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En el presente trabajo se considera la foriicie moéculas erépocas pregatticas caracterizadas por corrimientos al fdje< 2 < 400.

El calculo de la abundancia de dichas gmllas se ha hecho suponiendo un modelo ramdsr deBig Bangque predice abundancias signi-
ficativas de carbono y dgeno. Se muestra que para este caso la abundancia relativa déd¢alade” H basada en carbono primordial debe
alcanzar un valor superiorl®~'*, mientras que las abundancias de &olas basadas enigeno primordial resultan ser insignificantes.

Descriptores:Procesos gmicos; plasma astridico; cosmolog; calculos de la diamica de las mélculas en plasmas

In the present paper the formation of primordial molecules in pregalactic epochs characterized by rgilshiftsc 400 is considered. The
calculation of the abundances of these molecules has been made under the assumption of a Non Standard Big Bang Nucleosynthesis (NBBI
which leads to significant abundances of carbon and oxygen. It is shown that for this case the relative abundance of th&tHobesdd

on primordial carbon should have values higher than'*, whereas the molecular abundances of species based on primordial oxygen turn
out to be insignificant.
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1. Introduccion servaciones brind&mn la posibilidad de determinar abundan-
cias primordiales de especies tales como el litio y el deuterio,
las cuales permitian imponer restricciones a los modelos de
nucleoéntesis. Su importancia se debe adsral gran inters

riores a la recombina@n inicia con los trabajos pioneros de X )
Zwicky [1] sobre hidbgeno molecular. Pero es efics re-  dUe eX|_ste por encontrar cant|dad\_"-;s obseryables gue propor-
onen informadn sobre la evoludin del Universo ergpo-

cientes que este tipo de investigaciones ha comenzado a exﬁé

rimentar su ras fuerte desarrollo. Los trabajos de las Refs. chsdteTprarlgs. IA este respecto, eII pf‘;t?'em,a de la |anIuen-
y 3 fueron los primeros en indicar la importancia de las react'a de 1as maiculas primigneas en el eniriamiento y evolu-

ciones en fase gaseosa en la forraade la mokcula deffs. cion de las protoestrellas resulta ser déctar fundamental.

La primera descripéin completa de la gmica del hidogeno ~ OO Problema que resulta ser de gran ieees que la radia-

fue desarrollada en las Refs. 4- 6 para aplicarla al estudio ddon @smica de fondo (CMBR) interdet con la estructura

nubes de gas pre-gatticas y de formadh de gahxias. La rovibracional de las mékulas, lo que tambn podra permi-
quimica del deuterio y del litio fue tratada por primera vezlir la observadn de protoestrellas mediante lasdas de las

por Lepp [7], en cuyo trabajo se presenta adesyla primera moléculas anteriormente mencionadas.
red qumica que inclu_ye m@culas primordigles tales como Las mediciones recientes de la radiacibsmica de fon-
eI~H2 y el HD. Posteriormente se han publicado los trabajog;, (CMBR) por BOOMERANG, MAXIMA y DASI [15-18]
sdfialados en las Refs. 8- 11. han permitido dar argumentos a favor o en contra (en el ca-
La existencia de una abundancia significativa deétid ~ so de la Ref. 18) de un nuevo valor 9. Este nuevo valor
las es muy importante en la evolanoidirAmica de protoes- invita a reconsiderar modelos de NBBNY]. Es bien cono-
trellas. Debido a que la temperatura de una nube aumenta@to que existen modelos NBBN que predicen abundancias
contraerse, es necesario que exista un mecanismo de enfr@nsiderables de carbono, bigleno y okgeno primordiales.
miento, tal como el que puede lograrse mediante la émisi Por esta raan es importante investigar la posibilidad de de-
de radiadbn por las ineas rotacionales de négulas. Con tectar Ineas de emién provenientes de matulas basadas
la disminucon de la temperatura, disminuye la ptesilo  en elementos primordiales pesados (estagoutds son, por
gue permite que la gravedad domine de nuevo. Es decir, hajemplo:CH, H,O, OH,...). Este tipo de estudios pdan
ce posible el colapso continuo de protonubes inestables dsilizarse para restringir modelos de NBBN. Asbajas lon-
Jeans. Este mecanismo de enfriamiento @elei haber sido gitudes de onda, poidr esperarse que tandni se manifesta-
especialmente importante en la forn@acide la primera ge- ran ineas moleculares emitidas epocas: ~ 20 — 50, por
neracon de estrellas. La posibilidadteca de la observaoh  objetos de otros tipos (por ejemplo, en los cascarones de las
directa de protoestrellas (&pocas: > 10) medianteineas primeras estrellas). Estas observaciones imgandestric-
moleculares ha sido tratada en los trabajos de las Refs. 12- 1@iones al enriquecimiento del gas primordial debido a ele-
El interés por este problema se debe en parte a que dichas almentos pesados, como productos de la evotudie las pri-
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meras estrellas en esggocas. de abundancias moleculares para el caso hémeg de un

Como ya se ha mencionado, algunos modelos de NBBNyrotoobjeto para el que se espera un fuerte crecimiento mo-
predicen altas abundancias de @geno, carbono y dgeno  lecular, por encontrarse en condiciones fuera de equilibrio.
primigeneos (algunos alcanzan valores hastad@, como
ha sido sugerido en la Ref. 20). Esta posibilidad se debe a
la presencia de micro-inhomogeneidades en la distdiouci
inicial de materia en = 10° (este orden de inhomogeneidad
podiia aparecer como resultado de transiciones de fase). En . . ) o
cuyo caso, mdlculas tales com@H, OH, H,O, OH™, El sistema de ecuaciones etn:a_s gue describen la evolani
etc., pudieron haber sido creadas en cantidades significativd§ & abundancia de las especies esstdo por
en épocas con corrimiente < 300. Por esta ra@n, la in-

= Z njng Rk, — n; Z N Rimn
j.k m,n

2. Las Ecuacbnes de la cietica molecular

vestigacbn de estas métulas a muy alto corrimiento es de dn;
gran importancia. Si estas fuesen detectadas o por lo menosdt
pudiesen establecersmites a sus abundancias, no soldaer
posible restringir modelos de NBBN, sino que adsnper- =+ anRji —ny ZRinm (1)
mitirian estimar el espectro de masa de los primeros objetos, J m

sus paametros fsicos y sueépoca de formabdn. En caso de

existir abundancias significativas deigeno y carbono en dondet es el tiempon; es la densidad de la espeaie
protoestrellas, su fluorescencia pladpermitir emisiones ob-  Rjix(7c) son las velocidades de los procesos de choque

servables eriheas de mdéculas tales com6 H, OH, H,O, i+ j — k que las especiesj y a la temperatura céti-
etc. caT. producen la especie R;;(T;) son las velocidades de

los procesos radiativos (formaci y destrucdn de la espe-

En el caso de NBBN (ver por ejemplo la Ref. 20, o tra-Cie mediante la ayuda de un éotde CMBR a la temperatu-
bajos de revigin posteriores [21-22]) es muy importante cal-ra7}).
cular la ciretica del gas primordial, incluyendo a reollas
formadas por elementos pesados - carbondgeno. Su im-
portancia se debe a que tales gmllas abren nuevas opcio-
nes de investigadn. Por un lado, ellas pudieron haber parti-
cipado en el enfriamiento del gas primordial y por tanto ser Para resolver el sistema de ecuaciones es conveniente in-
capaces de modificar los procesos de colapso de los primertseducir el corrimiento al roja. Las abundancias adimensio-
objetos (tales como las protonubes) y por lo tanto, la historimalesz; se definen como
del Universo observable. La importancia de laséualas en
procesos de enfriamiento y fragmentatide nubes primor- i @)

En la Ec. (1) losé&rminos positivos son responsables de
la creacdn de la especig;, y los negativos de la destruéci
de la misma.

T = ,
diales ha sido discutido en varios trabajos (ver, por ejemplo Y ot

la Ref. 23). Por otro lado, las mdulas pesadas poseen una

estructura de niveles roto-vibracionales muy conveniente patonden,; = n, (1 + z)°. El cambio en el tiempdt se pue-
ra la observaéin, aderas de momentos dipolares bastantede expresar erétminos del cambio en el corrimiento al rojo
grandes. Por estas razones, ofrecen la posibilidad de podér mediante la siguiente ecuaoi

observar a los primeros objetos mediante $neds de es-

tructura de rotacin-vibracbn. g — 1 dz

En el presente ddulo se calculan por primera vez las Ho (1+ 2)2 V1+Qz
abundancias de metulas pesadas para el caso de un gas ho-
mogéneo en un Universo con NBBN. En la segunda gecci En las Ecs. (2) y (3) los pametros cosmopicos
se presentan las ecuaciones del problema. En la tercera®e = (7., Ho Yy Qo son la densidad bannica en leépoca
presenta el @odo para resolver el sistema de ecuaciones gctualz = 0, la constante de Hubble y la densidad adimensio-
los valores de los pametros iniciales. En la parte final se nal, respectivament€), es la densidad bamica adimensio-

discuten los nuevos resultados, congpaiolos con el@culo  nal yn., es la densidad @ica de materia. Con estas nuevas
|  variables el sistema de Ecs. (1) toma la forma:

®)

i _ . no (L4 2)° | Y awwiRisi — 23 Y &mRimn | + > 2kBii — i »_ Rim | - (4)
k,l m

dz  Hy(1+2)° v+ Qoz

m,n k

Rev. Mex. . 48 (4) (2002) 325-334



QUIMICA PRIMORDIAL EN UN MODELO NO ESTANDAR DEL BIG BANG 327

Como ya se ha mencionado, las velocidades de r@acci La solucbn a las Ecs. (4), 6) ¥ = Temsr(l + 2)
Ri;r Y R;; dependen de las temperaturasétice T, y ra-  proporciona la respuesta al problema ddtualo de la abun-
diativaT,., respectivamente. Las temperaturas a su vez, sotancia de madculas cosmaigicas como fundéin dez. Sin
funciones de varios pametros y para encontrarlos se de-embargo, presenta el inconveniente de que se requiere una
be resolver otro conjunto de ecuaciones diferenciales para gran cantidad de tiempo démputo para resolver el sistema
temperatura cieticaT,, ad como para la temperatura de ra- de ecuaciones diferencialdgidas (4).
diacion T,.. La temperatura de radidri se puede obtener de

la ecuacdn de expansi adialatica 3. Los calculos nunéricos de la cirética molecu-

dT, lar
I =-T,.H, (1+Z) V14 Qpz, (5)
Los calculos se han efectuado para un Universo con
de donde podemos obteri€r = Tj (1 + 2). paametrosQ)y = 1, O, = 0,1, Hy = 65km s~ Mpc™',
Para encontrar la temperatdradebe resolverse la ecua- conn,,; = Qyn.,, donden., = 9,19 x10~4% em =3 es
cion diferencial la densidad ética. Las velocidades de las redmuesR; ;;, y
dT R;;en la Ec. (4) esin dadas por la exprési
= 2T, Ho (1 +2) 1+ Qo2
dt T\% B
810, dar, Figi Bgn =19 <300> e {_T} 4

Te (Tr - Tc) + ( ) ) (6)
At ) ol donde los paametrosy, a 'y 3 se presentan en las Tablas I, Il

y Il para el hidibgeno, carbono y dgeno respectivemente.
T es latemperatura diticaZ, para el caso d&;;; (reaccio-
nes de choques) y es igual a la temperatura de rédigara
el caso deR;; (procesos radiativos). La leyendé) en las
tablas, significa multiplicado por 10 a la potencia
Se debe enfatizar que losrininos que aparecen en las
dT, 2(Tmot — Amot) .~ Ocr, 2T, (dn Ecs. (7) y (10), que dan el cambio de la temperaturétitia
(dt) - 3nk 3nk ' 3n <dt>ch ) debido a procesos guicos (aquellos que tienen subindice
ch), $lo son significativos para especies abundantes (tales
En la Gltima ecuadin I, Y Aot SON las funciones como H, y HD). Para las especies que se calculan en este
de calentamiento y enfriamiento, respectivame®tg.es la  trabajo CH,OH,CH*,0H,) los €rminos que aparecen
funcion del calentamiento y enfriamento debido a reaccionegn el lado derecho de la Ec. (7) son petpse(debido a sus
quimicas que tienen entapA Hy.. Por lo tanto tenemos pa- bajas abundancias) y por lo tanto pueden ser ignorados. Por lo
ra®cp, gue es suficiente con que se consideren funciones de enfria-
miento y calentamiento correspondientes a especies ligeras.
Para realizar estofatculos se utilizan valores iniciales de

3mec

donde el primeré&rmino esi relacionado con la expansi
del Universo, el segundo se debe a la dispersie Thomson
y el tercero es el cambio de la temperatura&tica debido a
las mokculas primordiales:

mol

O = ZRijkninjAHm, (8) Hy He, con abundancias acordes con el modelaredir
m (ver por ejemplo la Ref. 24). No se consideran elementos co-
donde se suma sobre todas las reaccionesigas. mo el D y el Li, ya que por un lado, no participan en la

El factor (dn/dt),, que aparece en éltimo termino de formacbn de las mdculas que se &8t considerando (como

la Ec. (7) es el cambio de densidad del gas primordial para ré-H, CH*,OH,OH* y otras nas complejas), ni tampoco

acciones gimicas que cambian las abundancias (por ejempl&" la del hidogeno molecular. Por otro Iado_,_las abundancias
A+B—C,0A+B—C+D+E). moleculares basadas en el deuterio y el litio son sumamen-

te importantes y merecen ser investigadas de forma indepen-
La Ec. (6) se puede obtener directamente de la @faci diente. Existe varios trabajos donde este tema ya ha sido tra-

tado (ver, por ejemplo la Ref. 10, y algunas otras referencias
dT. 2 dn gue alf se mencionan).

dt  3n dt + otras fuentes de la temperatyra (9) De cualquier forma, el helici siene que ser incluido en

los calculos, ya que la métulaHeH™ juega un papel im-

donde portante en la formaoh del hidbgeno moleculai,, me-
diante cadenas de reacciones tales como:

1 1
Ldn _ —3Hy(14+2) /14 Qoz+ — (dn) (10)
ch

n dt n \ dt HeH" +H — Hf + He; Hy +H — H" + H,.

es el cambio de la densidad con el tiempo debido a la expan- En |a Tabla | se muestran los panetros (velocidades) de

sion del Universo y a las reaccionesiniicas de intercambio  |os procesos elementales que se requieren para hacer el
entre especies (segundomino).
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TABLA |. En estatabla se presentan losgmaetros de las velocidades de reanajue se requieren para haceratalo de las abundancias de
las mokculas basadas en Hy He. Las columnas 2-6 nos especifican las especies que participan en éadaasa@tocidades de reagni

se calculan de acuerdo con la expbes{11), enérmino de los pametrosy, a y 5 que aparecen en las columnas 7, 8 y 9, respectivamente.
La columna 10 nos da el valor de la enfalgPorultimo la columna 11 nos dice la cita dérie fueron tomados los valores.

N Reaction y «a 16 Cita
1 H+ e- H y 3.61(-12) -75 .00 [27]
2 H e- H- y 3.00(-16) 1.00 .00 [28]
3 H H+ H2+ v 1.80(-18) 15 .00 [29], [30]
4 H- H+ H H 2.30(-07) -0.50 .00 [31]
5 H- H+ H2+ e- 8.83(-15) -0.32 .00 [31]
6 H- H H2 e- 1.50(-09) .00 .00 [32]
7 H2 e- H H e- 1.11(-10) 0.50 139000.00 [33]
8 H2 H+ H2+ H 3.00(-10) .00 21050.00 [34]
9 H2 H H H H 1.16(-07) -0.50 51944.00
10 H2 H2+ H3+ H 2.08(-09) .00 .00 [35]
11 H2+ e- H H 1.68(-08) -0.29 .00 [33]
12 H2+ H H+ H2 6.40(-10) .00 .00 [36]
13 H2+ H- H2 H 2.30(-07) -0.50 .00 [27]
14 H2+ H2 H3+ H 2.08(-09) .00 .00 [35]
15 H3+ e- H2 H 1.50(-07) -.50 .00 [37]
16 H3+ H H2+ H2 2.08(-09) .00 19700.00 [38]
17 H2+ v H+ H 1.63(07) .00 32400.0 [39]
18 H- ol H e- 1.35(04) 2.4 8750.0 [40]
19 HE H+ HEH+ v 1.00(-20) .00 .00 [41]
20 HEH+ e- HE H 2.00(-08) -0.50 .00 [42]
22 HEH+ H H2+ HE 9.10(-10) .00 .00 [36]
23 HEH+ H2 H3+ HE 1.26(-09) .00 .00 [43]
24 HEH+ ~ H+ HE 3.53(03) 15 22750.00 [44]

calculo de las abundancias moleculares que involuaran

camente al hidrgeno y al helio. Para integrar los paretros

de las reacciones contenidas en la Tabla I, se han utilizac l'je

los datos ras recientes encontrados en la literatura (ver laci  +es H &

ta en laliltima columna). Para calcular las abundancias de
moléculas basadas en el carbono y dgexo, aderas de la
Tabla I, se utilizan, respectivamente, losgaetros conteni-
dos en las Tablas Il y III.

Antes de utilizar el programa para resolver los problema:

centrales que se plantean en este trabajo, se hicialonas

para probar el @todo nurérico y el programa para un cas
bien conocido. El primeralculo consisth en encontrar las
abundancias de las né&mulas compuestas por H y Heam

importantes. De hecho, estogleulos efectuados primaria-

mente para verificar el programa poseen t@nhin inteés

cientfico, ya que al usar datosas recientes y confiables para

la »

1E-8
1E-13
1E-18

(0]

1E-23

Abundancias relativa

1E-28

describir los procesos elementales, padhaberse encontra-
do diferencias entre nuestros resultados y los que ya han sigQs yra 1. Abundancias relativas (medidas con respecto al hi-
reportados por otros investigadores. Los resultados de la soldrageno) de mdiculas primordiales dentro de un modelo estan-
dar de Universo con pametrosQy = 1, Q, = 0,1, Hy =

cibn nunerica a este problema de las abundancias décuel
las en un universo temprano, se pueden ver en la Fig. 1.

65[km/(sMps)] Y ner = 9,19x10~ %A% [em~?].

1

| N T N N N N N S w |

1000
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TABLA Il. En esta tabla se presentan losgaetros de las velocidades de reandjue se requieren para haceratalo de las abundancias
de las mokculas basadas en el carbono (nota: para @ftalo deben tambn incluirse las reacciones de la Tabla I). Las columnas 2-5 nos
especifican las especies que participan en cada teadas velocidades de reagnise calculan de acuerdo con la exgagill), en&érmino

de los parametros, oy 8 que aparecen en las columnas 6, 7 y 8, respectivamente. La columna 9 nos da el valor deida leosalplores
fueron tomados de la Ref. 25.

N Reaction ~ «@ 8 AH

1 C H CH PHOTON 1.00(-17) .00 .00

2 C H2 CH H 1.16(-09) .50 14100.00 -1.008
3 CH H2 CH2 H 2.38(-10) .00 1760.00 -0.170
4 CH H C H2 1.16(-09) .50 2200.00 1.008
5 CH2 H CH H2 4.70(-10) .00 370.00 170

6 C+ H CH+ PHOTON 7.00(-17) .00 .00

7 C+ H2 CH2+ PHOTON 4.00(-16) -.20 .00

8 C+ H2 CH+ H 1.50(-10) .00 5000.00 -0.387
9 CH+ H C+ H2 8.00(-10) .00 .00 .387
10 CH+ H2 CH2+ H 1.20(-09) .00 .00 .189
11 CH2+ H CH+ H2 1.20(-09) .00 2700.00 -0.189
12 H+ CH CH+ H 1.90(-09) .00 .00 2.956
13 H+ CH2 CH+ H2 1.40(-09) .00 .00 3.126
14 H+ CH2 CH2+ H 1.40(-09) .00 .00 3.316
15 H2+ C CH+ H 2.40(-09) .00 .00 3.775
16 H2+ CH CH+ H2 7.10(-10) .00 .00 4.783
17 H2+ CH CH2+ H 7.10(-10) .00 .00 4.972
18 H2+ CH2 CH2+ H2 1.00(-09) .00 .00 5.143
19 H3+ C CH+ H2 2.00(-09) .00 .00 2.081
20 H3+ CH CH2+ H2 1.20(-09) .00 .00 3.278
21 C+ ELECTR C PHOTON 4.00(-12) -.61 .00

22 CH+ ELECTR C H 2.89(-07) -.50 .00 7.172
23 CH2+ ELECTR CH H 2.50(-07) -.50 .00 5.974
24 CH2+ ELECTR C H2 2.50(-07) -.50 .00 6.982

Despues de inspeccionar las curvas de abundancias, encopequédias, que no fue necesario seguir considerandolas dentro
tramos que nuestros resultados coinciden bastante bien cdel juego de reaccionesas importantes.

los de otros autores1{] para las especiesas importantes La Fig. 2 muestra una abundancia relativa bastante gran
H,,H—, Hy  Hf..).Conl| | ncluir | ' h . )
(H, H" , Hy', Hy ...). Con lo cual puede concluirse que los de deC'H (=~ 10~15), alin cuando los@culos fueron hechos

resultados con pametros ras recientes para secciones trans-Con un paametro inicial[C]/[H] — 10-1°, el cual s un
versales y velocidades de reaneno muestran cambios sig- tanto coﬁservador dentro de los v;Iores l,Je redicen los mo
nificativos para los&lculos a bajas temperaturds (< 1000) que p

. fpas delos de NBBN [C]/[H] llega a ser hasté)—?). Por lo que
I 400. . b
prevalentes espocas pregatticas con: < 400 el valor de[C H|/[H] expresado anteriormente es @mite

inferior aun para el caso del gas horéago. Pero dentro de
una protoestrella, donde la densidad del gas es mucho mayor,
la cinética molecular debe cambiar y puede esperarse que la
fbundancia molecular que entra en la exjresie la profun-
didadoptica alcance un valor aun mayor y nuestro resultado
en este caso es una estintaca un valor rmimo (limite in-
ferior).

El resultado del &lculo de las abundancias deH y
CHT™ se puede ver en la Fig. 2. Ellculo se hizo utili-
zando los pa@metros de procesos elementales dados en |
Tablas | y Il para hidsgeno con helio y carbono2j]. La
Tabla 2 incluye a m@culas y iones @s complejos, tales co-
mo C'H,, CH, . Con el progsito de explorar que metulas
son las mas relevantes, tamém se incluyeron a la lista es-
pecies tales com6'H,,, CH;", Cy, C57, etc.. Pero todas las Como puede observarse en las Tablas Il y I, @nero
especies complejas resultaron tener abundancias relativas td@ reacciones para el carbono y eilgeno son 24 y 20, res-
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TABLA Ill. Esta tabla es muy similar a la Tabla Il, lemica diferencia es que aigge presentan los pnetros de las velocidades de reénci
que se requieren para hacer &laulo de las abundancias de las gmllas basadas en eligeno. Los valores fueron tomados de la Ref. 25.

N Reaction ~ « 08 AH
1 @) H2 OH H 1.55(-13) 2.80 2980.00 -.082
2 OH H 0] H2 7.00(-14) 2.80 1950.00 .082
3 OH H2 H20 H 9.54(-13) 2.00 1490.00 .638
4 H20 H OH H2 5.24(-12) 1.90 9265.00 -.638
5 O+ H H+ @) 6.00(-10) .00 .00 .020
6 O+ H2 OH+ H 1.20(-09) .00 .00 .536
7 OH+ H2 H20+ H 1.01(-09) .00 .00 1.026
8 OH+ H O+ H2 1.20(-09) .00 4060.00 -.536
9 H20+ H H+ H20 8.20(-09) .00 11460.00 -.987
10 H+ (0] o+ H 6.00(-10) .00 227.00 -.020
11 H+ OH OH+ H 2.10(-09) .00 .00 .599
12 H+ H20 H20+ H 8.20(-09) .00 .00 .987
13 H2+ o} OH+ H 1.50(-09) .00 .00 2.344
14 H2+ OH OH+ H2 7.60(-10) .00 .00 2.426
15 H2+ H20 H20+ H2 3.90(-09) .00 .00 2.814
16 H3+ o} OH+ H2 8.00(-10) .00 .00 650
17 H3+ OH H20+ H2 1.30(-09) .00 .00 1.758
18 O+ ELECTR o PHOTON 3.40(-12) -.63 .00
19 OH+ ELECTR (0] H 7.50(-08) -.50 .00 8.603
20 H20+ ELECTR OH H 4.00(-07) -.50 .00 7.494
jas, por ser tan peqiias y de poco intés para este estudio,
i 7 podemos cortar la Tabla Il y dejable las reacciones as
el ve ] importantes. A este grupo de reacciones lo definimos como
B ’ ] juego minimal. Para este trabajo, las especies de mayor in-
® L H, i terés sonC,Ct, CH y CH™. Tambén esitil encontrar los
S esf ] canales ras importantes de formabxi y destruc@n de di-
% E chas especigs. El 'hacer este ejercicio resulta ser valioso a la
- ] hora de analizar e interpretar los resultados dedsuos. Al
3 1B ] juego minimal se le exige que nos de un error que no resulte
s ] ser mayor al 5% con respecto a los resultados exactos. Para
'§ 1E18 ] H, D, Li los juegos minimales se ofrecen en la Ref. 10. En
2 ] este trabajo discutiremos la ética de las m@culas digdmi-
] cas para el carbono y el meno.

100

Corrimiento

[=]

El juego minimal para el carbono astonstitido por
las 8 reacciones representadas en la Fig. 3. La riotaci

FIGURA 2. Abundancias relativas (medidas con respecto al hi- A(B, C')D denota a unareadm A+ B — C'+ D (tal como

drogeno) de mdculas compuestas de canyadoptando un mode-

lo NBBN de Universo con los mismos f@ametros que en la Fig.1,
pero suponiend@C]/[H] = 10~'°.

se usa comunmente efsita nuclear), donde las especiks

y D son las de mayor intés en nuestro caso, por contener
al carbono. En esta figutmicamente se incluyen los canales
mas @apidos y fuertes, que controlan (definen) las abundan-

pectivamente. El itodo nungrico y el programa elaborado cias relativas d€,C*,CHy CH™.

no tienen ninguna restridcmn sobre el imero de especies o

el de las reacciones. Tampoco existen restricciones relacio- Para poder comparar las velocidades, debe fijarse la tem-
nadas con el tiempo deélculo. Pero como no existe la ne- peratura, lo cual puede hacersasrdmodamente tomando
cesidad de encontrar abundancias para las especies comple-= 300K, que correspondea= 100. Se puede ver que
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estable (el potencial de ionizaci es igual a 12.6 eV) y por

lo tanto, como fue mencionado en elianio de Dubrovi-

ch, podra esperarse que la abundancia relativa fuera bastante
grande para esta n@mula en el caso de NBBN, o de§su

de la evoludbn de las primeras estrellas, cuando la densidad
del carbono, oigeno y nitbgeno aumentaron considerable-
mente. Por lo tanto losatculos de cigtica de las m@culas
basadas en dgeno son de gran intes.

En este trabajo calculamos las abundancias de
OH,0H™, H,O, H,O" utilizando los paametros de las
Tablas I y lll. Como se hizo para el caso del carbono, témbi
FIGURA 3. Juego minimal para el cash, compuesto por las 8 re- Para el okgeno se consideraron néaiulas y iones comple-
acciones ras @pidas que determinan las abundancias relativas dd0s. Pero los &lculos han mostrado que las abundancias de
C,Ct,CH,yCH". dichas especies resultan ser insignificantes y por esta raz
han sido excluidas del juego minimal.

La Fig. 4 muestra las abundancias@é/ y OH™" co-
mo funcbn de z. No se incluyen en la figura las abun-
dancias calculadas paid, O, porque resultaron ser insig-
nificantes (alcanzan un valoraximo enz = 290, como
donde[X] ha sido redefinida como la abundancia relati-/#20]/[H] = 107", y despés se destruyerapidamente
va al hidibgeno (con el progsito de abreviar escritura). La Nasta un valor inferior a0~ paraz < 30.
moléculaC H se destruye @s rapidamente mediante su re- Puede observarse que las gmilas o iones moleculares

el canal de formaéin deC' H es unareacobn C(H,, H)CH
gue en nuestro caso (paraz 100) tiene la velocidad total

[C)[H2)Rep,.0m = 107191070107 = 1072 em?®s ™1,

accbn inversaC H (H, H)C que tiene la velocidad total que forma el olgeno en un universo homegeo con abun-
dancias significativas son élH y el OH*. La abundancia
[CH|[H|Row.m.c = 10751072 = 10~ em3s™ 1, de OH* es10~'® en laépocaz = 200, y para la mcdcu-

la OH tenemos un valor aproximadamente toedenes de

, " " _ , ]
La formacbn deCH™* se debe a dos canales competiti magnitud s pequio.

vos:CH(H*, H)CH™ con velocidad total .
Este resultado no es tan eXtcacomo pudiera parecer a

[CH] [H+]RCH,H+.CH+ — 10 emBs Y, primera vista. De hecho,_la pareja de.éfu_]JIasLiH yLiH™
’ muestra un comportamiento muy similar. Como comentan
y C(H;, H)CH™ con velocidad Galli y Palla [10], la cinética de litio conduce a una abun-
dancia del ion moleculakiH*, que resulta ser &s de dos
[CIHY1Re 3 o =2 % 107 P em®s™! ordenes de magnitud superior a la abundancia de lacutal
neutraliH.

(tenemos que considerar este canal, porque la primer éeacci
depende d&C' H] y, por lo tanto, de).

Es muy importante enfatizar que no existe una reac- 1 H
cion inversa par&@ H(H+, H)CH*. Como se explica en la C
Ref. 36, esta read@n no fue detectada con un valor de velo-
cidad menor qua0~!! em3s~! (y la velocidad de proceso
directo esRcy g+ g+ = 1077). Por lo tanto podemos con-
cluir que existen tres ciclos de flujo para el carbono:

1E-10

1) C—-CH— C,

1E-15

2)C—-CH—-CHt—Cy

1E-20

Abundancias relativas

3)C-CH—-CHT*—-C*T = C.

| N N N

Como se ver mas adelante, para el caso delgeno el re- 1E25 L— ; P

sultado es completamente similar y no conduce a cambios Corrimiento
substanciales, cuando la abundanciaOdé™ es mayor que

o

ladeOH. FIGURA 4. Abundancias relativas (medidas con respecto al hi-

La qumica molecular del dgeno aplicado al universo grogeno) de ma@culas compuestas de canpadoptando un mode-
temprano fue discutido por primera vez por Dubrovid®][ lo NBBN de Universo con los mismos g@ametros que en la Fig.1,
para el caso de la matula deH,O. Esta mokcula es muy pero suponiendf)]/[H] = 107'°,
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Es facil explicar este resultado con la ayuda de un mo- La destrucddin de OH+ se debe a los canales
delo (juego) minimal compuesto de manera similar a la qu&© H+(H, H,)Ot y OH* (e, H)O, que tienen velocida-
se hizo para el carbono. En la Tabla Il tenemos 20 reacciodes aproximadamente iguales, con un valori@ie®”. Co-

nes para la cietica molecular del dgeno, pero por ahora
consideraremosoo las 9 reacciones a&s importantes que se
muestran en la Fig. 5.

mo se enconfr para la cigtica del carbono, para el ca-
so del oxgeno tampoco existe la reaoni inversa para
OH(H*,H)OH™*. Esto puede explicarse de la siguiente

Para comparar las velocidades, tal como se hizo en ghanera: Usando el principio de balance detallado para los

caso anterior, se fija la temperatura&ina7, = 300K.
En este caso el canal de formacide OH es una reacon
O(H,, H)OH (tal como teflamos para’ H) con la veloci-
dad total

[O][H2)Ro m2.0m = 1071910701071 = 1072 cmB3s™!

(nbtese que es cuatfdenes de magnitudas pequia que
para el caso de lareaéciC'(Hs, H)CH).

La moleculaOH se destruye @s apidamente debido al
procescOH (H*, HYOH™ con la velocidad total

[OH|[HY|Rop u+.om+ = 10721107%2 x 107
=2x10"33em3s7 L.

Y el canalOH (H, H2)O es nas bil, como por cuatrorde-
nes de magnitud en comparaeicon el caso del carbono, el
cual tiene una velocidad total

[OH|[H|Romn no =10"2"7x107"* = 7x 10" % em®s ™.
El ion molecularOH* esé formando por dos canales

competitivos. El canal és fuerte e® (H, , H)OH* con ve-
locidad

[O] [H;]RO7H2+7OH+ = 10_31077135_1,
y el mas cebil esOH (H*, HYOH™ con una velocidad total
[OH] [H+]ROH,H+,OH+ =2x10"33em3s7L.

Como se ha hecho para el casad#, se tiene que tomar en
consideradn el primer canal.

FIGURA 5. Juego minimal para el @geno, compuesto por las 9 re-

valores de procesos elementales y tomando en cuenta que las
velocidades de reaccionésH — CHYy OH — OH™T
son iguales, se puede concluir que la velocidad del pro-
cesoOH " (H, H")OH es tambén menor quel0~!! (co-
mo se explica en el ddulo de Karpas, Anicich y Huntress
[36] para la reacéin CH™ (H, H™)CH). Este valor da una
velocidad total menor queé0—2° cm3s~! para el proceso
OH™(H,H*)OH, compaandolo con el valon0~27 para
OHT — OyOH* — O*, podemos concluir que es insig-
nificante.

Por lo tanto, podemos concluir que existe una diferencia
entre la cigtica del carbono y la del &geno. En el caso del
oxigeno tenemos dos ciclos de flujo:

1) O —0H — OH' — O,
2) 0 — OH* — O,

De la cirética del okgeno se puede concluir que la abun-
dancia deD H+ esf controlada por las reacéries

OH" -0 —OH"

Con este resultado se pueden explicar los resultados para el
oxigeno (queD H sea mucho menor queH ™).

Para concluir esta seéri tenemos que enfatizar que el
juego minimal ofrecido en las Figs. 3 y 5 se puede aplicar
solo para un universo temprano y homogeneo.

4. Conclusiones

1) Para calcular las abundancias relativas de las especies
moleculares ras conocidas se han utilizado los datos para
velocidades de reaccionesamrecientes en la literatura. Se
encuentra que a bajas temperaturas no hay un cambio signi-
ficativo de las abundancias para las especi@simportantes
y que nuestros resultados concuerdan con los de otros autores
(Fig. 1).

2) Se calculan por primera vez las abundancias de
moléculas pesadas basadas en carbonoigeow que pu-
dieron haber existido en cantidades significativas expla
ca pregdctica, de acuerdo con modelos ncaestar de nu-
cleosntesis. Las abundancias han sido obtenidas para un gas
homogeneo y con expanin, como soludn a un conjunto de
ecuaciones diferenciales (ecuamgs cirgticas para cada una
de las especies junto con las ecdaeis para las temperatu-
ras).

3) Las moéculas pesadasas abundantes (y por lo tan-

acciones ras @pidas que determinan las abundancias relativas d60 mas interesantes) en el universo homogo resultan ser

0,0%,0H,yOH".

CH,0H,CH*,OH™*. El resto de las mékulas pesadas
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que se observan en el medio interestelar no resultaron tende formacdbn deOH por medio deO(Hsz, H)OH, es muy

abundancias significativas. débil (es cuatrdrdenes de magnitud menor que la reaaci
CH'(H,H*)CH en el caso de caéim) y tiene una veloci-

4) La sugerencia de Dubrovicted] de que la matcula  dad del0~'3, por lo que es muy dificil formar la metula de

H>0 es muy abundante en relanicon otras mé&culas pesa- O H en el universo temprano para el caso hoérp.

das, porque tiene una enggle disociadin alta, resulta ser

incorrecta para el caso del gas horeogo en el universo tem- 6) Enfatizamos que en casos cuando existen inhomoge-

prano. Se ha encontrado que durante los procesos evolutivagidades en la densidad o en la temperatura de cualquier tipo

estudiados no hay suficiente tiempo para formarlo en cantidgeomo es el caso de las protoestrellas), las abundancias mo-

des significativas y por lo tanto resultan seéxsrabundantes leculares deben ser mucho mayores y por lo tanto nuestros

las moEculas que tienen enéag de amarre &s pequBas, resultados son uirhite inferior para las protonubes.

como es el caso de las negulasCH,OH,CH",y OH™.

5) Se encuentra que la abundancia del ion moleculaAgradecimientos
OH™ es nas grande que la abundancia de la&ocala neu-
tra OH. Este resultado se debe a dos factores. El primerb0s autores agradecenabitro por sus comentarios y suge-
es que no existe (o bien, tiene una velocidad muy lenta) I&€ncias, los cuales han ayudado a mejorar substancialmente
reaccon OH+(H, HY)OH. El segundo es que la reagni  €ste afculo.
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