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Simulacoes de gelos astrofisicos sob efeito de um

campo de radiacao ionizante com o cédigo
PROCODA
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Gelos astrofisicos sdo expostos a radiagdo ionizante em ambientes espaciais, desencadeando novas reagdes e
processos de dessor¢ao. Em laboratério, esse processamento da radiagéo revelou o surgimento de varias novas
espécies e complementa o estudo da evolugdo quimica de cenarios astrofisicos congelados. Apresentaremos
uma nova metodologia computacional desenvolvida para esclarecer a evolu¢do quimica de amostras de ge-
los astrofisicos simulados sob processos de fotdlise/radiélise até atingir o equilibrio quimico (EC). Resumida-
mente, o cddigo (denominado PROCODA) resolve um sistema de equagdes diferenciais acopladas e descreve a
evolugio das abundancias moleculares com o tempo de irradiagéo para gelos sob processamento por radiacdo
(Pilling et al. 2022, Ap], 925, 147). Sera apresentada a evolucdo quimica de gelos puros contendo CO2, CO e
CH3CN irradiados com diferentes fontes ionizantes. O c6digo resolve um grande conjunto de equagdes quimi-
cas acopladas (incluindo reacdes de dissociagio direta, rea¢des bimoleculares e termoleculares, bem como pro-
cessos induzidos por dessor¢io) e mapeia espécies observadas e ndo observadas nos espectros infravermelho
das amostras. Os melhores ajustes obtidos pelo codigo fornecem as taxas de reacéo, diversos parametros de
dessorcdo, bem como a caracterizacdo da fase de equilibrio quimico. Os valores determinados podem ser em-
pregados em futuros modelos astroquimicos para mapear a evolugdo quimica de espécies moleculares sob a
presenca de um campo de radiacdo ionizante.
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