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Ozet

Bu calismada ongiines diskinde gerceklesen CO — CH, doénisiiminin kimyasi, dnce termokimyasal denge metodu ve
ardindan denge disi hesabi ile analiz edilmektedir. Denge yaklasimiyla diskteki karbon doniisim tepkimesinin 100-2000
K sicakligi arasindaki degisimi ileri diizey bir kimyasal kod ile hesaplanmis ve sonucglar Giines Sistemi'nin dev gezegen
atmosferleri icin yapilmis olciim veya gozlemlerle kiyaslanmistir. Fakat bu tepkime icin diskteki uygun kosullar yalnizca
sinirl bir siire ve sicaklikta var olur. Diskin sogumasiyla bu déniisiimiin durmasi beklenir. Donlsiimiin sénmesi icin sicaklik
aralig1 ve onglines diski kimyasal kompozisyonu biyiik bir kimyasal cesitlilik ile ayrintili olarak hesaplanmistir. Calismanin
bulgulari beklentiler dogrultusundadir ve literatiirdeki benzerlerine kiyasla oldukca detaylidir.

Abstract

In this study, the chemistry of the CO — CH, transformation in the protosolar disk is analyzed by the thermochemical
equilibrium and the non-equilibrium methods. With the equilibrium approach, the variation of the carbon conversion
reaction in the disk between 100-2000 K temperature is computed by an advanced chemical code and the results are
compared with the measurements or observations made for the giant planet atmospheres of the Solar System. However,
since the disk maintains favorable conditions for this reaction only for a limited time and temperature, the transformation
is expected to quench over time as the disk cools off. Therefore, the quench temperature range is calculated, and the
chemical composition of the protosolar disk is documented in detail with a large pool of chemical species. The findings
of the study, in addition to being highly detailed compared to their counterparts in the literature, are also in line with
expectations.

Anahtar Kelimeler: astrochemistry — cosmochemistry — Solar Disk

1 Giris diskinin farkli bolgelerindeki kimyasal bilesimi belirlemek icin

ht trelerdir (Lewi Prinn 1 .
Onyildiz disklerinin kinematigi ve fizigi ile 6zellikle karbon, azot anahtar parametrelerdir (Lewis ve Prinn 1950)

ve oksijen atomlar arasindaki tirll bilesikler hakkinda yapilan
arastirmalar, gezegenlerin ve yasamin gecmisini anlamaya
yardimci olmaktadir (Turrini ve dig. 2021; Petigura ve Marcy . e .
2011; Semenov ve dig. 2010). Giinimiizde CO, CO,, C,H almistir. Bununla birlikte, elverissiz disk kosullari, cok genis
HCN’ OH, NH,, CH,, H,O gibi &nemli ba;it mzollekiillél" bir alan nedeniyle diisiik etkilesim sansi ve tepkimelerin
. ) 3 4 Hp L . . o
ve onlarin soguk bolgelerdeki buzlari hakkinda Spitzer gibi t?mamlanmas! |(,:|n_yeter5|z zaman goz" onun? a||"nd|g|nda,
uzaydan veya Keck, VLT ve Subaru gibi yerden kizildtesi kimyasal tepkimelerin denge olusmadan &nce sénmis olmasi
bolgelerdeki gozlemlerle gezegen olusturan bazi sistemlerdeki akl‘; (Ijléha 3|/(z?tk|r|1d|.r. D'Skdle”n Sulr:ﬁﬂgu be;hrh dlnlamlk ortarln
yildiz cevrelerinden veri toplamak mimkiindir (Turrini ve dig. ve belli tepkimelerin meydana geldigi yere| ortamilar, zamania

2021; Walsh ve dig. 2015, 2014; Semenov ve Wiebe 2011). sogudugu ve dagildigi icin, aym sartlarda cok uzun siire
Yiiksek sicakhklarda dengenin korunmasi kosulu altinda, korunamaz (Fegley 2000; Aikawa ve dig. 1999). Benzer sekilde,

dngiines diskinin ilk bilesiklerinin, Giines yaklasik 1 milyon her kimyasal tepkimenin hizi, sicaklikla iliskili olan baska bir

yasinda ve T-Tauri evresinde oldugunda CO, Ny, H,O, NHs, sinirlayici faktérdi:lr (Fegley ve Lodders.,V1994; Fegley ve Frinn
1985; Lewis ve Prinn 1980; Moses ve dig. 2011). Buna ragmen

literatiirde Prinn ve Fegley (1981), Lewis ve Prinn (1980)
ile Studier ve dig. (1968) gibi denge disi hesaplamalarla ilgili
sadece birkag klasik ¢alisma bulunurken, Moses ve dig. (2013)

Literatiirdeki calismalarin cogu (érnegin: Semenov ve dig.
2018; Cyr ve dig. 1999; Lewis ve dig. 1979; Lewis
1974) 6ngiines diskini termokimyasal denge yaklasimiyla ele

CO, ve bazi hidrokarbonlardan olustugu disiinilmektedir
(Aikawa 2003). Bu temel molekiillerden CO, N, ve H,O'nun
yiiksek sicaklik ve disiik basinglarda baskin oldugu, CH,, N, ve
H,0O'nun ise disiik sicaklik ve diisiik basinclarda yogun oldugu

goézlenmektedir (Lewis ve Prinn 1980). Sicakhk disik fakat gibi her iki yak|a$lm|.bir|e$tir'er? galisma vsay|S| ?Zdlr'.
basinc yiiksek ise, CH,, NH5 ve H,O baskin molekiiller olacaktir Denge disi  bilesenlerinin  bollugu, disklerin  termal
(Lewis ve Prinn 1980). Bu nedenle basinc ve sicaklik, éngiines Ozelliklerinden ve evriminden &nemli bir sekilde etkilenir

ve basinctaki artislar, kinetik tepkimelerin enerji engellerini
asmasina da yardimc olabilir (Fegley ve Lodders 1994; Fegley
* gspekmezci@roma2.infn.it ve Prinn 1985; Lewis ve Prinn 1980). Bdylece yiiksek sicaklik
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ile basinc kosullari altinda, kimyasal tepkimeler hem ileri hem
de geri yonde serbestce siirebilir ve bu da denge ile sonuclanir
(Fegley ve Lodders 1994; Fegley ve Prinn 1985; Lewis ve
Prinn 1980; Moses ve dig. 2011). Cevre sogudukca veya gaz,
tasima yoluyla disiik sicaklikh bdlgelere dogru siiriiklendikce,
tepkimelerin artik hizli gerceklesemez ve enerji bariyerleri 6nemli
hale gelir (Fegley ve Lodders 1994; Fegley ve Prinn 1985;
Lewis ve Prinn 1980; Moses ve dig. 2011). Bu nedenle bazi
tepkimelerin belirli bir sicakligin altinda sénmesi veya donmasi
muhtemeldir ki bu da hicbir zaman denge {iriinlerine veya
fazlarina doéniismeyi basaramayacaklari anlamina gelmektedir
(Aikawa ve dig. 1999; Fegley 2000; Lewis 2004).

tdisk 'in tanimi icin karakteristik disk karisimi dikkate alinir:
tiimyasal < tdisk kimyasal dengeye yol acan, tiimyasal > tdisk ise
dengesizlige yol acan durum (Fegley 1988, 2000; Fegley ve
Prinn 1985; Prinn ve Fegley 1981; Saumon ve dig. 2000;
Visscher ve dig. 2010) olarak tanimlanmistir. iki siirenin
birbirine yaklastigl tiimyasal =~ tdgisk durum ise séniim sicakhk
bolgesi (Tq) olarak adlandinihr (Bézard ve dig. 2002; Fegley
1988, 2000; Fegley ve Prinn 1985; Lodders ve Fegley 1999;
Prinn ve Fegley 1981; Saumon ve dig. 2000; Visscher
ve dig. 2010). Séniim sicakhginin tizerindeki sénmiis bilesiklerin
bollugu, basitce o sicaklik icin hesaplanan denge bolluklar
olarak alinabilir (Moses ve dig. 2011).

Mothersurjide ‘su verme’ terimiyle de anilan Legerska
ve dig. (2006) soniim kinetigi, tepkimelerin gerceklestigi
ortamdaki sicakhgin zamanla azalmasiyla, tepkime iriinlerinin
kinetik olarak erisilemez olduklari sartlari inceler. Sénim
kinetigi, molekiillerin bollugunun, yildiz disklerinin ve
gezegen atmosferlerinin karisma dinamiklerinin belirlenmesi
icin  énemli bir kavramsal aractir (Visscher 2011). ilk
olarak Prinn ve Barshay (1977) tarafindan Jipiter'in st
troposferinde tespit edilen beklenmedik CO bolluguna bir
¢6ziim olarak kullanilmistir. Giiniimiizde olumsuz kosullar
altinda beklenmedik sekilde biiyiik miktarda bolluga sahip
bilesikler, 6zellikle de CH,4, NH3 ve HCN gibi 6nemli bilesikler
icin temel bir yaklasim olarak kabul edilmektedir (Moses
ve dig. 2011; Prinn 1993).

Bu calismada ongiines diskinin kimyasal bilesimi ve
davranisi 6nce termokimyasal denge varsayimiyla diskin farkli
bolgelerinde bolluk veya 6nem acisindan hangi gazlarin
one cikacagl detayl olarak tartisilacak, akabinde fiziksel
kisitlamalar, kimyasal yetersizlikler ve/veya zaman sinirlamasi
nedeniyle dengeye ulasilamayan durumlarda CO — CH,
donisiimiiniin dinamiklerine odaklanilarak hesaplanan séniim
sicakliklari altinda disk kompozisyonu verilecektir.

2 Metodoloji
2.1 Termokimyasal Denge Modeli

Termokimyasal denge hesaplari, disklerin, goktaslarinin ve
gezegenlerin kimyasal bilesimi ile ilgili calismalarda, gecen
yiizyilin ikinci yarisindan itibaren siirekli geliserek ve ilerleyerek
kullaniimaktadir (Fegley 2000; Aikawa ve dig. 1999). Astrofizik
calismalarinda molekiiler konsantrasyonlarin, kimyasal kararl
durumlarin nadir olmasi nedeniyle analitik olarak tahmin
edilmesi zor oldugundan, baslangic kosullari ve element
bolluklarinin énceden belirtilmesi gerekir (Semenov ve dig.
2010). Bu nedenle 6ngiines diskinde gaz halindeki organik
kimyay! arastirmaya yarayacak bir model ortaya cikarmak icin
bazi varsayimlar, basitlestirmeler ve sinirlamalar yapilmistir.
Bitsch ve Battistini (2020); Price ve dig. (2020); Eistrup
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Cizelge 1. H,'ye gore elementlerin molar bollugu.

H, 1
He 0.19

O 1.07x10°3
C 5.90x10~*
N 1.48 x10~*

ve dig. (2018); Moriarty ve dig. (2014); Bond ve dig. (2010b);
Dodson-Robinson ve dig. (2009) tarafindan da uygulandig
gibi yalnizca durgun bir disk profili ile kimyasal dagilim
arasindaki direkt iliskiye odaklanmaktadir. Statik disk modeli,
su ve disk dinamiklerinden 6nemli dlciide etkilenmeyen karbon
molekiillerinin bollugunu tahmin etmek icin ise yaramaktadir
(Price ve dig. 2020).

Disk kimyasi icin az o6nem tasidigi bilinmekte olan
viskozite, iyonlasma, heterojenlik, izotopik anomaliler,
yogusma, disk riizgarlar, yildiz 1sinimi,  manyetizasyon,
gaz ile tozun dikey, radyal ve bagil hareketleri, opaklik,
fotoiyonizasyon, yildiz kirliligi, kiitle c¢ekim dengesizligi,
tiirbiilans, gaz devi goc hareketleri ile acisal momentum gibi
dis etkiler ve donisiim tepkimeleri icin katalizorler gibi ic
etkiler dikkate alinmamistir (Boss 2004; Semenov ve Wiebe
2011).

Moses ve dig. (2011) calismasina benzer sekilde, organik
bilesiklerin davranisini analiz etmek icin sadece karbon,
hidrojen, oksijen ve azot arasindaki tepkimeler dikkate alinmis,
mothersik ve kaya olusturucu elementler, fosfor, kiikiirt ve
iyonlar hesaplara katilmamistir. Karbon, oksijen ve azot ana
elementlerinin dngilines diskindeki bolluklari Pekmezci ve dig.
(2020) calismasinda bahsedildigi gibi derlenmistir ve H,
tzerinden oranlari Cizelge 1'de gosterilmektedir.

Kimyasal tepkime hesabi icin gelismis bir yazilim olan HSC
Chemistry 7.1 kullanilmistir (kisaca “"HSC" olarak anilacaktir).
HSC, 25 000'den fazla kimyasal bilesik icin entalpi, entropi
ve Isi kapasitesi verilerini iceren bir termokimyasal veri
tabani cercevesinde tiim hesaplama seceneklerinin otomatik
olarak kullanilmasi ézelligine dayanmaktadir (Roine 2006). Bu
program, dengedeki bir kimyasal sistem (lizerindeki muhtelif
degiskenlerin etkileri icin giivenilir hesaplamalar sunmakta
(Roine 2006) ve sistem i¢cin minimum Gibbs serbest enerjisiyle
denge bilesimini ayrintili olarak vermektedir (Bond ve dig.
2010a). Kullanici, elementlerin miktarini ve sistem kosullarini
belirlediginde kod, driin miktarlarini hesaplayacaktir (Roine
2006). Giines Diski kimyasi, siipernova piiskiirtiileri, gezegenler
arasi toz mineralojisiyle ilgilenen calismalarin HSC yazilimindan
basariyla yararlandigi bilinmektedir (Bond ve dig. 2010a).

Agir karbon zincirlerinin kararli durumdan uzak oldugu
bilindiginden, cogunlukla azot iceren molekiillerin baz
istisnalari disinda, koda dahil edilen molekiiller maksimum fic
karbon-karbon bag; ile sinirlandinimistir (Semenov ve Wiebe
2011). Cizelge 2 hesaba dahil edilen bilesiklerin tam listesini
vermektedir. Gaz fazina giren yaklasik 340 element ve bilesik,
yani sira cogunlukla uzun zincirli kati oksit, nitriir ve karbiir
molekiilleri de mevcuttur. Yogunlastirilmis karbonun {ciinci
allotroplari olan grafit, elmas, fullerenler (Cqq ve C;q, Kroto
ve dig. 1985) ve amorf olmak iizere bes saf karbon bilesigi de
saf kati karbon varyasyonlarinin davranisini gézleyebilmek icin
dahil edilmistir.

Her kimyasal tepkimenin sicakhiga bagli olarak spesifik
bir hizda ilerledigi bilindiginden (Fegley 2000; Aikawa ve dig.
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Cizelge 2. Ongiines diski organik gaz kimyasi icin hesaba dahil edilen molekiiller.
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C5HN CH,COO0 CH,OH H,CN,  N,H,-H,0
C;HNO  CH,N, CH,ONO, H,CNO  N,O
C,HN CH,N,O CH, H,O N,O,
CN CH,N,0, CH,N H,0, N,O,
CN,0 CH,N,0, CH,N, H,CNO  N,O,
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C, CH,NO CH,N,0, HCCN N,

C,N CH,NO, CH,N,0, HCN NCN
TN, CH,NO, CH,0, HCNH  NCO

Cy CH,O CH,N HCNO  NH
CN CH,0, CH,N, HCO NH,
CN, CH,OH CHyN, HCOO  NH,NO,
Co CH, CHgN, HCOOH  NH,OH
Ceo CH,N CHgO,N,  HN, NH,
CN CH,N, CHN, HNC NH,HCO,
CeN, CH,N,CH, CHOGN,  HNCO  NH,N,
C, CH,4N,0, CN HNO NH,NO,
Cro CH,N, CN, HNO,  NH,NO,
N CH,NHNHCH,  CN,O, HNO,  NH,OH
Cq CH,NO co HO, NO

CgN CH;NO, co, HOCN  NO,
CN, CH,NO, COH HONC  NO,
CoN CH,0 COOH N 0

CCN CH,0, H N, 0,

CH C4H,0, H, N,H 0,
CH(NO,); C3H,O0, H,C,0,  NyH, OH
CH, C4H,0 H,CN N,H,

1999), mimkiin oldugu kadar cok tepkimeyi icermek ve disk
boyunca degisen dinamikleri gézlemlemek icin genis bir sicaklik
araligi tercih edilmistir. HSC yaziliminin giivenli kullanimi
minimum 100 K sicaklikla sinirlidir ve daha sicak bolgelerdeki
molekiillerin ve atomlarin dejenerasyonu nedeniyle maksimum
2000 K secilmistir. Prinn ve Fegley (1981) tarafindan da ayni
sicaklik arahg kullanilmistir.

Basinc ise 10™* barda sabit tutulmustur. Bu deger,
Giines'ten 1 AB uzaklik bolgesinde karakteristik toplam basing
olmasi nedeniyle Giines diski calismalari icin geleneksel bir deger
olarak kabul edilir (Bond ve dig. 2010b; Fegley 2000; Lodders
2003).

2.2 Karbon Denge Tepkimesi

Bir yildiz diskinde bulunan bilesikler arasindaki kimyasal
iliskilerin gercek dogasi, degisen sicaklk, basing, yogunluk,
zaman, fiziksel kosullar ve mevcut cok sayida atomik ve
molekiiler gaz g6z oniine alindiginda olduk¢a karmasiktir. Bu
nedenle tepkime arka plani icin dikkate alinan molekiiller,
yalnizca sonuglarda daha fazla bolluk ve/veya daha yiiksek
6nem acisindan 6ne cikan element ve bilesiklerle sinirhdir.

Ongiines diskinde cesitli teorik calismalar tarafindan
Onerilen ve buradaki sonuclarda gosterilen gaz fazl iki 6nemli
denge tepkimesi vardir. Bunlardan biri karbon kimyasinin temel
redoks cifti, CO-CH,4 ve bunlarin birbirine déniisimii, digeri ise
azot dongiisii, N>-NH3 doniisiimiidiir.

Ongiines diski ortamina gelince, baskinlik, evrenin geri
kalaninda oldugu gibi hidrojen ve helyum gazlarina aittir,
ardindan daha sicak bolgelerde atomik hidrojen gelir. H (iretim
hizi, CO, H,O ve CH,'iin kesin bolluklarina duyarli degildir
ancak disk sicaklik profiline duyarhdir (Liang ve dig. 2003).
Diger baskin molekiiller, CO ve N,, disk sogudukca CO,, CH,,

NH; ve HCN'ye dénistiiriiliir (Aikawa ve dig. 1999; Cyr ve dig.
1999; Fegley ve Lodders 1996; Lewis ve Prinn 1980; Prinn ve
Fegley 1981).

221 Su

Gaz fazinda H,O iretimi baslangicta H ve OH arasindaki
isinimsal rekombinasyon veya CH, veya CO gibi nétr molekiller
ile saglanir (bkz. tepkime 1, Semenov ve Wiebe 2011).
Bu tepkime, oksitleyici kosullarin su bollugunu artiracag,
indirgeyici kosullarin ise azaltacagi ortamin redoks durumuna
oldukg¢a duyarlidir (Liang ve dig. 2003).

2.2.2 Karbon

Bolgesel sicaklik ve basinca bagh olarak ana karbon
rezervuarlan CH,, CO ve CO,'dir (Lodders ve Fegley 2002).
Denge kosulu altinda, disiik sicakliklar ve yiiksek basinclar
icin CH, bol miktarda bulunurken sicakhgin yiiksek ve basincin
disiik oldugu yerlerde CO baskindir (Burrows ve Sharp 1999;
Lodders 2003; Lodders ve Fegley 2002).

CO, yildizlararasi ortamda ve 6ngiines diskinde neredeyse
tim karbon iceriginin tutuldugu ilk gaz molekiilii oldugundan
karbon hesaplamasini CO'dan baslatmak mantikhdir (Aikawa
ve dig. 1999; Kress ve Tielens 2001; Semenov ve Wiebe 2011).
Daha sonra CO, ve CH,, iyon ve molekil tepkimeleri yoluyla
CO'dan duretilir (Aikawa ve dig. 1999).

ilk CO déniisiimii, kozmik isinlarla H, iyonizasyonunun
iiriinii olan H,* ile tepkimeye girerek HCO'ya déniisiir (Aikawa
ve dig. 1999). HCO ve O veya N arasindaki tepkime, CO, ve
HCN olusumuna yol acar (Aikawa ve dig. 1999).

Kozmik 1sin iyonizasyonu ile olusan helyum iyonlari CO ile
tepkimeye girer ve C* iiretir. H,, H ve C* kombinasyonu ile
CHg" olusur ve sonunda CH,'e déniistiiriiliir (Aikawa ve dig.
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Sekil 1. 10~ barlik basinc altinda 6ngiines diskindeki baskin element ve molekiiller. 0,1 ppb'ye kadar azalan bolluk sirasina gére O, NO, N ve
O,'dir. Kesikli ¢izgiler CO —— CH, déniisiimiiniin séniim sicakligi sinirlarini géstermektedir.

1999). CO — CH, dénusiimi asagidaki gibi 6zetlenebilir:

Bu tepkime, yiiksek basinclarda ve diisiik sicakliklarda
triinler yoniindeyken diisiik basinclarda ve yiiksek sicakliklarda
tepkiyenler ydniinde gerceklesir (Visscher ve dig. 2010) ve
aslinda cok sayida ara basamaktan olusur.

CO,, CO’nun diskte baskin oldugu bolgelerde, cogunlukla
CO—CH, déniisimii yoluyla yan riin olarak ortaya cikar ¢iinkii
H,O ve CO ile dengede kalabilir (Lodders 2003; Lodders ve
Fegley 2002; Moses ve dig. 2011):

CO + H,0 = CO, + H, (2)
CH, + 2H,0 = CO, + 4H, (3)

CO'nun bir kismi diskteki CO, iretimi tarafindan tiiketilse de
cogunlugu CH,'i olusturmak icin kullanmilir. Sicaklik arttikga,
tepkime 2 CO, bollugunu artirarak iriinler yoniinde seyreder
(Lodders 2003).

3 Denge Durumu Sonuclan

Bu bélimde, ‘HSC Kimya' kodundan elde edilen sonuclar
sunulmakta ve ortaya cikan molekiller Sekil 1'de
gosterilmektedir. Dikkate alinan bilesiklerin  coklugu goz
oniine alindiginda tartismalar 1 ppm (milyonda bir) oraninin
Uzerinde bir kesirsel orana sahip olanlarla sinirlanmistir.
Bununla birlikte su ve metan gibi cok 6nemli bilesikler icin
davramis aciklamalan 1 ppb (milyarda bir) oranina kadar
indirgenmistir.

Ongiines diskinin gercekci element bolluklariyla elde
edilmis bulgular, Fegley (1988), Fegley ve Lodders (1996),
Lewis ve Prinn (1980), Lewis (1974), Prinn ve Fegley (1981)
gibi klasik calismalarla ve Lewis (2004) ile Lodders ve Fegley
(2002) gibi modern calismalarla olduk¢a uyumludur.

Basinctan bagimsiz olarak, toplam oksijen miktar %45 ile
H,O ve %55 ile CO arasinda yari esit olarak paylasiimakta ve
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her ikisi de yiiksek sicakhklarda kararli kalmaktadir. CO — CH,
déniisiimiinden sonra tiim oksijen icerigi H,O'da tutulmaktadir.

Tim karbon igerigi ise yiksek sicakliklarda CO —
CH, doénisiimii baslayana kadar CO molekiilleri ve 6nemsiz
bir miktar CO, tarafindan kullanilmaktadir. Déniisiimiin
gerceklestigi yerden daha soguk bolgelere dogru, CH,; en az
0.1 ppb’ye kadar karbon atomlarinin tek tasiyicisidir.

Toplam basinci 0.1 milibar olarak alinan éngiines diskinde
2000 ila 100 K sicaklik araliginda H, ve He'den sonra hakim
olan molekiiller, 1 ppm’ye kadar azalan sirayla, H,O (buhar ve
buz), CO ve CH,, N,, NH3, CO, ve OH olarak bulunmustur.

31 H,0

Hesaplarin sonucunda su, 450 ppm molar oranla 1840-730
K sicaklik bolgesinde gozlenmektedir. Daha yiiksek sicaklik
bolgelerinde, kismen iyonlarina ayrisir. 730 K'den 600 K'e
H,0, CO — CH, déniisiimii ile 900 ppm'ye yiikselir.

185 K'e kadar tim su molekiilleri gaz fazinda iken 178—
160 K sicakhk araliginda buz ve gaz birlikte bulunur. Ancak
daha diisiik sicakliklar su buharinin olusmasina izin vermez.

3.2 CO, CH, ve CO,

Yaklasik 450 ppm olan CO molar orani sicakhigin 730 K'e
dismesinden etkilenmemektedir. CO, énce 705 K'de H,O ile
400 ppm ile, daha sonra 650 K'de CH, ile 270 ppm ile
esit miktara ulasmaktadir. Bu esmolar bolluk sicakligi Lodders
(2003) tarafindan da dogrulanmistir ve Lewis ve Prinn (1980)
tarafindan 680 K olarak verilmistir. 590 K'den daha soguk
bolgelerde CH,, CO’nun ilk miktarinda sabittir. CO'nun 10~*
bar altinda CH,’e déniismeye basladigi sicaklik Lodders (2003)
hesaplamalariyla da dogrulanmistir.

CO, ise 610 ila 800 K sicaklik bolgesinde goriilmekte ve
maksimum 3 ppm’lik bir orana ulasmaktadir.
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3.3 OH

OH molekiillerinin 2000 K'de 7 ppm'den 1800 K'de 1 ppm'ye
diisiis gosterdigi gozlemlenmektedir.

4 Denge Sonuclan Uzerinden Tartisma

Ongiines diskinin denge gaz kimyasi icin sonuclar belirledikten
sonra, Giines Sistemi kosullari ve cisimleri ile daha fazla
yorumlama ve karsilastirma yapilabilir.

Glines Sistemi cisimlerinden bazilari dngiines diski bilesimi
ve kosullari ile korelasyon gostermektedir. Gezegenlerdeki CH,4
bollugunun Giines'ten uzaklastikca arttigi bilinmektedir (Wong
ve dig. 2008). Ayrica dev gezegenlerin uydulari genellikle erken
dénem gezegenlerin veya onlarin cevrelerindeki disklerin bilesimi
ile bir tutarlilik sergilemektedir (Wong ve dig. 2008).

Ancak bazilarinin olusum tarihi hala ¢oziilememistir.
Bunlarin farkli karbon kimyasi bdlgelerinden kaynaklandigi
disiiniilmektedir (Wong ve dig. 2008). Ornegin Satiirn’iin
buzlu uydulari, H, O, C ve N él¢iimlerine dayal olarak Gilines
kompozisyonu ile tutarsizhk géstermektedir (Prinn 1993). Bu
nedenle diskte beklenene gore fazla su bollugu olan bir ortamda
olustuklari, muhtemelen CH, bakimindan zengin bir ortamdan
kaynaklandiklar ve/veya olusumlarindan sonra meydana gelen
diger islemler tarafindan degisime ugradiklari disiiniilmektedir
(Prinn 1993; Wong ve dig. 2008).

Bu béliimde, Dis Giines Sistemi'ndeki bazi gezegenlerin
olcilen CO veya CH,; bolluklar, ©&n-gezegen diskinin
termokimyasal denge modeline dayali uygun bir sonucla
karsilastirilacak ve atmosferik bilesim olctiimleriyle tutarlilik
gosterip gostermedikleri incelenecektir. Onceki calismalardan
farkh olarak dis gokcisimleri icin olciilen bu iki temel karbon
iceren gazin bolluklari, Giines'in kendisinin element bolluklariyla
degil o6ngiines diskinin denge hesaplamalarinin sonuclariyla
kiyaslanacaktir.

Belirtmekte yarar var ki dis gezegenlerin atmosferlerine
girilerek veya yerden yapilmis Olciimler ile bu ve her biri
icin asagida bahsi gecen calismalarin hesapladigi bolluk
degerleri, gezegenlerin kiimiilatif bollugunu temsil ediyor
degildir. Atmosferlerdeki sicaklik-basing profili, riizgarlar, yagis
ve diger faz degisimleri gibi dinamiklerin yani sira, kati
cekirdeklerin muhtemel varligi gezegenlerin ic katmanlarindaki
kimyasal bolluk dagilimlarini farklilastiracaktir.

4.1 Jupiter

Jupiter'in atmosferi kiitle olarak %75 hidrojen ve %24
helyumdan olusur (Kunde ve dig. 2004). CH, molekiiler karisim
orani GPMS tiirevi ile ~2.4 x 1072 olarak bulunmustur (Wong
ve dig. 2008). Voyager IRIS verilerinden ~1.95 x 1073, CIRS
ile ~5.1 x 1073 &lciilmiis ve son olarak yer tabanl gozlemlerle
1100-1200 cm~! tayf araliginda ~2.5 x 1072 oldugu elde
edilmistir (Wong ve dig. 2008).

Bu calismanin éngiines diski denge hesaplamalarinda CH,
molar orani 1073 seviyesine ulasmamaktadir. Maksimum CH,
orani ilgili sicaklik araliginda 4.96 x 10~ olarak hesaplanmistir.
CO — CH, ssit bolluk sicakhgindan daha soguk bdlgelerde ise
bu degerde sabit kalmaktadir.

Bu sebeple ongiines diski icin termokimyasal denge
varsayimi temelinde, Jipiter atmosferinin CH,; bollugu
konusunda dengedeki disk bilesimine kiyasla zengin oldugu
bulunmustur. GPMS &lciimlerine gore zenginlesme orani
4.84'tiir. Bu oran Voyager IRIS’e gore 3.93, CIRS 6lgcimlerine
goreyse 10.28 olarak hesaplanmistir. Yerden yapilan gozlemlere

gore 5.04'tir. Jiipiter atmosferindeki CH,; bollugunun
zenginlesme araligi, ongiines diski icin termokimyasal denge
modeli temelinde ~4 ila ~10 kat arasinda uzanir. Bu
aralik, Wong ve dig. (2008) tarafindan hesaplanandan
biraz daha yiiksektir. Anders ve Grevesse (1989)'nin Giines
kompozisyonunu kullandiklarinda ise diskten 3 kat daha yiiksek
cikmistir.

4.2 Satiirn

Satiirn'iin dis atmosferi %96.3 hidrojen ve %3.25 helyum icerir
(Guillot ve dig. 2009). Satiirn atmosferinin karbon icerigine
CH,4 hakimdir ve iyi karismis oldugu diistiniilmektedir (Fletcher
ve dig. 2012). CH,'in molekiiler orani Cassini ucusu ile
4.7 x 1073 ve CIRS ile 4.5 x 1072 olarak olciilmiistiir (Fletcher
ve dig. 2012).

Jiipiter 6rneginde bahsedildigi gibi ongiines diski icin
maksimum CH, orani ilgilenilen sicaklik araliginda 4.96 x 10~*
olarak hesaplanmistir. Satiirn atmosferindeki CH, miktarinin
zenginlesmesi, ongiines diski termokimyasal denge sonuclarina
gore 9.1 kat daha fazla bulunmustur. Wishnow ve dig. (2007)
bu zenginlesmeye 9.9 ile cok yakin bir deger vermistir.

4.3 Uraniis

Goriiniir ve yakin kizil6tesi bantlarda 6lciilen Uraniis atmosferi
oncelikle hidrojen ve helyum, ardindan %2.3 molar oranli metan
icerir (Lindal ve dig. 1987; Lunine 1993). Bu oran &ngiines
diski termokimyasal bilesimi icin hesaplanan maksimum CH,
oranindan 46.37 kat zenginlesmeyi gosterir. Zenginlesme
faktorii, Lindal ve dig. (1987) tarafindan 6nerilenden yaklasik
1.5-2 kat daha yiiksektir. Lunine (1993) ise bu degeri
Giines'teki karbon iceriginin yaklasitk 20 ila 30 kati kadar
vermistir. Wong ve dig. (2008), Voyager radyo dlciimii ve yer
tabanl optik tayf olciimlerine dayaranarak Giines degerinden
18-50 kat daha bol bir aralik olarak belirtmistir.

4.4 Neptiin

Neptiin'iin yiiksek irtifa atmosferik bilesimi %80 hidrojen,
%19 helyum ve eser miktarda metandir (Hubbard 1997).
Stratosferik CH, orani AKARI kizil6tesi verilerinden 50 mbar
seviyesinde 9 x 1072 olarak &lciilmiistiir (Luszcz-Cook ve de
Pater 2012). Bu deger Neptiin'iin atmosferi icin temsili bir sayi
olarak alinirsa dngiines diskinin termokimyasal denge modeline
gore hesaplanan maksimum CH,; miktarina gore 18.15'lik
zenginlesme faktorii gosterir. CH,'tiin Neptiin'lin stratosferinde
doymus oldugu bilinmektedir (Luszcz-Cook ve de Pater 2012;
Yelle ve dig. 1993). Ancak buradaki zenginlesme faktérii, Wong
ve dig. (2008) tarafindan verilen araligin en diisik degerinin
neredeyse yarisi kadardir. Voyager radyo Olciimlerine ve yer
tabanl optik tayf dlciimlerine dayanan Giines bollugunun ise
28-63 katidir.

5 Denge Disi Hesaplamalan

Bir tepkimenin sbnecegi ya da dengesinin korunacag,
tepkimenin tamamlanma siiresi ile diskin soguma siiresinin
karsilastirilmasiyla belirlenir. Bu nedenle yapilacak ilk is,
tepkime zincirinin en yavas adimini bularak CO —— CH,
donisiimii icin gerekli zaman Olcegini hesaplamaktir. Uygun
disk zaman olcegini sectikten sonra, tepkime icin séniim
sicakligl, bu iki zaman 6lceginin esit oldugu bolge olarak tespit
edilebilir.

Bu calismada verilen tepkime adimlariyla yalnizca CO —
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CH, déniisiimiine odaklaniimaktadir. Ongiines diskinin kaotik
dogasi gbz onine alindiginda karmasik bir sekilde meydana
gelen ve birbirini etkileyen bircok baska tepkime olmaldir. Bu
nedenle CO — CH, déniisiimiiniin tepkime zincirlerine katilan
molekiiller, biiyiik olasilikla baska kimyasal tepkimelere de dahil
olabilir. Calismanin sinirlari nedeniyle, tepkimelerin geri kalani
icin soniim mekanizmalari ihmal edilmistir.

5.1 CO —— CH, Doniisiimii icin Hiz Sinirlayici Adim

Kimyasal denge tepkimeleri genellikle sadece baslangic
tepkiyenleri ve nihai driinler olarak verilir, ancak bu sadece
kisaltilmis bir formdur (Fegley 2000). Tepkimeler aslinda
farkli hizlarda ilerleyen karmasik ara tepkimelerle zincirlenmis
olarak adim adim ilerler (Fegley 2000). Bu nedenle bir denge
tepkimesine gerekli siireyi hesaplamak icin anahtar parametre
olarak en yavas adim alinir (Fegley 2000).

Ongiines diskinde CO yiiksek sicakliklarda ve diisiik
basinglarda baskin karbon gazidir. Buna karsilik, diisiik
sicakliklarda ve yiiksek basinclarda CH,; bol bulunur (Fegley
2000). CO ve CH,; arasindaki net termokimyasal tepkime
asagidaki gibidir:

CO + 3H, — CH, + H,0 (4)

Bir metan ve bir su molekiili Gretmek icin iic hidrojen
molekiiliiniin bir anda karbon monoksit molekiilii ile carpismasi
beklenemez (Fegley 2000). Onerilen temel aralik tepkimeleri,
farkli calismalara gore kismen degisebilmektedir. Bu calismada
tepkime adimlarinin Visscher (2011) tarafindan tarif edilen
sekilde ilerledigi varsayilmaktadir. ilgili tiim tepkimelerin nispi
oranlarinin karsilastirilmasindan sonra cizilen ana kimyasal
adimlar ve tepkime hizi hesaplamalarindaki giincellemeler
isiginda en olasi CO — CH, déniisiim yolu Visscher (2011)
tarafindan belirlenmistir. Gaz devi atmosferleri ve Ongiines
diski denge kimyasina da giivenle uygulanabilen tepkime zinciri
asagida verilmistir:

H+ co %5 HCO (5)

H, + HCO — H,CO + H (6)

H + H,CO -+ CH,OH (7)
H, + CH,OH — CH;OH + H (8)
CH,0H % CH, + OH (9)

H, + CH; —> CH, + H (10)
H+ OH - H,0 (11)
CO + 3H, —» CH, + H,0 (4)

Burada M, CH;'te H3;C—H baginin ve H,O'da H—OH
baginin olusumuyla salinan enerjiyi absorbe etmek icin gerekli
olan lgiincii bir molekilii (Visscher 2011), éngiines diskinde
istatistiksel olarak H,'yi, temsil eder (Fegley 2000).

“H 4+ CH3OH —— riinler” icin Moses ve dig.
(2011) calismasini ve “CH; + OH —— friinler” icin
Jasper ve dig. (2007) cahismasini géz oniinde bulundurarak
hesaplanan giincellenmis tepkime hizi katsayilariyla, metanoliin
CH;OH M, CHs; + OH denklemiyle termal ayrismasinin en
yavas tepkime oldugu bulunmustur. Bu nedenle, yukardaki
tepkime semasinda CO — CH, doéntsimii icin hiz sinirlayic
adimdir (Visscher 2011).

CO s6nim mekanizmasinin ayrica bazi kosullar altinda
tamamen Visscher (2011) tarafindan &nerilen asagidaki
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mekanizma yoluyla CH3OH'yi atlamasi da beklenebilir:

H+co % HCO (12)

H, + HCO — H,CO + H (13)
H + H,CO % CH,OH (14)
H + CH,OH — CH; + OH (15)
H, + CH; — CH, + H (16)
H+OH % H,0 (17)
CO + 3H, —> CH, + H,0 (4)

Hiz sinirlayici adim, H + CH,OH —— CH; + OH tepkimesi
yoluyla olsa da yine CH; + OH dretimidir. Daha dogru bir
tahmin icin olasi yavas adimlarin her ikisi de dikkate alinmistir.

Daha sonra CO'nun kimyasal émrii asagidaki gibi hesaplanir
(Visscher 2011).

[CO]

tkimyasal(co) = W

o) (18)

" J(s)[M][CH,OH] + ks) [H][CH,OH]

Tepkime 9 ve 15 icin tepkime hizi katsayilari Tsang (1987)
tarafindan saglanan JANAF veri tabanindan toplanmis ve 300—
2500 K sicaklik arahgi icin tanimlanmistir:

ko) = 1.9 x 1016 [s~1]e 384 [ky/mokl/RT (19)
kasy = 1.6 x 107" [em® /molecule s] (20)

R, 8.314472 x 107> kJ/mol K degeriyle ideal gaz sabitini
temsil eder. Alakali gazlarin molar bolluklari Pekmezci ve dig.
(2020) tarafindan aciklandigi ve yukarida gerceklestirildigi
sekilde gaz fazi denge hesaplamalar temelinde HSC kodu
yardimi ile hesaplanmistir. Hesaplanan minimum ve maksimum
séniim sicakhgi icin molar bolluklar detaylandiriimistir.

5.2 Disk Siiresi

Disk zaman olceginde ise, farkh disk tiirbiilans karistirma
senaryolarini karsilamak ve séniim sicakligi icin tek bir deger
yerine bir aralik belirlemek icin bir minimum ve bir maksimum
deger gbz 6niine alinmistir. Bu dlcek, gaz halindeki 6ngiines
diskinin émrii kadar uzun ya da gazin ve parcaciklarin farkli
sicakhk bolgeleri arasinda radyal tasinmasiyla sinirli olabilir
(Fegley 2000; Aikawa ve dig. 1999).

Disk karisma siiresi icin kesin bir deger tahmin etmek
zordur. Bununla birlikte ongiines diskinin dmrii icin mevcut
varsayimlar yaklasik 3-300x10'2 saniyedir (yaklasik 0.1-10
milyon yil) (Fegley 1988, 2000; Prinn ve Fegley 1981). Disk
Omri olarak tgisk icin en st limiti almak diskin 6mrii boyunca
bir kez karnistigini veya toplam soguma siiresinin gazli diskin
6mri ile ayni oldugunu varsaymakla esdegerdir (Fegley 2000).
Rakamlari sadelestirmek icin tgisx Ust sinirinda 3 faktord ihmal
edilmis ve Prinn (1993) ile Prinn ve Fegley (1981) tarafindan
da yapildig: gibi ortalama 10'3 saniye alinmustir.

Minimum ve maksimum disk siiresi icin sOniim
sicakhklarinin belirlenmesinden sonra bu iki uctaki kimyasal
bilesim araligi, CO — CH, oranina odaklanilarak hesaplanmistir.
Hesaplara katilan organik, gaz ve buz bilesiklerinin tam listesi
Cizelge 2'de verilmistir.

6 Denge Disi Sonuclar

CO — CH,4 doéniisimii igin, sénim sicakligi ve/veya konumu
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Sekil 2. Basing 10~ bar ve sicaklik 1214 K (Tq-Max) ve 855 K (Tg-Min) iken éngiines diskindeki baskin bilesiklerin molar oranlari.

yaklasimi bolluklarin makul bir tahminini saglar (Aikawa ve dig.
1997; Visscher 2011). Asagida, CO — CH, dénisiminiin
soniim sicakliklari icin hesaplanan gaz fazi bilesimleri 10™* bar
basin¢ altinda bildirilmistir. Buna karsilik gelen maksimum ve
minimum séniim sicakliklari icin bilesiklerin beklenen yaklasik
molekiiler oranlar 2'de sunulmustur. Ne kadar zaman gecerse
gecsin, tepkimenin nerede durduguna veya ortamin soguduguna
bakilmaksizin, bu degerler, az ya da cok, sabit bir bollukta
kaldiklarinda tepkiyen (CO) ve iriin (CH,) arasindaki oranlar
temsil eder.

Minimum veya maksimum séniim sicakligi bolluklarindan
birinde molekiiler kesirsel orani 1072°'nin iizerinde olan
bilesikler grafikte goriilmektedir. CO — CH,; doniisimiinin
tepkime zincirlerinde 6nemli olduklar icin radikaller de dahil
edilmistir. Doymamis hidrokarbonlar, nitriller, atomik bilesikler
ve CH;, OH ve NH, gibi radikallerdeki zenginlesme, denge
dist kimyasinin dogal bir sonucudur (Moses ve dig. 2011).
Grafikteki molekiiller, minimum sénim sicakligindaki oranlari
azalan sirada olacak sekilde hizalanmistir. Bununla birlikte,
molekiillerin kararliligini degerlendirmeden, verilen sicaklik ve
basin¢ kosulu altinda, Sekil 1'in kompozisyonu sadece belirli bir
an icin gosterdigine dikkat edilmelidir.

Giines'in kimyasal bilesimi ve 10™* bar basinca sahip
bir 6ngiines diski icin CO'nun CH,'e orani maksimum (1214
K) ve minimum (855 K) séniim sicakhginda asagida verilen
aralikta bulunmustur. Bu da Hueso ve Guillot (2005) tarafindan
hesaplanan disk profiline gére dnglinesten sirayla 0.076 ila 0.127
AB’lik mesafeye karsilik gelmektedir:

1.5x10° > CO: CH, > 1.3 x 10* (21)

Sekil 2'de sunulan ve H, ile He'den sonra 6nde gelen
molekdiller, her iki soniim sicakligi i¢in de ortak olan CO, H,O
ve N, haricinde, minimum séniim sicakhginda CO,, CH,4, H ve
NH; iken maksimumda H, CO,, NH; ve OH'dir.

Bu calismanin bulgulari CH,'lin éngiines diskinde CO'ya

yalnizca diisiik sicaklik ve yiiksek basin¢ sartlarinda baskin
olabilecegini belirten 6nceki bazi calismalar (Lewis ve Prinn
1980; Lodders 2003; Kress ve Tielens 2001; Prinn ve Fegley
1981) ile uyumlu gériinmektedir. Yavas bir siire¢ olmasinin yani
sira erken diskte bulunan kosullarin, radyal karisma, soguma
veya diger i¢ ve dis kuvvetler nedeniyle CO—CH, doniisimiiniin
dengesini tam olarak desteklemedigi diisiinilmektedir. Lakin,
oran 9'da gosterildigi lzere, CO beklenenin aksine denge
hesaplamalarina gore diskin soguk boélgelerinde de baskindir.
Bu yiizden tepkime bir noktada sénmis, CH, iretimi durmus
ve soguk bolgelerde sadece kiiciik miktarlarda kalmis olmalidir.

7 Denge Disi Sonuclan Uzerinden Tartisma

Denge disi yaklasimi ile, denge yaklasimi ile tahmin edilenden
farkh olarak uzak ve soguk bolgelerde dahi dngiines diskinin
gaz bilesenine H ve He'den sonra CO'nun hakim oldugu
gorllmistiir. Bu, molekiiler bulutlardan gelen kozmik bolluk
hesaplamalari ve 6ngiines diski kimyasinin kinetik inhibisyon
modeli ile tutarhdir (Simonelli ve dig. 1989).

Yine de dis gezegenlerin, CO lizerinde CH; ve
genellikle N, tizerinde NH;3'iin baskin oldugu atmosferlere
sahip olduklarn bilinmektedir. Disk kosullarinda CO — CH,
dengesi saglanabilseydi veya disk karisma siiresi CO'nun
CH,'e tamamen doéniismesi icin yeterince uzun olsaydi bu
beklenen bir sonuc olurdu. Prinn (1993) gibi calismalar,
Jiipiter'in gezegen cevresindeki yiiksek basing nedeniyle CH,'iin
kinetik olarak inhibe edilmedigini ve etrafinda zengin bir
CH,4 icerigine neden oldugunu bildirmistir. Ayrica Giines
devlerinin simdiki atmosferik bilesimlerinin yalnizca erken
Ongiines diski kosullarinin sonucu olarak degil zarflarindaki
fiziksel ve kemodinamik siirecler tarafindan da sekillendirildigi
bilinmektedir.

Ongiines diski icin tipik basinc degerleri, yaklasik 0.2
AB'nin otesinde, CO ve CH, arasindaki dengeye olanak
vermediginden diskteki diger bdlgelere de CO hakimdir. Bu
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nedenle, soniim bolgesi icin hesaplanan CH,'iin bollugu daha
uzak konumlar icin de gecerlidir. Bu calismada yapilan denge
disi hesap ve sonuclar, literatiirdeki Lewis ve Prinn (1980),
Lodders (2003), Kress ve Tielens (2001) ve Prinn ve Fegley
(1981) gibi Giines diski icin yapilan benzer calismalarla
uyumludur. Bununla birlikte, sénim sicaklik bdlgesi icin
beklenen bilesimlerin verilmesi calismayi 6nceki calismalardan
bir adim ileri gdtirmiistir.

8 Degerlendirme

Dis Giines Sistemi nesnelerindeki birincil karbon bilesigi
CH,'tir.  Ancak bunun nedeni cevredeki diskte biriken
malzemenin metan ile baskin olmasi degildir. Termokimyasal
denge diskin evrimi icin teorik bir modeldir. Bununla birlikte,
kosullarin dengeyi korumak ve tepkimelerin tamamlanmasi
icin yeterli zaman bulunmadigini ve ortamin yeterince elverisli
olmadigini literatiirdeki calismalar gostermektedir. Bu nedenle
uzak ve soguk bolgelerde hakim olan karbon gazinin da CO
olmasi beklenebilir. CO, 6ngiines diskinden farkh sicaklik ve
basing kosullari altinda gezegen cevrelerindeki ortamlarda ve
dev gezegen zarflarinda CH,'e déniistiriiliir.

Bu sebeple bu calismada, sakin bir 6ngiines diskinin gaz
halindeki karbon-hidrojen-oksijen kimyasi hem termokimyasal
denge, hem de denge disi varsayimi altinda modellenmistir.
Glnes'in bir T-Tauri yildizi oldugu zamanki disk kimyasi, ~400
organik bilesik ve ~2000 K bir sicakhk araligi ile genis bir
parametre havuzu altinda incelenmis ve sonuclarin beklentiler
ve onceki calismalarla uyumlu oldugu gosterilmistir.

Giines Sistemi cisimlerine iliskin gozlemler, &lgiimler
ve tahminler, bu calismada hesaplanan kompozisyon ile
karsilastirilabilir, uzak uydularin ve goktaslarinin olusum
kokenlerine iliskin kosullar ve bilesimler arasinda bazi olasi
izler bulunabilir. Burada izlenen sistematik yaklasimin Giines
Sistemi kimyasal modellemesi icin faydali olmasi ve kondritik
meteoritlerin  kompozisyonlari, dis uydularin koékenleri ve
diger yildiz disklerinin evrimi gibi problemlere uygulanmasi
ongoriilmektedir.
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