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Özet
Yıldızlar arasındaki ortamdaki (YAO) materyalin kimyasal özellikleri moleküler hidrojen, karbon monoksit, çeşitli radi-
kaller ve karmaşık moleküler bağlarla bir araya gelmiş poliaromatik hidrokarbonlar ve yaşamın temelini oluşturan bazı
aminoasit yapılarını da içeren kompleks organik moleküller gibi yıldızlardaki termonükleer yanma süreçleri sonucunda
oluşmaları mümkün olmayan moleküller yapıların oluşma ve yok olma etkinliklerine bağlıdır. YAO daki molekül oluşum
süreçleri, gaz evresinde gerçekleşen ve toz parçacıklarının üzerinde meydana gelen reaksiyonlar olmak üzere temel ola-
rak iki ana alt sınıfa ayrılır. YAO koşulları göz önüne alındığında gaz-evresinde meydana gelme olasılığı oldukça düşük
olan bazı yüksek aktivasyon enerjili reaksiyonlar, toz paracıklarının yüzey bölgelerinde soğurulan gaz-evresi reaktantları
tarafından gerçekleştirildiğinden, toz parçalıkları üzerlerinde gerçekleşen fizikokimysal süreçlerin etkileri kimyasal modelle-
rinde mutlaka göz önüne alınmadır. Bildiri kapsamında sunacağımız çalışmamızın birinci amacı, farklı fiziksel özelliklere
sahip YAO bölgelerindeki belirli molekül oluşum ve yok olma süreçlerinin analitik olarak tanımlayan astrokimyasal mo-
deller için toz parçacıklarının kimyasal kompozisyon, boyut ve yüzey sıcaklığı gibi yapısal özelliklerinin önemlerini ortaya
çıkaran literatürdeki güncel bazı teorik ve deneysel sonuçların paylaşılmasıdır. Çalışmamızın ikinci ve en önemli amacı ise,
açık kaynaklı bir kod olan ASTROCHEM kimyasal modelleme kodunda yapacağımız modifikasyonlar sonunca ulaşmayı
planladığımız bilimsel hedeflerimizdir.
Anahtar Kelimeler: galaxies: ISM, Samanyolu, Galaksiler, Kozmoloji

1 Astrokimyanın Önemi

Astrokimya, yaygın bulutlar, yoğun moleküler bulutlar, yıldızıl
disk yapıları ve sıcak moleküler bulut çekirdekleri gibi farklı YAO
larda bulunan moleküler yapıların oluşum, yok olma ve sönümle
gibi süreçlerini inceleyen ve bu süreçlerin çeşitli astronomik ci-
simler (yıldızlardan meteorlara kadar) üzerindeki dinamik ve
kimyasal evrimsel etkileri araştıran, astronomi ve kimya bilim-
lerin bir arada kullanıldığı disiplinler arası bir çalışma alanıdır.
Astrokimya modelleri, gözlemsel ve deneysel çalışmalar temel
alınarak oluşturulur Caselli ve Hasegawa (1993).

YAO daki materyalin kimyasal özellikleri moleküler hidro-
jen, karbon monoksit, çeşitli serbest radikaller ve karmaşık mo-
leküler bağlarla bir araya gelmiş poliaromatik hidrokarbonlar ve
yaşamın temelini oluşturan bazı aminoasit yapılarını da içeren
kompleks organik moleküller gibi yıldızlardaki termonükleer
yanma süreçleri sonucunda oluşmaları mümkün olmayan mo-
leküler yapıların oluşma ve yok olma etkinliklerine bağlıdır.
YAO daki kimyasal bolluk değişimlerini dolayısıyla da YAO
da gerçekleşen kimyasal reaksiyon oranlarını etkileyen birçok
süreç bulunmaktadır. YAO kimyasal karakteristiğini belirleyen
bu süreçlerin etkinlikleri gaz-evresi türlerinin kinetik sıcaklıkları,
grain yüzey sıcaklığı, ortamdaki gaz ve grain yoğunluğu, UV
radyasyon alanlarının şiddetleri, kozmik ışın etkileşim oranı, re-
aktant türlerin iyonizasyon dereceleri, belirli bir reaksiyonun
gerçekleşmesi için herhangi bir aktivasyon enerjisinin olup ol-
maması ve ne tür reaksiyonların (ekzotermik/endotermik) göz
önüne alındığı gibi birçok parametreye bağlıdır Tielens (2010).

YAO da gerçekleşen molekül oluşum süreçleri, gaz evres-
inde gerçekleşen ve toz taneciklerinin (grainlerin) üzerinde mey-
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dana gelen reaksiyonlar olmak üzere temel olarak iki ana alt
sınıfa ayrılabilir Herbst ve Chang (2005).

Molekül oluşum ve yok olma süreçlerini analitik ola-
rak tanımlayabilmek, söz konusu süreçleri limitlendirmek ve
süreçlerin YAO bölgelerinin kimyasal bollukları üzerindeki etki-
lerini anlayabilmek için, hangi koşullar altında ne tür molekülle-
rin oluşabileceklerini belirlenmesi gereklidir.

Bu amaç doğrultusunda, gözlemsel veriler ve belirli ana-
litik yöntemler temel alınarak oluşturulan kimyasal modeller
kullanılarak gaz-evresi ve grain-yüzey reaksiyon oranlarını he-
saplanabilir.

1.1 Grainlerin YAO Kimyasal Süreçlerindeki Önemleri

YAO da bulanan grainler gaz formundaki atomik ve moleküler
türlerin bir araya gelebilecekleri, hareket edebilecekleri ve üzer-
lerinde reaksiyona girebilecekleri yüzey alanları sağlarlar.

Üzerlerine toplanan (yığılan) gaz-evresi türlerine grainler
tarafından sağlanan yüzey alanları, reaktantlara ilave enerji
ve momentum kazandırarak reaksiyondan reaksiyona değişen
aktivasyon enerjisi bariyerlerinin daha kolay aşılmasına ve re-
aksiyonların daha hızlı meydana gelmesine yardımcı olurlar
Herbst ve Chang (2005). YAO koşulları göz önüne alındığında
gaz-evresinde gerçekleşmesi mümkün olmayan yüksek akti-
vasyon enerjili reaksiyonlar, yeterince uzun zaman ölçeğinde
grain yüzey bölgelerinde soğurulabilen (tutulabilen) gaz-evresi
kökenli reaktantlar veya grain-yüzey reaksiyonları sonunda
oluşan yeni reaktantlar tarafından gerçekleştirilebilir Tielens
(2010).

Grain boyut dağılımının en büyük yüzdesini oluşturan 0.03
- 3 µm aralığında yarıçap değerlerine sahip olan heterojen yüzey
geometrili ve küresel yapıda olmayan grain yapıları, silikat ve
karbon materyalden veya belirli oranda silikat ve karbon karşımı
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içeren kompleks materyallerden oluşmaktadır. Moleküller bu-
lutların merkezi bölgeleri gibi düşük sıcaklıklı (T <100 K) ve
yüksek yoğunluklu ortamlarda (n > 104cm−3) grainlerin yüzey-
leri, yığılma süreçleri ve grain yüzey reaksiyonları tarafından
oluşan H2O, CO, CO2, NH3 ve H2CO gibi moleküller içeren
bir veya birden fazla katmanlı buz mantolarıyla kaplanabilirler
Caselli ve Hasegawa (1993).

Ortam yoğunluğuna, grainlerin yüzey sıcaklığına ve grain-
lerin radyasyon alanlarından gelen enerjik UV fotonlardan ne
kadar korunduğuna bağlı olarak, grainlerin yüzeylerini kaplayan
buz katmanları 100-150 adet alt katman (monolayer) bileşeni
içerebilir Cuppen (2017).

1.2 Grain Yüzey Reaksiyonlarına Etki Eden Süreçler

1.2.1 Yığılma:

Gaz-evresi türlerinin grainler üzerine yığılma miktarı, gaz-evresi
türleriyle grainler arasındaki çarpışma sıkılığına ve grain yüzey-
ine tutunma katsayısı tarafından belirlenir.

Tutunma katsayısı veya tutunma olasılığı, göz önüne alınan
türün kinetik (veya termal) enerjisini grain yüzeyine ne kadar
iyi aktarabildiğiyle ilişkilidir.

Yığılan türün termal enerjisinin grain yüzeyine aktarılama
etkinliği grain tarafından soğrulan atom ya da molekülün göreli
kütlesine, gaz sıcaklığına ve tutunmanın gerçekleşmesi için
aşılması gerekli belirli bir bariyer enerjisinin olup olmadığına
bağlıdır Cuppen (2017).

1.2.2 Yüzeyden Atılma (Desorption) Süreçleri:

Grainler üzerinde bulanan türlerin grain yüzeylerinden gaz-
evresine atılması süreçleri termal ve termal olmayan mekan-
izmalar tarafından kontrol edilir. Termal atılma etkinliği yıldız
oluşumu, adiyabatik ısınma ve şok dalgaları gibi süreçler nede-
niyle meydana gelen grain yüzey sıcaklığındaki artışa bağlıyken,
termal olmayan atılma etkinliği grainlerin UV foton soğurması
nedeniyle gerçekleşen foto-atılma süreçleri Fayolle (2004), koz-
mik ışın-grain çarpışmaları veya kozmik ışınlar tarafından iyo-
nize gaz-evresi türlerine ait serbest elektronların grainlerle
çarpışmaları nedeniyle grain yüzey sıcaklığını artması Herbst
ve Chang (2005) ve grain yüzeyinde meydana gelen ekzoter-
mik reaksiyonlar sonucunda açığa çıkan ilave enerjinin reaksi-
yon ürünlerinin ya da daha önceden var olan diğer moleküllerin
yüzeyden atılmalarını sağlaması (kimyasal atılma) gibi birçok
farklı mekanizmaya bağlı olabilir Oberg (2009).

1.2.3 Kimyasal (Reaktif) Atılma:

Kimyasal veya reaktif atılma, grainlerin yüzeylerinde geçekleşen
ekzotermik reaksiyonlar sonucunda açığa çıkan ekstra enerji-
nin reaksiyonlar sonucunda oluşan ürünlerin veya yeni oluşan
ürünlerin yakınında bulunan diğer moleküllerin/atomların
yüzeyle arasındaki elektrostatik veya kimyasal bağların kop-
masına neden olması olarak tanımlanabilir Garrod ve Herbst
(2006).

1.2.4 Foto-Atılma Süreçleri:

Buz katmanlarına sahip grainlerin UV veya X-ışın radyasyonla
etkileşmesi (foton soğurması) sonucunda meydana gelen foto-
kimyasal atılma ve dağılma reaksiyonları nedeniyle grain yüzey-
lerdeki bazı moleküller gaz-evresine atılabilir. Buz mantoya sa-
hip grainlerin yüzeylerinde gerçekleşen foto-kimyasal süreçler
(atılma-dağılma-uyarılma) sırasında ortaya çıkan reaktif özel-

ikleri oldukça fazla olan serbest radikal türler arasındaki re-
kombinasyon ve ekzotermik kompleks molekül oluşum reak-
siyonlarının sağladıkları ilave enerji grain yüzey mantolarının
kısmen veya tamamen gaz-evresine atılmasına neden olabilir
Oberg (2009).

1.2.5 Grain Yüzeylerindeki Kozmik Işın Etkileşimleri:

Kozmik ışın grain etkileşimleri soncunda grainlerin tüm yüzey
alan bölgeleri boyunca meydana gelen ani sıcaklık artışları
(>70K) Ivlev (2015) veya kozmik ışın grain çarpışmaları ne-
deniyle grainlerin yüzeylerinde oluşan lokal sıcak bölgeler (hot-
spots) grainler üzerinde bulanan moleküler türlerin gaz-evresine
atılmasına neden olabilir Leger (1985).

2 ASTROCHEM Kodu

Astrochem, YAO da bulunan kimyasal türlerin bolluklarındaki
değişimleri zamanın fonksiyonu olarak hesaplayan C program-
lama dilinde yazılmış açık kaynaklı bir koddur. Belirli gaz-evresi
ve grain-yüzey (katı-evre) kimyasal reaksiyonları sonunda mey-
dana gelen kimyasal bolluk değişimlerinin çökme ve ısınma gibi
dinamik evrim süreçleriyle birlikte incelenmesi amacıyla tez kap-
samında kullanmayı planladığımız araçlardan birisi olan Astroc-
hem kodu farklı fiziksel özelliklere sahip birçok astronomik ci-
simim kimyasal karakteristiğinin teorik olarak çalışılması için
geliştirilmiştir 1.

Astrochem, ilk olarak farklı türdeki birçok kimyasal re-
aksiyon (birkaç bin) içeren bir reaksiyon ağında göz önüne
alınan kimyasal reaksiyonlar sonucunda değişen kimyasal bol-
lukları analitik olarak ifade eden reaksiyon oranlarını (kimyasal
kinetik reaksiyon oranlarını) içeren matris yapılı bir denklem
sistemi oluşturur. Daha sonra ise kod, belirli bir zaman aralığı
limitinde farklı reaksiyon süreçleri için adım aralıkları Newton
iterasyonuyla belirlenen değişken zaman ölçekleri kullanarak di-
feransiyel denklem siteminin nümerik integrasyonunu yapan bir
solver (CVODE) yardımıyla reaksiyona giren türlerin ve reak-
siyonlar soncunda oluşan ürünlerin kimyasal bolluk değerlerini
zamana bağlı olarak hesaplar.

Belirli bir YAO bölgesi için tanımlanan bir reaksiyon
ağındaki gaz-evresinde bulunan atomik ve moleküler reak-
tantlar arasında gerçekleşen termal reaktif reaksiyonlar, foto-
kimyasal reaksiyonlar ve kozmik ışın etkileşimleri gibi farklı
süreçler sonunda değişen kimyasal kompozisyonun zaman bağlı
değişimlerinin Astrochem aracılığıyla hesaplanabilmesi için dört
temel veri türü gereklidir.

Birinci veri türü, reaksiyon ağındaki türlerin başlangıç kim-
yasal kompozisyonlarıdır. İkinci veri türü, kimyasal yapısı ince-
lenen YAO bölgesinin fiziksel özelliklerini belirleyen yoğunluk,
sıcaklık, sönümleme katsayısı, UV radyasyon alanı şiddeti ve
kozmik ışın iyonizasyon oranı gibi parametrelerdir. Üçüncü veri
türü, ikinci veri türünü oluşturan fiziksel parametrelerin incele-
nen YAO bölgesinin dinamik evrim durumuna bağlı olarak belirli
gradientlere (zamansal değişimlere) sahip olup olmadıklarıdır.
Dördüncü veri türü ise, göz önüne alınacak reaksiyon türlerini
içeren OSU 2 ve KIDA 3 gibi reaksiyon veri tabanlarından alınan
reaksiyon ağı bilgisidir.

1 http://astrochem.readthedocs.io/en/latest/usermanual.
html
2 http://faculty.virginia.edu/ericherb/research.html
3 http://kida.obs.u-bordeaux1.fr/
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3 ASTROCHEM Koduna Eklemesi Planlanan
Fonskiyonlar

3.0.6 Astrochem koduna eklenmesi planlanan ilave
fonksiyonlar söyle sıralanabilir:

a. Grainlerin üzerine yığılma süreçlerinin reaksiyon ağına ek-
lenmesi.

b. Grainlerin yüzeylerinde bulanan radikal türlerin göreli ola-
rak daha kararlı hidrojen atomu içeren moleküller türlere
dönüşümünü sağlayan hidrojen yakalama reaksiyonları ve
hidrojen atomlarının veya OH moleküllerinin yüzeyde bu-
lunan hidrojen içerikli diğer moleküller türlerdeki hidrojen
atomu bileşenlerini kendilerine bağlamalarıyla gerçekleşen
hidrojen çalma reaksiyonları başta olmak üzere olası bazı
grain-yüzey reaksiyonlarının reaksiyon ağına eklenmesi.

c. Grain-yüzey reaksiyonları için tek bir yüzey sıcaklığı ve grain
boyutu değerleri yerine, belirli bir yüzey sıcaklığı ve boyut
dağılımının kullanılması.

d. Bir grainin yüzeyinde bulunan belirli bir türün yüzeye
bağlanma (veya yüzeyden atılma) sürecini kontrol eden
yüzey bağlanma enerjisini tek bir değerle tanımlamak ye-
rine bağlama enerjisi için belirli bir enerji dağılım fonksiyo-
nun kullanılması.

e. Bir grainin yüzeyinde bulunan belirli bir türün yüzey alanları
arasındaki hareket kabiliyetini belirleyen difüzyon enerjisi
değeri için belirli bir dağılım fonksiyonun (yüzey bağlanma
enerjisine benzer şekilde) kullanılması.
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