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Ozet

Yildizlar arasindaki ortamdaki (YAO) materyalin kimyasal ézellikleri molekiler hidrojen, karbon monoksit, gesitli radi-
kaller ve karmasik molekiiler baglarla bir araya gelmis poliaromatik hidrokarbonlar ve yasamin temelini olusturan bazi
aminoasit yapilarini da iceren kompleks organik molekiiller gibi yildizlardaki termoniikleer yanma slirecleri sonucunda
olusmalari miimkiin olmayan molekiiller yapilarin olusma ve yok olma etkinliklerine bagldir. YAO daki molekil olusum
siirecleri, gaz evresinde gergeklesen ve toz parcaciklarinin {izerinde meydana gelen reaksiyonlar olmak (izere temel ola-
rak iki ana alt sinifa ayrihir. YAO kosullari gbéz 6niine alindiginda gaz-evresinde meydana gelme olasihgi olduk¢a disik
olan baz yiiksek aktivasyon enerjili reaksiyonlar, toz paraciklarinin yiizey bolgelerinde sogurulan gaz-evresi reaktantlari
tarafindan gerceklestirildiginden, toz parcaliklan lizerlerinde gerceklesen fizikokimysal siireclerin etkileri kimyasal modelle-
rinde mutlaka gz 6niine alinmadir. Bildiri kapsaminda sunacagimiz ¢calismamizin birinci amaci, farkli fiziksel 6zelliklere
sahip YAO bolgelerindeki belirli molekil olusum ve yok olma siireclerinin analitik olarak tanimlayan astrokimyasal mo-
deller icin toz parcaciklarinin kimyasal kompozisyon, boyut ve yiizey sicakligi gibi yapisal ozelliklerinin énemlerini ortaya
cikaran literatiirdeki glincel bazi teorik ve deneysel sonuglarin paylasiimasidir. Calismamizin ikinci ve en 6nemli amaci ise,
acik kaynakh bir kod olan ASTROCHEM kimyasal modelleme kodunda yapacagimiz modifikasyonlar sonunca ulasmayi

planladigimiz bilimsel hedeflerimizdir.

Anahtar Kelimeler: galaxies: ISM, Samanyolu, Galaksiler, Kozmoloji

1 Astrokimyanin Onemi

Astrokimya, yaygin bulutlar, yogun molekdiler bulutlar, yildizil
disk yapilari ve sicak molekiiler bulut cekirdekleri gibi farkh YAQ
larda bulunan molekiiler yapilarin olusum, yok olma ve séniimle
gibi siireclerini inceleyen ve bu siireclerin cesitli astronomik ci-
simler (yildizlardan meteorlara kadar) lzerindeki dinamik ve
kimyasal evrimsel etkileri arastiran, astronomi ve kimya bilim-
lerin bir arada kullanildigi disiplinler arasi bir calisma alanidir.
Astrokimya modelleri, gézlemsel ve deneysel calismalar temel
alinarak olusturulur Caselli ve Hasegawa (1993).

YAO daki materyalin kimyasal 6zellikleri molekiiler hidro-
jen, karbon monoksit, ¢esitli serbest radikaller ve karmasik mo-
lekiiler baglarla bir araya gelmis poliaromatik hidrokarbonlar ve
yasamin temelini olusturan bazi aminoasit yapilarini da iceren
kompleks organik molekiller gibi yildizlardaki termoniikleer
yanma siirecleri sonucunda olusmalari miimkiin olmayan mo-
lekiler yapilarin olusma ve yok olma etkinliklerine baglidir.
YAO daki kimyasal bolluk degisimlerini dolayisiyla da YAO
da gergeklesen kimyasal reaksiyon oranlarini etkileyen bircok
sire¢ bulunmaktadir. YAO kimyasal karakteristigini belirleyen
bu siireglerin etkinlikleri gaz-evresi tiirlerinin kinetik sicakliklart,
grain yilizey sicakhgi, ortamdaki gaz ve grain yogunlugu, UV
radyasyon alanlarinin siddetleri, kozmik 1sin etkilesim orani, re-
aktant tirlerin iyonizasyon dereceleri, belirli bir reaksiyonun
gerceklesmesi icin herhangi bir aktivasyon enerjisinin olup ol-
mamasi ve ne tiir reaksiyonlarin (ekzotermik/endotermik) géz
éniine alindig1 gibi bircok parametreye baghdir Tielens (2010).

YAO da gerceklesen molekiil olusum siirecleri, gaz evres-
inde gerceklesen ve toz taneciklerinin (grainlerin) lizerinde mey-
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dana gelen reaksiyonlar olmak (lizere temel olarak iki ana alt
sinifa ayrilabilir Herbst ve Chang (2005).

Molekiil olusum ve yok olma siireglerini analitik ola-
rak tanimlayabilmek, s6z konusu siiregleri limitlendirmek ve
siireglerin YAO bolgelerinin kimyasal bolluklar iizerindeki etki-
lerini anlayabilmek icin, hangi kosullar altinda ne tiir molekiille-
rin olusabileceklerini belirlenmesi gereklidir.

Bu amag¢ dogrultusunda, gozlemsel veriler ve belirli ana-
litik yontemler temel alinarak olusturulan kimyasal modeller
kullanilarak gaz-evresi ve grain-yiizey reaksiyon oranlarini he-
saplanabilir.

1.1 Grainlerin YAO Kimyasal Siireclerindeki Onemleri

YAO da bulanan grainler gaz formundaki atomik ve molekiiler
tirlerin bir araya gelebilecekleri, hareket edebilecekleri ve lizer-
lerinde reaksiyona girebilecekleri yiizey alanlari saglarlar.

Uzerlerine toplanan (yigilan) gaz-evresi tiirlerine grainler
tarafindan saglanan yiizey alanlari, reaktantlara ilave enerji
ve momentum kazandirarak reaksiyondan reaksiyona degisen
aktivasyon enerjisi bariyerlerinin daha kolay asilmasina ve re-
aksiyonlarin daha hizli meydana gelmesine yardimci olurlar
Herbst ve Chang (2005). YAO kosullari géz éniine alindiginda
gaz-evresinde gerceklesmesi mimkin olmayan yiiksek akti-
vasyon enerjili reaksiyonlar, yeterince uzun zaman OJlgeginde
grain ylizey bélgelerinde sogurulabilen (tutulabilen) gaz-evresi
kokenli reaktantlar veya grain-yiizey reaksiyonlari sonunda
olusan yeni reaktantlar tarafindan gergeklestirilebilir Tielens
(2010).

Grain boyut dagiliminin en biiyiik ylizdesini olusturan 0.03
- 3 um araliginda yaricap degerlerine sahip olan heterojen yiizey
geometrili ve kiiresel yapida olmayan grain yapilari, silikat ve
karbon materyalden veya belirli oranda silikat ve karbon karsimi
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iceren kompleks materyallerden olusmaktadir. Molekiiller bu-
lutlarin merkezi bolgeleri gibi disiik sicaklikli (T <100 K) ve
yiiksek yogunluklu ortamlarda (n > 10*e¢m=2) grainlerin yiizey-
leri, yigilma siirecleri ve grain yilizey reaksiyonlari tarafindan
olusan H20O, CO, CO2, N Hs ve H2CO gibi molekiiller iceren
bir veya birden fazla katmanli buz mantolariyla kaplanabilirler
Caselli ve Hasegawa (1993).

Ortam yogunluguna, grainlerin ylizey sicakhigina ve grain-
lerin radyasyon alanlarindan gelen enerjik UV fotonlardan ne
kadar korunduguna bagli olarak, grainlerin ylizeylerini kaplayan
buz katmanlar 100-150 adet alt katman (monolayer) bileseni
icerebilir Cuppen (2017).

1.2 Grain Yiizey Reaksiyonlarina Etki Eden Siirecler
1.2.1 Yigilma:

Gaz-evresi tiirlerinin grainler Gizerine yigilma miktari, gaz-evresi
tiirleriyle grainler arasindaki carpisma sikiligina ve grain yiizey-
ine tutunma katsayisi tarafindan belirlenir.

Tutunma katsayisi veya tutunma olasiligi, goéz 6niine alinan
tliriin kinetik (veya termal) enerjisini grain ylizeyine ne kadar
iyi aktarabildigiyle iliskilidir.

Yigilan tirin termal enerjisinin grain yiizeyine aktarilama
etkinligi grain tarafindan sogrulan atom ya da molekiiliin goreli
kiitlesine, gaz sicakhigina ve tutunmanin gerceklesmesi icin
asilmasi gerekli belirli bir bariyer enerjisinin olup olmadigina
baghdir Cuppen (2017).

1.2.2 Yiizeyden Atilma (Desorption) Siirecleri:

Grainler lizerinde bulanan tirlerin grain yiizeylerinden gaz-
evresine atilmasi siirecleri termal ve termal olmayan mekan-
izmalar tarafindan kontrol edilir. Termal atilma etkinligi yildiz
olusumu, adiyabatik 1sinma ve sok dalgalari gibi siirecler nede-
niyle meydana gelen grain ylizey sicakhgindaki artisa bagliyken,
termal olmayan atilma etkinligi grainlerin UV foton sogurmasi
nedeniyle gerceklesen foto-atilma siirecleri Fayolle (2004), koz-
mik 1sin-grain ¢arpismalari veya kozmik isinlar tarafindan iyo-
nize gaz-evresi tirlerine ait serbest elektronlarin grainlerle
carpismalari nedeniyle grain yiizey sicakhgini artmasi Herbst
ve Chang (2005) ve grain yiizeyinde meydana gelen ekzoter-
mik reaksiyonlar sonucunda aciga ¢ikan ilave enerjinin reaksi-
yon driinlerinin ya da daha énceden var olan diger molekiillerin
ylizeyden atilmalarini saglamasi (kimyasal atilma) gibi bircok
farkl mekanizmaya bagh olabilir Oberg (2009).

1.2.3 Kimyasal (Reaktif) Atilma:

Kimyasal veya reaktif atilma, grainlerin ylizeylerinde geceklesen
ekzotermik reaksiyonlar sonucunda agiga c¢ikan ekstra enerji-
nin reaksiyonlar sonucunda olusan iiriinlerin veya yeni olusan
trinlerin - yakininda bulunan diger molekiillerin/atomlarin
ylizeyle arasindaki elektrostatik veya kimyasal baglarin kop-
masina neden olmasi olarak tanimlanabilir Garrod ve Herbst
(2006).

1.2.4 Foto-Atilma Siirecleri:

Buz katmanlarina sahip grainlerin UV veya X-isin radyasyonla
etkilesmesi (foton sogurmasi) sonucunda meydana gelen foto-
kimyasal atilma ve dagilma reaksiyonlari nedeniyle grain yiizey-
lerdeki bazi molekiiller gaz-evresine atilabilir. Buz mantoya sa-
hip grainlerin yiizeylerinde gerceklesen foto-kimyasal siirecler
(atilma-dagilma-uyariima) sirasinda ortaya ¢ikan reaktif 6zel-

ikleri oldukca fazla olan serbest radikal tirler arasindaki re-
kombinasyon ve ekzotermik kompleks molekiil olusum reak-
siyonlarinin sagladiklar ilave enerji grain yiizey mantolarinin
kismen veya tamamen gaz-evresine atilmasina neden olabilir
Oberg (2009).

1.2.5 Grain Yiizeylerindeki Kozmik Isin Etkilesimleri:

Kozmik 1sin grain etkilesimleri soncunda grainlerin tim ylizey
alan bolgeleri boyunca meydana gelen ani sicaklik artislan
(>70K) Ivlev (2015) veya kozmik 1sin grain carpismalar ne-
deniyle grainlerin yiizeylerinde olusan lokal sicak bélgeler (hot-
spots) grainler iizerinde bulanan molekiiler tiirlerin gaz-evresine
atilmasina neden olabilir Leger (1985).

2 ASTROCHEM Kodu

Astrochem, YAO da bulunan kimyasal tirlerin bolluklarindaki
degisimleri zamanin fonksiyonu olarak hesaplayan C program-
lama dilinde yazilmis agik kaynakli bir koddur. Belirli gaz-evresi
ve grain-ylizey (kati-evre) kimyasal reaksiyonlari sonunda mey-
dana gelen kimyasal bolluk degisimlerinin ¢dkme ve 1sinma gibi
dinamik evrim siiregleriyle birlikte incelenmesi amaciyla tez kap-
saminda kullanmayi planladigimiz araglardan birisi olan Astroc-
hem kodu farkli fiziksel 6zelliklere sahip bir¢ok astronomik ci-
simim kimyasal karakteristiginin teorik olarak calisiimasi igin
gelistirilmistir *.

Astrochem, ilk olarak farkli tiirdeki bircok kimyasal re-
aksiyon (birka¢ bin) iceren bir reaksiyon aginda géz oniine
alinan kimyasal reaksiyonlar sonucunda degisen kimyasal bol-
luklar analitik olarak ifade eden reaksiyon oranlarini (kimyasal
kinetik reaksiyon oranlarini) iceren matris yapili bir denklem
sistemi olusturur. Daha sonra ise kod, belirli bir zaman aralig
limitinde farkli reaksiyon siirecleri icin adim araliklari Newton
iterasyonuyla belirlenen degisken zaman 6lgekleri kullanarak di-
feransiyel denklem siteminin niimerik integrasyonunu yapan bir
solver (CVODE) yardimiyla reaksiyona giren tiirlerin ve reak-
siyonlar soncunda olusan driinlerin kimyasal bolluk degerlerini
zamana bagh olarak hesaplar.

Belirli bir YAO bodlgesi icin tanimlanan bir reaksiyon
agindaki gaz-evresinde bulunan atomik ve molekiler reak-
tantlar arasinda gergeklesen termal reaktif reaksiyonlar, foto-
kimyasal reaksiyonlar ve kozmik isin etkilesimleri gibi farkh
siirecler sonunda degisen kimyasal kompozisyonun zaman bagh
degisimlerinin Astrochem araciligiyla hesaplanabilmesi i¢in dort
temel veri tirl gereklidir.

Birinci veri tirii, reaksiyon agindaki tiirlerin baslangi¢ kim-
yasal kompozisyonlaridir. ikinci veri tiirii, kimyasal yapisi ince-
lenen YAO bdlgesinin fiziksel 6zelliklerini belirleyen yogunluk,
sicaklik, soniimleme katsayisi, UV radyasyon alani siddeti ve
kozmik 1sin iyonizasyon orani gibi parametrelerdir. Uciincii veri
tard, ikinci veri tirini olusturan fiziksel parametrelerin incele-
nen YAO bolgesinin dinamik evrim durumuna bagl olarak belirli
gradientlere (zamansal degisimlere) sahip olup olmadiklaridir.
Dérdiincii veri tiri ise, gdz Oniine alinacak reaksiyon tiirlerini
iceren OSU 2 ve KIDA ? gibi reaksiyon veri tabanlarindan alinan
reaksiyon ag bilgisidir.

1 http://astrochem.readthedocs.io/en/latest/usermanual.
html

2 http://faculty.virginia.edu/ericherb/research.html

3 http://kida.obs.u-bordeauxl.fr/
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3 ASTROCHEM Koduna Eklemesi Planlanan
Fonskiyonlar

3.0.6 Astrochem koduna eklenmesi planlanan ilave
fonksiyonlar séyle siralanabilir:

a. Grainlerin (izerine yigilma siireclerinin reaksiyon agina ek-
lenmesi.

b. Grainlerin yiizeylerinde bulanan radikal tirlerin goreli ola-
rak daha kararli hidrojen atomu iceren molekiiller tiirlere
doniisiimiini saglayan hidrojen yakalama reaksiyonlari ve
hidrojen atomlarinin veya OH molekiillerinin yiizeyde bu-
lunan hidrojen igerikli diger molekiiller tiirlerdeki hidrojen
atomu bilesenlerini kendilerine baglamalariyla gergeklesen
hidrojen calma reaksiyonlari basta olmak {izere olasi bazi
grain-ylizey reaksiyonlarinin reaksiyon agina eklenmesi.

c. Grain-ylizey reaksiyonlari icin tek bir ylizey sicakligi ve grain
boyutu degerleri yerine, belirli bir yiizey sicakhgi ve boyut
dagiliminin kullanilmasi.

d. Bir grainin yilizeyinde bulunan belirli bir tiiriin ylizeye
baglanma (veya yilizeyden atilma) siirecini kontrol eden
ylizey baglanma enerjisini tek bir degerle tanimlamak ye-
rine baglama enerjisi icin belirli bir enerji dagilim fonksiyo-
nun kullaniimasi.

e. Bir grainin yiizeyinde bulunan belirli bir tiiriin yiizey alanlari
arasindaki hareket kabiliyetini belirleyen difiizyon enerjisi
degeri icin belirli bir dagihm fonksiyonun (ylizey baglanma
enerjisine benzer sekilde) kullaniimasi.
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