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Anotacija

Viens aktualajiem astrofizikas p&tfjumu prick§metiem ir zvaigznu un planétu sistému veidoanas. Sis
process nosaka So objektu parametrus un turpmako evoliicijas gaitu, tas ir noteicis ar1 Saules sist€mas
fizikalos un kimiskos parametrus.

Zvaigznu veidoSanas notiek molekularajos starpzvaigznu miglajos, gravitativas saspieSanas cela tiem
izveidojot aukstu, blivu kodolu, kura pastavésanas ilgums ir aptuveni viens miljons gadu. Seit notiek
gandriz visu miglaja esoSo par He smagako elementu izsalSana uz starpzvaigznu putekliem. Turpmakaja
attistiba rodas protozvaigzne, ap kuru izveidojas protoplanetarais disks. Blivajam molekularajam kodolam
un diskam raksturiga daudzveidiga gazes un, jo ipasi, cietas fazes kimija. Sie objekti tiek p&titi, galvenokart,
noverojot dazadus savienojumus gan gazveida, gan ledl uz starpzvaigznu putekliem. Noverojumu
izskaidro$anai izmanto attiecigi pielagotu matematisko (astrokimijas) modeléSanu. Modeli vienlaikus
sniedz skaidrojumu par $ada tipa objektos notiekosajiem dazadajiem procesiem.

Gazes molekulu izsal$ana, piedaliSanas kimiskas reakcijas uz puteklu virsmas ir viens no
svarigakajiem procesiem, ka putekli ietekm& molekularo miglaju kimisko sastavu. Darba pétiti uz
starpzvaigznu putekliem esos$a ledus slaniSa parstrades procesi, kas notiek tumsaja molekulara makona
kodola pirms zvaigznu izveidoSanas. Izmantojot literattira aprakstitus eksperimentu rezultatus, paradits, ka
ledus kimiska un fizikala parveidoSanas notieck ne tikai uz ta argjas virsmas (ka pienemts esoSajos
astrokTmijas modelos), bet turpinas ari p&c tam, kad molekulas tikuSas iesl&gtas ledus rezgi, slanisa tilpuma.

Autors sava darba izteicis ideju un formul&jis pamatojumu, ka Sos procesus aprakstit ar matematisku
modeli. Idejas parbaudiSanai un zemvirsmas procesu ietekmes noveértéSanai izveidots astrokimijas kin&tisko
aprékinu modelis. Darbs ir pirmais m&ginajums apvienot neskaitamos eksperimentos giitos prieksstatus par
starpzvaigznu ledi notiekoSajiem procesiem vienota modelt, kas sp&j sniegt kvantitativus rezultatus. Tas
1pasi aktuals, jo jau Sobrid teor&tiskie modeli ne vienmér spgj izskaidrot zvaigznu veidoS$anas rajonu
novérojumu rezultatus. ST probléma klist vél redzamaka laika, kad astronomu riciba nonak vai drizuma
nonaks vairaki instrumenti ar lielisku jutibu, telpisko un spektralo izskirtsp&ju (ALMA, JWST).

Ta ka lidzvertigi astroktmijas modeli I1dz $im v&l nebija tikusi izmantoti, autors darba vajadzibam
izveidojis jaunu aprékinu rezultatu apstrades metodiku. No rezultatiem secinats, ka zemvirsmas procesi var
nozimigi ietekmét starpzvaigznu puteklos esosa ledus sastavu, ka arT un gazes fazes sastavu péc ledus
iztvaikoSanas, kas verojama protozvaigznes. Tie ir Tpasi nozimigi, jo zemvirsmas ledi bliva starpzvaigznu
gaze atrodas lielaka dala smago elementu atomu. Jau ar izveidoto konceptualo modeli iesp&jams rast
izskaidrojumu vairakam astrokimijas problémam un izmantot to ka papildus lidzekli tumsSo starpzvaigznu
miglaju kimisko procesu skaidrosanai. Zinatnes nozaré nozimigs var but iesp&jamais atklajums, ka
molekulas starpzvaigznu ledi tikai neliela méra ir bagatinatas ar deiteriju. Turpmakais modela pielietojums,
1pasi, to pilnveidojot, ir daudzsolo$s un vajadzigs, lai papildinatu izpratni par noriseém zvaigznu veidoSanas
rajonos.



Abstract

The formation of stars and planetary systems is an important research discipline in astrophysics. The
conditions of their place of origin determine the properties and subsequent evolution of these objects. Also,
the evolution of the Protosolar nebula has determined the properties and composition of Solar system
bodies.

The formation of stars occurs in interstellar molecular clouds. Dark, dense pre-stellar cores form in
the clouds via gravitational contraction. They last for about a million years, before a protostar has formed.
Almost all chemical elements, heavier than He, freeze-out onto interstellar dust-grains. While the protostar
forms, the cloud core transforms into a protoplanetary disk. A varied gas-phase and ice chemistry
characterizes the cores and the disks.

The chemistry in these objects is investigated by observing various chemical species. The species are
either in the gas-phase or in the solid-phase as ice frozen onto the dust-grains. For the interpretation of the
observations and in order to determine the underlying physics in these objects, astrochemical modeling is
used.

At low temperature, gas-phase species accumulate onto the dust-grains. It is among the primary
processes for the influence of dust on the composition of molecular clouds. The accumulated species are
then chemically processed in the ice-phase. Their transformations are the subject of research of this paper.
It is shown that chemical changes of the molecules in the ice occur in the mantle layers below the surface.
In current astrochemical models the chemical transformation of the subsurface ice mantle is ignored.

A concept describing the ice-mantle chemical processing with a mathematical model has been
proposed by the author. The description is justified by the published results of many experiments with
interstellar ice analogues. It is the first attempt to unite the experimental results in a theoretical model that
is able to produce quantitative results. Some observational results of star-forming sites are hardly explained
by existing models. This problem is becoming even more obvious in a time, when instruments with
extraordinary spatial and spectral resolution (ALMA, JWST) are developed.

There have been no similar astrochemical calculations yet. Because of this, a new methodology for
result analysis has been elaborated in this paper. The calculation results show that sub-surface processing
of ice may have a profound impact on the chemical composition of the ice and the gas (after ice
sublimation). It is especially so because the layers below the outer-surface of the ice mantle contain most
heavy-element atoms in the pre-stellar cores.

Even with the conceptual model described in this paper it is possible to propose a solution for several
known problems in astrochemistry. The possible discovery that interstellar ice is only slightly enriched with
deuterium may be of major importance in the field. Generally the model may serve as an additional tool to
explain the chemistry of molecular clouds. The subsequent use and improvement of the model is promising,
and is needed in order to improve the current understanding on the processes at work in star-forming sites.
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Visparigais darba raksturojums

1. Temas aktualitate

Zvaigznu evolicija un to rasSanas blivos molekularo starpzvaigznu miglaju kodolos ir viens no
svarigakajiem misdienu pétijumu objektiem astrofizika. Biivniecibas vai attistibas procesa atrodas
instrumenti (ALMA, SKA, JWST), kas zvaigznu veido$anas rajonus sp&s pétit ar loti augstu telpisko un
spektralo izSkirtsp&ju. Lai korekti izskaidrotu ar zvaigznu veidoSanos saistitos procesus, iegiitu pilnu
informaciju no novérojumiem ar moderno aprikojumu, ka arT Saules sistémas objektu molekulara, elementu
un izotopiska sastava izskaidroSanai, nepiecieSams radit pilnigu teorétisko priekSstatu par norisem blivos
molekularos kodolos, no to raSanas Iidz pat protoplanetara diska izzuSanai.

Ta ka informacija par molekularas gazes sastavu un Ipasibam liela mera tiek iegiita no dazadu
molekulu spektralajam Iinijam, kimisko noriSu (astrokimijas) izpratne ienem centralu vietu zvaigznu
veidoSanas pétijumos, I1dz ar gazes kinematiku. Aukstajos, blivajos miglajos lielaka dala par He smagako
elementu ir izsalusi uz ledus. Ledus kimiska parveidoSanas starpzvaigznu apstaklos ir visai [éns process,
tap&c ledus sastavs un, iesp&jams, art struktiira glaba informaciju par noverota objekta vesturi, vai tas biitu
mierigs molekularais kodols vai jau protozvaigzne. Noverojumu interpretacijai un zvaigznu veidoSanas
procesa izpraSanai nepiecieSama astrokimijas datormodel&Sana, kas ir $aja promocijas t€ma izmantotais
darba instruments. Molekularo miglaju kimijas izp&teé pastav vairakas problémas, kuram ar esoSajam
model&Sanas metodem risinajums [1dz §im nav atrasts un kuras aplikotas Saja darba.

2. Darba novitdate

Reize ar astrofizikas teoriju un jauniem instrumentiem, kas piedava arvien detalizétakus
noverojumus, lidzi ir attistijusies ari izpratne par zvaigznu veidosanos. EsoSie astrokimijas aprékinu modeli
ietver daudzveidigus gazveida, gazu — putek]u mijiedarbibas un virsmas procesus. Tie spgj izskaidrot
daudzu noverojumu rezultatus un palidz veidot kop€ju ainu par zvaigznu sistému rasanos. Tie ietver divas
vai tris fazes, kuras var atrasties molekulas un atomi — gazi, puteklu argjo virsmu un, atsevi§kos mode]os,
arT ledus slanus zem virsmas. Gazes un virsmas fazes ir kimiski aktivas. Autors sava darba izteicis hipotezi,
ka ceturta faze — virsma slégtiem dobumiem, kas atrodas mantijas ickSieng — arT ir kimiski aktiva un, Iidzigi
ka argjas virsmas faze, spgj ietekm&t visu ledus apvalcinu. Kimiskas reakcijas un citi procesi $aja faze noved
pie atskiriga sastava, ka tas, kas izveidojies reakcijas uz ledus argjas virsmas. Hipot€ze pamatota ar citu
autoru public€tajiem eksperimentu un novérojumu rezultatiem.

Izteikta hipoteze parbaudita aprékinu cela, modelgjot bliva, tumsa starpzvaigznu miglaja kimiju.
Pirmo reizi kvantitativos aprékinos ieklauta tidenraza molekulu un atomu diftizija starp trim ledus fazeém,
molekulu fotodisociacija zem ledus virsmas un ledus strukturalas izmainas, kas rodas kosmisko staru
iedarbibas un citu energétisku procesu rezultata. Svarigakais secinajums ir, ka zemvirsmas kimiskie procesi
ir potenciali loti svariga izp&tes joma, 1pasi tapéc, ka ilgstoSu laika periodu ledi atrodas gandriz visi
smagako elementu atomi.

Kopuma darbs pirmo reizi apraksta prieksSstatus par norisem starpzvaigznu ledi, par kuru nozimibu
liecinajusi daudzi eksperimenti daudzu gadu garuma, icklaujot tos modeli, no kura var iegtit kvantitativus
rezultatus. Ta ka gan modela, gan eksperimentu un novérojumu rezultati liecina, ka pétitie procesi biitiski
ietekm€ ledus sastavu, izstradatajam modelim un ta attistiSanai var biit Joti nozimiga loma, lai uzlabotu



izpratni par noris€m zvaigznu veidoSanas rajonos. Izmantojot So modeli, piedavats papildus skaidrojums
vai risinajums vairakam astrokimijas nozares problémam.

3. Promocijas darba merkis un uzdevumi

Darba mérkis ir, pamatojoties uz citu autoru eksperimentu datiem, izveidot pirmo teor&tisko aprakstu
zemvirsmas procesiem starpzvaigznu ledi, kas izmantojams astrokimijas aprékinos, lai iegiitu kvantitativus
rezultatus. Darba iznakums ir izstradats visparigs konceptuals modelis, kuru var viegli pielagot specifisku
astroktmijas problému risinasanai.

Darba uzdevumi ir:

1. lespgjami pilniga un pamatota zemvirsmas procesu apraksta izstrade.

2. So procesu korekta icklausana astrokimijas aprékinu programma.

3. Programmas parametru, kuru vértibas ir neskaidras, korigéSana, balstoties uz programmas rezultatu
analizi un literatlira pieejamiem datiem.

4. Izmantotas metodes

Starpzvaigznu gazu miglaja kimijas modeléSana veikta ar kimiskas kingtikas aprékinu programmu.
1. kartas reakciju un citu procesu atrums izteikts ar vispargju formulu

d[i]
e

kur d[{] ir vielas i koncentracijas izmaina, k& — ar $Ts vielas i parvertibu saistita procesa atruma konstante un
n; — vielas i koncentracija. Darba ieklautas sekojoSas kimiskas un fizikalas vielu dalinu parvértibas: binaras
reakcijas, starpzvaigznu UV starojuma izraisita fotodisociacija gazveida molekulam, disociacija kosmisko
staru protonu ietekmé, fotodisociacija no kosmisko staru inducétajiem UV fotoniem gazveida, molekulas
uz puteklu ledus apvalcina virsmas un ledus tilpuma, molekulu nos€Sanas uz putekliem, desorbcija (pieci
dazadi mehanismi), molekulu pareja no virsmas fazes uz mantijas fazi un otradi, tdenraza difuzija starp
virsmas, dobumu un pargja mantijas tilpuma fazém.

5. Rezultatu aprobacija

Darba un ta atsevisku posmu p&tfjumu gaitu un rezultatus var iedalit trijos posmos — (1) petijumi, kas
veikti, I1dz autors izveidoja starpzvaigznu ledus zemvirsmas kimisko procesu modeli (Itdz 2009. gadam),
(2) petijumi, kas veikti hipotézes izveidoSanai, modela izstradei, parbaudiSanai aprékinu cela un rezultatu
interpretacijai (2009. — 2013.g.) un (3) izveidota aprékinu modela pielietojums astrokimijas problemu
risinasanai (2012. —2013.g.).

Zinojumi zinatniskas konferences

Kalvans, J. Shmeld, L., “Prediction by interstellar ice chemistry modeling”, “Workshop on Ice and
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Kalvans J., Smelds I., “Ledus sastavs un struktiira uz putekliem mierigos starpzvaigznu molekularo
makonu blivajos kodolos”, Latvijas Universitates 71. zinatniska konference, Riga, 2013, 13. februaris
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cavities”, “European Week of Astronomy and Space Science”, Symposium 2 “The astrochemical universe
unveiled with Herschel” poster, Roma, Italy, 2012, June 2-3
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oblakah" ("The influence of the solid phase to the gas phase chemistry in dense interstellar clouds"),
Nauchnaja konferencija "Astronomija v jepohu informacionnogo vzryva: rezul'taty i problemy" (Scientific
Conference "Astronomy in the era of information explosion: results and problems"), Moscow, Russia, 2012,
May 28 — June 1

Kalvans, J., “The effect of an inert solid reservoir on molecular abundances in dense interstellar
clouds”, “Baltic Applied Astroinformatics and Space data Processing”, Ventspils, Latvia, 2012, May 7-8

Kalvans J., Smelds L., “Deiterija aprite cietaja fazé starpzvaigznu miglajos”, Latvijas Universitates
70. zinatniska konference, Riga, 2012, 8. februaris

Kalvans, J., Shmeld, 1., “The Effects of Subsurface Chemistry in the Grain Mantles on the Deuterium
Chemistry in the Molecular Clouds”, IAUS 280 “The Molecular Universe” poster, Toledo, Spain, 2011,
May 30 — June 3

Kalvans J., Smelds L., ,,Starpzvaigznu tidenradi saturo$o molekulu izotopiska sastava problémas dazi
aspekti”, Latvijas Universitates 69. zinatniska konference, Riga, 2011, 10. februaris

Kalvans J. Shmeld, I, “Subsurface Chemistry of Mantles of Interstellar Dust grains in Dark Molecular
Cores”, ,,Molecules in Galaxies”, Oxford, UK, 2010, July 26-31

Kalvans J., ,,Cietas fazes kimija starpzvaigznu molekularajos makonos”, Ventspils Augstskolas
Ziemassvetku konference, Ventspils, 2010, 22. decembr1

Kalvans J., Smelds L., ,,Cietas fazes kimija starpzvaigznu vide”, Latvijas Universitates 68. zinatniska
konference, Riga, 2010, 18. februari

Kalvans, J. ,,Starpzvaigznu miglaju kimija”, konference ,,Astronomija Latvija”, Riga, 2009, 9.-10.
oktobris

Kalvans J., Smelds I, ,lzsal§anas procesu ietekme uz molekulu gazveida koncentraciju
starpzvaigznu vide”, Latvijas Universitates 67. zinatniska konference, Riga, 2009, 11. februaris

Kalvans J., Smelds L, ,Skabeklis blivos starpzvaigznu miglajos” Latvijas Universitates 66.
zinatniska konference, Riga, 2008, 3. februaris

Kalvans J., Smelds I., ,,Séra savienojumu kimija starpzvaigznu vide”, Latvijas Universitates 64.
zinatniska konference, Riga, 2006, 6. februaris

Konferencu tézes

Kalvans J., Shmeld I., “The Effects of Subsurface Chemistry in the Grain Mantles on the Deuterium
Chemistry in the Molecular Clouds”, The Molecular Universe, Posters from the proceedings of the 280th
Symposium of the International Astronomical Union held in Toledo, Spain, May 30-June 3, 2011, #212

Zinatniskas publikacijas

Kalvans, J., Shmeld, 1., “Subsurface chemistry of mantles of interstellar dust grains in dark molecular
cores”, 2010, Astronomy & Astrophysics, 521, A37

Kalvans, J., Shmeld, 1., “The effect of an inert solid reservoir on molecular abundances in dense
interstellar clouds”, 2012, Baltic Astronomy, 21, 447

Kalvans, J., Shmeld, 1., “Modelling of the processing of the icy mantles of interstellar dust-grains by
energetic particles”, 2013, Astronomy & Astrophysics, 554, A111
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Kalvans, J., ,,Deuterium fractionation of molecules in interstellar and circumstellar ices”, submitted,
Astronomy & Astrophysics (Letters)

Promocijas darba petijumi dal€ji veikti Latvijas Universitates Astronomijas Institiita projektu
ietvaros:

LZP 09.1364 ,,Zvaigznu velo evoliicijas stadiju un Saules sistémas kermenu p&tijumi” (2009.g.)

LZP 09.1563 ,,Zvaigznu velo evolicijas stadiju pétijumi, Saules sisttmas mazo objektu tai skaita
satelTtu novérojumi” (2010.g.)

LU Y05-AZ44-280 ,,FP 7 sadala "Space" projekta sagatavosana” (2011.g.).

Darba izveidoSana atbalstita ar projektu ,,Doktorantu un jauno zinatnieku pétniecibas darba atbalsts
Latvijas Universitate” ka arT Ventspils Augstskolas merkstipendiju promocijas darba izstradei.

6. Darba apjoms un struktira

Darbs sastav no ievada, literatiiras apskata, autora veikto p&tfjumu metodikas apraksta un diskusijas
par rezultatiem un secinajumu dalas. Darbs satur 124 lappuses, 12 tabulas un 27 attélus, ka art 7 pielikumus,
kuros kopa ir 2 tabulas un 13 att€li. Izmantoti 277 literatiiras avoti.

Literatiiras apskata apliikota autora pétitas vides (blivu starpzvaigznu molekularu miglaju) vieta
Galaktika konteksta ar citiem starpzvaigznu vides tipiem un tas evoliiciju. Aplikots vides kTmiskais sastavs,
energijas avoti taja un to ietekme uz molekularajiem miglajiem. Turpmaka teksta specifiski aprakstiti
starpzvaigznu gazu-puteklu miglajos notiekoSie procesi, Ipasu veéribu pieveérsot tiem, kas ietverti autora
veiktajos kimiskas kinétikas aprékinos. Aprakstita molekularo miglaju evoliicija un dazadu molekulu
noverojumi tajos. Metodikas dala aprakstitas autora veikto petijumu metodes un ieviestie jauninajumi, kas
attiecas uz zemvirsmas kimiskajiem procesiem starpzvaigznu ledd. Aplikoti p&tijumos izmantotie tris
modeli (izsal§anas modelis, ka arT modeli I un II ar pilnu kimisko noriSu aprakstu). Diskusijas un
secinajumu dala apkopoti rezultati, veikta to interpretacija un definéti secinajumi, kas var bt astrofizikali
un metodiski nozimigi molekularo starpzvaigznu miglaju petijumos.
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1. Ievads

Miisu galaktika starpzvaigznu vidg ir vairaku veidu gaze, no retinatas un ~10° K karstas Iidz bliviem
rajoniem, kuros temperatiira ir 10 K vai zemak. S1viela sastav pamata no tidenraza un hélija, ka arf smagaku
elementu piemaisijumiem, dala no kuriem ir kondensgjusies, veidojot puteklus. Visi starpzvaigznu vides
tipi veido vienotu sisteému, kura tie viena ar otru mijiedarbojas un viela pariet no vienas vides tipa uz citu.
Sai sistema blivie molekularie miglaji darbojas ka zvaigznu razotnes. Zvaigznes vai to kopas rodas tumso
miglaju rajonos (molekularajos kodolos) ar blivumu virs ~10* atomi cm™, uz kuriem galvenokart arf attiecas
promocijas darba veiktie petijumi.

Zvaigznes rasanas process notiek dazu miljonu gadu laika. Tas nosaka zvaigznes sakotng&o masu,
sastavu, rotaciju un varbuitéjos kompanjonus, kas ir galvenie faktori tas turpmakaja evoliicija. Tapéc ir
arkartigi svarigi izprast nosacijumus, kas veido Sos zvaigznes parametrus. Starpzvaigznu miglaju pétijumos
izzina zvaigznu veidoSanas c€lonus, gaitu, ietekmé&joSos faktorus, ka ar1 fizikalos apstaklus molekularaja
gazg. Tie turklat sniedz arT iesp&ju izprast ar Saules sist€ému saistitus jautajumus, ka Zemes okeanu izcelsme,
planétu rasanas, kométu veidosanas, vielas transports protoplanetaraja diska (PPD) u.c. procesi.

Gan zvaigznes pasas, gan tas dzimta miglaja evoliicija ir liela méra atkariga no to elementu sastava.
Sekojot astrofizikas tradicijai, hélija kodolsinteze radusies smagie elementi, t.i. ogleklis un visi elementi,
kas smagaki par C, tiks teksta nosaciti saukti ar1 par ,,metaliem”, kameér pargjie elementi (pirmkart H un
He, bet arT Li, Be un B) un to izotopi tiks dévéti par vieglajiem elementiem. Parejas elementi un metali
kimiska nozimé (elementu periodiskas sistémas I un II grupa) tiks déveti par ,,metaliskajiem elementiem”.
Starpzvaigznu miglaja metaliskuma pakape un galveno elementu daudzuma attiecibas nosaka taja esoSo
puteklu koncentraciju un 1pasibas, ka arT ietekme ledus un gazveida molekulu sastavu. To liela mera nosaka
kosmosa esosa O un C daudzumu attieciba, kas ir ~2:1.

Putekli, kas parasti sastada 1-2% no masas, tumsos miglajus ietekme vairakos nozimigos veidos. Tie
satur lielas molekulas un kristaliskas struktiras ar daudziem svarstibu un elektronu energijas limeniem,
kam ir liela nozime miglaju dzes€Sanas procesos. Putekli sp&j absorb&t joniz&joso starojumu, kas pielauj
gazveida molekulu veidoSanos miglajos. Virsmas procesi uz puteklu graudiniem liela méra veicina
molekulara tidenraza un citu molekulu veidosanos. Zema (~10 K) temperattra molekulas, kas saduras ar
putekliem, lielakoties tiem piekeras un paliek uz virsmas. Tadgjadi, miglaja temperatiirai pazeminoties un
blivumam pieaugot, uz putekliem veidojas ledus slanitis, mantija, kas satur gan uz putekla virsmas
izveidojusas molekulas, gan tas, kas tiesi izsaluSas no gazes. Blivajos, masivajos miglaju kodolos, kuros
velak veidojas zvaigznes, putekli un ledus satur gandriz visus atomus, kas nav vieglie H un He elementi.
Puteklu tiesa ietekme uz starpzvaigznu miglaju kimisko sastavu visvairak izpauzas tumso starpzvaigznu
miglaju aukstakajos, blivakajos rajonos. Seit valdosajos apstaklos putekli un ledus slanitis uz to virsmas
satur gandriz visus metalus. Tie molekulas veido cietas fazes parvertibas, nevis gazveida reakcijas.

Informaciju par zvaigznu raSanas rajoniem parsvara giist, noveérojot dazadu molekulu absorbcijas un
emisijas starojuma spektralas Itnijas. Molekulu rasanas celi zemaja temperatiira un augstaja retinajuma ir
dazadi. Tie ir gazes fazes reakcijas, virsmas reakcijas uz putekliem un ledus slaniSa parveidoSanas
ultravioleta starojuma iedarbiba (photoprocessing). Ledus slanitis veidojas pakapeniski, vispirms izsalstot
vieglakam (atrakam) dalinam ar augstaku sakeres energiju (H20), vélak izsalst ari citas molekulas (ka CO,
CHa, N»). Savienojumu iztvaiko$ana no mantijas, kas simtu tiikstoSu gadu laika jau ir ktmiski un fizikali
parveidojusies, notiek apgriezta seciba. Lai gan blivie miglaju rajoni ir tumsi, tie tom&r sanpem pietickosu
daudzumu energijas (galvenokart kosmisko staru veida), lai gazé tiku uzturéta zinama jonizacijas pakape
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un zinama dala metalu vienmér atrastos gazes faz€. Molekulu koncentracija gazg ir gazveida reakciju un no
ledus desorbétu vielu kombinacija. Ta tas ir arT protozvaigznés, kur ledus molekulas jau masveida iztvaiko.

Starpzvaigznu ledii rodas tikai cietai fazei raksturigas molekulas, notiek fidenradi saturo$u molekulu
bagatinaSanas ar deiteriju, ledus sablivéSanas un segregacija kimiski atskirigos apaksslanos. Svariga ir
molekulu iztvaikoSana vai ne-termiska desorbcija, kas lauj tam noklit gazes faze. Ledus slaniSa sastava
izmainas mieriga, bltva, molekulara starpzvaigznu gaze ir §1 darba petijumu objekts. Astrofizikala konteksta
tas attiecas uz periodu, kura starojuma intensitate un temperatiira starpzvaigznu molekulara gaze ir
pietiekosi zemi, lai uz puteklu graudiniem var€tu eksistet stabilas ledus slanisa mantijas. Tas ir laika posms
starp bridi, kad vel pastav relativi homogeéna tumsa miglaja dala, un bridi, kad tas ir kolapsgjis un taja jau
atrodas pilnigi izveidojusies protozvaigzne, no kuras pliistoSais starojums un v&j§ iedarbojas uz
protoplanetaro gazes un puteklu disku. P&€dgjos posmos jau var notikt visa ledus slanisa iztvaikosana, kas
ievérojami paaugstina smago elementu saturu gaz€ un gazei dalgji pieskir ledum raksturigu kimisko
sastavu.

Autora pétfjumi par starpzvaigznu ledu ir svarigi vairaku iemeslu dél — ledus satur lielako dalu smago
elementu masas, un ir zinams, ka starpzvaigZznu vidé ledus sastavs mainas starojuma un energétisku jonu
ietekmg, pie tam Sis izmainas ietekm& ledus slaniti visa ta dziluma. Autors izvirza pirmo izstradato
teoretisko pamatojumu mehanismam, ka tas notiek un ka to kvantitativi aprakstit ar astrokimiskajiem
modeliem.
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2. Literatiras apskats
2.1. Lokala kosmosa kimisko elementu sastavs

2.1.1. Elementu raSanas

Kimiskie elementi Visuma ir veidojusies divos atSkirigu procesu rezultata — Liela Spradziena
kodolsintezg un elementu sint€z€ zvaigznés. Elementu sastavs pec Liela Spradziena bija 76 % tdenradis H,
24 % hélijs He (péc masas), ka arT zimes no H izotopa deiterija, *He izotopa, litija un berilija. Sos sakotngjos
elementus turpmakaja Visuma eksistéSanas laika parveidoja procesi zvaigznés, no kuriem svarigakie ir (1)
tidenraza parveidosana helija (Sobrid He saturs vietgja kosmosa ir aptuveni 28 %) un (2) hélija parveidosana
oglekli, skabekli u.c. smagakos elementos, metalos. Sobrid tikai 2 % no viet&ja kosmosa vielas atkartoti
péc Liela spradziena ir bijusi pietiekosi augstas temperatiiras un blivuma apstaklos, lai He tiktu parveidots
smagaku atomu kodolos (Pagel 1997).

Vietgjais (lokalais) kosmoss, par kuru tiek runats sakara ar elementu koncentraciju, tiek definéts ka
Saules sisteéma un tai tuvéjas zvaigznes un emisijas miglaji, par kuriem iegtti ticami dati. Dazados telpas
apgabalos un zvaigzn€s var biit ieveérojamas elementu un to izotopu sastava atskiribas, tapec janem véra
pec iespgjas lielaks paraugu skaits. Tomer lielakos attalumos eso$u blavaku objektu sastavu noteikt ir
grutak, kas var ietekmet rezultatus, tapec lokalais kosmoss, kura elementu sastavs objektivi nosakams, ir
tikai ierobeZzots telpas apgabals Galaktika, ar izmeru, kas aptuveni me&rams kiloparsekos.

Attieciba uz vieglo elementu Li, Be un B raSanos loti bitisku lomu spélé augstas energijas
elementardalinas — kosmiskie stari, kas caurstravo Galaktiku un saskel starpzvaigznu vide (ar1 inferstellar
medium, ISM) sastopamo biezak sastopamo atomu, piem&ram, skabekla kodolus. V&l viens svarigs
elementu sint€zes mehanisms ir neitronu satverSana, kas ir galvenais rasanas cel§ kodoliem, kas smagaki
par *°Fe (Pagel 1997).

2.1.2. Elementu nonaksSana starpzvaiginu vide

Attieciba uz ISM pétijumiem, elementu nonakSanai starpzvaigznu telpa mazak svariga loma par
elementu sintézi zvaigzn€s. Zvaigznes péc kodolsint€zes procesu beigam nereti klist par vesiem
kompaktiem objektiem, uz muzigiem laikiem paturot sevi savas aktivas dzives laika raditos elementus.
Ipasi tas attiecas uz mazakas masas zvaigzném (Pagel 1997, Kriigel 2008).

Ir divu veidu mehanismi, ar kuriem metali no zvaigzném tiek izsviesti apkartgja vidé. Pirmais ir
zvaigznu vg§js, ar kuru zvaigznes miljonu gadu laika var zaudé&t butisku dalu savas masas. Lai zvaigzné
sarazotie metali, it Tpasi smagakie no tiem noklitu zvaigznes v&ja, ir janotiek vienai vai vairakam
samaisiSanas epizodeém, kas dziles sintez&tos kodolus nogada virspuse. Otrs mehanisms ir eksplozijas, kas
saistas ar zvaigznu dzives beigam. Tas notiek, pateicoties energijai, ko izdala loti Tslaicigs aktivas
kodolsintézes process. Taja raduSies elementi kopa ar ieprick$€jos zvaigznes attistibas posmos
sintez&tajiem tiek lielos apjomos spradzienveida izmesti starpzvaigznu vide (Pagel 1997).

Elementi (pirmkart, C, N un O), kas kosmosa nonak zvaigznu v&ja veida, kondensgjas, veidojot
puteklus, v€l esot apzvaigznes apvalka. Puteklus ,,razojosas” zvaigznes galvenokart ir sarkanie milzi, kas
atrodas asimptotiskaja milzu zara (asymptotic giant branch, AGB). So zvaigznu v&ja un apvalka rodas
arkartigi stabila CO molekula un, atkariba no oglekla un skabek]a attiecibas, kvépu dalinas (C parakums)
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vai art silikatu dalinas (O parakums). Tomer $o elementu kodoli ir raditi loti masivu zvaigznu dzil€s, jo
zvaigzneém ar masu lidz 6 Me sintez&tie smagie elementi parsvara paliek So zvaigznu atliekas. C, N, O un
citu biezi sastopamo elementu avots ir II tipa parnovas, Fe rodas pamata I tipa parnovas. Putek]u sastavs
p&c masas ir aptuveni 34 % C, 12 % Si, 10 % Mg, 21 % Fe un 23 % O. TumS$os un blivos miglajos putekli
iegiist H,O, CO, CO,, NH3, H,CO u.c. vielu ledus apvalcinus, kas puteklu masu dubulto (Kriigel 2008).

2.1.3. Elementi puteklos un gazveida

Katrs kimiskais elements ir ticis sarazots un izsviests kosmosa noteikta daudzuma, kas vidgji lielos
merogos (galaktikas dalas) dazadas vietas uzskatams par aptuveni l1dzigu. Metalu saturs vienas galaktikas
dazadas dalas (centrala dala, blidums, spirales zari, galaktikas nomale un halo) var nozimigi atskirties, tapat
ka tas var atSkirties dazadam galaktikam. Dazadu elementu aptuvena sastopamiba Saulg, kas biezi tiek
izmantota par pamata vertibu vietgja kosmosa elementu koncentracijai, ir noradita 2.1. tabula.
Starpzvaigznu vides astrofizika Joti nozimiga ir ne tikai elementu kop€ja sastopamiba, bet arT to iztrikums
gazes fazeé jeb kondensacijas pakape. Tas nosaka, cik liela dala no konkréta elementa nav gazes veida
dalinas (atomos, jonos, molekulas), t.i., cik liela dala no §1 elementa starpzvaigznu vide atrodas cieta veida
puteklos.

Daudzu elementu gazes fazes iztrilkums atkarigs no fizikalajiem apstakliem, kadi valda noverotaja
apgabala. Zema temperatiira un liels kop&jais fidenraza blivums np, cm™ (ta ka H sastada tuvu 90% no
visiem atomiem, ny = n(H) + 2n(H>) ir tuvs kop&jam atomu skaitam kubikcentimetra) veicina gazveida
metalu molekulu parvérsanos ledii. Sim darbam darba Tpasi svarigs ir pareizi pec literatiiras datiem
izraudzits elementu iztrilkums gazes faze un parie$ana cietu un stabilu savienojumu veida, kas veido putek]u
kodolus. Molekulu izsal$ana bliva, auksta, molekulara starpzvaigznu vide tiek modeléta un pétita autora
veidotaja izsalSanas modelt (Kalvans & Shmeld 2012; 4.1. apak$nodala).

2.1.3.1. Deiterijs

Udenraza izotops “D pieskaitams pie vieglajiem elementiem, un ta precizi noteiktai koncentracijai ir
svariga nozime Liela Spradziena teorijas formul&sana. Ta ka D ir nieciga atommasa un adsorbcijas energija
uz puteklu virsmas, ir pamats uzskatit, ka diftizaja starpzvaigznu vidé D gazes fazes iztriikums ir niecigs.
Tomér noverots, ieveérojami paaugstinats deiterija saturs tidenradi saturosas smago elementu molekulas, ka
HCN un H>CO, aukstajos molekularajos miglajos un jaunu zvaigznu dzimsanas vietas (piem&ram, Solomon
& Woolf 1973, Langer et al. 1979). Ta ka gazes fazeé novérota D koncentracija (ap 107 attieciba pret np) ir
mazaka vai l1dziga daudzu metalu sastopamibai vietgja kosmosa, un metali molekularajos miglajos pamata
atrodas kondenséta forma, ir iesp&jams, ka tajos notiek arT nozimiga D kondensacija. Neseni pétijumi atklaj,
ka D kopgjais iztrikums tuvéja kosmosa ir ap 35 % un ka ta kondensacijas veids ir at$kirigs no dzelzs, kas
ir viens no elementiem, kas veido puteklu kodolus (Prodanovic et al. 2010). Starpzvaigznu puteklu ledus
apvalcina molekulu bagatina$anas ar D notiek pateicoties selektivam H un D reakcijam gazes fazg, ar Hy"
jona izotopologiem ka svarigako starpposmu. Pati D iesaistiSanas molekulas ar metaliem notiek uz puteklu
graudinu virsmas, jo ievérojama dalu no molekularo miglaju kodola esosa briva atomara tidenraza sastada
tiesi H smagais izotops (sk. 2.5.3.punktu).

2.1.3.2. Ogleklis

Ogleklis rodas masivas zvaigzngs, triskarsa o-dalinu reakcija. Lielaka dala starpzvaigznu putek]u ir
veidoti no oglekla, jo tas ir vienigais no augsti izplatitajiem kimiskajiem elementiem, kas patstavigi veido
cietas dalinas. Mazakie puteklu graudini uzskatami par lielam poliaromatisko ogludenrazu molekulam, citi
ir to konglomerati, kas praktiski zaud&jusi idenradi. Ogleklis veido loti stabilas cietas vielas (kvépus), kas
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sastav tikai no viena elementa un tas maz kondensg€jas savienojumos ar citiem elementiem. C iztrukums
gazes faze ir 65 % (t.i. tikai 35 % no visa vietgja ISM eso$a C atrodas gazveida). Ogleklis neveido puteklus
ap zvaigzném, kuru v&ja kimiska parakuma ir skabeklis (sk. 2.1.2.punktu) (Kriigel 2008). Kvepu veida
esosa oglekla sastopamiba attieciba pret idenradi ir vairak ka 2 x 10, kas ir pietiekami, lai izskaidrotu
noveroto oglekla puteklu koncentraciju starpzvaigznu vide (Jenkins 2009). Starpzvaigznu videé C ir noverots
arT karbidu veida (pirmkart, SiC), kas gan sastada mazak ka 1/100 dalu no visa starpzvaigznu vidé esosa C
(Tielens 2006).

2.1. tabula.
Elementu sastopamiba Saul€ attieciba pret log Nu=12,00; elementu sastopamiba meteoritos attieciba pret
log Nsi=7,55 (Table 3.4., Pagel, B. E. J. 1997, Nucleosynthesis and Chemical Evolution of Galaxies,
Cambridge University Press).

Elements Fotosféera Meteoriti | Elements Fotosfera Meteoriti
1 H 12,00 21 Sc 3,18 3,09
2 He (10,99)" 22 Ti 5,03 4,93
3 Li 1,16 3,30 23V 4,00 4,01
4 Be 1,15 1,41 24  Cr 5,67 5,68
5 B 2,6 2,78 25 Mn 5,39 5,52
6 C 8,55 26 Fe 7,50 7,49
7 N 7,97 27 Co 4,92 4,90
8 (0] 8,87 28 Ni 6,25 6,24
9 F 4,6 4,47 29 Cu 4,21 4,28
10 Ne (8,08) 30 Zn 4,60 4,66
11 Na 6,33 6,31 37 Rb 2,6 2,40
12 Mg 7,58 7,57 38 Sr 2,97 2,91
13 Al 6,47 6,48 39 Y 2,24 2,22
14 Si 7,55 7,55 40 Zr 2,60 2,60
15 P 5,45 5,52 56 Ba 2,13 2,21
16 S 7,3 7,19 57 La 1,17 1,21
17 Cl 5,5 5,27 58 Ce 1,58 1,62
18 Ar (6,5) 60 Nd 1,50 1,48
19 K 5,1 5,12 63 Eu 0,51 0,54
20 Ca 6,36 6,34 90 Th 0,08

“Vertibas iekavas iegiitas no Saules v&ja un energétisko dalipu mérfjumiem, korigétas, nemot véra atsevisku elementu zema pirma
jonizacijas potenciala ietekmi (first ionization potential, FIP efekts). Tie ir [idzvertigi rezultatiem no Galaktikas emisijas miglajiem.
Veértibam, kas uzdotas ar diviem decimaldalskaitliem, kltidas novértgjums ir £0,10 vai labaks.

2.1.3.3. Slapeklis

Slapeklis tiek sintez&ts zvaigznés ka sastavdala tidenraza degsanas procesa CNO cikla (Kriigel 2008).
Cietu slapekli saturosu savienojumu veidosanos var izjaukt oti stabilas N, molekulas veidosanas (Gail &
Sedlmayr 1986), tomér N noteikta kondensacijas pakape ir 20%, lidzigi ka skabeklim. Lidzigi ka CO,
triskar§a kimiska saite N, molekulda nozZimé augstu aktivacijas energiju reakcijam gazes fazg, lai gan
noverota N, koncentracija difiizaja starpzvaigznu vide ir visai maza. Slapekla ka elementa kondensacijas
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pakapes noteikSanu apgriitina ta sastopamibas nevienmeriba vietéja kosmosa (Iidz 500 pc no Saules)
(Jenkins 2009).

2.1.3.4. Skabeklis

Lidzigi ka ogleklis, skabeklis ir He atomu kodolu degSanas rezultats. O gazes fazes iztrukums ir ap
20%. Skabeklis ievérojama daudzuma ietilpst starpzvaigznu puteklu sastava, galvenokart veidojot olivina
un bronzita grupas mineralus. P&c sastava tipiskie $o mineralu piemeri attiecigi ir (Mg, Fe)2SiO4 un (Mg,
Fe)Si0s, kur magnijs var tikt aizvietots ar dzelzi un otradi. Olivina un bronzita tipa savienojumos iesaistas
arT citi divvertigi metaliskie elementi ka Ca, Mn, Ni kuru daudzums vietgja kosmosa gan ir daudz mazaks
ka Mg un Fe (Kriigel 2008). Bez silikatiem skabeklis var biit kondensgjies ar1 metalu oksidu veida (Kriigel
2008, Jenkins 2009). Visi Sie savienojumi starpzvaigznu puteklos pamata atrodas amorfa veida, nevis
kristaliska, ka pazistami uz Zemes (Kriigel 2008).

Probléma skabekla kondensacijas pakapes izskaidroSana ir, ka skabeklis ISM cieta fazeé saistits
btiski lielaka daudzuma, ka to teorétiski spgj piesaistit Mg, Si, Fe un citi elementi, kas ar to veido stabilus
cietus oksidu tipa savienojumus. Tas novérojams 1pasi gadijumos, kad noverots liels kolonnas blivums
idenradim Ny (H atomu skaits uz skata Iinijas, cm?, column density), un var liecinat, ka O kondensgjies,
veidojot savienojumus ar kadu citu Joti izplatitu elementu, kas var but H un C, vai ar ka O,. Tapat arf,
nemot vera skabekla iztrikumu no gazes fazes, griti izskaidrot, kada izmé&ra un sastava puteklos tas palicis
cietaja fazg, jo noverojumi ir griti interpret€jami un pagaidam atbildi nedod (Jenkins 2009).

2.1.3.5. Silicijs

Silicijs, Iidzigi ka fosfors, s€rs un hlors ir viens no skabekla degSanas galaproduktiem masivas
zvaigzn@s. No biezak sastopamajiem nemetaliskajiem elementiem Si ir visaugstakais noverotais iztrukums
no gazes fazes (97 %). Puteklos Si ir visbiezak sastopams silikatu veida (sk. 2.1.3.3. apak$nodalu), ar
oglekla zvaigznu vEju arl iesp&jams, ka nozimiga Si masa kosmosa nonak ka karbids SiC, kas arT ir ]oti
stabila cieta viela. Silikatos Si atrodas SiOj tetraedru centra, blakus esoSiem tetraedriem var biit kopigs
neviens (ka olivina gadijuma), viens, divi (bronzits), tris vai visi ¢etri skabekla atomi (Kriigel 2008). Gazes
faze Si visvieglak saistas ar skabekli, veidojot SiO un SiO, molekulas.

2.1.3.6. Fosfors

Fosfora iztriikums gazes faze ir videji ap 80 % (Kriigel 2008), lai gan diftizaja starpzvaigznu vide
Nr/No attieciba gazes faze ir atbilstoSa Saul€ noverotajai vertibai un pamata nemainiga pie plasa No vertibu
diapazona (Lebouteiller et al. 2005).

2.1.3.7. Sers

Sers ir ilgstosi ticis uzskatits par elementu, kura iztrikums gazes fazé tuvs 0. Tomér ir butiskas
gritibas ar ta sastopamibas noteik$anu, jo izmantotas spektralas absorbcijas Iinijas (SII triplets 1250.6,
1253.8 un 1259.5 A) viegli piesatinas un lidzsing&jos pétTjumos izmantota metode Ny noteik$anai ar H atomu
21 cm (emisijas) Itnijam var ieviest biitisku kltidu rezultatu interpretacija (Jenkins 2009). Nosaciti var
uzskatit, ka S kondensacijas pakape difuizaja starpzvaigznu vide ir 10 % (Kriigel 2008).

2.1.3.8. Fluors, Hlors

Haloggni kosmosa ir salidzino$i reti sastopami elementi (sk. 1. tabulu). Fluors pamata rodas ka He
degSanas blakusprodukts. Ta gazes fazes iztriikums ir niecigs pat molekularajos miglajos un diftiza vid€ var
tikt uzskatits par 0. Tas ir pretruna ar daudzu astrokimijas modelu paredzgto, kas prognozeé HF molekulas
veidoS$anos un izsalSanu uz putekliem temperatiiras, kas sastopamas molekularajos miglajos, jo HF ir ar
augstu polaritati un veido stipras tidenraza saites (Snow et al. 2007). Hlors starpzvaigznu vidé sastopams
neitrala forma molekularajos miglajos un jonizeéta forma atomaraja gaze, talab tas tick izmantots molekularo
un atomaro regionu atskirSanai miglajos. Hloram raksturigs salidzinosi zems gazes fazes iztriikums diftizaja
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starpzvaigznu vide (virs 20 %) (Sonnentrucker et al. 2003), kas var kliit loti augsts, virs 99 %, blivos
apgabalos (Salez et al. 1996).

2.1.3.9. Celgazes

He, Ne, Ar un Kr kopuma ir tikusi uzskatiti par vielam, kas starpzvaigznu vidé nekondensg&jas vispar
un tadgjadi var tikt izmantoti visuma liela méroga metaliskuma pakapes kartéSanai. Tomér zinams neliels
gazes fazes iztrikums ir vérojams kriptonam un, iesp&jams, arT argonam (Sofia et al. 1994).

2.1.3.10. Metaliskie un parejas elementi

No elementiem, kas ktmiska nozime saucami par metaliem, Li un Be pieder pie vieglajiem, pargjie
pie smagajiem elementiem, kas raduSies He degSanas procesos zvaigzn&s. No tiem nozimigakais ir Mg, ka
arT Ca un Na. Parejas elementi ir Joti daudzveidigi, tacu neapSaubami svarigaka no tiem ir dzelzs, kas ir
kodolu degSanas galaprodukts, bez tam kosmosa plasak sastopami ir arT Ni, Cr, Mn (sk. 2.1. tabulu). Vel
viens nozimigs elements ar metaliskam Tpasibam ir aluminijs.

Kosmosa $ie elementi lielakoties sastopami cietu silikatu puteklu veida, talab to iztrikums gazes faze
médz biit augsts un relativi maz atskirigs atomaros un molekularos miglajos, ar atseviskiem izn€mumiem,
pieméram, Zn (Pagel 1997). Vidgja kondensacijas pakape Na ir ap 75 %, Mg ir ap 90 %, bet Al, Ca un Fe
ta ir tuvu 100 % (Kriigel 2008, Phillips et al. 1984). Dala $o elementu kosmosa atrodas ar1 oksidu veida
(Tielens 2006).

2.2. Starpzvaigznu vides tipi

2.2.1. Starpzvaiginu vides visparigs raksturojums

Ar jédzienu ,,starpzvaigznu vide” astronomija saprot telpu un materiju, kas atrodas galaktikas starp
zvaigzn@m, parasti Piena Cela. Materija taja atrodas lielakoties gazes (H, He) un smalku puteklu (smagaki
elementi) veida. Lai gan gazveida viela Visuma sastada lielako dalu no atomu veida esosas vielas masas
(ka karsta starpgalaktiku un starpkopu gaze), misu Galaktika ta sastada ap 5 % masas (Tielens 2006). S1
matérija pastavigi atrodas kustiba, dinamiska un kimiska evoliicija, mijiedarbojoties un papildinoties ar
arpusgalaktikas gazes masam, kas ieplust Galaktikas diska no halo. Ta sablivgjas un veido zvaigznes,
uznem materiju, kas parstradata zvaigzn€s, un visbeidzot var tikt izpusta ara Galaktikas véja veida (Pagel
1997). Saura Galaktikas plakng, aptuveni 100 pc biezuma, ir sablivéjusies lielaka dala gazes masas ka
molekulara, auksta, neitrala gaze (Tielens 2006).

2.2.2. Neitralais iidenradis

Neitrala starpzvaigznu gaze ir visplasak izplatita vide kosmosa, kura ir iesp&jams runat par kimiskiem
procesiem, ar to saprotot, pirmkart, molekulu veidoSanos un bojaeju. Tom&r atomara gaze ir parak silta un
to caurstaro ievérojams starojuma daudzums, tapec vielu uzkrasanas uz puteklu graudiniem nenotiek, lai
gan vesakajos apgabalos molekulu (1pasi Hz) veidosanas uz putek]u virsmas var bt loti nozimiga (2.8.2.
punkts).

2.2.2.1 HI komponentes starpzvaigZnu vide

Neitralo tidenradi HI iesp&jams tiesi noverot ar H 21 cm emisijas Iiniju. To un jo 1pasi taja esosos
metalus var noverot arl ar absorbcijas liniju palidzibu, izmantojot aiz HI rajoniem esoSas zvaigznes
(arpusgalaktiskaja telpa — kvazarus). HI rajonus var iedalit v€saja un siltaja komponentg, ko caurstaro
starpzvaigznu ultravioletais starojums un kas saistitas attiecigi ar C" un H LTmana o emisiju ka galvenajiem
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gazes dzes@3anas celiem. Vésa (ap 100 K) neitrala gaze ir salidzinosi Joti bliva, 50 cm™ un veido makonus,
kamer silta (8000 K) neitrala vide nozZimiga meéra aizpilda Galaktikas telpu starp tiem. Metali neitralaja
gaze lielakoties atrodas jonu (ka C"), atomu (O) un jonizétu molekulu (OH") veida (Tielens 2006).

2.2. tabula.
Starpzvaigznu vides fazu raksturlielumi (no Table 1.1, Tielens, A. G. G. M. 2006, The Physics and
Chemistry of the Interstellar Medium, Cambridge University Press).

Faze Blivums Temperatiira Al;lr;) el:r:;:ls Masa
nu (cm™) T (K) %) M (10° Mo)
Karsta starpmakonu gaze | 0,003 10° ~50,0 —
Silta neitrala gaze 0,5 8000 30,0 2,8
Silta jonizeta gaze 0,1 8000 25,0 1,0
Auksta neitrala gaze 50 80 1,0 2,2
Molekularie miglaji >200 10 0,05 1,3
HII zonas 1-10° 10* — 0,05

¢ Loti aptuvens vertgjums

2.2.2.2. Fotodisociacijas rajoni

Ta ka tajos notiekosie ktmiskie procesi ir l1dzigi diftizajai gazei, nosactti pie HI zonam var pieskaitit
fotodisociacijas fronti, kur starpzvaigznu miglaju joniz€ starojums no masivas, karstas O vai B klases
zvaigznes vai zvaigzném (photodissociation regions, PDR). Tie aiznem niecigu dalu no starpzvaigznu
gazes masas un tilpuma, tacu ir ka dabiskas astrofizikas laboratorijas, kas lauj pétit starpzvaigznu gazes
uzvedibu apstaklos, kur doming€ UV fotoni. Masivu zvaigznu dzimS$anas vietas ir tumsie molekularie
miglaji, tp&c ari PDR parasti atrodas apstaklos ar augstu gazes blivumu (10°~10° cm™) un UV fotonus
liela mera absorbé putekli. PDR ir raksturiga mainiba laika un telpa, atkariba no starojuma ekstinkcijas Ay,
ko méra zvaigznulielumos (mag). Tiem var izskirt jonizéto, neitralo un molekularo dalu. Ipasi karstas
zvaigznes ir spgjigas art veidot nelielas jonizeta helija zonas (Tielens 2006). Pietickosi intensivi starojuma
avoti uzkars€ visu tos aptveroso blivo gazi, izklidina blivo miglaju un veido karstus HII apgabalus (2.2.4.1.
apakspunkts) (Pagel 1997).

2.2.3. Molekularais idenradis

2.2.3.1. Molekularie miglaji

Blivo miglaju pamata sastavdala H, ir gruti novérojams, tapéc molekularas gazes konstatéSanai
izmanto 2,6 mm CO molekulas emisijas Itniju (Tielens 2006). Ir iesp&jams, ka CO ne vienmeér var bt
adekvats I1idzeklis molekularas gazes izsekoSanai, atkariba no miglaja evoliicijas gaitas (Sakai & Yamamoto
2011). Liela dala H> atrodas atseviskos kompleksos milzu miglajos Galaktikas centralaja plakné ar
tipiskiem izm@riem ap 40 pc, blivumu virs 200 cm™, temperatiiru ap 10 K. Molekularos miglajus kopa satur
paSu gravitacija, nevis spiediens no citam starpzvaigznu vides fazém, tiem raksturiga augsta turbulence
(Tielens 2006). Tos aptver parejas zona, kas nav termodinamiska Iidzsvara un caur kuru miglajos iepliist
gaze no apkartéjas retinatas vides (Sanchez-Salcedo et al. 2002). Tie ir stabili laikposma, kas me&rams
desmitos un pat simtos miljoni gadu, visticamak, eksist€jot Iidzsvaram starp magnétisko un turbulento
spiedienu un gravitaciju. Raksturigi, ka molekularie miglaji satur kodolus ar izm&riem aptuveni 1 pc un
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blivumu 10*-10° cm™, un masu 10 — 1000 Mo, kas ir jaunu zvaigznu veido$anas vietas. Sajos kodolos, kur
temperatiira biezi ir zem 10 K, gandriz visi elementi, atskaitot H un He, ir praktiski pilniba parvertusies
cieta fazg, gazveida vielam izsalstot uz puteklu graudiniem un veidojot ap tiem ledus apvalcinu jeb mantiju
(Tielens 2006). Blivie molekularo miglaju kodoli, kas sp&j ap miljons gadu eksistet stabila stavoklt ar maz
mainigiem fizikalajiem parametriem, ir §1 darba galvenais pétijumu objekts (sikaku apskatu sk. 2.4.
apaksnodala).

2.2.3.2. ZvaigZnu veidoSanas vietas

Ipasu vietu starp citam starpzvaigznu vides fazém tumsie molekularie miglaji ienem ka jaunu
zvaigznu dzim$anas vietas. Zvaigznes, ipasi masivakas, ir energijas avoti, kas dazada veida ietekme vietgjas
apkaimes, galaktikas un arT Visuma kimisko un fizikalo evoluciju. Zvaigznu veido$anas pirma stadija ir
lokala termodinamiska Iidzsvara izjukSana, kas noved pie molekulara kodola sablivé$anas, un, tam
parsniedzot DZinsa masu, kolapss kliist neatgriezenisks (Hartmann 2009). Gazes blivums $ajas pirms-
protozvaigznes stadijas sasniedz 10° cm™ un vairak, bet absorbcija miglaja kodolam sasniedz 280 mag. Kad
protozvaigzne izveidojusies, ta sak sildit apkart esoSo vielu, tai skaita puteklus, uz kuriem esosa ledus
kartina iztvaiko un nonak gazveida stavokli (Kriigel 2008). Sis izmainas ir nozimigas molekularo miglaju
un zvaigznu rasanas procesu petijumos, jo lauj detaliz&ti noverot un analiz&t vielu, kas simtiem tukstosu
gadu bijusi uz putekliem cieta veida, tikusi bombard€ta ar kosmisko starojumu un pamazam kimiski
parveidojusies (van Weeren et al. 2009).

2.2.4. Jonizeta gaze

Joniz&to gazi kosmosa satur gan retinata vide, kas aizpilda lielako daJu Galaktikas tilpuma, gan art
atseviski salidzinosi kompakti objekti. Nosaciti to var iedalit siltaja (ap 10* K) un karstaja (10° K)
komponentg.

2.2.4.1. HII rajoni

Starpzvaigznu gaze $eit ir jonizéta un ar aptuveni 10* K temperatiiru. HII zonas veidojas ap vienu vai
vairakam karstam un starjaudigam O vai B klases zvaigzném. So apgabalu blivums kompaktos objektos
(0,5 pc izméra) var biit lidzigs molekulara miglaja blivamam, no kura zvaigznes ir radusas (10°~10* cm™)
lidz pat apjomigiem (10 pc) un retinatiem apgabaliem ar 10° cm™, ka Zieme]amerikas miglajs. Jonizéta
forma tajos lielakoties atrodas ne tikai tidenradis, bet arT metalu atomi, un molekulas praktiski neveidojas.
HII zonas ir krasni noverojamas optiskaja diapazona (Tielens 2006, Povich 2012).

2.2.4.2. Siltd jonizeta gaze

Sai videi temperatiira ir lidziga siltas neitralas gazes temperatiirai, tatu ta ir retinataka (0,1 cm™).
Neitralas gazes saturs Seit ir aptuveni 10 %. Jonizacijas avots, domajams, ir karstas O, B tipu zvaigznes,
kas atrodas HII rajonos, tacu ir griitibas izskaidrot, ka notiek fotonu transports attalumos, kas ir pietiekosi,
lai nodroSinatu noveroto joniz&tas gazes izplatibu. Zvaigznu joniz&joso starojumu aiztur neitrala vide (2.2.2.
punkts), kas arT ir |oti plasi sastopama Galaktikas plakng, tacu acimredzot ta ir nevienmeérigi sadalita un OB
zvaigznu asociacijas ir pietiekosi ,,iztirTjuSas” savu apkartni, lai nodroSinatu fotonu transportu lielos
attalumos (Haffner et al. 2009).

2.2.4.3. Parnovu atliekas

Savas dzives beigas zvaigznes ar sakuma masu virs 8 Me eksplode ka Ib, Ic vai II tipa parnovas,
savukart dubultzvaigznu sistémas esosi baltie punduri — ka Ia tipa parnovas. Sajas eksplozijas ievérojama
dala zvaigznu masas tiek parveidota kodolreakcijas un izsviesta apkart&ja vidé ar atrumu aptuveni 10* km
s”. Parnovu atliekam, pirms tas sajaukusas ar apkart&jo starpzvaigznu vidi, raksturigs Tpatngjs, metaliem
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(tai skaita neitronu satverSanas procesos raditiem elementiem) bagats kimiskais sastavs un loti augsta
temperatiira, miljoni K. Siem objektiem raksturiga strauja dinamika, ko rada triecienvilnis, kas izplatas
starpzvaigznu gaze (Vink 2012).

2.2.4.4. Karsta starpmakonu vide

Lielako dalu galaktikas tilpuma aizpilda koronala gaze, ko novéro p&€c augsti joniz€tu atomu
absorbcijas Iinijam spozu UV fona avotu starojuma. ST Joti retinata 10° cm™ un karsta 3-10 x 10° K gaze
izstaro arT kontinuma un liniju emisiju UV un rentgenstaru diapazona. Ta aizpilda gandriz visu galaktikas
halo (Itdz 3 kpc augstumam). To ir sakars€jusi triecienvilni no masivajam zvaigzném un nozimiga dala $ts
gazes var biit nakusi no HII apgabalos jonizetas vides (Tielens 2006, Wang 2009).

2.3. Energijas avoti starpzvaigznu vide

2.3.1. Kosmiskie stari un to raditie efekti
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2.3.1.1. Komiskie stari

Galaktiku un ari starpgalaktiku vidi caurstravo starojums, kas sastav no augstas energijas
elementardalindm (cosmic rays, CR), kuru energija ir no MeV Iidz pat 10%° eV. Stariem ar energiju zem
10" eV izcelsme lielakoties domajams ir Galaktika — parnovu raditie triecienvilni, neitronu zvaigznes
dubultsistémas, jaunu un masivu zvaigznu vejs, un, iespgjams, gamma staru uzliesmojumi, hipernovas. CR
elementu un izotopu sastavs ir [idzigs tam, kas konstatets Saules sist€émai ar dazam novirze€m, kas liecina
arpusgalaktiskas izcelsmes (Aharonian et al. 2012).

Kosmiskie stari ir svarigakais energijas avots tumsajos molekularajos miglajos, ipasi to kodolos, kur
starpzvaigznu UV starojums praktiski nepiekliist, kam&r CR intensitate mazinas aptuveni tikai 10 reizes
(Dalgarno 2006). Tie joniz€ un sagrauj atomus un molekulas (un pat atomu kodolus, sk. 2.1.1. punktu).
Bliva gazé CR raditas H jonizacijas atrums aptuveni ir ticis aprékinats ka 1-5 x 10™"7 s™'(Dalgarno 2006).
Ipasi nozimigi ir smagie kosmiskie stari — pamata Fe atomu kodoli, kuru triecieni spgj ievérojami sasildit
puteklu graudinus vai to dalas (sk. 2.6.2.5. apakSnodalu) (Leger et al. 1985). Raksturigi, ka lielako dalu CR
energijas nes dalinas ar mazaku atrumu (2.1. att.). Sis dalinas intensivak absorbgjas gazg, tapéc tas var
nesasniegt starpzvaigznu miglaju blivako dalu ieksieni.

2.3.1.2. Kosmisko staru inducétie fotoni

Komisko staru mijiedarbiba ar H> molekulam rada iek§&ju ultravioleto starojumu miglajos (Prasad
& Tarafdar 1983). Tas notiek saskana ar secibu

CR (Hz, CR) e* (Ha, e) Hy* (Ha) Av, 2.1

kur * apzimé ierosinatu stavokli, (e* ir brivie elektroni ar 30-36 ¢V energiju) (Willacy & Williams 1993,
Cravens & Dalgarno 1978). Sim t.s. CR inducétajam starojumam ir bitiska nozime tumsajos miglaju
kodolos, jo CR energija tiek parvérsta UV fotonos (turpmak ari CR-fotoni), kas talak jonizg, disoci€ miglaja
dziJuma esosas vielas un nodrosSina pastavigu molekulu desorbciju no starpzvaigznu puteklu graudinu
virsmas (2.5.2.4. un 2.6.2.8. apakspunkti) (Tielens 2006). CR-fotoni miglaja tiek razoti ar atrumu (s cm™)
aptuveni:

Rcgrph = 0,15 $cpny, (2.2)

kur &cg ir CR izraisita jonizacija uz vienu H atomu, aptuveni 10" s™ (Sternberg et al. 1987).
2.3.2. Elektromagneétiskais starojums

Fotonus galaktika emité dazada veida materija, karsta gaze ir galvenais starojuma avots
rentgenstaros, O, B zvaigznes — talaja UV (far ultraviolet, FUV), mazakas un v€sakas zvaigznes dominé
redzamaja un tuvaja infrasarkanaja diapazona. So starojumu liela méra absorbé putekli, kas to parstaro
vidgja, talaja infrasarkanaja un zem-milimetru diapazona. 2,7 K kosmiskais fona starojums doming
milimetru rajona. Augstas energijas fotonu pienesumu dod ari arpusgalaktiski avoti (Tielens 2006).

2.3.2.1. Starpzvaiginu ultravioleta starojuma lauks

Starpzvaigznu miglajos notickoSajos procesos nozimigakie ir masivo zvaigznu izstarotie UV fotoni
ar energiju no 6 lidz 13,6 eV, jo augstakas energijas starojumu Galaktika gandriz pilniba aiztur visuresosais
neitralais @idepradis. Sis starojums miglajos nodro§ina jonizaciju, molekulu disociaciju un molekulu
desorbciju no puteklu graudiniem, tacu tumsajos molekularajos miglajos tas tick absorbéts tik liela mera,
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ka blivajos kodolos tam ir nieciga nozime. UV fotoni nodroSina molekulu disociaciju neitralaja vidé un
atomu jonizaciju retinataja starpzvaigznu gaze, ka art liela méra nosaka apstaklus HII un fotodisociacijas
rajonos. Starojuma intensitati nereti izsaka ar t.s. Habinga lauku, kas 6-13,6 eV diapazona atbilst 10
fotoniem cm? s™'. Sobrid ISM starojuma intensitate tiek vertets ka 1,7 Habinga lauki (Tielens 2006).

2.3.2.2. Augstas energijas fotoni

Bez ultravioleta miglajos zindmu nozimi spélé arT gamma un rentgena starojums, kas spgj
caurspiesties biezakam gazes slanim gazei un ietekmé&t molekularo miglaju kodolus. Lidzigi ka kosmiskie
stari (sk. 2.3.1.2. apak$punktu), tie mijiedarbiba ar gazi spgj radit elektronus ar pietickoSu energiju
otrreiz&jai jonizacijai. Mikstie rentgenstari ISM tiek intensivi absorbéti, tatu kopuma augstas energijas
fotonu iedarbiba uz tumsajiem miglaju kodoliem ir ievérojami nenozimigaka par CR ietekmi (Tielens
2006). Tacu saistiba ar cietajiem y-stariem molekularie un atomarie starpzvaigznu miglaji vairak ir
pazistami ka difuzi fotonu avoti, nevis absorbétaji. Tie staro, pirmkart, pateicoties kosmisko staru
mijiedarbibai ar gazes protoniem (Hayakawa 1979).

2.3.3. Starpzvaiginu magnetiskie lauki

Magnétiskos laukus kosmosa iesp&ams konstat€t p&c starpzvaigznu vides nako$a starojuma
polarizacijas un Zémana efekta zinamu molekulu emisija. Tuv&ja magnétiska lauka stiprums ir 5-8 uG. Tas
liela meéra ietekmé starpzvaigznu gazes dinamiku. Galaktika tas sastav no vienmeérigi izplatita komponenta,
kas veido liela méroga turbulentas pliismas, un nevienmeriga komponenta, kas saistits ar ,,burbuliem” (HII
rajoniem), kas izpleSas starpzvaigznu vid€. Tas arT iedalams plana Galaktikas diska un halo (Iidz 1,5 kpc
augstumam) komponentos. Molekularajos miglajos magnétiska lauka stiprums sasniedz 30 uG (Tielens
2006, Stone 2011).

2.3.4. Turbulence starpzvaiginu vide

Starpzvaigznu gaze atbilst nosacijumiem, kas pielauj turbulences virpulu raSanos. Kinétisko energiju
taja ienes gravitacijas izraisita saspieSanas, masivo zvaigznu vej$ un raditais starojums, ka arT parnovu
eksplozijas un gazu pliismas no protozvaigzném. Gravitacijas kolapss starpzvaigznu vide rada gazu pliismas
merogos no molekulara miglaja kodola 11dz pat visai Galaktikai kopa ar halo. Turbulence miglajos nereti
aiztur kolapsu, lidz tas energija izklist plismu viskoza mijiedarbiba. Turbulences plismas liela méra
ietekmé starpzvaigznu magnétiskie lauki, tas tiek pétitas, izmantojot magnetohidrodinamiskos (MHD)
modelus. Tas pretdarbojas termodinamiskajam lidzsvaram, kas rada dazadas ISM fazes, veicinot fazu
sajaukSanos un termiski nestabilu apgabalu veidosanos (Vazquez-Semadeni 2012). Dalg&ji jonizéta vide,
1pasi molekularajos miglajos, svarigs turbulences efekts ir ambipolaras difuizijas radita sasilSana. Ta rodas
no jonu un neitralo dalinu parvieto$anas atruma atSkirtbam magnétiska lauka ietekme (Tielens 2006).

2.4. Zvaiginu veidoSanas rajoni

2.4.1. Zvaigznes veidojoSo molekularo miglaju dalu evoliicija

Zvaigznu veidoSanas rajonos (star-forming regions, SFR) vienlaikus var atrasties daudzi zvaigznes
veidojosi objekti dazadas attistibas stadijas. Molekularo miglaju blivie pirmszvaigznu kodoli (prestellar
core, PSC) izveidojas, miglaja notiekot gravitacijas kolapsam. Saja laikposma notiek ari konkrétas miglaja
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dalas aktiva kimiska evolicija, bet lielaka dala metalu vienlaikus izsalst uz puteklu graudiniem, veidojot
ledus apvalcinus aptuveni 10*-10° gadu laika, atkariba no gazes blivuma (Schutte & Greenberg 1991,
Tafalla et al. 2004, Goldsmith et al. 2007, Das et al. 2008 un van Weeren et al. 2009). Ambipolaras difuzijas
modeli, piem&ram, Ciolek & Mouschovias (1995), Li (1998) paredz, ka PSC eksisté no daziem lidz pat
simtiem Myr. Tomér sistematiz&ti miglaju kodolu noveérojumi liecina, ka PSC dzives laiks ir tikai ap 0,3—
1,6 Myr (Lee & Myers 1999) un ticams, ka pat zem 1, vid&ji 0,5 Myr (Enoch et al. 2008). Tomér jaatzime,
ka milzu molekularo miglaju kompleksos aukstas molekularas gazes un puteklu ledus apvalcinu dzives
laiks var biit ieveérojami ilgaks salidzinams ar visa molekulara miglaja pastavésanas ilgumu (Iidz 500 Myr,
Greenberg (1982)), un tie var veidoties atkal no gazes, kas izsviesta no jauna zvaigznveida objekta (young
stellar object, YSO).

Ar jaunu, jaudigu novéroSanas iekartu paradiSanos, ka, pieméram, Spicera kosmiskais teleskops
(Spitzer Space Telescope, SST), atklats, ka daudzi objekti, par kuriem agrakie noveérojumi liecinaja, ka tie
ir vesi, blivi molekularie kodoli, izradas, satur loti zemas starjaudas objektus (Very Low Luminosity Objects,
VeLLO). Tie ir vai nu agrinas protozvaigznes vai arl proto-briinie punduri. VeLLO lielakoties nav
noverojami vilnu garumos, kas 1saki par vidgjo infrasarkano starojumu (Schnee et al. 2012).

Zvaigznu veidoSanas pétijumus apgritina vairaki faktori. PSC, YSO un VeLLO vienmer ir aizsegti
ar griiti caurskatamu puteklu un gazes slani, centrala objekta veidoSanas notiek dimensijas, kas mé&ramas
astronomisko vienibu (au) simtdalas, tapéc to novérojumi ir sarezgiti. Vienlaikus skaitlisko simulaciju
pétijumus apgriitina telpisko dimensiju izmainas procesa gaita par aptuveni 7 (no 10° 1idz 0,01 au) lieluma
kartam un gazes blivuma izmainas par aptuveni 18 kartam (no 10* Iidz 10** cm™) (Machida 2011).

Pec $a briza teorétiskajiem priekSstatiem mazas masas zvaigznu veidoSanas notiek, molekularo
miglaju kodoliem saraujoties gravitacijas iedarbiba. Tajos izveidojas t.s. pirmais hidrostatiskais kodols
(First Hydrostatic Core, FSC) ap 1-10 au izmera, kura, savukart, rodas protozvaigznes aizmetnis ar
aptuveni 1 Mjyiera. FSC turpina pastavet arl péc protozvaigznes izveidosanas, velak rotacijas iedarbiba
attistoties par protoplanetaro disku. FSC un diska masa sasniedz aptuveni lidz 0,1 Mo, dzives laiks lidz 0,1
Myr, un $ados masivos diskos gravitacijas nestabilitates rezultata var rasties topos$as protozvaigznes
kompanjons (t.i., dubultzvaigzne) vai gazu milzu planéta (Machida 2011). Ta ka diski ir salidzinosi blivi,
un liela to dala ir ilgsto$i aizsargata no centrala objekta starojuma, puteklu ledus apvalcini tajos saglabajas
zinamu laiku. Notiekot uzsil§anai vai puteklim ieklustot intensivaka starojuma zona, ledus mantijas
molekulas nonak gazes fazg. Tas tur parveidojas, bet arT liela méra saglabajot sakotngjo kimisko sastavu un
Tpasibas — organisko savienojumu ,.skeletu”, ko veido metalu (pamata C) atomi un H izotopa deiterija
bagatinajuma pakapi molekulas, kas veidojusas loti zemas temperatiiras apstaklos (pieméram, Sakai &
Yamamoto 2011). Tadgjadi Sai darba veiktie p&tijumi attiecas uz periodu no bliva molekulara kodola
izveidosanas sakuma tumsaja starpzvaigznu miglaja lidz vélinam protozvaigznes stadijam, kad izziid PPD.

2.4.2. PirmszvaigZnu kodolu apraksts

PSC blivums nw, atkariba no attistibas stadijas un attaluma I1dz centralajai dalai, var biit aptuveni no
10° 1idz 107 cm™. Pie blivuma 10* lidz 10° kodols kadu laiku (Iidz ap 1 Myr) var eksistét zinama lidzsvara
stavokli, Iidz gravitacija giist virsroku par turbulences un magnétiska lauka spiedienu. Korekts PSC
dinamikas apraksts ir iesp&jams ar1, nemot veéra tikai vielas kustibu briva kritiena gravitacijas iedarbiba
(Das et al. 2008). Temperattra kodolos ir 10 K vai pat zemak, un putekli un gaze ir termiska lidzsvara.
Parasti PSC tiek pienemta sferiska simetrija ar blivuma paaugstinaSanos virziena uz centru (André et al.
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2009). Tipiski PSC var tikt novéroti Boka globulas, kas ir nelieli tumsie molekularie miglaji, kuri ar zemu
efektivitati parvers savu gazes masu zvaigznés (Kulkarni 1991).

2.4.3. Protoplanetarais disks

Kolapsgjot FSC, izveidojas protozvaigzne, ap kuru roté protoplanetarais disks. ST attistibas stadija
var turpinaties ap 5 Myr, kuru laika notiek pakapeniska diska ktmiska un fizikala evoliicija, I1dz disks izzud
(Cecarelli 2008). Molekulara miglaja kodolam parveidojoties par disku, argjie PSC slani klust par virsgjiem,
argjiem diska slaniem (,,atmosferu”). Tam rotgjot, puteklu graudini nogrimst uz diska centralo, blivako dalu
(Visser et al. 2011).

Kopuma PPDvar iedalit ¢etras zonas, kas atSkiras ar temperatiiru, starojuma intensitati un kimisko
sastavu (2.2. att.). 20 au josla ap protozvaigzni atrodas silta ieksgja zona, kas atdala pargjo disku. Diska
vid&ja zona ir bliva, aizsargata no UV un rentgenstarojuma un ilgstosi paliek auksta (10-20 K) un pamata
neitrala. Saja zona ir notikusas straujas gazveida kimiskas reakcijas, kuru produkti 1énam nosézas uz
putekliem, kur tiek paklauti virsmas reakcijam (pamata hidrogenéSanai). Molekulas no virsmas tikai
retumis noklust atpakal] gazes faze (Iidzigi ka PSC) un kimiskas parmainas notiek 0,1-1 Myr laikposma, ko
nosaka izsal$ana un virsmas reakcijas. Pati iek$gja plakne ir silta (> 50 K) pateicoties sasilSanai no akrécijas
viskoza vidg, un kimiskie procesi taja notick ~100 gadu laika, svarigakas ir neitralu dalinu reakcijas. Saja
zona veidojas planétas, un tuvinati var uzskatit, ka ta atrodas kimiska lidzsvara.

Pie vidgjas plaknes atrodas mazak blivs, siltaks (30—70 K) slanis, dalgji aizsargats no protozvaigznes
un starpzvaigznu starojuma. Jaunas zvaigznes emité ne-termiskas un termiskas izcelsmes UV fotonus, ka
ar1 rentgenstarus ar mainigu intensitati, kas butiski ietekme kimiskos procesus diska vidgjos augstumos no
centralas plaknes. Sis starojums jonizé gazi un sadala molekulas taja un desorb@ tas no puteklu graudinu
virsmas, bagatinot gazi ar metaliem un rosinot komplicétu kimiju. Daudzas molekulas sasniedz augstu
koncentraciju, tiek ierosinatas, un ir novérojamas to emisijas Iinijas. Kimiskie procesi ir mainigi 0,1 Myr
laika skala, ko nosaka virsmas reakcijas un gazes-puteklu mijiedarbiba, tie praktiski nesasniedz lidzsvara
stavokli.

UV, X-rays

Photoevaporation Organic molecules

Stellar wind

IR (2-200um) Radio (mm-cm)
|

Distance in AU =
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2.2. attels. Protoplanetara diska shematiska uzbiive ar atSkirigam kimiskam zonam. Péc Fig. 1, Semenov
(2011).
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Virs §1s zonas atrodas karsta (> 100 K), diftiza diska atmosfera, kas paklauta intensivam starojumam.
Seit vairums metalu molekulu tiek iznicinatas, un bez atomiem un atomariem joniem pastav tikai vienkarsi
ogludenrazi, to joni un citi radikali, ka CCH, CN. Kimiskie procesi notick ~100 gadu laika posma, ko
nosaka fotokimija un disociacijas produktu rekombinacijas reakcijas (Semenov 2011).

2.5. Gazu kimija molekularajos miglajos

2.5.1. Apstakli miglaju kodolos

Svarigako elementu sastopamiba kosmosa un iztrikums no gazes fazes aplikots 2.1.3. nodala. Darba
veiktajos aprékinos praktiski izmantota elementu koncentracija noradita 3.4. tabula. TumSo molekularo
miglaju kodoliem astroktmijas petijumos svarigaka ir dazadu vielu koncentracija gazes faze un cietaja faze
ledus veida uz putekliem izsaluSajos apvalcinos. Gazveida molekulas novérojamas pamata infrasarkanaja
un radiovilpu diapazona, kamer ledd esos$as vielas identifice infrasarkanaja diapazona, ka arT, jau YSO un
protozvaigznes stadija, kad tas ir iztvaikojusas un nonakusas gaze.

Metalu izsalSana miglaju kodolos notiek gandriz pilnigi, tacu nekad 100% apméra. IlgstoSos
petijumos ir atrasti vairaki c€loni, kap€c zinama dala smago elementu vienméer atrodas gazes faze (sk. 2.6.2.
nodalu). Uz §Tm molekulam, Gidenradi un heliju, ka arT cietaja fazé esoSo vielu iedarbojas dazada veida
starpzvaigznu starojums (2.3.1. un 2.3.2.punkti). Starpzvaigznu UV starojumam raksturigi, ka tas miglajos
vajinas puteklu un atsevisku molekulu absorbcijas dél, un blivajos kodolos sp€lé mazu nozimi, savukart
kosmiskie staru un to izraistto fotonu intensitate tuvinati uzskatama par konstantu (Dalgarno 2006, Woodall
et al. 2006). Turbulences nozime kimiska zina ir ierobezota, lai gan ta spg& gazi no tumsiem rajoniem
parvietot uz rajoniem ar augstaku starojuma intensitati, tacu ne pietieko$a mera, lai ta spéletu bitisku lomu
gazveida un ledus kimiskajos procesos (Williams & Hartquist 1984).

2.5.2. Kimiskas reakcijas gazes faze

Astrokimiski nozimigajas reakcijas iesp&jams izdalit (1) kimisko saiSu veidoSanas procesus, kas
pamata notiek divu dalinu sadursmés un noved pie molekulu veidoSanas, (2) saiSu sarauSanu, ja molekula
sanem ievérojamu energijas pievadi, ka ar1 (3) sai$u parkarto$anos, kas var ietvert gan jonizaciju, gan saisu
sarau$anu un jaunu veidoSanos.

2.5.2.1. Reakcijas starp divam dalinam

Binaras jeb divpusgjas (2. kartas) reakcijas ir svarigakais molekulu veidoSanas cel$ kosmosa.
Starpzvaigznu gaze retinajums vienmer ir loti augsts, atskaitot posmu, kad miglaja kodola protozvaigzne
jau ir gandriz izveidojusies, tapéc gazveida dalinu (atomu, molekulu un jonu) sadursmes ir retas un reakcijas
notiek Ieni. Lai gan miglaji pastav miljoniem gadu, un miglaju blivie kodoli var biit stabili simtus tiikstosus
gadu, domajams, ka kTmiskais lidzsvars tajos nekad neiestajas. Kimiskie procesi gaze notiek vienlaikus ar
gazu izsalSanu uz putekliem, virsmas reakcijam, gravitacijas izraisito sarau$anos, temperattiras izmainam,
arT starojuma intensitates mainam. Ta ka temperatiira molekularaja gaze ir loti zema (ap 10 K), reakcijas,
kuram vajadziga aktivacijas energija, vai nu nenotiek, vai arl notiek nieciga méra. Svarigakas ir reakcijas,
kuras piedalas vai nu joni, vai kimiskie radikali, vai arT ierosinatas molekulas. Sadas dalinas kosmosa rodas
jonizgjosa starojuma iedarbiba, kur§ tadgjadi ir energijas avots kimiskajiem procesiem miglajos. Reakcijas
produktam ir svarigi zaudét reakcija izdalijusos energiju, lai tas nesadalitos atpakal par izejvielam. Vairuma
gadijumu tas notiek elektromagnétiska starojuma veida, tikai salidzino$i nedaudzos gadijumos reakcijas
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starpprodukts ir pietiekosi stabils, lai sagaiditu treSo dalinu un lieko energiju atdotu sadursmes veida, kas
ir parastais energijas zaudéSanas veids reakcijam Zemes apstak]os.
2. kartas reakcijam, pieméram,

A+B>C 2.3)

atrumu visparigi aprékina péc formulas:
—— = —k[A][B] = — @4

kur [A], [B], [C] ir attiecigo vielu koncentracijas, cm™, un & ir reakcijas atruma konstante jeb koeficients,
cm’s™. Koeficientu aprékinasana aprakstita 3.4.2. nodala.
Divpusgjam reakcijam var izdalit vairakus veidus:

1. divu neitralu dalinu sadursmes:
H+OH > H, +0O+ AE,

2. jona un neitralas dalinas sadursmes:

He"+NH - N'+ He + H;

3. ladina (elektrona) apmaina starp jonu un neitralu dalinu:
N;"+ Fe = N, + Fe';

4. jonu neitralizacijas reakcijas:

C+0">C+0;
5. disociativa rekombinacija:
SiC*+e=> Si+C;
6. rekombinacija, izstarojot fotonu:
CH;"+e=> CHs + hv;
7. savienoSanas reakcijas ar elektrona izdali$anu:
C +CH,~> CH, + e,
8. savienoS$anas reakcijas izstarojot:
H + OH = HO + hv;

9. reakcijas ar tresas dalinas piedaliSsanos:CH; + OH - CH;OH + M,

10. augstenerggtiska trieciena reakcijas, kas notiek, ja dalina, kaut kadu procesu rezultata ieguvusi liclu
kin&tisko energiju, ietriecas cita molekula; $ada sadursme parasti noved pie molekulu saskel$anas
vai pargrupésanas:

H"+ HNC = HCN + H";

11. citas reakcijas, pieméram, H, molekulas veidoSanas, reaggjot H™ jonam ar Gdenpradi saturoSiem
pozitiviem joniem (disociativa neitralizacija) un
O+CH > HCO" +¢
degg8anas reakcija (Woodall et al. 2006).

Neitralu dalinu reakcija AE ir reakcija izdalttais siltums (entalpija). Reakcija var notikt gan uz prieksu
(ar atruma konstanti 4y, gan ar1 pretgja virziena (k) un to raksturo Iidzsvara konstante:

_ ks

AE
=%

K=, P [kBT '

2.5)
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kur kp ir Bolcmana konstante. Sadam reakcijam raksturiga ir aktivacijas energijas barjera E, (K), kas
dalinam japarvar, lai notiktu reakcija, un tada gadijuma atruma konstantei japievieno reizinatajs exp[-
EJ/ksT). Molekulu pievilk$anas parasti notiek van der Vaalsa spéku iedarbiba. Temperatiira zem 100 K un,
vel jo vairak, pie 10 K, kada ir tumsajos molekularajos miglajos, pat salidzinosi neliela 1000 K aktivacijas
energija reakciju padara praktiski neiesp&jamu. Tap&c blivaja gazé nozimigas ir tikai salidzinosi nedaudz
reakcijas, kuras piedalas brivi neitrali atomi vai radikali (Berry et al. 2000, Tielens 2006).

Reakcijam, kuras iesaistiti joni, atrums ir biitiski lielaks ka neitralu molekulu gadijuma, jo 1adétas
dalinas izraisitas polarizacijas un pievilkSanas dé] daudzos gadijumos aktivacijas energija vienada ar nulli,
gandriz neatkarigi no temperatiiras (Berry et al. 2000).

Ladina apmainas reakcijas var notikt gan ar elektrona pareju, gan arT protona migraciju no vienas
molekulas uz otru. Diftiza vide 1pasi svarigas ir ladina apmainas reakcijas starp atomiem, kamer bliva videé
esosajiem komplic€tajiem savienojumiem sadursmes var biit dazadi varianti, ka notikt reakcijai.

Radiativas savienoSanas reakcijas notiek caur reagentu veidotu kompleksu starpproduktu. Tas spgj
ilgi pastavet ierosinata veida, I1idz stabilizgjas, parejot no viena vibracijas Itmena cita un izstarojot fotonu.
Vairuma gadijumu $is starpprodukts tomer sabrtk atpakal par izejvielam. Ilgi dzivojoSus starpproduktus
vislabak veido sarezgitas molekulas ar daudziem atomu vibraciju [imeniem.

Disociativa elektronu rekombinacija notiek, kad lieka energija izdalas ka saiSu sarau$ana, notiekot
molekulas disociacijai. Ta nav raksturiga lielam molekulam, pieméram, policikliskajiem aromatiskajiem
ogludenraziem (polycyclic aromatic hydrocarbons, PAR), kuri ar saviem daudzajiem vibraciju limeniem
energiju parasti atdod izstarojot.

2.5.2.2. Fotodisociacijas reakcijas

Talais UV starojums (2.3.2.1.apakSpunkts) caurstravo Galaktikas ISM un nepielauj molekulu
veidoSanos. Tas ir butisks kars€Sanas avots, Ipasi tas attiecas uz retinatu gazi. Tas izraisa gan jonizaciju,
gan disociaciju, piemeéram:

hv

SO 2> SO" +¢,

hv

C,H,» C/H +H.

Mazo molekulu sai$u energija parasti ir 5-10 eV robezas, kas atbilst vilpu garumam ap 3000 A un
mazak. TieSa absorbcija kontinuma, saitei disocigjot, tomer notiek saméra reti, biezak disociacija notiek
caur ierosinatu elektronu stavokli molekula. Difuizaja starpzvaigznu vidé fotodisociacijas atruma konstanti
aprékina:

VH
kpa = f 47N spr (V) apq (V) dv, (2.6)

v

kur Nisge(v) ir vidgja fotonu intensitdte starpzvaigznu starojuma laukam (cm? s' Hz' sr'),epa(v) ir
fotodisociacijas §kérsgriezums, cm?, un integrésanas apgabals ir sakot no disociacijas robezas lidz idenraza
fotojonizacijas robezai. apq ir ap 0,01-0,1 A, un pie pliismas 10° FUV fotoni cm™ s sr™' kpq ir aptuveni 10"
_10? s, Starpzvaigznu miglaja starojuma intensitati vajina putekli. Ta ka to izraisita absorbcija un
izkliede nav vienmérigi peléka, ari FUV spektrs ir atkarigs no miglaja optiska dziluma. Lai iegiitu
fotodisociacijas konstanti katrai reakcijai, ir tikusi veikti apjomigi starojuma parneses petijumi (Tielens
2006). Starpzvaigznu miglajos ta atkariga no puteklu Tpasibam un var tikt aprakstita ar izteiksmi
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k,a = a exp[—bA, + 0,01 cAZ], 2.7

kur a ir koeficients bez absorbcijas (kps vienadojuma (2.6)) un A, ir starojuma vizuala ekstinkcija, mag
(Sternberg & Dalgarno 1995). Sobrid astrokimijas reakciju datubazés parsvara tomér izmanto vienkar$aku
izteiksmi (3.19).

b raksturo ekstinkciju un ir atkarigs no piepemtajam puteklu Ipasibam, Ipasi to raditas starojuma
izkliedes. Puteklu 1pasibas tiek méritas diftizaja ISM, tacu molekularajos miglajos tas var butiski atSkirties,
pieméram, de€] graudinu koagulacijas vai relativi biezas ledus kartinas uz tiem. Bez tam tiek pienemts, ka
starojums izplatas homogena vidg, ka plakanparal€la geometrija vai sféra, lai gan realitaté miglaju struktiira
ir Joti komplicéta un jebkur§ punkts tajos var biit atsegts viena vai dazas Sauras skata Iinijas un aizsegts
citas. Molekularajos miglajos FUV fotonu absorbcija spektra Iinijas ir nozimiga ari H, un CO molekulam,
kas tadgjadi dziJak miglaja esoso H, un CO (Tielens 2006). Miglaju kodoliem, kur 4y parsniedz 6, ISM UV
laukam parasti ir maza nozime.

2.5.2.3. Kosmisko staru tieSi izraisita jonizacija

Kosmisko staru elementardalinas (parasti protoni) sadursmé var atstat daJu savas energijas, izraisot
jonizaciju vai molekulu sadaliSanos:

H,+CR->H+H+CR
N+CR=>N"+e+CR

Jonizacijas atruma konstante atomaram #idenradim tiek vértgta robezas no 10" Iidz 10'¢ s'. CR
izraisita jonizacijas intensitate diftizaja un blivaja molekularaja starpzvaigznu vidé mainas, visticamak, ne
vairak ka par vienu lieluma kartu. Griitibas sagada intensitates noteik8ana CR ar energiju zem 100 MeV, jo
to nonaksanu lidz Zemei kave Saules v&j$. Jaunakie p&tijumi par tam ietver datus no Pioneer un Voyager 1
un 2 un kosmiskajam zondém, kas Sobrid jau atrodas arpus heliosferas. Atskiriba no starpzvaigznu UV
starojuma lauka, tiek uzskatits, ka kosmisko staru intensitate dazadas Galaktikas vietas var biit dazada, kas
atspogulojas v€so starpzvaigznu miglaju jonizacijas pakape (Dalgarno 2006). CR procesa atruma
koeficients astrokimija tiek uzskatits par neatkarigu no miglaja optiska dziluma, resp., molekularas gazes
un puteklu daudzuma starp PSC un ar&jo kosmosu (vienadojums 3.21).

2.5.2.4. Kosmisko staru inducéta jonizdcija

Pateicoties reakcijai (2.1) (2.3.1.2.apaksSpunkts), pat vistumsakajos molekularo miglaju kodolos
eksist€ nozimigs UV starojuma lauks. Ta intensitate ir tiek veérteta no 400 (Tielens 2006) Iidz 3000 (Cecchi-
Pestellini & Aiello 1992) un pat 4875 fotoniem cm™ s sr™! (Roberts et al. 2007). Tas ir ievérojami mazak
ka starpzvaigznu UV starojums, tacu pietickami, lai nodrosinatu pastavigu véra nemamu jonizacijas Iimeni
kodola. Miglaja CR ar inducéto molekulu fotodisociaciju konkur€ So fotonu absorbcija puteklos:

Pmécr = 4”[22—75;)1\7612;;}1(")‘1% (2.8)

kur p,, ir molekulas m disociacijas efektivitate, g, ir molekulas m fotodisociacijas $kérsgriezums, cm?, o,
ir putek]u graudinu efektivais Skérsgriezums, cm”, Ncgy, — CR inducéto fotonu vidgja intensitate (s cm?).
Reali §1 procesa atrums atkarigs ar1 no puteklu UV fotonu atstarosanas spg€jas (albedo), kas starpzvaigznu
vide ir 0,5-0,6 (sk. vienadojumu 3.22) (Tielens 2006).
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2.5.3. Deiterija kimija molekularajos miglajos

Deiterijam gazes fazes iztrikums verojams tikai molekularajos miglajos. Tajos D izsalst uz
starpzvaigznu puteklu virsmas savienojumos ar metaliem (sk. 2.1.3.1. apakSnodalu). Deiteriju saturosas
molekulas ir energétiski mazliet izdevigakas ka protiju saturosas, jo tas ir smagaks un energijas potenciala
ieleja atrodas dzilak. Ar deiteriju tiek bagatinatas, pirmkart, gazveida molekulas, kuru sintézes cel§ saistits
ar Hs" joniem. Attiecibu starp molekulu izotopologu koncentraciju, kuru sastava ir un kuru sastava nav D
(pieméram, [N>D']/[N>H']) sauc par molekulas deiterija bagatindgjuma pakapi, Rp. Smaga izotopa
proporcija $ajos savienojumos var sasniegt dazus procentus, kas ir tiikstoSiem reizu vairak ka D/H
daudzumu attieciba kosmosa, tatu aukstajos miglajos, kur galvenie Hs" reakciju partneri CO un O ir izsalusi
uz putekliem, Rp vielam ar vairakiem tidenraza atomiem var sasniegt kapinajumu pat lidz 13 kartam virs
kosmiskas D/H attiecibas (Caselli 2011). Reakcijas, kas noved pie jona H,D" veidosanas (Roberts & Millar
2000, Tielens 2006) ir:

H;" + HD - H,D' + H, E,=220K,AE=178 K (2.9)
D'+ H,> H '+ HD

H"+HD > D'+ H, E,=464 K

D'+H->H"+D

H +D->D'+H E,=41 K

H3++D9H2D++H

H,D"+H > H;"+D E,=632K

Svarigaka no §im ir reakcija (2.9), kura D atomi no galvenas deiterija kimiskas formas (HD molekulas) tiek
parnesti uz Hs" joniem. Arf citi H;" jona izotopologi var bit loti svarigi deiterija bagatinaSanas procesos
(Roberts et al. 2003). Ar tiem saistitas reakcijas (Roberts et al. 2004) ir:

H3Jr +Dy,~> HQDJr +HD

H,D"+HD = H;" + D, E,=63K
H3+ +D,~> HD>++ H»

HD2+ +H~> H3+ +D, E,=251K
H,D" + HD = HD," + H»

HD," + H,=» H,D" + HD E, =187 K
H2D+ + D> HD2+ + HD

HD,"+ HD = H,D"+ D> E,=107K
HzD+ +Dy,~> D3+ + H>

D3+ +H,~> H2D+ +D, E,=341 K
HD2+ +HD > D3+ + H>

D;"+ H,=> HD," + HD E,=234K
HD2+ +Dy,~> D3+ +HD

D;*+HD = HD," + D, E,=159K
H,D"+ D = HD," +H

HD,"+H = H,D"+ D E,=550K
HD2+ +D-> D3+ +H

D;*+H > HD,"+D E.=655K.
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Deiterija iesaistiS8anas molekulas parasti ir energétiski izdevigaka un citas H-D apmainas reakcijas tas tiek
parnests uz smago elementu molekulam (Roberts & Millar 2000, Roberts et al. 2004), piem&ram:

NH"+D > N,D' +H

N.D'+H > N,H +D E,=550K
HCN+D - DCN +H E,=500K
DCN +H - HCN+D E.,=500K

C2H2+ +HD > C2HD+ +H,
CHD' + H,»> CHy," + HD E,=550K
CH,D" + D, CHD,"+ HD
CHD;"+HD - CH,D" + D» E,=400K

Bitiski, ka reakcijas ar nozimigu aktivacijas energiju (pieméram, 200 K) molekularajos miglajos
notiek ar niecigu atrumu. Deiterija saturs klust paaugstinats Hs" jonos, kas ir efektivs protonu (deiteronu)
donors. Ar1 atomara tidenradt Sie procesi rada ievérojamu D proporciju (I1dz pat D/H > 0,3), kas gan var
reagCt pievienoSanas reakcijas gazveida, gan ari, vél svarigak, nosésties uz puteklu graudinpiem un ka
reagents nodro$inat uz putekliem esoSajam Gdenradi saturo$am molekulam loti augstu Rp. Augsts Rp
noverots zvaigznu veidoSanas vietas, kur ledd bijusas molekulas nonakusas gazes faze (Caselli 2011,
Roberts et al. 2003). Uz putek]u virsmas vielas ar D reagé vienlaikus ar H, ja reakciju parametri ir lidzigi,
tad D un H proporcija molekula tie$a veida atkariga no D/H attiecibas. Tacu §is reakcijas pamata notiek ar
kvantu tuneléSanos caur aktivacijas energijas barjeru, un, ta ka D ir smagaks, tam tas notiks 1&€nak un
reakcijas ar mazaku aktivacijas barjeru biis parsvara, salidzinot ar H (sk. 2.8.apaksnodalu) (Tielens 2006).

2.6. Puteklu — gazes mijiedarbiba molekularajos starpzvaigznu miglajos
2.6.1. Dalinu nosésanas uz putekliem

Atrumu procesam (akrécijai), kurd molekulas nosézas uz puteklu graudinu virsmas, var aprékinat pec
vienadojuma (Willacy & Williams 1993, Rawlings et al. 1992):

- %] = Sima’ngv;)Cn(i), (2.10)

kur d[i]/dt ir gazveida vielas i koncentracijas izmaina laika, n(i) ir i gazes fazes blivums (koncentracija),
cm?, S; ir tas lipsanas koeficients (robezas no 0 lidz 1), a ir puteklu graudina izmérs, cm, n, ir puteklu
koncentracija, cm™ (Seit pienemta par 1,33 x 10™'? niy no Hasegawa et al. (1992)), v; atrums i attieciba pret
puteklu graudinu, un C ir reizinatajs, kas nem vera dalinu elektrostatiskos efektus. C pienem par 1 neitralam
molekulam un 1 + 16,7 x 10*aT vienkart ladétiem pozitiviem joniem (Rawlings et al. 1992). Praktiskaja
dala izmantota vienkarSota formula (3.4), kas iegiita no vienadojuma (2.10).

Blivajos PSC notiek gan puteklu graudinu salipSana, gan molekulu uzkrasanas uz tiem ledus
apvalcina (mantijas) veida. Sadu porainu graudu tilpumu aiznem Getru veidu sastavdalas — silikatu dalinas,
oglekla dalinas, ledus un vakuums, kas var biit dazadas proporcijas. Silikatu un oglekla puteklu dalinu
tilpumu attieciba ir robezas 1,4...2, kamér difuza vide cieto puteklu kodolinu un gazveida esoso pargjo
metalu masas attieciba ir 1:(1...2). Bliva vide gazveida metali savienojumi ledus veida ir izsalusi uz puteklu
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kodoliniem. Kodolinu blivums tiek vértéts ap 2,5 g/cm?, ledus blivums — ap 1 g/cm’, tapéc dé] izsalsanas
puteklu graudinu tilpums pieaug 2,5-5 reizes. Porainiem graudiniem, kas veidojusies no salipuSiem
kodoliniem, vakuuma aiznemtais tilpums tiek vertéts 40-80%. IzsalSanas un salipSanas rezultata nozimigi
var pieaugt puteklu izméri, kas lauj tiem absorbét starojumu lielakos vilpu garumos (Kriigel 2008, Aikawa
et al. 1999).

2.6.2. Desorbcija no putek]u virsmas

Metalu molekulu pilniga izsal$ana uz putekliem péc teorétiskajiem aprékiniem notiek aptuveni 10°
gadu laika, tacu pat visaukstakajos PSC noverojams, ka zinama dala molekulu arvien atrodas gazes faze.
Tas liecina, ka tajos notiek procesi, kuru rezultata molekulas atraujas no putekliem. Ka pirmas hipotezes
ledus molekulu desorbcijai tika izvirzitas iztvaikoSana un desorbcija dé] starpzvaigznu UV starojuma.
Tomér Sie mehanismi tumsajos miglajos ir loti neefektivi, attiecigi zemas temperatiiras un gandriz pilnigas
argja starojuma absorbcijas d€] (Schutte & Greenberg 1991). Tapéc ir tikusi izvirziti alternativi desorbcijas
mehanismi, ka turbulence, kimiski spradzienini uz putekliem, putek]u pilniga un lokala sasilSana pec
kosmisko staru dalinu trapijumiem un desorbcija no CR inducétajiem UV fotoniem (sk. zemak).

2.6.2.1. IztvaikoSana (sublimdcija)

Vieglo elementu savienojumiem un atomiem (H, D, H», He) iztvaikoSana ir nozimigakais desorbcijas
veids, jo to adsorbcijas energija Ep ir salidzino$i maza (sk. 3.1. un 3.2. tabulas). IztvaikoSanas laiku kadai
molekulai aprékina p&c formulas (Hasegawa et al. 1992):

-1 Eb
tey = Vo €xp (kBTd> , 2.11)

kur vy ir adsorbétas dalinas raksturiga vibracijas frekvence (s™) un T ir puteklu graudina temperatiira (K).
Bliviem miglaju kodoliem raksturigaja 10 K vai zemaka temperatiira iztvaiko$anas atrums pat
vienkar$akajam metalu molekulam un atomiem, kuru adsorbcijas energija ir 600 un vairak K, ir niecigs un
par daudzam kartam zemaks ka citu iesp&jamu desorbcijas mehanismu atrums.

Tomer sublimacijai ir biitiska nozime augstaka temperatiira. Mantijas slanitis uz putekliem parasti ir
dazadu vielu maistjums, kuru sublimacijas temperattira var butiski atSkirties, ka, piem&ram, CO molekulas
H>O ledus matrica. Ja dzimstoSas zvaigznes tuvuma verojams temperatiiras pieaugums, vispirms desorbgjas
vielas ar zemaku iztvaikoSanas temperatiiru Teap. Sis process pastiprinas, kad paaugstinata 7 notiek
izmainas ledus (amorfaja) rezgi, laujot migrét un subliméties taja ieslégtajam molekulam. Tas parasti notiek
pie Y2 Tevap,ledus- Zinams daudzums gritak iztvaikojoSo vielu nonak gazveida jau $aja stadija desorb&joties
1idzi paréjam molekulam (co-desorption). Tomér dala CO paliek ieslégts H>O ledus molekulu rezgi klatratu
veida, I1dz tas noardas (Tielens 2006, Oberg et al. 2009d).

2.6.2.2. Desorbcija deé] puteklu sadursmem

Sadursmes ar tipisku putek]u graudipu atrumu 10 m s”', ko nodrosina turbulence molekularajos
miglajos, drizak noved pie graudinu salipSanas, nevis ledus mantijas bojaejas procesiem, tapec Sim
molekulu desorbcijas mehanismam mierigos molekularajos miglajos ir maza nozime. Citadi ir, ja miglaju
skar triecienvilnis, kura ir atri kustosi gan joni (piem&ram, ar 10 un vairak eV), gan arT cietu vielu dalinas.
Saja gadijuma var pietikt arf ar vienu sadursmi, lai praktiski viss ledus slanitis nonaktu gazes faze (Kriigel
2008). Tas verojams zvaigznu dzimSanas vietas — fotodisociacijas rajonos, izplidés no protozvaigzném
u.c., kur novérojams bagatigs visai komplic€to organisko savienojumu klasts, ko nevar izskaidrot ar gazes
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fazes kimiju (Tafalla & Bachiller 2011). Augstakas energijas triecienvilpos dalinu energija jau ir pietickosa,
lai sagrautu pasus cietos puteklu kodolinus, veidojot to Skembas. Pie vel lielakiem sadursmju atrumiem (ap
20 km s™) notiek jau puteklu kimiska sadali§anas. Triecienvilnu apgabalus, kuros tiek iznicinatas cietas
puteklu dalinas, var identific€t pec augstas SiO molekulas koncentracijas (Kriigel 2008).

2.6.2.3. Fotodesorbcija ar starpzvaiginu UV starojumu

Desorbcija ar UV fotonu lidzdalibu var notikt divos galvenajos veidos — ar tieSu desorbciju (parasti
mazam, stabilam molekulam) un caur molekulu fotodisociaciju. Pédéja gadijuma desorbcija reali notiek,
pateicoties energijai, ko izdala disociacijas produktu rekombingsanas (Oberg et al. 2009d). Fotodesorbcija,
lidzigi ka fotodisociacija atkariga no starojuma intensitates, vienadojums (2.7). Tas atrums proporcionals
desorbcijas efektivitatei Yy, kas ir molekulu (atomu) skaits, kas tiek atrauts no putekla viena kritosa UV
fotona iedarbibas rezultata. Efektivitate ir griiti izmérama, astrofizikas modelos pielautas vertibas svarstas
par vairakam kartam, pieméram, no 107 (Turner 1998b) Iidz pat 100 (Roberts et al. 2007). Ta atkariga no
aplukotas molekulas, putekla graudina materiala, ka arT virsmas procesu apraksta modeli. Lai molekulu
uzkrasanas uz putek]u graudinu virsmas vispar notiktu, Av jabiit lielakam par 2, domajams, vismaz 3 vai 4
(Turner 1998b, Tielens 2006), atkariba no Y,; un blivuma ny. Atras reakcijas (ar tidenraza iesaistiSanos,
pieméram, H, veidosanas, 2.8.2.2.apakSpunkts) tomer var notikt uz putekliem arT salidzinoSi intensiva
starojuma apstaklos. Izveidojusies ledus mantija uz putekla, kas nonak rajona, kur vairs nav aizsargata no
UV starojuma lauka, var pastavét, ilgakais, 10* gadus, ja to nenoarda citi procesi, pieméram, sadursmes
starp graudiniem (Tielens 2006).

2.6.2.4. Turbulence miglajos ka desorbcijas célonis

Izteikta hipoteze, ka turbulences kustiba molekularajos miglajos gazi un putek]us periodiski iznes
miglaju argjos apgabalos, kur tie tiek paklauti starpzvaigznu starojumam, kas notira puteklu graudinus,
atgriezot ledu eso8as molekulas gazes faze. Sakotngjais piep€mums (Boland & de Jong 1982) bija, ka laiks,
kura viela tiek transportéta no iek§puses uz arpusi ir fyansp = Re /v, kur R, ir miglaja radiuss un v, turbulences
kustibas atrums. Laika merogs $aja gadijuma ir salidzinams ar vielas uzkra§anas atrumu uz putekliem ledus
veida un molekulu veido$anas atrumu starpzvaigznu vide. Tomér reali turbulence ir diftizijas process, un
tai vajadzigais laiks ir

R\ L,
Liransp = (L_C) o (2.12)
t t

kur L, ir lielaka turbulences virpula izmérs. Tadgjadi vielas cirkulacija ir ievérojami 1énaka un nespele
bitisku lomu saistiba ar molekulu desorbciju (Williams & Hartquist 1984, Schutte & Greenberg 1991).
Tomér tai ir nozime citos ar PSC saistitos procesos, ka molekulara miglaja stabilitates nodro§inasana un
puteklu dalinu sadursmes.

2.6.2.5. IztvaikoSana de] putek]u graudina sasilSanas no kosmisko staru trapijumiem

Lai no starpzvaigznu putek]u graudina, kuru klaj ledus mantija, saktos molekula iztvaiko$ana, tam
jasasilst Iidz noteiktai minimalajai temperatiirai. Viegli gaistoSajai un izplatitajai CO molekulai §1
temperattra ir ap 20-25 K. Energija, ko putekli atstdj kosmisko staru dalina, kas iztriecas tam cauri, ir
atkariga no CR pliismas, graudina izmériem un blivuma un dalinas energijas zuduma taja. Ta proporcionala
dalinas (resp., atoma kodola) ladina kvadratam Z2, tapéc Ipasi svarigi ir atomu kodoli ar augstaku kartas
numuru, ka dzelzs (arT tam blakus esoSie Ni un Mn), kuram Z = 26 un kuram ka kodolsintezes
galaproduktam kosmosa un kosmiskajos staros ir ieveérojama koncentracija (sk. 2.1. tabulu) (Leger et al.
1985). Tiesi par dzelzs atomu kodolu kosmiskajiem stariem (Fe-CR) pienemts uzskatit, ka tie galvenokart

33



izraisa puteklu sasilSanu Iidz temperatiirai, kas pietieckama, lai izraisttu molekulu iztvaikoSanu nozimiga
mera (Leger et al. 1985, Hasegawa & Herbst 1993a, Roberts et al. 2007).

Lai iekl]iitu bltvajos PSC, kosmisko staru dalinam japarvar miglaja magnétiskais lauks un zudumi no
sadursmém ar atomiem. CR atomu kodoliem, kas parvar&jusi magnétisko lauku, energijas un pliasmas
zudumi dél sadursm&m ar miglaja esosajiem atomiem un molekulam ir salidzino$i mazi. Lielako dalu CR
energijas nes zemakas energijas dalinas, tacu 1&nakas no tam miglaja tiek absorb&tas. Var uzskatit, ka
miglajos svarigakie ir CR ar 10-100 MeV energiju (Cravens & Dalgarno 1978, Leger et al. 1985 un
Rawlings et al. 1992). Fe-CR ietriecas puteklu graudina loti reti, aptuveni reizi 10'? s, ta¢u tomér nodrosina
pastavigu, nozimigu molekulu desorbciju (Bringa & Johnson 2004).

Lai puteklis sasniegtu noteiktu temperatiiru 7y, nepiecieSams notikt sadursmei ar CR dalinu, kura tas
sanem pietieko3u energiju. ST procesa atruma koeficients, s™', puteklim ar radiusu « ir:

0

Kcrnie = Ta*Zz f 4tz (E)fdE, (2.13)

Emin

kur fz(E) ir laika frakcija, kura kosmisko staru dalinas ar pliismu ¢ (cm™ s™ sr'") un energiju E (eV) nodod
puteklim pietiekoSu energiju, lai tas sasniegtu vai parsniegtu 7y. f7 vertibu nosaka divi procesi. Pirmkart,
CR ir jaskérso pietiekoSi gar$ cel§ graudipa iekSieng, lai tas pagitu taja atstat gana daudz energijas T
paaugstinasanai. Otrkart, CR atdod energiju vielai, to jonizgjot, un $aja procesa rodas elektroni ar energiju
(aptuveni vairak ka 0,1 keV), kas pietiekama, lai izkl@itu no graudina praktiski bez mijiedarbibas ar ta vielu.
Sada veida tiek zaudgti aptuveni 60 % no CR iegulditas energijas (Leger et al. 1985).

Fe-CR plismu ietekmé vairaki faktori, pirmkart jau aplikota PSC tuvums CR avotiem, kas janem
vera, interpretéjot noveérojumus. Parnovu triecienvilni, kuros rodas nozimiga dala Galaktikas izcelsmes
kosmisko staru, var biit tiesa kontakta ar molekularo miglaju kompleksiem (Leger et al. 1985, Pagel 1997).
Otrkart, svariga ir Fe atomu kodolu koncentracija CR, ko Leger et al. (1985) pienem par 1,6 x 10 attieciba
pret H. Butisks ir arT CR energijas spektrs (2.1. att.), ipasi zemo energiju gala. Zemas energijas CR atvaira
Saules v&j8, talab to intensitates mérfjjumi ir neprecizaki, tau vienlaikus tie sadursmés ir sp&jigi puteklu
graudiniem nodot lielaku energijas daudzumu (Leger et al. 1985).

Saskana ar Hasegawa & Herbst (1993a) péc CR trieciena 7; no 10 K, kada ir vidgji miglaja, sasniedz
~70 K. Atruma konstante, s, vielas i iztvaikoSanai no graudina virsmas, pateicoties kosmisko staru
triecieniem, ir:

10K ,
, f70 kevap(l: Td) [dt/de]de
kcra(i) = ToK ) (2.14)
me [dt/dT;]dT 4

Kur keap = o', 8, no vienadojuma (2.11).
Pienemot, ka pie 7; = 70 K notiek lielakas dalas molekulu desorbcija(Hasegawa & Herbst 1993a):

kCRd(i) ~ f(70K)kevap(i: 70K) ’ (2-15)

kur f{70K) ir laika frakcija, ko graudins pavada aptuveni 70 K temperattira. Ta aptuveni var tikt izteikta ka
laiks p&c katra CR trapijuma, kura 7, = 70 K (107 s) attieciba pret laiku starp CR triecieniem (10'* s no
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Bringa & Johnson (2004)), ko graudin$ pavada 10 K temperatiira, un tadgjadi aptuveni ir 1077
IztvaikoSanas atrums atkarigs no molekulas adsorbcijas energijas un masas, sasniegta 7, pirmkart atkariga
no graudina izm@riem un pie noteikta izméra (ap 1000 A, 0,1 um) $is desorbcijas mehanisms ir
visefektivakais, sk. 2.3. att.

Puteklu sasilSana no CR triecieniem var izraisit ne vien desorbciju iztvaikojot, bet arT kimiskas
eksplozijas ledus slaniti, kas var biit vl efektivaks desorbcijas mehanisms, sk. 2.6.2.11. apakSnodalu.
Visticamak, ka CR izraisita iztvaikoSana viena pati tomer nespgj uzturét gazes fazé gaistoSo molekulu
(resp., CO) koncentraciju, kada konstatéta tumsSo miglaju novérojumos (Hartquist & Williams 1990,
Roberts et al. 2007).

2.6.2.6. IztvaikoSana péc putekla vietéjas sasilSanas no kosmisko staru triecieniem

Kosmiskajam staram izskrienot cauri puteklim, tiek atbrivoti elektroni, un gar CR celu putekli rodas
elektronu-caurumu pari, kas rekombingjas, izdalot energiju un sasildot putekli cilindru ar radiusu 50 A. Tas
notiek laika aptuveni 102 s, vai vél atrak amorfas vielas gadijuma (Leger et al. 1985). Sie procesi var
novest pie saiSu sarausanas, puteklu graudina bojajumiem un fragmentacijas (de Jong & Kamijo 1973) vai
arT, nozimigak molekularajiem miglajiem, pie lokalas molekulu iztvaiko$anas no putekla virsmas (Leger et
al. 1985). Tie ir svarigi, galvenokart, licliem graudiniem, kurus skar zemas energijas CR, sk. 2.3. att. (de
Jong & Kamijo 1973).
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2.3. attels. Aprekinatais CO molekulas iztvaikoSanas atrums péc kosmisko staru triecieniem silikatu
graudinam, atkariba no radiusa. Salidzinajumam pievienots aprekinatais iztvaiko$anas atrums pec vietgjas
sildiSanas mehanisma (***), kas nav atkarigs no putekla izméra un ir svarigs lielakiem graudiniem. Pec Fig.
7, Leger et al. (1985). Pienemts, ka CO sublimacijas temperatiira ir 25 K.

Sasildita putekla dala zaudg siltumu, tam difundgjot uz pargjo graudinu, ka arT gaistoSo molekulu
iztvaikoSanas rezultata no ledus slaniSa virsmas. Dzes€Sana dé| iztvaikoSanas veicina siltuma vadiSanu ar1
virziena uz ledus virsmu, kas lauj iztvaikoSanai turpinaties. Leger et al. (1985) aprékinats, ka Fe-CR
trieciens var izraisit 6 x 10* gaistosu molekulu (CO, desorbcijas energija Ep pienemta 1030 K) iztvaikosanu

10" sekunzu laika, ledus mantijai zaudgjot 5 monoslanus molekulu CR ieejas un izejas diskos ar radiusu
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150 A, kas sasilst [1dz 150 K. Kopgjais CR viet&jas sasildiSanas izraisitas iztvaikoSanas atrums tad ir 70
molekulas cm? s™', neatkarigi no putekla izmériem. Sis skaitlis citam molekulam un vielu maisTjumam,
kads reali ir ledus uz starpzvaigznu putekliem, var bt ieveérojami savadaks, gan Ep, gan siltumietilpibas un
vaditspgjas atskiribu del.

Kopuma kosmisko staru triecienu izraisito desorbciju ISM apraksta, pienemot, ka tas atruma
konstante nav atkariga no 4y un putekla temperatiiras (vienadojums 3.6, Hasegawa & Herbst 1993a).
Paaugstinoties Ty, arvien nozimigaka klust klasiska molekulu iztvaikoSana, augstaka 7, biezi saistita ar
augstaku elektromagnétiska starojuma intensitati, kas arT veicina desorbciju.

2.6.2.7. Molekulu izsiSana ar kosmiskajiem stariem no putekju apvalcina

Vel viens desorbcijas veids, kas nav selektivs un kas var nogadat starpzvaigznu gazg lielas molekulas,
ir to ,,izsisana” no ledus apvalcina tiesa veida ar smago CR triecieniem. Tas norit strauji, ap 10! s un, lai
arT dala molekulu $ai procesa tiek sagrautas, liclaka dala tomer paliek neskartas, jo tick atdalitas ledus
Skembas un molekulu konglomerati. To pavada gaistoSo molekulu iztvaikoSana (sk. augstak) (Johnson et
al. 1991). Sis skembas var uzskatit par mazu izméru puteklisiem, kas veidoti no atseviskam, savstarpéji vaji
saistitam molekulam, un ka tadi tie salidzinosi atri izjuks pat bliva ISM, absorbgjot energiju no fotona vai
kosmisko staru dalinas (Leger et al. 1985).

CR, kas ietriecas putekl1 perpendikulari ta virsmai, spes atdalit aptuvenas puslodes formas mantijas
gabalu ar radiusu, kas proporcionals,

R, o« (dE) (2.16)
o« —(— :
¢ Tug\dx/’

. . . . Sy e dE .
kur uy ir molekulu adsorbcijas energija uz laukuma vienibu apvalcinu veidojosajam vielam un I

energija, ko CR atstaj putekli, uz veikta cela vienibu (ja mantijas biezums ir lielaks par R.). Izsviestais
gabalin$ ir parak mazs, lai $ada veida desorbéSanas atrums biitu salidzinams ar molekulu iztvaikoSanu,
puteklim sasilstot p&c ta pasa Fe-CR trieciena. Tacu mazaku molekulu matrica tas var saturet ieslégtas liela
izmé&ra molekulas, tadgjadi tas neskartas nogadajot miglaja gazes faze, kur tas ir tikuSas noveérotas (Johnson
et al. 1991). Citi nozimigi Fe-CR trapijuma rezultati ir gazé nogadatas tieSi mantijas zemaku slanu
molekulas, kuru sastavs var atSkirties no virsmas, un mantijas bojajumi (poru strukttiras izmainas, dzilako
slanu ekspon&sana) kas var ietekmét tas kimisko attistibu, ka tas pétits autora darba.

2.6.2.8. Desorbcija deé] kosmisko staru induceta UV starojuma

CR inducéetie UV fotoni (CR-fotoni), kas rodas reakcija (2.1), ne vien nodro$ina gazveida molekulu
disociaciju (2.5.2.4.apakSpunkts), bet art iedarbojas uz putekliem miglaja. Lidzigi ka starpzvaigznu telpas
UV starojums (2.6.2.3.), tie sp&j desorbet molekulas no puteklu virsmas, ar atSkiribu, ka $is starojums rodas
izklied@ti pasa miglaja (Prasad & Tarafdar 1983, Duley et al. 1989 un Hartquist & Williams 1990). Fotons,
kas trapa ledus mantijai uz putekla, sp& disociét virsmas molekulas, pieméram, H.O - OH + H.
Disociacijas produktiem pieskirta energija, ka ari energija, kas izdalas tiem rekombingjoties, spgj izraisit
citu molekulu atrauSanos no virsmas. CR-fotoni, kas raduSies saskana ar vienadojumu (2.2), tiek pamata
absorbéti puteklos, lai gan to zudumus izraisa ari gazveida molekulu absorbcija. Atrumu molekulu
desorbcijai no CR-fotoniem aprékina péc vienadojuma (3.9).

Vieglajiem H atomiem un molekulam desorbcijas mehanisms ietver ari tieSu atrausanos no virsmas,
fotona iedarbiba disocigjot H saturosai molekulai, ka NH3, H,O (Hartquist & Williams 1990, Andersson &
van Dishoeck 2008). H,O molekulas disociacijas gadijuma lielaka dala fotona energijas tiek patéréta O—H
saites sarauSanai, ka arT molekulas elektronu ierosinasanai augstakos Itmenos. No parpalikuma 1-2 eV
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aiznes aizejosais H atoms, kamér vienas H>O molekulas desorbcijai nepieciesami 0,47 eV, ko var dot ledl
paliku$ais OH radikalis, desorbgjot, augstakais, dazas molekulas. Nemot véra, ka desorbcija ir efektiva
tikai, ja fotonu absorb& molekula, kas atrodas viena no paris virs€jiem slaniSiem, tas efektivitate ir,
iesp&jams, aptuveni 0,1 desorbétas molekulas uz katru kritoSo CR-fotonu. Lidzigi ka ISM UV fotonu
gadijuma, Sis mehanisms tiek uzskatits par neselektivu, t.i. neatkarigu no desorbétas dalinas masas un
adsorbcijas energijas (Hartquist & Williams 1990, Roberts et al. 2007).

2.6.2.9. Desorbcija dé] puteklu sasilSanas no rentgenstariem

Rentgenstaru un y-staru intensitate ISM, salidzinot ar UV fotoniem, ir visai maza un to sp&ja
caurspiesties blivai gazei ir mazaka ka kosmiskajiem stariem, tapéc molekularajos miglajos un PSC to
iedarbiba uz gazi un putekliem ir vajaka un teorétiskajos p&tijumos biezi tiek ignoréta. Tomér tie var spelet
butisku nozimi, ja gaze atrodas $ada augstas energijas starojuma avota tuvuma. Avoti var bt, pieméram,
pulsari, zvaigznu eksplozijas un to izraisitie triecienvilni, y-staru uzliesmojumi, milzu melnais caurums
Galaktikas centra, arpusgalaktiski avoti. Molekularo miglaju kimiju visvairak ietekmé protozvaigznes, kas
apkartgjai gazei dazada veida pievada energiju, tai skaitda ar zemas energijas CR un rentgenstariem, gan
emisijas ITniju, gan melna kermena starojuma veida (Semenov 2011).
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2.4. attels. CO molekulas iztvaikoSanas atrums dél rentgenstaru absorbcijas oglekla (nepartraukta Itnija) un

silikatu (raustita linija) graudinam, atkariba no radiusa. P&c Fig.3, Leger et al. (1985).

Biezums, ar kadu rentgenstaru fotoni tiek absorbéti puteklu graudinos, atkarigs no to plismas ¢(E)dE
(fotoni cm? s Hz' st™"), putekli veidojoso elementu elektronu kodolam tuvakas K-Zaulas absorbcijas
Skérsgriezuma un $o atomu skaita puteklt, kas atkarigs no ta izmeriem un blivuma (Leger et al. 1985). Bez
tam vél svarigi, kada dala no fotona energijas paliek graudinam. Katrs absorb&tais fotons no atoma emités
vienu elektronu no K-¢aulas un, pateicoties Augera efektam, vél vienu elektronu, kas aiznes lieko energiju
Ek, kad brivo vietu K-Caula aizpilda augstako limenu elektrons. Tadgjadi pirmajam emitetajam elektronam
piemit energija E-Ex. So elektronu veiktais attalums putekli L, cm ir:
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L =r1roEY3, (2.17)

kur £ mérams keV un rp = 1,0 x 10°p,, kur p, ir graudina blivums, g cm™. Ta ka elektrons lielako dalu
savas energijas zaudg tieSi sava treka beigas, var piepemt, ka tas vai nu izkliist no putekla ar visu savu
energiju vai arT paliek un visu energiju atstaj taja. Varbutiba p(E,a) elektroniem atstat savu energiju putekli
ar radiusu a, ja L < 2a, ir:

— 3 1 3
p(E,a)=1 —ZL/+E(L/a) . (2.18)

Ja L >2a,tad p =0, un ja L << a, tad p = 1. Pienemot arpusgalaktiskas izcelsmes rentgenstarojumam
raksturigo spektru un, pienemot, ka tas miglajos neabsorbgjas, Leger et al. (1985) ieguva 2.4. att. redzamo
likni rentgenstaru sildiSanas izraisttai CO iztvaikoS$anai. Var secinat, ka rentgenstaru izraisita puteklu
sildisana un molekulu desorbcija var biit svariga tikai maza izméra puteklu graudiniem, zem 0,05 pm, kadi
PSC vairs nav raksturigi.

2.6.2.10. Desorbcija pec H, sintézes reakcijas

Péc molekulas (ka CO, H») izveido$anas uz puteklu graudina virsmas, ta paliek augsti ierosinatos
vibraciju limenos. Ja molekula paliek uz virsmas, $o energiju ta nodod puteklim, vai nu sasildot to visu, ja
tas ir pietickoSi mazs (Allen & Robinson 1975), vai arT nozZimiga méra pacelot temperatiru tuvakaja
apkartn€ un desorbgjot dazas tuvuma esosas gaistoSas molekulas (Duley & Williams 1993, Roberts et al.
2007). Sagaidams, ka tums$os miglajos Sis process ir nozimigs tikai saistiba ar H, molekulu, ko nozimiga
méra atomos saske] kosmiskais starojums.

H atomi uz ledus apvalcina virsmas ir piesaistiti salidzinosi vaji, un izveidojusies H, molekula dalu
savas 4,5 eV saites izveidoSanas energijas atdod aptuveni lidz 30 citam blakus molekulam un desorbgjas,
arvien vel pati esot augsti ierosinata stavokli. Uz putekla tas rada laukuminu ar aptuveni 30 K temperatiiru,
kura eso$as CO u.c. molekulas ar mazu E)p var iztvaikot gaze (Duley & Williams 1993).

IztvaikoSanas atrums atkarigs no H» veidoSanas reakcijas atruma uz puteklu virsmas, H atomu
daudzuma uz virsmas, to virsmas piesaistiSanas efektivitates un koncentracijas gazes faze. Ta ka molekularo
miglaju kodolos svarigakais jonizacijas un molekulu saskel$anas izraisitajs ir kosmiskie stari un CR-fotoni,
tad desorbcija, kas notiek pateicoties savienoSanas reakcijas izdalitajai energijai, netie$i atkariga no CR
intensitates. Tas atrumu aprékina péc vienadojuma (3.13).

ST desorbcijas mehanisma efektivitates £ augi&jo robezu var novertét sekojosi. Pienemot, ka 40 % (2
eV no 4,5 eV) no jaunizveidotas H> molekulas saites energijas tiek vibraciju veida nodotas apkartgjai vielai,
ta spgj desorbét Iidz ap 20 molekulas ar Ep = 1000 K (0,082 V). Ticams tomér, ka Sim procesam ir buitiski
energijas zudumi un tas ir daudz mazak efektivs ar ¢ < 1, citadi ledus apvalcinu izveido$anas tiktu ilgstosi
kaveta (Roberts et al. 2007).

2.6.2.11. Kimiskas eksplozijas puteklu ledus apvalcinos

JonizgjoSais starojums, kas krit uz putekliem, sp&j sagraut ledus mantija eso$as molekulas, radot
kimiskus radikalus, kas 10 K vai zemaka temperatiira paliek iesleégti ledi. Radikalu koncentracija var
teoretiski sasniegt pat 10 % no apvalcina sastava, tad&jadi uzkrajot ievérojamu kimisko potencialo energiju.
Ja putek]u graudins kada iemesla dé] sasilst, pieméram, par 10-20 K, vismaz dala no Siem radikaliem kliis
mobili un spés reagét ar citam molekulam un sava starpa, vél vairak sasildot ledu, tadgjadi veicinot
iztvaikosanu un paatrinot reakcijas. ST procesa iespgjamais galarezultats ir visa ledus apvalcina vai vismaz
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ievérojamas dalas ,,uzspragsana”, tam nonakot gazes faze. Sajas reakcijas var rasties ari sarezgitas
organiskas molekulas (Greenberg & Yencha 1973, Rawlings et al. 2013).

Laboratorijas eksperimentus veic, izveidojot dazada sastava planu (1 pm un mazak) molekulu slaniti
vakuuma, zema (ap 10 K) temperatira ka starpzvaigznu ledus analogu. P&c tam to apstaro ar zinamu
daudzumu UV fotonu, kas slaniti generé radikalus. Paaugstinot temperattru, radikali reagg, un slanitis
vairuma gadijumu eksplod€ un lielakoties paziid no substrata virsmas. Eksplozijas bridis redzams ar1 ka
gaismas uzliesmojums (Greenberg & Yencha 1973, d’Hendecourt et al. 1982 un Schutte & Greenberg
1991). Laboratorijas simulacijas vairakos aspektos atSkiras no apstakliem starpzvaigznu vide, kur (1)
starojuma intensitate ir nieciga, (2) ledus mantijas eksist€ ievérojamu laikposmu 0,1-1 Myr un, (3) neskaitot
UV fotonus, tas paklautas ar1 cita veida iedarbibai, ka puteklu sadursmes, H, veidoSanas uz virsmas,
molekulu nosésanas no gazes, CR triecieni un vaj$ rentgenstarojums.

Ka eksplozijas izraisitajs var kalpot jebkur§ putekli sasildo$s notikums. Efektivakais ir Fe-CR
trieciens, kas sp€j sasildit visu putekla graudinu par vairakiem desmitiem K, mazaka efektivitate ir UV
fotonu, rentgenstaru un vieglo CR izraisitai viet§jai uzsilSanai (Leger et al. 1985). Lai iztvaic&tu visas
molekulas no mantijas, radikalu koncentracijai, iesp&jams, japarsniedz 10 %, tap€c ticamaks desorbcijas
mehanisms ir ledus slaniSa sarausana gabalos, I1dzigi ka molekulu izsi§ana ar CR (2.6.2.7.apaks$punkts).
Saja gadijuma iztvaiko tikai gaisto$akas molekulas, pieméram, CO, kamér pargjas, ka H,O, nonak
izplatfjuma ka ledus gabalini (Schutte & Greenberg 1991). Eksploziju notik$anas atruma koeficientu (s™)
var aprékinat péc vienadojuma (2.13), pienemot, ka to izraisiSanai nepiecieSams sasniegt noteiktu 7.

2.6.2.12. Radioaktivitate ka molekulu desorbcijas célonis

Kodolu sabrukSanas reakcijas parasti izdalas dazu MeV energija. Ja sabriikoSais atoms atrodas
graudina vai uz ta un energija kaut dalgji tick absorb&ta putekli, ar to pietiek, lai ievérojami paceltu puteklu
graudina temperatiru un izraisitu molekulu iztvaikoSanu. Daudziem izotopiem, kuru dzives laiks
salidzinams ar PSC dzives laiku, sabruksana notiek, izdalot 3", B~ dalinas, y kvantu, kas puteklIi absorbgjas
vaji un energiju aiznes prom. o-dalinas absorb&jas vieglak, tacu visefektivak puteklis sanem energiju no
dalidanas kodolreakcijam, pieméram, no ;U ar pussabruksanas periodu 2,4 x 107 gadi. Taka ir iesp&jams,
ka tie$i parnovu eksplozijas izraisa miglaju dalu saspieSanos, radioaktivo elementu koncentracija puteklos
PSC daudzos gadijumos var biit paaugstinata. Lai kodoldaliSanas izraistta desorbcija biitu nozimiga,
radioaktivo elementu relativajai koncentracijai apvalcina ledii jasasniedz vismaz 107 (pie nu = 10° cm™),
kas ir salidzinoSi daudz, pat nemot véra nesenu tuv&jas parnovas spradzienu. Tapéc domajams, ka
radioaktivitate nav nozimigs faktors gazveida molekulu augstas koncentracijas uzturéSana miglajos
(Hartquist & Williams 1990).

2.6.3. Ladina apmaina starp gazi un putekliem

Puteklu ladinu ietekmé (1) elektronu izsisana ar UV starojumu (fotoefekts), (2) elektronu adsorbcija
no gazes, ka arT (3) katjonu nos€$anas uz to virsmas. Ta ka elektroni kustas daudz atrak par joniem, puteklu
graudini starpzvaigznu miglajos, kas pasargati no starpzvaigznu starojuma lauka, ir negativi ladeti, turklat
vairakkart. Difuza vid€, kur domin€ UV starojums, putekli nes pozitivu 1adinu pateicoties fotoefektam,
turklat fotoefekts HI rajonos licla méra nodroSina gazes uzsilSanu lidz, piem&ram, 100 K, kamér putekli
saglaba zemu ~20 K temperatiru (Kriigel 2008). Molekulu sadursmes ar 1adétiem putekliem ir svarigs
faktors, kas lauj starpzvaigznu magnétiskajiem laukiem ietekmé&t vaji ladétu ISM gazi (Hartquist et al.
2008).
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Negativais 1adin$ liela mera izslédz anjonu adsorbciju. Katjonu adsorbcijas iesp&ju uz graudiniem
puteklu negativais ladins, domajams, paaugstina (Rawlings et al. 1992, Roberts et al. 2007, Kriigel 2008;
vienadojums (2.10)), lai gan izteikts arT viedoklis, ka joni var neitraliz&ties (kas ir eksotermiska norise) un
atrauties no putekla atpakal gazes fazé (Brown & Charnley 1990).

2.7. Starpzvaigznu puteklu ledus apvalcinu veidoSanas, evoliicija un struktiira

2.7.1. Puteklu ledus apvalcinu veidosanas

Saskana ar Sobrid pienemtajiem uzskatiem, ledus mantijas raSanas uz starpzvaigznu putekliem ir
vismaz divu stadiju process, kura iesaistita brivu atomu u.c. kimisku radikalu nosé€$anas un mantiju
veidojoso molekulu sintéze uz puteklu virsmas un gazes fazé radusos molekulu izsal$ana uz graudiniem.
Starpzvaigznu ledus pétiSana nepiecieSams bitisks ieguldijums no astrokimijas laboratorijam, kuras
starpzvaigznu telpai lidzigos apstaklos tiek noskaidrots dazada sastava ledus maisijumu infrasarkanais
spektrs un molekulu uzvediba, ledu apstarojot ar UV fotoniem un augstas energijas atomariem joniem.

Ledus mantiju doming&josas sastavdalas ir tidens un oglekla oksidi. Ta ka C un O ar tdenradi reagée
l1dzigi, var secinat, ka agrajos miglaja kodola attistibas posmos skabeklis ir un ogleklis nav atomara forma.
Atomarais skabeklis, nos€Zoties uz graudina, hidrogengjas, izveidojot H>O, kas ir viela ar salidzinosi loti
augstu iztvaikoSanas temperattiru (ap 100 K, Visser et al. 2011). Lai gan reakcija ir stipri eksotermiska,
izveidojies Gidens lielakoties paliek uz virsmas un veido amorfu matricu, kas satur citas molekulas. Udens
ledus veidosanas posma sakuma notiek arT C atomu nos€Sanas un CHs sintéze, tacu turpinoties bliva miglaja
evoliicijai (resp., pieaugot Ay), ogleklis gazes faze strauji parveérsas par CO, un CH, razosSana apstajas. CO
molekulas, kas $aja posma nonak ledus slaniti, lielakoties tiek parvérstas par CO,, iesp&jams, reaggjot ar
OH. Par to liecina, ka CH4:H>O attieciba apgriezti proporcionala H>O ledus daudzumam, kamér CO2:H>O
daudzuma attieciba ir aptuveni konstanta dazados avotos (Oberg et al. 2011a).

Ta ka NH3:H»O attieciba ir maz mainiga, domajams, ka arT amonjaks veidojas un izsalst I1dzigi ka
tdens. Ledii novérota arT augsta amonija jona NH, " koncentracija, kas liecina par atbilstosu pietiekosi stipru
skabju daudzumu, kuras sp&jigas protonét amonjaku. Pasi anjoni ledi ir loti griiti novérojami (Oberg et al.
2011a).

Turpinoties O izsal$anai, [CO]/[O] daudzuma attieciba gazveida fazg aug, 1idz liclaka dala izsalstosa
CO vairs neparversas par COz, un H>O vairs nav ledus sastavdala, kuras daudzums pieaug visstraujak. Var
uzskatit, ka Saja bridi sak veidoties otrais ledus slanis, kuru pamata veido CO molekulas ar citiem
piemaisijumiem, pieméram, N2, O, kas arT ir salidzinosi viegli gaistosi. CO molekula $aja slani paklauta
hidrogené$anai, veidojot formaldehidu H>CO ka starpproduktu un metanolu CH3;OH ka reakciju
galaproduktu. ArT $aja slani CO arvien paklauts oksidéSanai, veidojot CO; un OCN".

Miglaju kodolos ledus sastavdalu H,O:CO:CO,:CH3OH daudzuma attieciba ir aptuveni 100:31:38:4.
CO ledum var izdalit tris komponentus — tirs CO ledus, CO maisijuma ar CO; un CO maistjuma ar H,O.
Lidzigi, CO; ledum var izdalit ¢etrus komponentus — tiru CO,, CO, maisijuma ar CO, CO, maisijuma ar
H,0 un CO; maistjuma ar CH3;OH. Kopuma novéroto ledus sastavu var izskaidrot ar agraku posmu, kura
notiek hidrogen&sanas reakcijas (pamata H,O veidoSanas), kam seko velaks posms, kura notiek arT metalu
atomu apvieno$anas molekulas (Oberg et al. 2011a). Raksturigi, ka metanols nav konstatéts esam
maistjuma ar tideni, lai gan tas abas ir pilnigi hidrogen&tas molekulas. Tas norada, ka CH3;OH rodas,
hidrogengjoties tiram CO (Linnartz et al. 2011).
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2.7.2. Ledus mantiju evolicija protozvaigznes stadija

Ledus sastava un struktiiras evoliicija atkariba no bliva molekulara miglaja kodola attistibas stadijas
shematiski paradita 2.5. att. Izveidojoties protozvaigznei un gazu-puteklu diskam ap to, mainas ne tikai
miglaja uzbtve, bet arT pasi putekli. To graudini salip, tadejadi samazinas puteklu koncentracija un
efektivais laukums, kas ietekme gazu izsalSanu un iztvaiko$anu (Caselli 2011). Neskatoties uz augsto
puteklu blivumu, kas diska centralajos rajonos aiztur gandriz jebkadu starojumu, temperatiira diska toméer
ir ievérojami augstaka ka PSC. Molekularo miglaju kodolos gazes temperatiira 7, var bt pat tikai 6 K,
kamer disku v@sajas dalas tipiska 7 ir vismaz ap 20 K (Caselli 2011, Semenov 2011).

Centrala objekta starojuma ietekmé notiek puteklu sasil$§ana un vieglak iztvaikojosais CO un ar to
saistitas molekulas var nonakt gazes fazg. Ledus sastavdalas atdalas un noslanojas, nereti veidojot gandriz
tira CO, CO; un H,O slanus uz putekliem. Ledus noslanosanas mehanisms saistits ar diviem procesiem —
parmainas no viena cieta vielas agregatstavokla uz citu (ka tidens ledus pareja no bliva ledus uz mazblivu,
cietam H,O sasilstot uz 38-68 K temperatiiru), ka art molekulu migracija caur ledus slaniem, kas iesp&jama,
pateicoties poram ta struktiira. Noslano$anas ir paredzama gadijumos, kad saiSu stiprums starp molekulam
tira viela ir lielaks par sai$u stiprumu, kads ir, molekulam atrodoties maistjuma (Oberg et al 2009a).

H,0
CO4=CO,

2 .H‘
“H,0 NH:

Silicate grain core Silicate grain core Silicate grain core

Silicate grain core

|:| H,O-dominated ice :l CO-dominated ice

2.5. attels. Sastavs un svarigakas kimiskas parvertibas starpzvaigznu ledum molekularaja miglaja. 0. —
molekulara miglaja mala, kur gazi caurstravo starpzvaigznu UV starojums, 1. — bliva miglaja veidoSanas
agras stadijas, 2. — bliva, tumSa miglaja kodola izveidoSanas (pirmszvaigznu kodols), 3. — protozvaigznes
gazu-putek]u apvalks. Ledus veidoSanas sakas 1., ar sasalusu H,O, kas satur ievérojamu daudzumu CO..
P&c Fig. 12, Oberg et al. (2011a).
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Velak notiek strauja CO izsalSana, turpinoties ari CO; sintézei un rodoties CO:CO ledus
maisTjumam. Seit notiek arT CH3OH sintéze. Visas aukstajas stadijas notiek sasaluio molekulu desorbcija
no puteklu virsmas ar ne-termiskiem mehanismiem (2.6.2.punkts). Protozvaigznes stadija pie 20 K sakas
CO iztvaikoS$ana, pie 30 K — CO,:H»O ledus maistjumu atdali§anas un noslanosanas.

Kad ledus temperatiira tuvojas vielu sublimacijas temperatiirai, molekulas kliist pietiekoSi mobilas,
lai izvietotos energgtiski izdevigakas pozicijas un notiktu vielas kristalizacija. Tas, kopa ar kimiski
viendabigaku (H,O) slanu veidoSanos, novérojams pec spektralo Iiniju sasaurinasanas. Kristalizacija
pamata notiek, kad mazpolaras, vieglas ledus sastavdalas (CO) ir jau sublim&jusas (Whittet 2003).

Bez vieglako molekulu nonakSanas gazes fazg, puteklu sasilSana izraisa ar1 izmeros salidzinosi lielu
kimisko radikalu kustibu uz ledus virsmas, veicinot sarezgitu organisko savienojumu veido$anos, ipasi CO,
ledus fazé. Ledus sastavdalu attieciba H»O:CO:CO2:CH3OH:NH3:CH4:XCN ir  aptuveni
100:29:29:3:5:5:0,3 mazas masas protozvaigzném un 100:13:13:4:5:2:0,6 liclas masas protozvaigzném. Ar
»XCN” apzimé OCN™ un, iesp&jams, arT kadu citu nezinamu savienojumu, kam novérojama absorbcijas
Itniju pie 4,6 um. Noverotas atskiribas starp lielas un mazas masas protozvaigznu ledus sastavu lielakoties
skaidrojamas ar atSkirigo sildiSanas intensitati $ajos objektos. Masivo protozvaigznu starojums veicina
straujaku gaistoSo vielu iztvaikoSanu un, iesp&jams, intensivakas reakcijas uz putekliem palikusaja leda.
CO daudzums lielas masas protozvaigzn€s ir samazinats visos ledus komponentos (vielu maisijumos),
kamér CO, daudzuma samazinajums galvenokart saistits ar CO, iztriikumu H>O:CO5 maisijuma (Oberg et
al. 2011a).

Citas, mazak nozimigas ledus sastavdalas, kas noveérotas ISM un protozvaigznes, ir OCS, OH,
HCOOH, H,CO, CH3CHO, SO, HDO, ka arT organiskas vielas, ko konstate pec C—H sai$u vibracijam.
Lidz $im ledu konstatgto molekulu daudzumdala nav zemaka par procenta daJam (Gibb et al. 2004, Aikawa
et al. 2012a). Raksturigi, ka Iidz ar ledd esoSajam vielam vienmér noverojamas linijas, kas saistitas ar
silikatiem, hidrogenétu amorfu oglekli (hydrogenated amorphous carbon, HAC) un policikliskajiem
aromatiskajiem ogliidenraziem. Uzskata, ka C saturoSu molekulu fotolizes rezultata ledus maisijuma
izveidojas darvai Iidziga organisko vielu kartina, kas paliek uz putekliem, arT tiem ieverojami sasilstot
protozvaigznes ietekmé (Allamandola et al. 1999, Whittet 2003 un Gibb et al. 2004).

2.7.3. Ledus apvalcina struktiira

2.7.3.1. Slanainiba

Pirma slanveida struktiira ledum uz puteklu graudiniem izveidojas jau, kad molekulara miglaja bliva
kodola veidoSanas sakuma uz tiem nosézas skabeklis, kas reakcijas veido H>O slani, uz kura pec tam
nosézas CO un citas gaistosakas vielas. P&c Oberg et al. (2011a) molekularajos miglajos un protozvaigznés
CO molekula eksiste trijos veidos — ka tirs CO, CO:CO; maistjums un CO:H,O maistjums. CO, var izdalit
Cetrus komponentus — CO:COy, tirs CO,, CO2:H,0 un CO,:CH30H maisijumi. Noverots ar1 tidens ledus un
H,O:CH30H maistjums. Tomé&r daudzas detalas uznemtajos spektros var izskaidrot ar tiru vielu, ne
maisijumu, nemot véra puteklu graudinu formas, gaismas polarizacijas efektus (Pontopiddan et al. 2003),
ka arT vielas TpaSibu izmainas starojuma ietekme (Raut et al. 2007b).

Sadu tiru vielu un vienkar§u maisTjumu pastavésana var liecinat gan par dazadiem ledus slaniem uz
vieniem un tiem paSiem graudiniem, gan arT par dazadu ledus sastavu uz graudigiem, kas atrodas viena
miglaja dazadas vietas ar atSkirigu vesturi un/vai fizikalajiem apstakliem. Dazada sastava ledus atrasts ar1
aukstos, blivos miglajos, kuros nav novérota zvaigznu veidosanas ar to izraistto fizikalo un kimisko puteklu
vielas segregaciju, kas liecina, ka ledum visdrizak ir slanaina struktiira.
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Ledus dalijums slanos ietekmé gan ta kimisko sastavu, jo viena ar otru reagét pamata var tikai viena
slan esoSas molekulas, gan ar1 fizikalos procesus ka, desorbciju, kas notiek, puteklim sasilstot vai
absorbgjot starojumu. Desorbg&joties gaistosas molekulas sp&j ienest gazes faze art mazak gaistosas vielas
(Oberg et al. 2009d). Sagaidams, ka blivs ledus, kas sadalijies pa slaniem, puteklim sasilstot, iztvaikos
stingri nosakama seciba.

Par galveno starpzvaigznu ledus sastavdalu var uzskatit amorfu cietu deni (amorphous solid water,
ASW). Zemai temperatiirai raksturigs augsta blivuma ASW (1,1 g cm™), kas pie 38 K sak parveidoties par
zema blivuma ASW (0,94 g cm™), pie 90 K atkal kliist kompakts un pie 140 K sak kristaliz&ties (Jenniskens
et al. 1995, Accolla et al. 2011). Laboratorijas apstaklos (bezgaliga plakana ledus virsma, ultra-augsts
vakuums, ap 10'° bar) H,O iztvaiko pie 150 K, tadu starpzvaigznu vidg, kur sikdisperss H,O uz putekliem
pastav tikstoSiem gadu, ta iztvaikoSanas temperatiira vértgjama ap 100 K (Visser et al. 2011, Accolla et al.
2011). Kosmosa esosais fidens ledus ir augsta blivuma amorfaja forma, jo (1) tas veidojas temperattra ap
10 K un (2) miglajos esoSais starojums gan sagrauj ledus kristalisko strukttiru, gan parveido zema blivuma
ledu par augsta blivuma ASW, ja arT ir bijusi izdeviba izveidoties zema blivuma H>O formam (Jenniskens
et al. 1995). Astrokimijas laboratoriju eksperimentos ASW ieglist, zema temperattira (zem 30 K) uz virsmas
uzklajot H,O molekulu slanus, savukart molekularajiem miglajiem saraujoties, ASW rodas sintéz€, pamata
no H un O atomiem tiesi uz putekla virsmas. Sadam ASW slanim, iesp&jams, ir citas Ipasibas, salidzinot ar
laboratorija radito (Accolla et al. 2011).

Oglekla monoksidam, kas molekularajos miglajos ir otra nozimigaka molekula aiz H, ir tikuSas
noverotas, maksimums, tris dazadas ledus vides — maisTjuma vielam, kas spgj veidot tidenraza saites (HO,
NH3), tirs CO un CO maistjuma ar mazpolaram molekulam ka O, N, un CO,. Monoelementu diatomu
molekulas ir griiti noverot, jo to saiSu svarstibas neizraisa dipolmomentu izmainas un neizstaro un
neabsorbé infrasarkanaja diapazona. Ar CO saturosu ledu saistits art XCN (Pontopiddan et al. 2003).
Biitiska tpasiba CO ka izplatitai molekulai ar mazu adsorbcijas energiju ir sp&ja klat mobilai, difundét uz
putekla virsmas, iek]ut un aizpildit ASW slana poras. Tas notiek pat pie salidzino$i maza temperatiiras
pieauguma, laboratorijas apstaklos pie aptuveni 26 K, bet miglaju laika m&rogos pie ~20 K (Palumbo 2006).
Diflizija un dazadu molekulu segregacija notiek arf starojuma ietekmé (Oberg et al. 2011a). CO difuizija,
ka arT sublimacija un atkartota izsal$ana ievérojami ietekme slanu veido$anos un sastavu un ledus porainibu
dazados PSC un Y SO attistibas posmos.

2.7.3.2. Porainiba

Ledus porainibu laboratorija var noteikt vairakos veidos. Pirmkart, to var noteikt péc O-H saites
Stiposanas veida svarstibam, kas rada absorbciju ar divam smailém IS spektra, pie 3720 un 3696 cm’
(Accolla et al. 2011). CO un ledus maisTjumam raksturiga ari absorbcija pie 2152 cm™, kas attiecas uz CO
molekulas mijiedarbibu ar O-H svarstibam (Palumbo 2006). Absorbcija Sajas joslas nozimée, ka ledu ir
ievérojams daudzums H atomu, kas nav ar fidenraZa saiti piesaistits citas molekulas O atoma sp’
hibridizacijas orbitales nedalitajam elektronu parim, t.i. ledus satur daudz brivu virsmu. Otrkart, izveidota
ASW slanitt var ievadit inertu, kriogénas temperatiiras salidzino$i mobilu vielu (ka D,, CH4, CO) un pétit,
cik daudz $is vielas iek]ust tukSumos ledt un cik liela méra tos aizpilda (Jenniskens et al. 1995, Palumbo
2006, Raut et al. 2007b un Accolla et al. 2011). Bez tam iesp€jams tieSi petit atomu izkartojumu ledd ar
elektronu difrakciju. Ta ka H atomu izraisita difrakcija ir maznozimiga, §1 metode biitiba parada O atomu
izvietojumu cietaja H,O (Jenniskens et al. 1995). Porainibu ka makroskopisku 1pasibu var noteikt ar1, m&rot
ledus blivumu (Raut et al. 2007b).

Infrasarkana spektroskopija ir svarigaka ASW porainibas noteikSanai ledum starpzvaigznu vide.
Nedz 3720 un 3696 cm™, nedz 2152 cm™ absorbcija starpzvaigznu vidé nav novérota, kas, visticamak,
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liecina, ka ledus uz starpzvaigznu putekliem ir kompakts (Palumbo 2006), pie tam vairuma gadijumu tas ir
augsta blivuma ASW (Jenniskens et al. 1995). Tomér ir noverots, ka ASW struktiirai mainoties del
uzsilSanas energétisku dalinu ietekmé, O-H svarstibu absorbcijas joslas izziid, vienlaikus saglabajoties
ievérojamai porainibai (Raut et al. 2007a, b). Svarigi, ka min&tas IS absorbcijas joslas nav noverotas
neskatoties uz to, ka uz putekla ledus argja apvalcina, ja tas sastav no H>O, ir jabiit ar idenraza saitém
nesaistitiem H atomiem. Ta ka $ada, ar ar&jo virsmu saistitu O-H svarstibu absorbcija nav noverota ar1
kompaktam ASW laboratorijas apstaklos, tad, iesp&jams, ledus 1pasibu pé&tiSanai ar IS spektroskopiju ir
ierobezots jutigums (Raut et al. 2007a).

Starpzvaigznu vide izveidojies ledus, domajams, pamazam sablivéjas dazadu energijas pievadiSanas
notikumu (sk. 2.6.2.punktu) rezultata. Tie ir UV fotonu un energétisku jonu (CR) trapijumi, eksotermiskas
reakcijas (Raut et al. 2008, Palumbo et al. 2010, Accolla et al. 2011). Sie notikumi praktiski vienmér izraisa
vismaz lokalu puteklu graudina sasilSanu, kas bez iztvaikoSanas ierosina art molekulu kustibu ledd,
struktiiras mainas un kimiski atkirigu slanu veidosanos. So izmainu rezultata ledus poras izmainas, izzid,
vai noslédzas. Ekstrapol&jot laboratoriju eksperimentu rezultatus uz starpzvaigznu vides apstakliem, iegiitas
dazadas vertibas, cik ilga laika ledus zaud€ savu porainibu. Ja nem véra H, (D») veidosanas reakciju izdalito
siltumu, tad laiks, kura tuk§umi ledn izzud, vert€jams ap 3 Myr (Accolla et al. 2011). Kosmisko staru
iedarbiba ledus porainibas izzuSanas laiks vertets no daziem Myr (Palumbo 2006) lidz pat 50 Myr (Raut et
al. 2008). Dazadu vielu maisijumam ledus sablivéSanas ir 1&€naka un starpzvaigznu vidé pilna apjoma
domajams, nemaz nenotiek (Palumbo 2006).

T

Mikroporu saplisana

Jonu kilis

—>

Mazako poru imiksana

Poru sienu nogludina$anas

2.6. attels. Starpzvaigznu amorfa tidens ledus analoga poru uzbtives izmainas, ledum tiekot apstarotam ar
simtu keV energijas joniem. P&c Fig. 3, Raut et al. (2007a).
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Zinamos apstaklos iegiitam ASW (ar molekulu kili, kas versts iev€rojama slipuma, 77° no
perpendikula, pret substrata virsmu) raksturigi izteikti divu veidu tukSumi — mikroporas, kuru izmérs
neparsniedz dazus (ap 3) ledus molekulu diametrus un mezoporas, kas ir lielakas (Raut et al. 2007b). Dazadi
poru izmeri raksturigi ar citos veidos ieglitam ledum (Raut et al. 2007a). P&tot kosmisko staru iedarbibu
uz ASW, $o poraino ledo apstaroja ar dazadiem 80-400 keV energijas joniem, atrodot, ka poru virsma
samazinas atrak ka to tilpums, t.i. ledus ienem energgtiski izdevigaku struktiru ar mazak brivam virsmam.
Mikroporas izziid vai apvienojas lielakas, kamér lielaku poru sienas nogludinas, un mezoporas praktiski
neizzid (Raut et al. 2007a, b, 2008), sk. 2.6. att.

Vadoties no So eksperimentu un aprékinu rezultatiem, domajams, ka starpzvaigznu ledus vienmer
satur zinamu dalu tukSumu (sk. diskusiju Palumbo (2006)), kas ir svarigs apstaklis autora veiktaja
pétnieciskaja darba. Ledus porainibai, kas ir fizikala paradiba, starpzvaigznu vide var bt svariga kimiska
nozime, jo poraina ledus virsmas laukums ir milzigs, kas lauj uz ta adsorbéties liclakam skaitam molekulu,
kuras uz virsmas var savstarp&ji satikties un reagét. Bez tam slégtas poras ledus iek$ieng, kas iesp&jamas
tikai sabliveta viela, iespgjami atSkirigi kimiskie apstakli ka uz argjas virsmas, kas var izmainit notiekosas
reakcijas un vielu daudzuma proporcijas ledii (Kalvans & Shmeld 2010).

2.8. Kimiskie procesi uz starpzvaigznu putekliem
2.8.1. Molekulu kustiba uz puteklu virsmas

Reakcijas uz putek]u virsmas var notikt divos veidos:

1) diviem savstarpgji reag€tsp&jigiem atomiem (vai cita veida dalinam) pielipot pie putekla virsmas,
vismaz viens no Siem atomiem parvietojas pa graudinu, lidz uzduras otram un reag€ (Langmuir-
Hinshelwood mehanisms);

2) vienam atomam pielipot pie putekla, otrs ar to saduras tie$i no gazes fazes un reagé (Eley-Rideal
mehanisms).

2.8.1.1. Termiska migracija

Putekla virsma izvietotie atomi veido paugurainu virsmas struktiru. Katra molekula putek]a virsmai
ir piesaistita ar zinamu adsorbcijas (jeb desorbcijas) energiju Ep, kas japarvar, lai molekula nonaktu gazes
faze. Kosmosa izplatitako metalu atomiem un vienkar§ajam molekulam Ejp ir ar kartu 0,1 eV vai ap 1000
K. Astrokimiskajos modelos (arT autora darba) biezi pienemts, ka, lai molekula sp@tu migrét, tai
nepiecieSams parvarét piesaistes energiju Ep, pie kam E» = 1/3 Ep (Hasegawa et al. 1992, Kriigel 2008). Péc
citiem avotiem £, = 0,5 Ep (Cuppen & Herbst 2007) vai E, = 0,78 Ep (Katz et al. 1999).

Lai atoms (molekula) parlektu no vienas adsorbcijas vietas uz citu, tas vibracijas energijas [imenim
jabut augstakam par Ej. Ja P, ir varbitiba, ka atoma energija E ir mazaka par Ej, bet P, ir varbutiba, ka E >
E,, tad var pienemt, ka P, << 1 un P; = 1. P& Bolcmana sadalijuma P»/P; ~ exp(-Ew/ksTq). Katra atoma
energijas limeni svarstas ar tiem raksturigu frekvenci v (s™) un viena sekund@ to parsniedz P, reizes. Ja
atoms maina savu atraSanas vietu katru reizi, kad £ > Ej, tad laiks starp diviem ,leécieniem” ir (Kriigel
2008):

thop = Vo lefv/keTa, (2.19)

Atomam ar masu m raksturigo svarstibu frekvenci v (s™) aprékina ka harmoniskam oscilatoram:
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vo = (2nsEp/m?m)"”, (2.20)

kur #, ir adsorbcijas vietu blivums uz virsmas. Starpzvaigznu putekliem tas ir 1,5 x 10"° cm? (Hasegawa et
al. 1992). v vértibasirap 10" s”. Oglekla atoms uz virsmas 10 K temperatiira savu atra§anas vietu maina
sekundes dalas. Janem vera, ka dazadam virsmam raksturigi dazadi E; un migracijas atrums zinams tikai
aptuveni.

Atomi parlec uz nejausi izveletam adsorbcijas vietam blakus. Neskatoties uz to, tie gandriz nevienu
adsorbcijas vietu neapciemo atkartoti un visu puteklu graudina virsmu noskené laika:

taifr = Nsthop (2.21)

kur N, ir kopgjais adsorbcijas vietu skaits uz putekla, tipiski ap 10° (Kriigel 2008). H un H, skeng visu
putekla virsmu sekundes dalas, kamér C, N, O nepiecieSamais laiks mérams stundas. Lai molekulas
migracija biitu nozimiga, skenéSanas laikam jabiit salidzinamam ar konkur&josu reakciju laiku un mazakam
par laiku, p&c kura molekula (atoms) no putekla virsmas desorbgjas. Pie Ep ~ 1400 skené&Sanas laiks jau ir
lielaks par 10* gadiem un var uzskatit, ka apliikota molekula ir gandriz nekustiga. Atomu un molekulu
kustibu ietekme apstaklis, ka pie 10 K putekla virsma ir pilniba noklata ar adsorb&tam H, molekulam
(Cuppen & Herbst 2007).

2.8.1.2. Migracija ar kvantu tunelesanos

Zema temperattira termiska migracija ir arvien mazefektivaka, tapéc vieglakajam dalinpam ka H, D,
H, efektivaks parvietosanas veids ir kvantu tunel€Sanas caur adsorbcijas vietas atdalo$ajam barjeram.
Pienemot, ka atomam japarvar taisnstiira veida barjera ar augstumu £ un platumu a, laiks #,, pa kuru atoms
parlec uz blakus adsorbcijas vietu, ir:

t, = vy lea/n@mEYY? (2.22)

t, ir loti atkarigs no dalinas masas un dalinam, smagakam par idenradi, tuneléSanas praktiski nav nozimiga.
H atomam ¢, ir ap 10™"" s un putekla virsma tiek skenéta Joti atri. Uz regularas, idealas virsmas tunelésanas
cel$ nav kustiba nejausi izvélétos virzienos un virsmas skengsanas laiks proporcionals N;"?. Tacu, ta ka
starpzvaigznu puteklu un ledus virsma ir neregulara un ar defektiem, dazados virzienos pastavot dazada
augstuma un platuma barjeram, atoma parvietoSanos tomer var uzskatit par nejausu kustibu un ta ir
proporcionala N, saskana ar vienadojumu (2.22) (Hasegawa et al. 1992, Kriigel 2008).

2.8.2. Kimiskas reakcijas uz starpzvaiginu puteklu virsmas

2.8.2.1. Reakciju aktivacijas energija

Lai gan aktivacijas energija liedz notikt daudzam reakcijam kriogéna temperattra, citam ta ir lielaka
par nulli, tacu pietiekos$i zema, lai reakcijas notiktu arT pie 10 K. Tas ietekmi var raksturot ar varbiitibu x,
ka, saduroties divam reagétsp&jigam dalinam 7 un j, reakcija notiks. x5 = 1 eksotermiskam reakcijam bez
aktivacijas energijas, kuras piedalas atomi un radikali, kas ir svarigakie reagenti ISM savas kimiskas
aktivitates dél. Eksotermiskai reakcijai ar aktivacijas energiju £, un vismaz vienu vieglo reakcijas izejvielu
(H, Ha), & var tikt pienemts par varbiitibu kvantu tunel&sanas iespgjai caur taisnstiirveida barjeru ar platumu
a:
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Ky = vy le 2@/D@rED) (2.23)

kuru = ml-mj/(ml-+mj) ir reducéta masa (Berry et al. 2000).

2.8.2.2. Udenraza sinteze

H, molekulas rasanas no H atomiem ir viena no svarigakajam reakcijam kosmosa. H, veido$anas
gazveida faze tiesa savienosanas reakcija H + H = H, + Av ir aizliegta, kamér reakcijas, kas ka katalizatoru
iesaista metalu savienojumus ir parak l1enas, bet trfs kermenu reakcijai nepiecieSamais blivums, nn =~ 10"
cm>(Aikawa et al. 1999), ir parak augsts ilgstosi stabilai ISM. Tomér kosmosa H, ir sastopams biezi un
dazada veida vides. Ka svarigakais molekulara tidenraza veidos$anas cels ir ieteikta ta sintéze uz putekliem
(van de Hulst 1948, McCrea & McNally 1960). Lai gan astrofizikas modeli paredz, ka H, sintéze uz
putekliem darbojas tikai $aura, zemas temperatiras diapazona, tomér §is molekulas sastopamiba un
teorétiskie pétijumi liecina, ka ta efektivi notiek arl pie augstakam temperatiram péc Eley-Rideal
mehanisma (Le Bourlot et al. 2012). H, zemakais ierosinatais rotacijas Itmenis atbilst 500 K, tapéc H»
molekula ISM tie$a veida pamata ir pétita tikai regionos ar Tpatn&jiem apstakliem, ka gaze zem triecienvilpa
iedarbibas, nevis vEsajos miglajos, kur atrodas lielaka dala §1s gazes. Iznpémums Seit ir H,, kas atrodas starp
Zemi un karstam zvaigzneém, kur absorbciju UV diapazona iesp&jams pétit ar satelitteleskopiem (Goldsmith
et al. 2009).

Udenraza molekulu veido$anas atrumu Ry, (cm™ s var aprékinat pgc formulas:

Ry, = nmm(HDma*n 4 (vy), (2.24)

kur # ir sintézes efektivitate, bet pargja vienadojuma dala apraksta H sadursmju biezumu ar putekliem (sal.
vienadojumu (2.10)). H, sintezes efektivitati var aprakstit ka

n = SHPfKH,HPd' (225)

kur Su ir H atoma pielipSanas koeficients, Py ir varbiitiba uz virsmas sastapties diviem atomiem, kad tie
parvietojas pa virsmu ar kvantu tuneléSanos, xun ir iesp&ja notikt reakcijai caur iesp&jamo aktivacijas
energiju un Py ir varbiitiba no graudina desorbg&ties veselai jaunizveidotai H> molekulai (Goldsmith & Li
2005). Pienemot, ka liclaka dala puteklu masas atrodas mazos 0,01 um graudinos, ka tas sagaidams difuza
vide, un ka gandriz viss Gidenradis ir atomara forma, pie # = 0,2, H, veidosanas atrums ir (Kriigel 2008):

Ry,~ 10~ n(H)?T,%. (2.26)

Galvenais apstaklis, kas ierobezo H, koncentraciju, sagraujot molekulas, ir starpzvaigznu UV
starojuma lauks. Par molekulara miglaja vecuma noteikSanas atskaites punktu var uzskatit bridi, kad tas
(miglaja iek$&ja dala) klaist pietiekosi aizsargats ar gazes un puteklu slani no UV fotoniem, lai taja varétu
sakties relattvi netraucéta H, sintéze. Pareja no H uz H» notiek vismaz vairaku miljonu gadu laika, kas
uzstada zemako robezu PSC un jaunu zvaigznu veidoSanas laika skalai (Goldsmith & Li 2005). Jau
izveidojuSos blivos molekularajos miglajos, kur H, disoci€ starpzvaigznu UV un CR starojuma ietekme,
molekulu sintéze uz atomiem var paatrinaties, jo uz putekliem ir izveidojusies ledus kartina un to virsma
palielinajusies (Manico et al. 2001).

47



2.8.2.3. Reakcijas, kuras piedalds smagie elementi

Virsmas reakcijas ir svarigas ne tikai idenraza molekulu sintezg, bet arT ledus slaniSa rasanas procesa
uz putekliem. Vienigi O atomu nosgSanas (nevis OH vai H>O) un sekojosa hidrogen&$anas uz virsmas
nodrosina ledus apvalcina izveidoSanos laikposma (~1 Myr), kas Tsaks vai salidzinams ar PSC dzives laiku.
Lidzigi rodas ari lielaka dala ledus sastava eso$o NHi;, CHs, O, N, un citu vienkarSu savienojumu
molekulas. No plasak sastopamajiem savienojumiem, iesp&jams, vienigi CO var izsalt uz puteklu virsmas
jau izveidojusos molekulu veida (Whittet 2003).

Tacu blivajos starpzvaigznu miglajos noverotas koncentracijas daudzam vielam ir griiti izskaidrot
tikai ar gazes fazes vai vienkar§am hidrogengsanas reakcijam uz virsmas. Tas ietver, pirmkart, vienkarsus
organiskus savienojumus ka metanols, formaldehids, oglekla kédes. Lai gan idenraza atomi un molekulas
ir daudz mobilaki par citiem, svarigas ir arT oksidéSanas reakcijas, kas notiek ar reagentiem ka O, OH, NH,
NO. Augsti oksidéti savienojumi, ka CO,, HCOOH, O, N, u.c. veido butisku ledus slaniSa masu uz
putekliem. Bez tam tie$i uz putekliem rodas sarezgitaki organiski savienojumi, oglekla k&des ar zemu
tidenraza saturu, pieméram, C4H un cianopoliini, no kuriem garakais atrastais ir HC13N (Sakai & Yamamoto
2011).

Ledus slanisa sastavu liela méra nosaka tas, tieSi kadas vielas uzkrajas uz puteklu virsmas. H.O
molekulas pamata ir stabilas, tacu to fotodisociacija rada OH radikalus, kas sp&jigi oksidet citas ledii esosas
molekulas, (pieméram, HO par H20,, CO par CO;). CO, kas izsalst jau uz izveidojusas tidens ledus
kartinas, netiek oksid@ts un saglabajas, tacu var tikt hidrogenéts, veidojot H-CO un CH3OH, kuri savukart
spgj veidot citus O saturoSus organiskos savienojumus, pieméram, etanolu, vienkarSos &terus, esterus u.c.
(Linnartz et al. 2011).

Ja miglaja pareja no atomara uz molekularu stavokli un kodola gravitacijas kolapss ir notikusi strauji,
tad ogleklis pirms izsalSanas var nepagiit izveidot CO molekulu un uz putekliem var bt saistits atomu vai
vaji hidrogeneta forma. Ledu to okside skabeklis (lai arT kada forma tas butu sasalis), bet var veidoties art
oglekla kézu savienojumi. Pateicoties tam, ir izdalamas divu veidu protozvaigznes — vienas, kuras
noveérojami gandriz tikai C-O organiskie savienojumi un otras (mazakuma), kuras novérojama salidzinosi
augsta koncentracija metanam un vienkarsam C keédém, ka CsH, (Sakai & Yamamoto 2011).

Virsmas reakcijas butiski ietekmé arT deiterija bagatinaSanos metalu molekulas (sk. 2.5.3. nodalu).
Augstakais D saturs atrasts molekulas, kas satur vairakus tidenraza atomus ka NH3. Tas izskaidrojams ar
secigam reakcijam $o molekulu veidoganas cela, pieméram, N & NH - NH,~> NHs. Sada veida ar 0,01
atomara D/H daudzuma attiecibu gazeé (tikstoSkartigs bagatinajums, attiecigi, ar1 uz puteklu virsmas)
[NDs]/[NH3] daudzuma attieciba var biit ap 10, kas nozimé jau, ka ND; koncentracija jau ir 10° reizes
augstaka, kadai tai vajadzetu but, vadoties pec kosmiskas D/H attiecibas. Rp atseviskiem starpproduktiem
un dazadam molekulam var atskirties, galvenokart, d€] dazadam aktivacijas barjeram dazadam reakcijam
un atkariba, vai reakcija piedalas H vai D atoms. Molekulam ar dazadiem H atomiem, ka CH;OH
veido$anos no CO, katras H atomu grupas D bagatinajuma pakapi var aplikot neatkarigi, tacu kopg&jo
molekulas Rp var ietekmét H un D atomu migracija molekulas ietvaros, kas ir nezinams lielums (Tielens
2006). Sobrid, atskaitot 2.5.3. minétas reakcijas, ir oti maz ticamu datu par astrokimija nozimigam
reakcijam, kuras iesaistits deiterijs.

2.8.2.4. Fotodisociacija uz ledus virsmas

Ciesi saistita ar fotodesorbciju (2.6.2.3. un 2.6.2.8.) ir molekulu sadaliSanas fragmentos, absorbgjot
UV fotonu. Fotodisociacijas produkti p&c reakcijas uz ledus virsmas biezi ir ierosinatos elektronu un
vibraciju stavok]os, tapéc tiem ir iesp&ja parvarét adsorbcijas energijas barjeru, pirms lieka energija tiek
atdota putekla materialam. H>O nozimigakais fotodesorbcijas veids ir ar atsevisku desorbésanos H un OH
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fragmentiem p&c molekulas disociacijas. Smagaka CO, molekula lielakoties desorbgjas vesela, lai gan tas
sadaliSanas produktu desorbcija arf ir butiska. Desorbcijas iesp&ja ir jau 10-100 reizes mazaka slanos, kas
atrodas tie$i zem virsgja slana (Andersson & van Dishoeck 2008, Oberg et al. 2009d). Laboratoriju
eksperimentos nereti noveéro, ka fotodisociacija izraisa turpmakas kimiskas reakcijas, kas viela ar
starpzvaigznu ledum lidzigu sastavu un apstakliem sp@j radit komplic€tus organiskus un neorganiskus
savienojumus (pieméram, Oberg et al. 2011b). Sajos procesos, domajams, bitisku lomu sp&lé ari reakcijas,
kas notiek ledi zem virsmas, kuru mehanisma izskaidroSana ir §1 darba mérkis un kas lidz §im nav
kvantitativi aprakstits (sk. nakamo apak$nodalu).

2.8.3. Procesi putekla ledus apvalcina

2.8.3.1. Starpzvaiginu ledus fotolize

Daudzkartgji laboratorijas eksperimenti ar starpzvaigznu ledus analogiem (pieméram, Gerakines et
al. (1996, 2004), Andersson & van Dishoeck (2008), Oberg et al. (2009b, d, 2011b) ka vieni no p&d&jiem)
liecina, ka gan tiras vielas, gan vielu maisijumos, kas apstaroti ar jonizgjoSiem fotoniem, rodas dazadi
savienojumi, un ledus sastavs péc apstaroSanas var ievérojami atskirties no sakotngja.

Starpzvaigznu ledus svarigaka sastavdala ir amorfais H,O. Starp tira tdens ledus fotolizes
produktiem atrodami OH un HO; radikali, ka arT H,O, un H> molekulas (Gerakines et al. 1996, Oberg et al.
2009c). Skabekli saturosie produkti var darboties ka specigi oksideétaji, kamér H, molekula ir salidzinosi
inerta un atri sp&j pamest porainu ledu, tapec ar UV fotoniem apstarota tidens ledu ir oksid&josa vide, kas,
pieméram, C saturoSas molekulas var oksidét Iidz CO- (Ippolo et al. 2009).

Péc Oberg et al. (2010a) augsta fidens koncentracija ledii Iidz pat 10 reizém paaugstina
fotodisociacijas efektivitati citam molekulam (ka CH4, NH3), jo radusies radikali var tikt nokerti un fiks&ti
H>O molekulu veidotaja rezgi un nevar rekombingties. Vienlaikus lielaku stabilu molekulu veidoSanas
efektivitate idens klatbiitne (H>O:CHy ledn) pieaug tikai [idz 2 reizém. Molekulu CoHs, CH3;0OH un C;HsOH
daudzums pé&c apstarosanas tiesi atkarigs no izejvielu (CH, un OH grupu) koncentracijas, tacu vairak
oksideti savienojumi ka CH;CHO, H,CO un CO rodas lénak, pastarpinati, vairaku solu sintéze. Ledi ar
augstu metana saturu apstarojot var veidoties molekulas, kas satur, pieméram, 6 C atomus. Sis novérojums
apliecina sarezgitu vielu veidoSanas iesp&ju no pasa vienkar$aka organiska savienojuma. Tam ir svariga
loma organisko vielu sintéz€ pirms dzivibas raSanas (Gerakines et al. 1996).

Otra molekula bez tidens, kas starpzvaigznu ledi spgj veidot Gidenraza saites, ir amonjaks, kura
izsalSana, iesp&ams, norit vienlaikus ar H>O. Tira NHj; fotolizes stabilie produkti ir NoH» un Ha(Gerakines
et al. 1996), kamér NH;:H,O maistjumam svarigakie, domajams, ir NH;OH un NO (Oberg et al. 2010a).

Oglekla oksidu CO un CO; fotodisociacija notiek oksidgjosa videé un nenoved pie organisku
savienojumu veidoSanas, kas liecina, ka $adam procesam nepiecieSama Udenraza klatbiitne, — kas
molekularajos miglajos ir parbagatiba. Disocidcijas produkti ir CO, CO,, COs, O, O3 (Oberg et al. 2009d,
Gerakines et al. 1996).

Metanolu un formaldehidu var uzskatit par hidrogengtu oglekla oksidu. Tira H>CO fotolize izraisa ta
dimerizaciju, oligomerizaciju un, iesp&ams, polimerizaciju. Svarigi reakcijas produkti ir CO, CHsOH un
HCO (Gerakines et al. 1996). CH3OH fotolizei var bt loti daudzveidigi produkti, Tpasi ledus maisijumos
ar citam vielam ka CO vai CHs. Starp produktiem ir CH;OCHs, C,HsOH, HCO, HCOOH, CH3;CHO,
HCOOCHs3, H,CO, C;Hg (no metana), (CH2OH),, HOCH,CHO molekulas un CH,OH un CH3O radikali.
Sie rezultati (complex organic molecules, COM) kopuma atbilst vielam, kadas novérotas gazveida daudzas
protozvaigzn@s. Tas var liecinat, ka protozvaigzn@s gazes fazés nonak UV starojuma parstradats sakotngji
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salidzinosi vienkar$u molekulu ledus maistjums (Gerakines et al. 1996, Oberg et al. 2009b, 2011b).
Visparigi, molekulas, kas ledi rodas péc apstaro$anas, un to relativa koncentracija ir vairak atkariga no
parauga elementu sastava, nevis savienojumiem, kas ietilpst maistjuma. Tadgjadi maistjuma, kas satur H,
C, N un O, kas ir izplatitakie elementi kosmosa, tipisks produkts bez jau nosauktajiem ir aminoskabes un
N un O heterocikliskie savienojumi (pieméram, Schutte et al. 2002). lespgjams, ka protozvaigznés puteklu
graudinus, pec tam, kad gaistosas vielas iztvaikojusas, klaj plans izveidojusos sarezgito organisko vielu
slanitis (Allamandola et al. 1999). Raksturigi, ka tidenradis $os laboratorijas ledus maistjumus viegli pamet,
tacu starpzvaigznu vide putekli ,,peld” gazveida tidenradi un to virsma ir noklata ar H,, kas ietekmé reala
starpzvaigznu ledus fotolizes rezultatus.

Janem ve&ra, ka laboratoriju eksperimenti biezi tiek veikti 15 vai 20 K un augstaka temperatiira, kas
ir ievérojama atskiriba no blivo gazu miglaju kodolu 10 K un mazak. Tapat Sajos eksperimentos izmantota
UV starojuma un jonu pliismas energijas spektrs un diapazons nereti atSkiras no ISM UV, kosmiskajiem
stariem un CR induc@ta starojuma. Izmantota fotonu pliisma ir ievérojami lielaka, kada ta ir kosmosa. Pie
tam starpzvaigznu ledus analogi tiek veidoti uz virsmam, kuru laukumu var uzskatit par bezgaligu,
salidzinot ar atseviska putekla laukumu, kas veido noslégtu virsmu, kopuma starpzvaigznu ledus ir siki
disperss. Neskatoties uz ultra-augsto retinagjumu, panaktais gazu spiediens laboratorijas iekartas tomer ir
butiski augstaks par to, kads tas ir molekularajos miglajos.

Sis atskiribas rada gan aparatiiras pielietojuma ierobezojumi, gan arf vajadziba eksperimentus veikt
saltdzinosi loti 1sa tiem atveleta laboratorijas izmantoSanas laika. Astrokimijas eksperimenti sniedz lielisku
ieskatu un izpratni par ledi notieko§ajiem procesiem, tacu to interpretacija javeic, nemot vera atskiribas no
realas astrofizikalas vides. Bez tam Iidz §im nedz eksperimentos, nedz model&sana (atskaitot autora darbus)
nav tikusi petita CR un UV starojuma ietekme, tiem vienlaicigi iedarbojoties uz starpzvaigznu ledu.

2.8.3.2. Starpzvaiginu ledus reakciju darbibas mehanismi

Lai gan dazadu starpzvaigznu ledum analogu vielu un maisijumu fotolize ir pieradijusi, ka ledus
ieksieng, tilpuma notiek aktiva vielu disociacija starojuma ietekme un jaunu molekulu sintéze, Sobrid esoSie
modeli apraksta gandriz tikai virsmas kimiju. Bez tam tajos netick nemta véra kosmisko staru ietekme uz
kimiskajiem procesiem, ledus porainibu un noslanosanos (Linnartz et al. 2011).

Freund & Freund (2006) izmanto ideju, ka ledus un taja esosas organiskas vielas ir cieta Skiduma
veida ieklautas puteklu graudinos un radusas tajos, kad graudini tikusi pak]auti paaugstinatai temperatiirai.
Sada gadijuma putek]u ledus mantijas molekularajos miglajos neveidotos. ST pieeja Jauj izskaidrot vairakas
butiskas detalas diftizas ISM spektra, ka piesatinatu oglidenrazu esamibu un noteiktu to daudzumu
attieciba pret SiO. Tomér nav iedomajams, ka salidzinosi mazais Si daudzums kosmosa (sk. 2.1. tabulu) ir
elementu paliks gaz€ vai cita veida puteklos un auksta vid€ izsals uz putekliem, kurus pasus gan ari
iesp&jams aprakstit ar cieta Skiduma modeli. Tacu, ta ka graudini fizikalas parvertibas iziet vairaku simtu
K temperatiira un ktmiskas parvertibas pie 300 K (laboratorijas apstak]os), domajams, ka aukstajos tumso
molekularo miglaju kodolos ar Freund & Freund (2006) apliikotajiem cietiem Skidumiem saistitie procesi
nav nozimigi.

Starpzvaigznu ledu var fizikali visai korekti aprakstit ar 3 fazu (gaze, virsma, ledus mantija) slanainas
struktiiras modeli (Hasegawa & Herbst 1993b). Sis modelis pienem, ka molekulas uz putekla virsmas
uzkrajas slani pa slanim bliva pakojuma, ka mantijas molekulas var bt paklautas fotodisociacijai, tacu
nereag€ viena ar otru (jo tam trikst mobilitates) un ka mantijas struktiiru neietekmé putek]a molekulu
kustiba, ko izraisa energgtisku dalinu (no UV fotoniem Iidz Fe kosmiskajiem stariem) triecieni. Musdienas
plasak izmanto modelus, kuros ledus slaniti apraksta ka pilniba valgju, porainu sistému, kura kustigas
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molekulas var nonakt kontakta un reagét ar jebkuru citu ledus molekulu (Roberts et al. 2007, Albertsson et
al. 2011, van Weeren et al. 2009).

Sajos modeos visu ledus molekulu veido$anas tiek aprakstita tikai ar procesiem uz ledus argjas
virsmas (Linnartz et al. 2011). Sada pieeja gan ir pretruna ar daudzajiem starpzvaigznu ledus analogu
fotolizes eksperimentiem, kuros pie pietickosas starojuma dozas pat viss ledus tiek parstradats citas stabilas
molekulas (sk. augstak), kas liecina par tiesi ledii notieko§am kimiskam savienoSanas reakcijam (minétie
trukumi un to ietekme uz ledus sastavu ir nemti véra Kalvans & Shmeld (2010)). Tomer $ie virsmas kimijas
modeli sp€j salidzinosi pilnigi aprakstit protozvaigznu un YSO novéroto gazes (resp., ledus sublimata)
ktmisko sastavu un deiterija bagatinajuma pakapi (Albertsson et al. 2011).

Viena no retajam ledus reakcijam, kuras norise ir gan eksperimentali p&tita, gan aprakstita ar modeli,
ir CO hidrogengsanas ar H atomiem, kas ir ar1 astrofizikali loti nozimigs kimisks process, viens no
svarigakajiem soliem COM sintéze. Awad et al. (2005) apraksta tidenraza mobilitati leddi un pievienosanos
CO, izmantojot Watanabe et al. (2003) eksperimentalos rezultatus ar 1idz 30 monoslagus biezu H,O:CO
ledus maistjumu 10, 15 un 20 K temperatiira. Ledus virsma tiek aprakstita ka plaisu sist€éma (2.7. att.), kur
plaisu virsmas kalpo ka reakciju vietas, kamér H atomi leénam difundg cauri no argjas virsmas. Katra plaisa
ir saistita ar ar&jo virsmu un plaisu dzilums ir proporcionals kop&jam ledus biezumam.

) .
B —Xar—

Xao

Yao A

. X H atoms
Z §f_, X y /l—’

1 .

2.7. attéls. Ledus struktiiras modelis pec (Awad et al. 2005). X un Y asis atrodas ledus virsmas plakne, Z —
ledus biezums. Koordinatas izteiktas ka molekulu skaits uz ass, pie tam Z = 30 (monoslani), bet attalums
starp blakus plaisam aprékinats ka X =~ 17 pie 15 K. ao ir molekulas izmérs, o — plaisas dzilums attieciba
pret Stinas biezumu (Fig. 2, Awad et al. 2005).

Galvena H atomu reakcija ir H, molekulas sintéze uz virsmas, kas ievérojami ierobezo brivo atomu
pieejamibu citam reakcijam un difuzijai dziluma. CO tiek hidrogenéts pa soliem ar HCO, H,CO un CH3;0
ka starpproduktiem cela uz CH3;OH. Lai gan metanols ir hidrogenés$anas galaprodukts, ledii tom&r uzkrajas
arT liels daudzums H,CO un paliek nereaggjis CO, Sos rezultatus Awad et al. (2005) skaidro ar 1énu H
difuzijas atrumu cauri ledum. Hidrogen&Sanas pamata notiek uz ledus argjas virsmas un ar to saistitajam
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plaisu virsmam, un tikai nieciga méra ledus tilpuma. ST situacija var bat atskiriga starpzvaigznu ledd, kur
reakcijam dotais laiks ir ievérojami ilgaks par 80 minttem ka Watanabe et al. (2003) veiktajos
eksperimentos.

Awad et al. (2005) pétijums attiecas tikai uz H kustibu un hidrogengSanas reakcijam, taja netiek
model&ti sarezgitaki procesi starpzvaigznu ledd. Faktori ka Gdenraza difuzija starpzvaigznu ledus tilpuma
astrofizikalos laika meérogos (sk. zemak), laika mainigs (ledum kompresgjoties) ledus argjas (t.i., ar1 plaisu)
virsmas laukums, ka arTf H un H; kustiba uz un no dobumiem ledd, kas izol&ti no argjas virsmas, ir pemti
vera autora darba Kalvans & Shmeld (2013).

2.8.3.3. Udenraza difazija caur starpzvaiginu putekju ledus apvalciniem

Udenraza diftzija, un, jo Tpasi, ta izotopa deiterija diftizija caur starpzvaigznu ledum atbilsto§am
vielam ir vaji pétita joma, lai gan ta var butiski ietekmét ledus sastavu un hidrogen&sanas pakapi (Kalvans
& Shmeld 2010).

Saskana ar Strauss et al. (1994) veiktajiem pétijumiem, H un H» difuziju caur ledus molekulu rezgi
tuvinati var aprakstit ki atomu (molekulu) parlek$anu no vienas izdevigas adsorbcijas vietas uz citu. STs
adsorbcijas vietas ir dobumi ledi, kas atomam nodroSina telpu, kur uzturéties un stabilu virsmu, pie ka
piesaistities. Pati diftizija notiek caur niSam amorfaja ledd vai arl pa rezga ejam kristaliskaja leda.
Heksagonalaja D-O ledi H; difuzijas koeficients 60, 43 un 25 K temperatiira izmerits ka attiecigi 9,5 x 10
5,79 x 10° un 1,3 x 107 cm? s ar diftizijas barjeru E,qzr = 90 + 30 K, izsakot difiizijas koeficientu D
Arréniusa vienadojuma forma

D = Dye Ea/RT (2.27)

H, ar savu slégto elektronu Caulu pie virsmas sp€j piesaistities pamata tikai ,.fizikali”, ar van der
Vaalsa spekiem, molekulai polarizgjoties. Udenraza atoma polarizéjamiba un izméri ir tikai mazliet mazaki,
tacu H atomu difuizija Gidens ledi ir iev@rojami lénaka ka molekulam, jo atoms mijiedarbiba ar vielu var
iesaistit brivo valences elektronu, un ta E, 4~ 1560 K. Neskatoties uz augsto energijas barjeru, difuzija ir
iesp&jama ar kvantu tunelésanos, tacu ta ir loti 1éna. Ar modela palidzibu ekstrapolg&jot mérfjumu datus 273
K ledi uz 20 K temperatiiru, iegiita vértiba Dy = 107 cm? s (Bartels et al. 1993). Vadoties pec CO
hidrogenésanas atruma ledus maistjuma ar HO 10-15 K temperatiira, iegiitais H diftizijas atrums ir vél
mazaks, 2,5 x 10%' cm? s (Awad et al. 2005).

Udenraza spéja difundét caur starpzvaigznu ledu starpzvaigznu miglaju p&tijumos nav tikusi nemta
vera, atskaitot autora darbus. Ledus sastavu ta var ietekmét, nodroSinot oksideétu molekulu un radikalu
hidrogenésanos ledus tilpuma, vai ari, gluzi otradi, nodroSinot fidenraza aizpliSanu no ledus, kad ta
molekulas sagrauj UV starojums, tadejadi radot vairak oksidetus savienojumus (Kalvans & Shmeld 2010).
Oksidesanas-reducésanas (redoks) lidzsvars ir viens no $1 darba pétniecibas objektiem. Bez tam, ta ka
smaga tidenraza izotopa atomi un molekulas difund€ lenak, ir sagaidams, ka fidenraza kustiba var ietekmét
arT deiterija bagatinajuma pakapi ledii esoSajam molekulam, kas ped&jos gados ir svarigs temats PSC un
protozvaigznu pétnieciba (Kalvans & Shmeld 2013).

2.8.3.4. Starpzvaiginu ledus kimiska parstrade, ko rada kosmiskie stari

Energétiskas dalinas ka vieglie un smagie kosmiskie stari ne tikai ietekmé ledus fizikalo struktiru,
bet ar piedalas ta kimiskaja parveidosana. Tie atstaj energiju elastigas sadursmés ar ledus atomu kodoliem
un ar1 K-Caulas elektroniem un neelastigd mijiedarbiba ar atomu (molekulu) argjo elektronu caulu, kas
ietver elektronu ierosinasanu un ladinu apmainas reakcijas. Elastigas sadursmes notiek tikai pie zemas CR
energijas (Iidz ~1 keV/amu), neelastigas ir nozimigas augstas energijas dalinam. Energiju sanem molekulas,
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kas atrodas noteikta attaluma (cilindra) gar energétiskas dalinas treku cauri ledum, tas notiek gan tie$a
veida, gan arT no otrgiem elektroniem (sk. 2.6.2.9. apakSpunktu). Trapijuma sekas ir (1) molekulu
disociacija cilindra (2) ledus uzsil$ana, kas izraisa paaugstinatu molekulu kustigumu un sekojosas reakcijas
un (3) ledus erozija. Raksturigas reakcijas var biit supratermalas, neraksturigas apkartgjai ledus videi, ar
augstu aktivacijas energiju, arT 3. kartas reakcijas (Millar & Williams 1993). Lidzigi ka ledus fotolize, ari
Sie procesi starpzvaigznu miglaju kimijas datorsimulacijas nav tikusi aprakstiti.

2.9. Deiterija frakcionéSanas molekulas zvaigznu veidoSanas rajonos

2.9.1. Molekulu deiterija bagatinajums objektos, kas saistiti ar zvaigZnu veidoSanos

Lokalaja kosmosa deiterija un fidenraza vidéja daudzumu attieciba attieciba ir aptuveni 2 x 10°
(Prodanovi¢ et al. 2010). Mierigiem, netrauc@tiem molekularajiem kodoliem nov€rojumu dati un tos
skaidrojoSo deiterija kimijas modelu rezultati kopuma sakrit. Procesus lielakoties var izskaidrot ar gazes
fazes kimiju. DCO’, NoD" u.c. savienojumu augo$o koncentracija PSC izskaidro CO un citu smagaku
molekulu izsalSana uz putekliem. CO ir svarigakais savienojums, kas iznicina H;" molekulas un to
izotopologus, ka ar citas D molekulas (Millar et al. 1989). [N.D]/[N.H'] attieciba var tikt izmantota, lai
noteiktu objekta attistibas stadiju, sakot no agrajam PSC stadijam [idz pat protoplanetarajam diskam
(Friesen et al. 2013). Tas iesakuma ir augoss mierigos kodolos, bet protozvaigznes samazinas, jo sasilSanas
un paaugstinatas starojuma intensitates del CO desorb&jas un nokliist gazes faze.

Vielam, kas veidojusas uz puteklu virsmas, D frakciong$anas skaidrojums ir daudz nepilnigaks.
Ledus molekulas ar D bagatinas, reag€jot uz virsmas ar atomaro tdenradi, kas satur ievérojamu dalu D (>
10 %). Augsta D proporcija izveidojas reakcijas ar H3" jona izotopologiem ka starpposmu. To koncentracija
atkariga no smago elementu molekulu koncentracijas gazveida (Roberts & Millar 2000, Roberts et al.
2004). Ipass gadijums ir D bagatinajums iidens molekulam, jo H,O veido iek$gjos slanu ledus apvalcinam
(mantijai) ap starpzvaigznu puteklu graudiniem. Tas rada zindmus nosacijumus tdens un ar to saistito
molekulu sp&jam desorbeties atpakal gazveida (sk. talak).

Ar D bagatinatas molekulas, kas veidojusas starpzvaigznu ledd, var tikt noverotas gazveida, kad tas
ir nesen iztvaikojusas, un to Rp ir atskirigs dazadam objektu klasem. Tas var ievérojami atSkirties pat vienas
klases ietvaros (Taquet et al. 2013). Aptuvenais D frakciongSanas Iimenis dazados ar zvaigznu veidoSanos
saistitos objektos ir: mazas masas protozvaigznes > PSC un mazas masas YSO > agrini PSC >> masivi
Y SO un mastvas protozvaigznes, izpltides no protozvaigzném un kométas > Zemes okeani.

Ledus veidosanas notiek, saraujoties molekulara miglaja dalai, kas Sai procesa kluist necaurspidiga
un izveido PSC. Kad starpzvaigznu ultravioleta starojuma lauka ekstinkcija Ay parsniedz 3
zvaigznulielumus, uz puteklu virsmas sak uzkraties skabekla atomi, kas tur nosézas. Reaggjot ar tidenradi,
tie izveido slaniti, kas parsvara sastav no H>O. Sakotngjais D saturs $ajas molekulas ir zems, jo CO un N»
arvien vél ievérojama daudzuma atrodas gaze, kas nepielauj atomara D, D-bagatinata Hs" u.c. jonu un D-
bagatinatu molekulu koncentracijas pieaugumu. Blivajos PSC notiek gandriz pilniga izsalSana, art CO
gandriz izzid no gazes fazes. Tas rada apstaklus efektiviem gazveida molekulu bagatinasanas procesiem
un augstai atomarai D/H attiecibai, kas, savukart, bagatina ledus molekulas (Caselli & Ceccarelli 2012).
Sakotngji pazeminats Rp virsmas procesos veidotam molekulam agrinos PSC ir ticis konstatéts
noverojumos un to paredz astrokimijas modelu rezultati (Roberts et al. 2004, Parise et al. 2006, Frau et al.
2012a,b, Aikawa et al. 2012, Kalvans & Shmeld 2013).
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Vairaki avoti norada, ka ledus ar lielu D saturu molekulas ir nepieciesams, lai izskaidrotu noverotos
augstos Rp molekulam mazas masas Y SO un protozvaigzng€s (Taquet et al. 2013, Caselli & Ceccarelli 2012,
Ceccarelli et al. 2005, Parise et al. 2005, Oberg et al. 2010b, Liu et al. 2011, Coutens et al. 2012, Coutens
et al. 2013). HDO/H,O attieciba $ajos objektos ir aptuveni 0,1 — 18 %. Tacu tik augsts Rp nav novérojams
masivos zvaigznes veidojosos objektos (Oberg et al. 2010b, van Dishoeck 2003, Roberts et al. 2002, Caux
et al. 2002, Liu et al. 2013, Emprechtinger et al. 2013), kur parasti tas ir aptuveni dazas reizes 10*. Pie tam
D saturosas molekulas starpzvaigznu vai apzvaigznu matgrija lidz §im nav vispar tikusas noverotas cietaja,
ledus faze.

Rp atSkirtbas mazas un lielas masas objektos var tikt skaidrotas ar Tsaku izveidoSanas laiku masivajam
zvaigzne@m (Liu et al. 2013), tacu tas ir pretruna ar modelu rezultatiem (Taquet et al. 2012b). Strauja
molekulu un atomu noséSanas uz putekliem jau bliva gazeé ir vienigais veids, ka panakt augstu D
frakcionesanos konkrétajam modelim. Neseni gazes-puteklu un siltas (100 K) gazes kimiskie modeli PPD
ap mazas masas protozvaigzni (Willacy 2007, Willacy & Woods 2009, Thi et al. 2010) demonstrg, ka nav
nepiecieSamiba péc iepriek§€ja D-bagatinajuma ledus molekulam pirms-protozvaigznes stadijas, lai
izskaidrotu $§adu objektu novérojumu rezultatus.

Pienémums, ka ledus ir augsti bagatinats ar deiteriju jau sakot no PSC fazes, nesp€j nodroSinat
actmredzamu skaidrojumu zemajam D saturam Zemes okeanos un Saules sist€mas kometas, kas ir attiecigi
1,5 x 10* un (1,5 — 3) x 10 (Caselli & Ceccarelli 2012). Lai izskaidrotu $o salidzinosi zemo Rp, nakas
pienemt, ka lielaka dala sakotngjo ledus molekulu ir tikuSas izmainitas gazes fazé. Tas nozimé, ka visam
starpzvaigznu ledum ir jaiztvaiko un p&c tam atkal jaizsalst Protosaules diska, pie kam ledus, kas izsalis
aukstakos, no zvaigznes talakos rajonos biis ar augstaku Rp. P&dgjais secinajums neatbilst kométu
migracijas teorijai, ka del esosie uzskati par kometu veidosanos var tikt pat pasludinati par nepareiziem
(Caselli & Ceccarelli 2012). Zems D saturs molekulam Saules sisteéma ir pretruna art ar versija par molekulu
bagatinasanas ktmiskajos procesos silta gaz€, kas paredz augstu Rp molekulam, kas veidojusas PPD
saltdzinosi netalu no zvaigznes (Thi et al. 2010).

Izpludes no molekularas gazes kodoliem, kas satur zvaigznveida objektus, ir atseviski un interesanti
objekti, kuru molekulu Rp ir aptuveni Iidzigs masivu protozvaigznu Rp. Sagaidams, ka triecienvilna
ietekmé&ta gaze€ ledus atri nonaks gazes faze€, un var nodro$inat ,,iespgjamu tieSu deiterija bagatinajuma
pakapes mérfjumu ledus molekulam”' (Caselli & Ceccarelli 2012). Ja striklas ir izlauzu$as no
protozvaigzni ieskaujosa bliva kokona, D-bagatinajums molekulam $ajas izpliideés ne vienmér var but
saistits ar tumsajiem molekularajiem kodoliem, kuros ledus, ka tiek uzskatits, ir ar augstu Rp (Ceccarelli et
al. 2002). Izpliides esoSajas molekulas noverota zema vai neesoSa D frakciongSanas (Parise et al. 2005), bet
augstaka par mierigu, retinatu (diftizu) molekularo gazi (Ceccarelli et al. 2002). Nozimigi, ka PSC, ko
trapijusi izpludes strikla, Rp ir zemaks ka tuvéjiem neiztraucetiem PSC (Busquet et al. 2010). Izpliid€s Rp
ir zemaks protozvaigzng, kas tas radijusi (Pacheco Vazquez et al. 2011). Konstatéts, ka HDO molekula nav
noverojama kopa ar SiO molekulu, kas ir viena no molekulam molekula, péc ka konstaté starpzvaigznu
triecienvilpu esamibu. HDO ir atrodams citviet taja pasa objekta (Jergensen et al. 2011). Visi $ie rezultati
liecina par nemainigi zemu Rp gazg, ko ietekmgjis triecienvilnis.

Triju dazadu tipu objektiem — masivam protozvaigzném, protozvaigznu izpliizu triecienvilpiem un
Saules sistémai — vérojama gandriz preciza iidens Rp sakritiba, kas var liecinat par Iidzigu ledus vesturi
Sajos objektos. Otra objektu grupa ir pirmszvaigznu kodoli, mazas masas YSO un mazas masas
protozvaigznes, kam raksturigi augsti ledus molekulu Rp un kurus kopuma var sekmigi aprakstit ar
astroktmijas modeliem.

! Autora tulkojums.
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2.9.2. Deiterija kimijas modeli ar nesaistitam gazes un puteklu fazem

Zinams, ka ledd izveidojuSos molekulu koncentracija gazveida ir gazes un virsmas kimisko
parvertibu un ledus iztvaikoSanas rezultats. Pilnigai So procesu (ipasi p&dgja) atainoSanai nepiecieSami
gazes-puteklu modeli, kas ietver arT puteklu ledus apvalcina zemvirsmas slanisus.

(Hasegawa & Herbst 1993) bija pirmie, kas sava izveidotaja modell néma véra faktu (vai
pienémumu), ka lielaka dala ledu veidojoso molekulu apvalcina atrodas zem virsmas. Ledus mantijas
molekulas tiek dalitas skaidros monoslanos un ir kimiski inertas. Lidziga pieeja turpinata (Taquet et al.
2012a), kur iek]auta arT virsmas un mantijas molekulu fotodisociacija. Ar1 p&tfjumi Monte Karlo nejausibu
simulacijas tehnikas pielietojumam astrokimija ir rezultgjusies modelos, kas fizikali pilnigi apraksta ledus
apvalcinu (Cuppen & Herbst 2007, Cuppen et al. 2009). Saja darba aprakstitais Modelis I ar atseviski
definétam cetram fazém, kuras var atrasties molekulas — gazi, virsmu, mantiju un dobumiem ledus mantija
ir vel viens veids, ka aprékinos iek]aut ledus mantiju.

P&c autoru veidotas uzbiives vai pec aprékinu rezultatiem visos $ajos modelos lielaka dala ledus
apvalcina ir vaji saistita ar gazes fazi. P&c apvalcina izveidoSanas zemvirsmas (mantijas) molekulas ar gazi
praktiski vispar vairs nav saistitas. Sis aspekts ir arkartigi svarigs, lai gan ta patiesumu vél nepieciesams
parbaudit pamatigak.

Pirmo mantijas (daudzslanu) modeli ar ieklautu deiterija kimiju izveidoja (Taquet et al. 2012b). Tas
izmantoja ierobezotu deiterija savienojumu reakciju tiklu, un ar to bija iesp&jams panakt mazas masas
protozvaigzném atbilstosu ledus Rp tikai ar strauju molekulu izsalSanu uz putekliem gaze ar idenraza atomu
blivumu (koncentraciju) 7y = 5 x 10° cm™. Sads loti augsts blivums ir nerealistisks agriniem PSC, kas, cik
zinams, ir stadija, kad notiek ledus veidoSanas molekularaja miglaja. Ar méreniem panakumiem $is modelis
tika vélak izmantots Saules tipa protozvaigznu noverojumu rezultatu interpretacijai (Taquet et al. 2013).

Ar1 MII tika ieklauts deiterija savienojumu reakciju saraksts. Lai gan nepilnigs, bet tas iek]ava vairak
savienojumus ka (Taquet et al. 2012b). Starp modela rezultatiem ir pazeminats Rp mante tieSi zemvirsmas
molekulam. Sis ir praktiski tas pats rezultats kadu deva (Taquet et al. 2012b) modelis, atskaitot, ka Taquet
et al. simulaciju pie augsta gazes blivuma pienéma par sava modela standarta gadijumu.

MII ledus fazes apraksts ieklava 1&énu molekulu apmainu starp mantijas un virsmas fazém, ka ar1
mantijas kimisku parveido$anos. Sie procesi deva vél vienu rezultatu — pie loti ilga integracijas laika (vairak
ka 10 Myr) Rp,mamie tuvojas atomara D/H attiecibai gazg, t.i. Saja modell mantija ar gazi patiesiba ir vaji
saistitas, nevis pilniba izol&tas (4.3.3. punkts).

2.10. StarpzvaigZnu molekularajos miglajos noverotie gazveida savienojumi

Ledus mantiju sastavs apliikots 2.7. nodala, $aja nodala 1suma tiks apliikota svarigako molekulu
sastopamiba gazveida. Ka svarigakie objektu tipi izdalami (1) tumsie molekularo miglaju kodoli, PSC un
Boka globulas, kuros jaunas zvaigznes v&l nav radusas un (2) lielas un mazas masas protozvaigznes, karstie
kodoli (Kot cores) un kodolini (ot corinos). (1) tipa objektos vielu koncentraciju nosaka gazes kimiskie
procesi un vielas, kas desorb&jusas no puteklu virsmas, bet (2) tipa objektos nereti jau butiska ledus masa
ir nonakusi gaze, kur I1dz ar to svarigakas ir vielas, kas veidojusas virsmas procesos un ledi, kas kimiski
parveidojas jaunajos apstaklos gazes faze. Ta ka jaunas zvaigznes tumsos miglajos nereti ir griiti pamanit
(Schnee et al. 2012), robeza starp (1) un (2) nav strikti noteikta. Starp abam grupam ir VeLLO un Y SO,
kuros centralais objekts ir agra veidosanas stadija un ar savu starojumu nav paguvis butiski ietekmét apkart
esoSo gazi, kuras bltvums ir loti augsts. YSO nereti atbilst infrasarkanaja starojuma spozakiem tumsajiem
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kodoliem (infrared dark cores). Aplikojot molekulu koncentracijas, svarigi atceréties, ka jebkura miglaja
jebkura gazveida esoSa elementa biitiska dala atrodas atomara forma. Ta tas ir gan diftizos, gan tumsos
molekularajos miglajos, gan zvaigznu veido$anas vietas, iesp&jams, atskaitot tikai pasus tumsakos un
blivakos rajonus Sajos objektos, kuros metali tapat ir lielakoties uzkrajusies uz putekliem.

2.10.1. Skabekla savienojumi

2.10.1.1. Udens H>O

Neskatoties uz lielo tidens ledus daudzumu tumsajos miglajos, gazveida stavoklt H,O koncentracija
ir visai zema, jo tas efektivi izsalst uz putekliem. Ta H,O ka izsalst pirms vairuma citu gazu, ledd,
domajams, tas atrodas parsvara apaksgjos slanos, un nevar viegli no virsmas nonakt gazes faze. So iemeslu
del gazveida tidens novérojumos gan tumsajos kodolos, gan pavisam jaunas protozvaigznés (t.i. YSO)
parsvara noteiktas tikai augsgjas robezas (Klotz et al. 2008, Caselli et al. 2010, Caselli 2011). Izmantojot
Herschel kosmiskas observatorijas iesp&jas novérojumiem infrasarkanaja diapazona, Boka globula Barnard
68 tidens daudzumdala noteikta ka 1,3 x 10, bet pirmszvaigznu kodola L1554 centra 2 x 10"° un argjas
dalas 5 x 10? (Caselli et al. 2010).

YSO iidens daudzumdala gazé arvien ir loti maza, zem 7 x 10°, un augstaku Iimeni, ap 107,
iesp&jams, sasniedz apvalka argja dala, kur gaze ir daudz vairak retinata (Klotz et al. 2008). Protozvaigznés
nereti veidojas HoO mazeri, kuros @idens ledus ir iztvaikojis un liela koncentracija atrodas gazes faze.
Masivaja protozvaigzné W43-MMI H,O daudzumdala noteikta ka 1,4 x 10, kamér tas apvalka ta ir ta
sasniedz tikai 8 x 10, Mazeru gazes blivums ir augsts, salidzinot ar pargjo starpzvaigznu vidi, ap 10° —
10" cm™ (Herpin et al. 2012). Udens koncentracija ir mazaka zemas masas protozvaigznés, kuru izpliidés
ta sasniedz 10 — 1075, bet apvalka ap 10'° (Kristensen et al. 2012). Masivas protozvaigznés H,O gazveida
koncentracija ir arvien ir vismaz par kartu zemaka ka ta saturs ledii tumsSos kodolos (Boonman et al. 2000).
Sie dati liecina, ka H,O parveidojas citas vielas (ka O, O») laika, kas ilgaks par 10° gadiem (Doty et al.
2002).

Ta ka tdens ir viena no svarigakajam Gdenradi saturo§ajam molekulam, svarigs ir ta deiterija saturs.
Gan mazas, gan lielas masas protozvaigznés apvalka HDO saturs ir [1dz pat daziem procentiem, pie tam
pasa karstaja kodola tas ir augstaks ka apvalka (Cazaux et al. 2011, Coutens et al. 2012). Vidgji HDO saturs
starp tidens molekuldim protozvaigzngs ir dazas reizes 10* (Peng et al. 2012). Smaga idens dala
[D>0]/[H,0] mazas masas protozvaigzng novérota ka 5 x 107, bet [D,O]/[HDO] = 1,7 x 10~ (Butner et al.
2007).

2.10.1.2. Diskabeklis O;

Ar stabilas skabekla molekulas atraSana miglaju kodolos ir bijusi griita, lai gan astrokimijas modeli,
kas apraksta gazes fazi, paredz Oz koncentraciju loti augstu, par kuru lielaka koncentracija ir tikai CO
(Goldsmith et al. 2011). Zviedrijas vadita Odin astronomijas satelita projekta ietvaros noteiktas O
daudzumdalas gazé augsgjas robezas, kas aukstos tumsos miglajos ir ap 107 (Pagani et al. 2003). Vélakos
petijumos atrasts, ka p Ophiuchi A molekularo miglaju kompleksa silta, > 50 K gazgé O, daudzumdala
sastada 5 x 10*, un mazliet vairak vésaka < 30 K gazé. lesp&jams, ka $1 molekularajiem miglajiem jau
salidzino8i augsta O, koncentracija noverota, pateicoties procesiem, kas Tslaicigi ietekmé&jusi miglaju
(Larsson et al. 2007, Liseau et al. 2012).

Diskabeklis ticis atrasts gazes izplidé no zvaigznu veidoSanas p Oph A vietas ar augstu 107
daudzumdalu, lai gan Sie novérojumi vél jaapstiprina. Tas biitu izskaidrojams, ar to, ka vietas, kur
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ievérojama ledus masa ir iztvaikojusi, pec gazes fazes kimijas modeliem sagaidams, ka O ir viena no
svarigakajam skabekla formam (Goldsmith et al. 2002, Pagani et al. 2003).

2.10.1.3. Udenraza peroksids H>0;

Sis molekulas veido$anas novérota eksperimentos ar starpzvaigznu ledum analogiem maisfjumiem
(pieméram, Miyauchi et al. 2008, Pilling et al. 2010), un, domajams, tam ir biitiska nozime skabekla aprité
molekularajos miglajos. Lidz §im H»O; starpzvaigznu vide konstatéts tikai vienu reizi (Bergman et al.
2011b), p Oph A ar daudzumdalu aptuveni 10™'°, ko, visticamak var izskaidrot tikai ar sintézi uz putek]u
virsmas (Du et al. 2012). Nav skaidrs, vai Sie H,O, un O, noverojumi p Oph A saistas ar zvaigznu veidoSanas
neietekmetu molekularo gazi

2.10.2. Skabekla — oglekla savienojumi

Molekulas, kuras ir C-O saite, ir vienas no visbiezak sastopamajam starpzvaigznu vid€, gan gazveida
stavokli, gan ledi. Tas ietver otro (péc Hz) izplatitako gazveida molekulu CO un otro (p&c H2O) svarigako
ledus sastavdalu CO,. Bez tam pie tam pieskaitamas arT dazadas organiskas molekulas (COM), kas 1pasi
daudz noverojamas protozvaigznés, iespgjams, svarigakais no Siem savienojumiem ir metanols CHsOH.

2.10.2.1. Oglekla monoksids CO

CO molekula plasi sastopama un novérojama vairakos vilnu garumos dazadas vidés — molekularajos
miglajos, to tumsajos kodolos, protozvaigznés, apzvaigznu apvalkos u.c. ST iemesla dé] to izmanto
molekularas gazes konstatéSanai gan misu Galaktika, gan citas sisttmas (Omont 2007).

Ka ,.kanonisko” CO daudzumdalu molekularaja gazé var uzskatit 8,5 x 10~ (Fontani et al. 2012), lai
gan realitateé to ietekmé CO izsalSana uz putekliem un citi procesi. Whittet et al. (2010) pétfjuma
noskaidrots, ka molekularajos miglajos pie Ay = 30 CO izsalst ledd (ka CO un CO,) 60% apméra, Oriona
molekularajos kodolos CO gazes fazes koncentracijas attieciba pret kanonisko vertibu ir ap 1:10 (Savva et
al. 2003), tatu masivos kodolos, kuros var biit jau sakusies zvaigznu veidoSanas, ta ir no 1:5, vidgji aptuveni
1:30 un var sasniegt pat 1:78 (Fontani et al. 2012). Sie skait]i atbilst CO novérotajai daudzumdalai aptuveni
no 2 x 10~ lidz 10°°.

2.10.2.2. Oglekla diokstds CO,

Lai gan CO: ir loti svariga starpzvaigznu ledus sastavdala, tumsajos miglajos gazes faze tas praktiski
nav sastopams (Doty et al. 2002). Tas noverots kodolos, kur zvaigznu veidoSanas jau sakusies. CO»
daudzumdala masivos YSO ir salidzinosi maza, no 6,7 x 10® 1idz 2 x 107, kas ir tikai 1-5 % no ta ledus
koncentracijas un 10-100 reizes mazak ka CO koncentracija (van Dishoeck et al. 1996, Boonman et al.
2003). ArT masivas protozvaigznés CO; koncentracija ir I1dziga (Boonman et al. 2000, Schreyer et al. 2002)
lai gan protozvaigzn@s gazes faz€ nonakusi jau lielaka dala ledus. L1dzigi ka tas ir H,O molekulas gadijuma,
actmredzot CO; gaze salidzinosi strauji parversas citos savienojumos (Doty et al. 2002).

2.10.2.3. Metanols CH;:OH

Difiizos molekularajos miglajos metanola daudzumdala ir robezas no 4 x 107 Iidz 107, tadu parsvara
ap 10? lidz 10® (Turner 1998b, Liseau et al. 2003, Minh & Kim 2011). Gazg, ko sasildijusi zvaigznu
veidosanas, novérota daudzumdala var biit salidzinosi Joti augsta, pat 2,5 x 10 (Peng et al. 2012).

Oriona BN/KL zvaigznu veidoSanas rajonos novérota [CH,DOH]/[CH30H] daudzumu attieciba ir
0.8—1.3 x 107°. Protozvaigzném raksturiga [CH,DOH]/[CH;OD] attieciba ap 1,1-1,5, kas neatbilst
teoretiskajiem modeliem, kuri So attiecibu paredz ap 3 (Peng et al. 2012). Metanolam blivos miglajos un
protozvaigzn@s iespgjama ar1 Joti augsts Rp, l1dz pat 30 % CH>DOH (Parise et al. 2002) un 1-3 % CD3;OH
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(Parise et al. 2004, Roberts & Millar 2007). Sie rezultati tick skaidroti ar augstu D saturu (10-30 %) miglaja
atomaraja tdenradi, kas reagé ar CO uz puteklu virsmas.

2.10.2.4. Formaldehids H:CO

H>CO novérojams gan zvaigznu veidoSanas rajonos, gan (nelielos) molekularajos miglajos ar
daudzumdalu starp 10° un 10 (Turner 1994, Wakelam et al. 2004, Roueff et al. 2006 un Bergman et al.
2011a). Formaldehida gazveida sastopamibu vislabak izskaidro protozvaigznu modeli, kuros ta
koncentracija centralaja dala (7, > 100 K, ledus pamata iztvaikojis) sasniedz 6 x 10° (Maret et al. 2004).

Formaldehidam nov&rojams augsts, bet ne tik liels deiterija saturs ka metanolam. [HDCO]/[H2CO]
ir dazi procenti pirmszvaigznu kodolos un masivas protozvaigznes, un procentu dalas karstajos kodolinos
(Cazaux et al. 2011, Roberts & Millar 2007). lesp&jami art gadijumi, kad [HDCO]/[H>CO] parsniedz 10 %,
bet [D,COJ/[ HDCO] > 1 (Bergman et al. 2011a).

2.10.3. Oglekla savienojumi

Svarigakais oglekla savienojums ir CO, kas ledi liela méra parveidojas ar CO», ka arT hidrogengjas
(sk. ieprieks). Tomeér starpzvaigznu videé noveroti arT organiskie savienojumi, no kuru koncentracijas
izmainam var git informaciju par miglaju attistibas vesturi un evoliicijas stadiju.

2.10.3.1. Metans CH,

Vienkarsakais no kimiski stabilajiem oglidenraziem daudzuma zina tomér nepieder pie pasam
svarigakajam C starpzvaigZznu molekulam. Masivas protozvaigznes apvalka Xcy, noteikts ka 4 x 107, un
vismaz par kartu augstaks tas centralaja dala (Boogert et al. 2004).

2.10.3.2. Kompleksas organiskas molekulas COM

Oglekla oksidu hidrogen&sanas un fotolize ledi rada vienkarSos organiskos savienojumus metanolu,
formaldehidu un skudrskabi HCOOH. Metana piejaukums ar CH3 grupas pievienoSanos var radit attiecigos
etana u.c. atvasinajumus — spirtus, aldehidus, ketonus, karbonskabes. STm vielam reaggjot, rodas vél citi
sarezgiti organiskie savienojumi ka &teri un esteri (Aikawa et al. 2011, Oberg et al. 2011a). Ta ka COM un
to izejvielu veidoSanas saistita tiesi ar ledu, tad gazveida tie noverojami tikai zvaigznu dzimsSanas vietas,
kur tie ir iztvaiko un gazes fazé kimiski parveidojas. Tas noverotas gan lielas, gan mazas masas
protozvaigznés (Oberg et al. 201 1c).

Kosmosa noverotie COM pieméeri ir CH;CHO, CH30CH3;, HCOOCH; ar koncentraciju 0,6—-10%
apméra no CH;0H koncentracijas (Oberg et al. 2011c), kas CH;OCH; gadijuma ir aptuveni daZas reizes
10® protozvaigzng un 107 tas apvalka (Jergensen et al. 2005). X ar kartu dazas reizes 10” konstatgts ari
HCOOCH3 un CH>CO (Bottinelli et al. 2004, Kuan et al. 2004).

2.10.3.3. Oglekla kédes

Ja miglaja dalas sarauSanas un atdziSana notiek pietiekosi strauji, buitiska dala atomara C pagist
nosesties uz putekliem, pirms tas ir reag€jis ar O un gazveida parverties CO molekulas. Uz putekliem C
hidrogengjas un izveido metana ledu ka nozimigu C rezervuaru. Rodoties protozvaigznei kodola ar §adu
vesturi, raksturiga bis ,,silta oglekla k&zu kimija” (warm carbon chain chemistry, WCCC), nevis karstajiem
kodoliniem tipiskie COM savienojumi (Sakai et al. 2010, Sakai & Yamamoto 2011, Mookerjea et al. 2012).
Pie oglekla kezu savienojumiem pieskaita, pieméram, CsH, C4sH,, c-C3H,, CsH, CH3CCH, HC/N, HCoN,
CCS molekulas, tiem raksturigi arf CH4 un HCN (Sakai et al. 2008, 2009). So vielu daudzumdala var bit
dazada, atkariba no avota, WCCC objektos ta parsniedz 10° (C; un CsH molekulam) (Sakai et al. 2009,
Mookerjea et al. 2012). Tas novérojamas ar1 karstajos kodolos Iidz ar COM, tau mazaka koncentracija
(Bottinelli et al. 2004, Kuan et al. 2004).
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2.10.4. Slapekla savienojumi

2.10.4.1. Amonjaks NH;

Tumsajos miglaju kodolos amonjaka gazveida daudzumdala var biit nieciga (8 x 107'°, Liseau et al.
2003), bet tipiski svarstas ap 0,4-3,2 x 10® mazajos molekularajos miglajos (Turner 1995), 2-5 x 10*
mazas masas PSC (Hotzel et al. 2001, Ruoskanen et al. 2011) un 5-30 x 10® masivos > 100 Mo molekularas
gazes sablivéjumos (Wienen et al. 2012). Kodolos, kuros sakusies zvaigznu veidoSanas, par ,,standarta”
amonjaka daudzumdalu nereti uzskata 3 x 10® (Harju et al. 1993, Wu et al. 2006, Hindson et al. 2010).
Objektu centralaja dala §1 koncentracija médz biit augstaka un masivam protozvaigzném sasniedz 6 x 10
(Osorio et al. 2009). Spektralo 1pasibu d€] amonjaka noverojumus izmanto fizikalo apstaklu noteik$anai
miglajos, tacu to apgriitina ievérojamas NH3 koncentracijas svarstibas dazados avotos (Morales Ortiz et al.
2012).

Ka vairakus tidenraza atomus saturo$ai molekulai amonjakam konstatSts ievérojams deiterija
bagatinajums. Pirmszvaigznu kodolos un protozvaigznés [NH.D]/[NH3] ir novérots 0,9-10 % robezas (Shah
& Wootten 2001).

2.10.4.2. CianiidenraZi HCN un HNC

Par vienu no gazu miglaja kodola evolicijas stavokli raksturojoSiem parametriem uzskata
koncentracijas attiectbu [HCN]/[HNC], kas aug, miglajam kimiski evoluciongjot, un IpaSi augsta ir
karstajos kodolos. Tomér ir pieradijumi, ka §1 attieciba vidgji neatSkiras vismaz starp PSC un Y SO, un biezi
ir mazaka par 1. Starpzvaigznu videi raksturiga silta 100 K temperatiira termodinamiska lidzsvara apstaklos
[HCN]/[HNC] teorétiski aprékinats ka ~10%°. Tomér reali PSC neatrodas ilgsto$d termodinamiskaja
Iidzsvara un tipiskas Xucn un Xunc ir no 107 Iidz 3 x 10® ar [HCN]/[HNC] attiecibu kas neparsniedz
robezas 0,1 — 10. Tas atspogulo $o molekulu veido$anas un izomerizacijas procesus molekularaja
starpzvaigznu miglaja (Hirota et al. 1998). Jaunakos, sistematiskos PSC un jaunu protozvaigznu
noverojumos iegiitas vertibas ir aptuveni par kartu zemakas (Morales Ortiz et al. 2012). Molekularo miglaju
dalas, kuras sakusies zvaigznu veido$anas, HNC koncentracija vidgji ir 3—6 x 10®, atkariba no miglaja
evolicijas stadijas. HCN un HNC ir izejvielas cianopoliinu sintézei, kas ir vienas no sarezgitakajam
zindmajam molekulam kosmosa (Sanhueza et al. 2012). Lidzigi ka citas molekulas, kas uzkrajusas uz
putekliem, protozvaigznu izpliidés un citos rajonos, kur uz miglaju iedarbojas nesens triecienvilnis, HCN
koncentracija var pieaugt par 2—4 lieluma kartam (Bachiller & Perez Gutierrez 1997).

2.10.4.3. Diazenilija jons NH"

N,H" ir viena no molekulam, ko izmanto blivas molekularas gazes izsekoSanai. Ta koncentracija
saistita ar svarigo, stabilo un gruiti novérojamo dislapekla N, molekulu. NoH" koncentracija tum§os miglajos
saglabajas relativi nozimiga, pateicoties CO izsal$anai, kas gazveida ar $o jonu reagé, mazinot ta daudzumu.
Pirmszvaigznu kodolos un YSO Xy, y+irno 2 x 10" Iidz 3 x 10" (Bourke et al. 2012, Morales Ortiz et al.
2012), bet zvaigznes raSanas paaugstina Xy, g+ aptuveni par vienu lieluma kartu (Sanhueza et al. 2012).
Velakas evoliicijas stadijas protozvaigzné N.H"™ daudzumdala ir ap 10 (Pillai et al. 2012).

Ta ka NoH' ir savienojums, kas raksturigs tikai gazes fazei, nozimigs ir ta deiterija saturs.
Sistematiskos noveérojumos (65 molekularie kodoli ar un bez protozvaigzném tajos) vidgjais Rp = 0,9 %, ar
relativi mazam izmainam dazadas vietas. Tas ir salidzino$i daudz un liecina, ka arT gazveida augsts atomara
D saturs spg&j panakt ieveérojamu D saturu metalu molekulas (Friesen et al. 2012). Lidzigs Rp ir arT masivos
molekularas gazes sablivéjumos, kuros jau aizsakusies zvaigznu (kopu) veidosanas (Miettinen et al. 2011).
AtSkiriba no savienojumiem, kas iztvaiko no ledus fazes, NoH" deiterija bagatinajums protozvaigznés
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strauji samazinas, lidz pat NoD" vispar vairs nav novérojams, jo paaugstinata temperatiira tas zaude
piesaistito deiteriju (Roberts & Millar 2007, Chen et al. 2011).

2.10.5. Sera savienojumi

Seram starpzvaigznu vide raksturigi vairaki savienojumi ar I1dzigu koncentraciju gan ledd, gan gaze,
Sie savienojumi spgj izsalt uz putekliem, lai p&c tam, zvaigznei dzimstot, salidzinosi viegli nonaktu atpakal
gizes faze, kur tie kimiski parveidojas. So iemeslu dél S molekulu daudzuma attiecibas (pieméram,
[OCS]/[H2S], [CS)/[H2S], [SOJ/[OCS], [SO:)/[OCS], [CS)/[SO], [SO:J/[SO]) tiek izmantotas, lai noteiktu
objektu evoliicijas stadiju (Wakelam et al. 2004, Herpin et al. 2009).

2.10.5.1. Seridenradis H»>S

Sériidenraza daudzumdala mierigas molekulara miglaja dalas ir dazas reizes 10” (107" tumsakajos
kodolos, Herpin et al. 2009), ta ir gandriz par kartu augstaka gazge, ko ietekme izpliides no protozvaigzném,
sasniedz 5 x 107 mazas masas protozvaigzné un lidz 5 x 10 aktivakos zvaigznu veidosanas rajonos (Minh
et al. 1990,van der Tak et al. 2003, Wakelam et al. 2004).

2.10.5.2. Oglekla monosulfids CS

Sai molekulai gazveida koncentracija masivos kodolos, kuros vél nav radusas protozvaigznes, ir no
10" Iidz 10® (Herpin et al. 2009) un, rodoties karstajam kodolam ar masivu protozvaigzni centra, picaug
tikai salidzinosi nedaudz, neparsniedzot 10¥(Schreyer et al. 1997, Hatchell et al. 1998). CS ir molekula,
kas var liela méra tikt sintez&ta gazes fazé un mazak uz puteklu virsmas, turklat CS ir izejviela sareZgitakiem
k&des veida savienojumiem CCS un CCCS, kas noveroti difizos molekularajos miglajos (Petrie 1996).

2.10.5.3. Karbonilsulfids OCS

Lidzigi ka citam S molekulam, OCS daudzumdala neiztraucéta bliva gazé ir aptuveni 10 lidz 10
$(Herpin et al. 2009), un parasti neparsniedz 10 péc protozvaigznes rasanas (van der Tak et al. 2003),
(Hatchell et al. 1998, Ren et al. 2011). OCS iesp&jams, ir svarigaka S forma starpzvaigznu ledd (van der
Tak et al. 2003).

2.10.5.4. Sera oksidi SO un SO;

Oksideéta séra koncentracija vid&ji ir augstaka ka sértidenradim un tiem at3kiras seciba un proporcija,
ka tie nonak gazes fazg, veidojoties miglaja kodola centralajam objektam. Gan Xgo, gan Xso, ir robezas 10°
1910 mieriga gaze un dazas reizes 10" tum3os regionos, ko bitiskak ietekméjusi zvaigznu veidosanas.
Tie reti parsniedz 10 robezu, arl masivas protozvaigznés (Wakelam et al. 2004,van der Tak et al. 2003,
Ren et al. 2011). Blivos, masivos molekularajos kodolos SO un SO, arvien ir novérojami, bet ar X < 10
(Herpin et al. 2009).

2.11. Dazas astrokimijas problemas

Saja nodala Tsi apliikotas atseviskas aktualas, vél dro§i neatrisinatas problémas saistiba ar tumso
molekularo miglaju astrokimiju. Ieprieks jau minétas problémas ietver neskaidribas ar starpzvaigznu ledus
struktiiras evoliiciju, mehanismu, péc kura notiek molekulu bagatinaSanas ar deiteriju, puteklu struktiiras
un izméru izmainu c€loni dazadas PSC un YSO stadijas, ka arT mehanisms, péc kura notiek kimiskas
reakcijas starp molekulam, kuras fiksétas ledus rezgi.
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2.11.1. CO; sinteze ledii

Lai gan gazveida CO. gandriz nav noverojams, ledt ta koncentracija parsniedz CO koncentraciju
(2.7.2.punkts). Parsteidzosi efektiva CO oksidéSanas un vide, kur ta notiek, ir viens no svarigakajiem
astrokimijas petfjumu objektiem. Ta ka cieta CO2:H»O attieciba protozvaigzn€s ir maz mainiga, domajams,
ka CO oksidesanas saistita ar fidens ledus vidi (Oberg et al. 2011a). Eksperimentali noskaidrots, ka CO»
(un ta hidrats H,COs3) var rasties virsmas reakcijas gan ar hidroksilradikaliem (Oba et al. 2010a. b, loppolo
et al. 2011), gan O atomiem (Roser et al. 2001) 10 K temperatiira bez energétisku dalinu lidzdalibas, kas
liecina par mazu reakciju aktivacijas energiju. Tas ir viens no tipiskiem produktiem, kas rodas,
starpzvaigznu ledus analogus apstarojot ar energétiskam dalinam (Ippolo et al. 2009). CO, miglaja dazadu
mehanismu rezultata var rasties jau ledus veidosanas stadija, molekulam un atomiem uzkrajoties uz puteklu
virsmas, vai ar1 vélak, PSC un PPD stadija, ledd, kur CO sajaukts ar skabekli saturo§am molekulam ka H,O
vai O (sk. Ippolo et al. (2009), Oba et al. (2010b), un tur minétas atsauces).

2.11.2. Sera kimiska forma miglajos

Sérs ir elements ar Tpatngjam gazes fazes iztrikuma mainam, parejot no diftizas gazes uz
molekularajiem miglajiem un uz to blivajiem kodoliem. Diftiza gazé gandriz viss S ir gazveida, kamér
molekulara gazg, t.sk. protozvaigzn€s, S un ta molekulas gazveida nov€rojamas relativi nieciga
koncentracija (sk. augstak, Joseph et al. 1986, Palumbo et al. 1997, Kemper et al. 1999, Jenkins 2009). Séru
saturo$as molekulas, kas noverotas starpzvaigznu ledi (atseviskos YSO), ir SO, ar daudzumu 0,1-1 % no
cieta H,O (Boogert et al. 1997), OCS (0,1 % vai mazak no cieta H,O, Palumbo et al. 1995, 1997, Boogert
et al. 1997, Gibb et al. 2004) un H,S (0,1-0,7 % no cieta H,O, (Jiménez-Escobar & Muiioz Caro 2011).
Noverotais daudzums sastada tikai Iidz 10 % no kopgjas S koncentracijas lokalaja kosmosa.

Ir bijusi vairaki méginajumi ar izskaidrot S iztrikumu miglajos. Keller et al. (2002) to izskaidro ar
dzelzs (II) sulfida novérojumiem meteoritos esoSajas puteklu dalinas un YSO, pienemot, ka FeS veido
puteklu graudinus. P&tfjums rada jautajumus, ka relativi stabilie puteklu graudini sp&j pietiekosi atri pariet
gaze atomara forma un otradi, mainoties videi. Pie tam Fe un S relativa koncentracija kosmosa ir [idziga
(attiecigi 3,5 x 107 un 2,1 x 10, 3.4. tabula), un S kimiskas formas izmainas ievérojami ietekmétu ari Fe
kimisko formu, ta¢u Fe un S raksturigais iztrikums dazadas vides ieveérojami atSkiras (piem&ram, Joseph
et al. 1986, Jenkins 2009), turklat zinams, ka dzelzs puteklos lielakoties saistits olivina mineralu forma
(2.1.3.4. un 2.1.3.10.apakSpunkti).

Scappini et al. (2003) ar mode]u aprékiniem pamatots viedoklis, ka S ledi liela daudzuma var
atrasties hidrétas s€rskabes veida, kam atbilst arT dazas iezimes YSO spektra. Vairakos p&tijumos (Wakelam
et al. 2005, Jiménez-Escobar & Muiioz Caro 2011, Druard & Wakelam 2012) apliikota ideja, ka sérs led
atrodas kézu oligoméru (S, Ss, Iidz ciklveida Ss) vai polisulfanu H,S, (n=2...8) veida, tacu triikst
pamatojuma, péc kada mehanisma salidzinoS$i reti sastopamais s€rs spétu koncentréties smagas
monoelementa molekulas, kas turklat neizcelas ar Tpasu stabilitati, ka, piem&ram, N». Autors paudis ideju,
ka sérs ledd atrodas dazadu vienkar$u un vidgji sarezgitu savienojumu veida, kas lielakoties raksturojami
ka séra oksoskabju atvasinajumi (4.2.4.punkts, Kalvans & Shmeld 2010).
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2.11.3. Slapekla izsalSana un rezervuars miglajos

No visiem metaliem slapeklis ir elements ar vismazako gazes fazes iztrikumu blivajos molekularajos
miglajos (Jenkins 2009). Atomarais N un molekularais N; abi var biit nozimigas slapekla formas, kas ir
griiti novérojamas. Bliviem miglajiem raksturiga augsta NoH" koncentracija, $o jonu pat izmanto blivu
kodolu atrasanai, jo ta daudzums nesamazinas pie augstiem ny (pieméram, Sipild 2012). Ta ka N,H" aprite
ciesi saistita ar N, ir pamats uzskatit, ka molekularais slapeklis ir galvena N forma. Sis piengmums izraisa
jautajumu, kapec N, nav izsalis ledd, lidzigi ka CO, kas ir tam izoelektroniska, [idzvertigi stabila molekula.
N atomu noses$anas un sekojosas reakcijas uz putekliem notiek atrak ka N, veidosanas gazveida, kas lauj
domat, ka N uzkrajas starpzvaigznu ledi NH; u.c. savienojumu veida (Daranlot et al. 2012). Sos
secindjumus atbalsta novérojumi, kas liecina par augstu HCN un citu N molekulu koncentraciju
protozvaigznés (2.9.4.punkts), tacu $adi secindjumi vienlaikus neizskaidro relativi lielo NoH™ daudzumu
PSC.

2.11.4. Kimiska oksideSanas-reduceSanas vide starpzvaiginu ledi

Eksperimenti, aukstu molekularo miglaju kodolu un jaunu zvaigznu astronomiskie noveérojumi
liecina, ka ledus slaniti uz putekliem pastav gan oksid&josa, gan reducgjosa vide. Sarezgito redoks lidzsvaru
leddi uzskatami raksturo oglekla oksidu kimija. CO, kas ir galvena forma, ledum veidojoties, var gan
oksidgties, klustot par CO», gan pilnigi vai dal&ji reduceties, parveidojoties par H,CO un CH3;OH, un,
fotolizes reakcijam turpinoties, veidot sarezgitakus organiskos savienojumus (2.7.2. un 2.8.3.punkti).
Zinams paradokss ir, ka augsti oksid&tais CO, noverots maisijuma kopa ar CH3;OH un H,O, kas ir pilnigi
hidrogen&ti (reducéti) savienojumi (Oberg et al. 2011a). Eksperimentos astrokimijas laboratorijas §adu
ledus sastava daudzveidibu Sobrid nav izdevies atainot (sk. 2.8.3.1.). Protozvaigzn&s, kur ledu veidojosas
molekulas liela apjoma iztvaikojusas un noverojamas ari mazak svarigas ledus sastavdalas, noveérojumu
interpretaciju apgriitina §o molekulu kimiskas transformacijas gazveida. Domajams, ka ledus redoks vides
noteik§ana nozime ir Joti daudzveidigiem apstakliem, ka ledus struktiras izmainas laika gaita
(2.7.3.punkts), dazadi vienlaikus eksistgjosi ledus slani un izmainas pasa miglaja, kas var izraisit ledus
sasilSanu (iztvaikoSanu), apstaroSanu, puteklu koagulaciju un migraciju uz citiem molekulara miglaja vai
PPD rajoniem.

2.11.5. Metalu elementu izotopu frakcioneSanas

Udenradis nav vienigais elements, kura izotopi uzrada atSkirigu koncentraciju savienojumos dazadas
molekularo miglaju vietas vai jaunu zvaigznveida objektu. Blivos miglaju kodolos novérojama "°N izotopa
uzkrasanas N, un citas molekulas, kas notiek, pateicoties CO molekulas izsalSanai, kas izmaina vielu
veidosanas reakciju celus (Rodgers & Charnley 2008, Milam & Charnley 2011). *CO un '2CO molekulam
raksturiga atskiriga fotodisociacija, tdpéc protozvaigznu tuvuma novérojams augstiks *C izotopa saturs,
saltdzinot ar pargjo miglaju (Smith et al. 2011). Lidziga bagatinasanas CO molekula YSO noveérota art
vieglakajam un biezak sastopamajam skabekla-16 izotopam (Smith et al. 2009). Molekulas, kas satur
kimiski atikirigus C atomus ka CCH un CCS, novérojams atkirigs izotopu sadalfjums. Sis apstaklis lauj
izsekot S0 savienojumu ra$anas celam miglaja (Furuya et al. 2011). Izotopu sastava atskirtbam dazadas
miglaja vietas var biit nozimigas sekas, tas ir jaizprot, lai korekti noteiktu tuvéja Visuma elementu izotopu
sastavu, tas ietekmé protozvaigznes diska veidojoSos planétu sastavu, ka tas iesp&ams ir noticis Saules
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sisteéma, un var ietekmét pat pasas zvaigznes izotopu sastavu, kas savukart var ietekmeét galaktikas ktmisko
evoliiciju (Smith et al. 2011).

2.11.6. Deiterija frakcionésands célonis zvaiginu veidoSands rajonos

Deiterija bagatinajums no putekliem sublim&jusas molekulas (ka H>O) zvaigznu veidoSanas rajonos
liela meéra atkarigs no objekta tipa. Pirmszvaigznu kodoliem, mazas masas Y SO (karstajiem kodoliniem)
un protozvaigzném raksturigs augsts Rp, bet masivam YSO (karstajiem kodoliem) un protozvaigzném,
protozvaigznu izpliizu raditajiem triecienvilpiem un Saules sist€émas objektiem raksturigs zems Rp. Mierigu
un mazas masas objektiem Rp iesp&ams skaidrot ar virsmas kimiju, par Saules sistemu skaidrojumi ir
pretrunigi (2.9.1. punkts), bet masiviem objektiem un izplidém kvantitativs Rp skaidrojums, cik zinams,
I1dz $im v&l nav ticis sniegts.

Lidz Sim ir tikusi izveidoti divi D ledus mantijas kimijas modeli (2.9.2. punkts), abu rezultati norada,
ka ledus Rp ir zems. Tas ir redzama pretruna ar esoso D frakciongSanas teoriju SFR, kuras biitiska sastavdala
ir augsts ledus molekulu Rp. Vienlaikus §T pati teorija nepiedava skaidrojumu zemajam Rp, kas novérojams
lielakajai dalai apliikoto objektu tipu. Eso$ie PPD modeli veiksmigi izskaidro augsti bagatinatu molekulu
noverojumus bez vajadzibas tajos ieklaut molekulu masveida sublimésanos no putekliem.
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3. Darba uzdevums un procesu atruma aprékinasanas metodes

3.1. Darba izteikta hipoteze

3.1.1. Problemas apraksts

Starpzvaigznu molekularajos miglajos esosie putekli visnozimigak uz miglaju sastavu iedarbojas (1)
to ieksejas dalas pilnigi vai dalgji aizsedzot no starpzvaigznu un miglaja izveidojusos protozvaigznu
starojuma, (2) darbojoties ka kimiski katalizatori, kas nodrosina virsmu, uz kuras atomi var adsorbé&ties un
savstarpgji reagét un (3) darbojoties ka kondensacijas centri, uz kuriem ledus veida uzkrajas un parveidojas
metalu veidotas vielas, kas difuzakos, siltakos miglajos ir gazveida. Autors darba lielako véribu pieversis
tiesi (3) faktoram.

Pastav vairakas bitiskas neskaidribas saistiba ar starpzvaigznu ledus kimisko un fizikalo
parveidoSanos, tam atrodoties molekularaja miglaja. Visparigakas no tam ir kimiska redoks vide ledd
(2.10.4.punkts), zemas temperattiras (10 K) ledii notiekoSo reakciju mehanisms (2.8.3.2. apakSpunkts) un
ietekme, kadu atstaj kosmiskie stari, UV fotoni un eksotermiskas reakcijas uz ledus strukttiru un sastavu,
tam simtus tukstoSus gadu atrodoties miglaja. Darba izteiktas idejas, kas var papildinat izpratni par Siem
trim jautajumiem. Ja kimiskas redoks vides izmainas var vismaz dalg&ji skaidrot ar apstaklu izmainam pasa
miglaja (Whittet 2003), tad kriogénas reakcijas un ledus struktiiras izmainas ir biitiskas norises, kuru
nozime japarbauda, veidojot izpratni par Kkimiskajam parvertibam starpzvaigznu ledi un Iidzigos
materialos. Tadgjadi darba meérkis ir, balstoties uz eksperimentali pieraditam paradibam, papildinat
zinatnisko aprékinu metozu klastu, lai izskaidrotu bltvu miglaju un protozvaigznu novéroto sastavu, no ka
var giit ieskatu So objektu vEsturé, attistibas stadiju, parametrus u.c. NepiecieSamais darba rezultats, kas ar1
tika sasniegts, ir izstradats visparigs konceptuals modelis, kuru var viegli pielagot specifisku astrokimijas
problému risinasanai. Sadas problémas var biit gan konkrétu starpzvaigznu objektu pétijumi, gan fizikalu
paradibu (piem&ram, temperatiiras, miglaja blivuma, ledus slaniSa biezuma un porainibas, starojuma
spektra un intensitates izmainas) ietekme uz molekulara miglaja vai PPD sastavu.

3.1.2. Hipoteze par puteklu ledus apvalcina kimisko parveidoSanos starpzvaiginu vide

Darba izklastiti un ar kimiskas kingtikas programmas palidzibu model&ti procesi, kas atveido puteklu
ledus mantijas struktiiras un tas izmainu ietekmi uz kimisko sastavu.

3.1.2.1. Reakcijas ledii pie 10 K

Visparigi starpzvaigznu ledus kimija tiek skaidrota ar reakcijam, kas notiek uz putekla vai ledus
slaniSa argjas virsmas (2.8. apak$nodala). Pie §1s virsmas var pieskaitit arT atvérumus (plaisas), kas ledus
slanitt sniedzas daudzu monoslanu dziluma (Awad et al. 2005). Starpzvaigznu ledus analogu pétijumi ir
pieradijusi (1) poru un plaisu sisteémas esamibu, kuras var iekliit molekulas no arpuses, un (2) poraina ledus
sablivésanos energijas pievades epizozu (UV fotonu, energétisku jonu trapijumi, eksotermiskas reakcijas,
putekla sasil§ana; 2.7.3.2.) ietekm&. So faktoru rezultata sagaidams, ka ledii veidojas no argjas virsmas
izol&ti, slegti dobumi. Uz to virsmas, I1dzigi ka uz argjas virsmas, iespgjama vieglako molekulu un atomu
parvietosanas un reakcijas (Kalvans & Shmeld 2010). Pie vienmeériga ledus sastava So reakciju produkti
paredzami I1dzigi produktiem, kas rodas uz argjas virsmas. Ledd, kura struktiira ir pastaviga, laika
nemainiga, uz dobumu virsmas jebkura laika momenta ir ekspongtas tikai vienas un tas pasas molekulas,
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tadgjadi So reakciju ietekme uz mantijas sastavu aprobezojas tikai ar §Tm molekulam. Uzskatamibai ledus
mantijas dazadas fazes shematiski atainotas 3.1. att.
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3.1. attels. Shematisks starpzvaigznu putekla ledus apvalcina zZim&ums ar svarigakajiem fizikalajiem
procesiem, un fazém (argja virsma, dobumi, tilpums) kas nemti véra darba veiktajos aprékinos. Nav meéroga.

3.1.2.2. Mantijas struktiiras izmainu nozime kimiskajos procesos

Ledus apvalcins, kas 1 Myr un ilgak paklauts starpzvaigznu vides apstaklu ietekmei, kltst bltvaks
kompresgjas un taja esoSo dobumu (ipasi mazako) skaits samazinas un to sieninas kltst gludakas. Ledus
kompresija veicina slégtu dobumu veidosanos, kamer poru virsmas un skaita samazinasanas un noslégsanas
veicina arl argjas virsmas laukuma samazinaSanos. Tadgjadi uz argjas virsmas var tikt uzkrats mazaks
daudzums gaistosu adsorb&tu vielu, ka art samazinas virsmas skeng&$anas laiks adsorb&tajam molekulam.

Viens no izstradata ledus fazes kimijas modela pamata pienémumiem ir, ka energétisku dalinu
izraistto struktiiras izmainu rezultata mainas molekulas, kuras atrodas uz ledii eso$o slegto dobumu virsmas.
Vienas no dobuma virsmas nonak tilpuma, ledus rezgi, citas no mantijas tilpuma nonak uz dobuma virsmas.
Pienémums pamatots ar energétisko dalinu (UV, rentgena fotoni, vieglic un smagie kosmiskie stari) un
eksotermisku reakciju izraisito putekla un ledus lokalo un vispargjo sasilsanu (2.6.2.punkts), kuras rezultata
visas svarigakas ledus molekulas (H.O, CO,, CO u.c.) var k]iit mobilas un mainit atraSanas vietu, Iidz notiek
atdziSana.
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Lai $im piep€mumam biitu nozime, molekulu apmainai janotiek pietiekosi strauji, lai uz dobumu
virsmas mantijas eksisté$anas laika nonaktu (un reagétu) lielaka dala ledus molekulu. Ta ka smagie
kosmiskie stari ir dalinas, no kuram putekli atseviska trapijuma sanem lielako energijas devu, apvalcipa
parstrades (t.i. dobumu virsmas mainas) atrumu var saistit ar Fe-CR. Piegpemot intervalu starp smago
kosmisko staru trapijumiem 10 s jeb ~ 3 x 10* gadi (Bringa & Johnson 2004), Fe-CR trapijumi notiks ar
biezumu ~30 Myr". Ta ka domajams, ka daudzu puteklu mantijas atraSanas laiks 10 K temperatiira ir
saltdzinams vai nedaudz lielaks par PSC gravitacijas kolapsa un agrina protoplanetara diska pastavésanas
ilgumu (2.4.1.punkts), tad ledus parstradei atv€letais laiks ir aptuveni dazi Myr un kopgjais Fe-CR
trapljumu skaits katram putek]u graudinam ir ar kartu 10°. Otrs parametrs, kas svarigs ledus molekulu
recikléSanai caur slégto dobumu virsmas fazi, ir dala no mantijas molekulam, kas dota laika momenta ir
eksponétas uz virsmas dobumiem (cavity), kas ir pietiekosi lieli, lai tajos notiktu reakcijas — Xea. Sie
parametri uzliek noteiktus minimalos ierobezojumus, cik porainam jabut ledum un cik atri ledus tiek
parstradats, lai butiska ta dala biitu izgajusi dobumu virsmas fazi.

Starpzvaigznu ledus novérojumi liecina, ka tas ir kompakts materials, tacu tie nav viennozimigi un
attiecas tikai uz ledu, kura dominé H.O molekulas (2.7.3.2. apakSpunkts). Laboratorijas eksperimentu
rezultati liecina, ka ledus aukstajos, tum§ajos starpzvaigznu miglajos laika gaita sablivgjas, tacu porainiba
visdrizak nekad neizztd (Palumbo 2006, Raut et al. 2007a). Nav iesp&jams kvantitativi novertét slégto
dobumu laukumu, izmantojot molekulu adsorbciju ledd (ka Palumbo 2006), jo molekulas no argjas virsmas
tajos neiekliist. Dobumu virsmas laukums un ar dobumiem saistito atomu proporcija Xc., izmantojot O-H
saites svarstibu radito infrasarkano absorbciju, Iidz §im literatira nav noteikti, turklat $adai metodei ir
ierobezota precizitate (sk. 2.7.3.2.) un ta attiecas tikai uz tidens ledu. Tapé&c sakotnéjos modela uzstadijumos
Xeav 1r brivs parametrs, robezas 0...1. Praktiski to tom@r ierobezo lidzSingjos petijumos izveidotais
priekSstats, ka starpzvaigznu ledus ir kompakts. Autora p&tijumos piepemts, ka X.,, neparsniedz dazus
procentus, un public€tajos aprékinu rezultatos Xe., ~ 1 %.

Xeav 11 tieSi saistits ar laiku, cik ilgi molekula ir eksponéta uz slégta dobuma virsmas. Tas atkarigs (1)
no jaunu virsmu ra$anas biezuma ar atruma koeficientu k. (s), un (2) no eso$o virsmu ,,aizvér§anas”
epizozu biezuma, kad tas atkal kltist par dalu no mantijas tilpuma esosajam inertajam molekulam, ar atruma
koeficientu kine: (s™). Darba abi $ie procesi apliikoti ka proporcionali Fe-CR trapijumu bieZzumam, lai gan
tos, iesp&jams, ne mazak ietekmé€ ar citi energétiski sadursmes (sk. augstak). Tadgjadi tuvinata lidzsvara
gadijuma uz slégto dobumu virsmas eso$o molekulu dalu var definét ka:

kact
Xeav = 3 = (3.1
inact
Pie kam
koct = t;rlu_l un Kinger = t;rlv_l' (3.2)

kur u ir Fe-CR trapijumu skaits, kuru laika notiek pilniga mantijas parkartoSana, t.i., uz dobumu virsmas
tiek eksponéts molekulu skaits, kas lidzvertigs visas mantijas molekulu skaitam, un v ir Fe-CR trapijumu
skaits, kuru laika notiek $ada molekulu skaita nonakSana atpakal inertaja mantijas tilpuma. Darba veiktajos
aprékinos pilnigs Iidzsvars neiestajas, vél p&dgjos integracijas laika solos (dazi Myr) X, var mainities
robezas lidz 1 % (4.9. att., 4.3.2.1. apakSpunkts).
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3.1.2.3. Udenraza difiizija starp dobumiem un ledus virsmu

Literatiiras dati par H un H, difiiziju apliikoti 2.8.3.3. apaks$nodala. Seit apliikosim 3 procesa nozimi
starpzvaigznu vides astrofizika. Viens no iemesliem, kapéc [idzsingjos starpzvaigznu ledus p&tijumos nav
veikti darbi ar mérki izzinat tiesi iek§€jo virsmu (dobumu) nozimi ledus sastava izmainas, ir pamatojuma
trukums, ar ko reakcijas dobumos atSkirtos no reakcijam uz argjas virsmas. Mehanisms, kas var radit $adu
atSkiribu piedavats Kalvans & Shmeld (2010). Tas balstas uz eksperimentali pieraditu principu, ka tidenraza
molekulas un atomi sp€j difundét 3 dimensijas caur idens ledu kriog€nas temperatiiras (Strauss et al. 1994).
Eksperimenti veikti heksagonalam H,O kristalrezgim, kur H/H, var salidzinosi atri parvietoties pa kristala
veidotajiem tuneliem, tacu, ta ka amorfa H,O blivums ir Iidzigs kristaliskam, sagaidams, ka arT taja
atrodamas nisas, caur kuram vieglas molekulas var migrét, lai gan lénak ka kristaliska led. V&l jo vairak
tas sagaidams, zinot, ka uz starpzvaigznu putekliem ciets H>O atrodas maisijuma ar citam vielam, kas nelauj
veidoties blivam pakojumam (Palumbo 2006). Udenraza (t.sk. arT deiterija) difiizijas atruma izméeriSana
caur starpzvaigznu ledus analogiem var biit nozimigs darbs, kas vél javeic astrokimijas laboratorijas.

Ja udenradis, pateicoties spgjai difundet, vienmerigi caurauz visu ledus slaniti, ta koncentracija
jebkura mantijas vieta ir lidziga un atskiriba starp H daudzumu uz dobumu virsmas un argjas virsmas nav
paredzama. Realitaté H un H, atraSanas ledus rezgi ir nestabils starpstavoklis starp zemas energijas pamata
stavokliem, kad atomi vai molekulas ir adsorb&tas uz kadas no pieejamam virsmam, stabilam adsorbcijas
vietam (Strauss et al. 1994, Forsythe & Makri 1998). Jebkurai molekulai, kas parvar energijas barjeru un
no kadas virsmas nokliist ledus tilpuma (reZgl), ir noteikta varbiitiba (Pass = Py, kur f— fazes apzim&ums)
difuzijas cela nokliit vai nu argjas virsmas faze (Ps), vai arT uz slégta dobuma virsmas (Pc), sk. 3.2. att.

4\ Pe >

( Slegts dobums

Py
3.2. attels. Difuzijas shéma starp ar€jas virsmas un slégta dobuma fazém ledii uz starpzvaigznu putekliem.
Ps—varbitiba H vai H difundg&jot nonakt uz argjas virsmas, Pc— varbiitiba tiem nonakt uz dobumu virsmas.

Arg&javirsma

Psun Pc ir nezinami lielumi, kas atkarigi no ledus morfologijas, poru formas un izméru sadalijuma
un varbit&jas ledus struktiiras anizotropijas. Tiek uzskatits, ka ledus mantija ir 40-100 monoslanus bieza
(Pontopiddan et al. 2003) un katrs monoslanis satur vismaz vairakus simtus tiikstosus molekulu (0,1 pm
lielam graudinam). X.., pienemts par ~0,01, kas mantija ar 2,5 x 10’ molekulam atbilst, piem&ram, 100
kubveida dobumiem ar izm&riem 20 x 20 x 20 molekulas. Darba difuzijas varbiitiba tuvinati noverteti
sekojosi:

1) Pspiepemts par 0,5, t.i. uz argjas virsmas nonak visi H atomi un H, molekulas, kuru difuizijas virziens
versts prom no putekla kodolina;

2) Pc pienemts atkarigs no difundgjosas dalinas iesp&jas uzdurties slégtam dobumam attaluma, kas
mazaks vai lidzigs par pusi no mantijas kop&ja biezuma (So attalumu veicot H/H,, kas starté no vidgja
mantijas dziluma eso$a dobuma, var izkliit uz argjas virsmas). Rupji vertgjot, pie Xca ~ 0,01, Pc~ 0,1.
Kalvans & Shmeld (2010) pienemts, ka Pc = X, tau aprékinos noskaidrots, ka lidzigas Pc atSkiribas
neizraisa nozimigas izmainas model&Sanas rezultatos.

3) Pargjos gadijumos pienem, ka H/H, atgriezas uz fazi, no kuras tas bija ieprieks iekluvis ledus tilpuma,
t.i., difuzija nav notikusi.
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3.1.2.4. Fotodisociacijas nozime at3kiribas radiSand starp dobumu un aréjas virsmas kimiju

Puteklu ledus mantija veidojas no molekulam, kas radusas uz argjas virsmas (2.8.2.3.apakSpunkts)
vai tieSi adsorbgjusas uz putekla no gazes fazes, un pec tam tikusas apraktas ar citam molekulam. Tie
parsvara ir stabili savienojumi, kas sava starpa nereagg, jo ipasi 10 K temperattira. Kimiskas izmainas
mantija izraisa UV starojuma izraisita molekulu fotodisociacija (blivos miglajos — pamata tikai CR-fotonu,
2.3.1.2.), kas rada kimiski aktivus radikalus, dala no kuriem spgj btit mobili. Viens no molekulu skelSanas
produktiem bagatigi hidrogenéta ledii ar tadam sastavdalam ka H,O, CH4 ir H> molekulas un H atomi, no
kuriem ar1 var veidoties H,. Kustigais idenradis diftizijas cela no argjas virsmas (kura saistita ar gazes fazi)
gan iekltst apvalcina, gan izkliist no ta. Atkariba no disoci€jo$a starojuma intensitates, cietas fazes
fotodisociacijas efektivitates, ledus porainibas, radikalu koncentracijas, diftizijas atruma ledd, fidenradis
var (1) lielakoties difund@t uz arpusi, radot ledii oksid€josus apstaklus, (2) difund&t uz poram ledus ieksieng,
veicinot ar H bagatu savienojumu veidoSanos, (3) saglabat vienmérigu koncentraciju (Iidzigu H kimisku
pieejamibu) gan uz argjas virsmas, gan mantija un (4) uzkraties leda briva veida ka H» un H, kas ieslégts
starp inertam molekulam. Jebkur§ no Siem scenarijiem, ar1 (3), var radit no argjas virsmas atskirigu redoks
vidi ledi, kas spgj izraisit ieveérojamas ledus sastava izmainas, tam esot paklautam UV fotoniem un CR
laikposma, kas mérams Myr.

3.1.3. Veikta zinatniska darba gaita

Darbs tika veikts, balstoties uz promocijas darba vaditaja I. Smelda izstradatu astrokimijas aprekinu
programmu. Tai tika pievienots apjomigais un modernais UDFAO06 starpzvaigznu molekulu un gazveida
reakciju krajums. Autors pievienoja arT gazveida molekulu nos€Sanas uz virsmas un desorbcijas procesu
aprakstu, veicot savu pirmo nopietno zinatnisko pétijumu, par izsalSanas procesu ietekmi uz gazveida
molekulu koncentraciju (Kalvans & Shmeld 2012). IzsalSanas modelis gala versija veidots, balstoties uz
Modeli II (sk. zemak) ar svarigako atSkiribu no Modela II, ka taja nav ieklautas ar mantiju un virsmu
saistitas kimiskas norises.

Turpmaka darba gaita tika izveidota hipote€ze par zem-virsmas reakciju mehanismu starpzvaigznu
leddl un So kimisko procesu nozimi ledus sastava izveidosana. Hipotézes pamatoSanai vai noraidiSanai
programma tika atbilsto$i papildinata, ieklaujot taja visus svarigakos vajadzigos kimiskos un fizikalos
procesus (sk. augstak). So parveidojumu rezultata tika izveidots aprékinu Modelis I (MI), kura rezultati tika
publicéti Astronomy & Astrophysics (Kalvans & Shmeld 2010). IevieSot aprékinos arT atkaribu no laika un
koriggjot programma jau ieklautos datus atbilsto$i jaunakai informacijai, tika izveidots Modelis IT (MII,
Kalvans & Shmeld 2013, A&A).

3.2. Bliva starpzvaigZnu molekulara miglaja apréekinu modelis

3.2.1. Darba uzdevums

ST darba uzdevums ir pétit ledus fazes parstrades mehanismu mieriga, auksta, bliva molekulara
starpzvaigznu gaz€, lai kvalitattvi parbauditu 3.1.2.punkta izvirzito hipotézi. Tas veikts, izmantojot
kimiskas kinétikas aprékinu programmu, aprékinu rezultatus salidzinot ar noverotajam vielu
daudzumdalam PSC un protozvaigznés, ka arT ar eso$ajiem teorétiskajiem prieksstatiem par miglaju kimiju.
Darba ir ieviesti 3.1.apaks$nodala min&to procesu aprakstam atbilstosi fizikalie un kimiskie procesi, tacu
kopuma ir izmantotas tikai ieprieks jau izveidotas un pielietotas metodes astrokimijas problému risinasanai.
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Saskana ar esoSajiem priekSstatiem (2.4. apaksnodala) starpzvaigznu ledus netraucéta vidé pastav
dazus miljonus gadu. Tas ir laiks no PSC rasanas sakuma Iidz bridim, kad kompaktu objektu veidoSanas
jau sak bitiski ietekmét lielako dalu objekta esosas gazes un puteklu. Puteklu ledus, iesp&jams, var pastavet
arT ilgaku laiku, I1dz pat simtiem miljonu gadu (Palumbo et al. 2010) un pirmaja p&tjjuma (sk. nakamo
punktu 3.2.2.), kura hipotéze tika izvirzita (Kalvans & Shmeld 2010), ta tika parbaudita gadijumam, kad
ledus eksist&jis ilgstosi (rezultati 4.2. nodala), turpmaka pétijuma (3.2.3., rezultati 4.3.) apskatot ta sastava
izmainas laika méroga, kas salidzinams ar PSC attistibas periodu (Kalvans & Shmeld 2013).

3.2.2. Modela I apraksts

Petito procesu pirmreizgjs apraksts veikts Modeli I, kura izskaitlotas molekulu koncentracijas pie
integracijas laika 10'® s jeb 3,17 x 10°® gadi (Kalvans & Shmeld 2010). Taja izmantota parveidota
CHEMKIN III kimiskas kingtikas aprékinu programmatiira. Miglaja blivums ny piepemts 10° cm™, gazes
temperatiira 15 K, puteklu temperatira 10 K. Modelt ieklautas 352 dazadas molekulas, atomi, joni.
Gazveida reakcijas starp §im vielam gutas no UMIST Database for Astrochemistry 2006 (UDFA06)
astroktmijas reakciju krajuma (Woodall et al. 2006). Sis vielas veidotas no elementiem H, He, C, N, O, Na,
Mg, Si, S, Fe ar elementu daudzumdalam no (Jenkins 2009), bez sakotngja gazes fazes iztrikuma. Sakotngja
stavoklT pienemts, ka miglajs sastav tikai no elementiem gazveida atomara stavoklr.

91 neitrala dalina no $Im vielam ir ieklauta arT cietas fazes kimijas apraksta (3.4.3.2. apakSpunkts),
tam model1 pievienota molekulu noséSanas, desorbcija u.c. norises, kas saistitas ar puteklu virsmam. Pargjie
savienojumi modelt piedalas tikai gazveida procesos. Dala no tiem ir joni, kas briva veida cietaja faze
neeksiste, citi ir sarezgitakas molekulas, kuras Hasegawa et al. datubazg nav icklautas un ir pamata
maznozimigas. Molekulu saraksta neietilpst vielas, kas eksistetu tikai cietaja faze (resp., kuras ir Hasegawa
et al., bet iztrikst UDFAO06), jo tam nav §1 modela aprékiniem arkartigi svarigds CR inducéto fotonu
disociacijas reakcijas no UDFA06 datubazes (3.4.2.4 apaksSpunkts), kas vairakam molekulam ir vienigais
zusanas cel$. Cietas fazes procesos nemti vera tikai organiskie savienojumi ar ne vairak ka 5 C atomiem.
Sarezgitakiem organiskajiem savienojumiem triikst virsmas reakciju, ipasi nemot véra relativi lielo atomu
skaitu tajos. Ipasi bitiski, ka §Tm vielam nav dotas oksideSanas reakciju, kuram mantija ir biitiska nozime,
saskana ar aprékinu rezultatiem. Gazes fazes molekulu saraksts tomer atstats iesp&jami pilnigaks, lai taja
biitu nemti véra p&c iesp&jas vairak sint€zes un bojaejas celi molekulam, kas p&c autora pieredzes kimiskas
kin&tikas aprékinos veicina rezultatu ieguvi, kas kopuma tuvaki patiesibai (noveérojumu rezultatiem). Visu
gazveida molekulu saraksts un to aprékinata koncentracija modeli doti 3. pielikuma.

Kimiskas norises uz putekliem aprakstitas ar (1) reakcijam starp molekulam uz puteklu (ledus) argjas
virsmas, (2) reakcijam starp molekulam slégtos dobumos un (3) virsmas un mantijas molekulu
fotodisociaciju CR-fotonu ietekmé. Laiks starp kosmisko staru trapijumiem (CR izraisitajai desorbcijai un
mantijas fizikalajai parstradei) pienemts 3,2 x 10"* s (Hasegawa & Herbst 1993a), kas ir 32 reizes ilgak ka
izriet no jaunakiem datiem (Bringa & Johnson 2004).

Ka pamats modela izveidei ar vairakam cietajam faze€m tika nemta trisfazu sistéma (Hasegawa &
Herbst 1993b). Kimiski aktivajam gazes, puteklu virsmas un inertajai mantijas fazei ka ceturta pievienota
mantijas dobumu virsmas faze, kas arT ir kimiski aktiva. Darba izmantotajos modelos dobumu faze satur
lidzigu atomu skaitu, ka argjas virsmas faze. Argja virsma tiek definéta ka molekulas, kas nosézas uz
putekliem no gazes, var tikt desorb&tas vai ar zinamu atrumu tiek parvérstas par mantijas molekulam. ST
definicija ietver vienu lidz dazus virs€jos ledus monoslanus (Modelim I — ~3 no 100 monoslanu biezas
mantijas).
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Modelim I pienemts, ka mantijas faz€ molekulas nonak no virsmas fazes ar noteiktu, loti mazu atruma
konstanti, kas pieskanota, lai pie # = 10'® s mantijas — virsmas atomu daudzuma attieciba sasniegtu ~30:1.
Lai gan var uzskatit, ka $ada pieeja atspogulo ledus kompresiju laika gaita, ta nav fizikali korekta, bet ir
apmierino$a darba izvirzito meérku — mantijas sastava izmainu — p&tiSanai. Mantija eso$ie savienojumi péc
definicijas nekad tiesa veida nepiekliist argjai virsmai. Vienigais process, kas neliela mera atgriez mantijas
molekulas atpakal fazu aprit€, ir tieSa molekulu izsiSana ar Fe-CR (2.6.2.7., 3.3.2.5. apakSpunkti). Virsmas
un mantijas molekulas tiek aprakstitas, l1dzigi ka gazes faze esosas, vienmérigi izkaisttas miglaja tilpuma
ar koncentraciju, kas izsakama cm?. Piepemts, ka H un H, var mainit fazi (difundét) starp dobumiem un
argjo virsmu.

3.2.3. Mantijas evoliicijas Modela 1l apraksts

Starpzvaigznu molekularie miglaji un to blivie kodoli novérojami dazadas attistibas stadijas. Jaunas
zvaigznes, kas tajos partrauc mierigo attistibu, izveidojas pec atSkirigiem laikposmiem, atkariba no
molekulara kodola parametriem un ar&jiem apstakliem. Tadgjadi molekulas, kas miglajos novérojamas gan
ledt, gan gazveida, dazados objektos ir tikuSas dazada méra parstradatas cietaja faze. Lai giitu ieskatu, ka
zemvirsmas kimiskie procesi laika gaita ietekmé& ledus sastavu, modelis tika parveidots, lai aprékinatu ta
sastavu atseviSkos laika punktos, izveidojot Modeli II. Ta ka sakotngji (laiks # = 0 s) pienemtas vielu
daudzumdalas (atomara gaze) nav zinatniski nozimigas, petijuma apliikots aprékinu integracijas periods no
ti = 1,4 x 10" s, pie kam katra nakamaja laika soli # reizinats ar 1,42 un noapalots lidz diviem zimigiem
cipariem. Sadi iegati 13 aprékinu laika soli ar &, = 2,0 x 10", ., #13 = 9,5 x 10" s, kas gados atbilst #, =
0,044 Myr lidz t©13 = 3,0 Myr. Laiks Iidz 3 Myr izveléts, vadoties pec aptuvena blivas mierigas gazes
pastaveésanas ilguma miglaja (PSC Iidz agrina protozvaigzne, 2.4. apakSnodala). Visa apliikotaja laikposma
pienemts, ka miglajs saglaba nemainigus fizikalos apstaklus ar ny = 10° cm?, T, = 15 K, Ty = 10 K, lidzigi
ka MI. Tas pielauj izmantot pieeju, ka katra laika soli rezultati aprékinati no sakotngjam ¢, (gazveida
atomaram) vielu koncentracijam, nevis ieprieksgja sola rezultatiem.

Attieciba uz mantijas veidosanos, tiek pienemts, ka virsmas un mantijas molekulas atrodas dinamiska
lidzsvara, 1€énam parejot no vienas fazes otra (3.5. apakSnodala).

Bez laika dimensijas aplukoSanas otrs bitiskais uzlabojums S$im modelim ir deiterija icklausana
kimisko reakciju tikla. Deiterija bagatinajums molekulas ir bitisks ka indikators, kas palidz noteikt
attistibas stadiju, vesturi un apstaklus YSO u.c. objektos (sk. 2.1.3.1., 2.5.3., 2.8.2.3.). Modelim, kura ka
viens no jauninajumiem pétita Gdenraza diftizijas caur mantiju ietekme uz ledus kimisko sastavu, 1pasi
svarigi ir giit ieskatu, ka §1 norise ietekm& H izotopisko sastavu ledus molekulas. Metodika D kimijas
ieklauSanai Modeli II aplikota 3.4.4.punkta.

Modeli iek]auti savienojumi tikai ar 1idz 4 GdenraZza atomiem, ar CHs" jonu ka vienigo izpémumu.
Tas atvieglo aprekinus, jo deiterija ieklauSana iev@rojami palielina savienojumu un reakciju skaitu modelr.
Aprekinu rezultatu kvalitdte no minétajiem ierobezojumiem cie§ tikai nedaudz, jo darba meérkis ir
noskaidrot zemvirsmas procesu kop&jo nozimi, nevis petit konkrétus savienojumus.
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3.3. Modelos ieklautie fizikalie procesi

3.3.1. Molekulu nosésanas uz putek|u graudiniem atruma aprekinasana

Tiek pienemts, ka molekulas un atomi, saduroties ar putekliem, var pie tiem pielipt, parejot cieta fazg
uz graudinu virsmas. Izmantotaja modeli uzskatits, ka nosé$anas notiek vienigi neitralam dalinadm. Lai
izvairttos no (formali) inertu vielu uzkrasanas virsmas faze, nos€sanas pielauta vienigi molekulam, kuram
datubazé ir virsmas reakcijas. Sada pieeja, pétijumos ieklaut nosésanos uz puteklu virsmas tikai noteiktiem
savienojumiem, izmantota art citos darbos (Turner 1998b, Nejad & Wagenblast 1999, Chang et al. 2007),
lai gan vispargjam petjjumam veélams So procesu ieklaut visiem savienojumiem, ka Willacy & Williams
(1993). Parasti tad tiek pienemts, ka pozitivi 1adéti joni tiek neitralizeti, saskaroties ar putekli, jo putekli
médz bt negativa ladina nesgji.

Koeficients (s') atrumam (sk. arT 2.6.1.punktu), ar kadu gazes molekulas parvérsas puteklu argjas
virsmas fazes molekulas (Willacy & Williams 1993, Nejad & Wagenblast 1999) ir:

1

T \2
Kocer = 3,2 X 10770y S; (—g) ) (3:3)
M;

LipSanas koeficients (varbiitiba) S; ir parametrs, kura vértiba nav skaidri zinama. Dazados darbos (Brown
& Charnley 1990, Willacy & Williams 1993, Aikawa et al. 1997, Turner 1998b, Willacy & Millar 1998,
Nejad & Wagenblast 1999,Chang et al. 2007 un Roberts et al. 2007) izmantotas S; veértibas no 0,1 lidz 1
metaliem un to molekulam un no 0 [idz 1 Gidenraza atomiem un molekulam. Modelim I izmantota aptuvena
vidgja vertiba Sye = 0,33 un Sy y,= 0,1

Turpmakaja darba gaita secinats, ka modela apstakliem vairak atbilst augstakas koeficienta vertibas
- Swer = 1 un Sy, = 0,33 dinamiskajam modelim (atbilstosi Brown & Charnley (1990) un Watson &
Salpeter (1972)). S; robezas 0,1...1 aprekinata starpzvaigznu puteklu virsmam, ar kuram saduras dazadi
atomi (Leitch-Devlin & Williams 1985, Jones & Williams 1985), tacu eksperimentali noteikta tidenraza
lipsana notiek efektivak (Chaabouni et al. 2012). Laika mainiga molekulu un atomu lipSanas koeficienta
ietekme uz tumso miglaju kimiju, Tpasi H sintzi, ir viens no astrokimijas petjjumu objektiem (Jones &
Williams 1985, Yate & Millar 2003).

Dalinu nosé$anas uz puteklu virsmas procesa atrums (cm™ s™) ir:

d[i]s
de lacer = KacerMi .9’ (3.4)

kur d[i]s ir uz putekla virsmas esoSas molekulas i koncentracijas atskiriba un n;; — vielas i koncentracija
gazes fazg, cm™.

3.3.2. Modelt ieklautie desorbcijas procesi

Desorbcija ir defingta ka vielu dalinas pareja no cietas putekla argjas virsmas fazes uz gazveida fazi.
Ta var notikt (1) termiska procesa, vielai iztvaikojot no graudina, kas pastavigi atrodas noteikta temperattira
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vai ir ticis sasildits un (2) ne-termiska procesa, kad dalina tiek ,,izsista” ara no savas vietas uz virsmas d¢l
peksna energijas piepliduma, pieméram, no blakus molekulas absorb&ta UV fotona.

3.3.2.1. IztvaikoSanas atruma aprékinasana

Lai gan tieSa sublimacija metalus saturoSiem savienojumiem bliva starpzvaigznu vide ir nenozimiga
(2.6.2.1.apaksSpunkts), ta ir svariga vieglajiem H un H; un modell ir ieklauta visam mobilajam molekulam.
IztvaikoSanas atruma konstante MI aprékinata péc Hasegawa et al. (1992) sniegtajiem datiem ar(2.10)
vienadojumu, pie kam kgesev = tov'. Mobilas molekulas un tam atbilsto$a adsorbcijas un piesaistes energija
noraditas 3.1. tabula. Modeli 11, cik iesp&jams, izmantoti adsorbcijas energijas dati no Aikawa et al. (1997)
un pienemts, ka E» = 0,3 Ep. Visas cietas fazes molekulas, kas ieklautas modeli un to adsorbcijas energija,
kas izmantota MII, noraditas 3.2. tabula. Iztvaiko3anas atrums(cm™ s™) molekulai (atomam) i ir:

d[i]

9 —

dt |evap - kdesni,Sv (3-5)
kur n;s ir molekulas i koncentracija puteklu virsmas fazg, izteikta cm™ un d(i), ir koncentracijas atskiriba
gazes faze.

3.1. tabula. Mobilie atomi un molekulas. Noradita arT adsorbcijas un piesaistes energija un iztvaikoSanas
laiks, kas izmantoti Modeli I. P&c Hasegawa et al. (1992), Table 1.

Viela Ep (K) Ey (K) tev (S)
H 350 100 5,3 % 10°
H. 450 135 1,5 x 10’
He" 100 30 2.8x10°
C 800 240 4.3 x 10%
N 800 240 4,6 x 10%
0 800 240 4,9 x 10*
S 1100 330 6,4 x 10*
CH 645 196 2,2 x 10
NH 604 181 1,7 x 10"
OH 1259 378 3,4 x 10*

CH; 956 287 2,5%x10%

NH, 856 257 1,3 x 10%

CH; 1158 347 1,4 x 10°

NH; 1107 332 9,3 x 10%

“ He cietas fazes aprekinos autora veidotaja modeli nav ieklauts.

3.3.2.2. Kosmisko staru trapijumu izraisita desorbcijas atruma aprekinasana

Molekulu iztvaikoSana, kas notiek putekla graudinam uzsilstot pec tieSa Fe-CR trapijuma, aprakstita
2.6.2.5. apaksnodala. MI izmantotas Hasegawa & Herbst (1993a) aprekinatas atruma konstantes molekulu
parejai no argjas virsmas uz gazveida fazi (vienadojumi 2.14 un 2.15). MII izmantotas kcrs aprékinatas,
izmantojot, kur iesp&jams, Aikawa et al. (1997) sniegtas molekulu adsorbcijas energijas (3.2. tabula). CR
izraisitas desorbcijas atrums (cm™ s™) ir

d[i]g

T lcra = FcrKcraNis » (3.6)
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kur reizinatajs Fcr raksturo CR relativo intensitati model&taja molekulara miglaja dala. Tas atkarigs no
starpzvaigznu vides blivuma (t.i., absorbcijas) un CR izkliedéanas diftizaja ISM. Sis izmainas vairak
ietekm€ vieglos atomu kodolus, kas nozimigi gazveida procesiem, nevis smagos Fe-CR, kas nozimigi $aja
desorbcijas mehanisma (Dalgarno 2006). Darba vienmér pienemts Fcg = 1. Modeli I piepemts, ka laiks
starp Fe-CR trapijumiem ir tcz = 3,16 x 10" s (Hasegawa & Herbst 1993a), bet Modeli II tas ir 10" s
(Bringa & Johnson 2004) ar attiecigi lielaku kcga.

3.2. tabula.
Aprekinos ieklautas cietas fazes vielas un to adsorbcijas energija no Aikawa et al. (1997) un Hasegawa et
al. (1992).

Viela Ep(K)* Viela Ep (K) Viela Ep (K) Viela Ep (K)
H 350 NH> 860 CH2N 1610 Cs 3220
H» 450 H,O 4820 CHNH 1260 C4N 3220
C 800 SIH, 3190 H,CO 1760 C4S 3500
N 800 C:H 1460 CHOH 1910 C>Hy 2010
(0) 800 NH 1510 HCCN 2270 CH,NH, 1810
NA 11800 OH 1510 HC,O 2010 CH;NH 1760
MG 5300 HS» 2300 HNCO 2270 CH;0H 4240
SI 2700 HCN 4170 C:H 2270 GC:H; 2220
S 1100 HNC 1510 H>CS 2250 CH;CN 2270
FE 4200 HCO 1510 Cq 2420 H>Cs3N 3020
CH 650 HCS 2000 C3N 2720 H,C;0 2970
NH 600 HNO 1510 G0 2520 CsH, 2920
OH 1260 H».S 1800 GCsS 3000 CsH 3470
C 1210 Cs 2010 CH4 1080 CsN 3930
CN 1510 O; 2520 SIH4 3690 CH3NH» 2010
N» 710 CN 2010 CyH; 1760 CyH;s 2110
CO 960 G0 2010 CHNH, 1510 CsHy 2470
SIH 2940 C.S 2500 CH>NH 1560 CsH; 2970
NO 1210 OCN 2010 CHs3N 1810 CH3;CHO 2870
0)) 1210 CO, 2690 GiHa 2110 H;C3N 3270
HS 1500 OCS 3000 CH,CN 2470 CsH, 3730
SIC 3500 SO, 3460 H,CCO 2520 HCsN 4180
SIO 3500 CH3 1160 HCOOH 2570 H4C3N 3470
CS 2000 NH3 3080 CH,OH 2170 CH;GN 3880
NS 2000 SIH3 3440 NH,OH 2770 H,CsN 4230
SO 2000 CH» 2400 C4H 2670 C>Hs 2320
SIS 3800 N2H; 1210 HGCN 2970 CsHy 3220
S2 2000 H>0» 2520 HC;0 2720 CsH; 3880
CH; 960 H>S, 2600

“ Modelim 11 E5=0,3 Ep.
3.3.2.3. CR induceto fotonu izraisitd desorbcijas atruma aprekinasana

Kosmisko staru inducétie fotoni, absorb&joties ledus molekulas, var izraisit to disociaciju un
desorbciju no virsmas. Desorbcijas atruma konstanti (Roberts et al. 2007), s™', aprekina péc
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kcrpd = RpnYerpa 3.7)

kur Ye,a ir desorbceijas efektivitate — desorbétas molekulas uz vienu kritoso fotonu, bet fotonu trapijumu
biezums puteklim (s™) ir

Ry, = Fpaa’ng . (3.8)

F, jeb fotonu pliisma pienemta 4875 cm? s, kas ir salidzinosi augstak par agrakiem CR induc&to fotonu
plusmas veértgjumiem (Roberts et al. 2007), <Tca2ng> ir kopgjais puteklu virsmas laukums viena cm®, 2.4 x
10 ny cm™. Tadgjadi procesa atrums (cm™ s™) ir

d[i]g

de |crpd = FCchrpdni,S . (3.9)
3.3.2.4. Atruma aprékinasana desorbcijai, ko rada H; molekulu sintéze
Desorbcija molekulu savienoSanas reakciju izdalitas energijas rezultata aplikota 2.6.2.10.
apaksnodala. Ta ir netermisks process (t.i. nav aprakstams ka iztvaikoSana), un astrokimijas aprékinos
pienem, ka ta darbojas 1idz noteiktai molekulu adsorbcijas energijas robezai. Procesa atruma konstanti, s™,
(Roberts et al. 2007) aprekina pec

SRHZ

kﬂzform= ng (3.11)

kur Ry, ir idenraza molekulu veidoSanas atrums (cm?s™):
Ry, =3,16 x 10" n(H)ny. (3.12)

Desorbcijas efektivitate ¢ ir nezinams lielums. Roberts et al. (2007) apliko gadijumus ar ¢=0,01; 0,1 un
1. Modeli I pienemta H; izraisita desorbcija, kas notiek tikai molekulam ar Ep< 1210 (adsorbcijas energija
no Hasegawa et al. (1992)) ar ¢ = 0,01, kameér Modeli Il £p < 1210 (no Aikawa et al. 1997). Desorbcijas
atrums (cm> s™) ir

d[i],
“de |H2form = kHZformni,S .

(3.13)

3.3.2.5. Atruma apréekinasana tieSai molekulu izsiSanai no mantijas ar kosmiskajiem stariem

ST norise apliikota 2.6.2.7. nodala. Ar Fe-CR triecienu tie$a veida no mantijas apkartgja vide tiek
izrauts salidzinosi niecigs skaits molekulu, un citi desorbcijas procesi no argjas virsmas var biit ievérojami
efekttvaki (Johnson et al. 1991). Molekulu nonaksana gazes fazg $§ada veida nemta vera vienigi molekulam,
kas atrodas ledus mantijas tilpuma, jo tas tam ir vienigais veids, ka nonakt gazg, apejot argjas virsmas fazi,
kur tas parveidojas par virsmas fazei raksturigiem savienojumiem. Procesa atrumu (cm™ s™') var aprekinat
pé&c vienadojuma
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d[i], _ 1
—dr |crrit = FcrtcrY cruitim+c »

(3.14)
kur Ycrui ir viena Fe-CR trapijuma izsisto molekulu skaits. Pienemts Ycriir = 1000, kas ir tuvu procesa
efektivitates augstakajai robezai pec Johnson et al. (1991). Tas ir ievérojami mazak par molekulu skaitu (ap
10°), kas desorbgjas iztvaikoSanas rezultata péc Fe-CR izraisitas putekla uzsilsanas, ka arT pietickosi maz,
lai butu saskana ar priekSstatu, ka CR neveicina raupja, mazbliva ledus veidoSanos uz putekliem
(2.7.3.2.apak$punkts).

3.3.2.6. Kimisku eksploziju izraisita desorbcija

Spradzienini starpzvaigznu ledd astrokimijas pétfjumos figuré gan ka neatkarigs desorbcijas
mehanisms nelielas putekla sasilSanas gadijuma, gan arT ka process, kas noved pie molekulu parieSanas
gazveida gadijumos, kad uz to iedarbojies kads argjs efekts, piemeram, CR vai UV starojums
(2.6.2.11.apakspunkts). Darba eksplozijas nav ieklautas divu svarigu apsveérumu dé] — (1) eksplozija liela
mera izraisa ledus slaniSa ievérojamas dalas sagrausanu, kas ir pretruna ar noverojumos giito prieksstatu
par blivu (t.i. ilgsto$i pastavosu) un kimiski atSkirigos slanos sakartotu starpzvaigznu ledu, un (2) Seit
izmantotaja modeli tiek pielietots princips, ka fotodisociacija radusies radikali mantija izreagé ilgstosa
laikposma, nevis saglabdjas leda, lai peksni atbrivotu uzkrajusos kimisko energiju. Pilnvértiga eksplozijas
ietekmes noverteSana, iesp&jams, prasa arT komplic€taku matematisko modeli, jo ta notiek apstaklos, kas
nav raksturojami ar modela ,,standarta” gazes vai cietas fazes kimiskajiem procesiem un var ietekmét gan
ledus, gan gazes sastavu.

3.3.3. Udenraza difiizijas atruma aprékinasana

Udenraza difuizija caur starpzvaigznu ledu apliikota 2.8.3.3., bet tas koncepts ieklauSanai aprekinu
programma aprakstits 3.1.2.3. apaksnodala. Difuizijas atruma aprékins balstas uz prieksstatu, ka H/H» leda
parvietojas, ,,parlecot” no vienas adsorbcijas virsmas (resp., modela fazes) uz citu, un ledus rezgi pavaditais
laiks ir nenozimigs, salidzinot ar laiku, kas pavadits uz kadas no virsmam. Difuzijas atrums atkarigs no
koeficienta D (cm” s) un difiizijas atruma konstante (s™) p&c vienkar$ota aptuvena aprékina (pieméram,
Skullerud 1974, Hunter 1977) ir

B 4D

kur L ir difuzijas cel§, pienemts lidzigs pusei no mantijas biezuma, t.i. ~10° cm.

Eksperimentali izmeriti dati par D starpzvaigznu ledum atbilsto$a materiala un temperattira literattira
netika atrasti. Ekstrapolgjot datus par H» difiizijas koeficientu (Strauss et al. 1994, Kalvans & Shmeld 2010
un 2.8.3.3. apakSpunkts) uz 10 K temperattru, izmantojot vienadojumu (2.27), iegast Dy, = 5,90 X 1078
cm? s, bet Dy = 2,50 X 10721 cm? s pec Awad et al. (2005). Difiizijas atrumu (cm™ s™') aprékina péc
vienadojuma

d[H/H;]
Tf lairf = Paigs fRairsu/m,,f - (3.16)
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kur ar f'apzimé kadu no trim fazém, kur var atrasties H atomi vai molekulas. Sada veida iegiitais difizijas
atrums ir Joti aptuvens, tacu aprékinu rezultati ir tikai neliela méra atkarigi no kay vertibas daudzu kartu
robezas, kameér vien H, difuzijas atrums saglabajas butiski augstaks par citam ledus mantiju ietekmgjosajam

norisém.
/\ Hvai H,
virsma
o O 3\.\
a
=

3.3. attéls. Aprekinu modelt atveidotais starpzvaigznu putekla ledus mantijas modelis ar argjas virsmas,

—

mikroporas @ mantijas
a tilpums (1]

Putekla kodolins

slegto dobumu un mantijas tilpuma (mikroporas) fazém. Nav méroga.

3.3. tabula.
Putekla apvalcina fazu 1pasibas — proporcija, ko tas sastada no ledus molekulam, Gidenraza difuzijas
varbiitiba un faze eso$o molekulu disociacijas efektivitate CR inducgtajam UV starojumam.

Fiize Modelis I, #ck = 3,16 x 10 s Modelis I1*, tcg =1 x 10'* s
% no ledus Py Yais tor % no ledus Py Yais tor
Ar&ja virsma (S) 0,5 0,1 1 0,5 0,5
Dobumi (C) 1 0,01 0,05 1 0,1 0,2
Mantija (M) 97 0’ 0,001 98 0,01 0,04

“ Ledus sastavs Modelim II noradits, kads tas sagaidams péc lidzsvara stavok]a sasnieganas (aptuveni péc 5 x 10'3 s) , ko nosaka
kdig-up un kmamle, sk. 3.5.2. nodalu.

b Diflizija no un uz mantijas tilpuma fazi (mikroporam) Modeli I nav ieklauta.

Aprékinu programma korektai Gdenraza diftzijas atveidoSanai izmantots mazliet sarezgitaks
koncepts ka 3.1.2.3. apaksnodala izklastitais (3.2. att.). Bez kimiski aktivajam ar&jas virsmas un slégto ledus
dobumu fazém taja nemta veéra ari H/H, uzkavéSanas mikroporas — mazos dobumus un ni$as amorfaja
molekulu rezgl, kuri ir parak siki, lai tajos notiktu smago molekulu parvieto$anas pa virsmu, sastapSanas
un ktmiskas reakcijas. Atveidotais mantijas modelis shematiski paradits 3.3. att..

Varbitibu Gidenradim difundet (atrasties) uz kadas no virsmam var aprékinat, (1) vadoties pec
virsmas tipa relativa laukuma, ka MI vai (2) vadoties pec iespejas H/H,, kas parvietojas noteikta virziena,
nonakt uz kadas no virsmam, ka MII. Atbilstosas difuzijas varbitibas Ps, Pc un Py (uz mikroporu virsmu
mantija) ilustrétas 3.4. att. un to vertiba noradita 3.3. tabula. Japiebilst, ka aprékinu rezultati, ko izraisa
difuzijas ieklauSana programma, ir daudz vairak atkarigi no atruma, ar kadu mantija notiek kimiskie procesi
— fotodisociacija un reakcijas, neka no Py Modelt 1 ieklautajai diftizijai uz mikroporam varbiitiba Py
sagaidama zemaka par Pc, jo ledum kompres€joties, mikroporas izztd, tapéc darba piepemts, ka Py =
0,1Pc.

Lidzigi ka par H un H,, Modeli II pienpemts, ka spgj difundét ar1 deiterijs — D, HD un D». Par D
difuziju pieejami veél mazak datu ka par H difuziju, tapec difizijas koeficients izotopologiem piepemts,
aptuveni kads tas varétu but, balstoties uz pieejamo literatiiru par fidenraza izotopologu diftiziju kriogénas
temperatiiras (Guil et al. 1973, Kappesser & Wipf 1996, Martin et al. 1996, Forsythe & Makri 1998, Kua
etal. 2001 un Coulomb et al. 2003). Ertibas labad D izteikts ar reizinataju un H vai H, diftizijas koeficientu.
Modeli pienemts, ka Dy, = 1077Dy , Dyp = 107°Dy, un Dp, = 107Dy .
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Aréja virsma

o

Ps | | P Ps
Py
Pc
h > .,
Py Mikroporas
Dobumi

3.4. attels. Difuizijas shéma starp argjas virsmas, slégta dobuma un mikroporu (inerta mantijas tilpuma)
fazeém ledii uz starpzvaigznu putekliem Modelim II. Ps — varbitiba H vai H, difund€jot nonakt uz argjas
virsmas, Pc — varbiitiba tiem nonakt uz dobumu virsmas, Py — varbiitiba nonakt uz mikroporu virsmas.

3.4. Aprékinos ieklautie kimiskie procesi
3.4.1. Kimisko elementu sastavs

Modelgjot starpzvaigznu kimiju, ir jadefin€ koncentracija elementiem, kas piedalas apliikotajos
kimiskajos procesos. Elementu koncentracija lokalaja kosmosa apliikota 2.1. apak$nodala. Ta atkariga no
elementu kopé&jas koncentracijas pétitaja vidé un no to gazes fazes iztrikuma pakapes (2.1.3.punkts).
Izmantota relativa elementu koncentracija pamata nemta no Jenkins (2009). Modeli I iztriikums nav nemts
vera (parametrs F= = 0), bet Modeli II ticis pienemts pilns metalu iztrikums puteklos (== 1), kads tas ir
sagaidams blivos molekularajos miglajos. Visu pétfjumos izmantoto elementu (resp., to, kas ietilpst
UDFAO06 datubaze) relativa koncentracija noradita 3.4. tabula.

3.4.2. Atruma aprékinasana reakcijam gazes faze

Gazveida kimiskajam reakcijam izmantota Mancestras universitates zinatnu un tehnologiju institata
(pastaveja Iidz 2004. gadam) izveidotas astrokimijas reakciju datubazes 2006. gada versija, saisinati
UDFAO06 (Woodall et al. 2006). Datubaze ietilpst vairaki reakciju veidi (2.5.2. punkts), kuru atruma
konstante tiek aprékinata atSkirigi. Katras reakcijas atrumu konstante uzdota ar tas temperatiiras atkaribas
vienadojumu un trim (vai mazak) koeficientiem a, f un y zemak min&tajas formulas. Datubaze noradits
informacijas avots, datu precizitate un, vai tie ir iegiiti eksperimentali, kas liecina par informacijas ticamibu.
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3.4. tabula.

Darba izmantota relativa (attieciba pret H) koncentracija elementiem, kas ieklauti UDFAO06 astrokimijas
reakciju datubaze.

Koncentracija Gazes fazes Sakotngja
Elements | vietéja kosmosa’ Avots iztriikkums Avots sastopamiba gaze”

(M dati) (F-=1) (MII dati)

H 1,00 ; 0 ; 1,0
D 2,00 x 107 j?:f?gg?ﬁ; 0 . 2,0 x 10°
C 2,88 x 10* i?gg;; 0,39 ijﬁggf 1,8 x 10
N 7,94 x 107 i?gg;; 0,22 i?ﬁggf 6,2 % 10°
0 5,75 x 10 i?gg;; 0,42 i?ﬁg;; 3,3 x 10°
Mg 4,17 x 10° E$$§ 0,95 E$$§ 2,3 x 10°
Si 3,55 x 10° ?232;; 0,96 i?gﬁ;; 1,6 x 10
P 3,47 x 107 i?gg;; 0,78 i?ﬁg;; 7,8 x 10*
cl 2,14 x 107 E$$§ 0,84 ﬁ%ﬁﬁ 3,4 x 10
Fe 3,47 x 10° ?232;; 0,99 ?233;; 2,0 x 107
S 2,10 x 10° Pagel (1997) 0,92 ?232;; 1,8 x 10°
F 3,98 x 10 Pagel (1997) 0 Sn(ozvovoe;)al' 4,0 x 10°
Na 2,14 % 10 Pagel (1997) 0,75 ngggﬁL 53 %107

a - . - - v _ e
relativi, attieciba pret tidenraza koncentraciju

3.4.2.1. Divu dalinu reakciju atruma aprekinasana
Vienpadsmit reakciju veidi, kas var notikt saduroties divam dalinam, noraditi 2.5.2.1. apaks$punkta.
Sim reakcijam dotas vértibas trim koeficientiem, ar kuriem atruma konstanti (cm® s™') aprékina p&c formulas
(Woodall et al. 2006):

Reakciju atrumu (cm™ s) aprékina péc vienadojuma

kieac = a(

b v
9 -v/T
300) e
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d[P],
de = keacnll,gnlz,g ’

(3.18)

kur P ir reakcijas produkts un /; un £ ir reakcijas izejvielas molekulas.

3.4.2.2. Atruma aprékinaSana fotodisociacijas reakcijam

Molekulu sadaliSanas starpzvaigznu UV starojuma ietekmé iesp&jama gan gazes, gan cietajas fazes
(gazes faze notiek ari jonizacija). Tas atruma konstanti (s™) aprékina ar

kpnais = ae Y, (3.19)
(Woodall et al. 2006), un reakcijas atrums (cm>s™) ir

d[P]
g
“dt = kph.disnl,g : (3.20)
3.4.2.3. Atruma aprékinasana kosmisko staru protonu izraisitam reakcijam
Protoni ir CR visbiezak sastopamas dalinas, starpzvaigznu gaze€ tie spgj ierosinat molekulu
sadaliSanos un jonizaciju. Var uzskatit, ka $is jonizacijas Iimenis saglabajas vienm&rigs visa miglaja:

kcrais = . (3.21)

Reakcijas atrumu aprékina I1dzigi ka fotodisociacijai, péc vienadojuma (3.20).

3.4.2.4. Atruma aprékinasana kosmisko staru inducéto fotonu izraisitam reakcijam

Kosmiskie stari mijiedarbiba ar H> molekulam p&c reakciju secibas (2.1) sp&j radit UV fotonu lauku
miglaja iekSieng. Atruma konstanti CR-fotonu izraisitajai molekulu disociacijai un jonizacijai aprékina pec
formulas (Woodall et al. 2006):

T,\P Y
s Y (3.22)
Kerpnais “(300) 1-w’

kur w = 0,6 ir puteklu graudinu albedo. Reakcijas atrumu aprékina Iidzigi ka fotodisociacijai, péc
vienadojuma (3.20).

3.4.3. Atruma aprékinaSana reakcijam cietajas fazes

3.4.3.1. Atruma aprékinasana CR inducéto fotonu izraisitajai disociacijai

Var uzskatit, ka puteklu ledd ieklautas molekulas saglaba ultravioleta starojuma absorbcijas 1pasibas,
kadas tam raksturigas gazes faze. Pamatojoties uz to, modelt pienemts, ka molekulu disociacija notiek ar
lidzigu atruma konstanti, ka tas ir gazes fazes gadijuma, saskana ar vienadojumu (3.22) (un 3.19 ISM UV
starojuma gadijuma), bet jonizacija nenotiek. Katra no trim cietajam fazém disociacija notiek ar atskirigu
efektivitati Yuiso. To ieglist, pemot véra (1) iesp&ju Yph.avy fotonam nonakt I1dz molekulai, kas atrodas ledus
mantijas dziluma un (2) iesp&ju Yai.s, Yaisar un Yai.c, ka disociacijas produkti saglabasies, nevis tiilin atkal
rekombingsies in situ. Tadgjadi
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Ydis,tot,f = th.trav,fydis,f . (3.23)
Lai gan ir veikti daudzveidigi fotolizes eksperimenti (2.8.3.1.apak$punkts), Sie parametri nav zinami
un darba tiku$i pieskanoti, lai ieglitu rezultatus, kas aptuveni atbilst nov€rojumos un eksperimentos
izveidotajam priekSstatam par starpzvaigznu ledus sastavu, t.i., kimisko radikalu un stabilu molekulu
koncentraciju taja. MI un MII izmantotas Y. vertibas (3.5. tabula) atSkiras, jo izmantots atSkirigs zcr,
savienojumos. Model1 Il izmantotais Yy avs atbilst 100 monoslanu biezas mantijas vidum (resp., zem 50
monoslaniem), pienemot, ka starojuma absorbcija katra monoslant ir 0,02 (Hartquist & Williams 1990).

3.5. tabula.
Fotodisociacijas efektivitate molekulam uz putekliem esosa ledus apvalcina fazes.
Modelis I Modelis I1
Fa
aze (f) Y, ph.trav )¢ dis Y. dis,tot ) ph.trav Y, dis Y. dis,tot
Argja virsma (S) 1 0,1 0,1 1 0,5 0,5
Dobumi (C) 0,5 0,1 0,05 0,4 0,5 0,2
Mantijas slanis 0,5 0,02 0,01 0,4 0.5 0.2
ap dobumiem
Mantijas tilpums
(mikroporas M) 0,5 0 0 0,4 0,01 0,004

¢ 1% no mantijas molekulam, kas aptver slégtos dobumus. So molekulu disocicijas produkti iekliist dobuma un klst kimiski

aktivi (sk. tekstu).

Bez trim modeli pilnigi ieklautajam ledus fazém, kam raksturiga sava molekulu fotodisociacijas
efektivitate, atseviski apliikotas arT molekulas tie$i pie slégto dobumu virsmas. Pienemts, ka energija, ko
UV fotona absorbcija pieskir $adai molekulai, tas disociacijas produktus ievada dobuma, t.i. tie maina fazi
no mantijas uz dobumu virsmu un klast kimiski aktivi. So molekulu koncentracija pienemta lidziga dobumu
virsmas fazes molekulu koncentracijai, t.i. ap 1 % no ledus molekulam.

Eksperimentos ar H,O fotodisociaciju ISM atbilstoSos apstak]os konstatgts, ka liclaka dala tidenraza,
kas atSkelts no 1-3 virsgjos monoslanos esosam molekulam, atstaj ledu, kamér OH parsvara paliek taja
(Andersson & van Dishoeck 2008). Attiecinot Iidzigu uzvedibu ari uz citam H saturo$am molekulam,
modelt pienemts, ka fotodisociacija virsmas fazes molekulam vienmér izraisa atSkelto H un H» desorbciju
— noklusanu gazes fazg.

3.4.3.2. Atruma aprekinasana virsmas reakcijam

Kimiskajam reakcijam starp molekulam un atomiem uz puteklu argjas virsmas un dobumos ledus
slani izmantots reakciju saraksts no Hasegawa et al. (1992) un Hasegawa & Herbst (1993a). Atruma
konstante (cm™ s™) reakcijai starp molekulam 7 un ; tiek aprékinata pec

_ Kij(Raifi + Raifrj)

= (3.24)
ng

ij

kur Ry (s™) ir molekulu difiizijas atrums uz virsmas. Saskana ar vienadojumu (2.21)
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Raisr = taiyr = Ny fthop (3.25)

N,y ir adsorbcijas vietu skaits vienam puteklim uz kadas no divam kimiski aktivajam virsmam (fazém).
Arjai virsmai N, s vienam puteklim MI pienemts 1,5 x 10°, bet MII 2 x 10, lai atspogulotu ledus virsmas
raupjo struktiiru. Adsorbcijas vietu skaits slégtos dobumos Nsc MI un MII pienemts 10°, kas atbilst 1000
dobumiem ar 1000 adsorbcijas vietam katra. x; ir varbitiba notikt reakcijai, molekulam saskaroties, sk.
2.8.2.1. apaks$nodalu un vienadojumu (2.23).

Lidzigi ka Hasegawa & Herbst (1993a), praktiski reakcijas atrumu (s) aprékina, izmantojot
reakcijas atruma konstanti, analogi gazveida reakcijam:

d[P]s
T = k]-ni_fn]-f . (326)
Saja tuvinajuma zinama méra tiek ignoréts molekulu dalijums izol&tas kopas, un, jo pasi dobumu reakciju
gadfjuma. Sada gadijuma turpmakos pétijumos var biit vélams izmantot kadu no stohastiskajam reakciju
atruma aprékinasanas metodeém (sk., piem&ram, Garrod et al. 2009).

3.4.4. Deiteriju saturoSu savienojumu ieklausana modelt

Deiterija savienojumu reakciju tikls Modelim II ir izveidots, sekojot pieejai no Rodgers & Millar
(1996). Reakciju atrums pienemts l1dzigs analogam reakcijam, kuras piedalas tikai H. Dazadu reakcijas
zaru relativais svarigums aprékinats, izmantojot statistisku pieeju. Pieméram, reakcija

hv

2
CH;> CH:+H, (3-27)
ja ta notiek molekulas izotopologam, kas satur vienu D atomu CH:D, zaroSanas celam (3.28) iesp&ja notikt
ir 1/3, bet celam (3.29) 2/3 gadijumu:

hv

CH;D > CH>+D (3:28)

hv

CH,D-> CHD +H. (3:29)

Atskiriba no Rodgers & Millar (1996), vienkarsibas d&] autora darba izmantota pieeja, ka atseviska
molekula netiek izdaliti dazadi H (un D) atomu tipi, atkariba no to piesaistes kadam no smagajiem atomiem.
Pieméram, metanols CH3OH tiek uzskatits ka CH4O. Tas iev@rojami samazina programmas datubazes
ieklaujamo molekulu un reakciju skaitu, paatrinot aprékinus un rezultatu apstradi. Vienlaikus $ada pieeja ir
korekta un atbilstosa esoSajam zinasanu un veikto pétijumu Iimenim starpzvaigznu kimija, jo (1) atsevisku
H atomu liktenis konkretas reakcijas gandriz visos gadijumos ir nezinams un (2) tapat nezinams ir idenraza
atomu migracijas un apmainas atrums vienas molekulas ietvaros ISM apstak]os, kas var mainit H un D
izvietojumu molekula. Nakotnes pétfjumos, visticamak, janem véra ari H un D izvietojums molekula, jo
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vienas molekulas dazadi H izotopologi ar vienadu D saturu ISM jau tiek noveroti (pieméram, Peng et al.
2012), tacu So reakciju datu iegiiSanai nepiecieSams plass eksperimentalais darbs laboratorijas.

Bez virsmas un gazes fazu H-D sazaro$anas reakcijam darba ieklautas ari specifiskas deiterija
apmainas gazveida reakcijas no Roberts & Millar (2000) un Roberts et al. (2004), kas noraditas 2.5.3.
nodala. Sis reakcijas izraisa D paaugstinatu akumulaciju atomara un H;" izotopologu forma, kas talak
ietekmé arT citas hidrogenetas molekulas gazg€ un uz putekliem. Aprékinos ieklaujot D, kopgjais atomu,
jonu un molekulu skaits MII sasniedz 464.

3.5. Ledus mantijas veidoSanas procesu atruma aprékinasana

3.5.1. Mantijas veidoSands atruma apréekinaSana Modelim 1

Ledus apvalcin$ veidojas, kad uz virsmas molekulam no gazes fazes nosézas un pielip nakamas
molekulas. Jebkura virsmas molekula var ar1 desorbéties, tadgjadi ekspongjot uz virsmas molekulu, kas bija
zem tas. Sis process modelf aprakstits tikai tuvinati, pienemot vienu noteiktu atruma konstanti Knane, ar
kadu virsmas molekulas parvérsas par mantijas molekulam. Sis norises atrums ir:

dlily _
T - mantleni,S .

(3.30)
Modelim I Kyanie pienemts 3,7 x 1077 s, ar §adu vértibu mantijas un virsmas visu elementu atomu
daudzuma attieciba pie ¢ = 10'® s ir ~30:1 (sk. 4.2. tabulu).

3.5.2. Mantijas veidoSands un kompresijas atruma aprekinasana Modelim 11

Modelt II pienemts, ka notiek arT apgriezenisks process — molekulas no virsmas var pariet mantija
(vienadojums 3.30) un no mantijas atpakal uz virsmas fazi. Pédgja procesa atrumu (cm™ s™') aprékina péc

alds _,
dt — Rdig—up'™iMm

(3.31)
kur Kuig.p ir atruma konstante (s™). kg tiek saistits ar izmainam, molekulu parvieto$anos mantija, ko
izraisa Fe-CR un citu, mazak energétisku dalinu trapijumi un to var izteikt ar vienadojumu

Kaig-up = texv™t, (3.32)

kur v ir Fe-CR trapijumu skaits, kuru laika molekula atgriezas no mantijas uz virsmas fazi. tczv ir kopgjais
vienai recikléSanai nepiecieSamais laiks. Ar kuigp UN kmande tiek definéts svarigs aprékinu parametrs —
daudzuma attieciba molekulam, kas atrodas mantija un uz virsmas, un darba tiek pienemts, ka kuanze = 100
Kaig-up.

Darba izmantota vienkar$ota pieeja lauj izpildit petijuma mérkus, tacu ir tikai tuvinajums realajiem
apstakliem. Ta balstas uz pien@mumu, ka Fe-CR trapijumu u.c. procesu rezultata mantijas molekulas tiek
uznestas un ekspongtas uz argjas virsmas. Citu autoru darbos Hasegawa & Herbst (1993b) darba uz virsmas
esosas molekulas aprok citas molekulas, kas nos€zas uz putekla, un ledus apvalcin$ ir dalits striktos
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monoslanos. Sads mantijas veido$anas procesa apraksts izmantots, pirmkart, aprékinu vienkariibas dél,
otrkart stingrs dalfjums monoslanos zaude nozimi autora veidotaja modeli, kur ledi atrodas dobumi, kas
turklat pastavigi tiek parveidoti, t.i. mantija samaisas (3.1.2.2. apak$punkts). Bez tam korekti izvel&tas kmanse
un kaie-up Vertibas lauj pirmo reizi astrokimijas modeli ieklaut arT ledus mantijas sablivéSanas procesu laika
gaita. Sobrid astrokimijas modelos parsvara tiek izmantots variants, kura visas ledus molekulas ietilpst
viena fazg, kur tas ir paklautas savstarpg&jam reakcijam, desorbcijai u.t.t. (Albertsson et al. 2011, Roberts et
al. 2007, van Weeren et al. 2009). Domajams, ka led esoSo molekulu dalfjums monoslanos vai ar1 ledus
mantijas pilniga samaisiSanas ir divas galgjibas, ko relativi vienkarsak aprakstit ar modeliem. Reali ledd
notiek molekulu kustiba, dal&ja samaisiSanas, kuras sekas ir ledus sablivéSanas un segregacija kimiski
atskirigos slanos (2.7.3. punkts). Sie procesi vienkarsota veida icklauti autora veidotaja 4 fazu astrokimijas
modelt.

Modeli II izveidota sist€ma atveido uz putekliem eso$o molekulu pakapenisku parieSanu no virsmas
fazes mantijas faze. Lidzsvars iestajas, kad knanaehi s klUst vienads ar kaig.pni. Pienemot v = 5’000, mantijas
(t.sk. dobumu fazes) un virsmas molekulu daudzumu attieciba (mantle-to-surface ratio, M/S) sasniedz
aptuveni 100 pgc ~5 x 10" s (4.9. att., 4.3.2.1. apakSpunkts). Tas aptuveni atbilst ledus kompresijas laikam
eksotermisku reakciju un CR ietekm& (Palumbo 2006, Accolla et al. 2011), pie tam slégtas poras ta art
neizzud. Augsta ledus slaniSa porainiba faktiski nozimé lielu virsmas laukumu, resp., arjas virsmas fazes
molekulu augstu koncentraciju modeli. ST koncentracija samazinas, vienlaikus paaugstinoties mantijas un
slegto dobumu fazes molekulu koncentracijai (kas saglaba aptuveni konstantu attiecibu ~100:1). Reali
astronomiskajos noveérojumos pétits tiek tikai starpzvaigznu ledus sastavs, bez dalijuma kimiski vai fiziski
atskirigas fazés. Sada laika mainiga ledus struktiira dod iesp&ju pétit, ka kimisko sastavu ietekm@ blivuma
izmainas ledum. Modeli ieklauts, ka porains ledus (molekulara starpzvaigznu gazes kodola attistibas
sakuma stadijas), kura domin€ argjas virsmas kimija, pamazam parveidojas par blivu ledu, kura sastavu
pamata ir noteikusas norises mantija un dobumos mantijas iekSiene (protozvaigznes).
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4. Darba rezultati un diskusija

4.1. Izsal§anas modelis (Kalvans & Shmeld 2012)
4.1.1. Modela informacija

IzsalSanas procesu modelis izveidots programma aprakstito adsorbcijas un desorbcijas procesu
test€Sanai un to ietekmes uz gazes fazi pétiSanai. Modelim rezultati iegtiti 15 punktos ar integracijas laiku
no 3,0 x 10" Iidz 3,3 x 10" s (~0,01 Iidz 1 Myr) ar konstantiem fizikalajiem parametriem 71 =2 x 10* cm”
3, Ty= 15K un T, = 10 K. Model ietilpst 300 kimiskas vielas, no kurdm 83 var pariet cieta faze. Aprekini
sakti ar atomariem elementiem H, He, C, N, O, Mg, Fe, S, Na gazveida, kuru koncentracija attieciba pret
H noradtta 3.4. tabula (MII). Molekulu nosé$anas un desorbcijas mehanismi un to atruma aprékinasana
aprekinati saskana ar Modeli 1.

Starpzvaigznu ledus uzkraj metalu savienojumus, un taja tie tiek kimiski parveidoti. Attieciba uz
gazes fazi tas darbojas ka papildus elementu gazes fazes iztrikumu izraiso$s faktors. IzsalSanas un
desorbcijas procesi vien izraisa ieveérojamas izmainas, ka dazadas molekulas veidojas gaze (Brown &
Charnley 1990), kas savukart, atgriezeniski ietekm€ arT cietas fazes sastavu. Virsmas reakcijas modeli
netick nemtas vera, kas lauj izsekot, tiesi kadas molekulas kada daudzuma nos€zas uz putekliem, tacu
neraksturo realo ledus sastavu. Tadgejadi Sis modelis orientets tikai uz gazes fazes molekulu koncentraciju
izmainu aprakstiSanu. Lai to sekmigi un objektivi darttu, tiek aplikoti divi gadijumi — 1. bez izsalSanas,
tikai ar gazes fazi (G1), un 2. ar molekulu izsalSanu (G2). Modela rezultati palidz novertet, cik loti MII
aprékini ir atkarigi no taja ieklautajiem virsmas un zemvirsmas kimiskajiem procesiem un cik no gazes
fazes un izsal§anas-desorbcijas noris€m.

4.1.2. Aprékinu rezultati

4.1.2.1. Molekulu koncentracija modela 1. gadijuma (G1, bez izsalSanas)

IzsalSana, neskaitot ledii esoSos savienojumus, ietekmé arT gazveida palikusas vielas daudzumu un
sastavu, un, lidz ar to, arT kop€jo dazadu savienojumu koncentraciju miglaja. Molekulu gazveida
koncentracijas izmainas izraudzitam vielam modeli G1 att€lotas 4.1. att. P&c laika aptuveni 1 Myr lielaka
koncentracija arvien vl ir briviem atomiem, ka art CO molekulai. O un CO ir galvenas skabekla formas,
ogleklis un slapeklis nozimiga daudzuma atrodas arT savstarp&jos savienojumos ka CN, HCN un to reakcijas
produkts NCCN. Citas nozimigas molekulas ir C3, N», H>O, C,S, OCS, NH>CN, Cs. Elektronu relativa
koncentracija gazé aprekinata ka ~107, un, atskaitot Hs*, biezak sastopamais molekularais jons ir H;O", 8
x 107" koncentracija, tau gandriz visu (98 %) pozitivo ladinu satur metaliskie joni Mg", Na” un Fe". Sie
rezultati atbilst citiem modeliem, kas apraksta gazveida kimiju molekularajos miglajos (Herbst & Leung
1989, 1990).

4.1.2.2. Molekulu gazveida koncentracija modela 2. gadijuma (G2, ar izsal§anu)

Gazveida molekulam aprékinata koncentracija atkariba no laika paradita 4.2. att. Lai gan visi metali
maina savu fazi no gazveida uz cietu, atseviskam molekulam un joniem koncentracija gaz€ nevis samazinas,
bet gan pieaug. Tas liela méra saistas ar biitiskam izmainam ladina sadalfjuma, jo viegli joniz&jamie Na,
Mg un Fe izziid no gazes fazes, ka d€] samazinas arT kop&ja jonizacijas pakape un elektronu koncentracija
(tikai 8 x 10®), un pozitivais 1adin§ daudz lielakd méra koncentr&jas molekularajos jonos. Metalisko
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elementu joni vél arvien ir biezak sastopamie, tatu nes tikai 76 % ladina, un visu molekularo jonu Hj",
H;0", HS", HCO", H3S,", NS”, u.t.t. koncentracija ir kluvusi vismaz par kartu lielaka, daziem augstaka pat
par H un C" atomaro jonu koncentraciju. Mainijies ari relativais molekulu/atomu sastavs. Gan C, gan N,
gan O lielaka dala masas atrodas molekulas — attiecigi O2, CO un NO. Citas svarigas molekulas ir OH,
OCN, S,, H,O, NH3, HS, HS», N, NH, H,S,. Visam §tm molekulam, atskaitot CO, N, un H»O, vérojams
gazveida koncentracijas pieaugums, salidzinot ar G1. Ipasi augsts tas ir O, molekulai, 1idzigi, ka to paredz
arT citi miglaju gazes fazes kimijas kin&tikas modeli, kuri neiek]auj virsmas reakcijas (Goldsmith et al.
2011). Tie ir savienojumi, kuru bojaejas celi saistas ar reakcijam ar atomiem un atomarajiem joniem, bet
(vai) raanas celi — ar molekularajiem joniem. Atskiriba no agrakiem izsalSanas modeliem, $aja modelt (2.
gadijuma) ir ieklauti arT daudzveidigi desorbcijas procesi, kas atgriezeniski ietekmé gazes fazi.
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4.1. attels. Aprekinatas relativas koncentracijas izraudzitiem savienojumiem gazveida kimijas modelt (1.
gadijums, bez izsal$anas procesa). ny =2 x 10* cm™, T, = 15 K, T, = 10 K. Pievérst uzmanibu katra grafika
relattvas koncentracijas skalas (ordinata) m&rogam.

Mazas molekulas ar augstu adsorbcijas energiju, kas atri izsalst un salidzino$i gruti iztvaiko, var
uzkraties uz putekliem. To koncentracija ledi ir tik augsta, ka desorbcijas dé] tas ar laiku sasniedz ar1
neproporcionali augstu koncentraciju gazes fazé. Sadas molekulas, pieméram, var bat hidrogenéti
elektronegativi atomi ka OH, H,O. Tadgjadi dg&] tiri fizikaliem molekulu noséSanas un desorbcijas
procesiem paaugstinas metalu molekulas saistita fidenraza daudzums. Realitate papildus ietekmi veél dod
arT reakcijas uz puteklu virsmas. Tap&c iegiitie rezultati modeliem, kuros ieklauta tikai molekulu nosé$anas
(ka Brown & Charnley 1990) vairakos aspektos atskiras no modeliem, kuros ieklauta nosé$anas, desorbcija
un kimiskas reakcijas uz putekliem (ka Hasegawa & Herbst 1993a). Aprékinata molekulu savstarpgja
relativa gala koncentracija aptuveni Iidziga izsalSanas modeliem (pirms pilniga izsal$anas stavokla
sasnieg8anas, 4.3. att.). Nozimigakajam molekulam ta Iidziga arT gazveida modelu aprékinu rezultatiem,
kuri veikti ar jau ar ieveérojami pazeminatu metalu sakuma koncentraciju —kada ta raksturiga blivos, aukstos
miglaju kodolos, kuros notikusi izsalSsana (Herbst & Leung 1989). Salidzinajumam 4.3. att. paraditi
aprékinu rezultati izsalSanas modelim Brown & Charnley (1990).
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4.2. attels. Aprekinatas gazveida relativas koncentracijas izraudzitiem savienojumiem gazveida-izsalSanas
modeli (2. gadijums). ny =2 x 10* cm™, T, = 15 K, T, = 10 K. Pievérst uzmanibu katra grafika relativas

koncentracijas skalas m&rogam.
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4.3. attels. Gazveida kimijas — izsalSanas modela rezultati izraudzitiem savienojumiem, péc Fig. 2, Brown
& Charnley (1990). ng =3 x 10* em™, T,= 10K, T,= 10 K.
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4.1.2.3. Molekulu cietas fazes koncentracija un kopéja koncentracija modela 2. gadijuma (G2, ar

izsalSanu)

IzsalSanas modeli, kura nav ieklautas virsmas reakcijas, cietas ledus fazes sastavs raksturo sasalusas

gazveida vielas sastavu. Ta ka aktivi ir gan selektivi, gan neselektivi desorbcijas mehanismi, gazes — ledus
sastava atkariba nav lineara. No kopgjas (gazveida + cieta faze) savienojumu koncentracijas var iegiit
informaciju, ka izsal$anas un desorbcijas procesi ietekme elementu sadalfjumu miglaja dazadas molekulas.
Ledus sastavs izraudzitiem savienojumiem paradits 4.4. att., bet kopgja relativa koncentracija — 4.5. att.
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4.4. attels. Aprekinatas ledus fazes relativas koncentracijas izraudzitiem savienojumiem gazveida-
izsal$anas modeli (2. gadijums). ny = 2 x 10* em™, T, = 15 K, T, = 10 K. Pievérst uzmanibu katra grafika
relattvas koncentracijas skalas mérogam.
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4.5. attels. Aprekinatas kopgjas (ledus + gazes fazes) relativas koncentracijas izraudzitiem savienojumiem
gazveida-izsal§anas modeli (2. gadijums). ny =2 x 10* cm™, T, = 15 K, T, = 10 K. Piev&rst uzmanibu katra
grafika relativas koncentracijas skalas mérogam.

Gazes — puteklu mijiedarbibas procesu ievieSana G2 rada augstaku ledus koncentraciju
savienojumiem, kuri atri tiek atrazoti gazes fazg, kas raksturigi mazam molekulam. Tadgjadi izsalSana var
mazinat kimisko daudzveidibu miglajos. Lielaka dala molekulu, kuram ieklauta ledus faze, izsalusas > 90
% apmera un daudzam, tai skaita svarigajam CO, H,O, CN, CS, C3, N,, HNC un metaliskajiem elementiem
Na, Mg, Fe cietas fazes Tpatsvars ir > 99 %. Citas molekulas ar nozimigu koncentraciju ledi ir NO, OCN,
S», sériidenrazi, Cs, CsS, C3S, OCS, NS, CO,, SO, H,CS, CHa.

Bez atomiem ir tikai atseviski savienojumi (vienkarSi slapekliidenrazi, ogludenraZzi, atskaitot
metanu), kuriem pie t ~ 1 Myr lielaka dala masas atrodas gazveida, nevis ledi. Ta ka modelt nav iek]autas
virsmas reakcijas, sareZgttu savienojumu koncentraciju ledli un gaze tas ataino nekorekti, salidzinot ar
noverojumiem un modeliem ar virsmas reakcijam, pieméram, Hasegawa et al. (1992), Hasegawa & Herbst
(1993a, b), un modelis ir ierobezots tikai ar gazes fazes molekulu sintezes celu un izsalstosas vielas kimiska
sastava petijjumiem. Kopuma galvenie uz ledus izsalusie savienojumi rada iespaidu par augsti oksidgjosu
vidi, kas, nemot véra izsalSanai sekojoSo fotolizi un virsmas reakcijas, spgj izskaidrot tumsajos miglajos
noveroto ledus sastavu ar H,O, CO un CO; ka galvenajiem savienojumiem. Ja kosmosa kada no PSC
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attistibas stadijam nozimiga dala skabekla uz putekliem izsalst molekulara forma, ledus sastavu liela méra
nosaka tas, kada mera O hidrogengjas un kada méra tas nodrosina skabekli CO oksidésanai par COx.

4.1.3. Diskusija un secinajumi par izsalSanas modela rezultatiem

Par izsalSanas ietekmi uz gazveida kimijas procesiem var spriest, salidzinot modela G1 un G2
aprekinatas vielu koncentracijas. Gazveida koncentraciju attieciba G2/G1 grafiski sniegta 4.6. att., kop€jo
koncentraciju attieciba sniegta 4.7. att. Visu G2 ieklauto savienojumu, kam ir cieta faze, relativa
koncentracija gazveida grafiski sniegta 1. pielikuma, bet ledi — 2. pielikuma.

Ta ka miglajs tiek modeléts ar nemainigu, augstu blivumu un zemu temperatiiru ap 1 Myr ilga
laikposma, tas tuvinati ataino gazi, kas tikai 1€nam, netrauceti saspiezas gravitacijas ietekmé un kura
galvenie kimiskie procesi norit atrak ka globalas fizikalas parmainas (sk., pieméram, Sakai & Yamamoto
2011). Sajos apstaklos kimiskas reakcijas konkuré ar molekulu izsal§anu. Nelielas molekulas rodas atrak
un izsalst atrak, tacu arT desorbg&jas vieglak par smagakam vairaku atomu molekulam, kuru sintéze notiek
lenak. Lai gan > 95 % metalu jau ir uz putekliem, molekulu izsal§ana pie 1 Myr vél turpinas, I1dzigi ka tas
ir Hasegawa & Herbst (1993a), Brown & Charnley (1990) un Roberts et al. (2007) modelos.
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4.6. attels. Gazes fazes koncentracijas salidzinajums — attieciba starp 2. un 1. modela gadijumos
aprékinatam izraudzitu vielu gazveida koncentracijam (G2/G1). Pieveérst uzmanibu katra grafika mérogam.
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4.7. attels. Kopgjas koncentracijas salidzinajums — attieciba starp 2. un 1. modela gadijumos aprékinatam
izraudzitu vielu kop@jas (gazes + ledus) koncentracijam (G2/G1). Pievérst uzmanibu katra grafika
merogam.

Kopuma izsalSanas process G2 veicina molekulu raSanos no brivajiem atomiem daudz lielaka méra
ka G1. Atomi koncentr&jas uz puteklu virsmas vienkar$as molekulas ar paris smagajiem atomiem ka CO,
CN, HCN, CNO, O3, N», S5, C,S vai ar hidrogengtos savienojumos ka H,O, OH, NH3, H»S u.c. Lielakais
koncentracijas pieaugums G2, salidzinot ar G1, vérojams molekulam ar 2 smagajiem atomiem un dazadu
tdenraza saturu. Daudziem no tiem gazes fazes koncentracija ir lielaka pat ka G1. Relativi mazak
koncentracija augusi sarezgitiem izsalsto$ajiem savienojumiem ar 4 un vairak metalu atomiem, un tie ari
daudz lielaka méra koncentr&jusies cietaja fazg, ar kopgjo G2/G1 << 1 daudzam molekulam. Sads scenarijs
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apgritina novéroto oglekla k&€zu molekulu koncentracijas izskaidroSanu ar gazes fazes kimijas modeliem
Herbst & Leung (1989), Herbst & Leung (1990). Ar nose$anas-desorbcijas Iidzsvara tuvosanos vairaku
izplatito vienkarSo molekulu (CO, CN, N, CS, OCS, C,S u.c.) kopgja koncentracija sak 1énam
samazinaties, atomiem tiekot pardalitiem uz citam, tai skaita daudzatomu molekulam, kas gazes faze
sintez&jas lenak. Tadgjadi ilgstoSa tumsa miglaja pastavesana var veicinat kimisko daudzveidibu.

Molekulu koncentracija gazé un ledi ir mainiga arT pie f = 1 Myr, kas liecina par ilgtermina
nelineariem nosé$anas un desorbcijas izraisitiem procesiem gaze, kamér gazes fazes modela aprékinos (1.
gadijumam) lielaka dala savienojumu jau pie 0,5 Myr atrodas stabila kimiska lidzsvara (sk. 4.1. att.). Tas
lauj secinat, ka ar gazes-puteklu mijiedarbibu saistiti procesi saglaba ilgtermina ietekmi uz vielu
koncentraciju, kas sniedz iesp&ju spriest par novérota molekulara starpzvaigznu objekta vesturi. Tam gan
nepiecieSams pilns gazes un puteklu kimijas un fizikas norisu modelis.

Brivo elektronu koncentraciju un gazes jonizacijas pakapi ievérojami ietekme gaze esoSo molekulu
sastavs. G2 aprekinata elektronu koncentracija (zem 107) ir zemaka ki modeliem ar virsmas reakcijam
(pieméram, Kalvans & Shmeld 2010), jo galvena molekula gazg ir O, nevis CO. Salidzinot ar CO, O; loti
neefektivi sadursmes parnem pozitivo ladinu no vieglajiem joniem (galvenokart Hs"). Tadgjadi lidz metalu
atomiem un molekulam, kas ir daudz stabilaki ladina nesg&ji, nonak daudz mazaka dala §1 ladina, pirms
notikusi vieglo jonu rekombiné&Sanas, un kopgjais brivo e saturs gaze ir mazaks.

Lidzigi ka cietajai fazei, ar1 gazveida kimijas kin&tikas aprékinu rezultati atkarigi no izmantota
reakciju saraksta. Autora ieprieks veiktajos aprékinos (LU zinatniska konference, 2009), kur tika izmantota
agraka UDFA astrokimijas datubazes versija un elementu kop&jas koncentracijas bez gazes fazes iztrikkuma,
ka galvena skabekla molekula tika ieguta H,O, nevis O,. Skabekla kimisko formu nosaka ari O/C
koncentracijas attieciba, tacu atomu parnesana, pieméram, no CO un ar to saistitam molekulam un joniem
uz H»O saistito molekulu saimi pamata notiek ar citu metalu (N, Si, S) molekulu starpniecibu. Miglaja
sastavu (t.i. galvenokart C un O sadalijumu dazados savienojumos) nosaka globali raksturlielumi, ka O/C
attieciba, UV starojuma intensitate, temperatiira, tacu $1 sastava veido$anas celus (tatad arT tempu) nosaka
retak sastopamo elementu (N, Si, S, Na, Mg, Fe) koncentracija, kas veido starpsavienojumus un ietekmé
miglaja jonizacijas ITmeni.

4.2. Ilga integrésanas laika modelis (MI, Kalvans & Shmeld 2010)

4.2.1. Modela informacija

Lai petitu gadijumu, kad ledus sastavu veidojoSajos procesos iestajies zinams Iidzsvars, MI (3.2.2.
punkts) rezultati iegiiti pie liela integracijas laika, kas salidzinams ar vesela starpzvaigznu molekulara
miglaja dzives laiku. Piepemts, ka miglajs ir izoléts no starpzvaigznu UV starojuma, t.i. 4y > 10 mag.
Parametri, kas raksturo dazados uz putekliem notiekoSos procesus (3. nodala), izraudziti, vadoties no
literatiiras datiem. Jaunievedumu gadijuma (dobumu veido$anas mantija, molekulu fotodisociacija zem
virsmas, iidenraza difuzija) parametri izraudziti, vadoties p&c literatiiras datiem, un, kur tas nav iesp&jams,
vadoties p&c visparigiem apsvérumiem, vienlaikus raugoties, lai ieglitu aptuveni ticamus rezultatus.

Modelt ieklauti vairaki piep@mumi par notiekoSajiem procesiem, kam nepiecieSams novertet
ticamibu un precizitati. Svarigakais jautajums ir, cik tuvu patiesibai izstradatais slégto dobumu kimijas
modelis atspogulo realas norises uz starpzvaigznu putekliem. Pie noteiktiem ieejas parametriem, kas
izmantoti modeli, tas sp& radit piepemamus aprékinu rezultatus, kas lielos vilcienos sakrit vai ir
interpretgjami saskana ar novérojumiem un citu autoru modelu rezultatiem. Netiek nemta véra iesp&ama
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H un H, uzkra$anas mikroporas (kas tikusi ieklauta MII), nav zinams ka un vai ledus sastavu ietekme
iespgjamas reakcijas ar fidenraza piedaliSanos mikroporas vai pat tiesi ledus tilpuma, kamér H/H» difundé
cauri ledum. Visparigi sagaidams, ka Sie procesi novestu pie kimiski saistita H satura pazeminasanas
mantija un radikalu koncentracijas samazinasanas.

Otrs process, kura atainoSana liela méra balstas uz piep@émumiem, ir fotodisociacijas efektivitate
ledus tilpuma un uz dobumu sienam esos$ajam molekulam. MI izveidota sistéma labakos rezultatus dod,
pienemot, ka mantija disociacija notiek vienigi uz dobumu virsmas, bet ne ledus tilpuma. Tas neatbilst
realitatei, jo fotodisociacija nav ar virsmu saistits process, tacu $adu pien@émumu zindma méra pamato
paaugstinata iesp&ja reakcijas produktiem amorfaja rezgi palikt vienam otra tuvuma un rekombinéties. MII
fotodisociacija tilpuma (ar zemu efektivitati) ir ieklauta, jo modeli pienemtie jaunakie dati par augstaku Fe-
CR trapijumu biezumu lauj arT tilpuma radusSos radikalus parstradat atpakal molekulas ar reakcijam dobumu
faze. ST procesa ick]ausana samazina H saturu, jo atbrivotie H/H, var difundét no mantijas uz argjo virsmu
un atstat putekla graudinu.

Atskiriba no izsal$anas modela un Modela I, kas aplikoti attistoties vairakos punktos ar noteiktu
integrésanas laiku, Modelis I aprekinats tikai pie = 10'® s (317 Myr), kas ir ap 100 reizes ilgak, ka MII un
ievérojami ilgak arm par PSC pastavesanas laiku, lai gan iespgjams, ka putek]u ledus mantijas $adu
laikposmu (Greenberg 1982). Mantijas kimiskas parstrades intensitati mazina piepemtais zemais Fe-CR
trapjjumu biezums putekliem, kas modell pienemts ka izejas vieniba mantijas fiziskas parkartoSanas
atrumam. DE] ta ke un Kinaer (sk. 3.1.2.2. apakSpunktu) ir zemaki un kimiskas reakcijas dobumu virsmas
faze notiek 1€nak. Lai rezultata mantija nesastavétu no radikaliem vai arT domin&josa dala skabekla reakcijas
neparietu CO, sastava, mantija pienemta ari zemaka fotodisociacijas efektivitate (3.5. tabula).

Datorsimulacijas rezultati ietver (1) gazes fazes, (2) puteklu argjas virsmas, (3) slégto dobumu
virsmas un (4) inerta ledus mantijas tilpuma (kas ietver arT mikroporas) fazes vielu relativas koncentracijas.
Ta ka (3) un (4) atrodas pastaviga apmainas procesa un péc modela priekSstata ir fiziska maisijuma,
rezultatu analizes vajadzibam $o fazu koncentracija summeta, uzskatot to par vienu, mantijas, fazi.

4.2.2. Mantijas molekulu koncentraciju novertéSana, salidzinot to ar koncentraciju uz
virsmas

4.2.2.1. Mantijas — virsmas molekulu koncentraciju attieciba

Sis darbs ir pirmais pasaulg, kura ar aprékiniem tiek pétita starpzvaigznu puteklu zemvirsmas ledus
mantijas kimiska parveidosanas. Izveidotaja modell izmantota vispargja pieeja, tas ir nespecifisks gan
attieciba pret kadiem p&tamiem savienojumiem, gan arl noveérotiem kosmiskiem objektiem. Kimiskie
procesi uz putekliem vairuma citu pétijumu tiek aprakstiti ar reakcijam uz argjas virsmas, ignorgjot
procesus, kas notiek zem virsmas mantija, tadgjadi viens no svarigakajiem §1 darba mérkiem ir noskaidrot,
vai zemvirsmas procesi atskiriga veida ietekme ledus sastavu. Salidzinasanai var izmantot tieSu mantijas
un virsmas fazu molekulu relativo koncentraciju attiecibu, turpmak teksta apzZim&tu ar1 par M/S. To aprékina
péc formulas:

n;y

"M/S"; = 4.1)

is
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4.2.2.2. Normalizeta mantijas — virsmas molekulu koncentraciju attiectba

Ledii uz putekliem lielaka dala molekulu atrodas mantija. P&c MI nosacijumiem M/S pie t = 10' s
molekulam vidgji ir ap ~30 (sk. 4.2. tabulu). Sada attieciba apgriitina uzskatamu rezultatu analizi un
interpretaciju. Turklat, apkopojot aprekinu rezultatus konstatets, ka dazadi elementi mantija, uz virsmas (un
gazveida) sastopami dazadas proporcijas. Tas nozimé, ka nav korekti salidzinat, piem&ram, Cs un O M/S
attiecibu, jo oglekla un skabekla elementu koncentracija dazadas fazes ir atSkiriga. AtSkiribas veidojas,
pateicoties selektiviem desorbcijas mehanismiem, kas vairak ietekme atseviskus gaistosus savienojumus.
Ta ka gan virsmas, gan mantijas molekulas pastavigi reagé ar savas fazes molekulam, kada elementa
kopgjas koncentracijas samazinaSanas ietekme visas fazé esoSas So elementu saturosas molekulas, kas
iesaistitas kop€ja reakciju tikla. Tadgjadi visu vai loti daudzu ledi esoSu molekulu koncentracija patiesiba
var bt atkariga tikai no daziem savienojumiem, kuru desorbcijas atruma aprékinaSanai izmantotas tikai
paris fizikalas konstantes, Ep un M, un kuram adsorbcijas energija Ep zinama ar ierobezotu precizitati.

Lai izvairTtos no iespgjamam kltidam un precizi un uzskatami raksturotu konkrétu molekulu rasanos
vai zuSanu kimiskajas reakcijas ledd, darba tiek izmantota M/S, kas nav atkariga no atsevisku elementu
daudzuma uz virsmas vai mantija. Normaliz&to mantijas — virsmas fazu molekulu koncentraciju attiecibu
(normalised mantle-to-surface ratio, nM/S) aprékina, M/S dalot ar vid€jo svérto konkrétas molekulas i
elementu mantijas-virsmas attiecibu Rg,;. PE€d&jo iegiist pec vienadojuma:

E

E,ln(q X Rg)
E )
E,ln q

Rg; = 4.2)

kur g ir elementu £ Iidz E,, skaits molekula (indekss molekulas formula). R = M/Sg ir katra elementa
mantijas-virsmas koncentraciju attieciba (summgjot no visam mantija un virsma eso$ajam molekulam no i
11dz j):

n n Zi;an
Rp="M/S"p = 2—. (4.3)
Zj ngq

Aprekinatas Ry vertibas Modelim I noraditas 4.2. tabula. Pieméram, CO, molekulai

Rc+2Rqg
Rgco, = —3
Pilna nM/S aprékinu formula vielai i ir:
n " El
M/S"; nimXg, 4

"nM/S"; = (4.4)

= E .
Rpi  nis¥.' (% Rp)

Darba ka datu analizéSanas riks izv€leta tiesi mantijas-virsmas (nevis virsmas-mantijas) attieciba, lai
vieglak biitu uztverams, kuras molekulas mantija (p&tamaja faze) tiek razotas (nM/S > 1) un kuras
iznicinatas (nM/S < 1). nM/S aprékinasana netiek nemti véra molekula esoSie H atomi, jo Gidenradis ar
difuzijas palidzibu daudz brivak cirkul€ starp virsmas un apvalcina tilpuma fazi, ka to dara smagie elementi.
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Izmantojot nM/S, faktiski var uzskatit, ka salidzinats tiek viens virsmas molekulu monoslanis ar vienu
mantijas molekulu monoslani, kuru abu sastavs pilniba raksturo attiecigas fazes sastavu.

4.2.3. Modela I aprékinu rezultati

4.2.3.1. Visparejie rezultati
Galvenie apréekinu rezultati molekulam, kuras ietilpst gan gazes, gan virsmas un ledus fazes, apkopoti
4.1. tabula. Apréekinu rezultati visu molekulu gazveida relativajai koncentracijai pievienoti 3. pielikuma.

4.1. tabula.
Modelt I aprekinatas vielu relativas koncentracijas gazes, argjas virsmas un ledus mantijas fazém, ka ar1
atbilsto$a molekulu nM/S attieciba (sk. tekstu). Pec (Kalvans & Shmeld 2010), 1. tabula.

Viela Gaze Virsma  Mantija nM/S Viela Gaze Virsma  Mantija nM/S
C 4,56E-09 1,32E-17 2,15E-14 4,62E+01 | OCS 2,99E-10 1,54E-16 1,58E-07 2,84E+07
N 1,52E-08 1,25E-14 2,59E-14 6,78E-02 | SO, 3,09E-12 1,37E-10 5,99E-06 1,25E+03
(0) 8,83E-08 7,44E-17 235E-14 1,01E+01 | CH; 1,48E-08 2,82E-14 9,05E-12 9,14E+00
Na 4,71E-09 8§8,23E-08 2,90E-06 1,00E+00 | NH3 5,81E-08 8,34E-08 2,94E-07 1,15E-01
Mg 1,18E-07 2,01E-06 6,78E-05 1,00E+00 | SiH3 3,08E-09 1,44E-14 3,08E-07 9,71E+05
Si 1,79E-08 1,21E-14 3,05E-07 1,15E+06 | C,H; 3,72E-09 1,08E-08 1,94E-05 5,10E+01
S 1,88E-08 1,52E-14 7,44E-07 1,15E+06 | H0; 1,08E-08 1,60E-07 7,18E-05 1,43E+01
Fe 1,62E-07 1,81E-06 5,61E-05 1,00E+00 | H,S; 5,71E-11 5,82E-10 447E-07 1,81E+01
CH 6,73E-09 7,95E-20 7,81E-15 2,79E+03 | H,CN 9,53E-12 1,27E-20 7,59E-12 1,82E+07
NH 2,37E-08 3,32E-14 1,92E-14 1,89E-02 | H,CO 7,70E-08 7,21E-06 1,69E-06 7,03E-03
OH 3,79E-07 3,92E-13 1,61E-07 1,31E+04 | CsH 1,22E-09 2,27E-15 5,35E-07 6,72E+06
C, 1,54E-09 1,14E-15 226E-07 5,63E+06 | H,CS 3,50E-09 8,21E-08 2,64E-06 §8,29E-01
CN 9,49E-09 2,14E-15 2,00E-06 2,84E+07 | C4 991E-11 1,30E-16 3,47E-08 7,57E+06
N, 2,32E-08 3,31E-07 1,42E-05 1,40E+00 | C3N 2,31E-11 3,36E-17 2,93E-07 2,56E+08
CO 3,92E-07 1,96E-07 1,73E-05 2,66E+00 | C;0 3,06E-11 7,57E-10 3,65E-07 141E+01
SiH 5,05E-10 1,24E-14 292E-07 1,07E+06 | C3S 1,49E-10 1,45E-09 7,24E-08 1,35E+00
NO 8,11E-08 4,12E-13 1,85E-06 1,45E+05 | CH4 5,68E-08 1,74E-06 4,68E-06 7,65E-02
(0)3 7,34E-08 5,25E-08 2,73E-07 1,66E-01 | SiH4 6,29E-08 1,29E-06 3,68E-05 1,29E+00
HS 8,58E-09 3,61E-12 6,15E-07 4,02E+03 | C;H3 1,60E-10 9,65E-15 2,24E-08 6,60E+04
SiC 6,74E-10  8,84E-09 2,33E-07 9,21E-01 | CH,NH 1,43E-08 2,14E-07 1,15E-06 1,63E-01
SiO 1,33E-07 1,65E-06 2,67E-05 6,05E-01 | CsH; 2,60E-09 5,56E-09 6,28E-06 3,22E+01
CS 2,61E-09 5,35E-10 1,06E-06 5,13E+01 | CH,CN 9,68E-11 1,29E-09 6,70E-06 1,54E+02
NS 2,04E-09 1,28E-10 5,33E-07 1,14E+02 | H,CCO 5,20E-10 6,48E-09 1,70E-07 7,75E-01
SO 1,81E-11 9,27E-11 1,46E-06 4,28E+02 | HCOOH 1,07E-12 1,31E-11 7,17E-05 1,68E+05
SiS 1,77E-15 1,87E-14 1,88E-07 3,12E+05 | C4H 1,84E-09 1,56E-08 3,66E-07 6,66E-01
S, 2,22E-09 2,32E-08 3,74E-06 3,81E+00 | HC3N 3,88E-10 5,16E-09 1,28E-05 7,31E+01
CH, 6,19E-09 1,44E-15 4,31E-14 8§8,52E-01 | Cs 9,15E-10 3,91E-16 6,25E-09 4,55E+05
NH, 7,30E-08 9,41E-14 6,08E-09 2,11E+03 | C4N 2,47E-10 2,54E-09 7,15E-08 8,21E-01
H,O 2,84E-07 1,70E-05 242E-04 4,53E-01 | C4S 3,17E-13 2,86E-12 5,18E-08 4,94E+02
SiH, 2,82E-10 1,25E-14 3,05E-07 1,10E+06 | C,Hy4 8,64E-09 1,03E-09 3,73E-07 1,03E+01
CH 6,91E-09 595E-15 1,72E-06 8,23E+06 | CH;0H 2,58E-10 3,41E-09 3,05E-08 2,69E-01
OH 5,08E-13 445E-14 2,63E-08 1,88E+04 | C3H3 3,76E-09 1,20E-07 5,88E-08 1,40E-02
HS, 1,10E-10 1,14E-09 5,38E-07 1,11E+01 | CH3CN 4,06E-11 4,71E-10 5,88E-07 3,71E+01
HCN 3,86E-08 9,45E-07 5,33E-05 1,71E+00 | CsH 2,08E-10 6,81E-16 4,28E-08 1,79E+06
HCO 8,30E-09 4,53E-13 6,64E-08 4,41E+03 | C,Hs 4,76E-09 4,10E-07 3,77E-07 2,62E-02
HCS 5,96E-10 1,70E-15 1,08E-11 1,64E+02 | C4H3 1,77E-09 2,07E-08 6,64E-07 9,11E-01
HNC 2,05E-08 3,07E-07 7,01E-07 6,94E-02 | C5N 2,56E-11 1,10E-17 246E-08 6,48E+07
HNO 1,44E-08 144E-06 6,90E-06 1,55E-01 | CH3CHO 1,26E-09 1,54E-08 9,53E-07 1,83E+00
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4.1. tabula. Turpinajums.

Viela Gaze Virsma  Mantija nM/S Viela Gaze Virsma  Mantija nM/S
H,S 8,06E-09 5,49E-07 6,25E-06 2,68E-01 | CsH, 6,09E-10 2,30E-08 1,26E-06 1,55E+00
Cs 1,59E-09 8,85E-16 5,29E-08 1,70E+06 | HCsN 4,17E-11 6,21E-10 6,87E-07 3,22E+01
C:N 2,16E-10  2,24E-09 2,66E-06 3,53E+01 | CH3C3N 1,72E-14 1,72E-13  2,41E-07 4,08E+04
C.0 2,06E-10 2,12E-09 3,28E-07 4,57E+00 | CH;OCH3 2,38E-15 2,79E-14 3,92E-08 4,15E+04
CsS 5,84E-10 6,07E-09 2,35E-08 1,03E-01 | C;HsOH  4,69E-13 5,16E-12 1,38E-09 7,87E+00
OCN 4,80E-08 4,75E-07 7,81E-06 5,08E-01 | CH3C4H 3,93E-13  3,94E-12 5,15E-08 3,72E+02
CO, 3,89E-08 6,92E-07 1,64E-04 7,26E+00

Lai novertetu, cik daudz kur$ elements uzkrajas mantija, ka arT nM/S attiecibas iegtiSanai, 4.2. tabula

apkopotas kopgja katra kimiska elementa relativa koncentracija mantijas un virsmas fazes. Paaugstinats
saturs mantija vérojams C un S, kas abi veido salidzinosi lielas un smagas molekulas, bet pazeminats — Si,
kas saskana ar aprékinu rezultatiem veido salidzinosi vieglus savienojumus ar fidenradi (sk. 4.1. tabulu).

Elements | Virsma  Mantija Re
C 1,35E-05  4,73E-04 35,1
N 4,14E-06  1,27E-04 30,7
(0] 2,98E-05 9,35E-04 31,4
Na 8,23E-08  2,90E-06 35,3
Mg 2,01E-06  6,78E-05 33,8
Si 2,95E-06  6,50E-05 22,0
S 6,89E-07  2,93E-05 42,4
Fe 1,81E-06  5,61E-05 31,0

4.2.3.2. UdenraZa saturs virsmas un mantijas fazés

4.2, tabula.
Elementu kopgja relativa koncentracija virsmas un mantijas fazes, ka ari to mantijas/virsmas koncentraciju
attieciba M/Sg = Rg. P&c Table 2, Kalvans & Shmeld (2010).

4.3. tabula.
Atomara, molekulara un metalu molekulas kimiski saistita tidenraza relativa koncentracija virsmas un

mantijas fazes, ka ar1 to mantijas-virsmas koncentraciju attieciba. Pec Table 3, Kalvans & Shmeld (2010).

Virsma Mantija M/S
H, 1,17E-05  2,34E-07  2,00E-02
H 1,25E-18  2,17E-20  1,73E-02
H (miski | ¢ 000 05 1 12E-03  1,64E+01
saistits)

Udenraza saturam starpzvaigznu ledi ta atomaraja, molekularaja un kimiski saistitaja forma ir Ipasa

nozime, jo H ir svarigakais reducgjosais elements. Pateicoties difuzijai (3.3.3. punkts) tas turklat ir mobils

visa mantija un tadejadi var radtt atskirigu redoks vidi dazada dziluma ledus slanos uz putekliem. 4.3. tabula

sniegta aprékinata tidenraza relativa koncentracija virsmas un ledus tilpuma fazes. Kimiski saistita tidenraza
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M/S ir mazaks par metalu Ry (4.2. tabula), kas liecina, ka mantijas molekulas H sastopams retak ka virsmas
molekulas. Tas ir sekas Gidenraza difuzijai caur ledu; ta ka mantija veidojas no ,apraktam” virsmas
molekulam, $o abu fazu sastavs paredzams Iidzigs. H iztrikumu mantija, pirmkart, izraisa H,O daudzuma
samazinaSanas apvalcina salidzinot ar virsmu. Pari palikuSais skabeklis lielakoties nonacis CO, sastava.
Sis, iespgjams, ir svarigakais no MI rezultatiem, kas apliecina modela sp&ju ar jaunievedumu palidzibu
risinat butisku astroktmijas probleému — CO; sintézes celu starpzvaigznu ledii (2.10.1. punkts) un apliecina,
ka pastav iesp€ja ledus apvalcina dazados slanos pastavet atskirigai redoks videi.

4.2.3.3. Modela I rezultatu apkopojums

Modelt pielietota vienkarSota pieeja galvenokart dara to par instrumentu, lai rosinatu diskusiju par
tdenraza difuzijas un CR raditu mantijas parveidojumu ietekmi uz starpzvaigznu ledus sastavu, nevis, lai
aprékinatu konkrétu savienojumu koncentraciju ISM. Biitisks ierobezojums ir salidzinosi nelielais reakciju
skaits (no Hasegawa et al. (1992) un Hasegawa & Herbst (1993a) datubazeém) katram savienojumam.
Tipiskai ledus fazes molekulai, piem&ram, CsH> vai SO ir viena vai divas CR inducgto fotonu disociacijas
reakcijas, un 2-3 reakcijas, kuras §1 viela rodas, tap&c parasti kopa nav vairak par se§am reakcijam (raSanas
un zuS$anas), kuras iesaistita kada konkréta molekula. Tas ir visai nabadzigs reakciju saraksts, nemot vél
veéra arl, ka daudzas no tam ir hidrogengsanas reakcijas, kam dobumu fazé ir mazaka nozime. Tapéc
aprékinata relativa koncentracija un nM/S vairakdm nozimigam molekulam var biit loti nepreciza.
Elementiem Na, Mg, Si un Fe ir loti ierobezots virsmas reakciju saraksts vai arT ta nemaz nav, un to
savienojumi rezultatos analiz&ti netiek.

Ka ,,standarta” dati rezultatu salidzinasanai tiek izmantoti aprékinu rezultati no (Hasegawa & Herbst
1993b, Table 1, ¢ = 10® yr). Lai salidzina$anu veiktu korekti, ar Siem datiem tika aprékinats nM/S. Tas ir 3
fazu modelis, kas sastav no gazes, puteklu virsmas un mantijas. Salidzinot ar darba aprakstito Modeli I, tam
ir vairakas atSkiribas — taja ir ieklautas vairak cietas fazes molekulas, tacu trikst CR inducéto fotonu
izraistta molekulu disociacija, dobumu reakcijas un tidenraza difuzija, ka ar1 vairaki molekulu desorbcijas
veidi.

Salidzinasanai aprékinatie nM/S izveletiem savienojumiem MI atainoti 4.8. att. Svarigaka atSkiriba
aprékinu rezultatos ir, ka autora darba iegiita daudz augstaka koncentracija oksidetiem savienojumiem. Tie
ir galvenokart CO2, HCOOH un mazak CH4 ogleklim, SO2 séram, HCN, N> un mazak NHj; slapeklim.
Kopuma MI ieviestas izmainas ir veicinajusas hidrogenéto savienojumu mantija daudzuma samazinasanos
un lielaku ktmisko daudzveidibu. Ieklauto fotoreakciju d€] audzis ir arT radikalu saturs gan uz virsmas, gan
mantija. Pateicoties daudzveidigajiem desorbcijas procesiem, kas uz virsmas un ledus tilpuma veidojusas
molekulas nogada gaze, autora modelim ir labaka sakritiba ar blivos molekularajos miglajos novérotajam
molekulam gazes faze, ar CO ka domingjoso molekulu, kas arvien vél nav pilnigi izsalusi.

Svarigakie Modela I rezultati ir:

I.  Nozimigakas molekulas uz virsmas ir HO, H,CO un CHa4, bet mantija — H,O, CO,, HCOOH, H,0,
(4.1. tabula). Udens molekulai ir augstaka koncentracija gan uz virsmas, gan mantija, tatu molekula,
kas satur visvairak skabekli, mantija ir CO,. Péc autoru viedokla tas atspogulo vispargjas kimiska
sastava parmainas no savienojumiem ar zemu oksidacijas pakapi (virsma) uz savienojumiem, kam ta
ir augsta (ledus apvalcina).

II.  Starp savienojumiem, kam nM/S < 1, ir vienkarsas hidrogenétas CH4 H>O un H>S molekulas, kuru
koncentracija ir loti augsta. Pat salidzino$i mazas $o savienojumu dalas kimiska parveidoSanas
atbrivo ieverojamu daudzumu attieciga elementa atomu, kas var iesaistities citos — oksidétos vai
sarezgitakos daudzatomu savienojumos. Ta ka NH; koncentracija ir zemaka, $is faktors uz slapekli
attiecas ne tik nozimiga apméra.
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II.  Augstakas nM/S vertibas ir molekulam, kas radniecigas cianopoliiniem, kas norada, ka mantijas fazes
procesi veicina nepiesatinatu savienojumu raSanos. HNC molekula mantija tiek patéréta un
HCN:HNC koncentraciju attieciba ir 1,9, kas atbilst tum$o kodolu novérojumiem. Atzimgjamas ir
augstas nM/S attiecibas oksidetiem s€ra savienojumiem (OCS, SO, SO,), lai gan §is molekulas
iesaistitas tikai nedaudzas reakcijas. Sera oksidu koncentracija mantija parsniedz H»S koncentraciju.
P&c autoru domam ar mantijas kimisku parveidoSanas var izskaidrot augsto OCS un S oksidu
koncentraciju objektos, kuros notikusi ledus iztvaikoSana, ka tas noverots, pieméram, Hatchell et al.
(1998) un Mookerjea et al. (2007). Paredzams, ka modelos ar vairakam cietajam faze€m un pilnigaku
reakciju sarakstu, OCS u.c. séra savienojumu aprékinata koncentracija biis tuvaka noverotajai.

IV. Udenraza trikumam mantijas fazé ir dazada ietekme uz skabekla — oglekla savienojumu
koncentraciju. HCOOH un HCO molekulam nM/S ir augsts, C30, C,0, CH3CHO tas ir vidgjs, bet
CH;0H un H,CO tas ir mazaks par 1. Ar zinamu ticamibu var apgalvot, ka apstakli mantija veicina
vaji hidrogengtu molekulu raSanos, par ko liek domat arT karsto molekularo miglaju kodolu
noveérojumi (piem&ram, Mookerjea et al. 2007). CH;OCH3, C;HsOH un H,CCO molekulam ir parak
mazs reakciju saraksts un tas Sajos apsverumos netiek nemtas vera.

V. Paaugstinats radikalu saturs ledii. Briviem atomiem un vienkar$am vieglam molekulam ka S, C, O,
OH, HS, CH vidgji raksturigs nM/S augstaks par 1. Tie rodas stabilaku molekulu fotolize, un, ja uz
virsmas eso$ie atomi var gandriz momentani reagét un atkal izveidot stabilakus savienojumus, tad
atomi, kas ieslégti mantijas ledus rezgi, var reagét, vienigi nonakot dobumu fazg, un tadgjadi tie
saglabajas ilgak. Kopuma radikalu saturs ledtd ir zem 1 %, realitate tas, iespgjams, ir vel butiski
zemaks, jo model tiek izmantots ierobeZota apjoma virsmas reakciju datubaze. Art Saja gadijuma
iznémums ir slapeklis, atomaram N nM/S = 0,07, acimredzot N loti intensivi tiek saistits cianidu tipa
savienojumos ar oglekli.

4.2.4. Diskusija par Modela I rezultatiem

MI rezultati vairakos biitiskos aspektos sakrit gan ar eksperimentaliem, gan novérojumu datiem.
Ferrante et al. (2008) un Garozzo et al. (2010) eksperimentos OCS viegli veidojas ledi laboratorija
simulétos ISM apstak]os. OCS molekulai ir viena no paSam augstakajam nM/S attiecibam (4.8. att.), tacu
jaatzimé, ka Sai molekulai ir nabadzigs reakciju saraksts. Vairaki avoti (Widicus Weaver et al. 2005, un tur
mingtas atsauces) min augstu koncentraciju organiskajiem savienojumiem ar C, O un H vietas, kur notiek
ledus parieSana gazveida, kas lieck domat, ka Sie savienojumi rodas uz puteklu virsmas. Tas sakrit ar
aprékinu rezultatiem, kur vairumam lidzigu savienojumu nM/S > 1.

MI aprekini parada, ka fidenraza difuzija virziena uz aru no ledus mantijas ir daudz nozimigaka ka
difuzija uz iekSu. Molekulas, kuras sakotngji tiek ieklautas mantija, ir izgajuSas virsmas kimijas fazi un ir
ar H bagatas. Fotolize un tai sekojoSas reakcijas atbrivo kimiski saistito iidenradi, kur§ difundé uz argjo
virsmu un no tas var noklut atpakal gazes faz&. Difuizija no virsmas uz mantiju nemaina tidenraza kustibas
kopgjo virzienu.
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4.8. attels. Normaliz&ta mantijas-virsmas molekulu koncentraciju attieciba nM/S izveletiem savienojumiem
Modelim I (no 4.1. tabula apkopotajiem datiem). Péc Fig. 1, Kalvans & Shmeld (2010).
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Lai gan difuzijas koeficients amorfa, netira ledd, visticamak, ir mazaks par modeli izmantoto, kas
atbilst kristaliskam heksagonalam H>O, rezultati ir nejutigi pret precizam Dy un Dy, vertibam par vairakam
lieluma kartam. Tas ta ir, kamer difuzijas laiks ir daudz 1saks par metalu molekulu uzturéSanas laiku
mantija. L1dzigi, rezultati nav jutigi ar1 pret precizam diftuizijas varbiitibu Pc un Ps (diftizija uz mikroporam
MI nav ieklauta, Py = 0) vertibam, vismaz, kamér Pc < Ps. Domajams, ka tidenraza difuizijas virziens pie
10 K nav atkarigs no D, to nosaka mantijas struktiira — argjas virsmas gludums un ledus porainiba, ka art
fotodisociacijas un H pievienoSanas reakciju atrums.

Brivie fidenraza atomi, ko mantija rada fotodisociacijas reakcijas, spgj tikai loti [eéni difundét un ir
reag@tsp&jigi. Tacu starp molekulam, kas rodas disociacijas rezultata, vienmér ir ari Ha, kas ir inertaks un
spgj strauji difundét un pamest mantiju. H saturam mazinoties, metans un citi piesatinati ogludenrazi
parveidojas par oglekla oksidiem, cianopoliiniem un citiem H-nabadzigiem oglekla k&zu savienojumiem.
Ari iidens zaud@ H, bet pari palikuSais skabeklis veido savienojumus ar citiem metaliem, $aja modelt tas ir
galvenokart COg, bet ir arT savienojumi ar N un S (4.8. att.).

Modela rezultatos CO, sasniedz augstu koncentraciju ledd, attieciba CO,:H,O = 0,6 ir augstaka, par
to, kas noverota kosmosa (2.7.1.punkts). Pielaujot intenstvaku mantijas parstradi ar disocigjoso starojumu,
ka arf lielaku dobumu molekulu Tpatsvaru Xc.,, CO2 koncentracija var biit pat ievérojami augstaka par to,
kada ta ir H>O un citam molekulam, tas, 1idz ar radikalu daudzumu ir viens no faktoriem, kas praktiski
ierobezo brivibu Yu;s un Xeo izvele. Lidzigi ka daudziem citiem savienojumiem, ir tikai nedaudz reakcijas,
kuras CO; ir iesaistits, ta vieniga zuSanas reakcija ir CR inducéta fotodisociacija. D€l nieciga reakciju
saraksta, kas izraisa attiecigo molekulu parprodukciju, no apréekiniem tika izslégtas art oglekla kédes ar 6
un vairak atomiem. Reali $adu molekulu koncentraciju samazinatu reakcijas ar radikaliem (t.sk. ar H)
mantija. Hasegawa et al. (1992) un Hasegawa & Herbst (1993a) izmantotaja reakciju saraksta vairumam
radikalu, kam trukst vajadzigu virsmas reakciju, ir ar vispargjo formulu MHy, kur M ir C, N, O, S vai Si.
Sie radikali autora izmantotaja modeli rodas fotodisociacijas rezultatd. Reakcijas starp daudzatomu
molekulam un vismaz vairakiem svarigakajiem radikaliem ir loti v€élams ieklaut nakotn€ izmantotos ISM
ledus kimijas aprekinos.

Atskiribas dazadu elementu koncentracija (4.2. tabula) pilniba skaidrojamas ar selektiviem
desorbcijas mehanismiem, ka desorbcija péc Fe-CR trapijuma puteklim vai d€] H + H reakcija izdalitas
energijas. Desorbcija no putekla aizvada gaisto$akos savienojumus (ar mazaku Ep), un elements, kura
bitiska dala atrodas gaistosa molekula, ledii biis mazak sastopams. Savukart elementi, kas dotajos apstaklos
viegli sp&j veidot masivas, ,,lipigas” molekulas, ledi var uzkraties. Oglekla daudzums mantija ir augsts, jo
tas veido stabilas atomu k&des, ka arT smago CO, molekulu, bet séram tas ir augsts, pateicoties pat vienkarsu
S savienojumu augstajai adsorbcijas energijai (sal. 3.2. tabulu).

Ar uidenradi nabadzigi apstakli var veicinat daudzveidigaku ledus kimisko sastavu, ka tas Sobrid tiek
uzskatits. Ml tas visuzskatamak redzams ar C-O savienojumiem. P&c aprékinu rezultatiem mantija visvairak
koncentracija pieaug (1) nosaciti sarezgitiem vairakatomu un (2) oksidétiem savienojumiem. Ja $o
raksturojumu attiecina uz smagakiem, kimisko elementu sistémas 3. perioda elementiem, var domat, ka
nozimiga dala Si, P un S starpzvaigznu ledt biis augsti oksidéta stavokli, veidojot molekulas daudzas saites.
Stipras neorganiskas skabes, vai skabes ar saistitam organiskam grupam, So skabju sali, esteri un anhidridi
ar amidiem, spirtiem, karbonskab&m, peroksiskab&m utt. var biit dazi no savienojumiem, kas sastopami
ledii uz putekliem blivos molekularos kodolos un kuru pastavésanu pielauj H trikums mantija. Lai
model&sanas cela novertetu So vielu koncentraciju, nepiecieSams ieverojami paplasinats virsmas kimisko
reakciju saraksts.
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Saistiba ar min€tajam vielam, balstoties uz MI rezultatiem darba autori (Kalvans & Shmeld 2010)
piedava savu skaidrojumu noverojamajam séra ,iztrikumam” tumsajos miglajos (2.10.2.punkts, sk.,
pieméram, Palumbo et al. (1997), Wakelam et al. (2004), Goichoechea et al. (2007)). Augsta nM/S vertiba
s€ram augstakaja oksidacijas pakapg, kas ieklauta modeli, t.i. SO», ka arT citu oksidetu molekulu daudzums
dod pamatu pien€mumam, ka apstakli ledus mantija ir pieméroti dazadiem oksidétiem S savienojumiem,
kas visparigi var tikt aprakstiti ka serskabes un sérpaskabes atvasinajumi. Tie ietver So skabju esterus,
sulfin- un sulfonskabes, sulfoksidus, sulfonus, peroksisérskabes, tioskabes, sulfamidus un sulfimidus, to
(organiskus) atvasinajumus un mingto skabju salus. Daudzas no §tm molekulam ir stabilas pie 273 K un
sagaidams, ka bis stabilas arT pie 10 K, ja vien spgj veidoties starpzvaigznu apstaklos. STm vielam vél
pieskaitami arT organiskie nepiesatinatie tioli, tio&teri, tioketoni, ka arT molekulas ar O-C-S atomu
virkngjumu, oglekla disulfids CS; un savienojumi ar S-S saiti. Vairaki no Siem savienojumiem jau noveroti
rodamies, ar jonizg€josu starojumu apstarojot SO, un H»S saturosus starpzvaigznu ledus analogus (Garozzo
et al. 2010). Autoru ideja ir, ka iev@rojams daudzums (pieméram, 40 %) s€ra atomu ir izkaisiti starp lielu
daudzumu dazadu molekulu, kuram katrai atseviski ir nieciga koncentracija, kas tadgjadi ir loti griiti tiesi
noverojamas. Turpinot, lai izskaidrotu, kalab [idzigas molekulas nav noverotas gazveida, domajams, ka §1s
molekulas gazes fazg netiek sintez&tas un, kad ledus pariet gazveida, tas strauji iet boja temperatiiras un
UV starojuma iedarbiba, ka art reakcijas ar tdenradi un radikaliem. Ka $o molekulu fragmenti karstajos
kodolos ir noverojami SO, SO, CS un OCS (Wakelam et al. 2003, Wakelam et al. 2004, Chandler et al.
2005, Jiménez-Serra et al. 2005, Mookerjea et al. 2007), pie tam SO» un, 1pasi, SO koncentracija raksturiga
augstaka ka H»S un salidzinama ar OCS. Lidzigs efekts ar elementa izkliedéSanos dazados savienojumos,
lai gan mazaka méra, sagaidams ar1 fosforam, kam art raksturiga daudzveidiga kimija.

Sadai hipot&zei var iebilst, ka ,,pazudusais” sérs tumsajos kodolos ledii pastav oksidu forma. Tomér
$adu piep@mumu neapstiprina ledus noveérojumi (piemeram, Palumbo et al. 1997). Ir labi zinams, ka séra
oksidi viegli saistas ar tideni, kas ir domingjosa molekula uz putekliem, veidojot skabes un hidratus, tapec
péc autora viedokla S veido augstak minétos komplicétos savienojumus Iidzas citiem, vienkarsakam un
pazistamakam, t.sk. ISM novérotam molekulam. Dazi pétijumi (Palumbo et al. 1997, Ferrante et al. 2008)
OCS molekulas, kuras sérs ir ar zemu oksideSanas pakapi, veidosanos saista ar ledu, kura ir maz tdens.
Iespgjams, ka séra skabju atvasinajumi rodas ledd, kura H»O ir parakuma, kas fotolizes rezultata nodrosSina
oksidgjosu vidi.

4.2.5. Secindjumi no Modela 1

L Saskana ar izveidoto modeli, kas balstds uz vairakiem piep€mumiem, ir Joti iesp&ams, ka
kimiskajiem procesiem zem starpzvaigznu puteklu ledus slaniSa argjas virsmas ir nozimiga loma
tumsu, bltvu molekularo miglaju kodolu kimija.

II.  Ka svarigs Sos procesus ietekméjoss faktors, kam nepiecieSams pievérsties turpmakos pétijumos, ir
tdenraza difiizija caur ISM ledu. Difuzija un CR inducgto fotonu izraisito molekulu disociacija
nodrosSina H kopuma uz arpusi vérstu H kustibu no ledus mantijas zemvirsmas slaniem, turklat, jo
blivaka, ar mazak poram ir mantija, jo H aizieSana no mantijas notiek efektivak. Apstaklos ar H
trikumu tiek ierosinata daudzveidigaka savienojumu kimija, kuros lielu nozimi spe€lé augsti
oksidetas molekulas, kas var palidzet izskaidrot vismaz dazu bliva ISM un protozvaigznes noveroto
savienojumu koncentraciju.

II.  Modelis, kas balstits uz konceptu par kimiskam reakcijam slégtos dobumos var vismaz dal&ji
apraksttt ledii notiekoS$as parvertibas starpzvaigznu apstaklos.
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IV. Fe-CR traptjumi putekliem var bt c€lonis fiziskam ledus mantijas struktiiras izmainam, tacu
energija, ko pievada vieglo CR dalinu un CR inducéto UV fotonu trapijumi, putekla atomu kodolu
radioaktiva sabruksana, eksotermiskas reakcijas ledi var nodro§inat struktiiras izmainas ar lidzigu
ietekmi uz kimiskajiem procesiem.

V.  Virsmas un ledus tilpuma kimisko noriSu kombinacija var radit daudzveidigus savienojumus ledus
fazés. So procesu pétisana novedis pie precizakiem PSC un protozvaigznu sastava skaidrojumiem.

VI. Turpmaki petijumi ir vajadzigi, lai gitu vairak informacijas par M1 ieklautiem faktoriem, kas ir tikusi
tikai aptuveni novertéti. Tie ietver fotodisociacijas un desorbcijas efektivitati, H un H» difuizijas
koeficientu un mehanismu ISM ledus analogos, ledus slana biezumu, dobumu formu, izm&ru un
skaitu mantija, reakciju mehanismu mantija, selektivu desorbcijas mehanismu pasibas, utt.

VII. Kimiski aktiva ar H nabaga vide ledu var izskaidrot griitibas konstatét séra molekulas blivajos
starpzvaigznu miglajos. Puteklu ledus mantijas daudzveidiga S kimija dod iesp&ju rasties dazadam S
molekulam (parsvara oksoskabju atvasinajumiem) ar zemu H saturu un katrai atseviski parak mazu
koncentraciju, lai Sobrid butu iesp€ams tas noverot. Augstd S oksidu koncentracija zvaigznu
veidoSanas vietas var biit sekas So savienojumu nonaksanai gazes faze.

4.3. Ledus mantijas modelis pétijjumiem atkariba no laika (Modelis 11, Kalvans
& Shmeld 2013)

4.3.1. Modela informacija

MII ir Modela I turpinajums (sk. 3.2.3.punktu), ieklaujot p&tijumus laika dimensija, deiterija kimiju
(2.5.3., 3.4.4.), ka ar1 uzlabojot MI izmantoto mantijas veido$anas, tidenraza difuzijas (3.3.3., 3.4. att.) un
ledus fazes fotodisociacijas simulaciju atbilstos$i esoSiem prieksstatiem par starpzvaigznu ledu. Tas izmanto
to pasu mantijas veidoSanas aprakstu, ko izsal$anas procesu petfjumu modelis (4.1.). MII mérkis ir (1)
izpetit zemvirsmas kTmisko procesu ietekmi uz ledus molekulu relativo koncentraciju laika griezuma un (2)
noteikt So procesu vispargjo ietekmi uz molekulu deiterija bagatinajuma pakapi Rp, t.i., vai Rp ledus
molekulam samazinas vai palielinas. Veikts arT aprékinato gazes fazes koncentraciju apskats.

Lai gan MII aprékinats ar integracijas laiku Iidz ~3 Myr (~10"* s), kas atbilst domajamam putek]u
ledus maksimalajam netraucétas pastavesanas ilgumam, astrofizikali nozimigi rezultati iegiiti arl
izméginajuma apréekina ar £ = 10" s (~30 Myr). ST aprekina rezultati apliikoti atseviska nodala (4.3.4.).

4.3.2. Vispareéjie rezultati

4.3.2.1. Mantijas struktiiras evoliicija

Izmantotaja modell mantijas strukttru raksturo mantijas tilpuma un uz argjas virsmas eso$o atomu
kopgjas koncentracijas attieciba (M/S). Fizikali argjas virsmas atomu daudzums raksturo virsmas gludumu,
mantijas porainibu (ar arpusi saistito dobumu daudzumu). Modelt pienemts, ka uz slégto dobumu virsmas
eso$o atomu daudzuma proporcija ir nemainiga (~1 %) attieciba pret mantijas tilpuma (amorfaja rezgi)
esoSo atomu skaitu. 4.9. att. paradits, ka laika gaita kimiski aktivajiem mantiju veidojoSajiem metalu
atomiem mainas kopgja relativa koncentracija mantijas un virsmas fazes, lidzigi ar1 kimiski saistitajam H.
Virsmas koncentraciju samazinaSanas un mantijas fazes koncentraciju augSana ataino (simul&) mantijas
kompresiju laika gaita, t.i. argjas virsmas kimiskajiem procesiem paklauto molekulu skaita samazinasanos.
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P&c 4.9. att. izmantotajiem datiem var secinat, ka aptuvens Iidzsvara stavoklis mantijas veidoSanas
procesa ir iestajies tikai pedejos divos laika solos, kad mantiju veidojoSo aktivo metalisko elementu C, N,
O un S kop&ja M/Scnos atskiribas kluvusas mazakas par ~1 %. Pie t = 6,7 x 10" s M/Scnos = 99,9, pie t =
9,5 x 10" s M/Scnos = 100,5, bet pie £ = 10" s, kas nosaciti ir vél 6-7 laika solus uz priek3u (ar reizinataju
1,42; 3.2.3. punkts) M/Scnos = 101,0 (sk. ari 4.3.4. nodalu). Ari atbilstosas kop€jas metalu relativas
koncentracijas mantijas un virsmas faz€s nycnos un nscnos pie ¢ > 6,7 X 10" s mainas neliela, zem 1 %
apmgéra, kas liecina par aptuveni asimptotisku Itkni vai ar1 svarstiSanos neliela vertibu diapazona (nuy,cnos
gadijuma).

Kimiski saistita H relativa koncentracija mainas nozimigaka mera ka metaliem. Mantija 7H jam
pédgja aprékinu soli turpina samazinaties, bet 75 um aug. Interesanti, ka pie £ = 10" s nypm ir ievérojami
pieaudzis par ~8 % (sikak 4.3.4. nodala).

; — a b
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10E-06 """ Mantle H . tllme,s 0.1 . ;
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4.9. attels. Mantijas fazu izmainas laika Modelim II, kas raksturo tas struktiiras izmainas. a: kop&ja mantiju
veidojoso elementu (metalu) C, N, O un S, ka arT kop&ja metalu molekulas kimiski saistita H relativa
koncentracija mantijas un virsmas faz€s. b: mantijas-virsmas koncentraciju (M/S) attieciba metalu
elementiem un tidenradim.

4.3.2.2. Cietas (virsmas, ledus) fazes vielu aprekinatas koncentracijas analize

Ledus faze svarigakas vielas ir nelielas molekulas. Augstaka relativa koncentracija ir HO, CO»,
H,CO, ka arT NHs, H>S un CO. Aplikota laika intervala sakuma posma augsta koncentracija ir arT N»
molekulai. Brivu atomu u.c. radikalu (O, C, S, OH, NH», NH) kopgja koncentracija ir mazaka par 1% un
tie satur vél mazaku daJu metalu atomu, jo CO,, CO u.c. molekulas tie ir divi vai vairaki. Radikaliem
raksturiga augosa koncentracijas likne un augsts nM/S.

Mantijai raksturigs pazeminats idenraza saturs. Sakot no ¢ ~ 10" s, M/Su =~ 0,7M/Scnos (sk. 4.9. att.
b), kas nozime, ka metalu molekulas kimiski saistitais H viena mantijas slani ir tikai ~70 % no ta, kas ir
viena virsmas slani. Tas galvenokart saistits ar salidzino$i mazaku koncentraciju apvalcina tilpuma (t.i.
augstaku nM/S, 4.11. att.) izplatitakajam H saturoSajam molekulam H,O, H,CO, NH3;, H,S. H saturo$am
molekulam ar mazaku koncentraciju nM/S var biit gan lielaks, gan mazaks par 1 un kopgjais H saturs ledus
fazés nav biitisks to koncentraciju ietekméjoSs faktors. Koncentraciju attieciba hidrogen&tam un bez-
tdenraza (vai ar mazaku H saturu) molekulam HNO:NO, HCN:CN, HNC:CN mantija ir lielaka par 1, bet
C,H4:C>H,, HoCS:CS, H,S,:S, — mazaka par 1.

Galvenie MII aprekinu rezultati — savienojumu relativa koncentracija ledus fazé — izveletiem
savienojumiem grafiski paradita 4.10. att. (visiem cietas fazes savienojumiem — 4. pielikums), bet nM/S
attieciba — 4.11. att. (visiem savienojumiem — 5. pielikums).
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4.10. attels. Aprekinatas cietas fazes (virsma + mantija) relativas koncentracijas izraudzitiem
savienojumiem Modelt II. 7y = 10° cm™, T, = 15 K, T, = 10 K. Pievérst uzmanibu katra grafika relativas
koncentracijas skalas (ordinata) m&rogam.

Oglekla monoksids, ir svarigaka gazveida molekula un p&c izsal$anas modela rezultatiem (4.2.
apaksnodala) ir galvena forma, kada uz putekliem izsalst C un O. Uz putekliem tas var pievienot gan
tdenradi, gan skabekli un parversties par HoCO un CO,. Modeli formaldehids ir svarigaka CO hidrogenéta
forma, bet metanolam, kas ir nozimigakais CO hidrogen&$anas produkts ISM (2.7.1., 2.9.2.3. punkti),
aprékinata koncentracija ir nieciga, jo Hasegawa et al. virsmas reakciju saraksta iztriikst formaldehida
reakcijas ar H.

Ierobezota reakciju saraksta dél mazu koncentraciju aprékinu rezultatos sasniedz ari OCS, kas ir
vieniga Iidz §im starpzvaigznu ledii novérota séra molekula. Ta ka tas vieniga raSanas reakcija ir O + CS,
tas koncentracija (un nM/S) korele ar CS, tacu ir par vismaz 4 kartam zemaka.

Tomér OCS ir starp molekulam ar augstako nM/S. Citas molekulas, kuru koncentracija mantija ir loti
ievérojami augstaka ka uz virsmas (nM/S > 100), ir CN, HCS oglekla k&des Ci, CsH, C3H,, Cs, C,, CoH,
C,H3 CsN, ka arT mazaki radikalu tipa savienojumi C, N, O, S, CH, CH,, NH, NH,, OH. Tas ir vielas, kas
izreaget, jo kimisko parvértibu atrums mantija ir ievérojami lénaks, ka uz argjas virsmas. No izplatitajam
molekulam augstakais nM/S ir CO, kas arT galvenokart ir HCO un CO- disociacijas produkts.
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4.11. attels. Aprekinata normalizéta mantijas-virsmas koncentraciju (nM/S) attieciba izraudzitiem
savienojumiem Modeli I. 7y = 10° cm?, Ty = 15 K, T, = 10 K. Pievérst uzmanibu katra grafika nM/S skalas
merogam.

Pazeminats fidenraza saturs un H,O un CO; ka domingjosas molekulas atbilst gan MII (¢ ~ 10'* s),
gan MI rezultatiem. Lai gan Modelt I augstaka koncentracija ir aprékinata H»O, citas galvenas molekulas
ta rezultatos satur mazak H, ka MII rezultatos. Atskiribas abu modelu rezultatos ir galvenokart d&] ~100
reizes lielaka integracijas laika MI, ka ar1 MII ieviesta inerto mantijas tilpuma molekulu fotodisociacijas
procesa. MI aprékinatais s€ra savienojumu sastavs (ar [1dzigu koncentraciju H,S, SO, SO, H,CS, CS) ledi
labak saskan ar novérojumiem neka MII, kur domin& H,S. Tas un MII rezultati pie = 10" s (4.3.4.punkts)
var liecinat par intensivakam kimiskajam noris€ém mantija, kas pagiist ievérojami izmainit S sadalfjumu
molekulas, pirms radusies protozvaigzne ledu iztvaic€. Tas var biit kosmisko staru izraisitas kimiskas
izmainas (2.8.3.4. apakspunkts), ka arT izmainas, kas saistamas ar periodu, kura ledus uzsilis lidz ~20 K
(pirms sakusies CO u.c. gaistoSu vielu iztvaiko$ana).

Svarigaka atskiriba starp mantijas tilpuma un virsmas fazes sastavu ir CO hidrogen&Sanas produktu
daudzums. Uz virsmas H>CO relativa koncentracija parsniedz pat H,O koncentraciju, kamér mantija ta ir
ievérojami mazaka, kas daudz vairak atbilst realitatei. Tomer ar1 ledti kopuma hidrogen&ta CO daudzums
ievérojami parsniedz novéroto H,O:CH3;OH 100:4 attiecibu, domajams, nepilnigas reakciju datubazes del.

4.3.2.3. Aprekinu rezultati vielam gazes faze

MII rezultati gazes fazes relativo koncentraciju aprékinaSanai nosaciti var tikt uzskatiti par
turpinajumu izsal$anas modela rezultatiem (4.1.apak$nodala), kur apliikotais 1. gadijums ir bez izsal§anas
un cietas fazes, 2. gadijums ar izsal$anu, tacu bez virsmas reakcijam, un 3. gadijums (MII) ar izsalSanu un
virsmas reakcijam. Aprékinu rezultati paraditi 4.12. att.

Salidzinot (pie # = 3,3 x 10" s) MII rezultatus ar izsal§anas modela G2 rezultatiem gazes fazei (4.2.
att.), MII mazaka dala metalu atrodas gazes faze. Tas skaidrojams ar molekulu (ipasi H,O, CO.), kam piemtt
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augstaka Ep, veidoSanos virsmas reakcijas. MII lielaka dala atomu gaze atrodas neitralu vai joniz&tu brivu
atomu forma, bet molekula ar augstako koncentraciju ir CO, nevis O, kas daudz vairak atbilst
astrofizikalajai realitatei. MII ir ievérojami augstaka jonizacijas pakape (n.,mu ~ 30 0. 1:s62) ar S un C* ka
galvenajiem joniem. lesp€jams, ta saistita ar reakciju Hs" + CO, kas notiek daudz efektivak ka H;" + O..
Tadgjadi augsta CO molekulas koncentracija lauj daudz raitak (salidzinot ar augstu ng, ) pardalit pozitivo
ladinu no nestabilajiem vieglajiem joniem (ar H un He) uz stabilakajiem metalu joniem. MII galvenas
molekulas ir CO un hidrogenéti C, N, O un S atomi, kas vairak atbilst novérojumiem neka izsalSanas modelt
iegiitas augstas koncentracijas molekulam ka O,, NO, OCN, S,; var secinat, ka kimiskie procesi uz virsmas
akttvi lidzdarbojas ar1 gazveida vielu sastava veidosana.

HCN:HNC molekulu koncentraciju attieciba ledi klust lielaka par 1tikai pie £~ 1 Myr, kas ir saskana
ar noverojumiem, ka §T attieciba pieaug, miglajam evoluciongjot (2.9.4.2. apakSpunkts). Gazes faze ta ir ap
2/3, kas arf ir saskana ar novérojumiem, kur [HCN]/[HNC]< 1, lidz objekta izveidojas centralais spideklis.
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4.12. attels. Aprekinata gazes fazes relativa koncentracija izraudzitam vielam Modeli II. g = 10° cm?, T,
= 15K, T;= 10 K. Pievérst uzmanibu katra grafika relativas koncentracijas skalas mérogam.

4.3.3. Aprékinu rezultati un diskusija par deiteriju saturoSiem savienojumiem

Modelt II pienemts, ka H un H» deiterija analogi arT difundg starp tris ledus fazém un to difuizijas
koeficients ir par 6 — 8 lieluma kartam mazaks ka Dy, un Dy (3.3.3.punkts). Leénakai D kustibai ir divu
veidu sekas — tas [énak sasniedz lidzsvaram tuvu stavokli starp dazadam fazém un tas l1€nak nonak pie
potencialajiem reakciju partneriem. 4.13. att. paradita metalu molekulas kimiski saistita D un H
koncentraciju attieciba virsmas un mantijas fazes. Redzams, ka uz argjas virsmas D bagatinajuma pakape
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Rp molekulas ir jiutami lielaka ka mantija. Abas fazes ta ir ievérojami augstaka par modell pienemto
kosmisko D/H daudzuma attiecibu 2 x 10~. Tatad kopuma, péc modela rezultatiem, kad virsmas molekulas
tiek apraktas un nonak ledus apvalcina tilpuma, tas kimisko parmainu rezultata zaudé ievérojamu daju
virsmas reakcijas piesaistita deiterija, kas ar laiku progres€, vismaz apliikotaja posma lidz 3 Myr. Tomér
kopuma D/H attieciba ir augoSa gan virsmas, gan mantijas faz&s. Vairuma gadijumu D saturoSu
savienojumu relativa koncentracija korel€ ar to protija analogiem (4.15. att.).

Vairumu ledus molekulas var iedalit tris vispargjas klas&s — ar augstu (~10* un vairak), vidgju (virs
~1) un zemu (zem ~1) nM/S. D bagatinajuma pakape, relativa koncentracija un nM/S izvéletam molekulam
un to D analogiem no visam trim klas€m redzama attiecigi 4.14., 4.15. un 4.16. att.. Visu molekulu
monodeiterija izotopologu D bagatinajuma pakapes grafisks atainojums atkariba no laika pievienots 6.
pielikuma.

Kopuma no visam mantija eso$ajam H saturo$am vielam augstakais Rp ir H atomiem, kam D:H aug
no ~2 lidz > 200 pie ¢ ~ 3 Myr. Savukart zemakais tas ir H» molekulam ar HD:H, ~ 3,2 x 107, kas ir pat vél
zemak ka $o molekulu gazes fazes daudzuma attieciba. No metalu molekulam MII apliikota perioda beigas
augstakais Rp ir oglidenraziem un citam organiskam molekulam ar salidzinosi augstu H saturu (CH4, C2Ha,
CH,NH, CH;CN, CH3;0H, H>CO u.c.), ka arT H>S un NHj. Zemakais Rp ir radikaliem, HCN, H,S,, un
organiskiem savienojumiem ar zemaku H saturu ka HC3;N, CsH, C3H, C,H, HCOOH (sk. 6. pielikumu).

1.0E-02
D/H (surface)
D/Hratio || ....... D/H (mantle)
atomic D/H (gas)
..
1.0E-03 O
. L]
1.0E-04 ‘ ' ' '
1.0E+03 1.0E+04 1.0E+05 1.0E+06 1.0E+07 time, yr

4.13. attels. Metalu molekulas kimiski saistita idenraza un deiterija MII aprékinata koncentraciju attieciba
virsmas un mantijas tilpuma fazes, ka arT atomara D un H koncentraciju attieciba gazes faze. Pieverst
uzmanibu abpusgji pagarinatajai laika skalai (Seit gados) grafika.

[R-DY[R-H]
—CH4
1.0E-03 1.0E-03
i

1.0E-04 1.0E-04
......... C3H
e HC3N
1.0E-05 T T . 1.0E-05 T T .
time, s time, s
1.0E+12 1.0E+13 1.0E+14 1.0E+12 1.0E+13 1.0E+14

4.14. attels. MII aprékinata savienojumu deiterija bagatinajuma pakape Rp. Koncentracijas attieciba
izotopologiem — molekulai ar 1 D atomu un molekulai bez D atomiem (pieméram, CHsD/CHa). ny = 10°
em?, T,=15K, T,= 10 K.
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Rp vertibu dazadam molekulam var izskaidrot, pienemot, ka savu augstako D saturu tas sasniedz
reakcijas gazes faze un uz argjas virsmas. Virsmas faz€ Rp ar nelielu aizturi (4.13. att.) klaist Iidzigs gazes
fazes [D]/[H] attiecibai. Lidzigi ta tas notieck arT mantijas faze, tau Sai gadijuma aizture ir lielaka par
simulacija pétito laikposmu (sk. 4.3.4. punktu).

Aizture saistita ar to, ka ledus sakotngji izveidojas no gazes molekulam, pie zemas D bagatinajuma
pakapes un zemas atomara D/H proporcijas. Daudzos gadijumos, 1pasi radikaliem, zema Rp ir saistita ar
augstu nM/S un otradi. Viens no izp€mumiem ir HCN molekula ar zemu Rp un videju nM/S, tacu ta pieder
pie paSiem nozimigakajiem savienojumiem mantija (Ipasi slapeklim), un pat relativi neliels tas
koncentracijas pieaugums ietekmé elementu sadalfjumu ledus molekulas. Sadas molekulas #M/S nevar biit
liels. Molekulas, ka piesatinati ogliidenrazi, kas mantija netiek razoti, saglaba augstu Rp un zemu kopgjo
koncentraciju ledd. Sada veida izveidotais modelis piedava originalu risinajumu, lai izskaidrotu molekulu
selektivu bagatinasanos ar deiteriju (piem&ram, attiecibu [CH.DOH]/[CH30D] < 1, Peng et al. (2012)).
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4.15. attels. Kopgja ledus apvalcina fazes (virsma + mantijas tilpums) aprekinata relativa koncentracija
izraudzitiem savienojumiem — fidepraza izotopologiem MIL ny = 10° cm™, Ty = 15 K, T, = 10 K. Pievérst
uzmanibu katra grafika relattvas koncentracijas skalas m&rogam.

Lai gan MII novérojama dinamika ar kTmiski saistitd D daudzuma pieaugumu molekulas saskan ar
blivas starpzvaigznu gazes un Y SO noveérojumiem, MII rezultati tomér atSkiras no Sobrid atzita viedokla,
ka ISM ledus molekulas vienm@r ir augsti bagatinatas ar D (2.5.3. punkts). Sads modela produkts, pirmkart,
var biit radies, ja modelis neatbilst realitatei. Nekorekts var buit kads no MII izmantotajiem pienémumiem
par H un D atomu un molekulu difiizijas koeficientu D, kopgjo difuzijas virziena varbiitibu Py vai par
ledus struktiru. Bez tam butiskas atSkiribas var radit izotopologu reakciju iznakumu ne-statistiska
sazaroSanas, 1pasi fotodisociacijas reakcijam, resp., iesp&ja, ka H vai D atoms tiek atSkelts ar lielaku
varbiitibu. Janem véra ar1 ledus sasil$ana, pateicoties molekularaja kodola esosa centrala spidekla izdalitajai
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energijai, kas paatrina Gdenraza difuziju, mantijas fizisku parveidoSanos un paatrina un ,,iesleédz” jaunas
kimiskas reakcijas.

Ja MII izskait]otais efekts, ka procesi mantija vismaz uz zinamu laikposmu var samazinat molekulu
Rp, ir reals, tas var radit dazus ierobezojumus PSC, YSO un PPD novérojumu izskaidro$ana. Tas ir atskirigs
no autora ieprieks paustajiem rezultatiem (Kalvans & Shmeld 2011), pateicoties atSkirigai un uzmanigakai
pieejai H un D difiizijas apraksta. Kopuma MII, t.sk. pie = 10" s, rezultati norada uz iespgjamu izméramu
aizturi ledus molekulu bagatinasanas procesa ar D. Ta var but 1saka, neka uz to norada MII aprékinu
rezultati, jo modelT nav nemta véra ledus molekulu disociacija, reakcijas un tidenraza kustiba, ko izraisa
visu veidu kosmisko staru trapTjumos atstata energija. Tas rezultata ledus var parveidoties straujak. Mantijas
ktmisko un mehanisko parveidojumu izpéte palidz&s izprast nozimigas ar D saturu molekulas un objektos
(t.sk. planétas un kometas) saistitas neskaidribas, gan Saules sistéma gan Galaktikas zvaigznu razotnés.
Ledus molekulu deiterija bagatinajuma aizture un tas nozime sikak aprakstitas 4.4. nodala.
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4.16. attels. Izraudzitu savienojumu — tidenraza izotopologu — MII aprékinata normaliz&ta mantijas-virsmas
fazes koncentraciju attieciba (nM/S). nu = 10° cm™, T, = 15 K, T, = 10 K. Pievérst uzmanibu katra grafika
nM/S skalas me&rogam.

4.3.4. Aprékinu rezultati un diskusija Modelim 11 pie t = 107 s
Lai gan integracijas laiks 10" s (~30 Myr) ir ievérojami lielaks par PSC dzives ilgumu, ledus uz
putekliem var pastavét arl mazak bliva vidé (pieméram, pie 7y = 10° cm?), ja ta ir aizsargita no

starpzvaigznu UV starojuma lauka. Turklat tas v&l miljonus gadu turpina pastavét ari objektos, kuros
centralais spideklis jau ir radies (2.4. apaksnodala). Pie ¢ = 10" s iegiitie rezultati ir at3kirigi no MII
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rezultatiem ar mazaku integracijas laiku un pietiekosi interesanti, lai tiktu Tsuma analizeti. Lai atvieglotu
interpretaciju, tie salidzinati ar MII simulaciju ar lielako integracijas laiku, t.i. 9,5 x 10" s = 10" s.

4.4. tabula.
MII aprekinatie fidenraza un deiterija saturu virsmas un mantijas fazes raksturojosie parametri aprékinu
rezultatiem ar integracijas laiku 9,5 x 10" s un 10" s. ny = 10° cm™, T, = 15K, T,= 10 K.

Parametrs t=95E+13s t=1,0E+15s
n, brivs H mantija 2,43E-12 3,67E-12
n, brivs D mantija 6,15E-10 3,31E-09
n, brivs H, mantija 2,83E-05 2,83E-05
n, brivs HD mantija 9,05E-10 8,64E-10
n, brivs D> mantija 9,11E-13 1,05E-12
n, kKtmiski saistits H uz virsmas 1,14E-05 1,19E-05
n, Kimiski saistits H mantija 7,98E-04 8,60E-04
M/S, H, kimiski saistits 7,02E+01 7,22E+01
kimiski saistita D:H mantija 6,10E-04 2,29E-03
kimiski saistita D:H uz virsmas 2,77E-03 3,12E-03
atomars [D]/[H] gaze 2,89E-03 3,14E-03

Mantijas fizikalie parametri (resp. mantijas un virsmas fazes esoSo atomu daudzuma attieciba) abam
simulacijam butiski neatskiras, M/Scnos,ie14 = 100,5 (4.3.2.1.apakSpunkts un 4.9. att.), bet M/Scnos,iE15 =
101,0. Butiskaka atskiriba ir H un D satura mantijas fazg. Lai gan kopuma Modeli II kimiski saistita H
saturs zemvirsmas molekulds, pieaugot integracijas laikam, samazinas, pie ¢ = 10" s tas ir audzis par ~8 %.
Virsmas fazei tas pieaudzis par ~4 % (4.4. tabula). H satura pieaugums atspogulojas ar1 aprékinataja
molekulu relativaja koncentracija (4.5. tabula). Par molekulu ar augstako koncentraciju ir kluvis tdens,
nevis CO,. HCN:HNC attieciba ir picaugusi vél vairak, augusi koncentracija dislapeklim, samazinajies
hidrogenéta CO (H,CO, CH;0H) daudzums, kam MII ir parprodukcija. STs izmainas skar nozimigas ledus
molekulas un tas vairak atbilst kosmosa objektos novérotajai situacijai ka MII, 10 s. No S savienojumiem
koncentracija uz citu molekulu rékina ir augusi H,CS. Kopuma koncentracija ievérojama mera pieaugusi
(virs ~5 reiz€ém) vielam ar dazadu nM/S (sk. 4.5. tabulu). Tas liecina, ka pieaugums nav atkarigs no
molekulas sintézes virsmas vai mantijas faze, bet gan no reakciju tikla, kura iesaistits konkrétais
savienojums. Brivo atomu u.c. kimisko radikalu kopgjais daudzums mantija saglabajies aptuveni lidzigs.

Rp D-vienaizvietotam tidenradi saturo$am mantijas molekulam noraditi 7. pielikuma. Pie 10" s Rp
ir audzis pilnigi visam molekulam, atskaitot Ho. Svarigam molekulam ka H»O, H.CO, NH3 Rp pieaudzis ~4
reizes. L1dzigi ka H saturs metalu molekulas, art D bagatinajuma pakape nav atkariga no to nM/S attiecibas.
Bagatinajuma pakape praktiski nav atkariga ari no koncentracijas pieauguma MII starp £ = 9,5 x 10" un ¢
=10".

Kopuma MII palielinata integracijas laika rezultatu analize rada iespaidu, ka puteklu ledus
starpzvaigznu vide kops izveidoSanas lidz iztvaikoSanai protozvaigznes var biit paklauts ilgstosakai vai art
intensivakai fizikalai un kimiskai iedarbibai, ka to pielauj tipiskais PSC un YSO dzives ilgums. Iesp&jams,
vismaz dal&ji to var izskaidrot ar ledus pastavé$anu YSO paaugstinata temperatiira (lidz ~20 K) zinamu,
pietiekosi ilgu laika periodu, ka arT kosmisko staru trapijumu raditajam kimiskajam parveértibam.
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4.5. tabula.
MII aprekinatas ledus fazes (mantija + virsma) savienojumu koncentracija un nM/S attieciba pie integracijas
laika 9,5 x 10" s un 10" s. ny = 10° em™, T, = 15K, T, = 10 K.

Viela t=9,5E+13 s t=1,0E+15s Viela t=95E+13 s t=1,0E+15s
nx, ledi nM/S nx, ledii nM/S nx, ledi nM/S nx, ledi nM/S

o 1,94E-06 2,75E+06 1,70E-06 3,25E+06 | OCN 7,52E-11  7,11E+00  2,12E-12  3,14E+00
N 1,04E-08 4,87E+02  2,70E-08 1,00E+03 | CO: 1,49E-04 1,43E+00 1,31E-04 1,81E+00
C 6,60E-07 7,65E+05 5,86E-07 1,82E+06 | CS 1,22E-06  2,62E+02 1,29E-06 9,76E+02
S 6,31E-07 1,60E+06 5,17E-07 4,16E+06 | NS 1,10E-09 4,56E+00 4,47E-10 4,20E+00
CcO 1,89E-05 1,46E+01 1,56E-05 2,45E+01 | C4 5,53E-10  2,87E+07 6,45E-09 4,22E+07
OH 6,40E-07 6,12E+05 9,70E-07  8,32E+05 | SO 3,34E-11  1,32E-01 3,18E-11  2,73E-01
C:H 8,89E-09  3,39E+05 1,25E-07 1,02E+06 | C3N 4,83E-14 7,81E+03 4,79E-14 3,35E+04
HCN 8,78E-06  2,19E+00 2,98E-05 2,70E+00 | C30 9,05E-12  2,17E+00  2,12E-11  3,58E+00
C; 1,I8E-09 1,83E+05 1,03E-08 2,78E+05 | CaS 5,06E-08 2,84E-01 5,53E-08  3,95E-01
CN 1,86E-07 3,48E+07 4,82E-07 5,02E+07 | OCS 8,63E-11 4,14E+04 3,40E-11 2,21E+05
0; 2,02E-14  5,75E-02  8,57E-15  3,93E-02 | SO2 3,23E-09 1,85E-01 3,11E-09 4,14E-01
NO 1,89E-09 3,38E+03  1,89E-11  3,12E+03 | C3S 2,84E-09 7,28E-01 1,85E-09 1,02E+00
CH 4,70E-11  1,68E+03  6,94E-11  1,53E+03 | HNO 3,22E-07 1,19E+00 5,10E-09  9,60E-01
NH 2,42E-07 1,30E+04 1,80E-07 2,33E+04 | HS 5,70E-10  1,89E+00 2,61E-10  3,08E+00
N 2,30E-07 549E+01 6,13E-07 2,85E+01 | C;H 1,46E-09 8,96E+06 8,85E-08 1,79E+07
HCO 3,53E-11 521E+00 244E-11 5,72E+00 | HCS 3,23E-12  2,59E+02 2,17E-11  9,80E+02
CH; 1,94E-08 1,64E+04 2,67E-08 3,96E+04 | C4H 2,28E-08 4,58E+00 2,60E-07 4,68E+00
NH: 5,65E-07 3,00E+04 4,33E-07 5,39E+04 | HC3N 4,68E-09 3,27E+00 3,31E-08 3,30E+00
H,O 1,33E-04 7,60E-01 2,00E-04 6,94E-01 | C;H; 5,20E-08 6,57E+01  3,38E-06 1,74E+02
C:H; 3,77E-07 7,37E+00 4,75E-06 2,16E+01 | H,CCO  1,20E-12 7,68E-01 1,44E-12  6,66E-01
HNC 4,88E-06 3,51E+00 4,02E-06 4,02E+00 | HCOOH 1,24E-13 3,51E+00 5,86E-13  3,54E+00
H,CO  1,05E-04 6,39E-01 7,55E-05 5,23E-01 | H,CS 4,69E-07 6,53E-01 6,12E-06 6,26E-01
H,S 2,41E-05 548E-01 1,97E-05 845E-01 | CH,NH  207E-06 249E+00 4,33E-07 3,14E+00
CHs 3,32E-11  2,39E+01  6,69E-12  6,53E+01 | C3H3 1,77E-08  1,03E+00 3,13E-07  6,54E-01
NH3 8,48E-05  7,57E-01  6,54E-05 8,68E-01 | CH;CHO 266E-12 381E+00 2,98E-12  3,89E+00
C:H; 4,64E-12 1,01E+02 3,73E-12  3,64E+02 | S 9,67E-07 1,97E+00 3,58E-07 2,46E+00
CHy4 8,63E-07 1,58E-01 2,09E-06 4,02E-01 | O:H 4,72E-13  1,74E+01 1,69E-13  5,35E+00
C:Hy 6,92E-07  3,10E-01 1,97E-06  3,09E-01 | HS; 5,02E-09 1,11E+00 2,89E-09 1,63E+00
CH;0H 1,09E-12 5,14E+00 8,19E-13  5,11E+00 | H2S; 3,25E-09 1,12E+00 1,85E-09 1,65E+00
CHisCN 2,56E-13  2,77E-01  3,45E-13  2,59E-01 | CH.CN  8,17E-11 3,97E-01 2,44E-10 4,11E-01
Cs 3,59E-11 247E+06 2,27E-09 6,24E+06 | C4H3 1,05E-12  1,94E+00 9,36E-13  1,80E+00
C:N 4,69E-13  1,29E-01 8,24E-13  6,45E-02 | H,CN 5,33E-15  7,29E+00 1,72E-14 5,85E+01
C0 4,46E-15 1,65E-01 3,56E-15 1,31E-01
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4.3.5. Secindjumi no Modela II rezultatiem

Starpzvaigznu ledus petfjumi liecina, ka tam ir bliva struktiira, kas sastav no, iesp&jams, vismaz
diviem kimiski atSkirigiem slagiem (2.7.3.1.apakSpunkts). Molekulu fotodisociacija CR inducéta UV
starojuma ietekmé rada grutibas ledus sastava izskaidroSana, jo $aja procesa mantija uzkrajas kimiskie
radikali. Ja mantija ir inerta, sasalusi, kur katra molekula stingri turas sava vieta, tad p&c zinama laikposma
liela dala (10 vai vairak %) mantijas molekulu bis radikali, I1dz to koncentraciju ierobezos reakcijas starp
rezgi tiesi blakus esoSiem atomiem.

Tomér novérotas molekulas, no ka sastav ledus, ir Joti stabilas vielas pat 273 K temperattira, nevis
radikali vai nejausu reakciju produkti. Ir iesp&jami divi dazadi mehanismi, ka radusies radikali var leda
rekombingties — (1) strauja eksplozija, kas notiek, kad radikalu koncentracija sasniegusi noteiktu lielumu
un pietiek ar vienu eksotermisku reakciju, lai lavinveida ierosinatu daudzas citas, un (2) leéns ledus kimiskas
parveidoSanas process, kura iesp&jamais mehanisms aprakstits $aja darba. Kimiskas eksplozijas darbojas
ka desorbcijas mehanisms, kas noved pie visa ledus apvalcina vai ievérojamas ta dalas nonakSanas gazes
faze (piemeram, Schutte & Greenberg 1991). Lénajam reakciju procesam, savukart, nepiecieSams, lai visas
ledus mantijas radikaliem biitu iesp&ja nonakt stavokli (faze), kura tie var satikties un reagét (Kalvans &
Shmeld 2010).

Pat dalgja ledus apvalcina bojaeja eksplozijas rezultata bliva molekulara miglaja var bt pretruna ar
blivu un slanainu ledu uz starpzvaigznu putekliem, kads tas noverots kosmosa. Ja molekulas, saduroties ar
putekliem, uz tiem adsorbgjas ar lipSanas koeficientu S; = 1 (Brown & Charnley 1990, Watson & Salpeter
1972), bliva vide O, CH,, CO, H,O u.c. vielas adsorb€sies vai sintez€sies uz puteklu virsmas praktiski
vienlaicigi. Tadgjadi slanaina ledus struktiira vairs nevargs rasties vienkarsi, vismaz ne, 11dz notiks putek]u
uzsilSana ar tas izraisitam ledus strukttiras izmainam. Tacu, ja ledus apvalcins pastavigi tiek parmainits un
pilniba samaisits CR u.c. energijas ieneSanas procesu rezultata, ka tas ir I€nas fizikalas un kimiskas
parveides gadijuma, slanaina struktiira tapat nevarés nekad izveidoties. Tadgjadi pirma tuvinajuma abi Sie
teorétiskie gadijumi nespgj izskaidrot novérojumus.

Darba izstradatais vispargjais mantijas modelis tomér lauj piedavat izskaidrojumu divu slagu ledus
apvalcina notiekoSajiem procesiem. Tada gadijuma japienem, ka katrs no Siem slaniem ir vismaz vairakus
l1dz dazus desmitus monoslanu biezs. Apaksgjais, cietajam putekla kodolinam tuvakais slanis sastav pamata
no H>O, CO,, NH3 u.c. molekulam, kas sp&jigas veidot fidenraza saites, kamer gaisto$akas vielas ka CO,
CHs4, N; veido virsgjo slani. Ledus slani var eksistet, ja izpildas nosacijums, ka puteklim traposSas un
caurejoSas dalinas (ka CR) nespgj tos bitiski samaisit, t.i. izardit amorfo ar H saitém stiprinato apakseja
slana struktiru. Augsg&jais slanis absorbé ieverojami lielaku UV starojuma dozu, kas lielaka méra noarda ta
molekulas, tacu, pateicoties vajakam sait€ém starp molekulam, tas arT piedzivo straujakas fizikalas
parmainas (t.i. ta dobumu virsma nomainas biezak un tie var bt saistiti ar argjo virsmu), un taja radusies
radikali spgj efektivi izreagét. Sada gadijuma var bat sagaidams, ka virsgjais slanis ir porainaks un vairak
paklauts tdenraza difuzijas efektiem. Apaks€jais ledus slanis dal&ji jau ir aizsargats no joniz&josa
starojuma, taja rodas mazak radikalu, un ta strukttra arT mazak izmainas Fe-CR u.c. energétisku procesu
rezultata. Sada ledus uzbiives aina papildina eso3os prieksstatus par ledus slanos notiekosajiem procesiem
(sk. piem&ram, Linnartz et al. 2011).

Vel viens secinajums, kas izriet no augstakminétajiem apsveérumiem, ir, ka kimiskas eksplozijas,
iesp&jams, nav nozimigas starpzvaigznu molekularajos miglajos. Sis process, vismaz ,.klasiska” izpratng,
kur puteklis zaude apjomigus ledus segmentus, var novest pie ledus slanainas struktiiras sagrauSanas. Ta
vieta reakcijas ledi ilgstosa laikposma var kalpot ka process, kas samazina radikalu uzkraSanos mantija. Ne
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mazak svarigi ir ari, ka ledus kimiska parveidoSanas ar reagétsp&jigiem radikaliem ka starpposmu ir loti
vajadziga, lai izskaidrotu noveéroto ledus sastavu. Bez reakcijam dobumos radikalu koncentraciju var
samazinat ar1 reakcijas ar ledum cauri difund€joso tidenradi. Ta tam jo Ipasi vajadzétu but molekulara
miglaja auksta kodola agros attistibas posmos, kad ledus vel nav ticis sapreséts starojuma un eksotermisku
reakciju ietekmg, ir loti porains un liela dala molekulu ir ekspongta uz kadas no iek$gjam vai argjam
virsmam. Bez tam ledus ilgstoSa pastavéSana nepiecieSama ari, lai sasniegtu novéroto augsto D
bagatinajumu molekulas. Ilgi pastavosi, blivi, kimiski parveidoti putek]u ledus apvalcini ar slanainu
struktiiru ir netieSs pieradijums aktivai ledus zem-virsmas kimijai. P&c autora domam, atklats ir jautajums,
vai ta notiek ar darba aprakstito slégto ledus dobumu mehanismu vai cita veida.

Pret eksploziju nozimi ar starpzvaigznu ledu saistitos procesos liecina ari maza H atomu
koncentracija mantija. Saskana ar Rawlings et al. (2013), brivs H ir viens no svarigakajiem reagentiem
eksotermiskajas reakcijas, kas izraisa eksploziju. Tomer pec $aja darba aprakstito simulaciju rezultatiem
tas nespgj uzkraties ledus rezgi, jo difiizijas cela izklist no ledus. Seit jaatzimé, ka Dy ir ticamakais no
darba izmantotajiem Udenraza vielu difuzijas koeficientiem. Tas aprékinats Awad et al. (2005) pec
Watanabe et al. (2003) veikto eksperimentu rezultatiem. Eksperimenti veikti H2O:CO starpzvaigznu ledum
analoga maisijuma 10 K temperatiira.

Augsta aprekinata CO; koncentracija Modelos I un II piedava dabisku izskaidrojumu §1s molekulas
augstajai koncentracijai starpzvaigznu ledii, kura dominé @idens (2.10.1.punkts). Tas rodas ledd, zem-
virsmas procesos, kur CO molekulu okside H>O fotodisociacijas produkti OH un O (MII tas pamata ir
atomarais O). Autora izmantotaja modell ir CO, parprodukcija, jo (1) pienemts, ka mantija ir pilniba
samaisita, t.i. lielaka dala C ir pieejama oksidéSanai un (2) darba piepemtais fotodisociacijas un ledus
dobumu izmainu atrums, iesp&jams, ir parak augsts salidzinosi izturigajai fidens ledus struktiirai, kas veido
mantijas apaksgjo dalu (sk. augstak). No rezultatiem ar7 izriet secinajums, ka H,O:CO ledus maistjums
starpzvaigznu vidé nav stabils, jo uz argjas virsmas CO reducgjas ar udenradi, bet mantijas dziluma
oksidgjas ar skabekla radikaliem, pie kam pari palikusais H difundg, 11dz nonak atpakal gazes faze. Tas rada
H,0:CO;, vai H,O:CH30H ledus maistjumus. Tas var izskaidrot griitibas H,O:CO ledus novéroSana
(pieméram, (Pontopiddan et al. 2003), tacu svarigi atceréties, ka ISM ledus parvertibas var biit pietiekosi
1€nas, lai $ads maistjums, izveidojies, pieméram, molekulam strauji izsalstot no gazes fazes, varétu eksistet
pietiekosi nozimigu laikposmu, lai bitu novérojams.

MI, MII un MII, ¢ = 10" s rezultati kopuma liecina, ka loti svarigs faktors ledus sastava radisana uz
putekliem starpzvaigznu molekularajos miglajos ir ledus eksistences laiks. Atkariba no sakotngjiem
fizikalajiem parametriem un varbiit€jas argjas ietekmes, molekularaja pirmszvaigznu kodola centralais
spideklis radisies p&c noteikta perioda, kas nosaka, cik talu biis tikuSas parstradatas art molekulas puteklu
apvalcinos. Ilgi pastavoss ledus biis visvairak parveidojies, salidzinot ar to kimisko sastavu, kads veidojas
molekulam izsalstot. P&c modelu rezultatiem tas nozime paaugstinatu H,O, CO,, NH3, HCN, H-nabadzigu
oglekla kezu, OCS, S oksidu atvasinajumu koncentraciju ledd, (CH4, CH30H un komplicétas organiskas
molekulas uz virsmas), bet pazeminatu CO, H,S, HNC daudzumu. Ta ka PSC dzives ilgums ir, augstakais,
dazi Myr, tad mieriga ledus kimiska parstrade kada stadija tiks partraukta un tas paklauts augstakai
temperatiirai, putekJu sadursmém, starojumam, iztvaiko3anai, ko izraisa zvaigznes tap$ana. Sada veida
ledus sastavs var bt tiesi atkarigs no miglaja kodola vestures (dzives ilguma, CR starojuma intensitates),
kamer tas atradas mierigajas attistibas stadijas. P&c tam to iev€rojami var ietekmét ar1 virsmas procesi
nedaudz paaugstinata temperatiira, kamer metalu molekulu iztvaikosana vél nav nozimiga.

Aprekinu rezultati par deiterija saturu molekulas (4.3.3.punkts) liecina, ka PSC fazeé var bit
paildzinats periods, kura D bagatinajums molekulas ir zems. Augstu D bagatinajumu ledus molekulas
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sasniedz vai nu tikai p&c loti ilgas ( > 10 Myr) eksist€Sanas starpzvaigznu vide€, vai arT procesos, kas vairs
nav saistami ar ISM, bet gan ar protoplanetaro disku un ap protozvaigzném eso$o materiju. Secinajums, ka
mieriga gazeé molekulu Rp ir zemaks ka protozvaigznes ietekmeta viela sakrit arT ar noveérojumiem, kam
gan iesp&jams arl cits skaidrojums — ka ar D bagatinatas, mantijas fazgé parstradatas molekulas lielos
daudzumos spidekla tuvuma nonak gazes faze, kur vél nav paguvusas parveidoties un zaudét savu Rp
(Parise et al. 2005a).

4.4. Ledus molekulu bagatinajums ar deiteriju zvaigZznu veidoSanas rajonos

4.4.1. Modela II rezultatu analize attieciba uz D bagatindajumu ledii

4.13. attela paradits videjais D saturs ledus molekulas un atomara gazveida D/H attieciba
integresanas laika no 2700 lidz 3,5 x 107 gadi. Saja gadijuma deiterija bagatindjuma raksturo$anai divu
iemeslu de] izraudzits vid€jais Rp mane , nevis noteiktu molekulu Rp. Pirmkart, tas objektivi raksturo D/H
attiecibu ledus molekulas. Otrkart, izmantotais reakciju tikls ir parak nepilnigs un virspusgjs, lai ar to iegiitie
rezultati daudziem savienojumiem biitu pilniba uzticami. Savienojumiem ar augstu koncentraciju ka H,O,
Rp parasti ir tuvs videjam vertibam konkrétajai fazei (4.3.2.2. apakSpunkts).

ST darba konteksta svarigakais ir viens no modela pamata rezultatiem (4.3.3. punkts). Ledus
izveidojas vide, kas ir nabaga ar atomaru D un sastav no molekulam ar zemu Rp. Zemais D saturs, ja vispar
mainas, tad loti maz ledus eksistences laika, kas ir lidz daziem miljoniem gadu tipiska SFR. Aprekinatais
Rp ymanite modeliem, kuros mantijas kimiska parstrade nav ieklauta, domajams, grafiski izskatisies ka taisna
[inija pie zemiem D/H. Sobrid tie ir visi paréjie modeli, atskaitot Kalvans & Shmeld veidotos.

CR un CR inducéto fotonu izraisitas ledus mantijas parmainas, iesp&jams, ir parak 1enas, lai panaktu
ievérojamu D satura paaugstina$anos ledus molekulas, ja to nepaatrina citi procesi. STs izmainas var bt
nozimigas, ja ledus izdzivo neskarts uz smalkiem (0,1 pm) putekliem sakot no agrina PSC lidz pat PPD
stadijai. Kimiskas parmainas ledii var kaveét bliva ledus struktira; kompaktu amorfu ledu prognoze
eksperimenti ar cieta Gidens veido$anos no O un H atomiem 10 K temperattra (Linnartz et al. 2011). Citi
modeli kuri ieklauj mantijas fazi, neapliiko vai tikai loti ierobezota apjoma ietver molekulu reakcijas
mantija un nespgj atainot izmainas mantijas elementu sastava.

Puteklu koagulacija protoplanetaraja diska var pilniba apturét jebkadas kimiskas parvertibas ledus
mantija. Ta vienkarsi klis aizsegta no vai parak bieza, lai taja nozimiga mera notiku tidenraza difuzija,
fotoreakcijas vai citi procesi. Apstaklos, kadi valda diska blivakaja dala, vidgja plakne, koagulacija no 0,1
um dalinam lidz mm-izme&riem notiek loti strauji, pat 100 gadu laika (Ros & Johansen 2013).

4.4.2. Ledus molekulu bagatinajums ar D zvaiginu veidoSands objektos

2.11.6. punkta noradits uz griittbam rast vienotu izskaidrojumu Lai analizétu MII rezultatus attieciba
uz ledus molekulu bagatinajumu ar D, uz laiku uzskatisim, ka ledus mantijas modelésana (Kalvans &
Shmeld 2013, Taquet et al. 2012b) ir devusi patiesus rezultatus, kas nozime, ka starpzvaigznu ledus agrinos
PSC izveidojas no molekulam, kas nabagas ar D (2.9.2. punkts). Tadas tas paliek, ja vien ledus nepiedzivo
ievérojamas negaiditas parmainas. Gaze un virsma ir praktiski nesaistitas ar mantiju, un abas var sasniegt
loti augstu molekulu Rp. Aplikosim, kadus skaidrojumus $is jaunais uzskats piedava dazadiem SFR objektu
tipiem, kas aprakstiti 2.9.1. punkta.

111



4.4.2.1. PSC un mazas masas YSO

Sajos objektos novérotie visai augstie Rp var tikt izskaidroti ar eso$ajiem priekSstatiem par gazes un
virsmas kimiju (Roberts et al. 2004, Willacy 2007, Willacy & Woods 2009, Thi et al. 2010), neatkarigi no
ta, kas atrodas zem puteklu ledus apvalcinu virsmas.

4.4.2.2. Masivi objekti

Karstie molekularie kodoli, masivi YSO un protozvaigznes tipiski uzrada zemas molekulu Rp
vertibas, lai gan var bt izp€mumi (Ren et al. 2012). Var€tu biit, ka Sajos objektos D frakciongSanas ir
lidziga, kada ta ir puteklu apvalcina. Ledus, ko spg&j sasniegt energgtiskie izvirdumi un starojuma
uzliesmojumi, kas raksturigi masivam protozvaigzn€m, var strauji nonakt gazveida.

4.4.2.3. Mazas un vidéjas masas protozvaigznes

Esos$ie kimijas modeli ar procesiem protoplanetaraja diska spgj veiksmigi aprakstit Siem objektiem
raksturiga augsta Rp rasanos (Willacy 2007, Willacy & Woods 2009, Thi et al. 2010). Ka ming&ts augstak,
Siem modeliem nav nepiecieSamibas peéc ieprieks€ja ledus molekulu bagatinajuma ar D. Gan ar modeliem,
gan noverojumiem ir biitiskas griitibas izprast zemo Rp Saules (kas ar1 reiz bija mazas masas protozvaigzne)
sistémas kermenos. Neskarts, pirms-protozvaigznes laika radies ledus ar zemu Rp, ko nav ietekm&jusi gazes
un virsmas kimija, sniedz skaidrojumu zemajai D/H attiecibai kométas, vienlaikus saglabajot prieksstatus
par aktivo kimiju PPD. Zems D saturs ledi sniedz arT iesp&ju piemekl&t kvalitativu un labu risinajumu
Zemes okeanu izcelsmei un atcel vajadzibu p&c pienémuma, ka viss Saules sist€émas tdens ir diska
iztvaikojis un atkal sasalis, atvieglojot kom&tu veidoSanas teorijas.

Domajams, ka novérotais augstais Rp iztvaikojusajam molekulam mazas masas protozvaigznes ir
tiesi PPD notiekoSu procesu rezultats, nevis sekas D satura picaugumam ledil ieprieks€jas attistibas stadijas.
Gazes-puteklu modeli (Willacy 2007, Willacy & Woods 2009) liecina, ka to veicina neliels no zvaigznes
nakoSo UV fotonu plismas pieaugums. To, iesp&jams, papildina arT neliela puteklu temperattiras
paaugstinasanas. Ledus molekulas desorb&jas lenam, slantti pa slanttim, atskiriba no straujajiem procesiem
masivos zvaigznveida objektos. Tam vienmer ir laiks kimiskajam parveértibam uz virsmas, kas nodrosina
augstu Rp pirms molekula nonak gazes faze. Ir noverojumi, kas apstiprina aktivu molekulu bagatinasanos
ar deiteriju tiesi diskos ap mazas masas spidekliem (Qi et al. 2008). Maigai ledus materiala parstradei mazas
masas protozvaigzn@s par labu liecina to sastava lidziba ar ledu PSC (Oberg et al. 2011a). Tas ievérojami
at§kiras no masivas protozvaigzn€s novérota ledus, kur tam trikst liela dala vieglak iztvaikojoSo
komponensu — CO un CO..

4.4.2.4. Izpliides no protozvaigzném

Izpludes striiklai trapot blivaka vai mazak bliva gazes sakopojuma, materija rodas triecienvilnis.
Jebkura gadijuma sagaidams, ka ietekmétaja apgabala ledus molekulas nonaks gaze bez biitiskam kimiskam
parvertibam. Tadgjadi izplidés Rp nevajadzétu biit augstam, kas pilniba atbilst esoSo noverojumu
rezultatiem.

4.4.2.5. Zemes okeani un komeéetas

Zems Rp okeaniem un kométam liecina, ka tos veidojosa viela pamata ir starpzvaigznu izcelsmes,
kas nav tikusi bitiski ietekm&ta PPD ap Protosauli. Saja darba izmantota modela rezultati var sniegt ieskatu
$o objektu veidosanas vesture.

Pazeminata D/H attieciba okeanos, iesp&jams, nozimé, ka ledus, kas tos veidoja, diska atradas 1saku
laiku ka Oorta makona kometas. Citiem vardiem, okeanu sastavs vairak atbilst starpzvaigznu izcelsmei, t.i.
puteklu graudini (ar ledus slantti), kuri v€lak izveidoja Zemi, salipa pirms graudigiem, kas izveidoja
tagadgjas kometas.
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No modela rezultatiem, kas grafiski paraditi 4.13. att. iesp&jams noteikt relativus laika posmus
saistiba ar Saules sistémas veido$anos. Zemes iidens ar Rp = 1,5 x 10 pavadija aptuveni 0,3 Myr uz
smalkiem ~0.1 pm putekliem Pirmssaules miglaja, bet ledus, kas veidoja noverotas Oorta makona kom&tas
ar Rp =~ 3 x 10* koagulgjas velak, aptuveni 1 Myr péc ledus molekulu izsal$anas uz putekliem.

Sie laika posmi var biit Tsaki dé] ledus parvértibam, ko tiesi izraisTjusi kosmisko staru trapfjumi un
citi notikumi (4.3.3. punkts), ka arT d&] augstakas realas atomara D/H attiecibas, kada ieglistama ar miisu
modeli. Papildus ledus parvertibas var veicinat rentgenstari un atri protoni, kas nak no protozvaigznes.
Aprekinatie laika posmi var bt garaki, jo H>O atrodas ledus slanisa iek$gja dala, un ir sagaidams, ka ta
parstrade notiek lenak.

Sos rezultatus ietekmé arl materiala samaisisanas PPD, kas modell nav nemta véra. Eso3o citu
modelu rezultati liecina, ka ledus molekulu nonaksSana gazes fazg noved pie loti augsta Rp gan 10 K, gan
100 K temperatiira. Tas liecina, ka $ada veida parvertibas nav raksturigas Saules sist€émas kermenu tidenim,
lai gan piemaisijumi var ietekméet Rp.

4.4.3. Diskusija par D bagatinajumu starpzvaigZnu ledii

Var secinat, ka PSC un zemas masas protozvaigzn€s novérotais iztvaikojuSo molekulu D
bagatinajums nav reprezentativs liclakajai dalai ledus. Vienas un tas pasas molekulas nosézas uz putekliem,
kur tiek bagatinatas ar D, desorbgjas, var tikt kimiski izmainitas gazes faze, lidz atkal nosézas uz puteklu
virsmas. 90 vai 99 % visu molekulu paliek iesalusas ledii (idenim, iesp&jams, vél vairak). Masivos objektos
un izpludeés noverotais Rp ir ledum reprezentativs, jo to strauji mainigaja vidé gaze nonak ledus molekulas
no neparmainitam putek]u mantijam.

Divu Iimenu (virsma un mantija) vai daudzslanu (Hasegawa & Herbst 1993, Taquet et al. 2012a)
starpzvaigznu ledus apraksts astrokimijas modelos nodroSina izskaidrojumu atSkirigajai deiterija
bagatinajuma pakapei dazados SFR objektos. Tas arT sniedz skaidrojumu paradibai, ka organiskajam
molekulam, kas radusas CO hidrogen&Sanas procesa, medz bt ieverojami augstaks Rp ka tidenim (Taquet
etal. 2013, Liu et al. 2011, Parise et al. 2005). CO uz putekliem nosézas v€lak, nosedz virsmu un kavé H,O
bagatinaSanos ar D. Putek]u argjais CO un organisko vielu slanitis arl aizkavé parak agru tdens
subliméSanos PPD, vienlaikus pats tas ir vairak paklauts kimiskajam izmainam un bagatinajumam ar D
virsmas un gazes procesos.

Daudzu slanu pieeja art lauj skaidrot at$kirigu idens Rp mazas masas protozvaigznés, kas citada zina
ir Iidzigas (Taquet et al. 2013, Jargensen & van Dishoeck 2010). Mazliet intensivakas fotodesorbcijas
rezultata ledus atsedzas slaniti pa slanitim. Ja lielaka dala H,O molekulu atrodas apvalcina iekSpusg, tad
iespgjams, ka tideni saturoSie slani atsedzas tikai p&c noteikta laika, ku puteklis pavadijis PPD. Ja tidens
monoslani vel nav tikusi skarti, to molekulas nav vél nedz tikuSas bagatinatas ar D, nedz ar1 butiska méra
iztvaikojuSas. P&dgjais secinajums no teoretiska skatupunkta ir [1dzigs tam, pie kada (Cleeves et al. 2012)
nonakusi, balstoties uz novérojumu rezultatiem.

Atomara D/H attieciba gazveida miisu modelt ir zemaka ka citos, kas $aja zina viennozimigi ir tuvaki
realitatei, jo miisu modelim Rp neatbilst PSC noveérojumiem. Zemvirsmas ledus molekulas visdrizak nekad
nesasniedz loti augstas Rp vertibas protozvaigznés, jo tas prasitu parak daudz laika.

Noverojot D saturoSas molekulas led@i var biit iesp&jams noteikt zvaigznes veidojosu objektu
vecumu. PSC veidojies ledus var pamazam bagatinaties ar D tikai, pirms notikusi apjomiga puteklu
koagulacija, kas faktiski izbeidz ledus parveidoSanos. D saturosi savienojumi cieta veida varetu tikt atrasti
vietas, kur ilgi eksist&jusi smalki, ar ledus apvalcinu klati putekli, domajams, ka tie biitu salidzino$i mierigi,
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mazas masas objekti. Svarigs ir jautdjums, cik liela mera ledus molekulas tiek parmainitas, iztvaikojot
masivos YSO un protozvaigznés. Informaciju par to varétu sniegt So objektu un izpluzu triecienvilpu
apgabalu noveérojumu salidzinajums.

Bitiski, ka zems Rpmane nav viena konkréta modeli (MII) izmantotas mantijas veidoSanas un
reakciju apraksta rezultats. Tas nav arT atkarigs no tidenraza diftizijas. Zems D saturs zemvirsmas ledus
molekulas ir rezultats deiterija kimijas pielietojumam modeli ar vismaz trim fazém, gazi, virsmu un mantiju.
(Taquet et al. 2012b) veiktais darbs rada lidzigus rezultatus, lai gan izmanto at§kirigu un daudzos aspektos
vairak pardomatu ledus aprakstu. Sis darbs demonstrg, ka mantijas faze ir noteikti un skaidri jaieklauj
astrokimijas mode]os, lai pilnigi aprakstitu kimiskos un agregatstavoklu parejas procesus vésa gaze, kamer
notiek zvaigznes veidosanas. Saja apak$nodala izteiktos spriedumus nepieciesams parbaudit ar turpmaku
model&Sanas darbu un detalizétiem SFR noveérojumiem.

5. Rezultatu kopsavilkums un secinajumi

5.1. Darba ieviestas zinatniskas novitates

Izveidots matematiskais modelis, kas pirmo reizi apraksta uz starpzvaigznu molekularajos miglajos
esosajiem putekliem izsaluso vielu ledus apvalcina (mantijas) zemvirsmas kimiskas parvertibas. Tas notiek
divgjada (kosmisko staru un kosmisko staru inducéta ultravioleta) starojuma ietekmé&. Modelis ietver
vairakas novitates, kuras lidz §im ir zinatniskaja literattra ir tikuSas apstiprinatas eksperimentali vai ar
astronomiskiem noveérojumiem, tacu nav tikuSas pielietotas noverojumu interpretacija un starpzvaigznu
miglaju model&sana.

1. Ledus sastava izskaidro$anai ieteikts risinajums, ka ledus apvalcina bez argjas virsmas pastav vél viena
vielu faze, kura esoSas molekulas var reagét viena ar otru — slégtu dobumu virsma.

2. Modelt ieviesta ideja, ka mantijas struktiiru pastavigi izmaina kosmisko staru trapfjumi u.c. paradibas,
kas mantija ienes energiju, izraisot vismaz lokalu uzsil3anu. Sie procesi nodrogina molekulu apmainu
starp inerto mantiju un kimiski akttvo dobumu fazi un izraisa ledus sablivésanos.

3. Modelt ietverta idenraza atomu H un molekulu H, (ka art to deiterija analogu) kustiba difuzijas cela
starp trim dazadam ledus fazém — argjo virsmu, slégtiem dobumiem (mezoporam) un inerto mantijas
tilpumu (rezgi, kura atrodas mikroporas).

4. Modeléta mantijas tilpuma eso$o molekulu fotodisociacija kosmisko staru inducéto fotonu ietekmé un
tai sekojosas kimiskas reakcijas dobumos.

5. Modeléts ledus kimiskais sastavs atkariba no laika, modeli ietverot laika mainigu ledus porainibu (t.i.
uz argjas virsmas un mantija atrodosos molekulu proporciju).

5.2. Darba iegiitie nozimigi aprékinu rezultati un secinajumi

Darba merkis ir novertét jaunievedumu (sk. augstak, 5.1.) lietderigumu starpzvaigznu molekularo
miglaju pétnieciba. Bez tam izveidota programma sniedz iesp&ju veikt arT pirmo teorétisko novertgjumu
par starpzvaigznu ledus zemvirsmas procesu sagaidamo ietekmi uz ledus sastavu.

1. Kimiskas un fizikalas parvertibas noved pie kop&ja tidenraza satura samazinaSanas mantija eso$ajas
molekulas. Salidzinot ar ar&jo virsmu, tas vairak veicina oksidétu savienojumu rasanos.

2. Zemvirsmas procesi, kas model&ti péc autora izveidotas vai kadas citas sisteémas, var tikt izmantoti ka
papildus instruments astrokimijas problému risinasanai. Sadas simulacijas Tpasi nozimigas, jo ledus
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mantija atrodas domingjosi lielaka dala no visam blivos molekularos kodolos esoSajam smago
elementu molekulam. Modelis lauj papildinat instrumentu klastu, ar ko veikt novérojumu interpretaciju
un risinat astroktmijas jautajumus.
3. Jau izveidotais konceptualais modelis lauj risinat vairakas zinamas astrokimijas problémas:
a) kvantitativi aprakstits CO, sint€zes cels ledd un citu H-nabadzigu molekulu veidosanas;
b) skaidrota séra kimiska forma blivos miglajos;
¢) piedavats papildus mehanisms molekulu selektivam deiterija bagatinajumam molekulas.
4. Ar modeli iegtitie rezultati lavusi izteikt arT paredz&jumus, kuru parbaudei nepiecieSami turpmaki
pétijumi:
d) kimiskas eksplozijas ledus apvalcinos uz putekliem, iesp&jams, nav regulari notikumi, kas
ietekmé molekularo miglaju sastavu;
e) ja starpzvaigznu ledus sastav no diviem kimiski atSkirigiem slaniem, augsgjais (galvenokart
CO) paklauts intensivakai kimiskai un fiziskai parveidei, bet apaksgjais (H.O:CO,) tiek
parstradats 18nak un taja ir oksidgjosa vide;
f) ledus molekulas uz starpzvaigznu putekliem izveidojas vaji bagatinatas ar deiteriju, un tadas
tas ar1 paliek protoplanetaraja diska, Iidz ledus sublimgjas vai tiek ieklauts liclakos kermenos.

5.3. Darba gaita izveidota astrokimijas aprékinu rezultatu analizes metode

Lai giitu pilnigu ainu par programma veikto jaunievedumu ietekmi uz aprékinu rezultatiem, izveidota
jauna, §im mérkim pielagota aprékinu rezultatu analizes metodika. Ta var tikt izmantota ar1 papildus
informacijas iegiSanai no citu astrokimijas modelu rezultatiem un, iesp&jams, apjomigu noveérojumu datu
interpretésanai. Tas svarigakie elementi ir:

1. Kimisko elementu summara koncentracija fizikalajas fazes. Ta ka ledi uzkrajas elementi, kuru
molekulas ir ar augstu adsorbcijas energiju, elementu sadalijums mantijas, virsmas un gazes fazes var
nebut vienads, kas ietekmeé So fazu molekularo sastavu.

2. Vienas un tas pasas molekulas vai atoma koncentracijas attieciba starp dazadam (ledus) fazem. Ta Jauj
noteikt, vai savienojums faze tiek radits vai iet boja. Ka piemérotakais Iidzeklis $§ada veida analizei
izveidota normalizéta mantijas-virsmas molekulu koncentracijas attieciba (normalised mantle-to-
surface ratio, nM/S).

5.4. Autora ieguldijums

Juris Kalvans doktorantiiras studiju laika izveidojis darba aprakstito hipotézi par aktiviem
zemvirsmas kKimiskajiem procesiem ledii uz starpzvaigznu putekliem. Ka §is hipotézes sastavdalas
izstradajis un pamatojis vai ar astrokimiju saistitos aprékinos pirmo reizi pielietojis vairaku procesu
aprakstus — reakcijas uz slégtu dobumu virsmas ledd, dobumu un ledus mantijas fizisku parveidoS