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Resumo

Nesse trabalho sdo apresentadas implementagdes computacionais importantes para a mo-
delagem de envoltdrios ricos em poeira de estrelas de baixa massa evoluidas. A principal delas
consistiu no desenvolvimento de um método para avaliagao dos resultados obtidos na modela-
gem: a implementacdo de algoritimos genéticos em codigos de simulagdo numérica. O pro-
blema do transporte radiativo € resolvido, nos envoltorios de poeira, via simulagdo numérica de
tipo Monte Carlo. Foram utilizados os c6digos DGST (Lorenz-Martins 1995) e MOCASSIN
(Ercolano et al. 2005) para calcular os modelos. Um dos objetos estudados nessa dissertacdo é a
carbonada extrema AFGL 3068. Além deste objeto, aplicamos a metodologia na modelagem da
post-AGB Retangulo Vermelho, a qual apresenta um espectro de quimica dupla: silicatos cris-
talinos e PAH, que provavelmente estdo espacialmente separados. Para modelar propriamente
essa estrela, uma outra implementacdo, chamada multiquimica, também foi feita. A introdug@o
da multiquimica permite a utilizacdo de diferentes espécies de graos em diferentes geometrias.






Abstract

In this work are presented important computational implementations for modelling of dusty
stellar envelopes in low mass stars in a advanced stage of evolution. The most important of them
consists of an evaluation method for modelling results: an implementation of genetic algoritms
applied to numerical simulation codes. The radiative transfer problem in the stellar envelopes is
solved using Monte Carlo techniques. The codes DGST (Lorenz-Martins 1995) e MOCASSIN
(Ercolano et al. 2003) were used to simulate the models. The objects studied in this work are
AFGL 3068, a extreme carbon star, and HD 44179, the Red Rectangle, a very known post-AGB
star that presents dual chemistry features: cristalline silicates e PAHs (Polycyclic Aromatic
Hydrocarbon), which are probably separated spatially. To achieve a proper model of this star,
another implementation was required, called multi-chemistry, which enables the simulation to
consider different chemical compositions at different point in the space around the star.
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1 Introducao

Os envoltdrios circunstelares podem conter muitas informagdes sobre a estrutura e evolugao
de estrelas na fase AGB e pos AGB. Neste trabalho, € feita a modelagem de envoltdrios circuns-
telares usando simulacdo numérica pelo método de Monte Carlo para descrever o transporte
radiativo e algoritmos genéticos, de forma que seja possivel inferir fenomenos e caracteristicas
estruturais através dos parametros fisicos obtidos. A seguir € feita uma introducdo sobre a
evolucdo de estrelas de massas baixas e intermedidrias, de forma a caracterizar seu estagio evo-
lutivo. Depois, € feita uma pequena discussdo sobre formacdo de graos nos envoltérios e por

fim um resumo dos objtivos deste trabalho.

1.1 Evolucao de Estrelas de Massas Baixas e Intermediarias

Estrelas de massas baixas e intermedidrias (0.8 < M /M, < 8) percorrem o Ramo As-
sintético das Gigantes (AGB - Asymptotic Giant Branch) em seu estdgio mais avancado de
evolucdo. Uma das mais importantes caracteristicas de estrelas neste estdgio evolutivo € a sua
forte perda de massa (107% —10~"M, /ano), que acaba por formar um envoltdrio circunstelar.
Com isso, a evolugdo neste periodo tem grande influéncia na composicao do envoltorio este-
lar, e a mais longo prazo, do Meio Interestelar. Veremos a seguir os estdgios da evolugao pos

Sequéncia Principal detalhando os fendmenos relevantes para o nosso trabalho.

1.1.1 Ramo das Gigantes Vermelhas

Ap6s a queima de H no nucleo de uma estrela da Sequéncia Principal, temos um nucleo
composto primariamente de He, e suas camadas mais internas colapsando gravitacionamente.
Este colapso leva a um aumento da temperatura até um ponto que a queima de H em uma

camada exterior ao nucleo seja possivel.

Com a continua contracio das camadas interiores, e por consequéncia o aumento da tempe-

ratura e da luminosidade, o envoltdrio expande e a temperatura efetiva da estrela cai, e esta se
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desloca para a direita no diagrama H-R. A estrela entra entdo no Ramo das Gigantes Vermelhas.

Durante a fase de Gigantes Vermelhas, as camadas interiores da estrela continuam se con-
traindo, a ponto de tornar os estados eletronicos no nucleo degenerados (para estrelas de massa
menor do que 2 —2.5M,, dependendo da metalicidade). Também, a queima de H na camada ex-
terior ao niicleo acaba acrescentando massa a este. De uma forma geral, enquanto o envoltério

da Gigante Vermelha se expande e esfria, seu nicleo ganha massa, se contrai e esquenta.

O aumento de massa continua até que a temperatura no nucleo propicie a queima de He.
Para estrelas de massa inferior a2 —2.3M,, a massa do nucleo pode atingir o limite de Schonberg-
Chandrasekhar (cerca de 0.08M,), e se torna degenerado. Neste caso, o inicio da queima nao
vem de forma sutil, e sim explosiva. Lembremos que para um gis ndo degenerado a pressao

ndo depende da temperatura:

P p/3 (1.1)

A queima de H continua na camada externa ao nicleo até que a temperatura atinge 108 K,
suficiente para que a queima de He tenha inicio. Entretanto, a condi¢do descrita na equacao
1.1 ndo permite que a estrela esfrie com a expansdo: a temperatura cresce rapidamente com o
excesso de energia produzido pela queima. A energia liberada pela fusdo de He aumenta a tem-
peratura do meio, que por consequéncia faz com que a taxa de queima aumente, aumentando
ainda mais a temperatura do ntcleo, entrando em uma reagdo em cadeia. A energia liberada
neste processo é comparavel a uma supernova, podendo a luminosidade chegar a 10'°L,. En-
tretanto, toda esta luminosidade nao deixa o interior estelar, sendo empregada pricipalmente

para remover a degerescéncia do nticleo.

O processo acima descrito € conhecido como Flash de He, que marca a passagem da estrela
para o Ramo Horizontal. Durante esta fase, que dura entre 10% e 20% do tempo que a estrela

passa na Sequéncia Principal, a estrela queima o que restou de He em seu nucleo.

Vale acrescentar que este fendmeno também € utilizado para definir o intervalo de massas
baixas e intermedidrias. Segundo Iben & Renzini (1983), estrelas de massas baixas sao aquelas
cujo nucleo de He é degenerado, o que coloca um limite inferior de 0.8 — 1.0M;, e um limite
superior de 2 — 2.3M,. Estrelas de massas intermedidrias ficam com um limite superior de

aproximadamente 8 — 9M,.
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He intershell

He burning shell /

H burning shell

Figura 1.1: Disposicdo de camadas em uma estrela na fase AGB. Retirado de Blocker (1999).

1.1.2 E-AGB

Ap6s concluir a queima central de He, o niicleo da estrela € composto principalmente por
Carbono e Oxigénio, possuindo estados eletronicos degenerados. Possui também duas camadas
de queima, uma de He circundando o nucleo e outra de H, sendo as duas separadas por uma
intercamada de He. Acima da camada de queima de H, o acentuado gradiente de temperatura
leva a formacdo de um envelope convectivo. A configuracdo de camadas da estrela € ilustrada

na Figura 1.1.

Esta fase, chamada de Early AGB, marca o inicio da passagem da estrela pelo Ramo As-

sintotico das Gigantes, sendo a queima de He nesta etapa mais significante do que a de H.

1.1.3 TP-AGB

Passada a primeira fase AGB, a queima na camada de H se torna significativa, responsdvel
pela maior parte da luminosidade da estrela. Ja a camada de queima de He apresenta “flashes”

recorrentes, caracterizando o pulso térmico.

Durante o flash de He, a luminosidade da camada pode chegar a 10L,, fazendo com que as

camadas superiores expandam. Com isso a camada de queima de H € empurrada para regioes
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mais frias e se extingue. Com a diminui¢@o da luminosidade da camada de He, a estrela volta a

se contrair, reacendendo a camada de hidrogénio.

Neste ponto da evolugdo da estrela, devido ao aumento substancial da luminosidade e da
metalicidade, a estrela passa por uma forte perda de massa. A matéria ejetada forma um en-
velope circunstelar que enconbre a estrela, em alguns casos fazendo com ela seja observavel
somente no infravermelho. A estrela continua perdendo massa até que nao seja mais capaz de

sustentar suas camadas exteriores, € estas comecem a se desacoplar do restante da estrela.

1.1.4 Poés AGB

A Figura 1.2 mostra o diagrama H-R ilustrando a evolu¢do de uma estrela no estigio pds-
AGB. Esta etapa da evolucdo da estrela € relativamente curta, sendo a duragdo da ordem de

102 — 10* anos, dependendo da massa e metalicidade.

O final da fase AGB é marcado por fortes ventos, dirigidos por pressdo de radiagdo. Estes
ventos livram a estrela do envelope que antes a obscurecia, e portanto, volta a aparecer no
visivel. Com a perda das camadas exteriores, o caro¢o central, mais quente, comega a ser

exposto, levando a estrela a se deslocar para a esquerda no diagrama H-R.

Outro aspecto importante é que durante esta fase evolutiva, a distribuicao espectral de ener-
gia (SED - Spectral Energy Distribution) da estrela apresenta duplo pico: o espectro proveni-
ente da estrela, que se desloca para a esquerda a medida que a temperatura efetiva aumenta;
e a emissdo infra-vermelho da poeira, se afastando da estrela. Um exemplo pode ser visto na

Figura 1.3.

Quanto maior for a massa da estrela, maior serd a luminosidade emitida pelas camadas
interiores, e por consequéncia mais rapido a estrela perderd suas camadas externas. Na Figura
1.2 podemos ver que para uma estrela de massa inicial 7M., a transi¢ao para o ramo das Anas

Brancas se da em ordem de décadas.

Também, para estrelas de menor massa, a camada de queima de He pode ainda estar ativa
durante a fase pds-AGB, e gerar um pulso térmico tardio. Com este processo, mais material
pode ser ejetado pela estrela, fazendo com que ela volte para o lado direito no diagrama H-R,

como uma AGB.

Ap6s cruzar o diagrama H-R, e o nicleo central estiver exposto, a estrela se tornard uma
Ana Branca. O envoltério formado pelo material perdido nos ventos forma uma nebulosa pla-

netaria, cujo gas passa a ser fotoionizado pela radiagdo emitida pelo nucleo quente. Agora resta
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Figura 1.2: Diagrama H-R para objetos pos-AGB, retirado de van Winckel (2003). Os nimeros
nas curvas denotam o tempo em milhares de anos e os nimeros entre parénteses as massas
inicial e final da estrela. Os “loops” que aparecem nas trajetdrias de estrelas de menor massa
sdo efeitos de pulsos térmicos ocorridos na fase p6s-AGB.
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Figura 1.3: No quadro superior, temos a espectroscopia SWS do Objeto HD 56126, mostrando
emissao separada (duplo pico) da estrela e do envoltério de poeira no infravermelho. Abaixo, a
imagem e um diagrama mostrando as abundéncias elementares.

para a And Branca, incapaz de qualquer nucleossintese, esfriar gradualmente, até escurecer por

completo.

1.1.5 Fenomenos Dirigidos por Conveccao

Tendo descrito a evolucao das estrelas AGB, voltamos nossa aten¢ao agora para os fendmenos
convectivos que ocorrem durante o desenvolvimento da estrela. Estes fendmenos afetam pri-

meiramente a composi¢do quimica das fotosferas, e consequentemente do envoltdrio.

la. Dragagem

A estrela, quando estd ainda na fase de Gigante Vermelha, possui um envelope convectivo.
Durante a evolucao, este envelope pode penetrar dreas em que houve anteriormente queima de

H, levando material processado a superficie. Este fendmeno € denominado /a. dragagem.
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O principal resultado da primeira dragagem é um enriquecimento de '3C e '*N e uma
diminuigio de '?C, enquanto que a abundéncia de '°O permanece inalterada. Isto ocorre pois o

envelope convectivo atinge regides onde o '>C foi parcialmente convertido em 13C e 1N

2a. Dragagem

Durante a passagem da estrela pela fase E-AGB, estrelas com massa superior a aproxima-
damente 4M., (dependendo da metalicidade) podem ter sua camada convectiva penetrando em

areas em que hidrogénio foi processado, levando este material a superficie.

3a. Dragagem

Este fendmeno ocorre durante a fase de pulsos térmicos. Durante o flash de He, como ja foi
mostrado, hd um aumento substancial na produc¢do de energia. Isto acaba por provocar uma ins-
tabilidade convectiva na camada de queima de He, levando material processado (principalmente

14C) para a intercamada.

Ap6s a luminosidade proveniente da queima de He cessar, a estrela continua a se expandir
e esfriar. O envelope convectivo penetra nas camadas em que hd produtos da queima de He

durante o flash, levando este material para a superficie.

Este processo é um dos maiores responsaveis para a formacao de estrelas carbonadas como

veremos mais adiante.

Hot Bottom Burning

Durante a evolucdo da estrela no ramo AGB, sua luminosidade aumenta. Este aumento
pode acarretar, para estrelas de massa maior que 4 — SM,, que o envelope convectivo penetre

na camada de queima de H, material que estd sendo processado para a superficie.

O ciclo CNO agindo no envelope convectivo destréi '2C e cria um excesso de 13C e 14N,

fazendo da baixa razio de '>C/13C um forte indicio de HBB.

1.2 Envoltorios Circunstelares

Como foi mostrado, durante os ltimos estagios de evolucao de estrelas de baixa massa,

varios fatores influenciam na perda de massa, o que determina as caracteristicas fisicas de seu
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envoltorio circunstelar. A seguir, € discutida a formagdo e o crescimento dos graos de poeira

que formam os envoltdrios circunstelares.

1.2.1 Formacao da poeira

Durante as pulsacdes da atmosfera AGB, as moléculas sdo ejetadas para regides com tem-
peraturas baixas o suficiente para a formacgdo de particulas solidas (7' ~ 1000K). Tendo em
mente que as estrelas AGB sdo muito luminosas (da ordem de 10° — 10*L), estes sélidos sio
impulsionados por pressdo de radiacdo, caracterizando os ventos estelares. Neste vento podem

ocorrer colisdes entre particulas e também agregacao de gas, formando pequenos aglomerados.

Para que os graos sejam termicamente estaveis, os aglomerados precisam ter um nimero de
constituintes minimo, que por defini¢do, € o ponto em que a energia de formacgao tem seu valor
maximo, para uma determinada densidade e temperatura. Esta condi¢do minima de estabilidade

dos aglomerados € denominada aglomerado critico.

Em esséncia, o aglomerado critico separa as duas fases da formacao do grao de poeira: o re-
gime de nucleacdo, quando o aglomerado ainda € muito pequeno para ser termicamente estavel;
e o regime de crescimento, quando o aglomerado ja atende a condi¢do de estabilidade e con-
tinua a crescer. Desta forma, o aglomerado critico pode ser visto como uma condi¢cao minima

para que os aglomerados que se formam alcancem a estabilidade e ndo sejam evaporados.

1.2.2 Teoria Classica da Nucleacao

A teoria cléssica da nucleagdo visa descrever a evolucao de aglomerados que ainda nao
alcancaram a estabilidade térmica, entrando para o regime de crescimento. Ela se divide em

dois casos individuais: nucleacdo homogénea e heterogénea.

Nucleacao Homogénea

Esta teoria descreve a nucleacao de aglomerados compostos de moléculas de um unico tipo.

O aglomerado se desenvolve pela adi¢do ou perda de 4tomos ou moléculas individuais.

O crescimento do aglomerado se da por colisdes do mesmo com dtomos ou moléculas. A
probabilidade de colisdo é proporcional a drea de superficie, que por sua vez é proporcional
ao numero de constituintes do aglomerado (referenciado aqui por N). Assim, quanto maior o
aglomerado, maior a probabilidade de crescimento. Quanto ao decréscimo, o principal fator

influente € a energia de ligacao entre os constituintes, que € proporcional ao tamanho do aglo-



1.2 Envoltoérios Circunstelares 27

merado. Assim, a probabilidade de decrescimento do aglomerado é uma funcao decrescente de
N.

Podemos relacionar a probabilidade de ganhos ou perdas de elementos dos aglomerados

com as pressdes parciais (P) e de saturagdo (Pyy ). Definimos S = P/Py,, entdo temos:

e § = 1: as pressoes estdo igualadas, entdo perdas e ganhos estdo balanceados.

e § < 1: estando a pressdo de saturacdo mais alta do que a pressao parcial, a evaporagcao

prevalece sobre os ganhos, e ocorre o decrescimento do aglomerado.

e § > 1: neste caso, temos as condi¢des propicias para o crescimento dos graos, pois 0s

ganhos passam a superar as perdas.

Com o crescimento do aglomerado, este pode atingir um tamanho tal em que os ganhos
estejam balanceados com as perdas. Podemos entdo definir o niicleo critico como sendo o
menor aglomerado em que a probabilidade de crescimento € maior que a probabilidade de
perda. Assim, podemos definir também que a taxa de nucleacio seria o nimero de nucleos

criticos formados por unidade de volume e por unidade de tempo.

Nucleacao Heterogénea

Neste caso, lidamos com formagao de aglomerados por reagdes quimicas entre nicleos
existentes e elementos quimicos diferentes. Neste caso, ions alcalinos podem servir como base
para nucleacdo de grios (X), tendo mondmeros aderindo ao aglomerando formando MnX ™.
Aglomerados sélidos de uma espécie podem servir para condensagcdo de elementos de outra
espécie. Na Figura 1.4, podemos ver os elementos cuja energia de ligacdo sdo mais altos, entre

elementos quimicos diferentes.

1.2.3 Crescimento de graos

Como visto anteriormente, uma vez alcancada a condi¢c@o para estabilidade térmica dos
aglomerados, os graos tendem a crescer, estando em um meio supersaturado. Veremos a seguir

algumas possiveis trajetdrias do regime de crescimento.

Crescimento de graos homogéneos

Para mostrar os possiveis resultados da adicdo de moléculas da mesma espécie quimica,

faremos uso de quatro escalas de tempo:
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Figura 1.4: Energia de ligacdo de moléculas diatomicas. As moléculas que possuem energia de
ligacdo excepcional estdo marcadas, sdo responsavel por “travar” elementos. Retirado de Gail

& Sedlmayr (1986).

e f.: tempo para que a molécula ache uma posi¢ao adequada na estrutura cristalina;

fey: tempo caracteristico de evaporacao.

t.: tempo de espera desta molécula na superficie do grao;

t,: tempo para que a molécula seja adsorvida pela superficie do grao;

Tendo definido estas escalas de tempo, podemos estudar algumas relagdes entre as mesmas:

e [1] ¢, <t,: condi¢do geral para crescimento dos grios de poeira, leva-se menos tempo

para adsorver moléculas do que para evapora-las;

o [2]t, = n’t.: apés n? passos, a molécula consegue se alojar em um ponto da rede crista-

lina. Com isso, ha a formagao dos chamados graos monocristalinos;

o [3] ¢t >1t,et, <t. neste caso, o tempo de adsor¢do é muito curto, impedindo que a a

molécula assuma uma posicao na cadeia cristalina, mas em contrapartida o curto tempo

de espera propicia a formacao de estruturas policristalinas irregulares.
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e [4] 7, < t,: neste caso as moléculas sdo adsorvidas tdo rapidamente que ndo hd quase

intervalo de espera: ocorre a formacdo de estruturas amorfas.

E razodvel considerar que a evolugdo das escalas de tempo sigam a sequéncia 1-4 (Gail
& Sedlmayr 1984). Desta forma podemos inferir que teriamos graos de poeira com nucleos

monocristalinos, com uma camada policristalina € um manto amorfo.

Crescimento de graos heterogéneos

Podemos considerar que o crescimento de graos heterogéneos se did de forma similar ao
crescimento dos graos homogéneos. Entretanto, dada a diversidade quimica da formacao, pre-

cisamos considerar alguns cendrios de formacoes diferentes:
e Composicoes heterogéneas: graos sem estruturas bem definidas, em outras palavras,
amorfos.

e Graos com mantos: caso tipico de crescimento em ventos estelares, onde o grio cresce
em areas de composi¢do quimica distintas do envoltdrio circunstelar, formando um estru-

tura com varios mantos.

e Graos com carga: em ambientes que possuem fotons UV, os dtomos e moléculas podem
se tornar ionizados. Com isso, o acoplamento Coulomb pode se tornar forte entre aglo-
merados e ions, de forma que a taxa de colisdes aumente, contribuindo para o crescimento

dos graos.

Crescimento quimico

Ilustraremos este caso pelo crescimento de PAH num vento de estrela carbonada. Primeira-

mente, ha a formac¢do de um radical, de acordo com a reacao:

Ay — Ay +H (1.2)

Av+H — Ay +H, (1.3)

onde Ay € a molécula aromética que possui N anéis. Com a adi¢cao de acetileno (CrH>,

configuracdo H —C = C — H), e ficamos com um radical livre ainda solto:
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AN+ CH, — (Ay—CH =C"—H) (1.4)

Com a adigdo continua de C,H», ocupando a ligagdo livre do C*, um novo anel pode ser

formado, levando esta molécula a um estado Ay 1.

1.2.4 Evolucao quimica

Como foi possivel ver, durante os tltimos estdgios de evolucdo de estrelas de baixa massa,
varios fatores contribuem para mudar a composi¢do quimica de sua atmosfera. Na secdo 1.1.5
foi mostrado que processos convectivos levam material processado das camadas interiores da

estrela até a superficie.

Nas condicoes da atmosfera estelar, a baixa temperatura € propicia para a formacao de
diversas moléculas. Observando a Figura 1.4, vemos que a molécula com maior energia de
ligacdo seria a de CO, que € bastante estavel e pouco provavel de ser quebrada em ambientes
com pouco fluxo UV. Essencialmente, C e O na atmosfera estelar ficam ligados nesta molécula,
0 que torna a razao de abundancia entre C e O importante para a caracterizagdo da poeira no

envoltdorio circunstelar. Podemos entdo caracterizar a estrela em duas classes:

e Carbonadas (C/O > 1): neste caso o carbono € excedente, e a quimica do envoltério
circunstelar é dirigida por C. E esperada a formacdo de grios de carbono amorfo, SiC e
PAHs.

e Oxigenadas (C/O < 1): agora ha um excesso de O sobre C. Com isso, graos compostos

de silicatos cristalinos, SiO e MgO se apresentam regularmente sob este cendrio.

Ao analisar mais cuidadosamente o que ocorre durante a 3a. dragagem, podemos ver que
este processo € responsdvel pelo aumento da razao C/O na atmosfera da estrela, ja que C € en-
contrado em maior propor¢do do que O na intercamada. Podemos entdo dizer que a cada pulso

térmico, a atmosfera da estrela se torna cada vez mais rica em C, se tornando uma carbonada.

Em relacdo ao Hot Bottom Burning, o efeito seria diferente. Segundo Scalo et al. (1975),
o HBB poderia atrasar a formagdo de uma estrela carbonada ou até evitar este destino, favore-

cendo o enriquecimento de Litio.
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Figura 1.5: Imagem da nebulosa Red Rectangle pela camera WFPC2/HST. Este objeto € um
dos alvos de nosso estudo e deverd ser abordado no Capitulo 5.

1.3 Objetivos desta Dissertacao

Os envoltdrios p6s-AGB, em geral, apresentam uma geometria nao esférica, como podemos
ver na Figura 1.5. Acredita-se que esta assimetria é formada durante a fase de pulsos térmicos
(Weigelt et al., 1998), fase em que ocorre maior perda de massa. Além da geometria final do

envoltdrio, a sua composi¢do quimica também € decorrente do que ocorre nesta fase.

Estudar a geometria e composi¢do quimica dos envoltérios pode nos dar pistas muito im-
portantes sobre os processos que ocorreram durante sua evolu¢do. O objetivo principal desta
dissertacdo € modelar os envoltdrios circunstelares de forma a correlacionar suas atuais propri-

edades fisicas com possiveis cendrios evolutivos.

Para comparar nossos modelos com as observagdes, para medir o quao proximos estes estao
da natureza real dos envoltorios, utilizaremos métodos de simulagdo numérica para descrever o

problema de transferéncia radiativa nestes meios, aplicando o Método de Monte Carlo. Em li-
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nhas gerais, iremos propagar computacionalmente fotons pelo envoltorio, simulando a interagdo
com os graos de poeira. Com isso podemos obter a distribuicdo de temperatura pelo envoltorio,
assim como o espectro simulado de radiacao emergente do objeto. Maiores detalhes podem ser

encontrados no Capitulo 2.

Os atuais trabalhos de modelagem por transferéncia radiativa requerem ativa participagao
humana, na busca de um conjunto de parametros que melhor se ajuste as restri¢des observacio-
nais. Nesta tese é proposto um método para alcangar um resultado que se ajuste bem aos dados
observacionais: o uso de Algoritmos Genéticos. O uso deste método implica em uma busca
dirigida, ignorando setores do espaco de parametros em que nao ha bons ajustes, enfocando na
busca por um conjunto de resultados mais adaptados as condi¢des de contorno do problema. O

método € descrito em detalhes no Capitulo 3.

No Capitulo 4 aplicaremos a metodologia desenvolvida a uma estrela carbonada extrema,
AFGL 3068, e no Capitulo 5 a uma pés AGB que apresenta quimica dupla: a Retangulo Ver-
melho (HD 44179, ver Figura 1.5).

O Capitulo 6 apresenta nossas discussdes e conclusoes.
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2 Metodo de Monte Carlo e
Transferéncia Radiativa

O estudo da transferéncia radiativa € importante para poder identificar os processos de perda
e ganho de energia quando a radiagdo se propaga através de um meio. No nosso caso, 0 meio
que nos interessa estudar € o envoltorio circunstelar composto de graos de poeira. Assim, neste
trabalho, a solu¢cdo do problema de transferéncia radiativa € obtida via simulacdes numéricas
de tipo Monte Carlo. Nossos resultados sdo comparados com dados observacionais obtidos na

literatura. Nesse Capitulo, é exposta a metodologia da simulacdo adotada.

2.1 Visao Geral

2.1.1 O Método de Monte Carlo

O método de Monte Carlo ¢ normalmente aplicado a problemas matematicos e fisicos
que ndo necessariamente possuem solugcdes derivaveis, mas o comportamento estatistico das
variaveis que compoem o0s problemas sdo conhecidos. A idéia bésica por tras do método €
utilizar ndmeros aleatérios seguindo funcdes de densidade de probabilidade para cada uma das

variaveis do problema, e observando o desenvolvimento dos processos.

Para tanto faz-se necessario adaptar as funcdes de densidade de probabilidade para uma
determinada varidvel para ser simulada por um gerador de nimeros pseudo-aleatorios. Seja
a fungdo F(x) que descreve o comportamento estatistico da nossa varidvel em um intervalo
a < x < b. Consideremos também R(y) a funcdo de densidade de probabilidade do gerador de
nimeros pseudo-aleatdrios, que por simplicidade, consideramos como uma fung¢@o R(y) = 1 no
intervalo [0, 1]. Como esta fun¢do é normalizada, precisamos achar o fator de normalizagéo da

funcado F(x):

A/bF(x)dle @2.1)
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Queremos agora relacionar um nimero sorteado qualquer y’ pelo gerador de ndmeros aletérios

com a nossa varidvel x. Podemos fazer isso igualando as probabilidades:

A /x F(x)dx =y (2.2)

Resolvendo essa integral, podemos chegar ao valor da nossa variavel x' para o nimero
~ . / . ~ . , . .
aleatorio y'. Um exemplo de aplicacdo deste procedimento € o sorteio de um comprimento de

onda seguindo o espectro de corpo negro.

O problema agora é composto de diversas varidveis aleatdrias, representando o compor-
tamento estatistico das varidveis do problema em questdo. O desenvolvimento da solu¢do do
problema se da por interacoes, sorteando valores para as varidveis e fazendo-as interagir. Entre-
tanto, como se trata de um processo estatistico, quanto maior o nimero de sorteios de varidveis,
maior a convergéncia do modelo. Pode ser mostrado que, de uma forma geral, algoritmos de
simula¢do de Monte Carlo tem uma convergéncia proporcional a 1/ \/ZN ), onde N representa o

namero de sorteios.

2.1.2 Algoritmo de Simulacao

Ao resolver o problema de transferéncia radiativa utilizando simulag¢do pelo método de
Monte Carlo, buscamos obter informagdes sobre caracteristicas fisicas tanto da fonte de lu-
minosidade quanto do envoltério. Um bom modelo, que descreve suficientemente bem essas
caracteristicas, deve ter sua distribuicdo espectral de energia (SED) similar a observacional.
Em sintese, o papel destas simulacdes €é o de transformar os pardmetros de nosso modelo em

uma SED da radiagdo emergente do objeto.

A Figura 2.1 tem um esquema generalizado do funcionamento de algoritmos de simulagdo
de transferéncia radiativa. O método comeca por definir as caracteristicas fisicas da estrela, ou

parametros de entrada, que incluem:

Temperatura e/ou luminosidade da estrela;

e Composicao quimica dos graos de poeira;

Tamanho dos graos de poeira;

Funcao de distribui¢ao de densidade do envoltorio.
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Resultado
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Figura 2.1: Esquema bésico da solu¢do do problema de transferéncia radiativa por simulagdo
utilizando o método de Monte Carlo.
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Observador

Envoltorio Circunstelar

Figura 2.2: Tlustracdo da propagacdo de pacotes de energia em um envoltorio circunstelar. Em
azul € representada a radiacdo emitida pela estrela, e em vermelho, as emissoes térmicas da po-
eira. No detalhe, vemos uma representacdo de uma distribui¢c@o espectral de energia, com uma
componente representando a radiacao estelar (azul) e outra representando a radiac@o térmica do
envoltério (vermelha).

Tendo sido definidos esses parametros iniciais, o envoltdrio € inicializado, e o célculo da
opacidade € realizado. Este cdlculo € feito utilizando a func¢do de distribuicdo de densidade, o
tamanho e a composicao quimica dos graos. Nesta etapa, todo o ambiente fisico ja esta pronto,

e o proximo passo € a propaga¢ao da radiagio por esse meio.

Quando falamos em propagacao de radiagdo em algoritmos de simulacio de transferéncia
radiativa, € preferencial se referir a pacotes de energia do que fotons. Isto porque a unidade de

energia a ser propagada ndo necessariamente € hVv.

A Figura 2.2 ilustra a propagacdo de pacotes de energia pelo envoltorio. Podemos classificar
os pacotes de energia em duas classes: os estelares e os térmicos. Os primeiros sao aqueles
emitidos pela estrela, enquanto os dltimos sdo a radiagdo térmica emitida pelas particulas de
poeira. A emissdo de radiacdo térmica se concentra na regido do infravermelho, e a estelar,
apesar de ser emitida com maior energia, pode perder alguma energia para o envoltério, antes

de alcancar o observador. Este € o chamado fendmeno de avermelhamento (ou, reddening).

O algoritmo de simulacdo faz a propagacdo dos pacotes de energia pelo meio, calculando a

probabilidade de absor¢do ou espalhamento de acordo com a teoria de Mie. A cada interagdo da
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radiacdo com os grads de poeira, hd uma troca de energia que requer o calculo da temperatura
do grao pés-interacdo. O pacote de energia continua a ser propagado até que alcance os limites
do envoltdrio e escape para o infinito, ou atinja um valor de energia minimo e seja descartado.

A simulac¢do entdo recomega com 0 proximo pacote de energia.

Como podemos ver pelo esquema mostrado na Figura 2.1, o algoritmo de simulacdo é
iterativo. Ou seja, deve ocorrer mais de uma simulagdo até que se chegue a um resultado. A
condicdo para que haja uma nova iteracdo é que as temperaturas por todo o grid tenham se
mantido constantes em relacdo a iteragdo anterior. Se ndo estiverem, provavelmente teremos
um espectro no infravermelho incoerente, em decorréncia de um pequeno nimero de interacdes
ocorridas em determinada drea do envoltorio. Assim, uma nova interacao ¢ feita, de forma a
aumentar a estatistica de interagcdes, para que a convergéncia das temperaturas no envoltorio

venha a acontecer.

Ao convergir, teremos por fim as distribuicdes espectrais de energia: direta, difusa, térmica

e total; juntamente com a distribuic@o espacial das temperaturas do envoltorio.

2.2 Teoria de Mie

A Teoria de Mie explica o problema de uma onda eletromagnética polarizada incidindo em
uma esfera. Como resultado dessa interacdo, parte da energia é espalhada e parte € absorvida
pela esfera. Consideremos a como o raio da esfera, m = n — ik o indice de refracdo complexo e

A o comprimento de onda da radiagao incidente.

O indice de refracao complexo m depende do comprimento de onda. As Figuras 2.3 ¢ 2.4
mostram o comportamento das componentes real e imaginéria dos indices de refracdo do car-
bono amorfo e silicato cristalino, elementos que esperamos encontrar em graos de envoltdrios

circunstelares de estrelas carbonadas e oxigenadas respectivamente.

2.2.1 Eficiéncias de Absorc¢ao e Espalhamento

Através da teoria de Mie podemos calcular as se¢des de choque para absor¢do (Cgy) €
espalhamento (Cy.,). Para isso, definimos o indice x, que nos fornece uma relagdo entre raio do

grao e comprimento de onda incidente:

X=— (2.3)
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Figura 2.3: Comportamento do Indice de Refragdo do Carbono Amorfo. Dados retirados de

Zubko et al. (1996).

Associadas as secdes de choque, podemos definir as eficiéncias de extingdo (Qey), de

absor¢do (Qps) € espalhamento (Qy.,), que podem ser definidas da seguinte forma:

O = Csca
sca )
Oups = Cabs
abs )

Qext - Qsca + Qabs

E ainda, podemos tirar o albedo por:

_ Osca
"= O

As solugdes para efici€ncias de espalhamento e extingdo sao:

(2.4)

(2.5)

(2.6)

2.7)
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Figura 2.4: Comportamento do Indice de Refracio do Silicato Cristalino. Dados retirados de

Jaeger et al. (1994).

2
Qsca - _2

Z (2n+1)[|an|* + ]

(2n+1)Re(a, + by,)

2
Qext - _2

lMg

onde temos que a, e b, sdo definidos por:

XY, (V) Wa (%) =y, () Wi (y)
XW1/1<Y) Cn(x) - yCrlz(x) l//n(Y)

an:

YW (V)W (x) — 29, () W ()

o S 0) 6 — 2L V()

sendo y = mx. As fungdes y,(z) e §,(z) sdo as fungdes de Ricatti-Bessel:

(2.8)

(2.9)

(2.10)

(2.11)

(2.12)
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Figura 2.5: Eficiéncias de absor¢do e espalhamento calculadas para graos de Carbono Amorfo,
de raio 0.1um.
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Figura 2.6: Eficiéncias de absorc¢ado e espalhamento calculadas para graos de Silicato Cristalino,
de raio 0.1um.
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60 = () Vurjg @+ o) 13

As Figuras 2.5 e 2.6 mostram exemplos de cdlculos de efici€ncias para os graos de carbono

amorfo e silicato cristalino, usando os indices de refragcdo mostrados nas Figuras 2.3 e 2.4.

2.2.2 Indicatriz de Difusao ou Funcao de Fase

A idicatriz de difusdo ou func@o de fase (S(6)) descreve a probabilidade de espalhamento
em uma determinada dire¢do 6, por unidade de angulo sélido. Pode-se definir a indicatriz de

difusdo total como sendo:

1/ A

2
5(0) =3 (52 ) (107415200 e

onde S1(0) e S>(6) descrevem as fungdes de amplitudes para os dois estados de polariza¢ao

ortogonais:

2n+1

S1(6) = ;m[anﬂ:ﬂ(cos 0) + b, T,(cos )] (2.15)
$2(0) = i nz(Zi 1) [y, (cosB) +a,T,(cos 6)] (2.16)

Os coeficientes a, e b, sdo calculados através das fung¢des de Ricatti-Bessel, como mostrado

nas equagdes 2.10 e 2.11. Podemos achar 7, e 7, através de:

7, (cos8) = Pl(cos 0)]52(0)| (2.17)
! 2, d oy
cTy(cosB) = cosOP,(cos 0) —sin QEP,Z(COS 0)|S2(0)| (2.18)

Podemos ainda definir um pardmetro de fase g, que nos dé a assimetria da funcao de fase:

/' S(0)cosOsinOdO
S(0)sin6d06

g=<cosO >= (2.19)

Maiores detalhes sobre a deducdo destas equagdes podem ser vistos em Wicramasinghe
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(1973).

2.2.3 Aproximacao de Rayleigh

Rayleigh (1881) fez uma aproximagdo para os célculos de eficiéncia nos casos de graos
muito pequenos se comparados ao comprimento de onda da radiacdo incidente. Assim, consi-

derando x < 1 (equacdo 2.3), podemos definir para m complexo:

Ourt = —4x33 (Zz J_r i) (2.20)
Osea = §x4 (Zi_:ri )2 2.21)
Sendo a componente imagindria de m = n — ik nula, pode-se dizer que:
Qext = Osca = §x4 (Zz :L i)z (2.22)
Qs =0 (2.23)

Descrevendo assim as eficiéncias para particulas dielétricas.

2.3 Simulacao de envoltoérios esféricos

Nesta secdo detalharemos o algoritmo utilizado para simulacdes de envoltérios esferica-
mente simétricos, sendo sua distribui¢ao de poeira dependente somente do raio da estrela (distribuicao
unidimensional). O cddigo de simulacdo foi desenvolvido por Celnikier & Lefevre (1974),

tendo passado por modifica¢des no trabalho de Lefevre et al. (1982) e Lorenz-Martins (1995).

2.3.1 Parametros de Entrada

Como parametros de entrada do modelo, devem ser especificados:

e Limites fisicos do envoltorio: raio interno e externo do envoltério. Em outras palavras,

precisamos definir a regido do espaco em que podem ocorrer interacdes com a poeira;
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e Tamanho dos graos: todos os graos neste codigo precisam ter o mesmo raio;

e Composicao quimica dos graos: precisam ser fornecidos os coeficientes opticos m =

n — ik, para determinados valores de comprimento de onda;

e Opacidade: ¢ necessario prover o valor da opacidade em um dado comprimento de onda.
Nesta abordagem, a fun¢do de densidade de poeira € obrigatériamente

Ag
=

D(r) (2.24)

onde r € a distancia da fonte de luminosidade. A partir deste valor de opacidade € tirada
a densidade de poeira para as diversas camadas esféricas que compdem o espaco ao redor

da estrela;

2.3.2 Mecanismo de Propagacao

Uma vez emitido o pacote de fétons, sendo a partir da estrela ou da emissao térmica de
graos, € necessario saber onde ocorrerd a proxima interacdo. Este algoritmo de simulagdo
impde que um pacote de energia ird necessariamente interagir pelo menos uma vez. Nesta tnica
interacdo, a energia do pacote € dividida em trés partes: energia absorvida, energia espalhada e

a energia que escapa sem interagao.

Para se calcular a energia absorvida pelo envoltério, € importante primeiramente conhecer
o valor da opacidade total na trajetéria do pacote de energia, dentro dos limites do envoltério.

Chamemos esta opacidade total de 7.

Da definicao de opacidade (ou profundidade 6ptica), temos:

E; :Ezexp(—’c). (2.25)

Em outras palavras, exp(—7) nos diz a fra¢do da radiagdo que fica retida na nebulosa.
Procuramos entdo a profundidade optica T da interagdo, para um dado nimero aleatério X.

Seja P a energia retida no envoltério:

P=1—exp(—1). (2.26)

Podemos dizer que a energia perdida no trajeto 7 é uma parcela da energia perdida na

trajetoria completa 7. Ou seja:
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1 —exp(—7) = X[l —exp(—17)] (2.27)

Resolvendo para 7:

7 =1In[l — X(1—exp(—1z)) (2.28)

Assim, temos o ponto de interaco para uma trajetéria de opacidade 7; . E feita a aproximacio

que, neste ponto, ocorre também a absor¢do de energia e o espalhamento da radiagao.

Agora, a fracdo da energia que passa pelo envoltorio sem interagir € contabilizada no espec-
tro que figurara no resultado final. Quanto a energia retida, parte serd absorvida pelos graos,e a

outra parte ird para o pacote de energia espalhado:

Esca = Y[1 —exp(—11)] (2.29)

onde Y é o albedo, definido na equagdo 2.7. Apds vdrias interagdes, a energia do pacote
espalhado ird diminuir cada vez mais. Existe um valor critico de energia, Ec, de forma que se a

energia do pacote chegar a um valor inferior a este, o pacote é abandonado.

2.3.3 Calculo da Temperatura dos Graos

Inicialmente, € calculada uma temperatura inicial do envoltério, levando em consideracao
a emissao de radiacdo da estrela. Depois, durante o processo de simulacdo, a temperatura dos
graos pode aumentar, pela radiacdo proveniente da fonte de luminosidade ou diminuir, através

da emissdo de radiacdo térmica.

Calculo da Temperatura dos Graos

Podemos calcular a temperatura dos graos de poeira através da equacao de equilibrio radi-

ativo:

a Rgiar 2 *
/0 nazQabs(l)Bl(Teff)( : ) A = /0 41a* Qups(M)By(T,)dA  (2.30)

onde T, s € a temperatura efetiva da estrela, Ry, € 0 raio estelar, T, a temperatura do grao
e By (T) a fungdo de Planck. O lado esquerdo da igualdade representa a absor¢éo de radiacdo

pelo grdo e o lado direito a emissdo térmica do grdo a temperatura 7. Podemos simplificar a
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solugdo desta equagdo para T, utilizando o coeficiente de absor¢ao médio de Planck, definido

por:

o J QB (T)dA

or(T) 7B, (T)dA (2.31)

Se levarmos em consideragdo que estamos tratando de um corpo negro, podemos escrever:

1 o
O7(T) = — [ Q(A)BA(T)dA (232)

onde o € a constante de Stefan-Boltzmann. Substituindo a equacgado 2.32 em 2.30, temos:

RS‘ICI}" 2_ 2y
( . ) 0P (Topp)Typp = 4QP (T) T (2.33)

Como temos que para um corpo negro de temperatura Tz QP = 1, onde:

Rstar
Ip =T,¢ 2.34
B eff 2 ( )
Admitindo que a solu¢do da integral da equagdo 2.32 € da forma
QP (T) = AT (2.35)

onde A e o sao coeficientes a serem determinados, temos que a temperatura do grao é dada

por:

2/4+a
RS ar
! ) (2.36)

Tg =Tesy ( o

Absorcao e emissao no grao

Analogamente a equacao 2.29, podemos dizer que a energia absorvida em uma interacdo €

dada por:

Eups = (1 —7)[1 —exp(1)] (2.37)

Para cada interacdo entre radiacdo e grao de poeira, esta energia € armazenada e no fim €
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normalizada com a emissao térmica e integrada para todos os comprimentos de onda.

Posteriormente, € simulada a emissdo dos pacotes de energia a partir dos grdos, sendo a

posicao da emissao sorteada dentro da camada isotérmica.

2.4 Simulacao de envoltorios assimétricos

Neste trabalho, para simular envoltérios que nao necessariamente possuam qualquer grau
de simetria, utilizamos o c6digo Mocassin (Monte Carlo Simulations of lonized Nabulae). Este
codigo foi desenvolvido por Ercolano et al. (2003) para simular fotoionizagdo em nebulosas
planetérias. Posteriormente foi implantado no c6digo um moddulo de transferéncia radiativa

com poeira (Ercolano et al. 2005).

Como os objetos que sdo foco deste estudo tem uma temperatura efetiva muito baixa para
fotoionizar seu envoltorio, ignoraremos o mddulo de fotoioniza¢ao, nos restringindo a modelos

baseados somente em poeira.

2.4.1 Parametros de Entrada

Os seguintes parametros sao necessarios para definir um modelo de envoltério circunstelar

a ser simulado pelo algoritmo de simulacao em questao:

e Parametros estelares: ¢ necessdrio definir a temperatura e luminosidade da estrela.
Neste codigo é possivel configurar mais do que uma fonte de luminosidade, porém nao

fazemos uso desta funcionalidade neste trabalho;

e Limites fisicos do envoltorio: assim como no cédigo para simula¢do de envoltorios

esféricos, € necessario especificar o raio interno e externo no envoltorio;

e Composicao quimica dos graos: as espécies quimicas a serem usadas no codigo podem
ser definidas através de seus indices de refracdo complexos (m = n — ik) ou entdo através

das eficiéncias de absor¢ao e espalhamento (Qups € Osca);

e Tamanhos dos graos: varios valores para raios de graos podem ser utilizados nas simulagdes,

podendo ser atribuidos a cada um deles um peso estatistico;

e Distribuicao de densidade de poeira: neste algoritmo de simulac¢do, o espago € definido
como uma série de células em um “grid” cartesiano tridimensional. O valor de densidade

precisa ser definido para cada uma dessas células. Em casos de modelos com simetrias
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axiais, € possivel posicionar a fonte luminosa em uma das extremidades do espaco, sendo

necessdrio entdo considerar somente um oitavo da nebulosa na simulacao.

24.2 Campo de Radiacao

Os pacotes de energia, que representam o campo de radiacdo na simula¢do, constituem um
pacote de n fétons que possuem a mesma frequéncia v. Assim, podemos escrever a energia de

um pacote de fétons como:

e(V) =nhv (2.38)

Sendo assim, os pacotes de energia podem ter diferentes energias e nimeros de fétons.
Entretanto, todos os pacotes considerados na simulag¢ao sao considerados com a mesma energia
€. Em um contexto em que um pacote de energia com fotons de frequencia v; incide em um
grao de poeira e € espalhado com um comprimento de onda Vg, os pacotes de energia terdo no

final a mesma energia, &), mas com nimeros diferentes de f6tons.

2.4.3 Mecanismo de Propagacao

O primeiro passo a ser tomado na simulagdo € inicializar as propriedades fisicas dentro
de cada célula do espago cartesiano por onde os pacotes de energia serdo propagados. Sao
atribuidas a cada célula os valores de densidade, os vetores de opacidade e as temperaturas

iniciais, obtidas estabelecendo o equilibrio radiativo, conforme mostrado na se¢do 2.3.3.

Com o ambiente pronto, o algoritmo passa a lancar pacotes de energia, para simular difusdo
dos mesmos. A radiagdo estelar se origina na fonte de luminosidade, tendo seus comprimentos

de onda sorteados de acordo com a funcdo de densidade de probabilidade:

(v) = F,dv kv
p - Vmax Fvldv/ _ L*/(47TR*)

Vinin

(2.39)

onde L, e R, sdao a luminosidade e raio estelar respectivamente e Fy, o fluxo estelar. Em
outras palavras, a equagdo 2.39 nos da a probabilidade de se sortear uma frequéncia com valores
entre v e V+dv. Além disso, € necessdrio também sortear uma direcao para a emissao do féton,
que ¢é feita de forma isotrépica. Escolhendo dois nimeros aleatérios o e 3, que sdo sorteados

no intervalo [0, 1], podemos calcular:
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w=20—1 (2.40)
t=+1-—w? (2.41)
0=m(2f—1) (2.42)
u=tcos(0) (2.43)
v=tsin(0) (2.44)

Com isso, temos o vetor de dire¢ao isotropico (u,v,w). Neste algoritmo, todas os sorteios
sdo feitos isotropicamente, até mesmo no caso de espalhamento, ndo sendo feito uso de funcao

de indicatriz de difusdo, conforme € feito no cddigo para envoltorios esféricos.

Além de saber a frequéncia dos fétons do pacote de energia e a sua direcao de emissao,
precisamos também determinar o tempo (simulado) entre a emissao de dois pacotes de energia.

Como a energia € distribuida uniformemente pela luminosidade, podemos escrever:

L, &

— = 2.45

N At (245)
Fica fécil entdo achar o espagco de tempo Ar entre a emissdo de dois pacotes de energia,

considerando uma interac@o que tenha N pacotes de energia sendo simulados.

Agora que foram definidos como os pacotes de energia sdo emitidos, o proximo passo € de-
terminar onde ocorre a interacdo com a poeira. O método aqui usado, sugerido por Lucy (1999)
consiste em testar de celula em célula se ha interagao ou nio, através do sorteio de um nimero
aleatorio. Podemos dizer pela definicao de opacidade (equagdo 2.25) que a probabilidade de

absor¢do (p(7y)) pode ser escrita como:

p(tv) = exp(—1v) (2.46)

Da mesma forma, podemos escrever a funcao de probabilidade como:

W exp(— 1y )dy

0= an—ndn,

=1 —exp(—t (1)), (2.47)

onde 7y (!) pode ser escrito como:

Tv(l) = kypl (2.48)
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sendo Ky, € o coeficiente de absor¢c@o e p € a densidade da célula em questdo. Podemos

entdo sortear uma profundidade optica:

7,(1) = —In(1— X) (2.49)

onde X é um nimero aleatério no intervalo [0, 1]. Com isso, podemos calcular o desloca-

mento / igualando as equagdes 2.48 e 2.49:

[ =

In(1 — X) (2.50)

Kvp

Se [ for maior que o deslocamento necessario na dire¢do da trajetoria do pacote de energia
para atravessar a célula, o cdlculo € passado a célula adjacente. Caso contrdrio, o pacote po-
derd ser absorvido e re-emitido ou espalhado no final do deslocamento. Neste caso, podemos
determinar a probabilidade de espalhamento através do albedo. Entretanto, como aqui estamos

lidando com varios tamanhos e espécies de graos, escrevemos a probabilidade como:

a.e

_ Osca . Za,e sca

P,.,=v= =
e y Qext Za,e Q?)ﬁ

(2.51)

sendo a e e denotando o raio e espécie quimica do grao.

2.4.4 Emissividade da Poeira

Ao efetuar o cdlculo da emissividade, temos que levar em consideracdo os diversos tama-
nhos de graos e espécies quimicas contidas no modelo. Comecemos por definir a contribui¢ao

para a emissividade de graos de raio a e espécie quimica e:

Jae =4ma* Q% By (T, ) (2.52)

onde QZ;}‘; e T, . sdo a eficiéncia de absor¢do e a temperatura para este tipo de grio, na c€lula

em questdo. Podemos entdo tirar a emissao total em um elemento de volume para a frequéncia

v integrando sobre as espécies quimicas e tamanhos de graos:

TI(V) = Z/ja,e’%ueda (2.53)

onde n, . € a densidade numérica de graos de raio a e da espécie quimica e. Esta densidade
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pode ser tirada usando os pesos estatisticos atribuidos a cada tamanho de grao e espécie quimica.
Assim, podemos definir a funcao de densidade de probabilidade cumulativa normalizada para a

emissdo de um determinado comprimento de onda V:

(v)= Jy. n(v)dv
PvY)= Vmas p (v)dv

Vinin

(2.54)

2.4.5 Simulacao Multi-quimica - Nova Implementacao

No cdédigo original do Mocassin, a defini¢do de espécies quimicas e tamanhos de grao
valem igualmente para todas as células na simulagdo. Contudo, encontramos neste trabalho
situacoes em que hd uma clara diferenga de composi¢dao quimica em diferentes pontos do en-
voltério (detalhes no Capitulo 5), cendrio este impossivel de se reproduzir com as limitagdes ja
mencionadas. Desta forma, fizemos modifica¢des no cédigo do Mocassin de forma a contornar
o problema, e ser possivel considerar composicdes quimicas e tamanhos de graos distintos em

diferentes células.

A 1déia central desta modificacdo € trabalhar com dois ou mais “grids”, cada um tendo uma
distribuicdo de densidade de poeira, tamanhos de graos e composi¢do quimica diferente. Em
cada um dos grids € feito o cdlculo separadamente das efici€éncias de espalhamento e absor¢ao
e das emitancias. No final, os resultados para cada dos “grids” sdo combinados, € 0 peso
estatistico (P;) das propriedades estd relacionado com densidade de poeira de cada um dos

“grids” para a célula em questao:

pg,c‘
p,— fec (2.55)
S YePye

onde g e c¢ referenciam o “grid” e a célula, respectivamente. Como exemplo, podemos

calcular a eficiéncia de extin¢do resultante em uma dada célula:
Qo = Y 0% (2.56)
g

2.4.6 Simulacao de Imagem - Nova Implementacao

O cédigo original do Mocassin ndo possui nenhuma funcionalidade que permita a criacdo
de imagens. Assim sendo, implementamos no c6digo uma funcionalidade para armazenar os

momentos dos pacotes de energia que emergem da nebulosa (dire¢do e comprimento de onda).
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Figura 2.7: Simulacdo de imagem feita pelo nosso programa de projecdo, para uma simulagdo
da nebulosa Retangulo Vermelho (HD 44179), compreendendo pacotes de energia com
245um < A <45um.

De posse destes dados, um programa externo, escrito na linguagem C++, projeta estes pacotes
de energia em um determinado dngulo sélido €, representando o observador, para a formagao

de imagem.

O angulo solido escolhido para a projecdo da imagem pode ser muito pequeno, 0 nimero
de pacotes de energia propagados até o observador pode ser pequeno, o que pode resultar em
uma imagem pouco nitida da nebulosa. Em razdo deste problema, implementamos no cédigo
de proje¢do um algoritmo de suavizacdo, baseado na interpolagdo por splines cibicas naturais
dos valores de intensidade em cada uma das células que compdem a imagem. A Figura 2.7
mostra um exemplo de aplicagdo deste cddigo a um objeto estudado neste trabalho, a nebulosa

Retangulo Vermelho.
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3 Algoritmos Genéticos

A modelagem de envoltdrios circunstelares por simulacio de transferéncia radiativa pode
ser dividida em trés partes: concepg¢do, simulagcdo e avaliagdo. A concepcao do modelo é a
escolha dos parametros de entrada da estrela e do envoltdrio para a simulacdo da transferéncia
radiativa. Apos a simulagdo, os resultados sao comparados com os dados observacionais, sendo

assim avaliados.

Os parametros de entrada de todos os modelos possiveis compoem um espa¢o multidimen-
sional, que precisa ser varrido de forma a achar a solu¢do que melhor se ajusta aos dados obser-
vacionais. Entretanto, o espaco de parametros pode ser grande, e uma busca efetiva neste espaco
pode requerer um poder de processamento muito grande. Neste Capitulo € mostrada a nossa
abordagem para a modelagem dos envoltdrios circunstelares utilizando algoritmos genéticos.
Este método nos possibilita fazer uma busca direcionada dentro do espaco de parametros, eli-

minando modelos ruins e selecionando os melhores.

3.1 Introducao

3.1.1 Teoria da Evolucao

A metodologia de busca de solugdes por algoritmos genéticos se baseia fortemente na te-
oria da evolugdo das espécies, sugerida por Charles Darwin em seu trabalho “A Origem das
Espécies” publicado em 1859. A idéia central por tras da teoria consiste em explicar a evolugao
de populagdes constituidas por individuos que possuem carga genética, € sua interacao com o

meio.

Por simplicidade, consideraremos uma populacdo de individuos em um determinado ha-
bitat isolado, de forma que indiduos estrangeiros nao contaminem o conteddo genético desta
populacdo. Cada individuo da populagdo possui uma determinada carga genética, que esté di-
retamente ligada a suas caracteristicas fisicas. O ambiente onde estd localizada esta populagao

impde obstaculos a sobrevivéncia dos individuos, selecionando os individuos que possuem ca-
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Figura 3.1: Tlustracdo dos niveis de entidades consideradas no algoritmo genético. A populagdo
€ composta por diversos individuos (modelos), cada um portando uma determinada carga
genética (parametros).

racteristicas favordveis e eliminando aqueles que ndo estdo adaptados ao ambiente. Este pro-

cesso define o que chamamos de sele¢do natural.

O desenvolvimento da populagdo depende do fluxo génico, ou seja, da troca de material
genético entre os individuos, e do aparecimento de novas caracteristicas. Existem dois me-
canismos bdsicos para este processo: a recombinagcdo e a mutagdo. O primeiro estd ligado
a reproducdo da espécie, quando ocorre formac¢do de um novo individuo: este serd dotado
de caracteristicas genéticas combinadas de seus progenitores. Ja a mutacdo € modificacdo
aleatdria do genoma de um determinado individuo, introduzindo uma nova caracteristica para a

populacdo.

Com o passar das geracdes, novos individuos e materiais genéticos sao inseridos na populacao,
enquanto a selecdo natural elimina aqueles que ndo possuem caracteristicas interessantes para
a evolucdo da espécie. Assim, teremos uma populacdo cada vez mais adaptada ao ambiente,

sobrevivendo mais facilmente do que as geracdes anteriores.

3.1.2 O Método Computacional

Ao usar um algoritmo genético para procurar a solucdo para o problema de transferéncia ra-
diativa, consideremos uma populacio de modelos, definidos por um conjunto de parametros (ver
esquema da Figura 3.1). Estes modelos sdo selecionados pela comparacdo de seus resultados
com as observagdes. Fazendo um paralelo com a teoria de evolugio, as restri¢des observacio-

nais atuam da mesma forma que o ambiente, selecionando os individuos mais adaptados.
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Figura 3.2: Fluxograma que ilustra o funcionamento dos algoritmos genéticos. A avaliagdo
divide a populagdo em trés grupos: os melhores modelos (P1), os modelos medianos (P2) e os
eliminados (P3).

Um fluxograma ilustrando o funcionamento do algoritmo é mostrado na Figura 3.2. O pri-
meiro passo € inicializar a populacdo, que defimos como tendo n, modelos. A inicializa¢do
consiste em sortear valores para cada um dos parametros dos modelos, dentro de um determi-
nado intervalo especificado. Depois de estabelecidos, todos os modelos sdo simulados, gerando

resultados, a partir dos quais, estes modelos serdo avaliados.

Com a avaliacdo dos modelos, a populagdo € organizada em trés grupos: os melhores mode-
los, que serdo preservados integralmente, os modelos medianos, e os modelos eliminados. Estes
ultimos s@o substituidos por novos modelos no proximo passo do algoritmo, gerados através do

cruzamento de modelos dos grupos P1 e P2, por recombina¢do. Em seguida alguns dos modelos
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do grupo P2 sofrem mutacao, ou seja, um ou mais de seus parametros sofrem alteracdo, dentro

intervalo especificado para este parametro.

Neste ponto, temos uma nova geracao formada, que volta a ser simulada e avaliada.

3.2 Proof of Concept

Antes de iniciar o projeto de implementagao de algoritmos genéticos para busca de solugdes
em problemas de transferéncia radiativa, aplicamos este método para solu¢do de um problema

mais simples, para podermos avaliar a sua eficacia.

3.2.1 Definicao do problema

O cdlculo de estrutura estelar pode ser realizado pela integragcao passo a passo das equacoes
que a descrevem. Utilizamos um algoritmo para a integracdo dessas equacOes para estrelas da

sequéncia principal ndo evoluidas (ZAMS), com metalicidade solar.

Este codigo nos fornece a massa, densidade, pressao, temperatura, luminosidade e tipo de
transporte radiativo predominante em véarias camadas da estrela. Os parametros de entrada da
estrela sdo: massa, raio, luminosidade, densidade superficial e temperatura efetiva. A metalici-

dade é mantida em Z = 0.02.

Ao trabalhar com os célculos de estrutura, precisamos, no entanto, nos certificar que duas
condi¢des de contorno sejam obedecidas: a massa e a luminosidade no interior da estrela pre-
cisam ser zero. Empregando um algoritmo genético é possivel explorar as possibilidades de

modelo, e ter uma visdo estatistica mais apurada sobre os parametros que compdem o problema.

3.2.2 Avaliacao

A avaliacdo das solugdes € feita de acordo com as duas condi¢des de contorno ja menci-
onadas. Como se tratam de dois fatores diferentes, o critério usado no algoritmo se baseia no
produto destes dois valores: quanto mais préximo de zero, melhor € o modelo. Entretanto, com
as primeiras tentativas, notamos que a luminosidade central tem maior peso na avaliacdo do

modelo, e por isso, definimos o avaliador A:

A=MZ2xL¢ (3.1)
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Figura 3.3: Evolug¢do das varidveis de contorno do problema ao longo das geracdes. Cada ponto
¢ a média dos 20 melhores modelos em uma populacao de 120 individuos por geragao.

Tabela 3.1: Parametros de entrada para os Algoritmos Genéticos, intervalos de variacao dos
Cromossomos.

Parametros min max
Massa [M] 4.45 4.75
Luminosidade [L] 350 400
Raio [R] 2 4
Tty [K] 1x10*  2x10*

Densidade Superficial [g/cm®] 5x 10710 5x107°

onde M é a massa central e Lo € a luminosidade central.

3.2.3 Analise dos Modelos

A evolugdo dos modelos para uma estrela de massa 4.5 M, € ilustrada na Figura 3.3. No
nosso caso, foi utilizada uma populacdo de 120 modelos, dentre os quais os 20 pertencem a
populagdo P1, 20 pertencem a P3 e o restante a P2. Os intervalos de variacao dos parametros
sdo mostrados na Tabela 3.1. Podemos entdo ver na Figura 3.3 a evolucdo deste 20 melhores

individuos em relacdo aos dois parametros de avaliacdo: massa e luminosidade no centro.

Como vimos anteriormente, na equacdo 3.1, definimos o avaliador A de forma que a lumi-
nosidade no centro tivesse uma maior influéncia na convergéncia dos modelos. O efeito desta
defini¢do pode ser visto claramente na Figura 3.3, de forma que a luminosidade continuamente

converge a zero, enquanto a massa flutua em torno da linha do zero. Neste trabalho, iremos
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Figura 3.4: Evolucdo dos parametros (cromossomos) dos modelos. Podemos observar que o
raio e a massa tendem a valores com baixa dispersdo, o que significa que os modelos sdo mais
sensiveis a estas varidveis.



3.2 Proof of Concept 59

Tabela 3.2: Parametros do melhor modelo da geragao 50.

Parametros valor

Massa (M) 4.565063
Raio (Rg) 2.591346
Luminosidade (L) 375.9857
T.rr (K) 11413.25

Densidade Superficial (g/cm?®) 3.936517 x 10~°

desprezar esta varia¢do ja que estd em um intervalo muito préximo de zero.

Ao observar a evolucao das geragdes, percebemos que entre as geragdes 30 e 40 os melhores
modelos tendem a luminosidade zero no centro com pouca dispersdo. Na Figura 3.4, podemos
observar a evolucdo de cada parametro separadamente. Nota-se que a massa e luminosidade
convergem com baixa dispersdo, o que indica que sensibilidade dos modelos em relacao a estes
parametros € maior. A convergéncia da massa ocorre entre as geracdes 30 e 40, enquanto a

luminosidade converge significativamente a partir da geracao 40.

A partir da anélise dos graficos das Figuras 3.3 e 3.4, o modelo que iremos adotar sera
o melhor da dltima geracdo de modelos dos Algoritmos Genéticos. As propriedades destes

modelos constam na Tabela 3.2.

3.2.4 Resultados

Tendo definido os paramtros de entrada como aqueles na Tabela 3.2, a estrutura estelar foi

calculada e os resultados podem ser vistos no grafico da Figura 3.5.

Os resultados apresentados pelo nosso programa e pelo EZ Web! parecem estar de acordo,
e poucas diferencas surgem da comparagdo entre ambos. Os graficos de temperatura e lumi-
nosidade parecem estar de pleno acordo, enquanto os demais apresentam leves diferencas. No
caso dos graficos de pressdo e densidade, hd uma queda excessiva dos valores nas proximida-
des do centro da estrela, mas o restante das curvas tem o mesmo comportamento. A curva de

distribui¢do de massa tem um crescimento mais rapido do que o calculado por nos.

Ynttp://shayol.bartol.udel.edu/” rhdt/ezweb/
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Figura 3.5: O interior estelar calculado através do nosso programa (em vermelho) e pelo EZ
Web (em verde). No primeiro caso, os parametros de entrada usados foram aqueles da Tabela
3.2 e no segundo, o célculo foi feito para uma estrela de 4.5 M, e metalicidade Z = 0.020.

3.3 Implementacao

Desenvolvemos uma biblioteca de objetos em C++ para aplicar o método de algoritmo

genético. Sua estrutura se concentra em trés classes de objetos principais’:

e Populagdo
e Modelo

e Parametro

Estas classes representam os trés niveis mostrados na Figura 3.1. O objetivo central da bi-
blioteca € possibilitar ao usudrio a criacdo de programas com o uso destas trés classes basicas,
sendo em tese portdvel a qualquer programa de simulacdo de transferéncia radiativa. No nosso
trabalho, utilizamos dois programas de simulagdo diferentes, o que levou a criacdo de mais
duas classes: DGSTI, para simulagdes de envoltdrios esféricos, e Mocassin, para envoltorios
assimétricos. Esses dois objetos se apresentam como especializacdes do objeto Modelo, her-

dando seus métodos e atributos.

ZPor defini¢do, todos os nomes de classes de objetos serdo inicados por letra maitiscula.
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Figura 3.6: Esquemas de recombinacao simples e bindrio.

Também foram implementados no cédigo duas abordagens para caracterizacdo dos genes,
que aqui denominaremos métodos simples e bindrio. No primeiro método consideramos que os
genes dos modelos sdo os proprios parametros, enquanto o segundo método considera os bits
que formam toda a 4rea de memoria que armazena os valores dos parametros. Nos resultados

apresentados neste trabalho, utilizaremos somente a abordagem simples.

3.3.1 Recombinacao

Ao cruzar dois modelos, realiza-se a recombinagdo entre todos os seus genes, tendo como
resultado um novo individuo com caracteristicas genéticas hibridas. A Figura 3.6 ilustra o
processo. No caso da recombinac¢do simples, os genes sao os proprios parametros do modelo.
Desta forma, o novo modelo é formado através do sorteio, pardmetro a parametro, de qual

modelo pai o valor do parametro serd herdado. J4 no caso da abordagem bindria, o sorteio €
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feito da mesma forma, s6 que o modelo novo € construido de bit em bit.

3.3.2 Mutacao

Cada mutacdo é feita sorteando-se primeiramente um modelo em todo o grupo P2 para
depois sortear o ponto em que esta ird ocorrer. No caso da abordagem simples, € sorteado um
dos parametros que terd seu valor ressorteado, dado intervalo de variacao permitido para este
parametro. No caso bindrio, é sorteado um ponteiro dentro da drea de memoria que abriga os

parametros, e o valor apontado por este ponteiro sorteado sera invertido.

3.3.3 Restricao para Reproducao

A variabilidade genética da populacido de modelos € de extrema importancia no processo de
busca por solugdes. A partir do momento em que uma populacao € constituida por individuos
semelhantes, a chances de que um novo individuo apareca com alguma caracteristica benéfica
diminui. Ainda, como se trata de um processo aleatdrio, familias de modelos que apresentem
uma determinada vantagem sobre os demais modelos, mas que no entanto ndo sejam ainda as
melhores possibilidades, podem se multiplicar rapidamente, levando o sistema a uma solugdo
em um minimo local. Portanto, é necessario acrescentar mecanismos no c6digo que preservem

a variabilidade genética da populacao.

Em um primeiro momento, a mutac¢io age aumentando a variabilidade génica da populagao,
inserindo alguma caracteristica genética que pode ser interessante para a populagcao ou nao. En-
tretanto, o numero de muta¢des em uma geracao nao pode ser muito grande, pois podem elimi-

nar genes importantes para a criagdo de individuos que se classifiquem entre os mais adaptados.

Assim, inserimos no c6digo uma restri¢do no processo de reprodugcdo de modelos: para
que dois modelos possam cruzar e gerar um terceiro, eles precisam ter diferentes antepassados,
até um determinado nivel de parentesco, a ser determinado pelo usudrio. Este nivel deve ser
selecionado com base no tamanho da populagdo total e do grupo P3, ou seja, do nimero de

modelos eliminados por geracao.

3.3.4 Avaliacao

E eficicia do método dos algoritmos genéticos depende diretamente da escolha de um bom
avaliador, pois € através deste que a busca por uma solucio € norteada. Aqui a avaliacdo do

modelo € feita comparando as distribui¢des espectrais de energia simulada e observacional.
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Consideremos uma distribui¢io espectral de energia simulada com ng;,, pontos e uma distribui¢do
observacional com n,,; pontos. Como as distribuicdes ndo sdo necessariamente definidas nos
mesmos comprimentos de onda, utilizamos uma fun¢do de interpolag@o de splines, aqui defi-
nida com Fgp,;(A), para determinar o fluxo de energia em um determinado A na distribuigao

observacional. Assim temos:

1
A=

Y. | Fyim(Ai) — Fspi ()] (3.2)
Nsim ;=

onde Fy;,,(A;) é o valor da distribuicdo espectral de energia simulada no comprimento de

onda A;. Como nédo fazemos uso de qualquer tipo de extrapola¢do, o comprimento de onda A

deve estar dentro do intervalo de comprimentos disponiveis na distribuicdo observacional.

3.3.5 Processamento Paralelo

A simulacdo numérica de transferéncia radiativa de um modelo € computacionalmente caro,
sendo portanto, um processo demorado. Um gramde nimero de individuos numa populagao de
modelos aumenta a diversidade genética da populacdo, fazendo com que seja mais facil que
um modelo preciso seja achado. Desta forma, uma boa pesquisa de solugdes por algoritmos

genéticos depende de um grande nimero de simulacdes, e portanto muito tempo.

A fim de conseguir simular mais modelos em menos tempo, implementamos na classe
Populacdo uma funcionalidade de suporte a processamento paralelo. Em ambientes computa-
cionais em que estejam disponiveis mais de um nicleo de processamento, um objeto da classe

Populagdo € capaz de gerenciar multiplas simulagdes de modelos simultaneamente.

O co6digo Mocassin foi implementado incluindo o método de processamento paralelo MPI
(Message Passing Interface), possibilitando seu uso em clusters. Entretanto, constatamos que o
custo de processamento gerado pela comunicagdo entre as instancias do processo podem chegar
a 20% no caso de processamento com dois nucleos, e 35% com trés. Em nossa abordagem, que
nao faz uso de comunicacdo entre processos, o custo para paralelizar o processo € minimo,
diminuindo o tempo total de processamento por um fator N, onde N € o numero de nticleos de

processamento disponiveis.
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4 AFGL 3068

A primeira aplicagdo dos métodos mostrados nos Capitulos 2 e 3 é a modelagem da estrela
carbonada extrema AFGL 3068. Aqui adotamos seu envoltério como esféricamente simétrico,
sendo possivel entdo aplicar os dois programas de simulagdo de transferéncia radiativa, sendo a

busca pelo melhor modelo feita com auxilio do algoritmo genético.

4.1 Introducao

O objeto AFGL 3068 ¢ um tipico exemplo de estrelas carbonadas extremas, que ji estao
no fim de sua evolucdo no ramo assintético das gigantes. Os envoltérios circunstelares destas
estrelas e de suas contrapartes oxigenadas, as OH/IR, sdo opticamente espessos, 0S8 graos ricos
em carbono absorvem a radiacao estelar, re-emitindo termicamente em comprimentos de onda
maiores, na regido do infravermelho. Como resultado, as caracteristicas espectrais no espectro

optico sao muito reduzidas.

Volk, Kwok & Langill (1992) encontraram 31 objetos candidatos a carbonadas extremas

utilizando as seguintes regras para objetos do Atlas de Baixa Resolugao (Low Resolution Spec-
tra, LRS) do IRAS!:

o continuo estelar precisa se mostrar mais plano, se comparado a estrelas normais ou

carbonadas;

e ndo possuir caracteristicas reconheciveis de emissdao de poeira no espectro LRS, ou ter

uma caracteristica fraca do carbeto de silicio (SiC);
e cmissdo em Sum;

e nenhuma associacido com estrelas muito brilhantes, e preferencialmente associadas a ob-

jetos que estejam no catidlogo AFGL (Price & Walker 1976).

nfraRed Astronomical Satellite.
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Figura 4.1: Os cinco objetos observados por Volk, Xiong & Kwok (2000), juntamente com
os espectros dos modelos simulados que eles utilizaram para tentar descrever os objetos. Esta
caracteristica é responsavel por aproximadamente 8% da energia total emitida pela estrela.

Volk, Xiong & Kwok (2000) obtiveram o espectro infravermelho de cinco objetos utili-

zando o satélite ISO, e observaram que a caracteristica dominante era uma emissao em 30um,

conforme podemos ver na Figura 4.1. Foi sugerido posteriormente por Volk et al. (2002) que

esta emissao pode ser separada em duas componentes: uma estreita em 264m e outra mais larga
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Figura 4.2: Imagem HST-ACS pelo filtro F606W. Retirado de Mauron & Huggins (2006). A
imagem da direita mostra um ajuste de uma espiral de Arquimedes.

33um. A origem desta caracteristica ainda ¢ amplamente discutida, tendo alguns trabalho pro-
posto algumas causas. Os primeiros autores a sugerirem um composto para a banda a 30 um
foram Goebel & Moseley (1985), que sugeriram que particulas de MgS sdo responsdveis pela
emissdo. Begemann et al. (1994) apresentaram indices de refracdo para Mg, Fe;_,S € modela-
ram o objeto IRC+10216 para ajustar a caracteristica. Mais recentemente Hony et al. (2002)

utilizaram graos de MgS para ajustar o continuo de alguns objetos.

Mauron & Huggins (2006) obtiveram imagens de 12 envoltorios AGBs, entre elas a AFGL
3068, mostrando que o envoltdrio desta possui uma configuracio espiralada, conforme podemos
ver na Figura 4.2. No quadro da direta desta Figura, é feito o ajuste da imagem a uma espiral
de Arquimedes, mostrando a incrivel regularidade do padrao. Mastrodemos & Morris (1999)
mostraram, utilizando simula¢des hidrodinamicas, que sistemas binarios dependendo da do for-
mato de suas 6Orbitas, podem formar envoltérios com configuracdes espirais. He (2008) propde
que objetos exibindo configuracdo espiral sejam bindrios, também se baseando em simulagdes

hidrodinamicas.

Neste Capitulo, expomos a modelagem feita para o objeto AFGL 3068, considerando este
tendo um envoltdrio esféricamente simétrico, estudando o ajuste a modelos compostos por graos
de carbono amorfo e carbeto de silicio (SiC), ja que este objeto apresenta uma absorcao em
11.3um. Embora o Mocassin permita o uso de vérias espécies de graos na simulagao, utiliza-

remos somente estas duas, para efeito de comparacdo com o cédigo para envoltdrios esféricos
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Tabela 4.1: Tabela de parametros para simulacdo com cédigo DGST.

Parametro Valor minimo  Valor maximo
Temperatura efetiva 1800 3500
Razao Carbeto de Silicio/Carbono Amorfo 0.01 0.99
Tamanho do grao (i) 0.08 0.15
Raio Interno (raios estelares) 15 40

Raio Externo (raios estelares) 3500 4500

DGST, que sé permite a utilizacdo de dois tipos de graos nas simulacdes. Os objetivos desta

modelagem foram os seguintes:

e aplicacdo do cddigo genético em dois codigos de simulagdo numérica para tratamento do

transporte radiativo diferentes, como forma de avaliacdo dos resultados;
e verificar deficiéncias e qualidades dos codigos de simulacao numérica empregados;

e testar a distribuicao de tamanhos proposta por Jura (1994), desenvolvida para uma outra

carbonada extrema, a IRC+10216.

4.2 Nosso Modelo

Para modelar a AFGL 3068 utilizamos dois codigos em trés séries de simulagdes. A pri-
meira série foi feita com o c6digo para simulagdo de envoltdrios simétricos, que tem uma lei
de densidades da forma p(r) o< r=2. As espécies quimicas de grios aqui consideradas, carbono
amorfo e SiC, tém um tamanho de grdo fixo. Os intervalos de valores utilizados para cada

parametro s@o mostrados na Tabela 4.1.

As outras duas séries de modelos sao simuladas com o c6digo Mocassin, para envoltérios

assimétricos. Nestes modelos, adotamos a lei de distribui¢ao de densidade:

r

o) =i (2) @)

onde R;, representa o raio interno do envoltdrio, p(R;,) a densidade em r = R;; e @ 0 expo-
ente que determina a diminuicao da densidade em fun¢ao da distancia da fonte de luminosidade.

Estas grandezas sdo parametros dos modelos.

A diferenca entre os dois modos de modelagem usando o algoritmo tridimensional € a abor-

dagem sobre os tamanhos de graos. Vale ressaltar, que neste algoritmo de simulagdo, diferente
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Tabela 4.2: Tabela de parametros para simulacdo com c6digo Mocassin.

Parametro Valor minimo Valor maximo
Luminosidade 6000 9000
Temperatura efetiva 1500 2700
Razao Carbono Amorfo/Carbeto de Silicio 0.80 0.99
Tamanho do grado (um) 0.01 0.3
Coeficiente Jura - ag (m) 0.1 4

Raio Interno (cm) 1.0 x 10! 1.0x 1013
Raio Externo (cm) 1.0x 101 1.0x 108

Tabela 4.3: Configuracdo da populacido para cada geracdo para os algoritmos de simulagdo
DGST (envelopes esféricos) e Mocassin (envelopes assimétricos).

DGST1 Mocassin

Populagado P1 15 20
Populacao P2 35 50
Populacao P3 20 30
Mutacdes 7 15
Total de individuos 70 100

de como ¢ feito na simulacdo unidimensional, ndo ha distincdo para os elementos quimicos
quando se trata dos tamanhos de grao usados. Em uma primeira tentativa, as simulacdes sao
feitas com tamanho de grao unico, onde o tamanho do grao Figura como parametro do modelo.
Depois, utilizamos uma distribuicdo de tamanhos de graos seguindo a lei proposta por Jura
(1994), da forma:

exp(—a/ao)

dn(a) e q—35

da (4.2)

onde o coeficiente de Jura ag Figura no modelo como um parametro.

Um resumo dos parametros utilizados para modelagem por simulacao tridimensional € mos-
trado na Tabela 4.2. Como € possivel ver, a restricdo dos parametros temperatura efetiva e razao
de abundancia € maior na simulacao tridimensional, pois estes foram inferidos a partir dos re-

sultados da andlise dos resultados para o algoritmo unidimensional.
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Figura 4.3: Evolug¢do dos parametros de modelagem (ver Tabela 4.1) para simula¢des utilizando
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| Modelos com tamanho de grédo Gnico Modelos com distribuicdo Jura

Populagbes: Populagbes:
—P1

P2

—P1

Aval [Jyisr]
Aval [Jyisr]

P2

102

0 5 10 15 20 25 0 5 10 15 20 25 30
Geragdo Geragdo

Figura 4.4: Evolugdo da avaliacdo da populagdo, segundo a equagdo 3.2 para simulagdo com
tamanho de grao tnico (esquerda) e simulagdo com tamanhos de graos seguindo a distribui¢dao

proposta por Jura (1994).

4.3 Busca por solucoes

Para a modelagem feita com o algoritmo DGST, foram simuladas 10 geracdes de modelos,
seguindo a configuracao populacional mostrada na Tabela 4.3. A Figura 4.3 mostra a evolucao
dos parametros dos modelos da populacdo P1 com o passar das geracdes. Podemos observar
que os valores de raio interno, tamanho de grao para carbono amorfo e carbeto de silicio, tem-
peratura efetiva e razdo de abundancia convergem para valores bem definidos, enquanto que
os valores para raio externo permanecem abrangentes. Este resultado ndo é inesperado, pois
sendo Ri,/Ryu: ~ 1073, terfamos p(Ri,)/p(Rows) = 1070, Como é razoavel propor que a pro-
babilidade de interacdo € proporcional a razdo das densidades, podemos dizer que os efeitos de
interacdo em R,,; sdo despreziveis. Assim, podemos esperar que este parametro tenha pouca

influéncia sobre o modelo final.

Na Figura 4.4 podemos ver a evolu¢do do valor médio do avaliador (equagao 3.2) para
as duas séries de modelagem com o algoritmo Mocassin. Estes valores médios, para ambos
os modelos, apresentam uma melhora significativa apds a nona geracdo, sendo simuladas 24
geragdes para modelos envolvendo tamanhos de grao unicos e 31 geragdes para modelos que

utilizam a distribui¢do de tamanhos dada pela equagdo 4.2.

A evolugio dos pardmetros dos modelos da populagdo P1 estdo nas Figuras 4.5 ¢ 4.6. E
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Figura 4.5: Representacdo da média dos parametros da populacdo P1, para simulagdo contem-

plando graos de mesmo tamanho.
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Figura 4.6: Representacdo da média dos parametros da populagdo P1, para simulagdo contem-

plando graos com distribui¢ao de tamanho dada pela equagao 4.2.
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Tabela 4.4: Tabela contendo os resultados que melhor ajustam os dados de espectroscopia ISO-
SWS para os algoritmos DGST e Mocassin. A coluna “Mocassin 17 e “Mocassin 2” denotam
as simulacdes contemplando um tamanho de grao e uma distribui¢do de graos, respectivamente.

Parametro DGST Mocassin 1 Mocassin 2
Temperatura efetiva [K] 2600 2100 2500
Luminosidade [L ] - 7800 7500
Raio interno [cm] 1.5x 1055 4.8x10° 58x10P
Densidade no raio interno [cm—3] - p(Riy) - 6.8x1073 7.5x1073
Tamanho de grao [um] 0.11 0.09 -
Parametro dist. Jura (ag) - - 0.6
Razdo amC/SiC 0.95 0.87 0.97
Total de modelos simulados 334 1135 1394

visivel a diferenca de comportamento dos parametros, os modelos que utilizam a distribui¢do
de tamanhos de graos tem uma convergéncia de valores muito mais definida do que os modelos
com tamanho de grdo tnico. Em especial, vemos que apesar de apresentarem valores médios
similares, as dispersdes dos parAmetros temperatura efetiva, razdo de amC/SiC e p(R;,) sdo
bem menores nas modelagens envolvendo distribui¢do de tamanhos de graos do que nas que

utilizam tamanho de grao unico.

Podemos observar em ambas as Figuras 4.5 e 4.6 que o raio interno possui uma con-
vergéncia muito bem definida, com uma dispersdo muito pequena em torno da média, ao
contrario do que observamos na evolucdo dos parametros das simulag¢des utilizando o algo-
ritmo DGST. Isto pode indicar que, no algoritmo de simulagdo Mocassin, o raio externo pode
ter influéncia maior sobre os resultados. Isto pode ocorrer como resultado da utilizacao de uma
distribuicdo de densidades discreta, ou seja, € atribuido um valor de densidade para cada célula
que forma o espaco ao redor da fonte luminosa. Ao mudar o tamanho da nebulosa, mudamos
também as dimensoes de cada célula e seus valores de densidade. Assim, o calculo do desloca-
mento mostrado na equacdo 2.50 pode levar alguns modelos que possuam determinados valores

de raio externo a se ajustarem melhor aos dados.

E importante ressaltar que este efeito se deve exclusivamente a uma aproximacao compu-
tacional da descricdo do ambiente fisico por onde a radiacdo € propagada. Isto pode levar o
algoritmo genético a descartar modelos em funcdo de parametros nao fisicos, impactando na

evolucao das geragdes.
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Fluxo [Jy]

10°

— Dados ISO

L — Dados Simulados

Compr. de onda [um]

Figura 4.7: Melhor ajuste obtido para os dados SWS-ISO do objeto AFGL 3068, utilizando o
algoritmo de simula¢do DGST.

4.4 Resultados

As Figuras 4.7 e 4.8 mostram os melhores modelos ajustados para a AFGL 3068. As
simulacdes com o cddigo DGST nos fornecem o fluxo em 15 pontos dentro do intervalo 3.40um <
A < 40um, o que restringe o grafico da Figura 4.7 a este intervalo. Ja para as simulagdes com
o c6digo Mocassin, diversos comprimentos de onda sdo fornecidos nos intervalos 0.006um <
A < 562um, entretanto as observagdes ISO-SWS nos dao pontos em um intervalo mais curto,

2.35um < A < 45.35um, o que restringe a nossa analise neste intervalo.

Como podemos ver, o espectro simulado para A > 10um para todos os modelos é bem
ajustado aos dados observacionais. Para comprimento de onda menores, entretanto, o ajuste
nao fica tao bom, especialmente para os modelos simulados com o c6digo Mocassin. O modelo
com distribuicdo de graos ajusta melhor entre 3.5 e 10um, mas para comprimento de onda
menores ndo acompanha os dados observacionais. O modelo simulado que considera tamanhos
unicos de graos ndo ajusta comprimentos de onda mais curtos (2.5 — 6um), embora ajuste o

continuo nos comprimentos de onda mais longos.

Com base nos resultados do ajuste e na evolucdo dos parametros para os modelos aqui es-
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| Distribuigido Espectral de Energia |

F(L) [Jy/sr]

2

10

Dados SWS-ISO

------------------- Modelo simulado com distribuigdo de tamanhos de grios

Modelo simulado com gréos de tamanho Unico

10

Compr. de Onda [p m]

Figura 4.8: Melhores ajustes para modelos feitos pelo algoritmo Mocassin para o objeto AFGL
3068.

tudados, construimos a Tabela 4.4, que nos mostra os valores obtidos pela modelagem. Como
podemos ver, de uma forma geral, os trés resultados estdo proximos, sem nenhuma diferenca
maior entre os valores achados para os parametros. Todos os modelos estao de acordo que a ne-
bulosa é composta na maior parte por graos de carbono amorfo, com uma pequena contribui¢ao

de SiC, com graos de tamanho da ordem de 0.1um.

Entretanto, quando utilizamos a distribui¢do de tamanhos no c6digo Mocassin, o ajuste me-
lhora e assemelha-se ao ajuste com dois graos esféricos (c6digo DGST). Entre os dois cédigos
de simulagdo numérica existem vérias diferencas e a maior dela é a auséncia do calculo da indi-
catriz de difusdo S(6) pelo cédigo Mocassin, que utiliza espalhamento isotrépico. O efeito da

utilizagdo deste tipo de espalhamento é maior para comprimentos de onda mais curtos.
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5 HD 44179: Retdngulo Vermelho

A nebulosa Retangulo Vermelho representa um exemplo classico de nebulosa bipolar, e € o
objeto de estudo deste Capitulo. Este objeto é muito brilhante, e ja foi alvo de diversos estudos
por causa de intimeras caracteristicas peculiares, tais como estrutura e composicdo quimica.
Fazemos a modelagem deste objeto utilizando a simulagao para envoltorios assimétricos, com

suporte a componentes quimicas diferenciadas.

5.1 Introducao

5.1.1 Caracteristicas Gerais

A nebulosa Retangulo Vermelho foi documentada pela primeira vez por Cohen et al. (1975),
associada ao objeto HD 44179. As primeiras imagens mostravam um objeto em forma de X,
e a estimativa de distincia era de aproximadamente 330 pc. A luminosidade estimada neste
trabalho era de 1050L, e temperatura efetiva da ordem de 10*K, classificando o tipo espectral
da estrela como B9-AO0 III.

Mais tarde, Waelkens et al. (1992) sugeriram que o objeto central é uma estrela de baixa
massa em um estado avancado de evolugdo, com temperatura efetiva estimada entre 7500 e
8000 K. Também foi detectado que esta possui uma grande deficiencia em Fe. Waters et at.
(1992) propuseram que deficiéncias em elementos como Fe, Mg e Si se deve a presenga de
poeira: os elementos depletados estariam presos a poeira, enquanto o material sob forma gasosa
seria reacretado pela estrela. Segundo Mathis & Lamers (1992), este mecanismo ficaria ainda
mais eficiente em um ambiente envolvendo bindrias proximas: uma das estrelas estando no
ramo AGB, ejeta grandes quantidades de matéria, fazendo com que gases sejam acretados pela

companheira.

Van Winckel et al. (1995), através de observagdes espectroscopicas, descobriram que o
objeto HD 44179 na verdade é um sistema bindrio, cujas componentes sdo proximas e seu

periodo de aproximadamente um ano. Waelkens et al. (1996) introduziram a idéia de que a
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Towvards Observer

Figura 5.1: Tlustracdo do cendrio utilizado por Waelkens et al. (1996) para explicar a variabili-
dade do objeto HD 44179 pelo fato de se tratar de um sistema bindrio.

variabilidade luminosa do objeto se deve ao sistema binario. O disco circumbindrio, optica-
mente espesso, impede que a estrela seja vista diretamente, sendo a luminosidade refletida pelo
proprio envoltério. Como a estrela executa um movimento orbital, sua posicao em relagdao ao
envoltdrio varia com o tempo, causando a variabilidade da luminosidade que € observada (ver
figura 5.1). Foi estimada também a separagdo entre as componentes, de cerca de 0.5 U.A., e o

periodo orbital, de 318 dias.

5.1.2 Geometria do Envoltorio

Roddier et al. (1995), utilizando observacdes por Optica adaptativa, mostraram algumas

caracteristicas interessantes da geometria da Retangulo Vermelho:

e 0 centro da nebulosa é composto por dois 16bulos, sendo o 16bulo leste € menos brilhante

do que o 16bulo oeste;

e uma extingdo central, entre os dois l6bulos, que oculta o sistema binério localizado no

centro da nebulosa.
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Figura 5.2: Imagem retirada de Roddier et al. (1995), mostrando a forma bipolar da nebulosa,
que pode indicar a presenga de jatos polares. Também é mostrada a extin¢do central que oculta o
sistema bindrio, o que sugere a existéncia de um disco circumbindrio opticamente espesso. Ima-
gens obtidas com um sistema experimental de Optica adaptativa desenvolvido na Universidade
do Havai.
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Figura 5.3: Imagem em alta resolu¢do mostrando o centro da nebulosa Retangulo Vermelho.
Dados speckle obtidos por Osterbart et al. (1997), utilizando o telescépio de 2.2m ESO/MPG.
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Figura 5.4: Ilustragdo do modelo de formacao de nebulosas bipolares em em sistemas binarios,
sugerido por Morris (1987).

Uma imagem da nebulosa é mostrada na Figura 5.2, em que se pode observar ambas as
caracteristicas mencionadas acima. E sugerido que estas caracteristicas sejam causadas por
uma nebulosa de forma bicOnica e um disco circumbindrio opticamente espesso, que oculta as
fontes de luminosidades presentes no centro da nebulosa. Osterbart et al. (1997) mostraram
resultados semelhantes, com imagens de alta resolu¢do. Eles atribuem a diferenca entre os
brilhos nos 16bulos a inclinagao do disco circunbinério, de cerca de 15°, e este disco teria entre

65 e 200 UA.
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Figura 5.5: A esquerda, distribuicio do campo de velocidade feita por Yorke, Bodenheimer
& Taam (1995). Na Figura da direita, temos também o campo de velocidades mostrado por
Mastrodemos & Morris (1999).

Morris (1987) foi o primeiro a sugerir um modelo de mecanismo de formagdo de nebulosas
bipolares geradas por bindrias proximas. Em um sistema formado por uma gigante vermelha
e uma estrela da sequéncia principal, o material ejetado pela componente mais evoluida seria
acretado pela sua companheira, formando um disco de acres¢cdo que eventualmente englobara
todo o sistema (ver Figura 5.4). Com isso, a matéria tende a se acumular ao redor do plano
orbital, obscurecendo o sistema bindrio para observadores neste plano. Também, ventos sub-
seqiientes iriam interagir com este disco, criando correntes polares, perpendiculares ao mesmo.
Trabalhos de Yorke, Bodenheimer & Taam (1995) e Mastrodemos & Morris (1999), utilizando
simulagdes hidrodinamicas, confirmam a tendéncia de confinamento de material em um disco

no plano orbital (ver Figura 5.5).

Observagdes com o telescopio espacial Hubble feitas por Cohen et al. (2004) revelam
caracteristicas ainda mais detalhadas sobre a estrutura da nebulosa, como mostrado na Figura
5.6. Podemos ver claramente que existe um padrdo na imagem em forma da escadas, o que
indica que os ventos que formaram a nebulosa podem ocorrer em episddios de ejecao de matéria

e ndo continuamente.

5.1.3 Composicao Quimica

Desde sua descoberta, por Cohen et al. (1975), a Retangulo Vermelho é tida como um

prototipo de nebulosa proto-planetaria rico em carbono. Entretanto, Waters et al. (1998) mos-
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Figura 5.6: Imagem esquematica mostrando as caracteristicas estruturais detectadas no
Retangulo Vermelho. Retirado de Cohen et al. (2004).

traram que o espectro infravermelho (ISO SWS) deste objeto, apresenta graos de silicato cris-
talino, juntamente com a emissdo de PAH. Na Figura 5.7 pode-se observar um fato ainda mais
interessante: podemos ver claramente que a banda estreita de PAHs (11.3um) tem sua emissao
concetrada nos 16bulos, enquanto que as emissoes de silicatos (rico em oxigénio) estariam no

disco circumbinario.

Resultados mais recentes apontam que a composi¢ao quimica da Retangulo Vermelho pode
ser ainda mais complicada. Vijh et al. (2005) e Markwick-Kemper et al. (2006) mostram
evidéncias de que hd pequenos graos de PAHs no disco circumbindrio, assim como graos de
silicato nos 16bulos da nebulosa, o que sugere que a composicdo quimica estd longe de ser

espacialmente homogénea.

Como vimos na se¢do 1.2.4, € pouco provavel que graos com quimica dirigida por carbono
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Figura 5.7: Imagens da banda de emissdao em 10um e da banda de emissdao de PAHs em 11.3um.
O grafico mostra a espectroscopia SWS-ISO obtida para a Retangulo Vermelho. As imagens
foram obtidas no telescopio de 36m do ESO com a camera TIMMI.

e oxigénio possam se formar simultaneamente, por causa da alta energia de ligagao da molécula
de monoéxido de carbono (CO), deixando somente o excedente livre de C ou O para formar
outras moléculas. Assim, € razoavel supor que os graos de silicatos e PAHs foram nucleados em
momentos distintos da evolucdo da estrela. Se invocarmos o modelo de formag¢ao de nebulosas
bipolares de Morris (1987) e levarmos em conta que as estrelas, de modo geral, come¢am sua
evolu¢do oxigenadas e posteriormente podem se tornar carbonadas com os ventos da fase AGB
dirigidos pelos pulsos térmicos, podemos concluir que o disco circumbindrio rico em oxigénio
foi formado primeiro, provavelmente durante a fase em que a estrela primaria estava no ramo
das Gigantes Vermelhas. Ao ascender ao ramo das AGBs, os ventos carbonados iteragem com
o disco circumbindrio ja existente, erodindo o mesmo. Tal modelo pode explicar os resultados

obtidos por Vijh et al. (2005) e Markwick-Kemper et al. (2006).
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5.1.4 Modelos de Transferéncia Radiativa

A primeira modelagem feita sobre a Retangulo Vermelho por simulagao de transferéncia
radiativa foi feita por Yusef-Zadeh (1984), utilizando uma distribuicdo de poeira baseada no
trabalho de Morris (1981), em que a variagdao da densidade de poeira varia com a latitude. Mais
tarde, Lopez et al. (1995 e 1997) chegaram a um modelo da nebulosa através de um algoritmo
de transferéncia radiativa para simetrias axiais, ajustando modelos simulados a uma cole¢ao de

dados fotométricos. Foi utilizada uma lei de densidade da forma:

f(r,0) =N(0)r ¢ (5.1)

onde N(6) é a componente angular e & o expoente que descreve a diminui¢do da densi-
dade em funcdo da distancia da fonte de luminosidade. Eles chegaram a um valor de o de

aproximadamente 2. A fun¢do de distribuicao de tamanhos de graos é da forma:

dn=a Pda (5.2)

onde a denota o raio do grao. Eles ajustaram o modelo para um valor de f = 3, com
0.05um < a < 1.2um, sendo compostos por carbono amorfo ou silicatos cristalinos. O raio

interno da nebulosa € estimado em 55 raios estelares.

Men’shchikov et al. (2002), motivados pelas observacgdes e cendrios sugeridos por Osterbart
etal. (1997) procuram modelar a nebulosa para explicar a extin¢do acentuada no centro da nebu-
losa e a diferenca de luminosidade entre os 16bulos. Podemos ver o cendrio proposto na Figura
5.8. Supondo uma distribui¢do de densidade de forma toroidal, é argumentado que os caminhos
opticos que levam ao centro da nebulosa e ao 16bulo menos luminoso sdo opticamente mais
espessos, tendo uma profundidade Optica maior. Seus resultados conseguem reproduzir este
efeito, como podemos ver na Figura 5.9. Também foi feita uma nova estimativa de distancia,
agora de 730 pc, quase o dobro do valor aceito até entdo (330 pc). O sistema bindrio proposto
seria composto de uma pés AGB, com temperatura de aproximadamente 7750K e luminosidade

de 6050L.,, acompanhada de uma and branca com temperatura 6 x 10*K e luminosidade 100L.

5.2 Nosso Modelo

Para este objeto, efetuamos duas tentativas de modelagem. Primeiro, consideramos uma

geometria toroidal, tal como a utilizada nos trabalhos de Yusef-Zadeh et al. (1984), Lopez et al.
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Figura 5.8: Ilustragdo do cendrio sugerido por Men’shchikov et al. (2002). E sugerido que a
extingdo acentuada no centro da nebulosa € causada por um efeito de linha de visada, ou seja, o
caminho optico para o centro da nebulosa é mais espesso opticamente.

(1995 e 1997) e Men’shchikov (2002). Este tordide € composto por graos de Carbono Amorfo
e Silicato Cristalino. A fun¢do geométrica que descreve este toroide € da forma apresentada na

equacao 5.1, a componente angular € retirada de Yusef-Zadeh et al. (1984):

cos(6;) —cos(90)>m] 717 (5.3)

cos(0) —cos 6y

N(8) = cos(8) [1 + (

sendo esta func@o definida somente em |0| < 6. Os termos 6y, 6; e m sdo considerados
como parametros de modelagem. O parametro 6y denota o angulo de corte, a partir do qual a
densidade de poeira € nula. Como nao fezemos simulag¢do da imagem da nebulosa, a avaliagao
de nossos modelos ndo € sensivel aos angulos acima descritos. Assim, adotamos os valores

fixos sugeridos por Yusef-Zadeh et al. (1984) de 6y = 55° e 6; = 50°.

Neste modelo consideramos que todos os graos de poeira t€m o mesmo tamanho e as
espécies quimicas utilizadas s@o carbono amorfo e silicato cristalino. As constantes opticas

foram retiradas de Zubko et al. (1996) e Jaeger et al. (1994).
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Figura 5.9: Resultados obtidos por Men’shchikov et al. (2002). Na primeira linha estdo as
imagens observadas da Retangulo Vermelho nas bandas H, K, Ks € Lc, e na segunda linha as
imagens simuladas nestas mesmas bandas, pelo autor.

To Observer

vacant
region

Figura 5.10: Figura retirada de Yusef-Zadeh et al. (1984) mostrando o modelo utilizado para
descrever a nebulosa bipolar.
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Tabela 5.1: Restri¢do de valores de parametros a serem utilizados pelo algoritmo genético para
buscar solucoes.

Parametro Valor minimo Valor maximo
Temperatura Efetiva [K] 6000 10000
Luminosidade [Lg] 4000 9000
Raio interno [cm] 5.0 x 1013 1.0 x 1016
Razio Carbono Amorfo/Silicato Cristalino 0.3 0.99
Razao Silicato Cristalino/PAH 0.3 0.99
Razdo Carbono Amorfo/PAH 0.1 0.99
Raio dos graos [pum] 0.02 0.15
Densidade no raio interno - p(R;,) [cm™>] 5.0x 1077 1.0x10~*
Parametro geométrico m 1 4
Expoente da funcdo de densidade (tordide) 0.5 4
Expoente da funcdo de densidade (bicone) 0.5 4

O cendrio acima descrito visa estabelecer um modelo intermedidrio, entre os modelos ja
estabelecidos, Lopez et al. (1997) e Men’shchikov et al. (2002), que ndo explicam a quimica do
envoltdrio dirigida por carbono e oxigénio simultineamente, e um modelo que reproduza um en-
voltério com componentes de poeira ricas em carbono e oxigénio simultaneamente. Além disso,
como ja vimos, os graos ricos em oxigénio e carbono parecem estar concentrados no disco e
I6bulos da nebulosa, respectivamente. Para representar este cendrio, introduzimos uma segunda
abordagem sobre a geometria do envoltorio, utilizando a fun¢cdo multi-quimica da simulacdo,
que descrevemos na secdo 2.4.5: consideramos o disco em forma de um toréide, idéntico ao
que descrevemos para o primeiro modelo, rico em silicato cristalino; e o bicone formado para

0 > 0y € preenchido por poeira rica em carbono amorfo e PAHs.

Assim, nas nossas simulacoes, o disco aqui considerado, € formado por Silicato Cristalino e
PAHs, enquanto que o bicone € formado por Carbono Amorfo e PAHs. Optamos por ndo incluir
silicato cristalino no bicone por considerar que a contribui¢ao ao espectro total nesta parte da
nebulosa parece ser marginal e sua consequente contribuicdo para o continuo seria minima.
Cada componente do envoltorio (bicone e disco) terd uma lei densidade na forma da equacgado
5.1, sendo que para o bicone o valor angular serd constante para 6 > 6y e nulo caso contrdrio.
A Tabela 5.1 exibe os possiveis valores dos parametros que sao utilizados pelo nosso algoritmo

genético para obter o melhor conjunto de parametros.

Como o uso de raio externo mostrou-se problematico ao lidar com a modelagem da AFGL
3068, desconsideraremos aqui este parametro como incognita do problema, deixando fixo em

1.0 x 102%¢m. A esta distancia, existe pouca probabilidade de ocorrerem interacdes, conside-
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rando o intervalo de valores para o raio interno que estamos contemplando para simulagdo.

Em razdo da auséncia dos indices de refragcao disponiveis para PAHs, utilizamos as eficiéncias

calculadas por Li & Draine (2001), para PAHs grafitizados..

Por fim, para modelos que ndo possuem simetria esférica, a linha de visada se torna impor-
tante. Aqui fixaremos um angulo de 15°da linha de visada com o plano do disco circumbindrio,

sugerido por Osterbart et al. (1997).

5.3 Busca por solucoes

Nas Figuras 5.11 e 5.12 exibimos a evolucao de todos os parametros relacionados na Tabela
5.1. Uma comparagao entre as evolucdes dos parametros revela grandes diferencas na dispersao
dos parametros das populagdes P1. A temperatura efetiva mostra uma convergéncia muito mais
definida nas simula¢des multi-quimica, enquanto que o raio dos grdaos tem a evolu¢do mais
dirigida para a simulagdo do disco toroidal. Entretanto, os valores médios de ambos os modelos

sdo compativeis, apresentando valores préximos para os parametros que compartilham.

O modelo de multi-quimica apresenta alguns resultados interessantes. Desde a primeira
geracao os melhores modelos possuem um disco em que o silicato cristalino predomina sobre
o PAH, confirmando a que um disco cirbumbindrio se ajusta bem as observacoes. A dispersao
dos valores para o expoente da distribui¢do radial de poeira para o bicone ndo diminui com o
passar das geracdes, mas os valores melhor avaliados sdo maiores do que os que foram obtidos
para o disco. Assim, a densidade de poeira cai mais rapido para o bicone do que para o disco,

mostrando que o primeiro precisa ser opticamente mais fino.

5.4 Resultados

A Tabela 5.2 apresenta os valores dos parametros pertencentes aos modelos melhores ajus-
tados, e a Figura 5.13 mostra a distribuicao espectral de energia destes modelos frente aos dados
observacionais do SWS-ISO.

5.4.1 Parametros dos Modelos

Os valores dos parametros obtidos pela selecio do cddigo genético mostram sensiveis
diferencas em relagao ao que ja foi proposto pela literatura. Lopez et al. (1997) sugere uma

temperatura efetiva de 7500K, enquanto que para Men’shchikov et al. (2002) este valor se-
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Figura 5.11: Representagdo da média dos pardmetros da populacdo P1, para simula¢io envol-

vendo somente um envelope de forma toroidal.
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Figura 5.12: Representagdo da média dos pardmetros da populacdo P1, para simulacio envol-
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Figura 5.13: Modelos melhores ajustados para os dados SWS-ISO da Retangulo Vermelho.

ria de 7750K. O primeiro modelo, em que somente é considerado o disco toroidal e difere
dos modelos anteriormente propostos principalmente pela composi¢ao quimica do envoltdrio,
mostra um valor mais proximo, de 8000K. O segundo modelo, que ao contrario dos outros
modelos apresenta os bicones preenchidos com material rico em carbono, tem a fonte de lumi-
nosidade com maior temperatura, 8700K. Os valores para a luminosidade da estrela de 7400L,
e 7800L® estao distantes da estimativa de 6050L., de Men’shchikov et al. (2002). Entretanto,
pelos graficos das figuras 5.11 e 5.12 podemos ver que as dispersdes dos valores entre os me-
lhores modelos de todas as geragcdes para ambas as séries de simulacdo sdo grandes, indicando

que a luminosidade ndo é um parametro influente na busca do melhor modelo.

Os valores do raio interno da nebulosa para os melhores modelos simulados de ambas as
séries de simulacdo apresentam grande diferenca. Entretanto, a dispersdo dos valores durante as
evolucdes nas duas séries mostram desde a primeira geracdo uma concentracao dos valores na

ordem de 1.0 x 10%¢m. O valor sugerido por Lopez et al. (1997) é de 55R,.. Usando a equago:

L=4nR}oT,;, (5.4)

onde o € a constante de Stefan-Boltzmann. Estimando uma luminosidade de 7000L., e
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Tabela 5.2: Tabela com resultados encontrados para modelagem da nebulosa Retangulo Verme-
lho para o modelo simulado com um disco de carbono amorfo e silicato cristalino, o modelo
simulado com multi-quimica, levando em consideragdao um disco rico em Oxigénio € um bicone
rico em Carbono.

Parametro Disco Disco+Bicone
Temperatura Efetiva [K] 8000 8700
Luminosidade [L ] 7400 7800
Raio interno [cm] 43x10%  9.0x 10V
Razao Carbono Amorfo/Silicato Cristalino 0.72 -
Razdo Silicato Cristalino/PAH - 0.83
Razdo Carbono Amorfo/PAH - 0.58
Raio dos graos [um] 0.07 0.04
Densidade no raio interno - p(R;,) [em™3]  6.0x 107> 7.3x 107>
Parametro geométrico m 2.1 2.8
Expoente da funcdo de densidade (tordide) 1.7 1.2
Expoente da fun¢ao de densidade (bicone) - 3.0
Total de modelos simulados 1171 1397

a temperatura efetiva sugerida por eles, de 7500K, podemos estimar, através de uma conta
rdpida, que o raio interno proposto por eles é de aproximadamente 2 x 10'*cm, uma ordem de
grandeza a menos do que nossos modelos indicam. Nossos valores de densidade no raio interno
também diferem do sugerido por eles por mais de uma ordem de grandeza. Nossos modelos
apontam para uma densidade de graos de 6 x 107> grios/cm 3, enquanto o valor proposto pelas

simulacdes de Lopez et al. (1997) é de 1.7 x 10~ grdos/cm 3.

5.4.2 Ajuste

Como podemos ver pela figura 5.13, os dados simulados acompanham o continuo dos dados
observacionais, porém nao reproduz qualquer caracteristica espectral. Como foi mostrado na
figura 5.7, os dados SWS-ISO apresentam claramente a presenca de PAHs e silicatos cristalinos.
Em comprimentos de onda menores do que 20um existem vdrias caracteristicas freqiientemente

atribuidas a PAHs que ndo sao reproduzidas pelos modelos.

A figura 5.14 mostra as eficiéncias de absorcao calculadas para PAHs grafitizados, para qua-
tro comprimentos de onda 0.01, 0.05, 0.002 e 0.0005 um, calculados por Li & Draine (2001).
Pode-se observar que existem diversos picos de absor¢do acima de 2um, picos estes que sao
relacionados as emissdes caracteristicas dos PAHs registradas nesta mesma regido do espec-
tro. Observamos no espectro ISO da Retangulo Vermelho as emissdes entre 3 um e 20 um, as

quais sdo particularmente intensas. Entretanto, na Figura 5.14 vemos claramente a depenéncia
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Figura 5.14: Eficiéncias de absor¢do para os PAHs, dados retirados de Li & Draine (2001).

das eficiéncia de absor¢do com o tamanho das particulas. Em outras palavras, as emissdes sO
poderido ser observadas se o tamanho das particulas for reduzido. Em nossos modelos foram ne-
cessarios tamanhos de PAHs maiores para que o continuo fosse ajustado e, portanto, as emissoes

dos mesmos ndo sdo aparentes.

Com relagdo as emissdes dos silicatos cristalinos, se as bandas observadas nao sdo reprodu-
zidas em nossos modelos, significa que as constantes dpticas utilizadas, no caso as calculadas
por Jaeger et al. (1998), ndo representam os graos observados na Retangulo Vermelho. No en-
tanto, nao existe ainda disponibilizado na literatura outras constantes opticas (n e k) de silicatos

cristalinos com grande cobertura espectral para testarmos.
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5 HD 44179: Retangulo Vermelho
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6 Conclusoes e Perspectivas

Nesse trabalho apresentamos implementagdes computacionais importantes para a modela-
gem de envoltdrios ricos em poeira. Tais implemanta¢des foram aplicadas em dois casos: a uma
estrela carbonada extrema, a AFGL 3068 e a uma pos-AGB, a Retangulo Vermelho. Foram cal-
culados modelos que resolvem o problema da tranferéncia radiativa nestes meios. Dois codigos
de simulacao numérica foram utilizados: DGST (Lorenz-Martins 1995) e Mocassin (Ercolano
et al. 2005). Para modelar AFGL 3068 consideramos modelos para descrever a geometria do
envoltério com simetria esférica. No caso da retangulo Vermelho utilizamos dois cendrios dife-
rentes: (a) um disco e (b) um bicone + um disco. O primeiro cendrio visa reproduzir o modelo
apresentado por Lopez et al. (1995) mas considerando duas espécies de graos: carbono amorfo
e silicatos cristalinos, distribuidos no disco. No segundo cendrio, mais complexo, utilizamos
uma implementacio que permite separar espacialmente os compostos de poeira, chamada mul-
tiquimica. Aqui, consideramos um disco contendo graos de silicatos cristalinos e PAH e um
bicone contendo PAHs e Carbono Amorfo. A escolha dos melhores modelos foi feita através

de algoritmos genéticos.

O método de modelagem através de algoritmo genético, proposto neste trabalho, tem como
principal objetivo ter uma visao estatistica mais aprimorada sobre os parametros que compoem
o problema. Cada um dos parametros possui uma determinada influéncia sobre o resultado
final. Utilizando este método, somos capazes de tragcar um mapa de influéncia dos pardmetros,
de forma a restringir nosso universo de resultados a solu¢des cada vez mais bem adaptadas as

condi¢des de contorno do problema.

No nosso caso, o que buscamos fazer com a modelagem através do algoritmo genético €
buscar modelos que descrevam fisicamente envoltérios circunstelares ao redor de estrelas que
sofrem ou ja sofreram uma intensa perda de massa. A selecdo de modelos que facam esta
descricao fisica com precisdao depende de um mecanismo de avaliacdo adequado, ou seja, que

as simulagdes dos modelos sejam préximos a realidade.

Ao fazer a simulacdo de processos fisicos complexos de uma forma geral, adotamos varias
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aproximacgodes de modo a simplificar o problema e o tornar computacionalmente tratavel. Estas
aproximacdes, no entanto, podem impactar no resultado final do problema. Assim, para melhor
entender como isto pode ocorrer, utilizamos, conforme mostrado no Capitulo 4, dois métodos
de simulacdo distintos, cada um usando conjuntos de premissas fisicas diferentes. Um dos
frutos desta abordagem foi a constatacdo de uma irregularidade no comportamento do valor
do parametro raio externo em modelos simulados pelo cdédigo Mocassin. Como foi mostrado,
os valores da densidade nos limites externos nos modelos aqui considerados sao menosres do
que nos limites internos por ordens de grandeza. Assim sendo, a probabilidade de interacdo
da radiagdo com a poeira nos limites externos fica sendo desprezivel, ndo participando com

qualquer contribuicao nos resultados finais do modelo.

Como a dependéncia dos modelos simulados com o c6digo DGST nao sofreram grande
influéncia do raio externo, o fator que causa este comportamento provavelmente reside em uma
das diferencas entre os métodos. Resumimos as quatro principais diferengas entre os codigos

na tabela 6.1.

A organizagdo espacial e o cdlculo da opacidade no Mocassin sdo as causas mais provaveis
dos efeitos que observamos. Ao alterar o raio externo, considerando que o numero de células
que compde 0 espaco permanece constante, o tamanho das células e os valores das densidades
também sao alterados. Como a integracdo da opacidade ¢ feita de célula em célula, a mudanca

do raio externo terd impacto sobre este integracao numérica.

Desta forma, constamos que existe no cédigo Mocassin um fator ndo-fisico interfirindo
com a evolugdo da populagao de modelos, fazendo com que o algoritmo genético privilegie
individuos portadores de determinados valores de raio externo que provoquem um melhor
ajuste. Com isso, € possivel que individuos com genes interessantes para a populacdo sejam
eliminados, comprometendo a capacidade do algoritmo de achar uma solu¢do otimizada para o

problema.

Esta andlise sobre o comportamento dos parametros ao longo da evolu¢do da populagcao
de modelo nos possibilita ndo somente encontrar conjuntos de solu¢des melhores ajustados as
simulac¢des, mas também compreender as limitagdes do método de simulacao utilizado. Assim,
o emprego de algoritmos genéticos na andlise de parametros e escolha de resultados mostra-se

bastante apropriado para a modelagem de envoltdrios ricos em poeira.

Também, a experiéncia obtida no desenvolvimento deste trabalho nos permite identificar
pontos positivos e negativos dos algoritmos de simulagdo de transferéncia radiativa empregados.
Seguiremos a ordem das caracteristicas exposta na Tabela 6.1, propondo premissas para um

algoritmo que incorpore o melhor dos dois c6digos:
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e Espalhamento: a utilizacdo da indicatriz de difusdo sem duvidas representa melhor os

angulos de espalhamento nas simulagoes.

e Organizacao espacial: a utilizacdo de células tridimensionais permite a reprodugdo de
envoltérios que ndo apresentam simetria esférica. Entretanto, a densidade numérica de
graos de poeira ndo precisa ser considerada constante em toda a célula, o que levaria a

uma imprecisao na descri¢ao do envoltério.

e Calculo da opacidade: como apontamos no item anterior, a densidade numérica de graos
nao precisa ser confinada as células. Assim sendo, a integracdao da opacidade pode ser
feita levando em consideracdo uma funcio de densidade p(r,0,¢), calculada passo-a-

passo.

e Sorteio do ponto de interacdo: o mecanismo proposto por Lucy (1999) e utilizado por
Ercolano et al. (2003 e 2005) se mostra menos custoso computacionalmente, sem que haja
uma perda de precisao na descri¢do do problema fisico. O sorteio pode ser feito dentro
de pequenos deslocamentos ao longo da trajetdria, utilizando os célculos de opacidade

propostos no item anterior.

Estas premissas podem levar a formulagdo de um cd6digo que seja mais estavel do que os

dois que utilizamos neste trabalho, podendo ser mais precisos e performaticos.
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