones bicarbonato y ion carbonato corresponden al carbono inorgédnico disuelto, el cual es
desplazado por todo el océano por medio de la circulacion termohalina que facilita la capacidad de
almacenarlo en el océano (Boudreau et al., 2018). Sin embargo, un aumento de temperatura
desplaza a la reaccion 6 hacia la derecha aumentando la concentracion de carbonatos. El exceso de
carbonatos es eliminado por una nueva via que, junto con el 4cido carbdnico, forma mas

bicarbonato conforme a la reaccion 9 (Ridgwell y Zeebe, 2005; Sarmiento y Gruber 2006):

COs* (Carbonato) T H2CO3 (acido carbénico) S 2HCOs (Bicarbonato) -« + « v o v (reaccion 9)

Este aumento de bicarbonato en el océano y la presencia de los iones de Ca disueltos
provenientes del intemperismo terrestre, conducen a la formacion de carbonato de calcio (CaCOs3)
y acido carbdnico, conforme a la reaccion 10 (Ridgwell y Zeebe, 2005; Sarmiento y Gruber 2006;

Alegret y Thomas, 2013):

Ca’* + HCOS-(Bicarbonato) 5 CaCoOs (carbonato de calcio) T H>COs (acido carbonico) e+« eeeves (reaCCién 10)

La precipitacion de carbonatos lleva a un aumento de pCOxz en el océano que se difunde a la
atmosfera; alternamente, la disoluciéon de CaCOs3 disminuye pCO: y las concentraciones de CO»
atmosférico (Ridgwell y Zeebe, 2005). Si el CaCOs3 precipita o se disuelve depende de la estabilidad
de la estructura del cristal relacionado a concentraciones ambientales de iones de Ca y carbonato

por el estado de saturacion Q (o tasa de solubilidad) (Ridgwell y Zeebe, 2005).
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Las reacciones entre los minerales de carbonatos y el agua de mar son la base para un
amortiguamiento heterogéneo conocido como la compensacion de carbonatos (Boudreau et al.,
2018). La solubilidad de CaCOs disminuye con el aumento de temperatura provocando que la

reaccion 6 se desplace a la derecha.

Durante el K/Pg disminuy6 la cantidad de iones CO3? para los organismos que secretan
carbonato (conchas y testas de foraminiferos planctonicos y benténicos) y causé una saturacion de
carbonatos afectando al equilibrio (Linzmeier et al., 2019). El factor que tiene mas impacto en el
CO; es la bomba biologica, seguido por la bomba de solubilidad y finalmente, con la bomba de

carbonatos (Cameron et al., 2005).

Cuando impactod el asteroide en la Tierra gener6 un aumento instantdneo en la zona
provocando un efecto en cadena en los 3 procesos de las bombas en el océano. Posterior al impacto
en la superficie ocednica provoco una formacion mas alta de 4dcido carbonico (junto con los acidos
generados por los sulfatos), una disminucién en el pH de 0.5 del agua causando una acidificacion
oceénica (Alegret et al., 2012; Honisch et al., 2012; Tyrrell et al., 2015; Henehan et al., 2019), se
elevo la profundidad de la lisoclina, en donde la calcita esta insaturada y la profundidad a la cual
el suministro de calcita iguala la tasa de disolucion (profundidad de compensacion de calcita) y
una disminucion en la concentracion de oxigeno disuelto lo que lleva a una estratificacion oceanica

(Newton y Bottrell, 2007; Gruber, 2011; Linzmeier et al., 2019).

El aumento de la temperatura del océano provoca que el equilibrio de la reaccidn 5 (sensible
a la temperatura) se desplace a la izquierda haciendo al CO; menos soluble en el agua de mar; por
lo tanto, se libera CO> de la superficie oceanica y su concentracion atmosférica aumenta generando

un calentamiento por el efecto invernadero (Archer et al., 2004).
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La concentracion de acido carbonico disuelto en el agua de mar es ~1.2x103 g CO2 / Kg agua
de mar (Sarmiento y Gruber, 2006). Considerando que el volumen del océano actual es de ~1.3x10?!
kg (Sarmiento y Gruber, 2006), la concentraciéon que se pudo escapar a la atmoésfera por el
desgasamiento rapido por el aumento de temperatura seria de ~1560 Gt, tomando en cuenta que el
equilibrio del 4cido carbonico en la reaccion 6 solo se desplazara a la izquierda este valor es mayor
que el generado por el impacto de 425 Gt de CO; liberadas por la volatilizacion de los carbonatos
(Artemieva et al., 2017), por lo que su efecto seria sustancial en el efecto invernadero. Sin embargo,
en este calculo no se tomd en cuenta que el 4cido carbdnico también se desplaza al mismo tiempo
en la reaccion 6 hacia la derecha provocando un aumento en la concentracion de carbonatos, la cual
aumenta la precipitacion de estos hacia el fondo oceédnico, secuestrando a los carbonatos hacia el
fondo. Asi mismo, se considerd un mezclado instantdneo de las aguas entre la superficie y el fondo

oceanico, lo cual no ocurre normalmente en todo el océano.

El calentamiento del océano no estd confinado solo a la superficie, sino que afecta en las
primeras capas del océano, causando un incremento en la estabilidad estatica, inhibiendo el
movimiento vertical y el mezclado de nutrientes a las capas mas altas del océano (Joshi et al.,
2017). La respuesta al calentamiento en los tropicos y subtropicos se confina a los primeros 100 m
del océano mientras que en latitudes medias en el norte y regiones subpolares en el sur el
calentamiento penetra hasta 200 m de profundidad (Joshi et al., 2017). Tomando la profundidad
promedio de los océanos de ~3688 m, y considerando que el 4cido carbdnico de los primeros 150
m se pudo escapar, se reduciria la emision de CO; a la atmoésfera a ~63.5 Gt siendo un valor
sustancial, pero representa el ~15% de la emision por Chicxulub. La magnitud del desgasamiento
de carbono inorgéanico disuelto en el océano por un aumento subito de temperatura no ha sido
considerada en estudios del K/Pg, y es un tema que deberia cuantificarse ya que podria ser
importante. La eliminacion en el sistema de la liberacion instantanea de CO; hacia la atmodsfera

tipicamente requiere ~100-200 Ka, seguido del intemperismo de silicatos (Zeebe y Zachos, 2013).
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El aumento abrupto en la temperatura del océano también puede causar la liberacion
catastrofica de carbono orgédnico fosilizado en forma de clatratos, los cuales pueden estar
conformados por metano (CH4), acido sulthidrico (H2S), CO: y otros hidrocarburos (Day y Maslin,
2005). Los clatratos pueden ser emitidos debido a una pérdida del equilibrio entre la
profundidad/presion/temperatura; generando un calentamiento en la atmoésfera por el CHs y su
producto de oxidacion del CO: (Archer et al., 2004). El calentamiento en la atmosfera afecta al
océano en las capas superficiales y el piso ocednico; lo que llevaria a mas calentamiento por la
liberacion en un ciclo de clatratos (Archer ef al., 2004; Day y Maslin, 2005). Esto seria similar a lo
que ocurrid en el hipertermal del Paleoceno-Eoceno (PETM ~56Ma) en donde la liberacion de
clatratos llevo a un calentamiento global y a la extincion de los foraminiferos bentonicos y las
comunidades macrobenténicas como los corales (Day y Maslin, 2005; Honisch ef al., 2012). Para
el caso del K/Pg los clatratos pudieron haber sido liberados por las perturbaciones de ondas
sismicas generadas por el impacto y la formacion del crater y se estima que pudieron haber

inyectado a la atmoésfera 300-1300 Gt de metano (Day y Maslin, 2005).
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5.4 Conclusiones

Los soélidos generados durante la ablacion del laser fueron larnita (Ca0s4Si), hatrurita
(Ca305S1) y portlandita (Ca(OH)z). Estos minerales pudieron haber contribuido en el evento del
invierno nuclear en la alta atmdsfera después del impacto del asteroide en Chicxulub. Al ser
transportados hacia el océano tanto la larnita como la hatrurita se disolvieron afectando el proceso
de neutralizacion en los acidos que se generaron en el impacto. La portlandita generd una rapida
basificacion del océano secuestrando a los carbonatos del medio lo que redujo al didxido de

carbono disuelto.
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CAPITULO 6

MODELACION TEORICA DE LAS CONDICIONES EXPERIMENTALES

En este capitulo se mostraran los resultados sobre la modelacion tedrica que incluye un

modelo hidrodindmico y un modelo termoquimico en equilibrio termodinamico.

6.1 Introduccion

La modelacion tedrica ayuda a obtener conocimiento y la reproduccion abstracta de la
investigacion cientifica (Reyes-Pifia y Bringas-Linares, 2006). La modelacion teoérica puede
investigar el efecto individual de cualquier variable en el modelo; puede simular las condiciones
que no se pueden alcanzar en el laboratorio, al igual que pueden hacer predicciones que

posteriormente pueden ser validadas de manera experimental.

6.2 Métodos

A continuacidn, se explican los métodos utilizados para el modelo hidrodinamico, asi como

para el modelo termoquimico.
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6.2.1 Modelo hidrodinamico

Para el modelo hidrodindmico se utilizd el cdédigo KIMYA con un mddulo quimico
compuesto de un sistema de reacciones quimicas en donde se puede simular las mismas
condiciones experimentales con el objetivo de observar si cambian los componentes dependiendo
de las condiciones fisicas. El cddigo KIMY A busca resolver el sistema de ecuaciones diferenciales
describiendo el comportamiento temporal de la red quimica al igual que fue disenado para poder
incorporar una red extensa de reacciones quimicas en simulaciones hidrodindmicas
multidimensionales (Castellanos-Ramirez et al., 2018). El propoésito es comparar los calculos
hidrodindmicos y quimicos con los resultados obtenidos en los experimentos de laboratorio del

capitulo 4.

La cinética quimica tiene aplicaciones en varias areas como la quimica atmosférica, area
planetaria y la astrofisica. Para poder conocer la evolucion en el tiempo de un sistema quimico va
a ser necesario determinar que agentes y productos van a participar al igual que las reacciones
quimicas mas importantes. Las ecuaciones resultantes van a estar integradas en el tiempo junto con
las ecuaciones que van a describir su evolucion en el tiempo del fluido reactivo (Castellanos-
Ramirez et al., 2018). En esta investigacion se busca simular el impacto del asteroide por medio
de un gas dinamico con ecuaciones en 3D que van a estar acopladas con la red quimica por medio

de la ecuacion de estado y términos de ganancia o pérdida de energia.
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6.2.1.1 Simulacion numeérica

El programa hidrodindmico que se utilizo en esta parte de la investigacion estuvo definido

por un sistema en 3D de ecuaciones que se muestran en la ecuacion 20 :

U | OF , 9G , OH .,
— Tt 54- - = S (Ecuacion 20)

En donde:

U = es la matriz de propiedades conservadas
F = flujo cartesiano en x

G = flujo cartesiano en y

H = flujo cartesiano en z

S = contiene a los términos fuente y sumideros

De la ecuacion 21 a la 25 se muestran los parametros utilizados en el modelo hidrodindmico.

(Ecuacion 21)

(Ecuacion 22)
(Ecuacion 23)
(Ecuacion 24)
(Ecuacion 25)
En donde:
p = densidad

vx = velocidad en x
vy = velocidad en y
vz = velocidad en z
P = presion
E = energia

G = calentamiento
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L = enfriamiento de la celda

Al codigo KIMYA se le anex6 una malla adaptativa Walixce-3D como un cddigo que resuelve
problemas hidrodindmicos en computo paralelo utilizando una malla adaptativa (Esquivel et al.,

2010).

En la modelacidon se tomaron en cuenta tres zonas:

e Primera zona: Medio gaseoso alrededor de la roca correspondiente a Chicxulub con una
temperatura y presion ambiente, y una composicion quimica de 0.16% COz, 30% Oz y
69.84% en Nj. La presion atmosférica fue de 1 bar el equivalente a una densidad de
particulas de n = 2.78x106 particulas /cm> a 298 K.

e Segunda zona: Corresponde al flujo de gas inyectado durante la sublimacién del carbonato
de calcio (CaCO3) con una composicioén de 50% CO y 50% atomos de oxigeno (O) con una
densidad n = 1.48x10?? particulas /cm? a una temperatura de 10000 K.

e Tercera zona: Corresponde a una capa de carbonato de calcio la cual conforma al crater con

un diametro de 946 nm.

La medicion del crater se llevo a cabo con una pelicula fotografica con un enfoque en el laser
que se utilizé durante los experimentos de shadowgrafia y espectroscopia (Figura 6.1 A). En la
Figura 6.2 B se muestran 3 crateres cuya formacion fue por diferentes pulsos al ser enfocados con
distancias diferentes a la roca mientras que la flecha corresponde al didmetro de 946 um cuyo valor

fue utilizado en toda la simulacion.
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Figura 6.1. Papel fotografico utilizado para medir el diametro del pulso en la parte A con un zoom del crater
en el papel, el lado derecho B muestra 3 disparos con diferentes diametros.

La modelacién de la quimica generada en el impacto se llevd a cabo gracias a un sistema
de 39 reacciones quimicas con especies correspondientes a: nitrogeno atémico (N), oxigeno
atdmico (O), N2, NO, dioéxido de nitrogeno (NOz), Oa, nitratos (NO3), 6xido nitroso (N20), ozono
(03), CO2y CO. En la figura 6.2 podemos observar algunas de las reacciones quimicas utilizadas
en el modelo (parte A) y del lado derecho la malla 3D del codigo paralelizado Walixce utilizado
para estudiar la evolucion del plasma de ablacion (parte B). Para cada celda de la cuadricula se
resolvid densidad, velocidad en eje X y Y, presion, al igual que la concentracion de cada especie

quimica con los tiempos empleados en la modelacion.

Las propiedades fisicas de un fluido en movimiento se obtienen cuando se resuelven las
ecuaciones de conservacion de la masa, momento y de la energia. Mientras que el estado
hidrodindmico de un gas se define por 5 variables: las tres componentes espaciales de la velocidad
(Vx, Vy y Vz), la densidad y la presion. Cuando se ha resuelto las ecuaciones de conservacion, se
puede conocer la distribucion y dependencia temporal de cada una de las variables termodindmicas.

Finalmente, la ecuacion de estado es la Gltima para caracterizar el estado de un fluido.
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Figura 6.2. Reacciones quimicas utilizadas en el modelo hidrodindmico (izquierda parte A) y parte B malla
3D Walixce paralelizado.

6.2.1.2 Limites y proyecciones

Para poder encontrar los limites de las interacciones del gas con la muestra (roca) se considera
una colision eléstica entre el gas y el solido hacia el crater y la superficie solida. La energia del
laser es de 50 mJ por pulso en donde el material impactado por el haz del laser es sublimado y el
movimiento de este material puede ser calculado por medio de ecuaciones estandares de dindmica
de gases. El objetivo principal es determinar cuanta energia fue inyectada por el laser y cuanta fue
transformada en energia térmica y posteriormente observar su evolucion en la onda de choque. Se
generaron 4 simulaciones numéricas en donde la energia térmica de la inyeccion del volumen iba
cambiando. La Tabla 11 muestra las condiciones iniciales para la simulacion, na. es la densidad
numérica, Ta es la temperatura del medio en el ambiente, no es la densidad numérica y To la
temperatura del gas sublimado. La densidad del medio en el ambiente fue calculada considerando

un gas ideal a 300 K y con presion atmosférica.
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La densidad del gas sublimado se obtuvo al utilizar la masa total eyectada y el volumen del

crater del experimento en el laboratorio del capitulo 4.

Tabla 11. Condiciones fisicas iniciales en la simulacién numeérica

na Ta 1’1() TO

(em™) (K) (em™) (K)
M1 2.78x10" 300 1.48x10? 20000
M2 2.78x10" 300 1.48x10? 25000
M3 2.78x10" 300 1.48x10? 30000
M4 2.78x10" 300 1.48x10? 40000
M5 2.78x10!2 300 1.48x10? 40000

6.2.2 Modelo termoquimico

Se utilizé un programa de computadora FactSage para modelo termoquimico; en donde se
calcularon cuales fueron las especies quimicas en equilibrio termodinamico a diferentes
temperaturas. FactSage es una base de datos en termodindmica quimica a nivel mundial que
empezo6 en el afio 2001 con informacién de bases de datos, calculos y médulos de manipulacion de
varias sustancias de soluciones de metales, liquidos y sé6lidos (Ver Figura 6.3). Se pueden calcular
las condiciones para fases multiple y multicomponentes en equilibrio. Para este analisis se utilizd
una variacion de temperatura de 1000 K a 6000 K y una presion a 1000 mb. El software genera
predicciones de los equilibrios termodindmicos para multicomponentes y que puede ser utilizado
para simular varios procesos. El programa calculd cuales serian las condiciones de equilibrio
multifase y multicomponente para los elementos y minerales por medio de la minimizacién de la
energia de Gibbs. Se introdujo en el programa la composicion quimica obtenida por el analisis de
DRX mencionado en el capitulo 3 de la caracterizacion del niicleo para la muestra de 980.13 m
rica en carbonatos, para poder predecir cuales serian las composiciones quimicas que estaban en

equilibrio termodinamico.
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Figura 6.3. Programa Factsage.

6.3 RESULTADOS
6.3.1Resultados Modelo hidrodinamico
En las Figuras 6.4, 6.5 y 6.6 podemos observar la formacion de la onda de choque, asi como

la evolucion de la nube en forma de hongo para las fotografias obtenidas durante los experimentos

detallados en el capitulo 4 utilizando un contraste. Corresponden al tiempo que va de 0 a 500 ps.
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Figura 6.4. Shadowgramas mostrando la onda de choque y la evolucion del hongo de la simulacion del
impacto de un asteroide por ablacion laser en sedimentos obtenidos del nicleo de perforacion Yaxcopoil-1
a 980.13 m con contraste para el tiempo de 0 a 20 pus.

Figura 6.5. Shadowgramas mostrando la onda de choque y la evolucion del hongo de la simulacion del
impacto de un asteroide por ablacion laser en sedimentos obtenidos del nicleo de perforacion Yaxcopoil-1
a 980.13 m con contraste para el tiempo de 30 a 100 pus..
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Figura 6.6. Shadowgramas mostrando la onda de choque y la evolucion del hongo de la simulacion del
impacto de un asteroide por ablacion laser en sedimentos obtenidos del nicleo de perforacion Yaxcopoil-1
a 980.13 m con contraste para el tiempo de 150 a 500 ps.
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Como se mencion6 previamente, el modelo hidrodindmico utilizado corresponde a dos
dimensiones unidas con un modulo que se basa en un modelo quimico con varias especies
quimicas. Al tener la ablacion frontal del laser se genera una onda de choque con un componente
altamente esférico en donde la volatilizacion de ese material que es incidido por el laser va a salir
de todos los puntos en el crater emitiendo energia del centro del crater hacia el medio, como se

puede ver en la Figura 6.7.

Figura 6.7. Conceptualizacion del deposito de energia proveniente del laser en el experimento de ablacion
utilizado en el codigo hidrodinamico con la energia proveniente de todos los puntos en el crater.
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La Figura 6.8 muestra una comparacion de los datos en el laboratorio por Shadowgrafia del
lado izquierdo y del lado derecho la evolucion de la pluma de impacto bajo una presion atmosférica
de 1 bar. Se puede observar una muy buena correlacién de los datos en cuanto a la forma de la

pluma de impacto.

Figura 6.8. Evolucion temporal de la pluma de impacto. Experimental del lado izquierdo y modelaje
hidrodindmico del lado derecho.

La Figura 6.9 muestra la variacion de la temperatura en la pluma de impacto de Chicxulub
considerando la presencia o ausencia de una atmosfera circundante. La evolucion del material
eyectado es muy diferente al que se puede observar experimentalmente con una atmosfera, debido
a que carece de la onda de choque; tiene una forma diferente tipo globo mientras que
experimentalmente tiene forma de hongo. En ambos casos la inyeccion de la energia por el laser
fue la misma cantidad. Sin embargo, en ausencia de atmoésfera la temperatura de la nube aumenta
ya que calienta al poco gas con el que interactua y lo comprime. La temperatura a la que lo calienta

esta relacionada con la velocidad con la que se mueve la onda de choque (Temp ~ velocidad?).
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Es decir, entre més rapido se mueva la onda de choque mucha més temperatura alcanzaré el
gas con el que interactia porque no encuentra resistencia con el medio ambiente (baja densidad) y
la temperatura del gas chocado es mas alta porque la onda de choque se estd acelerando al
encontrarse con un vacio y el gas no es capaz de frenar rapidamente. Por el contrario, al tener una
atmosfera, se produce una disminucion de la temperatura por enfriamiento adiabatico ya que la
velocidad de la onda de choque frena mucho mas répido y el gas atrds de la onda de choque es

mucho menos caliente y se enfria mas rapido y el medio denso ayuda a frenar el gas.

Modelo a baja presion (P,= 107 atm)

Modelo a
baja presion

Modelo a presion
atmosférica

Temperatura(K)

Tiempo (us)

Figura 6.9. Evolucion de la pluma de impacto en presencia y ausencia de una atmosfera.
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El fluido en el que se trabajé en la investigacion es supersonico debido a que tiene una
velocidad mayor a la velocidad del sonido. El niimero de Mach es el nimero de veces que la
velocidad de un fluido es mayor o menor que la velocidad del sonido; si M>1 es supersonico y si
M =1 es sdnico. En los experimentos del capitulo 4, se obtuvo que se genera una onda de choque
como producto de la compresion de la atmosfera que se encuentra alrededor del K/Pg, y se propaga
a 4.5 (£0.1) km s!. Por detras de la onda de choque, se eyecta material de la pluma de impacto a
2.3 (+0.4) km s”! (Mach 6.7 £1.2) y después de 20 us la bola de fuego tiene una velocidad subsénica
de 290 (+40) m s”! (Mach 0.8 +£0.1). La temperatura inicial de la bola de fuego corresponde a 1.8
(£0.1)X10* K (18000 K) a 0.2 us y baja a 12.3 (£0.2)X 103 K (12300 K) a 1 us y finalmente de
6.9 (£0.2)X 103 K (6900 K) a 4.2 us. La densidad de electrones inicial fue de 5.9 (£0.7)X 107
particulas cm™ a 0.2 us bajando a 4.0 (£0.2) X 10'® cm® a 4.2 us. La presion bajé de 103+1 bar en
la ignicion del plasma a 0.1£0.01 bar a 4.2 ps. La pluma se expandi6é de manera adiabatica con una

proporcion de calor especifico de 1.31 £0.03 J/(g'K).

El movimiento supersénico de un fluido en cierto medio produce discontinuidades entre la
superficie del fluido que se mueve con velocidad supersénica y el medio donde se propaga, o sea
que se encuentran grandes diferencias entre el medio y las propiedades termodindmicas del fluido
supersonico. Todo movimiento supersonico genera ondas de choque, la formacion de la onda de
choque es un tipo de discontinuidad en donde se comprime, calienta y se acelera el material barrido.
Una onda de choque es el resultado de un movimiento supersonico que puede ser generado por un
alto gradiente de presion entre dos medios o una gran cantidad de energia contenida en un volumen
pequefio, como pasé en los experimentos de Chicxulub. Cuando las ondas de choque se mueven,
interaccionan con el medio cambiando el estado termodindmico del gas. En la Figura 6.10 se puede
observar la evolucion del radio de la onda de choque en funcion del tiempo. Los simbolos son los
datos de Shadowgrafia experimentales y las lineas son las predicciones considerando diferentes
temperaturas iniciales de la explosion; en azul 20000 K, en verde 25000 K, en rosa 30000 K y en
rojo 40000 K. A tiempos bajos el modelo en color azul es el que concuerda con los datos
experimentales mientras que cuando el tiempo aumenta concuerda mas con el modelo en color rojo

conforme se expande el radio a través del tiempo.
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Podemos observar que hay una buena correlacion entre el modelo M1 con una temperatura

promedio de 20000 K con los valores experimentales. El gas se mueve con la misma velocidad que

el choque.

Onda de choque

Radio (m)

Tiempo (us)

Figura 6.10. Evolucion del radio de la onda de choque por modelo hidrodinamico.

La Figura 6.11 muestra la variacion de la temperatura en funcion del tiempo. Los simbolos
son los valores experimentales utilizando las lineas de calcio. Las lineas de colores son las
predicciones de la temperatura del gas calculadas por el modelo hidrodinamico; en donde el azul
tiene una temperatura de 20000 K, en verde 25000 K, en rosa 30000 K y en rojo 40000 K. Se puede
ver un decaimiento exponencial de la temperatura conforme transcurre el tiempo. Existe mucha
dispersion en los datos que el modelo se puede ajustar con una temperatura inicial entre 20000-
40000 K. Recordando que la temperatura inicial de la bola de fuego corresponde a 18000 K a 0.2
pusy bajaa 12300 K a 1 ps y finalmente de 6900 K a 4.2 ps.
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Figura 6.11. Evolucion de la temperatura electronica por modelo hidrodinamico.

La Figura 6.12 muestra los resultados del modelo hidrodindmico para el perfil de densidad
en funcion del tiempo a t=0, 0.0135, 0.0180, 0.027, 0.0405, 0.054, 0.0675 y 0.08 1 us. Mientras que
la Figura 6.13 muestra la densidad en funcion del tiempo, pero a t= 0.0, 0.0045, 0.009, 0.018,
0.027, 0.036, 0.045 y 0.081 ps. En el capitulo 4, en los resultados experimentales se obtuvo que la
densidad de electrones inicial fue de 5.9 (+0.7)X10!7 particulas cm™ a 0.2 ps bajando a 4.0

(£0.2)X10' ¢cm? a 4.2 ps; el salto de la densidad depende de la velocidad.
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Figura 6.12. Modelo hidrodinamico de la simulacién experimental del impacto de Chicxulub con un laser
pulsado. Perfil de densidad en funcion del tiempo, t= 0, 0.0135, 0.0180, 0.027, 0.0405, 0.054, 0.0675 y
0.081ps.

Figura 6.13. Modelo hidrodinamico de la simulacion experimental del impacto de Chicxulub con un laser
pulsado. Perfil en X, Y de densidad en funcion del tiempo, t= 0.0, 0.0045, 0.009, 0.018, 0.027, 0.036,
0.045y 0.081 ps.
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La Figura 6.14 muestra los resultados del modelo hidrodindmico para la simulacion
experimental del perfil de temperatura en funcién del tiempo, t= 0.00405, 0.0135, 0.027, 0.0405,
0.0585,0.072,0.0765 y 0.081 ps. La Figura 6.15 muestra los resultados del modelo hidrodindmico
para el perfil en X, Y de temperatura en funcioén del tiempo, t= 0.0, 0.2, 0.5,0.8, 0.11, 0.13, 0.16 y
0.18 ps.

Figura 6.14. Modelo hidrodinamico de la simulacién experimental del impacto de Chicxulub con un laser
pulsado. Perfil de temperatura en funcion del tiempo, t= 0.00405, 0.0135, 0.027, 0.0405, 0.0585, 0.072,
0.0765 y 0.081 ps.
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Figura 6.15. Modelo hidrodinamico de la simulacién experimental del impacto de Chicxulub con un laser
pulsado. Perfil en X, Y de temperatura en funcién del tiempo, t= 0.0, 0.2, 0.5,0.8, 0.11, 0.13, 0.16 y 0.18

us.

Los electrones en un atomo se encuentran a diferentes niveles electronicos, pero si no hay
interacciones permanecen en el estado base. Por procesos tanto internos como por colisiones de los
atomos con particulas libres van a cambiar de niveles de energia ya que las colisiones de particulas
libres con iones y electrones van a excitar a los electrones (pasan de un nivel j a un nivel k de mayor
energia). Para el cambio de nivel se requiere que los electrones de los atomos ganen energia
suficiente para saltar de un nivel a otro. Por otra parte, si la energia que ganan los electrones es
igual o mayor a la energia de ionizacion, los electrones van a liberarse del 4&tomo, los 4&tomos por
lo tanto se ionizan. Para los procesos de excitacion y de ionizacidn se requiere energia para que los
electrones cambien a niveles de energia mas altos, en donde a estos niveles los electrones pueden

perder energia produciendo radiacion y enfriando el gas donde se encuentran.
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La temperatura es clave en procesos de desexcitacion y recombinacion, ya que si la
temperatura es <10* k es poco probable debido que pocos atomos estéan excitados o ionizados, pero
si la T es >10* K, los electrones de algunos atomos si estan ionizados, se recombinan otros
electrones y segun la energia radian y enfrian al gas; con una fase de expansion libre, fase Sedov
(adiabatica) y fase de enfriamiento radiativo. En la expansion libre el material que es eyectado se
va a mover con una velocidad terminal la cual corresponde a la energia cinética producida por el
impacto. La velocidad supersonica de la eyecta produce una onda de choque principal la cual
comprime, calienta y acelera el gas, en donde la energia térmica se incrementa y la energia cinética
del gas eyectado cae rapidamente. Conforme se va expandiendo, la presion por atrds de la
discontinuidad forma una onda de choque de reversa la cual equilibra las presiones a ambos lados.
Tanto el cociente en la fase Sedov de la energia térmica como la energia cinética permanecen
constantes; al terminar la fase Sedov la velocidad del choque es pequefia a comparacion de su
velocidad inicial y la pérdida de energia por enfriamiento radiativo es alta. La fase radiativa es

isotérmica y es conocida como Snowplow o de conservacion del momento.
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6.3.2 Resultados Modelo Termoquimico

La formacion de especies quimicas en fase gaseosa, liquida y sélida en la pluma de
vaporizacion del impacto de Chicxulub fue calculada usando un programa de equilibrio quimico
termodindmico, como se puede observar en la Figura 6.16 (Bale et al., 2002). Las predicciones se
pueden realizar solamente en el rango de temperatura de 2000-6000°C. Se muestran las especies
quimicas en equilibrio considerando solamente como especies iniciales 88.4 % CaCOs, 9.8% SiO»,

y 1.8% ALOs.

Las especies principales se encontraron entre 4000 — 600 K y fueron: O (rojo), CO (verde
claro), Ca (rojo), didxido de silicio (SiO en amarillo), Si (verde claro) y cal (CaO gas en color azul).
Entre 4000 — 2000 K la concentracion fue mayor para COz (rosa), CO (verde), O (azul), CaOiiquido
(amarillo mostaza), CaOsglido (morado) y la formacion de larnita pudo ser observada en azul marino.
Para temperaturas por abajo de 2000 K los principales componentes fueron CO2 (rosa), CO (verde

claro), Oz (azul), CaO (azul) y hatrurita (azul marino).
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Figura 6.16. Modelo termoquimico de especies quimicas esperadas durante el enfriamiento de la pluma de
impacto de Chicxulub tomando la composicion molar de la capa de 980.13 m: 88.4 % CaCOs, 9.8% SiO,,

y 1.8% ALOs.
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6.4 Conclusiones

En la modelacion tedrica, se utilizé un modelo termoquimico para obtener que especies se
encuentran en equilibrio termodindmico. Las especies que se observaron principalmente entre 4000
— 6000 K fueron: O, CO, Ca, SiO, Si y CaO gas. A 4000 — 2000 K se observa una mayor
concentracion de CO;, CO, Oz, CaOiiquido, CaOsslido y se observd la formacion de larnita. La

composicidon para una temperatura por encima de 2000 K fue de CO,, CO, O, CaO y hatrurita.

Los parametros fisicos que se obtuvieron en este estudio de una muestra proveniente del
nucleo de perforacion de Yaxcopoil-1 pueden ser utilizados para predecir la evolucion de las
especies quimicas y las fases de minerales que se originaron en la pluma de impacto en Chicxulub.
Estos modelos pueden ayudar a escalar del laboratorio a las condiciones planetarias, utilizando
condiciones termodinamicas para entender mejor los efectos quimicos del impacto en la atmoésfera
y la bidsfera. El codigo hidrodindmico con un médulo quimico para modelar el impacto de

Chicxulub presentd resultados similares a los datos experimentales.
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CAPITULO 7

INTEGRACION DE LOS RESULTADOS E IMPLICACIONES

A continuacidn, se mencionan las implicaciones que tienen los resultados sobre esta

investigacion para el impacto de Chicxulub.

7.1 Introduccion

La extincion del K/Pg fue uno de los eventos mas devastadores del Fanerozoico en donde se
extingui6 globalmente el ~40% de los géneros y un 47% de los géneros de invertebrados marinos
(Bambach et al., 2006). La extincion fue desencadenada por el impacto de un meteorito en
Chicxulub en la peninsula de Yucatan, México hace 66 Ma (Alvarez et al., 1980). La probabilidad
de que un impacto de un bélido de 10 km caiga en la Tierra es de ~107-108 afios (Toon et al., 1997).

Posterior al impacto del asteroide en Chicxulub se ha encontrado que ocurrieron dos
fendémenos antagonicos conocidos como el invierno nuclear y la fase de calentamiento global. La
emision de GEI, polvo, hollin a la atmosfera provocaron que aproximadamente el 80% de la luz
solar fue bloqueada durante el primer afio y en afios posteriores se incidia solo el 50% de la luz
(Pope et al., 1997). A lo largo de algunos afios hasta varias décadas la temperatura se redujo
aproximadamente hasta 10°C (Vellekoop et al., 2014). Finalmente, el polvo que fue inyectado a
la atmosfera se fue depositando gradualmente, llevando a un aumento de la temperatura atmosférica
al poder incidir los rayos solares en la superficie de nuevo. En cuanto a varios de los compuestos
encontrados durante esta investigacion fueron clave en los diferentes fendmenos del invierno
nuclear y el calentamiento posterior al impacto. El descubrimiento del crater Chicxulub aumento
la habilidad de analizar los efectos ambientales provocados por el impacto del asteroide en el limite
K/Pg debido a que la localizacioén geografica del sitio de impacto, asi como las rocas volatilizadas
ricas en carbonatos (>70%) y anhidritas (27%) tienen efectos importantes en las secuelas

ambientales (Kring, 2007; Schulte et al., 2010; Gulick et al., 2019).
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7.2 Integracion de los resultados

En esta seccion se mencionardn la integracion de los resultados obtenidos durante la
investigacion en la parte experimental y tedrica, ademas de los eventos que ocurrieron después del

impacto del asteroide en la Tierra y las implicaciones de la investigacion.

7.2.1 Caracterizacion del nucleo

En el capitulo 3 se analizaron un total de 92 muestras durante la caracterizacion del nucleo en
el capitulo 3 abarcando de 599.5 a 1500.01lm y con una variacion en profundidad de 10 m entre
cada una. Se utilizaron las técnicas de Pir6lisis-CG-MS, DRX, TGA-DSC-MS y FRX; a

continuacion se mencionan los resultados en cada seccion.

o Pirdlisis-CG-MS

Entre los principales compuestos obtenidos por esta técnica se encuentran el mondxido de
carbono (CO), dioxido de carbono (CO,), 6xido nitrico (NO), dioxido de azufre (SO>), sulfuro de
carbonilo (COS), disulfuro de carbono (CS,), etano (C2Hs), eteno (C2H4) y otros hidrocarburos
alifaticos entre ellos C3 y Cs; y aromadticos como benceno (CeHg) y tolueno (CH3z-CsHs).
Finalmente, se detectd por primera vez la presencia de compuestos organoazufrados como el

tiofeno (C4H4S), en especial tiofeno, 2 metil tiofeno y 3 metil tiofeno.

o DRX

Se encontraron principalmente minerales de carbonatos en las muestras de Yaxcopoil-1 que

estuvieron dominados principalmente por calcita (CaCOs3), dolomita (CaMg(COs)2) y se

encontraron pequeias cantidades (1 %) de siderita (FeCO3).
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También se determinaron minerales de silice (Si02) como cuarzo y cristobalita. En cuanto a
los aluminosilicatos las fases mas comunes fueron plagioclasa intermedia (NaAlSizOs a
CaAl>Si20g), feldespato potasico ((K,Na)AlSizOg), arcillas, (silicatos hidratados de alumina cuya
formula general es ALO; - 2SiO; - 2H20); los cuales pueden ser de tipo esmectita, kaolinita,
micaltita, vermiculita, paligorskita, zeolita y epidota (Cax(ALFe)3(SiO4)3(OH)). Para los sulfatos
se encontraron dos fases, el yeso (Ca(SO4)2 - 2 H20) y la anhidrita (CaSOs). En cuanto a cloruros
presentes en los horizontes solo se detecto halita (NaCl). Finalmente, se presentaron fases de hierro
que estuvieron compuestas por hematita (Fe>O3), magnetita (Fe3Os), siderita (FeCOs3) y pirita

(FeS,). Las muestras en general siguen siendo principalmente compuestas por carbonatos.

Por medio de andlisis de DRX el horizonte de carbonatos estaba compuesto por las siguientes
fases minerales: 86% de calcita (CaCO;), 6% cuarzo (SiO2), 6% paligorskita
(Mg-Al)2S14010(OH)-4(H20), 1% halita (NaCl), y 1% silvita (KCl). Por medio de anélisis de DRX
el horizonte rico en sulfatos contenia: 74% de anhidrita, 15% dolomita (MgCa(COs3)2), y 11%
plagioclasa intermedia (NaAlSi30s — CaAl>S120s) dentro del grupo de los feldespatos.

o TGA-DSC-MS

Los gases liberados por la volatilizacion térmica (TGA a 1450°C) por kilogramo de muestra
bajo condiciones no adiabéticas fueron para la capa rica en carbonatos: 375.0 £ 30.1 g de CO», 1.2

+0.3gdeSO2,1.5+0.3 gde HCl,y 1.3 £0.5 gde NO.

Los gases producidos por volatilizacion (TGA a 1450°C) no adiabatica por kilogramo de
muestra fueron para la capa rica en sulfatos: 348.2 £ 32.0 g de SO», 71.6 £ 5.7 g de CO2, 5.7 £ 0.6
g de HCl, y 1.44£0.01 g de NO. Ambas capas contenian otras fases minerales menores, como la

dolomita, silicatos, filosilicatos y haluros.
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o FRX

La abundancia de carbonato de calcio fue mayor para la muestra a 980.13 m la cual se

selecciond para el resto de los experimentos para la investigacion de Chicxulub.

7.2.2 Simulacion del impacto por ablacion laser

En el capitulo 4 se obtuvieron los shadowgramas producidos por la onda de choque y la
evolucion del hongo en la simulacion de impacto del asteroide que impact6 en Chicxulub. Se utilizo
la muestra correspondiente al horizonte de 980.13 m con un pulso de 50 mJ a 1064 nm en una
atmosfera reconstruida del K/Pg compuesta por 0.16% CO2, 30% Oz, y 69.84% N> a 1000 mbar.
Los shadowgramas se obtuvieron de 0 a 500 ps, la onda de choque aparece en el campo visible a
> 1 us 'y desaparece de nuestro campo visual a 20 ps; mientras que la evolucion de la bola de fuego
(nube en forma de hongo) se puede observar hasta los 500 ps. La absorcion de la energia del laser
infrarrojo en el material de Yaxcopoil-1 da como resultado una explosion pequena pero potente, la
cual se asocia a la ablacion de los sedimentos. Se genera una onda de choque como producto de la
compresion de la atmodsfera que se encuentra alrededor del K/Pg, y se propaga a 4.5 (+0.1) km s°!.

Por detras de la onda de choque, se eyecta material de la pluma de impacto a 2.3 (£0.4) km s,

La nube de gases calientes generados por la descomposicion del material que sufrié la
ablacion se convierte mas ligera, se eleva y se expande. Mientras la nube se eleva, se mezcla con
el aire que se encuentra en la periferia formando a la nube previa a la formacion de la bola de fuego

en forma de hongo.
Conforme mas material se eleva después de la ablacion del crater, la forma de la bola de

fuego se convierte mas compleja, debido a que se empieza a desacelerar al arrastrar al aire

circundante con una velocidad subsénica de 290 (£40) m s! después de 20 ps.
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La temperatura inicial de la bola de fuego corresponde a 1.8 (£0.1)X10* K a 0.2 ps y baja a
12.3 (#0.2)X10° K a 1 ps, y finalmente de 6.9 (+0.2) X 10° K a 4.2 us. La densidad de electrones
inicial fue de 5.9 (+0.7) X 10'7 particulas cm™ a 0.2 us bajando a 4.0 (£0.2) X 10'® cm? a 4.2 ps.

La presion de la pluma de impacto fue calculada por shadowgrafia y el grado de ionizacion
por la pluma. La presion bajo de 10311 bar en la ignicion del plasma a 0.1+0.01 bar a 4.2 ps. La
pluma se expandié de manera adiabatica con una proporcioén de calor especifico de 1.31 +£0.03

T(gK).

En total se analizaron 3 tipos de bola de fuego: 1) Bola de fuego antes del impacto; 2) Bola
de fuego producida en una capa rica en carbonatos y 3) Bola de fuego producida en una capa rica
en sulfatos. La luz emitida por los tres tipos de bola de fuego fue inducida al enfocar un laser de
Nd-YAG en presencia o ausencia de las dos capas minerales, y fueron analizadas en la region
espectral de 300 a 850 nm en una ventana de tiempo de 0.2 a 3.2 ps. La bola de fuego antes del
impacto mostrd las siguientes lineas de emision para la simulacion sintética y el espectro
experimental: N a 744.2, 746.8, 818.8, y 821.6 nm y O a 777.7 y 844.6 nm. La emision sintética
de la bola de fuego de Chicxulub para las capas ricas en carbonato o sulfato contenian una linea de
Caa427 nmy dos lineas de Ca* a 393.4 y 396.9 nm. En contraste, en los espectros experimentales

se encontraron mas lineas espectrales de las cuales 70 fueron identificadas.

Las principales lineas en nm corresponden a: Ca* (principalmente a 393.4 y 396.9 y
disminuye en orden de relevancia a 370.6 y 373.7), Ca (422.7, 430.3, 443.6, 445.5, 527.0, 560.3,
616.4, y 657.3), N (746.8 y 821.6), O (777.7) y C (794.5). La presencia de las lineas de N en el
espectro de emision para la bola de fuego de carbonato y sulfato indica que el aire del K/Pg fue
calentado por el frente de choque del impacto al elevarse la bola de fuego del sitio de impacto. La
ausencia de las bandas moleculares para el CaO sugiere una vaporizacion completa del material
impactado por el calentamiento inducido por laser. Sin embargo, lineas de emision similares se han
observado en plumas producidas al impactar proyectiles de Al,O3 o SiO en fases de carbonato a

~7 km s,
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La principal diferencia es la presencia de bandas de emision del CaO en color naranja a 615
nm las cuales indican vaporizacion completa. Por lo tanto, la volatilizacion inducida por laser puede

proveer informacion importante sobre las especies quimicas formadas en impactos de asteroides.

La contribucion del material del basamento a la luz emitida por la bola de fuego no se realizd
experimentalmente. La emision del espectro se hizo sintéticamente para la bola de fuego formada
por la volatilizacion de las rocas del basamento con una composicion similar a la seccidn mas baja

del anillo del crater en el sitio M0077 en Chicxulub.

Las principales lineas de emision seglin sus intensidades corresponden a: Na (589.6), Ca”
(393.4), A1(396.2,309.3), Ca" (396.9), Na (819.5) y K (766.5, 769.9). Los resultados sugieren que
la bola de fuego contenia lineas de emision correspondientes a Ca® y Ca provenientes
principalmente de la volatilizacion de los sedimentos marinos y el Na, Al, y K de las rocas de
basamento. Estos resultados son importantes para delimitar las condiciones fisicoquimicas de la
evolucion de la bola de fuego de Chicxulub y entender mejor su impacto ambiental; por lo que

seria interesante en el futuro llevar a cabo un andlisis con el granito proveniente de Chicxulub.

En la simulacion del mar somero del Golfo de México se observa que el espectro de sulfato
no es muy diferente al de carbonato de calcio, y en ambos las lineas principales corresponden a
calcio. Cuando se agregaron tanto una solucion de cloruro de sodio como de agua bidestilada se
encontro que la sefial era atenuada en las regiones espectrales; por lo que no permitia que se

observara bien al espectro de emision.

7.2.3 Simulacion del impacto ambiental por los solidos generados durante la ablacion

En el capitulo 5 se analizo la formacion de minerales como larnita, hatrurita y portlandita en
la alta atmosfera las cuales pudieron contribuir a la formacion del evento conocido como invierno

nuclear, después al impacto de Chicxulub.
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Posteriormente, éstos minerales pudieron haber sido transportados al océano, en donde la
disolucion de larnita y hatrurita podria tener un efecto neutralizante sobre los acidos generados

después del impacto, como el acido carbonico, acido sulfurico y 4cido nitrico.

En cuanto a portlandita, pudo haber conducido a una répida basificacion del océano, lo que
provocaria un secuestro de los carbonatos en el medio, lo que generaria una disminucion del

didxido de carbono que esta disuelto en el océano.

7.2.4 Modelacion tedrica de las condiciones experimentales

En la modelacion tedrica en el capitulo 6, se utilizé un modelo termoquimico para obtener
las especies que se encuentran en equilibrio termodindmico. Las especies que se observaron
principalmente entre 4000 — 6000 K fueron: O, CO, Ca, Si0O, Siy CaO gas. A 4000 — 2000 K se
observéd una mayor concentracion de CO», CO, O3, CaOliguido, CaOsslido y la formacion de larnita.
La composicion para una temperatura por encima de 2000 K fue de CO,, CO, O, CaO y hatrurita.
También se utilizé un co6digo hidrodindmico con un moédulo quimico para modelar el impacto de

Chicxulub en donde los resultados fueron similares con los datos experimentales.
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7.3 Implicaciones

La colision de un asteroide de ~12 km de didmetro (Morgan et al., 1997) provocd la
transformacion de la energia cinética a calor generando la liberacion de la onda de choque
(explosion). La onda de choque durante la modelacion tedrica de la investigacion de doctorado fue
generada por la velocidad supersonica de la eyecta al comprimir, calentar y acelerar el gas generado
durante la ablacion por el laser y se generd como producto de la compresion de la atmosfera que
se encuentra alrededor y se propago inicialmente a 4.5 (£0.1) km s’!. Por detras de la onda de
choque, se libero material de la pluma de impacto a 2.3 (+0.4) km s!. Posteriormente, la nube de
gases que fueron calentados por el impacto se elevdé mezclandose con el aire formando la bola de
fuego en forma de hongo convirtiéndose en méas compleja al desacelerarse con el aire circundante
para tener una velocidad subsénica de 290 (£40) m s™! después de 20 us. En la simulacion la onda
de choque aparecio en el campo visible a > 1 ps y desaparecié de nuestro campo visual a 20 ps;
mientras que la evolucién de la bola de fuego (nube en forma de hongo) se puede observar hasta

los 500 us.

La temperatura inicial de la bola de fuego correspondi6 a 1.8 (0.1)X10* K a 0.2 ps, bajando
a12.3 (+0.2)X 103K a 1 ps, para finalmente quedar en 6.9 (£0.2) X 10° K a 4.2 us. La densidad de
electrones inicial fue de 5.9 (£0.7) X 10'7 particulas cm™ a 0.2 ps bajando a 4.0 (£0.2) X 10'® cm? a
4.2 ps. La presion de la pluma de impacto fue calculada por shadowgrafia y el grado de ionizacién
por la pluma. La presion bajo de 10311 bar en la ignicion del plasma a 0.1+0.01 bar a 4.2 ps. La
pluma se expandié de manera adiabatica con una proporcioén de calor especifico de 1.31 +£0.03

g K).

Durante el impacto se generaron masas de aire, una fragmentacion de las rocas impactadas
(esférulas de microcristitas, cuarzo impactado, espinelas ricas en niquel, cristales), la formacion
del crater (~180-200 km), asi como la fusion y vaporizacion del material circundante, incluyendo
al mar somero del Golfo de México (Hough et al., 1998; Bralower, 2002; Gallala et al., 2009;
Schulte et al., 2010; Glikson y Groves, 2016; Gulick et al., 2019).
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El asteroide cayd de forma oblicua provocando la eyecta concentrada en particulados hacia
afuera con direccion al Pacifico del Norte, Atlantico Norte y océano de Tetis, provocando que los
efectos sean mayores en el hemisferio Norte a diferencia del Sur (Jiang et al., 2010). La caida en
forma oblicua se tom6 en cuenta durante la simulacion tedrica debido a que la eyecta sale en todas
direcciones en el sistema lo que nos llevé a utilizar un modelo en 3D para que al volatilizar el

material en la simulacion incidiera hacia todos los puntos del crater.

Posteriormente, la eyecta gener6 un pulso infrarrojo leve debido a calentamiento de friccion
al reingresar a la atmosfera que pudo haber durado 10 minutos generando una onda de calor que
irradi6 por toda la superficie circundante al sitio (Morgan et al., 2013; Robertson et al., 2013,
MacLeod et al., 2018). Las superficies continentales y marinas fueron enterradas por la eyecta
generada por el impacto. Durante los experimentos del doctorado se analizaron 3 tipos de bola de
fuego, antes del impacto, bola de fuego rica en carbonatos y una bola de fuego rica en sulfatos;
antes del impacto se encontré6 N y O, mientras que la capa rica en carbonato o sulfato contenian
una linea de Ca y dos lineas de Ca’. Se encontré Ca’, Ca, N, O y C, lo que podria indicar la
composicion general de la eyecta de Chicxulub con composicion de la atmoésfera inicial del K/Pg
compuesta por 0.16% COz, 30% O, y 69.84% N, (Navarro, 2017). En la investigacion de
doctorado se encontré que las lineas de emision en la espectroscopia de los horizontes de carbonato
y de sulfato corresponden a Ca*y Ca con un origen principalmente de la volatilizacion de los

sedimentos marinos, y Na, Al, y K de las rocas del basamento.

A unos minutos del impacto la roca basal levantada por el centro colapsé hacia el exterior, lo
que llevé a la formacion del anillo de pico cubierto por roca fundida (Gulick et al., 2019).
Posteriormente, en cuestion de minutos, se depositaron brechas de impacto, suevitas y clastos hasta

formarse una capa de ~80m de espesor en la parte interior del crater (Gulick et al., 2019).

208



CAPITULO 7. INTEGRACION DE LOS RESULTADOS E IMPLICACIONES

El impacto del asteroide provoc6 algunos efectos regionales como la propagacion de ondas
sismicas, terremotos (>11 grados), el colapso alrededor de la plataforma continental de Yucatén,
tsunamis (>1000 km) en toda la zona costera y la formacién de fallas (Kring, 2007; Prauss, 2009;
Schulte et al., 2010; Tyrrell et al., 2015; Henehan et al., 2019). Se ha estimado que, a unas horas
del impacto, el tsunami generado por la onda de choque depositd material proveniente de la planicie
mexicana a ~800 km del impacto, y transportd una grava enriquecida de hidrocarburos aromaticos
policiclicos (HAP) con fragmentos de carbon (Gulick et al., 2019). El volumen del depdsito fue de
~1.98x10° km?, haciéndolo el evento de depdsito mas grande en el mundo; en donde el flujo por
gravedad de los sedimentos fue el principal mecanismo de transporte resultado de la energia

sismica y de los tsunamis por el impacto (Sanford et al., 2016).

Después de decenas de minutos, el anillo de pico se cubrié de ~40m de brechas de impacto,
suevitas y clastos generados con las corrientes generadas por el colapso de la cavidad rellena de
agua del mar somero. Después de una hora, el resurgimiento se depositd en la cima del anillo de
pico con un espesor de 10 m de una capa de suevita con un aumento en particulas redondas. A unas
horas, se acab6 de formar el depdsito generando una capa de 80m de espesor en el crater (Gulick
et al.,2019). Esta capa de espesor forma parte del nicleo de perforacion de Yaxcopoil-1 en el cual
se recuper6 un total de 1100 m de horizontes en donde las rocas correspondientes al Cretacico estan

a una profundidad de 894 a 1511 m (Urrutia-Fucugauchi et al., 2004b).

El evento de impacto del asteroide en Chicxulub provoco un desplazamiento geoldgico de
rocas y sedimentos intenso en toda la superficie de la Tierra durante el Fanerozoico (Kring, 2016).
Los efectos regionales y globales del evento de impacto en Chicxulub alteraron el estado fisico del

ambiente por periodos >1000 afios (Kring, 2007).

El impacto a nivel local gener6 ondas de choque, olas marinas, destruccion de corales,
enterramiento de piso marino por la eyecta del impacto y por deslaves de sedimentos; al igual que
tsunamis por todo el Golfo de México, Caribe y el Atlantico de mas de 100 - 300 m de altura

provocando rompimiento de sedimentos del piso oceanico (Matsui et al., 2002).
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El impacto del bolido causé terremotos y un pulso de calor intenso lo que llevo a incendios
globales teniendo un impacto en organismos terrestres (Robertson et al., 2004). Posterior al
impacto del asteroide se gener6 un calentamiento stubito por la combustion generada por la pluma
de impacto y por la eyecta incandescente reingresada cuya radiacion térmica provocd incendios en
todo el mundo; como evidencia de la combustion se encuentran grandes cantidades de materia
organica (reservorios de hidrocarburos y la biomasa) con la presencia de microesférulas, carbon
(fusinita) e hidrocarburos aromaticos policiclicos en procesos piroliticos como el benzopireno en
el crater Chicxulub asi como en varias localidades en el mundo (Kring, 2007; Morgan et al., 2013;
Bardeen et al., 2017; Vellekoop et al., 2018). En la investigacion de doctorado durante el
calentamiento por pirdlisis se encontraron algunos hidrocarburos como el etano, eteno y otros

hidrocarburos alifaticos como C3 y Cs, y aromaticos como benceno y tolueno.

Los incendios provocaron estrés por el calor severo y la muerte de especies a miles de km
lejos del sitio de impacto en cuestion de minutos a dias (Glikson y Groves, 2016). De la combustion
de la materia orgéanica se pudo haber liberado 1000 Gt de CO; hacia la atmdsfera (Vellekoop et al.,
2018) debido a que la extension de los bosques llegaba hasta los polos (Tyrrell ez al., 2015).

En total el impacto del asteroide en Chicxulub provocé una liberacion rapida >10 afios de
CO, lo que provocd un aumento en las concentraciones de CO> atmosféricas al inicio del
Paleoceno, provocando un aumento en el pCO; atmosférico, lo que resultd en un calentamiento
global rapido (Artemieva y Morgan, 2017; Vellekoop et al., 2018; MacLeod et al., 2018). La
perturbacion de los ciclos biogeoquimicos como el del carbono por los incendios forestales fue
muy importante debido a que los bosques contienen el 80% del carbono disponible (Dixon ef al.,
1994). Los mecanismos que llevaron al colapso del ecosistema a nivel global y la extincion masiva
entre los mas destacados corresponden a incendios globales generados por la eyecta al ser calentada

y posteriormente reinyectada a la atmosfera terrestre generando una radiacion térmica.
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El estado inicial de la bola de fuego fue seguido por un inverno nuclear global causado por
las particulas de polvo y otros aerosoles que bloquearon la luz solar, resultando en un enfriamiento
de 6°C de la temperatura superficial del océano. Después siguié un enfriamiento a corto plazo y la
oscuridad global (invierno nuclear) provocados por la liberacion de polvo, hollin y azufre a la
atmosfera asociada al colapso de la productividad primaria (Navarro, 2017). El invierno nuclear
duré varios meses a décadas y tuvo influencia en la productividad marina y terrestre, lo que llevod
a una sopa de nutrientes acumulados y la formacién de agua profunda estable y fria (Galeotti ez al.,

2004).

Las grandes cantidades de CO> por la volatilizacion de los sedimentos llevé a un
calentamiento intenso global por el efecto invernadero después del invierno nuclear persistiendo
por miles de afios (Kawaragi ef al., 2009). Posteriormente ocurrié un calentamiento a largo plazo
por la liberacion de cantidades masivas de CO; lo que provocod cambios en el pCO» atmosférico,
la formacion de lluvia &cida provocando una acidificacion ocednica subita, al igual que un
envenenamiento por metales pesados en los afos subsecuentes (Jiang et al., 2010; Ribeiro et al.,
2011; Kring, 2007; Morgan et al., 2013; Galbraith et al., 2015; Artemieva et al., 2017; Henehan et
al., 2019).

Los gases liberados por la volatilizacién térmica en la investigacion de doctorado (TGA a
1450°C) por kilogramo de muestra bajo condiciones no adiabéaticas fueron: 375.0 £ 30.1 g de CO»
por kilogramo de muestra en la muestra rica de carbonatos y un valor de 71.6 £ 5.7 g de CO; por
kilogramo de muestra para el horizonte de sulfatos; contenia otras fases minerales menores, como
la dolomita, silicatos, filosilicatos y haluros. Se ha estimado que la liberacion de CO; proveniente
de las rocas carbonatadas por el impacto causé un calentamiento global de 1 - 2°C (Pope ef al.,
1997 y Pierazzo et al., 1998). Segun Kawaragi (2009) al incluir la liberacién de CO el
calentamiento pudo haber sido de 2 - 5 °C al ser un gas de efecto invernadero mas potente que el
CO: y haber tenido un efecto prolongado posterior al impacto. En el ambiente acuatico, el CO
afect6 debido a su alta toxicidad y podria haber sido destruido a CO2 o CH4 en el océano lo que

provocaria ain mas calentamiento en los océanos (Conrad ef al., 1982).
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El invierno nuclear y el calentamiento global provocaron la liberacién de gases de efecto
invernadero (GEI) entre ellos al CO y CO,. En la caracterizacion del nticleo se encontro la
formacion de varios GEI como el CO el cual es toxico debido a que causa una hipoxia celular al
bloquear el sitio de union del oxigeno, al igual que es soluble en el agua. La emision de CO pudo
haber sido muy importante en la extincion masiva hace 66 millones de afios. En la investigacion se
observo un cociente de CO/CO; = 0.5; en donde por cada 0.5 moléculas de CO corresponden a una
molécula de CO». Se ha encontrado en la literatura durante la volatilizacion de la calcita inducida
por impactos de bala a una presion de 18 GPa (giga pascales) una producciéon de CO/CO; es de ~

6 (Boslough et al.,1972).

A una presion por debajo de 40 GPa el cociente pude variar de 0.3 a 2 y de un valor de presion
entre 40-100 GPa puede ser de ~ 2.0 £ 0.4 para ondas de choque de impacto (Kawaragi et al.,
2009), valores que son consistentes con la investigacion (Navarro, 2017). La presion inicial en los
experimentos fue de 103+1 bar en la ignicion del plasma y llegd a bajar hasta 0.1+0.01 bar a 4.2
us. Comparando a los resultados de Kawaragi (2009) el valor estuvo entre 30 y 40 GPa para la

presion; sin embargo, en nuestra investigacion fue de 0.0103 GPa.

Durante la modelacion sobre el impacto de Chicxulub se ha encontrado que la atmosfera se
calienta por el evento de impacto cuando el asteroide penetra la atmosfera generando una expansion
de una pluma que va a estar rica en vapor en el sitio en donde impacto, lo que va a liberar una alta
cantidad de sedimentos y gases (Zahnle, 1990). En el impacto de Chicxulub se liber6 una gran
cantidad de 6xidos de nitr6geno (NOx) con una produccion de ~1 x 10'* moles de NOy; y ~1 x 1013
moles de 4cido nitrico (HNO3) (Zahnle, 1990), al igual que se liberd ~3 x 10'> moles de HNOs por
los incendios forestales con una lluvia que cay6 de meses a afios (Crutzen, 1987). Al haber anhidrita
(CaSO0s) en las rocas ocurri6 la vaporizacion de dioxido de azufre (SO») inyectado a la atmosfera
generando aerosoles de sulfatos y cayendo finalmente en forma de lluvia dcida rica en azufre
(Kring, 2007). Los volatiles de azufre y nitrogeno fueron inyectados hacia la atmosfera, lo que

llevé a una lluvia 4cida y a una acidificacion del océano (D Hondt et al., 1994).
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Una acidificacion ocednica subita puede tener implicaciones prolongadas en el sistema global
de la Tierra (Henehan et al., 2019). La volatilizacién de SO, y la produccion de NOx por el impacto
formarian acido sulfurico y 4cido nitrico, que destruirian el balance de carbonatos en los primeros

100 m de la superficie oceanica reduciendo el pH (D Hondt et al., 1994).

Al combinar la lluvia 4cida nitrica y sulfurica no acidificaria a los océanos en su totalidad
(D'Hondt et al., 1994), pero en la parte somera de los cuerpos acudticos como en estuarios si
hubiera tenido un efecto al igual que generaria una lixiviacion en los suelos (Bailey et al., 2005).
Las especies NOx, HNO3, CaSO4 y SO> son muy reactivas por lo que tienen una disolucion subita
en el agua ya sea en la formacion de lluvia 4cida o en aerosoles, por lo que sus cambios en
concentraciones no son tan conocidas. En la investigacion de doctorado los gases producidos por
volatilizacion (TGA a 1450°C) no adiabética por kilogramo de muestra fueron para la capa rica en
sulfatos de 348.2 £ 32.0 g de SO», 71.6 £ 5.7 g de CO», 5.7 £ 0.6 g de HCl, y 1.4+0.01 g de NO;

contenia otras fases minerales menores, como la dolomita, silicatos, filosilicatos y haluros.

Estudios experimentales sugieren que la volatilizacion de la anhidrita proveniente de los
sedimentos lleva a la formacién de trioxido de azufre (SO3), el cual se disuelve en el agua y es
removido de la atmoésfera por lluvia (Ohno et al., 2014). Por lo tanto, el efecto del bloqueo en la
luz solar causado por aerosoles de acido sulfurico seria limitada (Ohno et al., 2014). En una
modelacion sobre el invierno nuclear se encontrd que el efecto pudo haber sido neutralizado por
calentamiento global derivado del vapor de agua, el cual hubiera llevado a un efecto invernadero
(Joshi et al., 2017). El azufre y el vapor de agua inyectados hacia la estratosfera por el impacto
tuvieron un impacto mayor en el clima que el CO de los carbonatos (Pierazzo et al., 1998; Bell,
2016). El tiempo de residencia de gases como el CO> puede ser de décadas, mientras que el del
polvo y los aerosoles del sulfato de meses a afios provocando una variacion en el calentamiento de

~1-1.5°C (Pierazzo et al., 1998) hasta 7.5°C (Beerling et al., 2002).
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Algunos otros GEI importantes corresponden al vapor de agua, CO> y CH4. El vapor de agua
es significativo en el balance energético del calor de la Tierra y fue liberado en grandes cantidades
al chocar el asteroide con el océano somero del Golfo de México. En general, la cantidad de vapor
de agua en la troposfera no varia significativamente a través del tiempo siempre y cuando la
temperatura se mantenga estable. Sin embargo, si hay un forzamiento externo por el efecto de otro
GEI en la troposfera (por ejemplo, un aumento en temperatura por el COz), causa un aumento en
la concentracidn del vapor del agua y esto conduce a una retroalimentacion. El aire caliente puede
mantener la humedad absoluta elevada y la temperatura calida tiende a aumentar las tasas de
evaporacion, llevando a una mayor concentracion de vapor de agua atmosférico. El aumento de
vapor de agua conduce a un incremento en la temperatura al atrapar el calor adicional provocando
un aumento en la formacion de nubes, las cuales atrapan el calor proveniente de la superficie

terrestre (en la parte de abajo) y a su vez reflejan en la parte alta de las nubes a la luz solar (albedo).

Durante el impacto del asteroide, las concentraciones altas de vapor de agua estratosférico
causaron una fuerza radiativa de +20 W m (de onda corta) provocando un forzamiento positivo,
generando un cambio climatico rapido y un aumento en la estratificacién ocednica superficial, asi
como alteraciones en los ecosistemas en la parte superficial del océano (Joshi et al., 2017). A pesar
de que el vapor de agua tiene un corto tiempo de residencia en la atmoésfera, se ha estimado que
10-300 ppm de vapor de agua estratosférico pueden quedarse por varios afios en la estratosfera
posterior al impacto de un bélido (Emiliani et al., 1981; Toon et al., 1997; Pierazzo et al., 2010).
Mientras que, a diferencia del vapor de agua, el CO2 y CH4 son GEI de largo tiempo de residencia
y las emisiones de CO2, CH4 son los que calientan a la atmdsfera. E1 CO2 se mantiene en la
atmosfera por 100 afios y el CH4 una docena de afios antes de descomponerse en CO y vapor de
agua (Seinfeld y Pandis, 1998). Estos gases al ser forzantes radiativos producen un calentamiento

sostenible, que lleva a una retroalimentacion de vapor de agua.
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Dado que el vapor de agua es el GEI mas importante, su presencia en la estratosfera habria
jugado un papel importante en el clima y circulacion de la atmoésfera. Asi mismo, habria contribuido
en la destruccion de la capa de ozono. Por otro lado, la formacion de nubes estratosféricas de hielo
habria reflejado la radiacion solar y provocado un enfriamiento de la tropdsfera (Soden et al.,
2002). Eventualmente, la coagulacioén de las particulas de hielo y su sedimentacion rapida de la
estratosfera a la tropdsfera conduciria a su eliminacion en la atmoésfera por lluvia (Guo et al., 2004).
La produccion de aerosoles de sulfato habria ocurrido por las reacciones de diéxido de azufre (SOz)
y tridéxido de azufre (SO3), estos aerosoles son muy estables pudiendo permanecer muchos meses
en la estratosfera (Rollins et al., 2017). Los aerosoles de sulfato en la estratésfera aumentan el
albedo planetario por dispersion de la luz provocando una menor penetracion de la radiacion solar
conduciendo a un enfriamiento (Tilmes y Mills, 2014). De acuerdo con modelos, se estima que la
profundidad optica de la nube de aerosoles por sulfatos habria tenido un valor de 450 nm, lo cual
atenuaria significativamente la radiacion solar (Toon ef al., 2016). Dado que el SO3 es altamente
reactivo, se predice que el tiempo de residencia de los sulfatos en la atmosfera seria corta (meses)

(Ohno et al., 2014).

Otro gas importante en el forzamiento radiativo seria el CO2, cuya concentracion es de ~407
ppm en la atmosfera actual y una tendencia de forzamiento radiativo positivo de 1.7 Wm2 (Etminan
et al., 2016). En el K/Pg el CO> fue de gran importancia debido a que sus niveles elevados en la
atmosfera produjeron un incremento en la absorcion infrarroja proveniente de la radiacion de la
superficie terrestre; esto condujo a un incremento en la absorcion de longitud de onda larga por el
vapor de agua como resultado de las emisiones infrarrojo de la superficie terrestre y de la atmosfera
(Bradley, 2015). Al aumentar la temperatura de la tropdsfera por el efecto invernadero se
incrementa la temperatura de las capas superiores del océano, disminuye la solubilidad de CO:
contribuyendo al escape del CO; oceanico a la atmosfera, reforzando la tendencia a aumentar la

temperatura (Bradley, 2015).
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Posteriormente, en el forzamiento climatico seguiria a nivel de importancia CHs4 con una
concentracion actual de 1875 ppb y un forzamiento radiativo de 0.97 Wm; es la molécula orgéanica
predominante en la troposfera actual y es de alto impacto al ser 30 veces mas potente que el CO>

al absorber la radiacién infrarroja de onda corta (Seinfeld y Pandis, 1998).

Durante el K/Pg el CH4 debid de haber sido relevante al ser formado por la desintegracion
por la liberacion de clatratos. Finalmente, un gas que también pudo haber sido relevante durante
el impacto del asteroide corresponde al 6xido nitroso (N20) el cual tiene una concentracion en la
atmosfera actual de 331 ppb, una baja concentracion y tiene un forzamiento de 0.17 Wm2 (Etminan

etal., 2016).

Durante el K/Pg el efecto del N>O fue relevante ya que esta relacionado su forzamiento con
el del CO: (Etminan et al., 2016), a diferencia del vapor de agua que es un GEI que no puede forzar
cambios por si solo en el clima debido a su corto tiempo de vida atmosférico; sin embargo, las
concentraciones de vapor de agua responden y amplian los cambios de temperatura; por lo que la
combinacion de GEI como el CO2, CHs y el N2O son importantes para definir si el forzamiento
sera positivo (calentar) o negativo (enfriar). Si las concentraciones de GEI disminuyen el planeta
se enfriaria y la retroalimentacion del vapor de agua funcionaria de manera contraria debido a que
bajaria la temperatura llevando a una menor concentraciéon de vapor de agua enfriando mas la

Tierra.

El CO; liberado en el impacto es el GEI més importante ya que causé uno de los cambios
climaticos mas importantes en los tltimos 100 Ma por el efecto invernadero (Schulte et al., 2010;
Vellekoop et al., 2018). En el experimento del laser en el que se obtuvo la liberacion de monoxido
de carbono (CO) al estar presente en la atmdsfera puede aumentar la abundancia de CH4 y O3
troposférico por reacciones fotoquimicas en la troposfera, posiblemente favoreciendo el
calentamiento posterior al invierno nuclear (Kawaragi et al., 2009). La produccion de 6xidos de
azufre tendria un papel muy importante en la formacion de aerosoles en la estratdsfera y los cuales

podrian contribuir al invierno nuclear.
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Durante el impacto, también hubo una liberacién de halégenos como cloro (Cl), bromo (Br),
y floor (F), los cuales pudieron tener un papel en la destruccion de la capa de ozono (Kring, 2007).
El Cl y Br destruyen al ozono y son producidos por la termovolatilizacion de los sedimentos y de
la biomasa (Kring, 1999). Se ha estimado que se liber6 Cl del océano hacia la estratdsfera que al
igual que la liberacion de NOx provocaron una ruptura en la capa de ozono. Al inicio el polvo,
hollin y los NOx pudieron haber absorbido la radiacion ultravioleta mientras que los aerosoles de

sulfato pudieron haber esparcido a la radiacion (Kring, 2007).

En cuanto a la liberaciéon de particulas de larnita (B-CaxSiO4) y hatrurita (Ca(OH)y),
generadas por la simulacion laser del evento de Chicxulub, pudieron haber jugado un papel muy
importante en la fase del invierno nuclear, debido a que la duracién del enfriamiento pudo haber
dependido del tamafio de las particulas formadas por el impacto. Si fueron muy pequefias (<1 pm),
su efecto habria sido muy importante en el bloqueo de la radiacion solar y el enfriamiento de la
superficie del planeta y su tiempo de residencia en la atmdsfera habria sido de meses a afnos; no
obstante, si su tamafio fue mayor (>1 um), la eficiencia para bloquear la radiacion solar habria sido
menor y su tiempo de residencia habria sido corto, durando unas semanas en el invierno nuclear
(Maruoka y Koeberl, 2003). Estas particulas absorbieron la radiacion solar provocando un
calentamiento en la atmdsfera alta. Las particulas grandes (>100 um) alcanzaron temperaturas de
>500°C que al llegar a la superficie pudieron haber provocado incendios forestales generando
hollin, que habria contribuido a la magnitud de invierno nuclear (Morgan et al., 2013).
Eventualmente, estos minerales al llegar a la superficie jugaron un papel neutralizante en aguas

epicontinentales del 4cido sulfurico y nitrico presente en la lluvia 4cida (Maruoka y Koeberl, 2003;

Ohno et al., 2014).

217



CAPITULO 7. INTEGRACION DE LOS RESULTADOS E IMPLICACIONES

La abundancia del calcio tanto atdbmico como ionizado generado por la descomposicion de
anhidritas y carbonatos puede ser importante ya que durante el impacto del asteroide la
volatilizacion de los sedimentos en Chicxulub liberé més iones de calcio hacia la atmésfera en la
eyecta, incrementando la capa de calcio en la mesosfera en donde se ioniza (Granier et al., 1989).
Al caer el calcio destruye al ozono en la estratosfera pudiendo participar en las reacciones quimicas

que condujeron a una pérdida en la capa de ozono.

Se han estudiado varias tendencias climaticas relacionadas con periodos ciclicos de la Tierra
en el registro geoldgico (Zachos ef al., 2001). La rotacion de la Tierra alrededor del Sol no sigue
siempre una Orbita circular debido a los efectos gravitacionales de Jupiter y Saturno provocando
una Orbita ligeramente eliptica. Este cambio conduce a que la radiacion solar incidente sobre la
Tierra sea mayor en el verano y menor en el invierno en la orbita excéntrica con respecto a la
circular (Barnet et al., 2018). La excentricidad de la 6rbita de la Tierra varia cada 100000 anos y
recientemente se ha encontrado que fue més excéntrica precisamente después del K/Pg provocando
un aumento adicional de temperatura en la superficie de la Tierra al pasar mas cerca del Sol (Barnet

etal.,2018).

7.4 Conclusiones

El impacto de los asteroides ocasiona desde una devastacion local, regional y global hasta
una contribucion potencial para una extincion masiva (Alvarez et al., 1980, Joshi et al., 2017). Los
factores son el calentamiento por impacto lo que genera incendios forestales, la liberacion de polvo,
aerosoles y GEI a la atmosfera provocando destruccion de ozono en la atmdsfera y posteriormente
un invierno nuclear generando la oscuridad global; al igual que la produccion de lluvia acida
generando cambios en el ciclo del carbono y productividad primaria, lo que al final provoca un

calentamiento posterior de la atmosfera y la Tierra y una acidificacion subita del océano.
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CAPITULO 8

CONCLUSIONES

Durante la etapa de caracterizacion del nicleo de perforacion Yaxcopoil-1 por medio de la
técnica de Pirdlisis-CG-MS se encontr6 la presencia de didxido y monodxido de carbono en la
muestra rica en carbonatos. El monoxido de carbono es un compuesto muy interesante ya que es
toxico para los organismos aerobicos y puede tener un efecto adverso en el ambiente. También se
encontraron nuevos compuestos organoazufrados como el sulfuro de carbonilo y disulfuro de
carbono que son potencialmente generadores de aerosoles azufrados por su descomposicion con la
luz ultravioleta y cuyo efecto es importante en la estratosfera. Por esta técnica de pir6lisis se
determinaron niveles de didéxido de azufre que no se habian encontrado previamente por DRX y
TGA-DSC-MS, cumpliendo asi el objetivo de analizar la presencia de especies azufradas en mayor
cantidad en el nucleo. También se encontr6 la presencia de compuestos como el dioxido de azufre,
eteno y compuestos hidrocarburos alifaticos y aromaticos en Yaxcopoil-1. En los resultados de
pirdlisis también se encontraron nuevas especies quimicas como los tiofenos, que pueden ser de
gran interés como proxies paleoclimaticos. Los compuestos encontrados en el crater de Chicxulub

corresponden al tiofeno, 2 metil tiofeno y 3 metil tiofeno.

El espectro de emision para la bola de fuego del impacto de Chicxulub ha sido reproducido
por primera vez en el laboratorio utilizando sedimentos del Cretacico recuperados del nucleo de
perforacion Yaxcopoil-1 en una atmosfera simulada del K/Pg compuesta por 0.16% CO2, 30% O
y 69.84% N>. Los sedimentos que se seleccionaron de la zona de impacto corresponden a la capa

rica en carbonatos a 980.13 m y una capa rica en sulfatos a 1078.74 m.
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CAPITULO 8. CONCLUSIONES

Por medio de andlisis de DRX el horizonte de carbonatos estaba compuesto por las siguientes
fases minerales: 86% de calcita (CaCO;), 6% cuarzo (SiO2), 6% paligorskita
(Mg-Al1)2S14010(OH)-4(H20), 1% halita (NaCl), y 1% silvita (KCl). Los gases liberados por la
volatilizacion térmica (TGA a 1450°C) por kilogramo de muestra bajo condiciones no adiabaticas
fueron: 375.0 £ 30.1 g de CO2, 1.2 £ 0.3 g de SO2, 1.5+ 0.3 gde HCL, y 1.3 £ 0.5 g de NO. Por
medio de analisis de DRX el horizonte rico en sulfatos contenia: 74% de anhidrita, 15% dolomita
(MgCa(CO3)2), y 11% plagioclasa intermedia (NaAlISi30g — CaAl>Si20g) dentro del grupo de los
feldespatos. Los gases producidos por volatilizaciéon (TGA a 1450°C) no adiabaticamente por
kilogramo de muestra fueron: 348.2 £ 32.0 g de SO, 71.6 £ 5.7 g de CO2, 5.7 £ 0.6 g de HCL, y
1.4£0.01 g de NO. Ambas capas contenian otras fases minerales menores, como la dolomita,

silicatos, filosilicatos y haluros.

La absorcion de la energia del laser infrarrojo en el material de Yaxcopoil-1 da como
resultado una explosion pequeiia pero potente la cual se asocia a la ablacion de los sedimentos. Se
genera una onda de choque como producto de la compresion de la atmosfera que se encuentra
alrededor del K/Pg, y se propaga a 4.5 (£0.1) km s, Por detras de la onda de choque, se eyecta

material de la pluma de impacto a 2.3 (£0.4) km s’

La nube de gases calientes generados por la descomposicion del material que sufrio la
ablacion se convierte mas ligera, se eleva y se expande. Mientras la nube se eleva, se mezcla con
el aire que se encuentra en la periferia formando a la nube previa a la formacion de la bola de fuego
en forma de hongo. Conforme mas material se eleva después de la ablacion del crater, la forma de
la bola de fuego se convierte mas compleja, debido a que se empieza a desacelerar al arrastrar al
aire circundante con una velocidad subsonica de 290 (+40) m s™! después de 20 ps. La temperatura
inicial de la bola de fuego corresponde a 1.8 (+0.1)X10*K a 0.2 us y bajaa 12.3 (£0.2)X10° K a
1 us y finalmente de 6.9 (£0.2)X10° K a 4.2 ps. La densidad de electrones inicial fue de 5.9
(£0.7)X 10" particulas cm™ a 0.2 us bajando a 4.0 (£0.2) X 10'® cm? a 4.2 ps.
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La presion de la pluma de impacto fue calculada por shadowgrafia y el grado de ionizacion
por la pluma. La presion bajo de 10311 bar en la ignicion del plasma a 0.1+0.01 bar a 4.2 ps. La
pluma se expandié de manera adiabatica con una proporcioén de calor especifico de 1.31 +£0.03
J/(g'K). Se pudieron obtener los parametros de la pluma de impacto con una muestra de la litologia
de Chicxulub y se utilizaron las lineas de emision de calcio para obtener los parametros fisicos de
temperatura y densidad de electrones por medio de un laser de Nd-YAG, por lo que se cumplio la

hipotesis.

Los resultados proporcionan restricciones a la naturaleza fisica de los principales
componentes quimicos de la bola de fuego Chicxulub. Se ha predicho que aproximadamente el
12% del material de la muestra alcanzaria velocidades de escape y seria expulsado del planeta
(Kring y Durda, 2002). Sin embargo, la mayor parte del 6xido de calcio gaseoso producido por la
descomposicion térmica del carbonato de calcio se licuaria a <4060 K y se solidificaria a <3160 K.
Esto implica que una gran parte del material expulsado se acumularia como liquido produciendo
incendios globales (Morgan et al., 2013). El resto del material expulsado se asentaria lentamente
como polvo bloqueando la radiacion solar entrante y causando enfriamiento global (Vellekoop et

al., 2016).

En total se analizaron 3 tipos de bola de fuego: 1) Bola de fuego antes del impacto; 2) Bola
de fuego producida en una capa rica en carbonatos y 3) Bola de fuego producida en una capa rica
en sulfato. La luz emitida por los tres tipos de bola de fuego fue inducida al enfocar un laser de Nd-
YAG en presencia o ausencia de las dos capas minerales, y fueron analizadas en la region espectral
de 300 a 850 nm en una ventana de tiempo de 0.2 a 3.2 ps. La bola de fuego antes del impacto
mostro las siguientes lineas de emision para tanto la simulacidn sintética, asi como en el espectro

experimental: N a 744.2, 746.8, 818.8,y 821.6 nmy O a 777.7 y 844.6 nm.
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La emision sintética de la bola de fuego de Chicxulub para las capas ricas en carbonato o
sulfato contenian una linea de Ca a 427 nm y dos lineas de Ca” a 393.4 y 396.9 nm. En contraste,
en los espectros experimentales se encontraron mas lineas espectrales de las cuales 70 fueron
identificadas. Las principales lineas en nm corresponden a: Ca* (principalmente a 393.4 y 396.9 y
disminuye en orden de relevancia a 370.6 y 373.7), Ca (422.7, 430.3, 443.6, 445.5, 527.0, 560.3,
616.4,y 657.3), N (746.8 y 821.6), O (777.7) y C (794.5).

La presencia de las lineas de N en el espectro de emision para la bola de fuego de carbonato
y sulfato indica que el aire del K/Pg fue calentado por el frente de choque del impacto al elevarse
la bola de fuego en el sitio. La ausencia de las bandas moleculares para el CaO sugiere una

vaporizacion completa del material impactado por el calentamiento inducido por laser.

Sin embargo, lineas de emision similares se han observado en plumas producidas por
impactar proyectiles de Al,O3 o SiO; en fases de carbonato a ~7 km s™!. La principal diferencia es
la presencia de bandas de emision en la banda de color naranja relacionadas al CaO, las cuales
indican vaporizacion completa. Por lo tanto, la volatilizacion inducida por laser puede proveer

informacion importante sobre las especies quimicas formadas en impactos de asteroides.

La contribucion del material del basamento a la luz emitida por la bola de fuego no se realizd
experimentalmente. La emision del espectro se hizo sintéticamente para la bola de fuego formada
por la volatilizacion de las rocas del basamento con una composicion similar a la secciéon mas baja
del anillo del crater en el sitio M0077 en Chicxulub. Las principales lineas de emision segin sus
intensidades corresponden a: Na (589.6), Ca* (393.4), Al (396.2, 309.3), Ca* (396.9), Na (819.5) y
K (766.5, 769.9). Los resultados sugieren que la bola de fuego contenia lineas de emision
correspondientes a Ca”y Ca provenientes principalmente de la volatilizacion de los sedimentos

marinos y el Na, Al, y K de las rocas de basamento.
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Estos resultados son importantes para delimitar las condiciones fisicoquimicas de la
evolucion de la bola de fuego de Chicxulub y entender mejor su impacto ambiental; por lo que

seria interesante en el futuro llevar a cabo un andlisis con el granito proveniente de Chicxulub.

En la simulacion del mar somero del Golfo de México se observa que el espectro de sulfato
no es muy diferente al de carbonato de calcio, y en ambos las lineas principales corresponden a
calcio. Cuando se agregaron tanto una solucion de cloruro de sodio como de agua bidestilada se
encontro que la sefial era atenuada en las regiones espectrales, por lo que no permitia que se

observara bien al espectro de emision.

Los soélidos generados durante la ablacion del laser fueron larnita (Ca0s4Si), hatrurita
(Ca305S1) y portlandita (Ca(OH)z). Estos minerales pudieron haber contribuido en el evento del
invierno nuclear en la alta atmdsfera después del impacto del asteroide en Chicxulub. Al ser
transportados hacia el océano tanto la larnita como la hatrurita se disolvieron afectando el proceso
de neutralizacion en los acidos que se generaron en el impacto. La portlandita generd una rapida
basificacion del océano secuestrando a los carbonatos del medio lo que redujo al didxido de

carbono disuelto.

En la modelacion tedrica, se utilizé un modelo termoquimico para obtener que especies se
encuentran en equilibrio termodindmico. Las especies que se observaron principalmente entre 4000
— 6000 K fueron: O, CO, Ca, SiO, Si y CaO gas. A 4000 — 2000 K se observa una mayor
concentracion de CO;, CO, Oz, CaOiiquido, CaOsslido y se observéd la formacion de larnita. La

composicidon para una temperatura por encima de 2000 K fue de CO,, CO, O, CaO y hatrurita.

También se utiliz6 un coédigo hidrodindmico con un moédulo quimico para modelar el impacto

de Chicxulub en donde los resultados fueron similares con los datos experimentales.
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PERSPECTIVAS

Incluir valores sobre especies quimicas azufradas como el SO2 y el HCI en el modelo
hidrodinamico para observar si estos productos pudieran tener un efecto en el ambiente.
Utilizar un modelo biogeoquimico para analizar si la hatrurita, larnita y portlandita pueden
tener un efecto de neutralizacion y de alcalinizacion en un modelo biogeoquimico.
Estudiar con mayor detalle a los tiofenos generados en el crater de impacto Chicxulub asi
como su posible relacion con el crater de impacto Gale en Marte.

Analizar los hidrocarburos que se encontraron durante la caracterizacion del niicleo para
observar su impacto ambiental.

Utilizar el modelo hidrodindmico con médulo quimico para continuar el andlisis sobre el

efecto que tuvo la onda de choque y la nube generada después del impacto en Chicxulub.
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A plume of vaporized sediments and basement rocks was ejected to the top of atmosphere when a 10-15 km
asteroid impacted on Yucatan in the Southern Gulf of Mexico about 66 million years ago. The Chicxulub impact-
vapor plume emitted a flash of light that had clues on the chemistry and degree of vaporization of the target
surface material. Here we simulate the asteroid impact by vaporizing marine carbonate sediments cored in the
Yaxcopoil-1 borehole in the Chicxulub crater using an intense infrared laser pulse. We investigate two sedi-
mentary layers that represent the most dominant mineral phases of the target sequence: carbonates and sulfates.
Their main constituents are 86% calcite and 74% anhydrite, respectively. The laser-induced vapor plumes were
produced from each layer in a background simulated late Cretaceus atmosphere (0.16% CO3, 30% Oz, and
69.84% Ny). Time-resolved spectroscopic analyses from the laser-induced plumes were carried out using
experimental and synthetic spectra. The vapor plumes had similar temperatures (>7800 K) at 1 ps and their
spectra showed similar emissions. The spectra contained the following lines in nm: Ca* (mostly at 393.4 and
396.9 with less prominence at 370.6 and 373.7), Ca (422.7, 430.3, 443.6, 445.5, 527.0, 560.3, 616.4, and 657.3),
N (746.8 and 821.6), O (777.7), and C (794.5). Molecular bands were not conspicuous which indicated complete
vaporization of the target material by the laser pulse. The contribution of the granitic basement was examined
using synthetic spectra. The expected emissions according to their intensities are: Na (589.6), Ca™ (393.4), Al
(396.2, 309.3), Ca™ (396.9), Ca (422.7), Na (819.5) and K (766.5, 769.9). The results suggest that the emission
corresponded to Ca™ and Ca originated mostly from the volatilization of the marine sediments, and Na, Al, and K
from the basement rocks. The physico-chemical evolution of the Chicxulub impact-vapor plume could be
deduced by deciphering the temperature and electron density from the emission lines of Ca and Ca". These
physical parameters can be used in gas dynamic models to predict the fluxes and nature of gases, vapors and
mineral phases that were introduced into the atmosphere and better assess their impact to the environment and
the biosphere.

1. Introduction

about 66 million years ago affected about 40% of the genera and 76% of
the species, including dinosaurs, pterosaurs and plants (Wilf and John-

The Cretaceous-Paleogene (K-Pg) boundary mass extinction dated at son, 2004; Bambach, 2006; Schulte et al., 2010; Brusatte et al., 2015). In
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An asteroid impacted the Yucatan carbonate platform in the Southern Gulf of Mexico about 66 million years ago.
The ejecta and impact-vapor plume introduced massive amounts of gases and dust into the atmosphere causing
major global environmental effects that led to the Cretaceous-Paleogene mass extinction. The physical parameters
of the Chicxulub impact-vapor plume are not completely known and are important to constrain its evolution and
the aftermath of the event. Here we reconstruct the impact-vapor plume by laser ablation of target sediments
recovered from the Yaxcopoil-1 borehole in the Chicxulub impact crater. The ablation experiment was performed
under a reconstructed late Cretaceous atmosphere composed of 0.16% CO2, 30% O, and 69.84% N, at 1000
mbar. The initial propagation velocities of the shockwave and impact-vapor plume were ~4.5 km s~ ! and ~2.3
km s~1, respectively. The temperature and electron density of a simulated Chicxulub impact-vapor plume were
determined using calcium emission lines. The initial temperature and electron density were estimated to be
~1.8(+0.1)x10* K and ~5.9(£0.7)x10'7 cm ™3, respectively. The plume expanded adiabatically with a specific
heat ratio of 1.31 + 0.03. Its initial pressure was computed to be ~103 bar. These parameters are required in gas
dynamic codes to develop chemical models to study the evolution of the simulated impact-vapor plume and
predict the fluxes and nature of gases, vapors and mineral phases injected in the atmosphere. Such chemical
models will allow scaling from laboratory to planetary conditions to better constrain the chemical effects to the
environment and the biosphere by the asteroid impact.

1. Introduction

The leading hypothesis is an asteroid impact (Alvarez et al., 1980; Gulick
et al., 2019; Hull et al., 2020; Schulte et al., 2010). Understanding the

One of the major mass extinction events in the Earth's history occurred
about 66 million years ago marking the Cretaceous-Paleogene (K-Pg)
boundary (Renne et al., 2013; Schulte et al., 2010). About 40% of the
genera and 76% of the species went extinct in both continental and oceanic
regions marking the end of the age of the dinosaurs and a turning point in
biological evolution leading to the rise of mammals and birds (Bambach,
2006; Brusatte et al., 2015; Schulte et al., 2010; Wilf and Johnson, 2004).

environmental changes that caused this event continues to be of great
scientific interest (Brusatte et al., 2015; Prauss, 2009).

The Chicxulub impact crater is located underneath the Yucatan
platform which is rich in Jurassic to Cretaceous carbonate sediments
buried up to ~1 km deep and flooded with a shallow sea (Hildebrand
et al., 1991; Lopez Ramos, 1975; Urrutia-Fucugauchi et al., 2011; Paull
et al., 2014). Shockwaves generated by hypervelocity impact-induced
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El crater de impacto Chicxulub puede ser estudiado de manera analoga a los crateres que se
han encontrado en varios lugares fuera de la Tierra, como seria en la Luna, asi como en Marte.
Mientras se estaba llevando a cabo la investigacion de doctorado se encontré una relacion
interesante entre el crater de impacto Gale en Marte y Chicxulub en la Tierra. A continuacion, se

menciona un poco mas de informacion al respecto.

Crater de impacto Gale en Marte

El crater de impacto Chicxulub tiene muchas similitudes con el crater Gale en Marte debido a
que ambos se formaron por la colisiéon de un asteroide. Sin embargo; el crater Gale se formo por
un impacto de un asteroide contra Marte hace 3.800-3.600 millones de afios, mientras que

Chicxulub hace 66 millones de afios por el impacto de un asteroide con la Tierra.

El robot Curiosity de la NASA ha estado explorando al crater Gale en busqueda de un
ambiente habitable capaz de haber sostenido vida microbiana en el pasado. Curiosity aterrizé en
Bradbury en el crater Gale el 6 de agosto de 2012 y desde entonces ha recorrido una distancia total
de 31.27 km hasta el Sol 4123 (6 de marzo de 2024). La deteccion reciente de carbono orgédnico
marciano in situ por el instrumento SAM a bordo del robot Curiosity ha confirmado un nuevo ciclo
de carbono organico en otro planeta (Mahafty et al., 2012, Ming et al., 2014; Freissinet et al., 2015;
Sutter et al., 2017 y Eigenbrode et al., 2018), como también abre nuevas oportunidades para
correlacionar las condiciones y procesos planetarios entre la Tierra y Marte al basarse en la
productividad y preservacion de la materia orgénica. En la tierra, la productividad orgéanica se
refiere a la produccion de materia orgdnica por medio de procesos abidticos y/o bidticos que
pudieron haber promovido la produccién de biomasa en ambientes acuaticos. Solo una pequeia
parte de los productos organicos producidos en la superficie van a ser exportados en el medio
sedimentario y ser preservados (Schoepfer et al., 2015). La concentracion de compuestos organicos
en los sedimentos marinos se correlaciona con la productividad organica en el medio ambiente

acuatico (Pedersen, 1983).
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Por lo tanto, la materia orgénica puede ser utilizada como proxy de la productividad
organica en una columna estratigrafica para reflejar cambios temporales como resultado de las
fluctuaciones en las condiciones ambientales, incluyendo la temperatura de la superficie (Muller y
Suess, 1979). La identificacion de productividad organica en Marte por medio de proxies quimicos
es bastante compleja debido a que la preservacion de los compuestos organicos es muy baja en el
planeta. El descubrimiento de tiofenos por medio del robot Curiosity en lutitas lacustres provee
pistas sobre la productividad orgénica en el paleolago que existid en el crater Gale. Al haber
encontrado tiofenos en los sedimentos del nticleo de perforacion de Yaxcopoil-1 en Chicxulub se
puede extrapolar los patrones de tiofenos dentro de los sedimentos marinos del crater Chicxulub

con el crater Gale en Marte.

La presencia de tiofeno como un compuesto organico sedimentario comun puede dar
informacion sobre la habitabilidad de dos planetas terrestres que evolucionaron con diferentes

regimenes climaticos durante sus oOrbitas alrededor de la misma estrella.

La investigacion llevada a cabo para el crater de impacto Chicxulub y su similitud con Marte
fue por medio de una colaboracion con el Dr. Rafael Navarro Gonzélez coinvestigador de la mision
Curiosity de la NASA. El Dr. Navarro fallecio de COVID-19 mientras se estaba llevando a cabo
la investigacion, pero se publicaran estos resultados en una revista en su honor. En abril del 2021
la NASA nombrd una montafia en el crater Gale con el nombre de Rafael Navarro en honor al

investigador mexicano y a sus grandes logros a la Astrobiologia en México y el mundo (Ver Figuras

ly?2).
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Figura 1. Camino hasta la montafia Rafael Navarro en Marte (Tomado de la NASA,2024).

Figura 2. Montana Rafael Navarro en el crater Gale en Marte (Tomado de la NASA, 2024).
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