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EPIGRAFE

1sn't it funny how day by day nothing changes,
but when you look back everything is different.”

- C.W.Lewis



RESUMO

Miras séo estrelas variaveis pulsantes em estagios avangados de evolugéo.
Suas atmosferas sao fontes de intensas bandas de absor¢ao molecular atribuidas
ao monoxido de titanio (TiO). Tem sido sugerido que a abundéancia do TiO atinge seu
valor maximo préximo ao minimo de luz. No entanto, os principais mecanismos de
formacdo do TiO sido pobremente conhecidos. Neste sentido, o estudo dos
processos de formacao e destruigdo do TiO no envelope circunstelares de estrelas
Miras nao s6 permitem entender os processos fisicos € quimicos que ocorrem
nesses ambientes, como permitem verificar a correlagdo entre a abundéncia do
monodxido de titanio e a curva de luz deste tipo de estrela. Assim, estudou-se os
principais processos de formacao e destruicdo do monoxido de titdnio em envelopes
circunstelares de estrelas Miras, onde foi determinada a sua evolugao ao longo do
raio da mesma. Apesar da abundéancia do TiO variar de forma satisfatoria para as
diferentes fases estelares, os valores obtidos para sua abundancia ndao seriam
suficientes para explicar sua curva de luz. Os motivos para isto sdo discutidos em
detalhes.

palavras-chave: TiO. Miras. Estrelas.



ABSTRACT

Mira are pulsating variable stars in advanced stages of evolution. Their
atmospheres are sources of intense absorption bands attributed to molecular
titanium monoxide (TiO). It has been suggested that the abundance of TiO reaches
its maximum value near the minimum light. In this sense, the study of the processes
of formation and destruction of TiO in circumstellar envelopes of Mira stars, not only
allows us to understand the physical and chemical processes that occur in these
environments, as it allows to verify the correlation between the abundance of TiO and
its light curve. However, the main mechanisms of formation and destruction of TiO
are poorly known and, consequently, the possible correlation between the abundance
of this species and the light curve. In these sense, we studied the main processes of
formation and destruction of titanium monoxide in molecular layers of Mira
atmospheres and determined its temporal variation as function of the stellar radius.
The TiO profile along the radius was expected for the different stellar phase, however
its abundance is not enough to explain the light curve. The reasons behind it are
discussed in details.

Keywords: TiO. Miras. Stars.
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1 INTRODUGAO

Miras (ou maravilhosas) sao estrelas que se encontram no ramo assintético
(estrelas-AGB Asymptotic Giant Branch) no diagrama Herzsprung-Russel (Figura 1),
com massas iniciais menores que 8 massas solares, as quais durante a sua
evolugdo se tornaram variaveis pulsantes. Os mecanismos responsaveis pelas
pulsagcbes sédo explicados por varias teorias (FABAS, et al. 2011). Em suma, sao
estrelas que variam com o tempo em luminosidade e raio, expandindo-se e
contraindo-se, dependendo do tamanho da mesma, em periodos que variam de 80 a
500 dias. As pulsacdes expandem a atmosfera além da configuragcdo de equilibrio
hidrostatico, causando perdas de massa da ordem de 10* — 10”7 massas solares por
ano. Apresentam luminosidades com amplitudes de variagdo superiores a 2,5
magnitudes e podem alcancgar variagbes em sua luz visivel maiores que 1000 vezes
em algumas centenas de dias. Possuem tamanhos extraordinarios; o tamanho tipico
de uma Mira é de 2 unidades astrondmicas (REID e GOLDSTON, 2002; CASTELAZ
e LUTTERMOSER, 1997; LUTTERMOSER, 2009).



Figura 1 — Diagrama Herzsprung-Russel ilustrando os caminhos possiveis para

estrelas com diferentes massas e enfatizando os ramos RGB, HB e AGB.
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Fonte: Adaptado de
http://outreach.atnf.csiro.au/education/senior/astrophysics/stellarevolution_postmain.html (acessado
em 23/12/15 as 18:00 h).

Devido ao grande tamanho das Miras, a temperatura de suas atmosferas é
baixa (< 4000 K), permitindo a formagao de moléculas. As atmosferas das Miras de
tipo espectral M (abundéncia de oxigénio maior que a do carbono) e S (abundancia
de oxigénio aproximadamente igual a do carbono) apresentam espectros Opticos
com intensas bandas de absorgao atribuidas ao monoxido de titanio (TiO).

Apesar de a grande quantidade de dados observacionais sobre 0 monoxido de
titanio em atmosferas de estrelas de tipo espectral tardio e de seu consideravel
impacto na sua estrutura, pouco se sabe sobre sua sintese (ANDREAZZA et al.
2012). Tém sido sugerido que o TiO se forma através da reagédo quimica Ti + O -
TiO + hv, a medida que a estrela resfria ao se aproximar do minimo de luz, ou seja
entre 2000 e 1600 K. O TiO, ao atingir uma abundancia maxima préximo ao minimo

de luz, seria capaz de absorver a maioria dos fétons no visivel e produziria o formato


http://outreach.atnf.csiro.au/education/senior/astrophysics/stellarevolution_postmain.html
http://outreach.atnf.csiro.au/education/senior/astrophysics/stellarevolution_postmain.html
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observado das curvas de luz. Em temperaturas menores que 1600 K, o TiO se
condensaria, formando pequenos graos (REID e GOLDSTON 2002).

No entanto, os coeficientes de taxa de formacdo do TiO em funcédo da
temperatura, através da associacao radiativa dos atomos de Tie O, Ti+ O - TiO +
hv, foram obtidos recentemente, através de métodos tedéricos (ANDREAZZA et al.
2012), sendo muito lenta e incapaz de formar uma grande quantidade de TiO, como
sugerido por REID e GOLDSTON (2002). Assim, faz-se necessario avaliar novas
formas de produgédo e destruicdo do TiO que sejam compativeis com o tipo de
ambiente fisico e quimico presente nas atmosferas dessas estrelas, levando-se em

conta as moléculas utilizadas no modelo e seus coeficientes de taxa.

2 OBJETIVOS

Analisar os processos de formacgao do TiO, ja que uma vez formado, o TiO é
extremamente eficiente na absor¢cdo de fétons no espectro visivel, e determinar a
evolugédo temporal da sua abundancia, com o intuito de entender o impacto de sua
formacdo na estrutura da atmosfera das Miras, através de simulacdes
computacionais.

O interesse foi de obter a abundancia do monodxido de titanio ao longo do raio

da estrela levando em consideragao a variacao da temperatura e densidade.

3 METODOLOGIA

Para analisar e simular os processos fisico-quimicos de atmosferas de estrelas
€ necessario utilizar dois modelos em um unico objeto computacional. O modelo
quimico prové informagdes das abundancias relativas de espécies quimicas que
compdem 0 meio gasoso que, por sua vez, recebe informagdes do codigo fisico que

fornece as condigdes fisicas reinantes no meio em questao.
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3.1 O modelo fisico

Os modelos fisicos que simulam a evolugdo temporal das Miras sao
complexos, muitos envolvem choques, turbuléncia, magneto-hidrodinamica, dentre
outros mecanismos. Para o caso em questao, o modelo fisico que sera utilizado sera
o proposto por REID e GOLDSTON (2002). E um modelo hidrostatico simples, que
segundo os autores é adequado para descrever a evolugdo temporal do TiO. Tal

modelo assume que a temperatura (7) e o raio (R ) superficiais variam com a fase

estelar (¢p) segundo as equacgdes,
T'=T,+ATcos|¢), (1)

R = R+ ARcos|(¢ +T1), (2)

onde, 7o e Ry, sao a temperatura e o raio fiduciais que permitem reproduzir a
temperatura e o raio superficiais observados. Por exemplo, para a Mira x Cygni os

valores de Ty e Ry séo, respectivamente, 2200 K e 2.1 AU.

A temperatura e a densidade decrescem com o raios (r) segundo as equagoes,
“Iri=T {1—“ \RIr) ] 3)

nirl=ne , (4)

2GM,, m,,
KTR

hidrogénio atdmico, K a constante de Boltzmann e G a Constante gravitacional.

onde, C= ,sendo M, a massa efetiva da estrela, my a massa do
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3.2 O modelo quimico

Por sua vez, o modelo quimico foi elaborado apds a analise dos coeficientes de
taxa de reagdo, ou seja, foi construida uma cadeia quimica onde constam as

reagdes mais importante para a formacéao e destruigdo do TiO.

Para o carbono foi adotada a abundancia solar (GREVESSE et al. 2010), bem
como para os outros elementos quimicos (P, Si, S, N e Ti) considerados no modelo,
exceto o oxigénio, o qual varia segundo as razdes entre carbono e oxigénio, C/O =
0,75, C/O =1 e C/O = 1,1. No modelo foram consideradas apenas as reagdes de
formagao e destruicdo mais relevantes. Nesse sentido, foram selecionadas 144
reacbes envolvendo 7 elementos quimicos e varios compostos moleculares,

responsaveis pela sintese do TiO.

Para a reagcdo A + B - AB + hv, correspondem as seguintes equagdes
diferenciais
dn(AB)_ dn(A) _ dn(B)

g = at — ar knlAInB), )

onde, n (AB) representa a abundancia da espécie AB, etc., e k é o coeficiente de
taxa, o qual, em geral, varia exponencialmente com a temperatura. Generalizando,
para / equagdes quimicas de formagao e j equagdes de destruicdo de uma espécie

X, a evolucao temporal da espécie X é dada por

X5 Fix - 0,X) ©)
i J

onde, F representa o0s ganhos e D as perdas da espécie X
Para cada espécie quimica considerada na cadeia, existe uma equacéao do tipo (6).
Todas as reacdes utilizadas no modelo e seus respectivos coeficientes de taxa estao

explicitados no apéndice A.



13

3.3 O método numérico

O sistema formado pelas equacdes diferencias ordinarias, que representam a
formacédo e destruicdo das espécies envolvidas no problema, necessitam de um
método numérico para integra-las e, assim, fornecer as abundancias de cada
espécie em questdo. Estas equagdes sao classificadas como stiff porque
convergem a taxas largamente distintas. Nesse sentido, faz-se necessario utilizar
um método numérico especifico para a resolugcédo do problema.

Como ilustragao, considere o seguinte sistema de equagdes diferenciais e suas

respectivas condi¢des iniciasat =0,

y'=998 y+ 1998 z y(0)=1 (7)

z'=-999 y — 1999 7 z(0)=0 (8)

este sistema pode ser resolvido analiticamente e as solugbes das equagdes (7) e (8)

séo, respectivamente (PRESS et. al, 1988)

—t —1000¢

y=2e '—e (9)

7= _eo 4 g 1000 (10)

—1000¢t

‘ e umtermo e ,

Nota-se que, em ambas as solugdes, ha um termo e~

1

que decaem por um fator e, respectivamente, em tempos de 1 e V . Estes

1000
dois valores sdo as constantes de tempo que irdo controlar as velocidades de
convergéncia de cada uma das exponenciais (VICHIETTI, 2009). Assim, estas
equagdes sao consideradas stiff e o método numérico para resolver tal problema
deve levar em conta as diferentes ordens de grandeza que aparecem nas
constantes de tempo.

O primeiro método de resolucdo de problemas sfiff foi desenvolvido por Gear

em 1968, que foi publicado em seu livro de problemas de valores iniciais (GEAR,
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1971). Com base neste método, Hindmarsh elaborou o primeiro pacote de resolugéo
de equacgdes diferenciais stiff (HINDMARSH, 1974). Depois disso, muitos outros
pacotes foram surgindo, cujas variagdes se encontram na estrutura da resolugédo das
matrizes Jacobianas, as quais sao utilizadas de forma a reduzir o trabalho
computacional.

O método multi-etapas mais popular para a resolucao de problemas stiff sao
os Backward differentiation formula (BDF) (ASCHER e PETZOLD, 1998). Os BDF
sdo uma familia de métodos implicitos para a integracdo numérica de equagdes
diferenciais ordinarias, usados para a resolugdo de problemas de valor inicial na

forma

y'=f(ty) ylt)=y, (11)

O mais simples método BDF (BDF1) é o método de Euler,

yn:yn—1+hf(tn:yn) (12)

A férmula geral para o BDF pode ser escrita como

k
;a/yn_,:hﬁof(tn,yn), (13)

onde h € o passo e a; e [ sao os coeficientes do método e dependem apenas da
ordem k do método.

O método BDF, incluso no pacote Implicit Differential-Algebraic (IDA) do
software Mathematica, se mostrou ser o mais eficiente para a resolugcdo das
equacobes utilizadas no modelo, provendo solugcdes continuas e satisfatorias. Por
padrdo, a ordem maxima utilizada nos calculos € 5 (WOLFRAM, 2014), que gera o0s

coeficientes listados na tabela 1.



Tabela 1 - Coeficientes a; e £y para o método BDF de ordem 5.

p k Lo ao ai az as a4 as
1 1 1 1 -1
2 2| 2 1 41
3 3 3
3 3 6 1 18 9 2
11 1 11 1
4 4 12 1 48 3% 16 3
25 25 25 25 25
5 5 60 | 1 | 300 300 | 200 75 12
137 137 137 137 137 137
Fonte: ASCHER e PETZOLD, 1998
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A programagao completa utilizada para a solugdo do sistema de equacgdes é
mostrada nos apéndices B, C, D, E e F.

4 RESULTADOS E DISCUSSOES

A temperatura do envelope estelar € um fator crucial na sintese do mondxido

de titanio ja que este permanece em seu estado gasoso apenas entre 1600 K e 3400

K, aproximadamente. Abaixo de 1600 K, o mondxido de titdnio se condensa em
graos e é removido da fase gasosa (ANDREAZZA et al. 2012), acima de 3400 K,
parece que tende a nao se formar visto que suas bandas tornam-se muito fracas e
desaparecem dos espectros das Miras (LOBEL et al. 2000). O monoxido de titanio

se forma, essencialmente, na parte interna do envelope das Miras (Figura 2),

proximo a fotosfera, onde a temperatura e a densidade sao altas.
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Figura 2 - Variagao da temperatura e densidade em fungéo o raio da estrela Mira.

Temperatura em fungao do raio

Temperatura { K)

Fonte: Elaborado pelo autor

Uma ilustragdo (fora de escala) das diferentes regides do envelope das AGB’s,
bem como alguns processos quimicos e fisicos que podem ocorrem nesses
envelopes, assim como a distancia e a temperatura em que os mesmos podem
ocorrer sdo apresentados na Figura 3. A parte interna do envelope seria uma regiao
dominada por reagbdes quimicas neutro-neutro (CHERCHNEFF 2006), por outro
lado, nas partes mais externas, devido ao campo de radiacao interestelar, ocorrem

reacdes ions-neutro e processos de fotodissociagdo e ionizacdo. Na parte
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intermediaria do envelope, ocorre a condensagao de poeira, onde varias moléculas

formadas nas partes internas podem ser adsorvidas pela poeira e outras

simplesmente condensam.

Figura 3 - Desenho esquematico (fora de escala) de uma estrela AGB (onde

'SET' se entende por 'sem equilibrio térmico' e 'ECS' por envelope circunstelar).

distancia: 1R; ~5R; ~100R;
temperatura: ~2000K ~1000K ~100K
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dragagem
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~20000R 5

g
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moléculas
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choques,

pulsagdes
INTERIOR ECS INTERIOR ECS INTERMEDIARIO ECS EXTERIOR
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ATMOSFERA

Fonte: Elaborado pelo autor

Nas Miras com envelopes (C/IO < 1), o carbono
supostamente estaria ligado ao oxigénio na forma de CO (CHERRCHNEFF, 2006). O

elemento quimico mais abundante € o hidrogénio, seguido pelo oxigénio. Nesse

ricos em oxigénio

sentido, € de se esperar que a sintese do mondxido de titdnio seja controlada,
principalmente, pelas rea¢gées quimicas que envolvem oxigénio e o hidrogénio, ou
seja, pelas reagdes: Ti +H,O ~ TiO + H, e TiO + H,O ~ TiO, + H,. Em tal cenario, o
vapor de agua é formado, essencialmente, pela reacdo: OH + H, < H,O + H, que

depende, principalmente, da formagao do radical hidroxila, OH, (O + H, <« OH + H),



18

bem como do hidrogénio molecular, H,, H+H+H - H,+HeH+H+ H; « Hy +
H.).

Além dos compostos H;O, H, e OH, outras espécies como o SiO, O, CO; e
NO, também podem contribuir na sintese do TiO nos envelopes das Miras. Um

esquema da cadeia quimica com os principais processos pode ser vista na figura 4.

Figura 4 - Principais espécies envolvidas na sintese do TiO.

H,0
Ti
H, TiO
OH
TiO,

(o))

» NO, CO,

ok, wWwNPRE
1 1 1 1 1 1
THATO

Fonte: Elaborado pelo autor

No presente trabalho, as moléculas H,O, OH e H, mostraram ter uma
abundancia relativamente alta ao longo de todo o raio iterado, corroborando as
pesquisas inicias que indicavam que estas moléculas estariam diretamente ligadas a

producao do TiO, bem como no controle da quimica das estrelas Miras (Figura 5).
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Figura 5 - Abundancias (relativas ao gas total) das principais espécies envolvidas

na sintese do TiO.

Abundancia do Hy Abundancia do Ha O

0.0020 -

Fonte: Elaborado pelo autor

Contudo, o perfil obtido para a variagao destas espécies nao ficou de acordo
com outro trabalho (CHERCHNEFF, 2006). Além disso, ndo foram observadas
variagbes acentuadas em fung¢do do raio da estrela, mesmo levando em conta as
diferentes razdes C/O. Isto pode estar ligado ao fato de que no modelo adotado n&o
foram levados em conta choques, por exemplo, os quais foram considerados por
CHERCHNEFF (2006). A figura 6 mostra o perfil obtido para algumas espécies

importantes na sintese do TiO.
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Figura 6 - Abundéancias de algumas espécies moleculares para as diferentes
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De acordo com REID e GOLDSTON (2002), a abundancia do TiO aumentaria
com a distancia a fotosfera, ou seja, com o declinio da temperatura no extenso
envelope das Miras. Esta abundancia, em tornode 10 "cm® seria suficiente para
absorver a luz visivel e produzir a curva de luz observada.

Neste sentido, os calculos para a variagao do TiO foram realizados levando-se
em conta diferentes cenarios onde foram alteradas as propor¢des entre carbono e
oxigénio. Apesar das abundancias obtidas se aproximarem do que REID e
GOLDSTON (2002) propuseram ser o suficiente para se observar os efeitos
estudados, nenhuma variagao significativa foi observada na abundéancia do TiO para
as trés proporg¢des C/O utilizadas, C/O = 0,75, C/O =1, C/O = 1,1. Muitas podem ser
as razdes para este fato. Como dito anteriormente, este modelo hidrostatico adotado
nao leva em conta a gama enorme de processos fisicos e quimicos que ocorrem nas
atmosferas destas estrelas, tais como choque, turbuléncias etc., os quais podem ter
grande influéncia na quimica. Além disso, o modelo adotado e os outros encontrados
na literatura fazem simplificagbes relativamente grandes em relagéao ao préprio
formato da estrela. Eles ndo levam em conta, por exemplo, que uma estrela ndo é
perfeitamente esférica, mas tem um achatamento de 10% ou mais (KAROVSKA et
al. 1991), o que tornaria os calculos muito mais complexos. A figura 7 mostra o

padrao obtido para o monoxido de titanio.
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Figura 7 - Abundancia do TiO para o raio considerado.
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Fonte: Elaborado pelo autor

Como varias outras reagdes de formacao do TiO foram consideradas, além da
associacao radiativa dos atomos de Tie O, Ti+ O - TiO + hv, a faixa de
temperatura utilizada para os calculos foi maior. A integragao foi configurada para
terminar assim que a temperatura da atmosfera atingisse o valor minimo de 1200 K.

Apesar de ser um modelo simplificado, o perfil de variacéo do TiO ao longo do
raio iterado esta de acordo com o que seria esperado para as diferentes fases
estelares consideradas, ou seja, uma abundancia menor para 0 maximo de luz e
uma abundancia maior e crescente para o minimo de luz. Contudo, a maior
abundancia obtida no minimo de luz ficou abaixo da que seria suficiente para
explicar a curva de luz. As explicagdes para isto e as deficiéncias do modelo foram
expostas anteriormente.

Os parametros da estrela utilizados no modelo que proporcionaram um melhor

comportamento da curva de variagao da abundancia do TiO sio explicitados abaixo
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T, = 2200K
R,=1.9 UA
n=35x10"cm™®
M, =1.98x10%g

AR=0,1UA
AT=440K

(14)

Por fim, a figura 8 ilustra melhor os mecanismos que seriam 0s responsaveis

pelo minimo de luz na curva de luz de uma estrela Mira.

Figura 8 - Abundéncia do TiO em fungéo da fase estelar e um comparativo
entre a curva de luz observada experimentalmente (curva azul) e a obtida apenas

em funcao da variacdo da temperatura (curva laranja).

Brilho

Fonte: Elaborado pelo autor.
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No grafico mostrado na parte superior da imagem é plotada a abundéancia
obtida para o TiO em fungao da fase estelar para um raio de 3,8 UA. Fica evidente
que esta abundancia cresce a medida que a fase estelar aumenta, atingindo seu
maximo quando a fase esta a meio ciclo (0,5), suportando as hipéteses iniciais. O
grafico subsequente, na mesma figura, ilustra o que seria de se esperar caso a
curva de luz dependesse apenas da variacdo da temperatura da atmosfera estelar
(curva em laranja), em contraste com o que reamente é observado (curva em azul).
Nota-se que ha uma grande dependéncia com a temperatura, mas o minimo de luz
nao é explicado tdo somente pela variagao desta quantidade. Por se formar em
maior quantidade em condi¢cdes de menor temperatura e por ser extremamente
eficiente na absorcao de fotons no espectro visivel, o TiO pode ser um dos principais

responsaveis por este minimo de luz observado experimentalmente.

5 CONCLUSOES

Apesar de ser um modelo simples e ndo levar em conta a grande variedade de
fendmenos fisicos e quimicos presentes nas atmosferas de estrelas variaveis, o
modelo proposto neste trabalho foi suficiente para reproduzir as abundéancias
esperadas da maioria das espécies quimicas envolvidas na sintese do TiO, além de
fornecer um resultado coerente para as variagdes de densidade e temperatura. Além
disso, foi observada a variagdo destas abundancias para as diferentes fases
estelares, evidenciando o fato de que a temperatura e densidade tém papéis
fundamentais na sintese destas espécies.

Contudo, nenhuma grande variagao destas abundancias foi observada ao
longo do raio iterado, mesmo levando-se em conta as diferentes razées C/O, razdes
que deveriam alterar drasticamente a quimica presente na atmosfera. Isto evidencia
que, apesar de ser um modelo satisfatoério para explicar muitos aspectos de uma
estrela Mira, sua simplicidade impossibilita que sejam obtidos padrbes para as

abundancias das espécies quimicas como os encontrados na literatura.
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Para o TiO, REID e GOLDSTON (2002) afirmam que uma abundancia de
10 "cm® auma distancia de 3,8 UA seria o suficiente para se observar alguns
dos padrdes da curva de luz observados em estrelas Miras. No entanto, a

abundancia do TiO no modelo adotado ficou em tornode 3,5x10 % cm™® para este
raio, reforcando a ideia de que as simplificagbes adotadas tiveram um grande
impacto no resultado final.

O préximo passo a ser dado para refinar os resultados aqui apresentados seria
uma revisao do modelo quimico apresentado, onde reacgdes entre o TiO e TiO ; , bem
como entre estes compostos e atomos de Ca devem ser consideradas.

De acordo com o trabalho de REID e MENTEN (1997), a abundancia de
elétrons (e/H= 107° ) e ions atdmicos, principalmente ions de sédio (Na/H =

107° ), dentre outros (K + , Ca + e Al + ) sdo relativamente altas préximas as
fotosferas de estrelas variaveis de longo periodo. Além das reagdes neutro-neutro,
reagdes ion-neutro também deveriam ser incluidas no modelo quimico, nas partes
internas dos envelopes das Miras. Um outro passo a ser dado para melhorar os
resultados, seria uma maior busca a literatura sobre as teorias que tentam modelar
as atmosferas das Miras, ja que algumas destas estrelas tem um comportamento
“anormal”, exibindo curvas de luz assimétricas, que decaem lentamente e
rapidamente aumentam em diregdo maximo de luz; outras apresentam “corcovas”
secundarias nas suas curvas (REID e GOLDSTON, 2002).

Um modelo de atmosferas estelares simples, que considera as pulsacdes
estelares, foi apresentado por REID e MENTEN (1997) para reproduzir a densidade
de fluxo em 8.4 GHz de varias estrelas variaveis de longo periodo. Em tal modelo, a

temperatura e a densidade variam com o raio (r) de acordo com as equagoes:

T'=Ty+ AT, cos(¢p+9g), (15)

n(ri=n,[1+clcos(o+¢,)I]", (16)

onde, m = + 1para cos(¢ + ¢s) =0 e m = -1 para cos(P + ¢s) <0, AT é a variagédo da

temperatura, c¢ € o fator de compressao da densidade, n, é a densidade média na
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fotosfera e ¢s é a “fase” de propagacao do choque. O modelo adota uma velocidade

de propagacéo constante, Vs, que define ¢s , através da equacao

o,=2m

(17)

onde P e Ry sé&o o periodo e o raio da estrela. Tal modelo poderia ser utilizado em
trabalhos futuros para estudar a formagao do TiO em envelopes de Miras e

possivelmente com resultados mais fiéis aos observados.
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LISTA DE REACOES QUIMICAS DAS MOLECULAS ENVOLVIDAS NA

SINSTESE E DESTRUICAO DO TiO.

A tabela a seguir contém as reagdes quimicas das moléculas usadas no

modelo adotado e seus respectivos coeficientes de taxa (k = a(T/300)Pexp(-y/T)).

Devido a simplicidade do modelo, apenas reagdes neutro-neutro foram

consideradas, apesar de ser bem sabido que a abundancia de elétrons e ions &

relativamente alta nas atmosferas de estrelas variaveis de longo periodo (REID e

MENTEN, 1997) e, assim, reagdes ion-neutro deveriam ser consideradas para

resultados mais precisos.

Tabela A.1 - Reacgdes utilizadas no modelo quimico. Os coeficientes de taxa nao

encontrados na literatura foram estimados

Reacéo Produtos a B Y Citacao
H+H+H H, + H 8.82e-33 0.0 0.0 MANION et al., 2013
H+H+H, H, + H, 8.85e-33  -0.60 0.0 MANION et al., 2013

H+ OH O +H; 6.99e-14  2.80 1950.0 MANION et al., 2013

H+ H.O OH + H; 1.59e-11 1.20 9610.0 MANION et al., 2013

H+ CO OH+C 1.10e-10  0.50  77700.0 WOODALL et al., 2006
H+ HCO CO + H; 2.00e-10  0.00 0.0 MANION etal., 2013

H+ NO O+ NH 9.29e-10 0.10  35220.0 MANION et al., 2013

H+ NO OH +N 3.60e-10  0.00 24910.0 MANION etal., 2013

H+ O, OH+O 2.61e-10  0.00 8156.0 MANION et al., 2013
H + HNO OH + NH 2.40e-09 0.50 9010.0 MANION et al., 2013
H + HNO NO + H, 4.50e-11 0.72 329.0 MANION etal., 2013

H+ CO, CO + OH 3.38e-10 0.00 13163.0 MANION etal., 2013

H + N,O N, + OH 513e-14  3.15 3603.0 MANION etal., 2013
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H + N.O NO + NH 4.96e-07 216  18700.0 MANION et al., 2013
H + N.O NO + OH 1.40e-10 0.00 740.0 MANION et al., 2013
H+ SO S + OH 5.90e-10 0.31 11100.0 Leen; Graff, 1988
H+ SO HS +0O 1.79e-11 0.50  19930.0 Mitchell, 1984
H+ OCS HS + CO 1.23e-11 0.00 1949.0 MANION et al., 2013
H,+ O OH +H 3.14e-13 2.70 3150.0 MANION et al., 2013
H. + OH H.O + H 2.05e-12 1.52 1736.0 MANION et al., 2013
H, + O OH + OH 3.16e-10 0.00 21890.0 MANION etal., 2013
C+OH O+ CH 2.25e-11 0.50  14800.0 WOODALL et al., 2006
C+OH CO+H 1.00e-10 0.00 0.0 Smith et al., 2004
C+CO C.+0 2.94e-11 0.50  58025.0 WOODALL et al., 2006
C +HCO CO +CH 1.00e-10 0.00 0.0 Smith et al., 2004
C+NO CN+O 6.00e-11 0.16 0.0 Smith et al., 2004
C+NO CO+N 9.00e-11 0.00 0.0 Smith et al., 2004
C+0; CO+0 4.70e-11 0.34 0.0 Smith et al., 2004
C + OCN CO +CN 1.00e-10 0.00 0.0 Smith et al., 2004
C+SO0O S+CO 3.50e-11 0.00 0.0 Smith et al., 2004
C+ 80 CsS+0 3.50e-11 0.00 0.0 Smith et al., 2004
C + S0; CO+ SO 7.00e-11 0.00 0.0 Smith et al., 2004
CH+O OH+C 2.52e-11 0.00 2381.0 MANION et al., 2013
CH+O CO+H 6.60e-11 0.00 0.0 MANION etal., 2013
CH + OH HCO +H 1.44e-11 0.50 5000.0 WOODALL et al., 2006
CH + NO HCN +O 1.20e-10 0.13 0.0 MANION etal., 2013
CH + NO CN + OH 1.40e-10 0.00 0.0 MANION etal., 2013
CH + NO HCO + N 1.16e-11 0.13 0.0 MANION etal., 2013
CH + NO OCN +H 4.10e-11 0.00 0.0 MANION etal., 2013
CH + O3 CO + OH 2.60e-11 0.00 0.0 MANION etal., 2013
CH+ O, HCO +O 1.44e-11 0.70 3000.0 WOODALL et al., 2006
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CH+CO, HCO+CO 2.94e-13 0.50 3000.0 WOODALL et al., 2006
N + OH O + NH 1.88e-11 0.10  10700.0  MANION et al., 2013
N + OH NO +H 7.50e-11 0.18 0.0 Smith et al., 2004

N+ HCO CO + NH 5.71e-12 0.50 1000.0 WOODALL et al., 2006
N + NO N, + O 3.75e-11 0.00 26.0 MANION etal., 2013

N + HNO NO + NH 2.94e-12 0.50 1000.0 WOODALL et al., 2006

N + HNO N2.O + H 1.43e-12 0.50 1500.0 WOODALL et al., 2006
N+ O NO + O 2.26e-12 0.86 3134.0 MANION etal., 2013
N + CO: NO + CO 3.20e-13 0.00 1710.0 MANION et al., 2013
N + NO; N.+O+0 241e-12 0.00 0.0 MANION etal., 2013
N + NO: NO + NO 1.00e-12 0.00 0.0 Smith et al., 2004
N + NO; 02+ N 1.00e-12 0.00 0.0 Smith et al., 2004
N + NO; N.O + O 3.00e-12 0.00 0.0 MANION etal., 2013
N + PO P+ NO 2.55e-12 0.00 0.0 Millar etal., 1987
N + SO NS + O 4.68e-11 0.50 8254.0 Mitchell, 1984
N + SO S +NO 1.73e-11 0.50 750.0 Mitchell, 1984
NH + O OH+ N 1.16e-11 0.00 0.0 MANION etal., 2013
NH + O NO + H 1.16e-10 0.00 0.0 MANION etal., 2013

NH + OH H.O + N 3.11e-12 1.20 0.0 MANION etal., 2013

NH + NO N2O + H 1.16e-10 1.03 420.0 MANION et al., 2013

NH + NO N + OH 1.46e-11 0.58 37.0 MANION etal., 2013

NH +NO, N:O + OH 1.44e-13 0.00 -1140.0  MANION et al., 2013
O+ OH O,+H 1.77e-11 0.00 -178.0  MANION et al., 2013
O + HO OH + OH 1.85e-11 0.95 8571.0 MANION et al., 2013
0 +0C; CO+C 1.00e-10 0.00 0.0 Smith et al., 2004
O+CN NO+C 3.81e-11 0.50  14545.0 WOODALL et al., 2006
O +CN CO+N 4.36e-11 0.46 364.0 MANION etal., 2013

O + HCN CN + OH 6.21e-10 0.00 12439.0 MANION etal., 2013
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O + HCN CO + NH 7.30e-13 1.14 3742.0 MANION etal., 2013
O+ N NO +N 2.51e-10 0.00 38602.0 MANION etal., 2013
O + HCO CO + OH 5.00e-11 0.00 0.0 MANION etal., 2013
O + SiH SiO+H 1.00e-10 0.00 0.0 Smith et al., 2004
O+ NO 02 +N 1.18e-11 0.00 20413.0 MANION etal., 2013
O + HNO NO + OH 6.00e-11 0.00 0.0 MANION etal., 2013
O + HNO O, + NH 2.94e-12 0.50 3500.0 WOODALL et al., 2006
O + HNO NO; + H 1.00e-12 0.00 0.0 Smith et al., 2004
O +HS S + OH 1.74e-11 0.67 956.0 MANION et al., 2013
O +HS SO +H 8.25e-11 0.17 -254.0  MANION et al., 2013
O +SiC SiO+C 5.00e-11 0.00 0.0 Smith et al., 2004
O + OCN O, + CN 4.02e-10 1.43 3501.0 MANION etal., 2013
O + SiN SiO+N 5.75e-11 0.10 200.0 MANION etal., 2013
O + CO; O, +CO 2.46e-11 0.00 26567.0 MANION etal., 2013
O + N.O NO + NO 1.15e-10 0.00 13400.0 MANION etal., 2013
O + N0 O, + N2 1.66e-10 0.00  14100.0 MANION etal., 2013
O +CS S+CO 2.48e-10 0.65 783.0 MANION etal., 2013
O+CS SO+C 4.68e-11 0.50 28940.0 Mitchell, 1984
O + NO: O, + NO 6.50e-12 0.00 -120.0  MANION et al., 2013
O+ NS S +NO 1.00e-10 0.00 0.0 Smith et al., 2004
O +NS SO +N 1.00e-11 0.00 0.0 Smith et al., 2004
0 +S0 S+0; 6.60e-13 0.00 2760.0 Leen; Graff, 1988
O+ 0OCS CO:+S 8.30e-11 0.00 5530.0 MANION et al., 2013
O+ 0OCS SO +CO 1.60e-11 0.00 2150.0 MANION et al., 2013
O + SO, SO + 0O, 9.01e-12 0.00 9837.0 MANION et al., 2013
O+S; SO +S 1.70e-11 0.00 0.0 Smith et al., 2004
OH + OH H.O + O 1.65e-12 1.14 50.0 Smith et al., 2004
OH + CN HCN +O 1.00e-11 0.0 1000.0 MANION et al., 2013
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OH+HCN CN +HO 1.87e-13 1.50 3887.0 MANION etal., 2013
OH + CO CO;+H 2.81e-13 0.00 176.0 Smith et al., 2004
OH + Si SiO+H 100e-10 0.00 0.0 Smith et al., 2004
OH + NO NO; + H 5.20e-12 0.00 15100.0 WOODALL et al., 2006

OH+HNO NO+H,O 4.44e-12 1.37 -169.0  MANION et al., 2013
OH+S SO +H 6.60e-11 0.00 0.0 MANION etal., 2013
OH +CS OCS + H 9.39%e-14 1.12 800.0 Leen; Graff, 1988
OH + SiO SiO; + H 2.00e-12 0.00 0.0 Smith et al., 2004
OH + SO SO, + H 8.60e-11 0.00 0.0 MANION etal., 2013
H.O + F HF + OH 1.40e-11 0.00 0.0 MANION etal., 2013
C.+ 0O, CO+CO 1.50e-11 0.00 4300.0 MANION et al., 2013
CN + NO N2+ CO 1.60e-13 0.00 0.0 Smith et al., 2004
CN + NO OCN + N 1.62e-10 0.00 21205.0 MANION etal., 2013
CN + O NO + CO 5.01e-12 0.46 -8.0 MANION et al., 2013
CN + O3 OCN+O 1.86e-11 0.13 -40.0 MANION et al., 2013
CN+NO, NO+OCN 3.93e-11 0.00 -199.0  MANION et al., 2013
CO + O CO,+ 0 5.99e-12 0.00 24075.0 MANION etal., 2013
CO + N0 CO2 + N 1.62e-13 0.00 8780.0 MANION et al., 2013
CO+NO; CO.+NO 1.48e-10 0.00 17000.0 MANION etal., 2013
N2 + O N.O + O 1.00e-10 0.00 55200.0 WOODALL et al., 2006
Si+CO SiO+C 1.30e-09 0.00 34513.0 MANION etal., 2013
Si+NO SiO+N 9.00e-11 0.96 28.0 Smith et al., 2004

Si+ 0, SiO+0 1.72e-10 0.53 17.0 Smith et al., 2004
Si+ CO, SiO + CO 2.72e-11 0.00 282.0 MANION etal., 2013
NO + NO O2 + N2 2.51e-11 0.00 30653.0 MANION etal., 2013
NO + NO N.O + O 7.22e-12 0.00 33155.0 MANION etal., 2013
NO + O, NO; + O 2.80e-12 0.00 23400.0 WOODALL et al., 2006

NO +S SO +N 1.75e-10 0.00 20200.0 MANION etal., 2013
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NO+OCN N, O+CO  347e-11 1.33 242.0 MANION etal., 2013
NO+OCN N+ CO; 4.55e-11 1.33 242.0 MANION etal., 2013
NO + N.O NO; +N; 2.92e-13 223 232920 MANION etal., 2013
O, +S SO+0 4.74e-13 1.41 -439.0 MANION et al., 2013
O,+0OCN CO,+NO  1.32e-12 0.00 0.0 MANION etal., 2013
O,+0OCN NO,+CO  8.10e-11 0.00 773.0 WOODALL et al., 2006
0.+ SO SO, + 0 1.10e-14 1.89 1538.0 MANION et al., 2013
S+SO S;+0 1.73e-11 0.50 11500.0 Mitchell, 1984
S + SO, SO + SO 9.76e-12  0.00 4545.0 MANION et al., 2013
Ti + NO; TiO + NO 6.90e-11 0.00 0.0 Campbell; McClean,
1993
Ti + SO, TiO + SO 1.03e-10 0.00 0.0 Campbell; McClean,
1993
Ti+ O, TiO+ O 1.62e-11 0.00 0.0 Campbell; McClean,
1993
Ti + NO TiO+N 1.59e-11 0.00 0.0 Campbell; McClean,
1993
Ti+ CO; TiO + CO 1.03e-11 0.00 0.0 Campbell; McClean,
1993
Ti+O TiO + hv 5.94e-17 0.17 -65.9 Andreazza et al., 2012
TiO+C Ti+ CO 1.00e-10  0.00 0.0 Churchwell, 1980
Ti+CO TIO+C 1.00e-11 0.00 4800.0 Estimado
Ti + OH TIO+H 1.00e-11 0.00 4800.0 Estimado
Ti+ SiO TiO + Si 1.00e-11 0.00 4800.0 Estimado
Ti+ HO TiO + H; 1.00e-11 0.00 4800.0 Estimado
TIO+H,O TiO2 + H; 1.00e-11 0.00 4800.0 Estimado

Fonte: Elaborado pelo autor
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APENDICE B

AS CONSTANTES UTILIZADAS NO MODELO E APROGRAMAGCAO PARA A
VARIAGAO DA TEMPERATURA E DENSIDADE.

Os valores das constantes adotadas para os calculos que produziram um
melhor fitting sao explicitados abaixo. As férmulas que serédo apresentadas neste e
nos proximos apéndices estao no formato da linguagem de programacgao do

software Mathematica 10.3.0.

T,= 2200K;
AT=440K;

UA = 1,49598 x 10" cm;

R,=19UA;

AR=0,1UA;

n=35x10"cm>; (18)

G=6,67384 x10°cm®g's7?;
K =1,38065 x 10 "®ergk ~';
m,=1,67353 x 10 **g;

M, = 1.98892 x 10 *g;,

As férmulas para o calculo da temperatura e raio superficiais sao

Te[¢_]:=T,+ATCos[¢];
Ral¢_]:=R,+ ARCos[¢];

e, assim, as férmulas para o calculo da temperatura e densidades em fungao
do raio se resumem a
T(r_,¢0_]:=Te[¢]V(1-Sart[1—(Ra[¢)/r)’]);
dens[r_,¢_]:=n Exp[-((2GM,m,)/(KTe[¢]Ra[¢]AU))(1-Sart[Ra[p]/r])];
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APENDICE C

PROGRAMAGAO PARA OS COEFICIENTES DE TAXA

Com base na tabela A.1 do apéndice A, foi possivel calcular cada coeficiente

de taxa. O cbdigo é mostrado em seguida.

kK1[r_,¢_]:=(6.99%107—14)((t[r, $]/300)"2.8)xExp[—1950/t[r, ¢]] ;
k2[r_,¢_]:=(1.59%102~11)((t[r, $]/300)*1.2)xExp[-9610/t[r, ¢]] ;
k3[r_,¢_]:=(4.5%107—11)((t[r, $]/300)10.72)*Exp[~329/t[r, ¢]] ;
K4[r_,¢_]:=2%102-10 ;

K5[r_,¢ _]:=(1.1%10~=10)((t[r, $]/300)*0.5)*Exp[~77700/t[r, ¢]] ;
K6[r_,¢o_]:=(9.29%107—11)((t[r, $]J/300)70.1)xExp[—35220/t[r, ¢]] ;
K7[r_,¢_]:=(3.60%107—11)%Exp[—24910/t[r, ¢]] ;

k8[r_,¢ _1:=(2.61%10"~11)+Exp[-8156/t[r, ¢]] ;
KO[r_,¢_]:=(2.4%107~9)((t[r, $]/300)10.5)*Exp[-9010/t[r, ¢]] ;
k10[r_,¢_]:=(3.38%107—10)+xExp[—13163/t[r, ¢]] ;
k11[r_,¢_]:=(5.13%10~—14)((t[r, $]/300)3.15)*Exp[—3603/t[r, ¢]] ;
k12[r_,¢_]:=(4.96x10~~7)((t[r, '$]/300)" 2.16 )*Exp[—18700/t[r, ¢]] ;
k13[r_,¢_]:=(1.4%107—10)+Exp[-740/t[r, ¢]] ;
k14[r_,¢_]:=(5.9%102~10)((t[r, $]/300)40.31)*Exp[-11100/t[r, ¢]] ;
kK15[r_,¢_]:=(1.79%10~A—11)((t[r, $]/300)"0.5)*Exp[—19930/t[r, ¢]] ;
k16[r_,¢_]:=(1.23%10*—11)*Exp[—1949/t[r, ¢]] ;



K17[r_,¢_]:=(3.14%107=13)((t[r, $]/300)*2.7)«Exp[—3150/t[r, ¢]] :

k18[r_,¢ _]:=(2.05x107—11)((t[r, $]/300)*1.52)xExp[—1736/t[r, ¢]] ;
k19[r_,¢ _]:=(3.16%10"—11)*Exp[—21890/t[r, ¢]] ;
k20[r_,¢_]:=(2.25%102—11)((t[r, $]/300)"0.5)*Exp[—14800/t[r, ¢]] ;

k21[r_,¢_]:=1%x10~=10 :

k22[r_,¢_]:=(2.94%102—11)((t[r, $]/300)"0.5)«Exp[—58025/t[r, ¢]] ;

k23[r_,b_]:=1.10%10A—10

k24[r ,¢_]:=(1.59%107—11)((t[r, $]/300)A0.16) :
K25(r .4 ]:=9+10A—11 -
K26[r_,&_]:=(4.7%104—11)((t[r, $]/300)40.34) :
K27[r_,¢_]:=1%10A—10 :
k28[r_,&_]:=3.5%10A—11 ;

k29[r o _]:=3.5%10A—11
K30[r_,4_]:=7+#10A—11 -
k31[r_,¢_]:=(2.52%102—11)xExp[—2381/t[r, ¢]] ;

k32[r_,¢_]:=6.6%x107—11 :

k33[r_,¢_]:

k34[r_,¢_1:=(1.59%102=11)((t[r, $]/300)"0.13) ;
k35(r_,¢_]:=1.4%x102=10 ;
k36[r_,¢_]:=(1.16%10—=11)((t[r, $]/300)10.13) ;
K37[r_,¢_]:=4.1%10A-11 ;

k38[r_,¢_]:=2.6%107—11 :

(1.44%10%—11)((t[r, $]/300)*0.5)% Exp[~5000/t[r, §]] ;
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k39[r_,¢ _]:=(1.44%107—11)((t[r, $]/300)70.7)*Exp[—3000/t[r, ¢]] ;

k40[r_,¢_]:=(2.94%107~13)((t[r, $]/300)10.5)*Exp[-3000/t[r, ¢]] ;
ka1[r_,¢_]:=(1.88%107—11)((t[r, $]/300)A0.1)*Exp[—10700/t[r, ¢]] ;
ka2[r_,¢_]:=(7.5%102=11)((t[r, $]/300)40.18) ;
k43[r_,¢_]:=(5.71%102—12)((t[r, $]/300)10.5)*Exp[—1000/t[r, ¢]] ;
k44[r_,¢_]:=(3.75x10"—11)*Exp[—-26/t[r, ¢]] ;
K45[r_,¢ _]:=(2.94%107—12)((t[r, $]/300)A0.5)*Exp[—1000/t[r, ¢]] ;
k46[r_,¢_]:=(1.43%10~—12)((t[r, $]/300)10.5)*Exp[—1500/t[r, ¢]] ;
K47[r_,¢_]:=(2.26%107—12)((t[r, $]/300)10.6)*Exp[—3134/t[r, ¢]] ;
k48[r_,¢ _]:=(3.2%102-13)xExp[—1710/t[r, ¢]] ;

k49[r_,¢_]:=2.41%10A—12 :
K50[r_,¢_]:=1%x107—12 :
K51[r_,¢_]:=1%x107—12 :
k52[r_,¢_]:=3%x107—12 :
k53[r_,¢_]:=2.55%10A—12 :

k54[r ¢ _]:

(4.68%102—11)((t[r, $]/300)0.5)*Exp[—8254/t[r, ¢]] ;

K55[r_,¢ _1:=(1.73%107—=11)((t[r, ¢]/300)"0.5)*Exp[—750/t[r, §]] ;
K56[r_,¢_]:=1.16%107A—11 ;
K57[r_,¢_]:=1.16%10—10 ;
K58[r_,¢_]:=3.11%10A—12 ;
K59[r_,¢ _]:=(1.16%102—10)((t[r, $]/300)*1.03)xExp[—420/t[r, ¢]] ;

k60[r_,¢_]:

(146107 —11)((t[r, $]/300)10.58)+Exp[—37/t[r, ¢]] ;
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k61[r_,¢_]:=(1.44%x10~—13)xExp[1140/t[r, ¢]] ;

k62[r_,¢_]:

(1.77%107—11)xExp[178/t[r, ¢]] ;
k63[r_,o_1:=(1.85%10~A—11)((t[r, $]/300)"0.95)«Exp[—8571/t[r, ¢]] ;

k64[r_,¢_]:=1.10%102—10 :

k65[r_,¢ _]:=(3.81%107—12)((t[r, $]/300)10.5)*Exp[—14545/t[r, §]] ;
k66[r_,¢_]:=(4.36%107—11)((t[r, $]/300)"0.46 )*Exp[—364/t[r, ¢]] ;
K67[r_,¢_]:=(6.21%107—10)*Exp[—12439/t[r, ¢]] ;

k68[r_,¢ _]:=(7.3%102-13)((t[r, $]/300)"1.14)*Exp[—3742/t[r, ¢]] ;

k69[r_,¢_]:=(2.51%102—10)*Exp[—38602/t[r, ¢]] ;
K70[r_,¢_]:=5%107-11 ;

K71[r_,¢_]:=1%x107=10 ;
k72[r_,¢_]:=(1.18%10"—11)xExp[—20413/t[r, ¢]] ;
k73[r_,¢_]:=6%107A—11

k74[r_,¢_1:=(2.94%102=12)((t[r, $]/300)"0.5)xExp[—3500/t[r, ¢]] ;
K75[r_,¢ _]:=1%x107A=12 ;

K76[r_,¢_]:

(1.74%102—11)((t[r, ¢]/300)10.67 )*Exp[—956/t[r, ¢]] ;

K77[r_,¢_]:=(8.25%«102—=11)((t[r, $]/300)A0.17)*Exp[254/t[r, ¢]] ;
k78[r_,¢ ]:=5%10"—11 ;

k79[r_,&_]:=(4.02%102—=10)((t[r, $]/300)" 1.43)*Exp[—3501/t[r, ¢]] :

k80[r_,o_1:=(5.75%102—11)((t[r, $]/300)*0.1)* Exp[—200/t[r, ¢]] ;

k81[r_,¢_]:=(2.46%x10"~—12)xExp[—26567/t[r, ¢]] ;

k82[r_,¢_]:=(1.15%x10"—10)* Exp[—13400/t[r, ¢]] ;
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k83[r_,d_]:=(1.66%10"—10)+xExp[—14100/t[r, ¢]] ;

k84[r .4 _]:=(2.48%107—10)((t[r, $]/300)10.65)+Exp[-783/t[r, ¢]] :
k85[r_,&_]:=(4.68+107—11)((t[r, $]/300)10.5)+Exp[—28940/t[r, ¢]] :
k86[r_,d_]:=(6.5%10~—12)xExp[120/t[r, ¢]] ;

k87[r_,o_]:=1%10A-11 :

k88[r_,¢_]:=1%x107—11 :

k89[r_,¢ _]:=(6.6%107—13)xExp[—2760/t[r, ¢]] ;
k90[r_,¢_]:=(8.3%107—11)*Exp[—5530/t[r, ¢]] ;
k91[r_,¢_]:=(1.6%«10A—11)*Exp[—2150/t[r, ¢]] ;
k92[r_,¢_]:=(9.01%x10~—11)xExp[—9837/t[r, ¢]] ;

k93[r_,¢_]:=1.7%10A—11 :

k94[r_,¢_]:=(1.65%102—12)((t[r, $]/300)*1.14)+Exp[-50/t[r, ¢]] ;
k95[r_,¢ _]:=(1%10A—11)xExp[—1000/t[r, ¢]] ;
k96[r_,¢_]:=(1.87%102—13)((t[r, $]/300)*1.5)*Exp[—-3887/t[r, ¢]] ;
K97[r_,¢_]:=(2.81%102—13)xExp[-176/t[r, ¢]] ;

k98[r_,¢ _]:=1%10~—10 ;

kK99[r_,¢ _]:=(5.2x10A—12)xExp[—15100/t[r, ¢]] ;
K100[r_,¢_]:=(4.44x10°—12)((t[r, $]/300)A 1.37)xExp[169/t[r, ¢]] ;
K101[r_,¢_]:=6.6%10A—11

k102[r_,p_]:=(9.39%107—14)((t[r, $]/300)A1.12)*Exp[—800/t[r, ¢]] ;
k103[r_,¢_1:=2.10x10A—12

k104[r_,o_]:=8.6410A—11 :
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K105[r_,¢_]:=1.4%107=11 ;
K106[r_,¢_]:=(1.5%107—11)((t[r, $]/300)A1.37)*Exp[—4300/t[r, ¢]] ;
K107[r_,¢_]:=1.6%107—13 ;

k108[r_,d_]:=(1.62%102—12)xExp[—21205/t[r, ¢]] ;

k109[r_,¢_]:=(5.01%107—12)((t[r, $]/300)10.46)xExp[8/t[r, ¢]] ;

k110[r_,¢ _]:

(1.86%10°—11)((t[r, $]/300)*0.13)*Exp[40/t[r, ¢]] ;

kK111[r_,¢_]:

(3.93%102—12)xExp[199/t[r, ¢]] ;

k112[r_,¢_]:=(5.99%x102—12)xExp[—24075/t[r, ¢]] ;

k113[r_,¢_]:

(1.62%10~—13)xExp[—8780/t[r, ¢]] ;

k114[r_,¢_]:

(1.48+107—10)+Exp[—-17000/t[r, ¢]] ;

K115[r_,¢_]:=(1%x1072—12)«xExp[—55200/t[r, ¢]] ;

k116[r_,o_]:=(1.3%x10A—9)xExp[—34513/t[r, ¢]] ;

K117[r_,¢_]:

(9%x10~—11)((t[r, $]/300)~0.96 )*xExp[—28/t[r, ¢]] ;

K118[r_,¢_]:=(1.72x10~=10)((t[r, $]/300)*0.53)*Exp[—17/t[r, ¢]] ;

kK119[r_,¢_]:

(2.72%107 —11)xExp[—282/t[r, ¢]] ;

k120(r_,¢_]:

(2.51%10~—11)«Exp[—30653/t[r, ¢]] ;

k121[r_,¢_]:=(7.22%102—12)xExp[—33155/t[r, ¢]] ;

k122[r_,¢_]:

(2.8%107—12)xExp[—23400/t[r, ¢]] ;

k123[r_,¢_|:

(1.75%107 —10)xExp[—20200/t[ r, ¢]] ;

k124[r_,¢_1:=(3.47x102=11)((t[r, $]/300)*1.33)xExp[—242/t[r, ¢]] ;

k125[r _,¢_|:

(4.55%102—11)((t[r, $]/300)* 1.33)xExp[—242/t[r, ¢]] ;

k126[r_,¢_1:=(2.92x107—13)((t[r, $]/300)*2.23)*Exp[—23292/t[r, ¢]] ;
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K127[r_,0_]:=(4.74x107=13)((t[r, $]/300)A 1.41)xExp[439/t[r, ¢]] ;
k128[r_,¢_]:=1.32%x107—12 :

k129[r_,¢_1:=(8.1%10A—11)«Exp[-773/t[r, ¢]] ;

k130[r_,¢_1:=(1.1x107=14)((t[r, $]/300)"1.89)*Exp[—1538/t[r, ¢]] ;

k131[r_,¢_]:

(1.73%102—11)((t[r, $]/300)20.5)*Exp[—11500/t[r, ¢]] ;

k132[r_,¢_]:=(9.7%10~ —12)xExp[—4545/t[r, ¢]] ;

k133[r_,¢_]:=6.9%x10*—11 ;
k134[r_,¢_]:=1.03x10~-10 ;
k135[r_,¢_]:=1.62%102—11 ;
k136[r_,¢_]:=1.59%102-11 ;
k137[r_,¢_]:=1.03%102—11 ;
k138[r_,¢_]:=(5.94%10~—17)((t[r, $]/300)*0.17)+Exp[65.9/t[r, ¢]] ;
k139[r_,¢_]:=2.26x10~—-10 ;

k140(r_,¢ _|:

(1%x10”2—11)xExp[—4800/t[r, ¢]] ;

k141[r_,¢_]:

(1x107—11)*Exp[—4800/t[r, ¢]] ;

k142[r_,o_]:=(1%107—11)«Exp[—4800/t[r, ¢]] ;

k143[r_,¢_1:

(1%102—11)xExp[—4800/t[r, ¢]] ;

k144[r_,¢_]:=(1%10"—11)xExp[—4800/t[r, ¢]] ;
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APENDICE D

PROGRAMAGCAQO PARA A TAXA DE VARIACAO DAS ESPECIES QUIMICAS

Como mostrado no modelo quimico, a taxa de variacdo dos elementos
quimicos pode ser escrita como kn(A)n(B), onde k o coeficiente de taxa e n(A) e
n(B) sao as espécies envolvidas na reacéo. O cbdigo para este calculo € mostrado

em seguida.

r1=k1[r, ¢}*nH[rInOH[r] ;
r2=k2[r, $]*nH[rInH20[r] ;
r3=k3[r, ¢]*nH[rInHNO[r] ;
r4=k4[r, ¢]*nH[rInHCO[r] ;
r5=k5(r, ¢J*nH[r]nCO[r] ;
r6=k6[r, ¢p]*nH[rInNO[r] ;
r7=k7[r, ¢]*nH[r]nNO[r] ;
r8=k8[r, ¢J*xnH[rIn0O2[r] ;
r9=k9[r, ¢J*nH[r]nHNO[r] ;
r10=k10[r, ¢]*nH[rInCO2[r] ;
r11=k11[r, ¢]*nH[r]nN20[r] ;
r12=k12[r, ¢]*xnH[r]nN20[r] ;
r13=k13[r, ¢]*nH[r]nN20O[r] ;

r14=k14[r, ¢]*nH[r|nSO[r] ;



r15=k15[r, ¢]*nH[rInSO[r] ;
r16=k16[r, ¢]*nH[rInOCS|r] ;
r17=k17[r, ¢]*nH2[r]nO[r] ;
r18=k18[r, ¢]*nH2[r]nOH[r] ;
r19=k19[r, ¢]*nH2[r]nO2[r] ;
r20=k20(r, ¢]*nC[rInOH[r] ;
r21=k21[r, ¢]*nC[rInOH[ 7] ;
r22=k22(r, $]*nC[r]nCO[r] ;
r23=k23[r, $]*nC[r|nHCO[r] ;
r24=k24[r, ¢]*nC[rInNO([r] ;
r25=k25(r, ¢]*nC[r]nNO[r] ;
r26=k26[r, ¢]*nC[rln0O2[r] ;
r27=k27[r, $]*nC[rJnOCN][r] ;
r28=k28(r, ¢]*nC[r|nSO[r] ;
r29=k29(r, ¢]*nC[r|nSO[r] ;
r30=k30[r, $]*nC[r]nSO2[r] ;
r31=k31[r, ¢]*nCH[r]nO[r] ;
r32=k32[r, ¢|*nCH[r]nO[r] ;
r33=k33(r, ¢]*nCH[r]nOH][r] ;
r34=k34[r, p]*nCH[r|nNO[r] ;
r35=k35[r, ¢p]*nCH[r|nNO[r] ;
r36=k36/[r, ¢]*nCH[r|nNO[r] ;

r37=k37[r, ¢|*nCH[r]nNO[r] ;
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r38=k38[r, ¢]*nCH[rIn02[r] ;
r39=k39[r, ¢]*nCH[r]n02[r] ;
r40=k40(r, ¢]*nCH[r]nCO2|[r]
r41=k41[r, ¢]*nN[r]nOH[r] ;
r42=k42[r, ¢]*nN[r|nHCO[r] ;
r43=k43[r, ¢]*nN[r]nHCO[r] ;
r44=k44[r, ]*nN[rInNO[r] ;
r45=k45(r, ]*nN[r]nHNO[r] ;
r46=k46([r, p]*nN[r]nHNO([r] ;
r47=k47[r, ¢}*nN[rIn02[r] ;
r48=k48[r, ¢]*nN[r]nCO2[r] ;
r49=k49[r, ¢]*nN[r]nNO2[r] ;
r50=k50(r, ¢]*nN[r]nNO2[r] ;
r51=k51[r, ¢]*nN[r]nNO2[r] ;
r52=k52[r, »]*nN[r]nNO2[r] ;
r53=k53[r, ¢]*nN[r|nPO[r] ;
r54=k54[r, $]*nN[r]nSO[r] ;
r55=k55(r, ¢]*nN[r]nSO[r] ;
r56=k56[r, ¢]*nNH[r|nO[r] ;
r57=k57[r, ]*nNH[r]nO[r] ;
r58=k58[ r, ¢p]*nNH[r[nOH[r] ;

r59=k59[r, ¢]*nNH[r]nNO[r] ;



r60=k60[r, $]*nCH[r]nNO[r] ;

r61=k61[r, o]*nNH[rInNO2[r] ;

r62=k62[r, ¢|*nO[rInOH[r] ;

r63=k63[r, ]*nO[r]nH20[r] ;

r64=k64|[r, ¢ |*nO[r]nC2[r] ;
r65=k65[r, ¢|*nO[rnCN[r] :

r66=k66[r, ¢]*nO[r|nCN[r] ;

r67=k67[r, $]*nO[r]nHCN[r] ;

r68=k68[r, ¢]*nO[r]nHCN[r] ;

r69=k69[r, ¢]*nO[rInN2[r] ;

r70=k70[r, $]*nO[r]nHCO[r] :

r71=k71[r, $]*nO[r|nSiH[r] ;

r72=k72[r, $]*nO[rInNO[r] ;

r73=k73[r, $]*nO[r]nHNO[r] ;
r74=Kk74[r, $]*nO[r]nHNO[r] ;

r75=k75[r, ¢]*nO[r]nHNO[r] :

r76=k76[r, ¢|*nO[rInHS[r] ;
r77=K77[r, $]*nO[r]nHS[r] ;

r78=k78(r, ¢]*nO[r]nSiC[r] ;

r79=k79(r, ¢]*nO[r]nOCN[r] :

r80=k80[r, ¢|*nO[rInSiN[r] ;

r81=k81[r, $]*nO[r]nCO2[r] ;
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r82=k82[r, ¢]*nO[r]nN20][r] ;
r83=k83[r, ¢]*nO[rInN20[r] ;
r84=k84[r, ¢]*nO[rInCS[r] ;
r85=k85(r, ¢]*nO[r]nCN[r] ;
r86=k86(r, »]*nO[r|nNO2[r] ;
r87=k87[r, ]*nO[rInNS[r] ;
r87=k87[r, ¢]*nO[r]nNS[r] ;
r89=k89(r, ¢]*n0O[r]nSO[r] ;
r90=k90([ r, $]*nO[r]nOCS[r] ;
r91=k91[r, $]*nO[r]nOCS[r] ;
r92=k92[r, $]*nO[rInSO2[r] ;
r93=k93[r, $]*nO[r|nS2[r] ;
r94=k94[r, ¢]*nOH[rInOH[r] ;
r95=k95(r, ¢]*nOH[rInCN[r] ;
r96=k96[r, $]*nOH[r]nHCN[r] ;
r97=k97[r, $]*nOH[rInCO[r] ;
r98=k98[r, ¢]*nOH[rInSi[r] ;

r99=k99(r, ¢]*nOH[r]nNO[r] :

r100=k100[r, ¢ |*nOH[rInHNO|[r] ;

r101=k101[r, ¢]*nOH[r]nS[r] ;

r102=k102[r, ¢ ]*nOH[r|nCS|r] ;

r103=k103[r, ¢|*nOH[r|nSiO[r] ;
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r104=k104[r, ¢]*nOH[r|nSO[r] ;
r105=k105[r, ¢ |*nH20[r|nF[r] ;
r106=k106[r, ¢]*nC2[r|nO2[r] ;
r107=k107[r, ¢|*nCN|[r|nNO[r] ;
r108=k108[r, ¢|*nCN[r|InNO[r] ;
r109=k109[r, $]*nCN|[r|n0O2[r] ;
r110=k110[r, ¢ ]*nCN[r|nO2[r] ;
r111=k111[r, $]*nCN[r|nNO2[r] ;
r112=k112[r, $]*nCO[r|nO2[r] ;
r113=k113[r, ¢|*nCO[r|nN20[r] ;
r114=k114[r, $|*nCO[r|nNO2[r] ;
r115=k115[r, $]*nN2[r|nO2[r] ;
r116=k116[r, ¢ |*nSi[r]nCO[r] ;

r117=k117[r, ¢ ]*nSi[r]nSNO[r] ;
r118=k118[r, ¢]*nSi[r|n0O2[r] ;

r119=k119(r, ¢]*nSi[r]nCO2[r] ;
r120=k120[r, ¢|*nNO[r|nNO[r] ;
r121=k121[r, ¢|*nNO[r|nNO[r] ;
r122=k122[r, ¢|*nNO[r|nO2][r] ;
r123=k123[r, ¢]*nNO[r|nS[r] ;

r124=k124[r, $]*nNO[r]nOCN[r] ;

r125=k125[r, ¢|*nNO[r]nOCN|r] ;



r126=k126[r, ¢ |*nNO[r|nN20[r] ;

r127=k127[r, $]*n0O2[rInS[r] ;

r128=k128(r, ¢ |*nO2[ r|nOCN[r| ;
r129=k129(r, ¢|*nO2[ r|nOCN|[r]| ;

r130=k130[r, ¢|*nO2[r]nOCN|r]| ;

r131=k131[r, ¢|*nS[r]nSO[r] ;

r132=k132[r, $]*nS[r]nSO2[r] :

r133=k133[r, ¢ |*nTi[r]nNO2[r] ;

r134=k134[r, ¢ |*nTi[r]nSO2[r] ;

r135=k135[r, ¢ |*nTi[r]nO2[r] ;

r136=k136[r, ¢]*nTi[r]nNO[r] ;

r137=k137[r, ¢|*nTi[r]nCO2[r] ;

r138=k138[r, ¢|*nTi[rInO[r] ;
r139=k139[r, ¢]*nTiO[r|nC[r] ;
r140=k140[r, ¢]xnTi[r]nCO[r] ;
r141=k141[r, ¢J*nTi[InOH[r] ;

r142=k142[r, ¢ |*nTi[r]nSiO[r] ;

r143=k143[r, ¢ |*nTi[r]nH20][r] ;

r144=k144[r, ¢]*nTiO[rlnH20[r] ;
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APENDICE E

PROGRAMAGAO PARA AS EQUACOES DE FORMAGAO E DESTRUIGAO DAS
ESPECIES QUIMICAS

Tendo em méaos as equacdes de reacao e destruigao relacionadas a cada
espécie, foi possivel determinar a variagao total de cada substancia através da
equagao (6). Contudo, algumas alteragbes foram necessarias para incluir a variagéo
de densidade na programacao. A formulagdo matematica realizada é descrita em
seguida.

O problema pode ser interpretado da seguinte forma. A equacgéo (5) deve ser

adicionada a variagcao de densidade para cada variagao de raio, resultando em

dn(AB) dens [r,¢]

= =kn(A)dens[r,¢]n(B) dens [r,d], (19)
gue pode ser reescrita como
dn(dArB) x dens[r, ¢]+ n(AB) X d(denz[rr, ¢]) 20
: =kn(A)n(B)[r,e], 40
dens‘[r, ]
incluindo assim as variagds de densidade a cada novo raio iterado. Definindo
d(dens[r, ¢])
= dr (21)
didens[r, ¢] dens|r. o]

o cédigo introduzido no Mathematica com as equacgdes diferencias &
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eqns = { (didens[r, ¢] nH[r] + nH'[r])/dens[r, ¢] ==
(r17+4r18+r21+r32+r33+r37+r42+r46+r57+r59+r62+r71+r75+r77+r97+r98+r99+r101+
r102+r103+r104+r141) — (r1+r2+r3+r4+r5+r6+r7+r8+r9+r10+r11+r12+r13+r14+r15),
(didens[r, ] nOH[r] + nOH'[r])/dens][r, ¢] ==
(r2+r5+r7+r8+r9+r10+r11+r13+r14+r17+r19+r31+r35+r38+r56+r60+r61+r63+r70+r73
+r76+r105) —
(r1+r18+r20+r21+r33+r41+r42+r58+r62+r94+r95+r96+r97+r98+r99+r100+r101+r102
+r103+r104),
(didens[r, ¢] nO[r] + nO'[r])/dens][r, ¢] ==
(r1+r6+r8+r15+r20+r22+r24+r26+r29+r34+r39+r41+r44+r47+r49+r52+r94+r95+r112+
r115+r118+r121+r122+r127+r130+r131+r135) —
(r62+r63+r64+r65+r66+r67+r68+r69+r70+r71+r72+r73+r74+r75+r76+r77+r78+r79+
r80+r81+r82+r83+r84+r85+r86+r87+r88+r89+r90+r91+r92+r93),
(didens[r, ¢] nH2[r] + nH2'[r])/dens[r, ¢] == (r1+r2+r3+r4+r143+r144) —
(r17+r18+r19),
(didens[r, ¢] nH2O[r] + nH2O'[r])/dens[r, ¢] == (r18+r58+r94+r96+r100) —
(r2+r63+r105+r143),
(didens[r, ] nCO[r] + nCO'[r])/dens[r, ¢] ==
(r4+r10+r16+r214r23+r25+r26+r27+r28+r30+r32+r38+r40+r4 3+r48+r64+r66+r68+r70
+r81+r84+r91+r106+r107+r109+r119+r124+r125+r129+r137+r139) —
(r5+r22+4r97+r112+r113+r114+r116+r140),
(didens[r, ¢] nC[r] + nC'[r])/dens[r, ¢] == (r5+r31+r64+r65+r78+r85+r116+r140) —
(r20+4r21+r22+r23+r24+r25+r26+r27+r28+r29+r30),
(dldens[r, ] nHCO[r] + nHCO'[r])/dens[r, ¢] == (r33+r36+r39+r40) —
(r4+r23+r43+r70),
(didens[r, ] nNO[r] + nNO'[r])/dens][r, ¢] ==
(r3+r12+r42+r45+r48+r50+r53+r55+r57+r65+r69+r73+r82+r87+r100+r109+r111+r114
+r128+r133) —
(r6+r7+r24+r25+r34+r35+r36+r37+r44+r59+r60+r72+r99+r107+r108+r117+r120+
r121+r122+r123+r124+r125+r126+r136),
(didens[r, ] nNH[r] + nNH'[r])/dens][r, ¢] == (r6+r9+r12+r41+r43+r45+r68+r74) —
(r56+r57+r58+r59+r60+r61),
(didens[r, ¢] nN[r] + nN'[r])/dens][r, ¢] ==
(r7+r25+r56+r58+r66+r69+r80+r88+r108+r117+r123+r136) —
(r41+r42+r43+r44+r45+r46+r47+r48+r49+r50+r51+r52+r52+r54+r55),
(didens[r, ] nO2[r] + nO2'[r])/dens[r, ¢] ==
(r51+r62+r72+r74+r79+r81+r83+r86+r89+r92+r120) —
(r8+r19+r26+r38+r39+r47+r106+r109+r110+r112+r115+r118+r122+r127+r130+r135),
(didens[r, ] nHNOJ[r] + nHNQO'[r])/dens][r, ¢] ==
(r3+r9+r45+r46+r73+r74+75+r100) ,
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(didens[r, ] nCO2[r] + nCO2'[r])/dens[r, ¢] == (r90+r97+r112+r113+r114+r128) —
(r10+r40+r48+r81+r119+r137),

(didens[r, ] nN20][r] + nN20O'[r])/dens][r, ¢] ==
(rd6+r52+r59+r61+r115+r121+r124+r125) — (r11+r12+r13+r82+r83+r113+r126),
(didens[r, ¢] nN2[r] + nN2'[r])/dens[r, ¢] ==
(r11+r13+r44+r49+r51+r60+r83+r107+r113+r120+r126) — (r69+r115),
(didens[r, ] nSO[r] + nSO'[r])/dens][r, ¢] ==
(r30+r77+r85+r88+r91+r92+r93+r101+r123+r127+r132+r134) —
(r14+4r15+r28+r29+r54+r55+r89+r104+r130+r131),

(didens[r, ¢] nS[r] + nS'[r])/dens[r, ¢] == (r14+r28+r55+r84+r89+r93) —
(r101+r123+r127+r131+r132),

(didens[r, @] nHS[r] + nHS'[r])/dens[r, ¢] == (r15+r16) — (r76+r77),
(didens[r, ] nOCS[r] + nOCS'[r])/dens[r, ¢] == (r102) — (r16+r90+r91),
(didens[r, ¢] nCH[r] + nCH'[r])/dens][r, ¢] == (r20+r23) —
(r31+r32+r33+r34+r35+r36+r37+r38+r39+r40),

(dldens[r, ] nC2[r] + nC2'[r])/dens[r, ¢] == (r22) — (r64+r106),

(didens[r, ] nCN[r] + nCN'[r])/dens][r, ] == (r24+r27+r35+r67+r79+r96) —
(r65+r66+r95+r107+r108+r109+r110+r111),

(didens[r, ] nOCN[r] + nOCN'[r])/dens[r, ¢] == (r37+r108+r110+r111) —
(r27+4r79+r124+r125+r128+r129),

(didens[r, ] nCS[r] + nCS'[r])/dens|[r, ¢] == (r29) — (r84+r85+r102),
(didens[r, ] nSO2[r] + nSO2'[r])/dens|[r, ¢] == (r104+r130) — (r30+r92+r132+r134),
(didens[r, ] nHCN[r] + nHCN'[r])/dens[r, ¢] == (r34+r95) — (r67+r68),
(didens[r, ] nNO2[r] + nNO2'[r])/dens][r, ¢] == (r75+r99+r122+r126+r129) —
(r49+r50+r51+r52+r61+r86+r111+r114+r133),

(didens[r, ¢] nPO[r] + nPQO'[r])/dens][r, ¢] == r53,

(didens[r, ¢] nP[r] + nP'[r])/dens[r, ¢] == r53,

(didens[r, ] nNS[r] + nNS'[r])/dens][r, ¢] == (r54) — (r87+r88),

(didens[r, ¢] nSiH[r] + nSiH'[r])/dens[r, ¢] == r71,

(didens|[r, ¢] nSiO[r] + nSiO'[r])/dens|[r, ¢] ==
(r71+r78+r80+r98+r116+r117+r118+r119) — (r103+r142),

(didens|[r, ¢] nSiC[r] + nSiC'[r])/dens[r, ¢] == r78,

(didens[r, ¢] nSiN[r] + nSiN'[r])/dens[r, ¢] == r80,

didens|r, ¢] nS2[r] + nS2'[r])/dens[r, ¢] == (r131) — (r93),

didens[r, ¢] nSi[r] + nSi'[r])/dens[r, ¢] == (r98+r142) — (r116+r117+r118+r119),
didens[r, ¢] nSiO2[r] + nSiO2'[r])/dens[r, ] ==r103,

didens[r, ¢] nF[r] + nF'[r])/dens[r, ¢] == r105,

(didens[r, ¢] nHF[r] + nHF'[r])/dens[r, ¢] == r105,

(didens[r, ¢] nTi[r] + nTi'[r])/dens[r, ¢] == (r139) —
(r133+r134+r135+r136+r137+r138+r140+r143),

(didens[r, ¢] nTiO[r] + nTiO'[r])/dens|[r, ¢] ==
(r133+r134+r135+r136+r137+r138+r140+r141+r142+r143) — (r139+r144) } ;

o~ o~ o~ o~
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APENDICE F

PROGRAMAGAO PARA O INTEGRADOR NUMERICO

Por fim, o cédigo utilizado para as condig¢des iniciais e integrador numérico é

mostrado em seguida.

dH2 = 5*10"-1;

ic ={nH[2] == (6*107*-1) / dH2 , nOH[2] == (4*107"-6) / dH2 , nO[2] ==
(3.42* 107-4) / dH2 , nH2[2] == (5*107-8) / dH2 , nH20[2] == (7.07*10"-5) / dH2
nCO[2] == (10"-4) / dH2 , nC[2] == (3.42*10"-4) / dH2 , nHCO[2] ==
(2.5*107-8) / dH2 , nNO[2] == (3.52*10"-4 / dH2 , nNH[2] == (10*-12) / dH2 ,
nN[2] == (6.02*-5) / dH2 , nO2[2] == (3.52*10%-7) / dH2 , nHNO[2] == (10"-12) / dH2,
nCO2[2] == (2.3*10"-8) / dH2 , nN20J[2] == (10*-12) / dH2 , nN2[2] == (10*-12) / dH2
, nSO[2] == (1.8*107-8) / dH2 , nS[2] == (1.38%-5) / dH2 , nHS[2] == (10"-12) / dH2 ,
nOCS[2] == (10*-12) / dH2 , nCH[2] == (1.7*107-9) / dH2 , nC2[2] == (10"-12) / dH2 ,
NCN[2] == (10*-12) / dH2 , nOCN[2] == (10*-12) / dH2 , nCS[2] == (10*-12) / dH2 ,
nS02[2] == (10*-12) / dH2 , nHCN[2] == (9.063*107-12) / dH2 , nNO2[2] ==
(10712) / dH2 , nPO[2] == (10*-12) / dH2 , nP[2] == (2.29*107-7) / dH2 , nNS[2] ==
(10M-12) / dH2 , nSiH[2] == (10*-12) / dH2 , nSiO[2] == (3.44*107-5) / dH2 ,
nSiC[2] == (10"-12) / dH2 , nSiN[2] == (10*-12) / dH2 , nS2[2] == (10*-12) / dH2 ,
nSi[2] == (3.24*107-5) / dH2 , nSiO2[2] == (10*-12) / dH2 , nF[2] ==
(3.6"107-8) / dH2 , nHF[2] == (10*-12) / dH2 , nTi[2] == (7.9*10"-8) / dH2 , nTiO ==
(107-8) / dH2 } ;

sol = Table [NDSolveValue[ { eqns , ic, WhenEvent[ [ r, ¢ ] == 1200,
“Stopintegration”1}/. ¢ = ¢i,{nH,nOH, nO,nH2,nH20, nCO, nC, nHCO,
NNO , nNH , nN, nO2 , nHNO , nCO2 , nN20 , nN2, nSO, nS, nHS , nOCS , nCH ,
nC2 ,nCN, nOCN, nCS,nSO2,nHCN, nNO2,nPO, nP,nNS, nSiH, nSiO,
nSiC , nSiN , nS2, nSi, nSiO2 , nF , nHF , nTi, nTiO},{r,2,6}, MaxSteps =
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Infinity , MaxStepSize = 0.5*10”-2 , AccuracyGoal —= 0, PrecisionGoal — 0 , Method
- {"BDF"}],{¢i, 0, 2"Pi, Pi}];



