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Resumo

Este trabalho apresenta o resultado de um estudo tedrico sobre moléculas interestelares que sao uteis para a contabilidade do conteudo organico do universo e para fornecer um vislumbre
das condicOes pre-bidticas na Terra e em outros ambientes do alem do nosso planeta. Utilizando o codigo PDR Meudon, nds exploramos rotas de formacao de moléculas heterociclicas
nitrogenadas, como o pirrol e a piridina, as guais possuem potencial astrobiologico. As simulacdes demonstraram como a exploracao de poucas rotas possiveis de producao de moléculas
heterociclicas nitrogenados resulta em abundancias significantes destas espéecies. Rotas particularmente efetivas para a producao de heterociclicos nitrogenados envolvem o0s
hidrocarbonetos policiclicos aromaticos como catalisadores. Assim, uma varredura por diversas rotas de producao deve revelar mais espéecies a serem alvo de observacoes astrofisicas.

Introducao
Nitrogénio

- presente na composicao das moléculas informacionais; seu numero de valéncia permite
assimetrias.

- bases nitrogenadas; DNA & RNA
PAHs & PANHs

- amplamente encontrados no ISM e sao resistentes a radiacao presente nas regioes de
formacao estelar.

- PANHs podem constituir precursores de sistemas informacionais biologicos

-Em um cenario prebiotico como o “RNA World” materiais como PAHs e PANHSs poderiam
realizar a transicao de matéria nao-viva para materia viva

Sorkia (2010Db)

Simulacoes
The PDR Meudon code — amplamente usado por simular regidbes PDRs com acuracia

Nebulosa Cabeca de Cavalo — arquétipo de nuvem molecular;
Parametros bem conhecidos

A rede quimica completa contém 5238 reacoes; 318 espécies e 14 elementos

O Papel dos PAHs

Formacao da piridina a partir do pirrol (Fig. 1);
Insercao dos PAHSs, usando o Circuncoroneno, conforme reacoes da Tab. 1 (Fig. 2)
Formacao da piridina e do pirrol com a inclusao dos PAHs (Fig. 3)
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Figura 1: Abundancia relativa ao H2 para a producao do pirrol e da piridina.
REAGENTS PRODUCTS
y o B
C54H18 H C54H17 H2 5.00E-008 0.5 0
C54H18 C2H C54H17 C2H2 5.00E-008 0.5 0
C54H17 HCN C55H18N photon 5.00E-007 0.5 0
C55H18N C2H2 C57H19N H 5.00E-007 0.5 0
C57H19N C2H4 C54H18 C5H5N 5.00E-007 0.5 0

Tabela 1: Taxas de reacao para a quimica envolvendo o PAH Circuncoroneno e espécies derivadas.
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Figura 2: Abundancia relativa ao H2 para as reacées envolvendo o circuncoroneno e derivados.
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Figura 3: Abundancia relativa ao H2 da comparacao da producao do pirrol e da piridina apos a insercao
dos PAHS.
Conclusoes

Este estudo verificou que, ap6s a validacdo do modelo com dados observacionais
relatados por Goicoechea et al. 2009 e Tessyer et al. 2003 que mostrou grnade
concordancia com o modelo para a regiao, as presentes simulacoes demonstram como a
exploracdo de apenas algumas rota possiveis para a producido de heterociclicos
nitrogenados resultam em abundancias significativas para estas especies. Rotas
particularmente eficientes para a formacdo de moléculas prebidticas nitrogenadas € a
utilizacao de hidrocarbonetos policiclios aromaticos (PAHS) como catalisador.

Assim, a exploracdo de uma variedade de caminhos de producao devera revelar mais
espécies que podem se tornar alvo para futuras observacoes astrofisicas.
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