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1. Célkittizések

Az asztrofizikai kozegek molekularis fejlédése mind a mai napig egy jelentés mértékben
kutatott teriilet, legyen sz6 hiivosebb csillagkodokrsl, protoplanetéris korongokrol, vagy
akar szupernéva-maradvanyokrol. A molekulak vizsgalatahoz sziikséges infravoros- illetve
szubmilliméteres tartomanyokat vizsgalo eszkozok megfigyelési érzékenysége és precizitasa
az utobbi évtizedben ugréasszerd fejlédésen esett at, koszonhetfen az olyan miszereknek,
mint az ALMA, vagy a James Webb Urteleszkop. A megfigyeléseket szervesen kisérs
elméleti modellezés az informatikai lehetGségek fejlédésével egyre kifinomultabban képes
interpretalni az adatok mogott rejtézo fizikai valosagot. Dolgozatomban ez utébbi, elmé-
leti oldalt ismertetem alaposabban.

A munkam céljaul azt ttiztem ki, hogy egy tetszéleges asztrofizikai kozeg fizikai para-
métereit meghatarozo kodot irjak. Az ehhez sziikséges fizikai keretrendszert a fény-anyag
kolcsonhatéas, ezen beliil a radiativ transzferelmélet adja. A programom alapjaul a RAD-
EX nevi, radiativ transzfer-kod szolgél, pontosabban annak Pythonos implementécioja,
a pythonradex. A fizikai paramétereket, mint a kinetikus hémérséklet és a siirtiség, mo-
lekulak rotéaciés vonalaival hataroztam meg. A modszerem az volt, hogy altalam irt kod
kiszamolja egy paraméter-racson a molekulak rotaciés vonalainak erdsségét, és x? illesz-
téssel hatarozom meg a kozeg fizikai tulajdonsagait.

A dolgozatom felépitése a kovetkezs: a mésodik fejezetben részletezem a kddom mo-
gotti fizikat, a harmadik fejezetben a RADEX illetve pythonradex legfontosabb tulaj-
donsagait, illetve a sajat kodomat mutatom be, mig a negyedik fejezetben egy konkrét
asztrofizikai kozeg, az SN1987A szupernova-maradvany analizisét végzem el.

2. Elméleti osszefoglalé

2.1. Molekulaspektroszkdopia

2.1.1. Energiaszintek

Az alabbi Gsszefoglalé jelentSs része a Bransden és Joachain 1983, Physics of atoms and
molecules cimt konyvbdl, illetve Dr. Paragi Gabor Tamés, Atom- és molekulafizika kurzus
orai jegyzeteibdl szarmazik.

A molekuldk energiaszintjei és alapvetGen a spektruma lényegesen bonyolultabb, mint
az atomoké. A dolgozatomban csak a kétatomos molekulakkal foglalkozom, mivel a leg-
tobb asztrofizikai kozegben leggyakrabban azok talalhatéak meg. A kétatomos molekulak
energiaszintje felirhato a

Egpr = ES(RO) + B, + E, (1)

alakban, ahol F¢(Ry) az elektromos energia, E, a vibréacios energia, F, a rotacios ener-
gia. Ez az egyenlet akkor igaz, ha a molekula > allapotban van, azaz A = 0, ahol A a
mellékkvantumszam (teljes impulzusmomentum szimmetriatengelyre valo vetitettjének a
nagysaga). A A analog az atomfizikiban hasznalt [ mellékkvantumszdmmal. A munkam
sorén a rotacios és vibracids energiaszintek jatszottak fontos szerepet.

A rotécids energiaszinteket a



h2
Ep= 75 +1) (2)

egyenlet irja le, ahol # a rotaciés kvantumszam és [ az impulzusmomentum. A vibra-
ci6s energiaszinteket elsé kozelitésben harmonikus oszcillatorként lehet leirni, melyet egy
anharmonikus taggal kiegészithetiink, a pontosabb leiras érdekében,

B, = hwo[(v +1/2) — Bv — 1/2)7], (3)
ahol 8 < 1 az anharmonikus tag egyiitthatoja, v a vibréacios kvantumszam, wy = (k/u)'/?,
ahol k£ a harmonikus oszcillator erGsségét irja le, p a redukalt tomeg.
Az energiaszintek kozotti atmenetek vonalakat, illetve sdvokat eredményeznek az aszt-
rofizikai objektumok szinképeiben.

2.1.2. Sugarzasos dtmenetek

A sugarzasos- vagy radiativ atmeneteknél a molekula egy fotonnal lép koélesonhatasba,
ami megszabja az dtmenet tulajdonsigait. A kovetkezSkben dipolus-kozelitést alkalma-
zok, mivel a magasabb multipolusok sokkal gyengébb atmeneteket hoznak létre. A dipo6lus
kozelitésben az atmenet valosziniisége ardnyos a D elektromos dipél-operator méatrixele-
mének ergsségével.

D:e(ZZiRi—er), (4)

ahol e az elemi toltés, Z; az i-edik mag rendszdma, R; az i-edik mag helye és r; a j-edik
elektron helye.
A spontan emisszios koefficiens a dipolus operatorral felirva:

4 1
Au=—— w3 Dy, 5
ul 33 (47’('60) ul| ul| ( )
ahol w,; az adott atmenet soran kibocsajtott/elnyelt foton korfrekvenciéja.

Molekulaknal Born-Oppenheimer kozelitésben az elektromos, vibracios és rotacios
mozgasok kozotti csatolasok elhanyagolhatéak, kiilon lehet azokat kezelni. A molekuléris
dipolus-operator diagonalis elemeit a

Dao = <‘Ija’D"I]a> ) (6)

varhato érték irja le, ahol a tartalmazza az elektromos, vibracios és rotaciés allapotokat is
és U, a teljes molekularis hullamfiiggvény. Szimmetrikus és homonuklearis molekulédknal
a diagonélis elemek értéke 0, mivel nincs eredd dipélus-momentum. Ez azt eredményezi,
hogy nincsen tisztan rotécios és vibracids atmenet, csak elektromossal egyiitt, mivel akkor
jon csak létre eredd dipolusmomentum. Heteronuklearis molekulaknal lehetségesek ezek
az atmenetek elektromos dtmenet nélkiil is.

A rotacios atmeneteket kotik kivalasztasi szabélyok, mivel fotonnal valé koéleson-
hatas eredményei. A fotonnak A impulzusmomentuma van, amit a kélcsonhatas soran az



impulzusmomentum-megmaradés miatt a molekuldnak atad, igy az atmeneteket a kovet-
kez6 kivalasztéasi szabalyok iranyitjak:

AF =+1 (7)
AM; =0, +1, (8)

ahol # a J? impulzusmomentum négyzet operator sajatértéke és M; a J, impulzusmo-
mentum z-irdnyt komponensének sajatértéke.

J«—T=0«1 1«2 2«3 34
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1. abra. Ez az dbra szemlélteti a rotdcids dtmenetek viselkedését. Az dtmenetek
eqyenkozien kovetik eqymdst, 2B energiakiilonbséggel. Forrds: EI

A kétatomos molekuléak tisztéan rotacios vonalai az elektroméagneses szinkép tévoli inf-
ravoros és mikrohullamu tartomanyaban vannak. A vonalak elsé kozelitésben egymast
egyenkoziien kovetik, a frekvencidt a

hvgiryg=E(F+1)—E.(f)=2B(f+1) 9)
formula adja meg, ahol
h2
B=—— 10
211 R2 (10)

ahol Ry az egyenstlyi tavolsidg a két mag kozott. Ezt a spektrélis viselkedést illusztrélja a
abra. Természetesen ez egy kozelités, a vonalak a # novekedésével kozelebb keriilnek,
mivel a centrifugélis erd miatt a magok tavolodnak egymastol, és ez a[I0] egyenlet szerint
a B csokkenéséhez vezet.

Thttps:/ /en.wikipedia.org/wiki/Rotational _spectroscopy#/media/File:Rotational spectrum
example.png
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Vibraciés atmenet akkor johet létre, ha a

Dy, = (Vy|DIV,) = /\IIU/D(R)\IIU dR (11)
varhato érték nem tiinik el. Ha D nem fiiggetlen R-t6l, akkor felirhaté hatvanysor alakban:
dD
R=Ry

a magasabb rendd tagokat elhanyagolva, Ry a vibraciés alapallapotban lévé nuklearis
szeparacid. Ebben az allapotban a vibracios energiaszintek a fent részletezett moédon egy
harmonikus oszcillator sajatértékeiként viselkednek. A kivalasztasi szabalyt az adja, hogy
a|l1]l egyenlet csak akkor nem tiinik el, ha

Av =1 —v ==l (13)

Mivel a harmonikus oszcillator modell csak kozelités, igy az anharmonikus tagok meg-
engedik a Av = +2, 43, ... eseteket is, de ezek az atmenetek nagységrendekkel gyengébbek.

Mivel a foton abszorpcidja A impulzusmomentum elnyelését igényli, igy a vibracios
atmeneteket mindig kisérik a rotécios atmenetek, az azokhoz tartozo kivélasztasi szaba-
lyokkal. Egy ¥ allapotban lévé molekula esetén, ha az atmenet két rovibracios allapot,
(v, F) és (v, F') kozott torténik, ahol a vibracios kvantumszam v’ = v + 1, a rotacios
kvantumszam valtozésa szerint két halmazra lehet bontani az atmenetet.

Az egyik az R 4g. Ebben az esetben Af = +1, azaz az adtmenet utan a rotacios
kvantumszam noévekszik. Az ezekhez tartozo frekvencidkhoz az Gsszefiiggés a kovetkezd:

Wi =Ew+1,f+1)—Ew 7)=2B(f +1)+h, F=012,... (14

A mésik a P 4g. Ebben az esetben A ¥ = —1. A frekvencidkra az el6z6hoz hasonlo
Osszefiiggés:

hv=E@wv+1,7—-1)—E(v, f)=-2Bf +hwy, JF=12,3, ... (15)

A két ag egylitt alkotja a vibracios-rotécids, roviden rovibracios séavokat. FEzek a
vonalak a kozép-infravords tartomanyban taldlhatdak, a vibracios dtmenetek nagyobb
energiaja miatt. Mint ahogy a fenti egyenletekbdl latszik, egy savon beliil a vonalak 2B/h
frekvenciakiilonbséggel kovetik egymast, kivéve a vy = wy /27 vibracios frekvencianal, ahol
4B/h a rés, ahogy a2l abran is lathato.

2.2. Radiativ transzferegyenlet és molekularis populaciék

Az alabbi osszefoglalo a van der Tak és tsai. 2007 és Doktori kurzusok fizikabol (szerk:
Hevesi Imre, JATEPress, 2014; 33. o.), Dr. Vinké Jozsef "Sugérzasi folyamatok az
asztrofizikdban" cimi fejezetbdl szarmaszik.

A radiativ transzferegyenlet a sugarzas terjedését irja le egy adott kozegben, melyet
ds tavolsagon a kdvetkezsképp lehet megadni:

Zhttps:/ /chem.libretexts.org/Bookshelves /Physical and Theoretical Chemistry Textbook
Maps/Supplemental Modules %28Physical and Theoretical Chemistry%29/Spectroscopy/
Rotational Spectroscopy/Rovibrational Spectroscopy
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Intenzitas

2. dbra. Rovibrdcios sdv szerkezete, harmonikus oszcilldtor és merev rotdtor kézelitésben.
Forrds: E|

\Y

1 dIl/ I/JV 'V
— —L, + u)
a,p ds oy + X

(16)

ahol 7, a lokdlis emisszios egyiitthato, «, a lokélis abszorpcios egyiitthato, y, a szora-
si koefficiens, I, a fajlagos intenzitéds, .J, az atlagos intenzitds. FEzekbdl definidlhato a
forrasfiiggvény, S,

XVJIJ + jV

S, = , 17
o T x, (17)
A radiativ transzferegyenlet integralis alakja:
I, = I,(0)e™ + / Sy(ry)e” v dr) (18)
0

ahol 7, az optikai mélység, dr, = a,ds, I, a kozeghdl indulod sugarzas, I,(0) pedig a
hattérsugarzéas, ami belép a kozegbe.

A fenti egyenletek egyarant leirjak a kontinuum sugérzast és a vonalas sugarzést is.
A tovabbiakban csak a molekulak kotott-kotott atmeneteirdl lesz szd. Legyen az adott
molekulanak N allapota, A,; a spontan emisszios rata, B, és By, a indukalt emisszio és
abszorpcio Einstein-koefficiense, u a felsé és 1 az als6 energiaszint. C,; és C}, az iitkozési
rata.

Az itkozési rata felirhato:

Oul = NcolVul, ( 19)

ahol n, az iitkozési partner szamstirtisége (cm™—2) és v, az iitkozés altal alsé energiaszintre

val6 dtmenet rataja (cm® s71). Ez a rdta a o iitkozési hatdskeresztmetszetnek a Maxwelli

atlaga:
8kTin\ 2/ 1 \? .
ul = tmn E - /kazndE 20
Yul ( T ) kam /U € ) ( )

6




ahol F az iitkozési energia, k£ a Boltzmann-allando, Ty, a kinetikus energia és p a
molekula redukélt tomege. A magasabb energiaszintre val6 atmenet megkaphatd egy
egyensulyi Osszefiiggés alapjan:

Yu e_hy/kain7 (21)

Yiw = Yul=—
i

ahol g; az i-edik allapot statisztikai stlya.
A lokalis emisszi6 az u — [ tmenetnél:

o =, A, (22)
T
ahol n; az i-edik &allapotban 1évé molekulanak a széamstrtsége, v, az u — [ atme-
nethez tartozé laboratériumi frekvencia, ¢, a vonalprofilt leir6 fliggvény. Az abszorpcios
koefficiens felirhato a

hv, 1
o, = 47: (nlBulQDV - buBlu¢u) (23)
alakban, ahol ¢, és 1, az abszorpcios- és indukalt emissziés atmenet vonalprofilja.
A tovabbiakban az emittalt fotonoknél teljes szog- illetve frekvencia-eloszlast feltéte-
leziink, azaz ¢, = ¢, = ¥,. Ez szigortan csak akkor érvényes, ha az iitkozési gerjesztés

dominal. Ez a feltételezés megengedi, hogy a forrasfiiggvényt a kovetkezé alakban irjuk
fel:

Vul

. nuAul _ 2hl/3l (gunl B 1> -1 (24)

B, — 1y Bui 2\ giny

ahol kihasznaltuk az Einstein-reldciokat. Bevezethets a T, gerjesztési hémérséklet a
Boltzmann-egyenlet alapjan:

L) g1
ahol F; az i-edik allapot energiaszintje. FEzzel a forrasfiiggvény felirhaté ugy, hogy
= B,(T..), egy T., homérsékletii feketetest-sugarzasanak fajlagos intenzitésa.
A sugarzasos atmenetek természetes vonalprofilja a Lorentz-fliggvény. A kialakulésat
a félklasszikus modellel lehet legegyszertibben leirni, ahol a kibocsaté atomot/molekulat
egy csillapitott oszcillatornak tekintjiik. A vonalprofilt leir6 fiiggvény:

Mu _ %e_(E“_EZ)/kT”, (25)

Sy

ul

T
42(v — vy)? + (5)2’

ahol I' az allapot élettartaméanak reciprokaval anal6g mennyiség.

Az intersztellaris kozegekben a dominéns vonalszélesedési mechanizmus a Doppler-
szélesedés, amelyet a gaz részecskéinek véletlenszerd mozgasa okoz. Mivel ezt a mozgast
egy Gauss-eloszlassal lehet leirni, igy jo kozelitéssel a vonalprofil jellemezhetd egyszertien
egy Gauss-profillal:

GuL = (26)

O, = UDl\/%eXp{— <V—Vul—17-ﬁ%> /U%}, (27)

ahol vp a Doppler-szélesség, v a mozgd gaz sebességvektora a szordédas pozicidjaban,
1 a fénysugér irdnyvektora és ¢ a fénysebesség. A Doppler-szélesség az 1/e-ad résznél vett



szélessége a profilnak, tehét egyenls a AV/2- VIn 2-vel, ahol AV a vonal félértékszélessége

Ha a vonalprofilt pontosan szeretnénk leirni, akkor a Lorentz-fliggvény és Gauss-
fiiggvény konvoliciojat kell hasznalni, azaz a Voigt-profilt. Altaldban azonban elegendd a
Gauss-fiiggvényt hasznélni, mivel a Lorentz-profilja a vonalaknak sokkal keskenyebb, igy
a konvoluci6 soran jo kozelitéssel Dirac-delta-fiiggvényként kezelhetd.

Ha az n; populaciok ismertek, a radiativ transzferegyenlet egzaktul megoldhatova
valik. Példaul LTE esetében (Lokalis Termodinamikai Egyensuly), a gaz kinetikus hé-
mérsékletének (T};,) ismeretében az n;-ket a Boltzmann-egyenleten keresztiil meg lehet
hatarozni. Azonban sok csillagkozi és cirkumsztellaris kozeg esetén a strtiség tul alacsony
ahhoz, hogy elérje a lokalis termodinamikai egyensilyt, de a statisztikus egyensily (SE)
gyakran feltételezhets:

N N

dni o

pT 0= é n;Pj; — n; é Py =% —niD;, (28)
J#i J#

ahol P;; az i-edik szint megsemmisiilési ratéja, és a P;; keletkezési egyiitthato az alabbi
modon szamithato ki:

ij — = . .
Bile,+C’Z-j, (Z <]).
A (13)-as egyenletben 1é6v6
Bijjy == B”/ JV¢VdV (30)
0

tag az i-edik allapotrol a j-edik allapotra 1évé indukalt gerjesztési atmenetek szamat
adja meg, és

1
=— [ [,dQ 1
Jo= oy [ 1 (51)

ahol az I, fajlagos intenzitést a df2 térszogre integraljuk és atlagoljuk irany szerint.
Ezzel az SE egyenlet magéba foglalja a nem lokalis sugarzéas hatésait is.

2.3. Szokési valdszintliség

A radiativ transzferegyenlet megoldasaban a f6 nehézség a molekuléris szintek populéci-
oinak és a lokalis sugarzasi térnek a kolcsonos fliggésébdl szarmazik. A sugarzasi teret
va. Ennek feloldasdhoz altalaban iterativ modszerek sziikségesek. Példaul ha inhomogén,
vagy egy geometriailag komplex objektumra szeretnénk szémolni, akkor hossztu szamita-
sok sziikségesek, rengeteg racsponttal. Azonban ha csak a kozeg globalis tulajdonsagai a
fontosak, akkor a szamitasokat lényegesen megkdnnyithetjiik a 5 geometriailag atlagolt
szOkési valoszintiség bevezetésével. A [ paraméter azt a valoszintiséget adja meg, hogy
egy foton mekkora valészintiséggel szokik ki a kozeghdl. Ez a valoszintiség csak a 7 optikai
mélységtsl és a kozeg geometriajatol fiigg és kapcsolatban van a kozegbeli sugérzasi tér
intenzitaséaval:



Ju = Su,(1 = ). (32)

Ez az egyenlet elhanyagolja a kiils6 sugarzas hatésat, de az konnyen beilleszthetd.
A szamitédsaim soran egy statikus, gombszimmetrikus geometriajiu kozeggel szdmoltam,
amelyre a szokési valoszintség (Osterbrock és Ferland [2006)):

6212[1—2~+<2+5967} (33)

T T2 T

2.4. Alkalmazasi teriilet: nagy tomegi csillagok szupernéva-rob-
banasai

A szupernéva-maradvanyok molekularis vizsgalata még sok nyitott kérdést tartogat. A
nagy sebességgel taguld burok hiilése kozben 6ssze tudnak allni molekuldk, melyek a ké-
s6bbi porképzddés egyik fontos lépését alkothatjak, emiatt egy jelenleg is aktivan kutatott
teriilet.

A t6bb mint 8 naptomegi csillagok magjaban a fuzids folyamatok egészen a vasig
eljutnalf’] Ebben az allapotban a mag hémérséklete eléri a 8 - 108 K-t, a nyomas a
10 g/cm3-t, ekkor lehet6vé valik az inverz béta bomlas, a protonok és elektronok ne-
utronokka alakulnak at. Emiatt lecsokken a szabad elektronok nyomasa, emiatt a méar
degeneralt mag instabilla valik és 6sszeomlik. Ezt a folyamatot nevezziik magkollapszus-
nak. A kollapszust csak a neutronok degeneraciés nyomasa képes megéllitani, ekkor a
nyomas hirtelen megnd, létrejon a neutroncsillag. A neutroncsillagra hullo kiterjedt csil-
laganyag lepattan a felszinérél, emiatt a még beesd és mar visszapattant anyag iitkdzésénél
egy nagy stirtiségi 16késhullam jon létre, ami felftiti és szétveti a csillag anyagat. Ezt a
folyamatot nevezziik szupernéva-robbanasnak. 3-4 honappal a robbanas utan a marad-
vany annyira szétterjed és a stirtisége annyira lecsokken, hogy elkezd atlatszova valni, ez
a nebularis fazis.

A molekulék jelenléte fontos szerepet jatszik a szupernéva-maradvanyok termaélis fej-
l6désében. A parszaznapos maradvanyok esetén a CO emisszi6o altali hiilés a dominans
folyamat (Liu és Dalgarno|1995)). Ezenfeliil a molekulavonalak relevans nyomjelzéi a kozeg
strtiségének, hémeérsékletének és tagulasi sebességének.

3. RADEX

A RADEX (van der Tak és tsai. 2007) egy egydimenzios nLTE radiativ transzfer kod,
azaz nem feltételezi a Lokalis Termodinamikai Egyensilyt. A program infravoros- és
radi6 tartomanyokban képes elméleti spektrumvonalakat szamolni a molekulaatmenetek
és a szokési valoszintiség kozelités figyelembe vételével. A szdmolasokhoz izotermikus és
homogén kozeget feltételez. A program iterativan szamitja ki a statisztikai egyensily
egyenleteit, optikailag vékony kozelitést hasznalva kezdeti feltételnek. A RADEX egy-
szerre 7 iitkozési partnerrel tud szamolni. Strd molekularis felh6kben Hy a f6 iitkozési
partner a legtébb molekula esetén, azonban kiilonb6z6 hatéskeresztmetszetek eltérhetnek
az ortho- és parahidrogén esetén. Orthohidrogén esetén az atommagok spinje ugyanabba
az iranyba all, mig parahidrogénnél ellentétes irdnyba. Ionos molekulaknél, mint példaul
az OH™T, az elektronokkal val6 iitkozés is fontos lehet.

3http://astro.u-szeged.hu/oktatas/asztrofizika/html /node53.html
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3.1. A program limitacioi

Minden modellnél, legyen az analitikus vagy numerikus, fontos ismerni az érvényességi
korlatait, jellemz6it, kozelitéseit.

A program nem veszi figyelembe a folytonos opacitast, mint példaul a por, vagy a
szabad-szabad kolcsonhatas altal létrehozott kontinuumot. Ezeknek a sugarzéasa hosszabb
hullamhosszakon, illetve alacsony koncentracioknal elhanyagolhato, hatasuk azokban a
régiokban vélik jelentGssé, ahol nagy az oszlopstirtiség, mint példaul a protoplanetaris
korongok, illetve a tavoli infravérosnél rovidebb hullamhosszakon.

A kod tovabbi korlatja, hogy egyszerre csak egy molekulat kezel, tehat a kiillonb6zd
molekuldk atmeneteinek az atfedését nem veszi figyelembe. Ilyen atfedések létrejohetnek
radio- és infravords tartoményban is. Specidlis esetekben ugyanannak a molekulanak a
hiperfinom atmeneteihez tartoz6 vonalak is dtfedhetnek.

Bizonyos molekulédk esetében, kiilondsen kis stirtiség vagy erds sugérzasi tér esetén
eléfordulhat populédcid-inverzio, amely negativ optikai tthosszt eredményez és a sugar-
zés nemlineéris erdsitését. Ezt a jelenséget nevezik mézernek (MASER), amely a radia-
tiv transzferegyenlet nem lokalis kezelését igényli, tobbek kozott az iranyfiiggés részletes
mintavételezését, melyet a RADEX nem tud kezelni. AlapvetSen a szokési valdszintiség-
kozelités érvényes, amig a mézerek nem telitettek, ez 7 ~ —1-nél fordul el5. A gyakor-
latban ez azt jelenti, hogy a szamitott vonalak intenzitdsa 7 < —0.1 esetén pontatlanabb
lesz, 7 < —1 esetben pedig teljesen el kell hagyni az adott vonalat.

3.2. Pythonradex

A pythonradexﬁ, a RADEX kod Pythonos implementacioja. A kod az ALI (Accelerated
Lambda Iteration, gyorsitott lambda iteraci6) hasznalataval oldja meg az nLTE radia-
tiv transzferegyenletet, a szokési valoszintiségek kiszamitasaval. Ezenfeliil egy kényelmes
modszert ad a LAMDA adatbézisbarP|(Schéier és tsai. 2005) taldlhato vonallistak olvasé-
sédhoz.

A program telepitéséhez a linkelt github oldalrél le kell tolteni a csomagot, majd a
setup.py-t tartalmazoé mappéabol terminalboél lehet telepiteni:

python3 setup.py install

Elsfordulhat, hogy rendszergazdai jogosultsag kell a telepitéshez. A telepités utan a ko-
vetkez$ paranccsal lehet ellendrizni, hogy minden a megfelel6 modon telepiilt a rendszerre:

python3 setup.py test

Ha a telepités sikeres, akkor csak egy figyelmeztetést fog adni a program, amit akkor ir
ki, ha az optikai mélység negativ.

4https://github.com /gica3618 /pythonradex
Shttps://home.strw.leidenuniv.nl/~“moldata,/
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3.2.1. Eltérések a RADEX és a pythonradex kozott

A kiilonbség a kimeneti adatokban van. A RADEX a vonalak integralt fluxusat antenna-
hémérsékletben (Tg) adja meg, hogy kozvetleniil 6sszehasonlithaté legyen a mért ada-
tokkal. A korabban kiszamitott 7 optikai mélységhdl és T, gerjesztési hdmérsékletbdl a
teljes intenzités:

[tot = BV(Te:E)(l — 677—) + IbgeiT. (34)

Ez az az osszintenzitas, amit detektdlunk a vonalbodl, I, a hattér intenzitdsa. Ebbdl
a megfigyels kivonja a hattér intenzitasat, igy megkapva a tisztan a kozegbdl érkezé
sugarzast:

[measured = (Bu(Tex> - [bg)(l - eiT)- (35)

A RADEX altal szamolt Tr az ehhez az [,,cqsureq intenzitashoz tartozé Rayleigh-Jeans
h&meérséklet.

C2

Th=——1I
R le/2 measured (36)

Ezzel szemben a pythonradex a fluxust kozvetleniil szamitja ki, a Rayleigh—Jeans-
kozelités hasznéalata nélkiil.

3.3. Radiativ transzferegyenlet megoldasa, iteracios eljaras

Mint ahogy az elméleti Gsszefoglaloban is emlitettem, a radiativ transzferegyenlet megol-
désanal a f6 nehézség a sugarzési tér és a molekuléris populéciok csatolodésabol szarmazik.
Az alabb ismertetett megoldasi eljaras jelentss része C. P. Dullemond el6adés jegyze-
teib6l szarmazikPl
Az egyik alapkove a radiativ transzferegyenlet megoldasanak a viszonylag egyszert
lambda iteracié (LI, Lambda Iteration). A miikodési elve a kovetkezs:

1. Adjunk egy kezdeti feltételezést a J, atlagos intenzitasra

2. Formaélisan integraljuk ki a transzferegyenletet kell6en sok irdnyban, hogy legyen
egy becslésiink a J,-re.

3. Szamitsuk ki J, — t az Osszes pontra, ezzel kiszamitva a szoras intenzitasat, j,-t

4. Vissza a 2. lépésre.

Ez az iteracio lényegében valtogat a globalis (radiativ transzferegyenlet) és lokalis
(szorasi tényezdk) szamitasok kozott. Ennek a fizikai interpretécioja abbol szarmazik,
hogy elsé korben egy szorodast szamol, utana kettst, és igy tovabb. Ez alapjan tehetiink
egy durva becslést a modszer konvergencidjara. Vegyiink egy gazfelhGt, melyben csak
szoras van, abszorpcié nincs (o = 0), és az optikai mélység, 7 > 1. Ebben az esetben
egy foton atlagosan T2-szer szorodik. Tehat Ny, legalabb 72 kell hogy legyen (&ltalaban
t6bb), mire elérjiik a konvergenciat.

Ebben rejlik a lambda iteracié legnagyobb gyengesége: nagy optikai mélység esetén
rendkiviil lassan konvergéal. Ha belevessziik az abszorpciot is, akkor a szoérasok szama:

Shttps://www.ita.uni-heidelberg.de/~dullemond/lectures /radtrans 2012/
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1
Nsct = min <7'27 a) (37)

Ahhoz, hogy a lambda iteracio biztosan konvergaljon, az iteraciok szama

Niter > <Nsct> (38)

kell hogy legyen. Latszik, hogy ennél egy szofisztikaltabb modszer kell, a gyorsitott lambda
iteracio.

Ennek megértéséhez a lambda operatorra van sziikség. A lambda operétor kisza-
mitja a J, atlagos intenzitast minden = ponton, ismerve S, (z')-t minden 2’ ponton. Ter-
mészetesen ehhez ismerniink kell ay,(2')-t és a fényforrasokat minden =’ ponton. Ahhoz,
hogy kiszamitsuk az Osszes x pontra, mindegyikre hattatni kell a lambda operétort.

J, = A[S,] (39)
Példaképp irjuk fel az .S, forrastiiggvényt LTE esetben:

S, =eB,(T)+ (1—¢,)J, (40)
ahol ¢, = aabsi_b;gcta a®s az abszorpcios tényezs, as a szorasi tényezs. Ezt az egyenletet

lambda operatorral is felirhatjuk:

S, =e,B,(T)+ (1 —¢,)A[S,] (41)
Az el6bb targyalt lambda iteracio ezt az egyenletet oldja meg, tgy hogy:

St = ¢,B,(T) + (1 —¢,)A[S"] (42)

Osszuk fel a kozegilinket N cellara. Ezaltal a lambda operatort fel lehet frni matrix
alakban. A frekvenciafiiggést innentdl nem jeldltem a konnyebb atlathatosag érdekében:

N
Ji = A[S] =) AyS;, (43)
j=1

illetve egy szemléletesebb formaban:

Ji A oo AN Si
=1 . : (44)
JN Ani ... Ann SN

Tegytik fel, hogy ezt a matrixegyenletet meg lehet oldani (altaldban természetesen tul
nagy a kozvetlen megoldashoz). Ebben az esetben a . egyenletet &t lehet rendezni a
kovetkezd formaba:

[1—(1—e)A]S = MS = eB(T) (45)

innen pedig invertalassal megkaphato a forrasfiiggvény:

S =M'eB(T) (46)

A gyorsitott lambda iteracionak az alapotlete az, hogy hozzunk létre egy A* kozelité
operatort, amely az alabbi tulajdonsagokkal rendelkezik:
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A* legyen konnyen térolhato,

e az [1 — (1 — €)A*] = eB matrixegyenlet legyen gyorsan megoldhato,

A* legyen egy kozelitése A-nak,

e azokon a récspontokon, ahol A* nem biztosithato, hogy A jo kozelitése, tartson
0-hoz.

Ezekbdl a feltételekbdl latszik, hogy A* egy olyan operator, amelyben kevés nem nulla
elem van. Az ezekkel a feltételekkel l1étrehozott A* operator segitségével ketté lehet bontani
a A operatort:

A=(A—-A")+ A" (47)
Ezt visszahelyezve a [41] egyenletbe:
S=eB(T)+(1—¢€)(A—A")S+(1—-¢€A*S (48)
Ezt atrendezve:
11— (1—eA)S=eB(T)+ (1 —-¢€)(A—-A")S (49)

Ez az egyenlet még mindig tul komplex ahhoz, hogy analitikusan megoldhato legyen, tehat
iteralni kell. Viszont itt mar A helyett (A — A*)-al iteralunk, ami jelentSsen gyorsabb:

[1—(1—e)A*)S" = eB(T) + (1 — €)(A — A*)S" (50)

Minden iteracios 1épésnél ki kell szamitani ezt a matrixegyenletet, viszont abboél faka-
doéan, hogy A*-nak kevés nem zérus eleme van, ez egy gyors folyamat. Ez a modszer a
gyorsitott lambda iteracio, azaz az ALI.

Tehat A* okos kivélasztasaval jelentGsen csokkenthetd a konvergencidhoz sziikséges
id6. A legegyszeriibb valasztéas:

A" = diag(A). (51)

3. dbra. A A, diag(A) és A* mdtrizok. Minél sitétebb az adott cella, anndl tobb a
520m0dds. Forrcis:[l

Ezt hivjak lokalis operatornak, mivel csak azok a matrixelemek vannak benne, amelyek
onmagukkal csatolodnak. A jo tulajdonsaga ennek az operatornak, hogy diagonalis, tehat

"https://www.ita.uni-heidelberg.de/~dullemond/lectures /radtrans 2012/
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trivialis invertalni. Fizikai értelmezése az, hogy A* az a része a A operdtornak, ahol
a fotonok tobbszor szérdédnak ugyanazon celliban. Ez az a része az iteracidonak, ami
rendkiviili moédon lelassitja az iterdciot. Tekintve, hogy kiilsé megfigyel6ként irrelevans,
hogy egy adott cellan beliil hogyan szoérédik a foton, csak az, ahogy a celldk kozott,
igy az erre szant szamitasok feleslegesen novelik a szamitasi id6t. Ezt a A*-ot vélasztva
kiszedjiik az iteraciobol az énmagéaval csatolodo részét a A operatorbol, és azt analitikusan
megoldjuk.

A pythonradex ugyanezt a modszert alkalmazza az nLTE radiativ transzferegyenlet
megoldasara. A lambda operéator ebben az esetben:

Jy = A(Sy) = B(Su) ear + (1 = B(50)) S0, (52)

ahol 5 a szokési valoszintiség és .., a kiils§ sugarzasi tér. A lokélis A* operator itt is
levalaszthatd. Ebben az esetben az ALI metodust arra hasznaljuk, hogy a J, atlagos
intenzitast beillessziik a statisztikai egyensuly egyenletébe ([28). A forrasfiiggvényt az
Einstein-egyiitthatokkal kifejezve a kovetkez6 egyenletet kapjuk:

dz i
dt

= (@A + (2;Bji — 2:B1j)Blewy) = Y (2 A58 + (2:Bij — ;B;i) BTear)
7> 1<t
+ Z(x](]ﬁ — sz’U) = 0, (53)
Ji

ahol z; az i-edik allapota a molekulanak. A pythonradex ezeket az egyenleteket oldja meg
iterativan.

3.4. Hattérsugarzas kezelése

A sugarzasi hatteret a felhasznalo sajat maga alakithatja ki. AlapvetSen be van épitve
a pythonradex.helpers modulba a kozmikus mikrohullamu hattérsugarzas, tetszéleges
voroseltolodasra.

pythonradex.helpers.generate_CMB_background(z=0).

Van beépitett Planck-fliggvény:

pythonradex.helpers.B_nu(nu, T),

ahol tetszGleges hémérsékletti feketetest héatteret be lehet allitani. Ez a funkcié hasznos
lehet, ha példaul egy kiterjedt csillaglégkort vizsgalunk, ahol a csillag hattérsugarzasa
jelentds.

Van hattérsugarzéas nélkiili opci6 is:

pythonradex.helpers.zero_background(nu).

A felhasznal6 létrehozhat sajat sugarzasi hatteret is, példaul nem termikus sugarzashoz.

14



3.5. Vonallistak

A vonallistaban talalhatéak a molekularis energiaszinteknek és az atmeneteknek a fizikai
tulajdonsagai. A LAMDA adatbéazis vonallistai alapvetSen 3 nagy részbdl allnak. Az elsé
az molekularis energiaszinteket tartalmazza, illetve a molekula nevét és tomegét atomi
tomegegységben. A téblazatos rész az energiaszintekhez kapcsolodo, elsé oszlopban egy
sorszamot kapnak, majd az energiaszintek, végiil a statisztikus suly kovetkezik. Az ezutan
kovetkez6 sorokat méar nem hasznalja a RADEX, a konnyebb olvashatosag érdekében oda
lehet irni kvantumszamokat. Példaképp a szén-monoxid vonallistdjat mutatom be (Yang
és tsai. 2010 és Jankowski és Szalewicz [2005)).

MOLECULE

co

!MOLECULAR WEIGHT

28.0

!NUMBER OF ENERGY LEVELS

41

ILEVEL + ENERGIES(cm?*-1) + WEIGHT + J
1 0.000000000 1.0 0
2 3.845033413 3.0 1
3 11.534919938 5.0 2
4 23.069512649 7.0 3
5 38.448164669 9.0 4
6 57.670329083 11.0 5
7 80.735459105 13.0 6
8 107.642407981 15.0 7
9 138.390328288 17.0 8

A sugarzésos, vagy radiativ atmenetek a kovetkez§ nagy tomb a vonallistdban. Itt a
felépités a kovetkezd: az dtmenet sorszdma, fels6 és alsé &tmenet szama, A;;. Alapvetéen a
program ennyit hasznal, a tobbi szintén a kdnnyebb olvashatdséag és felhasznalas érdekében
hasznos lehet, mint példaul az &tmenethez tartozo frekvencia, vagy a fels6 szint energiaja
Kelvinben.

INUMBER OF RADIATIVE TRANSITIONS

40

ITRANS + UP + LOW + EINSTEINA(s”-1) + FREQ(GHz) + E_u(K)
1 2 1 7.203e-08 115.2712018 5.53
2 3 2 6.910e-07 230.5380000 16.60
3 4 3 2.497e-06 345.7959899 33.19
4 5 4 6.126e-06 461.0407682 55.32
5 6 5 1.221e-05 576.2679305 82.97
6 7 6 2.137e-05 691.4730763 116.16
7 8 7 3.422e-05 806.6518060 154.87
8 9 8 5.134e-05 921.7997000 199.11
9 10 9 7.330e-05 1036.9123930 248.88
10 11 10 1.006e-04 1151.9854520 304.16
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A harmadik és egyben legterjedelmesebb része a vonallistanak az titkdzéses atmeneteket
tartalmazza. Mint ahogy az elméleti Osszefoglaloban is irtam, az iitkdzéses atmenetek
kulcsszerepet jatszanak a molekuléaris populaciok kialakitasaban. A szén-monoxid esetén
az litkozésekhez tartozo dtmeneti valoszintiségek 2 és 3000 K kozott vannak megadva, 820
para-Hs és ortho-H, iitkdzéses atmenetre, mivel azokat nem kotik a kivalasztasi szabélyok,
igy barmilyen két energiaszint k6zott megtorténhetnek. A tablazat felépitése hasonlo a ra-
diativ esethez, az els két oszlopban az atmenet sorszama, a fels6- illetve alsd energiaszint
szama, illetve a «;; litkozési atmenet rataja taldlhato.

INUMBER OF COLL PARTNERS
2
I'COLLISIONS BETWEEN

2 CO-pH2 from Yang et al. (2010)

INUMBER OF COLL TRANS

820

INUMBER OF COLL TEMPS

25

I'COLL TEMPS

2.0 5.0 10.0 20.0 30.0

I TRANS+ UP+ LOW+ COLLRATES(cmA3 sA-1)
1 2 1 2.954E-11 3.251E-11 3.302E-11 3.249E-11
2 3 1 2.870E-11 2.882E-11 3.015E-11 3.088E-11
3 3 2 8.890E-11 7.838E-11 7.150E-11 6.440E-11
4 4 1 4.650E-12 4.820E-12 5.162E-12 5.518E-12
5 4 2 4.734E-11 4.758E-11 5.011E-11 5.091E-11

3.6. Fontosabb pythonradex modulok

A magja a pythonradex kédnak a Nebula class, amely megoldja a radiativ transzfer-
egyenletet.

class pythonradex.nebula.Nebula(datafilepath, geometry,
ext_background, Tkin, coll_partner_densities, Ntot,
line_profile, width_v, partition_function=None,

verbose=False)

Ez az objektum hozza létre az emittald gézfelh6t, a bemeneti paraméterek alapjan. A
kovetkezd paramétereket hasznélja:

e datafilepath: A molekula vonallistajanak az elérési utvonala.

e geometry: A kiéd geometridja, jelenleg 4 van implementalva: a gémbszimmetrikus
"uniform sphere" és "uniform sphere RADEX", a hengerszimmetrikus, vékony
korong "face-on uniform slab" és "uniform shock slab RADEX".

e ext_background: Hattérsugarzas fiiggvénye. A 2.4-es fejezetben részletezett médon
lehet megadni, W/m?/Hz/sr mértékegységben.
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e Tkin: A kozeg kinetikus hémérséklete kelvinben.

e coll_partner_densities: Az iitkdzési partner szamsiirtisége m—>-ben. A python-
radex a “H2”, “para-H2”, “ortho-H2”, “e”, “H”, “He”, “H+" kulcsszavakat tudja kezelni.

e Ntot: A molekula oszlopsiirtisége m~2-ben.

e line_profile: Vonalprofil. Lehet Gauss-profil a "Gaussian" kulcsszdval, vagy tég-
lalapos a "rectangular" kulcsszoval.

e width_v: A vonal szélessége m/s-ban. Gauss-profil esetén a vonal félértékszélessége.

e partition_function: Egyedi particiés fiiggvény megadasa. "None" esetén kisza-
mitja a vonallista alapjan.

e verbose: Plusz informéacidkat kiir, ha "True".

A gazfelh$ definialédsa utan meg kell oldani a radiativ transzferegyenletet:

solve_radiative_transfer ()

Ez a parancs megoldja a radiativ transzferegyenletet az ALI modszerrel. A megoldast a

print_results ()

paranccsal kapjuk meg. FEkkor kiirja az Osszes dtmenethez a populaciokat, gerjesztési
hémérsékleteket, frekvencidkat, optikai mélységeket. Ha a vonalak intenzitasa kell, azt a

compute_line_fluxes(solid_angle)

paranccsal kaphatjuk meg, ha a kod latszo térszogét ismerjiik (solid_angle).

4. Fizikai paraméterek illesztése

A munkam soran létrehoztam egy kodot, amellyel tetszbleges asztrofizikai kdzegre meg
tudom hatarozni a kinetikus hémérsékletet, az iitkozési partner stirtiségét és az adott
molekula oszlopstrtségét. A kod egy 3 dimenzios paramétertérben felvett racspontokon
szamolja ki a radiativ transzferegyenletet, és a mérésbdl szarmazo vonalerdsségekkel a
x2-et kiszamitja.

4.1. A sajat kod bemutatasa

A program 2 {6 részbdl all. A {6 fiiggvényem, a get_radex_chi?2 fiiggvény vezérli a radia-
tiv transzferegyenlet megoldasat, illetve a y? kiszamitasat az argumentuméaban megadott
paraméterekre.
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def get_radex_chi2(params,molecule, geometry,

ext_background, line_profile, width_v, solid_angle,

transitions ,measurements ,OPR):

Tkin = params[0]

coll_partner_dens = params[1]

Ntot = params([2]

coll_partner_densities =
{’para-H2’:coll_partner_dens*1./(0OPR+1),

"ortho-H2’:coll_partner_dens*0PR/(OPR+1)}

Az illesztendd fizikai paraméterek egy tombként vannak kezelve, a kés6bb részletezett
iterdlas modszere miatt. A fliggvény argumentumai ezen kiviil megegyeznek az el6z6 feje-
zetben bemutatott pythonradex.nebula.Nebula() objektuméval. Az iitkézési partner
a munkam soran a Hy volt, igy az ortho-para arany (OPR) kiilon paraméterként allithato.

example_nebula = nebula.Nebula/(
datafilepath=molecule,geometry=geometry,
ext_background=ext_background, Tkin=Tkin,
coll_partner_densities=coll_partner_densities,
Ntot=Ntot,line_profile=1ine_profile,
width_v=width_v)

example_nebula.solve_radiative_transfer ()

example_nebula.compute_line_fluxes(solid_angle=solid_angle)

A get_radex_chi2 fliggvény ezen része kezeli a gazfelhd definidlasat, a radiativ transz-
feregyenletet és a molekulavonalak integralt fluxusanak szamitasat, az el6z6 fejezetben
részletezett modon.

flux = np.zeros(len(transitions))

nu0 = np.zeros(len(transitions))

data = LAMDA_file.read(molecule,read_frequencies=True)

rad_transitions = data[’radiative_transitions’]

iter = np.arange(len(transitions))

for i in np.arange(len(transitions)):
rad_trans = rad_transitions[transitions[i]]
nuO[iter[i]] = rad_trans.nu0/constants.giga

convert = 9.418el19*nu0[i]**-1
flux[iter[i]] =
example_nebula.obs_line_fluxes[transitions[i]]
*convert
chi_2 = chi2(flux,measurements)
return chi_?2

A fiiggvény ezen részében az Osszes atmenetre szamolt fluxus koziil kivalasztom a méré-
sekhez tartozo atmeneteket, a transitions tombbel. A témbben az dtmenetek sorszama
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talalhato, nullatol kezdve.

Az els6 két sorban definidlom a megoldashoz sziikséges tomboket. A harmadik és ne-
gyedik sorban egy masik pythonradex rutint hasznalok, amely segitségével lehet olvasni a
vonallistabol, mivel a kés6bbi mértékegységviltashoz sziikségem van az atmenet frekven-
cidjara. A pythonradex a fluxusokat W/m? egységben szamitja, melyet at kell valtani a
mérés mértékegységére.

A for ciklust az atmenetek sorszamaval irdnyitom. A ciklusban a LAMDA file-bol ki-
olvasom a kozponti frekvenciat GHz-ben, a LAMDA_file.read() fiiggvénnyel. A convert
véltozo végzi a mértékegységvaltast, esetemben W/m?%r6l Jy - km/s-ra. Ezutan a méré-
sekhez tartoz6 modellfluxusokat kiolvasom a radiativ transzferegyenlet megoldasabol, és
a korabban definialt flux témbbe teszem, méar megfelel§ mértékegységhen.

A x? meghatarozasahoz egy segédfiiggvényt definialtam, amely a mért- és modellflu-
xusok alapjan kiszamitja a y?-et.

def chi2 (obs,exp):
X2 = np.zeros(len(obs))
iter = np.arange(len(obs))
for i in iter:
X2[i] = (obs[i]-exp[i])**2/exp[il]
chi2d = np.sum(X2)
return chi2d

A x? meghatarozasanak jol ismert modja:

2 (B; — 0;)°
= —_ 54
X 2; E (54)
ahol F a mért fluxus, O a modellezett fluxus. Altalaban forditva szokas definialni, mivel
a megfigyelt mennyiséget hasonlitjuk a modellhez, viszont ebben az esetben a megfigyelt
fluxus a referencia. Ezt a y?-et adja megoldasként a get_radex_chi2 fiiggvény, amelyet
a tovabbi analizishez hasznalok.

A kédom tovabbi része ezt a fiiggvényt vezérli.

f = open(filename ,mode = ’w’)
f.write
('Tkin[K].Coll_partner_densities[cmA-3]_Ntot[cm?*-2]_chi*2\n"’)

with Pool (processes = 11) as p:
result = p.map(radex_starmap_3d,iterable)
p-close()
p.join()

for i in range(len(result)):
f.write(result[i])
print (result)

f.close(Q)
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A radiativ transzferegyenlet megoldédsa sok id6t vesz igénybe, igy fontos, hogy egyszerre
tobb szalon futhasson. Ezt a funkciot a Pool objektum kezeli, amely felosztja a feladatot.
A munkém soran 10, vagy 11 szalon futtattam a szamitasokat egy laptopon, AMD Ryzen
5 7535HS processzorral. Az atlagos futasi id6 egy 65x65x65-6s racson 7 6ra volt, ha 11
magon futtattam le. A map fiiggvény meghivja a radex_starmap_3d segédfiiggvényt,
amelynek méar csak 3 valtoztathatd paramétere van.

def radex_starmap_3d (params):
chi_2 = get_radex_chi2(params,molecule, geometry,
ext_background,line_profile, width_v,
solid_angle, transitions,measurements,b OPR)
result = str(params[0]) + ’.’ + str(params[1]) + .’
+ str(params[2])+ .’ + str(chi_2) + ’\n’

return result

Ez a fiiggvény a get_radex_chi?2 fiiggvény konnyebb kezelése miatt hasznos. A megoldast
méar formazott szovegként adja vissza, melyben a kinetikus hémérséklet, iitkozési partner
stirtisége, molekula oszlopstiriisége és x? sorrendben.

A map fiiggvény argumentumaban van az iterable viltozo, amely listaként tartal-
mazza a fizikai paramétereket:

T_kin = np.linspace(7,200,n)

N_tot = np.linspace(5el18,5e19,n)

Coll_partner_dens = np.linspace(5e3/constants.centi®**3,
le9/constants.centi**3,n)

iterable = list(product(T_kin,Coll_partner_dens, N_tot))

A paramétereket a numpy.linspace fiiggvénnyel két hatarérték kozott egyenletes beosz-
téssal definidlom. Az iterable valtozo létrehoz egy listakbol 4ll6 listat, a paraméterek
Descartes-szorzatabol, azaz minden paraméter-kombinacioval.

4.2. 2 illesztés

Miutédn megvan minden pontra a x?2, kell egy modszer annak eldontésére, hogy a paramé-
tertér melyik tartomanyanak van kell§ valoszintiséggel egyezése. Ugyaniigy, mint ahogy
a mérések sem lehetnek tokéletesen pontosak, a modell-illesztésnek is van egy bizonyta-
lansaga. Nem csak egy paraméterharmas tudja a mért vonalerdsségeket reprodukélni. A
megoldasomat épp ezért konturgrafikonokon édbrézolom: a kontirvonalak a hatarai a jo
illeszkedésnek.

A konturvonalakhoz tartozo értéket a kovetkezs formulaval hataroztam meg:

Xa = Xmin + A(f, @) (55)
ahol X2, az éppen szamolt paraméter-tartomanyon a legkisebb x?, x2 az « szignifikancia-
értékhez tartozo x2, A(f,«) pedig az f szabadsagi fokhoz és a szignifikancia-szinthez
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tartozo kritikus érték, ami megegyezik a y? valoszintiségi stirtiség fiiggvény értékével az o
pontbanﬂ (Avni|1976). Ezeket a kritikus értékeket tablazatokban szokas megadni, illetve a
scipy.stats.chi2.pdf fliggvény kozvetleniil kiszamitja. Az éltalam hasznalt o értékek
a standard normalis eloszlasbol jol ismert 1o, 20, 30 értékekhez tartozo 0.68, 0.90, 0.99.

5. SN1987A

A kédomat alapvetGen tetszdleges asztrofizikai kozegek vizsgélatara irtam. A szupernovak
és szuperndva-maradvanyok vizsgalata a szegedi Asztrofizikai Kutatocsoport f6 irdanyvo-
nala, igy kézenfekvs volt egy szupernéva-maradvany vizsgalata a munkam soran. Azért
véalasztottam az SN1987A-t, mivel ez az egyik legkozelebbi és legalaposabban vizsgalt
maradvany.

Az SN1987A szupernéva 1987. februar 23-an robbant fel a Nagy Magellan Felhében.
A kozelsége miatt ez volt az elsé szuperndva, melyet a teljes elektroméagneses tartomanyon
megfigyeltek, illetve ezen esemény kapcsan tortént az elsé neutrino-észlelés szupernovabol.
Ez a legtobbet tanulmanyozott szupernéva, melyrél mind a mai napig késziilnek mérések
a gamma-tartomanytol egészen a radioig.

Az SN1987A Il-es tipusi, tehat erds hidrogénvonalakat észleltek a korai szinképében.
A Tl-es tipusi szupernévak mindegyike magkollapszus utjan keletkezik, aminek az alapel-
vét kordbban részleteztem.

A robbanas kdérnyezetében kialakul harom cirkumsztellaris gytrd, melyet a progenitor
nagyjabol 20000 éve dobott le magéarol. A gytirtk hengerszimmetridja egy erds bizonyi-
ték amellett, hogy a sziilgcsillag kettés rendszer tagja volt. A hatramaradé tarscsillag
észlelésének a hianya arra utal, hogy a két csillag a robbanéas el6tt {itkozott.

4. dbra. Az SN19874, 1995-ben a Hubble Urteleszkdp felvételén. Forrcis:ﬂ

8https://ned.ipac.caltech.edu/level5/Wall2/Wal3 _4.html
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5.1. Mérések

A munkidm soran négy szén-monoxid vonalrél késziilt mérést hasznaltam, melyet a Ka-
menetzky és tsai. 2013| cikkben kozoltek. A szupernova-maradvanyt az ALMA (Atacama
Large Millimeter/submillimeter Array) mtiszereivel mérték 2012-ben.

[SI]1+[Fell]

-69:16:10

11

Declination (J2000)

, P IR A B PR |
28.1 28.0 27.9 27.8 5:35:27.7
Right Ascension (]2000)

5. dbra. Kompozit kép az SN1987A-rol a Kamenetzky és tsai. |2015 cikkbdl. A belsd
Tégio, ahonnan a szén-monozid vonalakat észlelték (pirossal szinezett) az ALMA akkori

felbontdsanak a hatdrdn volt, melyet a piros ellipszissel dbrdzoltak a kép jobb also
sarkaban.

Az altaluk mért adatok:

Vonal v (GHz) FWHM (km/s) Integralt fluxus (Jy km/s)
200 (1-0) 115.271 2270 = 190 11.6+1.2
2C0 (2-1) 230.538 2150 + 50 46.0+1.9

1. tabldzat. ALMA mérések. A frekvencidt a vonallistdbol olvastam ki.

A masik két vonalat a Herschel Urteleszkép SPIRE miiszerével (Groenewegen és tsai.
2011) 2012. junius 12-én mérték. Kettd 2CO vonalat detektéltak (6] dbra).

9https://esahubble.org/images/opo9719b/
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6. dbra. A mért spektrumok a Kamenetzky és tsai. cikkbdl. A jobb alsé sarokban a
Herschel SPIRE miszere dltal mért *2CO (6-5) és (7-6) vonalak ldthatdak, mig a mdsik
két grafikonon az ALMA dltal mért (1-0) és (2-1) vonalak.

Vonal v (GHz) FWHM (km/s) Integralt fluxus (W/m?)
2CO (6-5) 576.268 2300 (8.042.0)- 10718
1200 (7-6) 691473 2300 (7.5+2.5) - 1018

2. tabldzat. Herschel mérések. A frekvencidt a vonallistdbol olvastam ki. A
meértékegységet a Kamenetzky é€s tsai. cikk dltal kozolt mértékegységben tintettem
fel. Az 1. tdbldazattol eltérd mértékeqységre a x? szamitdsdndl kiilondsen figyelnem kellett.

5.2. 3D illesztés
5.2.1. ALMA mérések illesztése

A paraméterek illesztését els6 kozelitésben 3D racson kezdtem. A stratégiam az volt, hogy
egy kezdGértékbdl elindulva mindig arrafelé valtoztattam a paraméterharmasomat, amer-
re a x? csokkent. Ezt a folyamatot kovetve megtaldltam a legjobban illeszkedd modelleket.
Els6 korben csak az ALMA adataira illesztettem, mivel lényegesen kisebb a bizonytalansa-
guk. A grafikonokat gy készitettem, hogy kivalasztottam a legjobb 2 értéki pontot, és
ezt a pontot szel 3 sikot abrazoltam. Mint ahogy a[7] abran lathato, a kinetikus hémeér-
séklet vs. szén-monoxid oszlopstriiség fiiggvényen az illesztés egy zart tartomanyt talalt,
egyediil a hémérséklet bizonytalansaga nagy. Viszont a masik két grafikonon latszik egy
probléma. A Ty, — npy, grafikonon nem lehet latni egy olyan jol behatarolt tartomanyt,
amelyre a két paraméter egyiitt jo eredményt adna. Ez a grafikon alapjan a kinetikus
hémérséklet akdrmekkora lehet, ami nyilvanvaléan téves. Az Ngoo — np, grafikonon is
latszik egy hasonlé probléma: a hidrogén siirtsége 5 - 10% cm=3-t6l egészen 10?7 cm =2 val-
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tozhat, ami egy abszurd mértékben széles tartomény. Ebbdl latszik, hogy mindossze 2
vonalerGsségre nem lehet 3 dimenzios illesztést elvégezni.

5.2.2. ALMA -+ Herschel mérések illesztése

Az analizist azzal folytattam, hogy a nagyobb bizonytalansagi, magasabb rotaciés kvan-
tumszamu atmeneteket is belevettem az illesztésbe. Az igy kapott grafikonok lathatoak
a |8l dbran. Mint lathato, a Herschel mérési adatainak figyelembe vételével a kinetikus
hémérsékletnek a fels korlatjat sikeriilt pontositani, legalabbis a T};, — Noo paraméterek
fliggésében. A szén-monoxid oszlopstirtisége egy szépen behatérolt tartomanyban talal-
hato, 1.18 - 10Y cm=2 és 2.83 - 101 ecm ™2 kozott. A hidrogén stirtiségével azonban még
mindig probléma van. Az Noo — ng, grafikon alapjan lehet adni egy als6 korlatot, ami
1.5-10* cm™3, viszont a Ty, — ny, grafikon alapjan pedig alacsonyabb tartomanyokban
illeszkedik megfelelGen.

Mind a négy vonal illesztésével tehat arra a kovetkeztetésre jutottam, hogy bar a
paramétereket pontosabban meghataroztam, tisztan 3D-s paramétertéren torténd illesz-
téssel nem lehet egyértelmien megadni azokat. A grafikonok alapjan a Tk, és ny, kozott
korrelacioé van, amely degeneraciot okoz az illesztésben.

5.3. A degeneraci6 probléméaja és 2D illesztés

A degeneraci6 feloldédsanak egyik modja az, hogy az egyik korrelalt paramétert rogzitjik.
A tovabbi analizisemben az np,-t rogzitem egy allandé értékre, és a mésik két paraméter-
bél létrehozott két dimenzids racson szamoltam. A 2D szamolasnak a masik elénye, hogy
sokkal révidebb id6 alatt tudok nagyobb felbontési szamitasokat végezni, mivel a futasi
id6 n?-el aranyos, nem n3-el.

El6szor a Ty, — np, fliggést vizsgédltam meg alaposabban, azt néztem meg, hogy az
np, valtozasaval milyen médon valtozik a Tj;, — Nco grafikon.

A9 abran lathato, hogy a alacsonyabb hidrogén-siirtség esetén az illesztett T, no-
vekszik, mig az Noo szamottevéen nem valtozik szamottevéen.

Az egyediili kérdés abbol fakad, hogy mekkora np,-érték irja le realisan a kozeget.
A Matsuura és tsai. [2017| cikkben két lehetséges értéket vizsgaltak: ny, = 10° cm™3 és
105 em™3. A sajat illesztésem alapjan a 2.5 - 10* cm =3 érték latszik a legjobbnak, mivel a
. abra 2. és 3. grafikonja ezen érték koriil fed at . abra).

Az illesztett kinetikus hémérséklet- és szén-monoxid oszlopstiriiség-tartomanyok:

ny, (em=3) | Nco (em™) Trin K

10° 1.22-10% — 3.00 - 10* | 7* — 14.16
10° 1.20 - 10 — 3.05 - 101 | 7* — 16.05
2.5-10% 1.15-10Y — 3.13 - 1019 | 7% — 20.47

3. tdbldzat. * A legalacsonyabb hémérséklet, amin tudtam szdmolni, az 7 K, ez a
kinetikus homérséklet alatt a kod nem tudott gerjesztési homeérsékletet szamolni.

A kiilonb6z6 ny, értékeknél kapott Neoo jo egyezést mutat, a hémérséklet pedig a mar
részletezett modon novekszik a hidrogén stirtiségével.
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7. abra. 3D illesztés utdni grafikonok az ALMA adataival
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8. dbra. 3D illesztés utani grafikonok az ALMA és Herschel adataival
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6. Osszefoglald és jovébeli tervek

A munkam soran létrehoztam egy kodot, amellyel tetszéleges asztrofizikai kozegre meg
lehet hatarozni a Tj;,, Npo és neo paramétereket, molekuléris rotacios vonalak illesztésé-
vel. Ennek bemutatésara elvégeztem az SN1987A szupernéva-maradvany CO molekula-
atmeneteinek és egyértelmiien meg tudtam hatarozni az Ngoo oszlopstirtiséget, illetve ny,
rogzitésével a Ty, kinetikus hémérsékletet is meghataroztam.

Jovébeli terveim kozott szerepel, hogy a kodot kiterjesszem vibracids savok vizsgala-
tdhoz. A LAMDA formatumot kdvetve létre lehet hozni egyéni vonallistakat, amennyiben
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més adatbéazisokbol ismertek a radiativ- illetve iitkozéses atmenetek, valamint az ener-
giaszintek. Ezzel a fejlesztéssel lehetévé tenném, hogy kozép-infravords tartomanyban, a
James Webb Urtéavess publikus adatait hasznalva végezhessem el az analizist.

Az adatok kozotti korrelacio feltérképezése nagy kihivast jelent. Az egyik legjobb
modszer ra az MCMC (Monte Carlo Markov Léanc) analizis. A mikodési elve az, hogy
tetszéleges, egymastol kellen tavol fekvs kezdSpontokbol indulva véletlenszertien "leta-
pogatja" az allapotteret. Terveim szerint a kddomba be fogok épiteni egy MCMC modult,
az SN1987A-nal tapasztalt degeneraciok feloldasara.

A munkam soran csak statikus gémbszimmetrikus esetre szamoltam. FEz sok eset-
ben jo kozelités, viszont van kifejezetten szupernovakra kifejlesztett szokési valoszintiség,
az ugynevezett Sobolev vagy LVG (Large Velocity Gradient, Nagy sebességgradiens) ko-
zelités(Sobolev [1960), amely taguld gazfelhkre, igy szupernéva-maradvanyokra egy jo
kozelités. A pythonradex nem tartalmazza ezt a szokési valoszintiséget, igy tervezem a
modulon beliil ezt a geometriat implementalni.

Munkam soran elmélyitettem a tudasomat a molekulafizika és a radiativ transzferel-
mélet teriiletérdl, illetve rengeteg programozasi tapasztalattal lettem gazdagabb.
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