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1. Bevezetés és tudomanyos motivacio

Az elektromagneses sugérzas mind a mai napig a csillagaszat legfontosabb informacio-
forrasa a csillagokrol. Az alaposabb megértésiikhoz sziikség van pontos spektroszkopiai
és fotometriai mérésekre, illetve az ezekhez kapcsolodd elméleti modellekre, amelyekkel
Osszevetve a megfigyeléseket a meghatarozhatok csillagok fizikai paraméterei . Az utébbi
évtizedek spektroszkopiai égboltfelmérs programjai (pl. APOGEE, GALAH, Gaia) tobb
milli6 csillagrol készitettek nagyfelbontasa spektrumokat, amelyek lehetvé tették a Gala-
xis nagyléptéki dinamikai, kinematikai és kémiai feltérképezését. Ezek a programok nem
johettek volna létre a csillaglégkorok és spektrumok pontos modellezése nélkiil.

A csillagok szinképének modellezéséhez elengedhetetlen az atomok és molekulak ener-
giaszintjei kozotti atmenetek pontos ismerete, ezeket atomi és molekula-vonallistdkban
szoktak gytjtik Ossze. Jelen dolgozat célja annak vizsgalata, hogy az abszorpciés mole-
kulavonalak eréssége hogyan fiigg a csillagok f6 fizikai paramétereitsl, az effektiv hémér-
séklettdl (Teq) és a felszini nehézségi gyorsulastol (log g). Dolgozatomban Gsszesen 23
molekula spektrumét vizsgalom. Ezt elmélei szinképek kiszamolasaval (spektrumszinté-
zis) lehet elvégezni. Ennek lényege, hogy a csillaglégkorok tulajdonséagainak és az atomok,
illetve molekulak atomfizikai paramétereinek ismeretében a csillag spektruma modellez-
hets. Az alacsonyabb hémérséklett csillagok molekulavonalakban gazdag spektruménak
megértéséhez elengedhetetlen fontossagti a pontos molekula-vonallistak ismerete, mivel
a rengeteg vonal és a kozottiik felléps atfedések miatt a csillagok fizikai tulajdonsagait
és kémiai Osszetételét csak igy tudjuk kiszamolni. A szintézist a Synspec (Ivan Hubeny
és mtarsai., 2021) nevi programmal végeztem, annak Synple (Ivan Hubeny és mtérsai.,
2021) csomagjan keresztiil, amely egy konnyen kezelhetd python-os feliiletbe csomagolja
a synspec hattérben futoé szamolésait.

A kovetkezs évtizedek legfontosabb trtavesdve a 2021-ben felbocsatott James Webb
Space-tirtavess (James Webb Space Telescope, JWST) lesz, amely a kozeli és kozepes
infravorés tartomanyban (600 nm — 28 pm) végzi nagy pontossagu észleléseit. A JWST
A JWST fluxus-kalibraciojat a Space Telescope Science Institute (STScl) végzi (Gor-
don és mtarsai., 2022), és a spektralis adatbazist az MTA-ELTE Lendiilet Tejutrendszer
Kutatocsoport szamitja. Ennek a projektnek részeként foglalkozom a molekulavonalak
erGsségének felszini hémérséklettsl és felszini nehézségi gyorsulastol valo fiiggésével. A
molekulavonalak viselkedésének tanulményozasa segithet megérteni az alacsony hémér-
séklett csillagok légkorében zajloé atomfizikai folyamatokat, emellett betekintést nyujt a
csillagok infravoros spektrumaba, amelyet a JWST-trteleszkop is behatéan tud tanulma-
nyozni, ezzel pontositva jelenlegi ismereteinket. A felszini gravitacié6 molekulavonalakra
gyakorolt hatasdnak megismerésével pontosithatjuk annak mérését.

Az effektiv hémérséklet és felszini nehézségi gyorsulas molekulavonalak keletkezésére
gyakorolt hatasdnak ismerete segit a Tejutrendszer kémiai Gsszetételének feltérképezésé-
ben is, mivel a nagy spektroszkopiai égboltfelmérs programok sok vords oOrids- és tor-
pecsillagokot észlelnek, amelyek spektrumaban rengeteg molekulavonal talalhaté. Az az
informéaci6, hogy melyik molekula spektrumvonalai melyik h&mérsékleti tartomanyban
hanyagolhatok el, lehetévé teszi a gyorsabb modellszamitéasokat, mivel az adott hémeér-
séklet esetén az adott molekuldk elhanyagolasaval a szamitasok Osszetettsége, ezéltal a
futasi id6 és gépigény is csokkenthetd.



A spektrumszintézis elméleti hatterérsl a 2. fejezetben irok, a synple hasznalatat a 3.
fejezetben részletezem. A 4. fejezetben az altalam szamolt molekulaspektrumok elemzése
olvashato.

1.1. A James Webb-{irtavcsd

A James WebH| az infravoros tartomanyban érzékeny tirtavess, amelyet 2021. december
25-én inditottak a Francia Guyanaban talalhaté Guyana Urkozpontbol egy Ariane-5 hor-
dozorakétaval. A tavess f6titkre, amely az[I] abran lathato, 18 hatszog alaka szegmensbdl
all, amelynek az effektiv atmérdje 6,5 méter. A tiikrot a kiovés el6tt dsszehajtottak, hogy
beférjen a hordozorakétaba. Az tirtavesovet a Nap—Fold-rendszer L, Lagrange-pontjaba
inditottak, a nagyjabol 1 honapos ut soran pedig a kilovéshez Osszehajtogatott tavess
passziv hiitéséhez tartozé naperny@jét kicsomagoltak, a f6tokor oldalsd szegmenseit Kki-
hajtottak, és fokuszaltak azokat. A Lagrange-pontban vald elhelyezkedés elénye, hogy a
Fold termikus sugarzasa nem zavarja a rendkiviil érzékeny miiszereket, és a tavess végig
nagyjabol ugyanolyan tavolsagban marad a Foldtsl.

1. dbra. A JWST teljesen kinyitott dllapotban. A kép csak grafikus dbrdzolds, a tdvcsévet
utoljara kilovéskor lattak. [forrds:
https://en.wikipedia.org/wiki/James  Webb_Space_ Telescope/

Thttps://webb.nasa.gov/



A JWST miszerei a kovetkezdk:

e NIRCam (Near InfraRed Camera): infravorés képalkoté miszer, amely a lathato
tartomény hataratol (0.6 pm) a kozeli infravords tartomanyig (5pum) érzékeny. A
NIRCam 10 db 4 megapixeles szenzorbol all. Ez a miszer felel azért, hogy a téavesé
fotiikrét beallitsak és megfigyeljék.

e NIRSpec (Near InfraRared Spectrograph): egy multiobjektum-spektrograf a NIR-
Cam hullamhossztartomanyéaban. A NIRSpec harom iizemmodban miikodhet: ala-
csony felbontést prizmas tizemmod, R = 1000 felbontasi, tobb objektum parhuza-
mos megfigyelésére alkalmas izemmod, illetve R = 2700 nagyobb felbontéasi {izem-
mod.

e MIRI (Mid-InfraRed Instrument): kozépinfravoros hullamhossztartomanyban ké-
pes mérni, 5 és 27 pm kozott. A miszer egy kozépinfravoros kamerat és egy kozép-
infravords spektrométert tartalmaz. A MIRI hémérséklete nem haladhatja meg a 6
K-t, a mtszer hiitését folyékony héliummal oldjak meg.

e FGS/NIRISS (Fine Guidence Sensor és Near InfraRed Imager and Slitless Spectro-
graph): az FGS feladata a tévess iranyba allitasa és a kép stabilizalasa. A NIRISS
modult infravoros képalkotasra és spektrszkopiara tervezték 0,8 és 5 pm kozotti tar-
toményban.

Ezeket a miiszereket fogjak fluxuskalibralni annak a spektrumadatbazisnak a segitsé-
gével, amelyet az MTA-ELTE Lendiilet Tejutrendszer Kutatocsoport szamol ki.

A NIRCam és a MIRI is rendelkezik egy koronagraffal, amely lehetévé teszi az ex-
obolygok kozvetlen megfigyelését is. A JWST {6 profilja az exobolygok spektroszkopiai
analizise, az els6 csillagok és galaxisok vizsgalata, illetve a csillag- és bolygokeletkezés
pontosabb megértése.

1.2. NIRSpec, MIRI és azok fluxuskalibraciéja

A JWST egyik {6 miiszere, a Near InfraRed Spectrograph 0.6 pm-t6l 5 pm-ig képes mérni
az objektumok spektralis energiaeloszlasat, amelybdl meg lehet hatarozni a csillagok hé-
mérsékletét, tomegét és kémiai Osszetételét. A spektrograf felépitése a2l abran lathato. A
NIRSpec kiilonlegessége, hogy képes egyszerre akar 100 csillag spektrumat mérni, kdszon-
hetSen az egyedi mikro-elektromechanikus zarszerkezetének, amelynek elemeit egyesével
lehet nyitni és zarni magneses mezd segitségével. Erre azért van sziikség, hogy a halva-
nyabb objektumok fényét ne nyomjak el a latomezdébe keriil6 fényesebb csillagok.

Az exobolygok légkorének vizsgalatdra a MIRI-t hasznaljak. Alacsony felbontasu
spektroszkopiai lizemmodban a csillaga el6tt atvonuld bolygot vizsgaljak, mig korona-
grafos leképezéssel kozvetlentl is megfigyelik azokat (P. Patapis és mtarsai, 2022)

A fluxuskalibracio célja az, hogy a csillagaszati méréseket az instrumentélis egysé-
gekbdl atvaltsuk fizikai mértékegységekbe. Erre gyakori moédszer az, hogy mérjiik meg
a fluxusstiriségét egy adott csillagnak az instrumentélis egységekben, majd hasonlitsuk
Ossze egy elméleti fluxussal, amelyenek paraméterei egy korabbi kalibralt mérés illeszté-
sébdl szarmaznak. A megfelelGen pontos fluxuskalibréacié kévetelményei:

1. Tobb kalibracioscsillag mérései atlagolva



2. dbra. A NIRSpec kézeli infravirds spektrogrdafrol készilt CAD ragz. [forrds:
https:/ /www.flickr.com/photos/nasawebbtelescope /5961539361 /in /album-
72157627124336667/]

2. Magas mingségt csillaglégkor-modellek

3. Pontosan atvenni a korabbi méréseket a JWST altal észelhetd halvanyabb csillagok-
hoz

4. Alacsony zajszintd JWST-mérések

A dolgozatomhoz tartozé szamolasok, illetve a kutatocsoport munkaja a mésodik pont-
hoz tartozik. Az MTA-ELTE A Tejutrendszer Kémiai Feltérképezése Kutatocsoport
egyik fontos projektje az, hogy az STScl (Space Telescope Science Institute) szdmara
a JWST-fluxuskalibraciohoz spektrumszintézis hasznalataval elméleti spektrumokat szé-
moljon. Ennek szerves része az, hogy a kiilonb6z6 molekulak spektruméban a vonalak
erGsségének hémérséklettsl és felszini gravitacios gyorsulastol valo fliggését vizsgaljuk. A
dolgozatomban ezt a kérdést jarom részletesen korbe Osszesen 23 molekula abszorpcios
spektrumanak kiszdmolaséval. Erre tobbek kozt azért van sziikség, hogy a JWST-vel mar
spektroszkopiailag vizsgalhatd bolygolégkorok molekulavonalait meg lehessen kiilonboz-
tetni a csillagokban keletkez6 molekulavonalaktol.



2. A spektrumszintézis elméleti hattere

Az elméleti spektrumok szintéziséhez tobbféle megkozelités 1étezik. A dolgozatban sze-
replé spektrumok un. 1D légkérmodellekkel szamoltuk ki, amelyek azt feltételezik, hogy
a csillag lokalis termodinamikai egyensulyban (LTE) van. Az 1D modellek bizonyos tu-
lajdonsagokat elére megadott paraméterként kezelnek, példaul a konvektiv aramlasokat
és a mikroturbulens sebességet. Ezen modellek radiativ-konvektiv egyensulyi kozelitést
alkalmaznak, és hasznalatukkal viszonylag gyorsan lehet kapni egy kell6en jo kozelitést
spektrumot egy adott paraméterekkel rendelkezs csillagrol. Léteznek osszetettebb lég-
kérmodellek is, amelyek hdromdimenziés hidrodinamikai és magnetohidrodinamikai szi-
mulécioként modellezik a légkort, majd ebbdl spektrumszintézissel olyan szinképet lehet
szamolni, amelyben méar a csillag magneses mezeje is szamitasba van véve. A dolgozat
szamitasaihoz a MARCS (Gustafsson és mtéarsai, 2008) modellatmoszférakat hasznaltam.

Az Osszes spektrumszintézisére hasznalt kod, a synspec is, a radiativ transzferegyen-
letet oldja meg, mivel a csillag felszinéhez kozel a radiativ folyamatok a dominansak az
energia tovabbitasdban. A planparalel radiativ transzferegyenlet LTE rendszer esetében:

dly
— =1,-05,, 1
g =1 =5 (1)
ahol A a hullamhossz, I, az intenzitas, S, a forrasfiiggvény, u = cos O, és © a felszin
normélisa és a megfigyelési irany kozotti szog. A 7, optikai mélység a dry = —xa(s)ds

egyenletbdl szarmazik, ahol s a légkor mélysége. A forrasfiiggény LTE esetén a kovetkezs
modon all els:

Ix
Si=10 (2)
ahol j, a teljes emisszios koefficiens, y) = a;, + o) a teljes extinkcids koefficiens térfogat-
egységenként, amelyben «) az abszorpcios egyiitthatd, oy a szoréasi egyiitthato.

A spektrumvonalak szintetizalasahoz ismerniink kell a légkor opacitasat (ky). Az
opacitas az extinkcids koefficiensen keresztiil kapcsolodik a radiativ transzferegyenlet-
be, ugyanis k), = x\/p, ahol p a stirtiség. Az opacitas két komponensre bonthato,
a kontinuum-opacitasra(k, .), amely azon atomi ¢s molekularis atmenetekbdl szarazik,
amelyeknek nincsen diszkrét hullamhosszuk. Ebbe a csoportba tartozik a fotoionizacio, a
fekezési sugarzas és a Thompson-szoras. A maésik tipus a vonal-opacitas (ky;), amely a
kotott energiaszintek kozotti diszkrét atmenetek energiaelnyelését irja le. A teljes opacités
ezen ketté tipusnak az Osszege.

Amennyiben feltessziik, hogy a csillagra az LTE-kozelités igaz, az atomi és molekularis
eloszlasok kiszamithatoak a Saha-Boltzmann-egyenletbsl. A Boltzmann- és Saha-egyenlet
statisztikus fizikai alapokon nyugszik, a Boltzmann-egyenlet alakja a kovetkezd:

Th O g )
No 9o

,ahol N,, az n-edik energiaszinten 1év6 atom populéacidja, Ny az alapallapoti energiaszinten
lévé atomok szama, g, és gg az n-edik, illetve alapallapoti energiaszint statisztikus stlya,
E, és Ey az n-edik illetve alapallapoti szint energiaja, k a Boltzmann-alland6, T az
abszolut hémérséklet. A Boltzmann-egyenlet megadja annak a valoszintiségi eloszlasat,
hogy egy adott atom melyik energiaszinten talalhatd. A Boltzmann egyenlet matematika
forméja a kovetkezs, ha Gsszes semleges atomhoz viszonyitjuk:



N, N, g
_— = — 4
NO — Ny z(T) (4)

, ahol NY = N + Ny + N3 + ... az Osszes energiaszinten 1év6 atomok koncentracioja, z(T)
pedig az ugynevezett particios fliggvény vagy allapotosszeg, amely megadja a rendszer
mikroallapotainak szamat a hémérséklet fliggvényében.

2(T) = go + gleel/kT + ggeez/kT + ..., (5)

ahol ¢, = FE,, — Ej.

Ennek jelentGssége az, hogy az abszorpcids vonalak létrejottéhez az atomnak vagy
molekulanak egy gerjesztett energiadllapotra kell felugrania, és az ugras energiajanak
megfelels frekvenciaju fotont fog elnyelni.

A Saha-egyenlet az ionizalt atomok szamat adja meg a semleges atomok szaméhoz
viszonyitva:

erT, (6)

o~

NNT 2 25(T)
NO  p3 (T)

ahol N, a szabad elektronok szdma, N* az atomgyokok szama, N° a neutrélis atomok
szadma a rendszerben. ( az ionizacios energia, 2 az inoizalt atomok allapotosszege, h a
Planck-allando, m,. az elektron tomege.

A vonalak erdsségét a Boltzmann- és Saha-egyenletek egyensilya adja meg. A vonal-
erGsséget alapvetfen az atomok oszcillatorerGssége, az adott kémiai elem abundanciaja,
illetve a vonalat létrehozo kvantumallapot populacidja befolyasolja. A maximalis vonal-
erGsség feletti hémérsékleten a vonalgyengiilést az okozza, hogy az atomok ionizaldodnak,
a neutralis atomok mennyisége csokken, ezaltal kevesebb fotonelnyelés torténik. Ezt a
jelenséget elGszor a hidrogén vonalainél figyelték meg. Az n-edik energiaszinti atomok
populacidja a teljes populaciéhoz képest:

Njw
5
~

(2mm kT

N, Se—e, /KT )
N 14 h31N622Z—0+(27rmekT)%e*</kT7

,ahol N a teljes atompopulécié nagysaga, N,, az n-edik energiaszinti atomok populacioja,
2% a neutralis atomok allapotszama.

A fentiekbdl kovetkezik, hogy az opacitasok csak az elemgyakorisdgtol, a lokalis hé-
mérséklettsl és a stirtségtsl fiiggnek. Emellett az 1D modellek bevezetnek egy mikro-
turbulencia nevi paramétert (vy,), amely a fotonok szabad uthosszanal kisebb turbu-
lencidk miatt bekovetkezé Doppler-effektus altal okozott szélesedést veszi figyelembe. Ezt
a paramétert a szamolésok soran ugy kell megadni, hogy a kapott spektrumvonalak a lehe-
t6 legjobban visszaadjak a méréseket. A fenti kifejtés alapjan tehat kimondhato, hogy az
opacitas a hullamhossz, a lokélis h6mérséklet, a stirtiség (nyomas) és a mikro-turbulencia
figgvénye: k = k(A T, p, Vpurp)-

Ha az elempopulaciok ismertek, a kontinuum- és vonalopacitasok kiszamithatoak. A
spektrumszintézis szamitésigényesebb része a vonalopacitasokban rejlik, azon okbol kifo-
lyolag, hogy a molekulak esetén rengeteg vonal taldlhatd a spektrumban, amelyekre ki
kell szamitani a vonalabszorpciot.

A molekulavonalaknak harom tipusa van: az elektronatmenetekbdl szarmazé vonalak,
a rezgési vonalak, illetve a rotaciés vonalak. Az elektronatmenetekbdl szarmazo vonalak



mechanizmusa megegyezik az atomi vonalakéval: az elektronok energiszintjei kozti atme-
netnek megfelel§ energiaju fotont nyelnek el. Ezek a vonalak analitikusan nem szamitha-
toak ki, numerikus megoldéasok léteznek csak. Elektronatmenetekbdl szarmazé vonalak
az ultraibolya tartoménytol egészen infravorosig megtaldlhatéak. A rotacios vonalak a
molekulak forgasi energiavaltozasa soran torténd fotonelnyelésbél szarmaznak. FEzek a
vonalak altalaban a tavoli infravoros tartomanyban talalhatoak, alacsonyabbak az ener-
giaszintek kozti kiillonbségek, mint az elektrondtmenetek esetén. A rezgési vonalak esetén
a rotacios allapot mellett a molekula rezgési allapota is megvéltozik. Ezek a vonalak a
kozeli infravords tartomanyban helyezkednek el.

3. Rovid leiras a Synspec/Synple programrol

Ez a fejezet azzal a céllal késziilt, hogy a spektrumszintézis alapjait el lehessen sajatitani,
mivel magyar nyelvli utmutatdé eddig nem késziilt. A Synple egy Python interfész a
Synspec nevi, spektrélszintézist végzd kodhoz és az ehhez kapcsoldodo segédprogramokhoz.
Képes az olyan LTE-modellekkel szamolni mint a Kurucz, MARCS, Phoenix vagy Tlusty,
illetve ismeri az NLTE Tlusty modellt is. A megfelel¢ kontinuum- és vonalopacitasok
alapértelmezetten benne vannak, a kémiai abundancidkat és mikroturbulens sebességeket
pedig a megadott modellek biztositjak, de valtoztathatok is sziikség szerint.

A csillagspektrumok kiszamitasdnak legfontosabb lépése a radiativ transzferegyenet
megoldéasa, amely a Synspec esetében a kévetkezSképpen néz ki:

T ¥
cos @dd =, — k,1,(0) + / 1,(0")¢p(0")sin®'de’, (8)
0

z

ahol I, a fajlagos intenzitéas, amely leirja a sugarzési teret.(a fiiggslegessel egy © szoget
bezard iranyban egységnyi feliileten egységnyi frekvenciatartoméanyban mennyi sugarzési
energia halad at). k az opacitas (az elnyelt energia hanyada hosszegységenként), n az
emisszivitas (emittalt energia, az intenzitassal megegyezd dimenzioji), ¢ pedig a szorasi
fiiggvény (a © iranybol © iranyba szort fotonok szama ).

Ha I, ismert, integraldsaval megkaphatjuk a sztellaris fluxust:

H, = /O7r I,(©) cos(0) sin(0)dO. (9)

Ezt aztan kiilonbo6z6 nagyléptéki atmoszferikus turbulenciakat, rotaciot és instrumentélis
profilt leir6 egyenletekkel konvolvalhatjuk.

A radiativ transzferegyenlet megoldasa el6tt meg kell adnunk a csillag atmoszféraja-
nak fizikai modelljét annak érdekében, hogy k, n és ¢ kiszdmithato legyen. Ezek a model-
lek megadjak a légkor termodinamikai allapotjelzsit (példaul hémérséklet és siirtség) a
magassag fiiggvényében, illetve a kémiai Osszetételt. Ez a modellatoszféra az egyik beme-
neti informacio, amire a Synple-nek sziiksége van. Természetesen egy részletes spektrum
szamitasahoz sziikségiink van a fény-anyag kolecsonhatéasok alapvetd fizikai paramétereire
(fotoionizacios hataskeresztmetszetek, az atomi és molekularis dtmenetek valoszintiségé-
re, atmenetek energiai és a csillapitasi konstansok), de ezen adatok egy altalanos gytj-
teményét tartalmazza a Synspec egy standard formatumban a kénnyd modosithatoség
érdekében.

A radiativ transzferegyenlet megoldasahoz tobbféle publikus kod létezik, viszont a
legtobb mély ismereteket kivan a kapcsolodo fizikarol, illetve nehézkes a hasznalatuk.



A Synple egy egyszerti csomagolasa a FORTRAN nyelven irt Synspec kodnak, és
orokli az Osszes kozelitését annak, példaul a hidrosztatikai egyensulyt. Az altalanos fizikai
adatok, amelyeket a Synple tartalmaz, a legtobb megfigyelt csillagra hasznalhatok. A
felhasznalonak tigyelnie kell arra, hogy milyen adatok lehetnek sziikségesek a bemeneti
atmoszférak szamolésahoz, és ezek inkonzisztensek lehetnek azzal, amelyet a Synple atvett
a modellbdl. Alapértelmezett médon a kémiai Osszetétel és a mikroturbulencia a modell-
atmoszféra felépitésekor hasznélt bemenetét a Synple is hasznélja, de ez a felhasznalo
altal valtoztathato.

3.1. A Synple telepitése

A Synple a github-on talalhato a kévetkezd linken?] és a
git clone https://github.com/callendeprieto/synple synple

paranccsal, vagy a weboldalon talalhao zip fajl letoltésével juthatunk hozzéa.

A felhasznalo altal telepitett Python (3.x)-nak rendelkeznie kell a subprocess, numpy
¢és scipy modulokkal. A telepitéshez sziikséges egy Fortran fordito és az alapértelmezett
GNU C fordité. A telepités a kovetkezd moédon torténik:

cd synple/synspec ; make ; cd ../..

Az atomi és molekuléris vonallistdk meglehetésen nagy fajlok és kiilon le kell tolteni
azokat, a telepitésiik:

cd synple/linelists ; make ; cd ../..

Az automatikus letoltés wget-et igényel, vagy a vonallistdk manuélisan letélthet()’ekﬂ és a
synple/linelist mappaba be kell masolni azokat.

A synple-t lathatova kell tenni a Pythonnak tgy, hogy hozza kell adni a synple map-
pajat a PYTHONPATH valtozohoz. Ha példaul a felhasznal6 a home mappaba helyezte
a synple-t, akkor ezt a kovetkezé shell-parancs beirasaval teheti meg.

bash: export PYTHONPATH="$PYTHONPATH:$HOME/synple’’
csh: setenv PYTHONPATH = *’$PYTHONPATH:$HOME/synple’’ .

Az atomi- és molekula-vonallistdk csomagja, amit a synple v1.1 biztosit, legalabb 12

GB.

3.2. Példa a Synple hasznalatara

Ebben a példdban a Kurucz-féle szolaris modellt hasznaljuk. A spektrumnak egy kis
részét generaljuk le a Ca I 6162 A vonal koriil. Az ipython inditasa utan a standard
szintézisrutint importaljuk:

$ ipython

Python 3.6.8 (default, Jan 14 2019, 11:02:34)

Type ’copyright’, ’credits’ or ’license’ for more information
IPython 7.4.0 -- An enhanced Interactive Python. Type ’7’ for help.

In [1]: from synple import syn

Zhttps://github.com/callendeprieto /synple
3ftp:/ /carlos:allende@ftp.ll.iac.es/linelists



Ezutan szamittassuk ki a ksun.mod modellatmoszféra spektrumat a 6160 és 6164 A tar-
toményban.

In [2]: wave, flux, cont = syn(’ksun.mod’, (6160,6164) )
teff,logg,vmicro= 5777.0 4.437 2.0
syn ellapsed time 48.8003294467926 seconds

Ezzel meg is van a spektrum. A syn rutin harom numpy-témbét hoz létre, amelyekben
a hullamhosszak (wave), a fluxusok (flux, H,) és a kontinuum fluxusok (cont) vannak.
Egy kontinuumnormalizalt fluxust a matplotlib segitségével igy abrazolhatjuk:

In [4]: plot(wave,flux/cont)

A3l abran a BOSZ-modellek kontinuumnormalizalt spektrumsorozata lathato 3500 K
¢és 30000K kozott.

3. dbra. Elméleti spektrumok nagy effektiv hdmérsékleti tartomdnyban. Az dbra jol
bemutatja, hogy a vonalerdsségek a csillag felszini homérsékletétdl erdsen fiiggenek. A
grafikon nem a sajdat szamoldsom eredménye, a BOSZ spektrdlis adatbdzisbol szarmazik
(Ralph Bolin és mtdrsai, 2017).

3.3. A mikroturbulencia valtoztatasa

A legtobb modellatmoszféra hidrosztatikai egyensulyban van, tehat a nyomas egyensulyt
tart a gravitacioval, ami a legtobb esetben jo kozelitést ad. A valodi atmoszférakban azon-
ban a turbulencidkat, konvekcidkat, meridialis cirkulécidkat is modellezni kell. A turbulens
mozgasok modellezésének hidnyaban a szamolt vonalprofilok keskenyebbek lesznek, mint
az észleltek. Ennek az egyik megoldésa az tgynevezett mikroturbulencia, amely az ab-
szorbealo részecskék kisléptékd mozgasabol szarmazik. A synple automatikusan beleveszi
a modellben tarolt mikroturbulenciat, de ez az érték feliilirhaté a vmicro paraméterrel:

In [5]: wave2, flux2, cont2 = syn(’ksun.mod’, (6160,6164), vmicro = 1. )
teff,logg,vmicro= 5777.0 4.437 1.0

10



3.4. Egyéb vonalszélesedés

A spektrumvonalak szamolésanal tobb vonalkiszélesedési mechanizmust is figyelmbe kell
venn, ezek a hatérozatlansagi relacio, a mikroturbulencia, az abszorbeald atomok és mo-
lekulak hémozgasa, illetve a szabad elektronokkal és hidrogénnel valo {itkozéseik miatti
kiszélesedések. Mindezeket a tényezSket a synple-ben figyelembe lehet venni. A vonalszé-
lesedés egyéb forrasai:

e Makroturbulencia: Amig a vmicro megoldja a kisléptékii sebességtereket, addig
a makroturbulenciaval a foton méreténél nagysagrendekkel nagyobb 1éptékd sebes-
ségterek hatésat lehet modellezni. Ez altaldban egy Gauss-féle sebességfiiggvénnyel
valo konvolvélast jelent, amelyet a Synple a vgconv rutinnal végez.

e Rotacio: A csillagok rotacidja szélesiti a spektralis profilokat. Azért, hogy ezt a
Doppler-hatast numerikusan figyelembe vegyiik, a Synple a forgas nélkiili fluxust
konvolvajla a megfelels fiiggvénnyel. Ez a rotconv rutinnal van implementéalva. A
szdmolasaim soran a rotaciot nem vettem figyelembe.

e Instrumentalis profil: A miszerek eltorzitjak a csillag spektrumat, mivel az kon-
volalodik az instrumentélis profillal. Ha a felbontoképesség allandd, ez a hatés
altalaban egy makroturbulenciaval kozelithets, amelynél a Gauss-profil szélessége
allando a sebességtérre. Lehet a félértékszélesség allando, ekkor a felbontés a A
fliggvényében valtozik, illetve a felbontas is lehet allando, ekkor a konvolvalés a lo-
garitmikus hullamhossztéren torténik, és a félértékszélesség fog valtozni, amelyet a
Synple a vgconv rutinnal kezel. A munkam soran ez utobbit alkalmaztam.

A kovetkezd példa demonstralja, hogyan konvolvaljunk rotacios profillal (vsini =
5 km/s, egy konstans felbontasa (FWHM = 0,2 km /s) Gauss-profillal, majd mindkettével:

In [10]: from synple import rotconv, lgconv

In [11]: wave2, flux2 = rotconv(wave, flux/cont, 5.)
In [12]: wave3, flux3 = vgconv(wave, flux/cont, 0.2)
In [13]: wave4, flux4 = vgconv(wave2, flux2, 0.2)

A szdmolasaim soran a vgconv rutint a kévetkez6 moédon alkalmaztam:

vgconv(wave, flux, 15, 3)
vgconv(wave, cont, 15, 3)

wave2, flux2
wave2, cont2

Az els6 sorban a hullamhossz- és fluxustémbdoket konvolvalom log A térben egy 15 km/s
felértéktékszélességii Gauss-fiiggvénnyel, utana felbontaselemenként 3 ponton mintavéte-
lezem. Ugyanezet a lépést megesindlom a kontinuumtombokre is. Igy egy R = 20000
felbontéasi spektrumot kaptam.

Ezek a rutinok kozvetleniil is implementalva vannak Pythonban. A Synspec-nek van
egy tarsitott FORTRAN programja, amely kezeli a rotaciés és instrumentalis profilokkal
valo konvoluciot: rotin. Ugy is ki lehet ezeket szamolni, hogy a syn rutinban meg kell
adni a fwhm és vrot paramétereket. Erre példa a fenti értékekkel:

In [19]: wave2, flux2, cont2 = syn(’ksun.mod’, (6160,6164) , vrot = 5.0,
fwhm = 0.2 )
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3.5. A spektrumszintézis hasznalata a dolgozatban

A molekulavonalak szintetizaldsakor az altalam szamolt hullaimhossztartomany 50-32500
nm-ig, azaz az extrém ultraibolyatol a tavoli infravorosig terjed. Ahhoz, hogy a Synple
spektrumot szdmoljon, az atomi vonallistat mindenképpen meg kell neki adni, és azon
feliil lehet molekularis vonallistakkal szamolni, amelyekben az atomok és kiilonb6z6 izo-
topjaik atomfizikai paraméterei talalhatoak. ElGszor szamoltam egy csak atomi vonallistat
tartalmazé spektrumot minden modellre a kévetkezé modon:

linelist0 = [’gfAT0.19°]

Ezutan kiszdmoltam egy olyan spektrumot, amelyben az atomi vonallista, és az egyik
molekula van:

linelist0 = [’gfAT0.19’,°0H-kmo12020j.20’]

Itt a gfATO. 19 az atomos vonallista, 0H-kmo12020j .20 az aktualis molekuléris vonallista,
ami ebben a példaban az OH.

Maga a szamolas az mpsyn rutinnal tortént, amely annyiban kiilonbdzik a syn rutintol,
hogy képes tébb szélon futtatni a szintetizélast olyan moédon, hogy a hullamhossztarto-
ményt felbontja, és a kiilonbo6zd tartoményokat kiilon processzoron szamolja. Erre azért
van sziikség, mert a spektrumszitézis meglehetGsen szamitasigényes, tobb szalon futtatva
is orakig tart. A szkript az mpsyn-t a kévetkez6 modon hasznélta:

wave, flux, cont = mpsyn(model, (499,320500), vmicro = micro,
linelist = linelist0O, nthreads=8)

Az mpsyn hasonl6 médon kéri a valtozokat, mint a syn, a model valtozoba lehet a modell-
atmoszférakat megadni egy listdban, amin végig fog futni a Synple. A hullamhossztarto-
manyt tuple-ként kell megadi, és 499 A-t6] fut, a kés6bbi interpolacié megkdnnyitésének
érdekében. A vmicro tovabbra is a mikroturbulencia, amely az Osszes szamolasomban
2 km/s volt. A linelist argumentumban vannak benne a fent definialt vonallistak, a
nthreads pedig azt szabalyozza, hogy a szintézis hany szalon fusson.

A szamolasaim soran a MARCS modellatmoszférakat (Gustafsson és mtarsai, 2008)
hasznaltam. A MARCS modellek egydimenziés LTE modellek, amelyek plénparalel és
szférikus geometriaval is rendelkezhetnek. A planparalel atmoszférak a torpecsillagok lég-
korét, mig a szférikus atmoszféramodellek az oriascsillagok légkorét kozelitik megfelelGen.
A munkam soran csak szolaris metallicitassal, a kovetkezs felszini hémérséket és log g
racson szamoltam:

o Tog — 2800 K, 3000 K, 3200 K, 3500 K, 4000 K, 4500 K, 5000 K, 5500 K, 6000 K,
7000 K, 8000 K

e logg=0,1, 2 3,4, 5, azonban 6000 K-t56] a magasabb hémérsékletek felé log g =
0, 7000 K-t6l log g = 1 és 8000 K esetében log ¢ = 2 modellekkel nem szamoltam,
mivel ilyen paraméterekkel rendelkezé csillagok nem léteznek.

Miutan a spektrumokat a program legeneralta, mintavételeztem és interpolaltam azo-
kat, a kés6ébbi hasznalatot megkonnyitve. A kapott spektrumok logaritmikus hullaimhossz-
téren lettek konvolalva, R = 20000 felbontéassal. Az R = 20000 felbontés kivalasztasdnak
oka az, hogy ezen felbontas kornyékén sok nagyfelbontasu spektrograf miikodik.
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4. Molekulavonalak viselkedésének analizise

4.1. Attekintés

A munkam soran 6sszesen 23 molekula vonalait szamitottam ki az 6sszes modell-atmoszférara
50 nm és 32500 nm kozott, amelyek a kovetkezsk: AIH, AlO, C,, CaH, CaO, CH, CN,
CO, CrH, FeH, H,y, H,O, MgH, MgO, NaH, NH, OH, OH-+, SiH, SiO, TiH, TiO, VO.
Az AlH és a TiH esetén az altalam vizsgalt paramétertérben abszorpcios vonalakat nem
talaltam. A vizsgalatom soran a molekulavonalak effektiv hdmérséklettsl valo fiiggését 2
kiilénbo6z6 log g mellett vizsgaltam: fiatal f6sorozati csillagokban, azaz log g = 5 esetben,
illetve oridscsillagoknal, azaz log ¢ = 0 mellett. A vonalak log ¢ fliggését azon a hémér-
ékleten vizsgaltam, ahol a vonalak a legerésebbek, vagy ahol nagy eltérést tapasztaltam
f6sorozati és oriscsillagokban 1évé vonalak erdssége kozott.

A grafikonokat tugy készitettem, hogy a molekuléris és atomi vonalakat tartalmazo
fluxusokat elosztottam a atomi vonalakat tartalmazé fluxusokkal. Az Osszes spektrum
azonos hullamhosszbeosztasokra van interpolalva, ezért lehet ezt az osztast pontonként
elvégezni.

Az [l és 2 tablazatban az vizsgalt molekuldakhoz hasznalt vonallistak lathatoak, il-
letve a hozzajuk tartozd hivatkozasok. A legtobb molekula esetén a vonallistak Robert
L Kurucz weboldalanf] talalhatoak. A H,O és a TiO esetén a molkulak az EXOMOL
projekt weboldalan]| talalhatoak.

1. tabldzat. Az daltalam vizsgdlt molekuldk listdja, a dolgozat sordn haszndlt jeldléssel. A
mdsodik sorban a haszndlt vonallistak vannak. A harmadik sorban a vonallistdt létrehozo
ctkkre hivatkozok.

Molekula jele | Molekula-vonallistak Hivatkozéasok
AlH molecules /alh/alhax.asc Yurchenko és mtarsai, 2018
molecules/alh /alhxx.asc
AlO molecules/alo/alopatrascu.as Patrascu és mtérsai 2005
molecules/c2/c2dabrookek.asc
o linelists/linesmol /c2ax.asc Brooke és mtérsai. 2012
2 linelists/linesmol /c2ba.asc ’
linesmol /c2ea.asc
Yadin és mtarsai, 2012, Shayesteh
CaH molecules/cah/cah.asc ;% (;I;aﬁ’ise;ls 21?1121,3?1/?021?) f ; ’ mearsal,
Gustavsson és mtarsai, 1985
CaO molecules/cao/caoyurchenko.asc | Yurchenko és mtarsai, 2015
CH molecules/ch/chmasseron.asc Masseron és mtarsai, 2014
molecules/cn /cnaxbrookek.asc
CN molecules/cn/cnbxbrookek.asc Brooke és mtarsai, 2014
molecules/cn/cnxx12brooke.asc
molecules/co/coax.asc
cO linelists/ li/nesinol/ COXX.asC http://kuruez harvard.edu

4http://kurucz.harvard.edu/
Shttps://www.exomol.com/data/molecules/
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2. tdbldzat. Az 1. tabldzat folytatdsa

Molekula jele | Molekula-vonallistak Hivatkozésok

Bauschlicher és mtérsai, 2001
Burrows és mtarsai, 2002
FeH molecules/feh /fehfx.asc Dulick és mtérsai, 2003
linelists/linesmol /h2.asc
linelists/linesmol /h2bx.asc
linelists /linesmol /h2cx.asc
molecules/h2 /h2xx.asc
H,O /H20/1H2-160.POKAZATEL | Barton és mtarsai, 2017a,b
GharibNezhad és mtéarsai, 2013
Shayesteh és mtarsai, 2007

CrH molecules/crh/crhaxbernath.asc

H, http://kurucz.harvard.edu

MeH molecules/mgh/mgh.asc Hinkle és mtérsai, 2013
Yadin és mtarsai 2012
MgO molecules/mgo /mgodaily.asc Daily és mtarsai, 2002
NaH molecules/nah /nahrivlin.asc Rivlin és mtarsai, 2015
NH linelists/linesmol /nh.asc http://kurucz.harvard.edu
OH molecules/oh/ohupdate.asc http://kurucz.harvard.edu

molecules/ohplus/ohplusax.asc

OH+ molecules/ohplus/ohplusxx.asc Hodges & mtdrsai, 2018

SiH molecules/ S%h/ s?haxsi'ghtly.asc Yurchenko és mtarsai, 2018
molecules/sih /sihxxsightly.asc
linelists/linesmol /sioax.asc

SiO linelists/linesmol /sioex.asc http://kurucz.harvard.edu
linelists/linesmol /sioxx.asc

TiH molecules/tih /tih.asc Burrows és mtarsai, 2005

TiO /molecules/TiO/ McKemmish és mtarsai, 2019

VO molecules/vo/vomyt.asc McKemmish és mtarsai, 2016

A [ abran azon 19 molekulédnak az effektiv hémérséklettsl valo fiiggése lathato loga-
ritmikus hullamhossztéren, amelyek erGsebb abszorpcios savokkal rendelkeznek. A felszini
nehézségi gyorsulasra egy interpolalt grafikon, mivel a legtébb f&sorozati csillagnak ez a
felszini gyorsuldsa, azonban erre a log g értékre nem szamoltam kiilon. Az effektiv hé-
mérsékletek 2 K 1épéskozzel lettek interpolalva a racspontok kézott. A vonalak erdssége
egy szinskalan lett definialva. Az [pl abran ugyanezen molekuldknak a vonalai lathatoak,
azzal a kiilonbséggel, hogy log g = 0, azaz o6riascsillagokrol van sz6. A két dbran talalhato
vonalak viselkedésérsl altalanossadghban elmondhato, hogy a torpecsillagokban a vonalak
magasabb hémérsékleti tartomanyokban is megjelennek. A legjelent&sebb vonalakat 1ét-
rehoz6 molekulak a kdvetkezsk: CH, CN, CO, H,O, MgH, NH, OH, OH+, SiH, SiO, TiO.
Ezeket a molekulakat részletesen is targyalni fogom. A gyengébb vonalakat létrehozo
molekulak vonalairdl az alabbiak mondhatoak el.

e Az AlO 4000 K felett ttinik el, a vonalai 500 nm koriil talahatoak. Ezek a vonalak
oriascsillagokban erésebbek, de alacsonyabb hémérsékleten tiinnek el, mint fGsoro-
zati csillagok esetén. A vonalak erGssége a hémérséklet novekedésével csokken.

e A C; molekula magasabb hémérséklet csillagokban hoz létre vonalakat, 2800 K és
6000 K kozott lathatoak vonalak és oriascillagokban 4500 K-en a legergsebbek. Ezek
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4. dbra. Molekulavonalak viselkedése torpecsillagokban. A hullimhossz logaritmikus
skdlan vdltozik, 0,2-32,5 pme-es tartomdnyban. Az y tengelyen a csillag effektiv
hdémérséklete van dbrdzolva, a vonalak erdsségét pedig a szin mutatja.

a vonalak oriascsillagokban jelentGsebbek, az infravoros tartmanyban is megjelend
vonalcsoportokat alkotnak.

A CaH alacsony hémérsékleti tartomanyokban, 4500 K alatt hoz létre vonalakat,
amelyek 450 nm és 1300 nm kozott talalhatéak. A vonalak a felszini nehézségi
gyorsulas csokkenésével novekednek, oridscsillagokban a legerésebbek. A vonalak
erGssége a hdmérséklet novekedésével csokken

A CaO gyenge vonalakat hoz létre fGsorozati és oridscsillagokban egyarant, ezek a
vonalak 4000 K alatt figyelhetGek meg, 700 nm és 1100 nm kozott taldlhatoak. A
vonalak erGssége a hémérséklet névekedésével csokken.

A CrH 3500 K felett elttinik, alatta gyenge vonalakat hoz létre 700 nm és 1300 nm
kozott.

A FeH vonalai 4500 K alatt figyelhetGek meg, 700 nm és 1600 nm koézott jonnek
létre gyenge vonalak.
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5. dbra. Molekulavonalak viselkedése oridscsillagokban. A hulldmhossz logaritmikus
skdlan vdltozik, 0,2-32,5 pme-es tartomdnyban. Az y tengelyen a csillag effektiv
hdomérséklete van dbrdzolva, a vonalak erdsségét pedig a szin mutatja, minél pirosabb,
anndl mélyebb a vonal.

e A H, vonalai az ultraibolya tartomanyban talalhatoak, 90 nm és 200 nm kozott,
amelyek 3500 K felett latszodnak és a hémérséklet névekedésével ergsédnek. Ezen
vonalak a felszini nehézségi gyorsulas novekedésével er6sodnek. Az infravoros tarto-
méanyban egyetlen erdés vonal taldlhatd, amely a hdmérséklet névekedésével gyengiil
és 5000 K felett tiinik el.

e Az MgO rendkiviil gyenge vonalait 4000 K alatt figyelhetjiikk meg, 400 nm és 600
nm ko6zott.

e A VO molekula 3500 K felett tiinik el, vonalai 400 nm és 1100 nm kozott talalhatoak,
a hémeérséklet és a felszini nehézségi gyorsulas novekedésével a vonalak erdssége
csokken.
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4.2. ErSsebb vonalakat 1étrehoz6é molekuldk egyedi vizsgalata

4.2.1. CH

6. abra. A CH molekula vonalainak fiiggése az effektiv homérséklettdl és a felszini
nehézségi gyorsuldstol.

A CH vonalai a hiivés és a Napnal forrobb fGsorozati csillagok légkdrében is megta-
lalhatoak, azaz 3000 K és 8000 K kozott. A vonalerdsség maximuma 5500 K-es felszini
hémérsékletnél talalhatd. A vonalerdsségek viselkedése a Saha—Boltzmann-egyenlettel
magyarazhatd a legkonnyebben. 5500 K alatt a CH molekulak kisebb hényadédnak van
elég energidja ahhoz, hogy gerjesztddjenek, 5500 K felett pedig kevesebb molekula jon 1ét-
re a magas hémérsékleten bekovetkezd ionizacié miatt, ezért kisebb lesz a koncentrécioja,
gyengébbek lesznek a vonalak.

A CH abszorpciosvonalait a [0l abra alapjan harom csoportba lehet sorolni. Az elsg
csoport 275 és 325 nm kozott van, 3200 K és 8000 K kozott latszodik. A masodik csoport
350 nm és 450 nm kozott talalhato, 3500 K és 8000 K kozott lathato. A harmadik csoport
450 nm és 1800 nm kozott van, 3000 K és 8000 K kozott talalhato, és gyokeresen eltér az
els6 kett6tol, egymaéstol tavolabb allnak.

A felszini nehézségi gyorsulas novekedésével a CH vonalai erésodnek. Oriascsilla-
gokban, azaz log g = 0 esetben a vonalersségek eltolodnak, alacsony hémérsékleteken
erGsebbek, mar 2800 K-en is megtalalhatoak, mig 8000 K-en mér nem figyelhetGek meg.
A vonalerdsség maximuma 4500 K-es felszini hémérsékletnél van. Az infravords tarto-
manyban megjelenik egy tjabb vonalcsoport, amely 3300 K és 5500 K kozott taldlhato,
és gyengébb a tobbinél, és 5500 K felett tiinik el.
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4.2.2. CN

7. dbra. A CN molekula vonalainak fiiggése az effektiv hdmérséklettdl és a felszini
nehézségi gyorsuldstol.

A CN vonalai a lathaté és az infravoros tartomanyban talalhatdak, 350 nm-t6l 2500
nm-ig. Vonalai fGsorozatbeli csillagokban, azaz log g = 5 esetben 3500 K és 6000 K ko-
zott figyelhet6k meg, és 5000 K-nél a legerésebbek. A viselkedés oka az, hogy alacsony
hémérsékleteken a CN molekulak koziil kevesebb képes a vonalakat 1étrehozo energiaatme-
netekre, magas hémérsékleten pedig a molekula felbomlik, a koncentracié csokken, ezaltal
gyengiilnek a vonalak. A lathato tartomanyban 1évé vonalak 350 nm és 450 nm kozott
vannak. Az infravoros tartomanyban 1évé vonalak fGsorozatbeli csillagoknal gyengék.

A vonalerésségek a felszini nehézségi gyorsulas csokkenésével novekednek, ez a visel-
kedés a . abran latszodik. Oriascsillagoknal, azaz log ¢ = 0 esetben a vonalak 2800
K felszini hémérsékletd csillagok szinképében is megtalalhatéak. Az Gsszes vonalcsoport
er6sodik, az infravords tartoméanyban 1évs csoportok jelentGssé valnak. Az infravoros tar-
tomanyban 1évé vonalak 2800 K és 5000 K kozott figyelhetSk meg. Az els6 csoport 550
nm és 750 nm, a mésodik vonalcsoport 750 nm és 800 nm, a harmadik vonalcsoport 800
nm és 900 nm, a negyedik vonalcsoport 900 nm és 1100 nm, az 6t6dik vonalcsoport 1100
nm és 1400 nm, a hatodik vonalcsoport 1400 nm és 1800 nm, a hetedik vonalcsoport pedig
2000 nm és 2500 nm kozott talalhato.
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4.2.3. CO

8. dabra. A CO molekula vonalainak fliggése az effektiv homérséklettdl és a felszini
nehézségi gyorsuldstol.

A CO molekula vonalai az Gsszes altalam szamolt spektrumban megtalalhatoak, erds
vonalakat hoz létre az ultraibolya és az infravoros tartomanyban is. Az ultribolya tar-
tomény vonalai, amelyek 125 nm-t&l 250 nm-ig talalhatoak, 3200 K és 8000 K kozott
figyelhetSk meg, és 5500 K-nél a legerdsebbek. A molekulavonalaknak ezen viselkedését a
Saha-Boltzmann-egyenlet irja le. Az infravorés tartomanyban a8l abran lathatéo modon
a CO vonalai harom csoportot alkotnak. Az els6 csoport 1500 nm és 1700 nm kozott ta-
lalhato, a méasodik csoport 2300 nm-t61 2800 nm-ig tart, a harmadik csoport pedig a 4300
nm és 6600 nm kozotti tartoményban figyelheté meg. Ezek a vonalak 2800 K-es felszini
hémérsékletnél a legerésebbek, majd a hémérséklet novekedésével fokozatosan gyengiil-
nek, az elsd vonalcsoport 5000 K felett, a masik ketts csoport pedig 7000 K felett tiinik
el szinképbdl.

A felszini nehézségi gyorsulas cstkkenésével a vonalak maximumai eltolédnak az 6rids-
csillagokban, azaz log g = 0 esetben. Az ultraibolya tartoméanyban 1évé vonalak 3500 K és
6000 K kozott figyelhetSk meg, és 5500 K-es felszini h6mérsékleten a legerGsebbek. Az inf-
ravoros tartomanyban talalhatd vonalak erésebbek, a maximalis vonalerdsség 4500 K-nél
talalhato. A vonalcsoportok 2800 K-t6l latszodnak, az elsé csoport 5000 K-ig latszodik,
a masodik és harmadik csoportok pedig 6000 K-ig figyelhet6k meg.
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4.2.4. H,0

9. dbra. A HyO molekula vonalainak fiiggése az effektiv hdmérséklettdl és a felszini
nehézségi gyorsuldstol.

A H50 vonalai a hiivosebb csillagok infravoros szinképében jelentGsek, a teljes vonal-
rendszer 900 nm és 32500 nm kozott figyelhetd meg. A vonalak fGsorozati csillagokban
(log g = 5) 4500 K felett tiinnek el, és 2800 K-es felszini hémérsékleten a legerésebbek.
Ennek magyarazata abban kereshetd, hogy a HoO molekuldk csak alacsonyabb h&mér-
sékleten jonnek létre a légkorben, a hémérséklet névekedésével a molekulédk felbomlanak,
ezaltal gyengiilnek a vonalak.

A H,0 vonalai a[9] abran lathaté modon komplex rendszerben éallnak, egymassal érint-
kezd csoportokban, amelyek lefedik az egész infravords tartomanyt. Az elsé vonalcsoport
900 nm és 1100 nm, a masodik vonalcsoport 900 nm és 1300 nm, a harmadik vonalcsoport
1300 és 1700 nm, a negyedik vonalcsoport 1700 nm és 2300 nm, az 6tédik vonalcsoport
2300 nm és 3900 nm, a hatodik onalcsoport 3900 nm és 10000 nm, mig a hetedik vonal-
csoport 10000 nm és 32500 nm kozott talalhato.

A felszini nehézségi gyorsulas csokkenésével a vonalak erdssége novekszik. Oriscsilla-
gokban, azaz log g = 0 esetben a vonalak 4000 K-ig latszodnak.
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4.2.5. MgH

10. abra. Az MgH molekula vonalainak figgése az effektiv homeérséklettdl és a felszin
nehézségi gyorsuldastol.

Az MgH vonalai 400 nm és 800 nm ko6zot taladlhatoak, azaz a lathato és a kozeli
infravoros tartomanyban. Ahogy a [I0] abran megfigyelhets, az MgH vonalai fdsorozati
csillagokban 5500 K felett ttinnek el, és 2800 K felszini hdmérséklet mellett a legerésebbek.
Ennek magyarazata az, hogy a molekulak alacsony hémérsékletek mellett jonnek létre
nagyobb valészintiséggel, a h6mérséklet novekedésével a molekulak energiaja akkorara nd,
hogy alkotoelemeikre esnek szét.

A vonalak eréssége a a felszini nehézségi gyorsulas csokkenésével csokken, a legeréseb-
bek a torpecsillagokban, a leggyengébbek az oridscsillagokban. Fésorozati csillagokban az
infravords tartomanyban 1év6 vonalcsoport, amely 600 nm és 800 nm ko6zott helyezkedik
el, gyengébb, mint a lathaté tartoméanyban 1évS. Ezek a vonalak 5000 K alatt jelennek
meg. A lathato tartomanyban 1év vonalcsoport harom 6 részre oszthato. Az elsé része,
amely 480 nm-nél talalhato, 5000 K felett tiinik el, a masodik része, amely 590 nm és
525 nm kozott helyezkedik el és a legerGsebb vonalakat adja, 5500 K felett tiinik el, a
harmadik része 525 nm és 600 nm kozott van, és 4500 K felett tiinik el.

Oriascsillagokban a vonalak alacsonyabb hémérsékleteken ttinnek el, a legerdsebb cso-
port 4500 K alatt figyelheté meg.
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4.2.6. NH

11. dabra. Az NH molekula vonalainak fiiggése az effektiv hdmérséklettdl és a felszini
nehézségi gyorsuldastol.

Az NH molekula a spektrum egy keskeny savjaban hoz létre erés vonalakat, 325 és
355 nm kozott, azaz a kozeli ultraibolya tartomanyban. Az NH vonalai 2800 K és 7000
K kozott jelennek meg és 4500 K-nél a legerésebbek, ami a [I1] dbran latszodik. Ezen
viselkedést a Saha—Boltzmann-egyenlettel lehet magyarézni. Alacsony hémérsékleteken az
NH nem rendelkezik elég energiaval ahhoz, hogy a megfelel§ atmenetekhez tartozo fotont
elnyelje. Magasabb hémérsékleteken pedig az NH felbomlik, csokken a koncentracioja,
ezaltal kevesebb és gyengébb vonalat hoz létre.

A fésorozatbeli csillagok, azaz log g = 5 esetén a vonalak erésségének hémeérséklettsl
valo fiiggése alapjan a kovetkezs csoportokat kiilonboztethetjiik meg: 325 nm és 333
nm kozott talalhato az elsé vonalcsoport, amely 2800 K-t6l 6000 K-ig jelenik meg, és
viszonylag ritkdsabb, egyenkozii vonalak figyelhet6k meg. A masodik csoport 333 nm
és 336 nm kozott tinik fel, amely 2800 K és 6000 K kozott figyelheté meg, és az elsé
csoportnal erésebb vonalakat tartalmaz. 336 nm koril taldlhatd egy erds vonalcsoport,
amely 7000 K-es felszini h6mérséklet esetén is megfigyelhets. A negyedik vonalcsoport
336 nm és 344 nm ko6zott van, 3000 K-t6l 6000 K-ig talalhatoéak benne vonalak. Az
6todik vonalcsoport 344 nm és 355 nm kozott hoz létre az eddigieknél gyengébb vonalakat,
amelyek 4000 K és 6000 K kozott jonnek létre.

Az NH vonalainak erdssége a felszini nehézségi gyorsulés csokkenésével az alacsonyabb
hémérsékleti taroméanyokba tolédik, a vonalak maximalis er&ssége 2800 K-nél lesz, és 6000
K felett eltiinnek a vonalak.
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4.2.7. OH

12. abra. Az OH molekula vonalainak fiiggése az effektiv hdmérséklettdl és a felszini
nehézségi gyorsuldstol.

Az OH molekulak vonalai a csillagok szinképében jelentés vonalakat hoz létre 200 nm-
t61 32500 nm-ig, azaz a kozép-ultraibolyatol a téavoli infravoros tartoméanyig. A vonalak
széles hémérsékleti tartomanyban megtalalhatoak, egészen 2800 K-t6l1 7000 K-ig és a
vonalak maximaélis erdssége 3500 K felszini hémérsékletnél van. Ennek magyarazatat a
Saha—Boltzmann-térvényben taldlhatjuk.

Fésorozati csillagokban, amelyeknek spektrumai a [I12] abran latszodnak, azaz log g
= 5 esetben négy vonalcsoport figyelheté meg. Az els§ vonalcsoport a kozeli ultraibolya
tartoméanyban talalhato, 200 nm és 400 nm kozott, a csoportban 1évé vonalak 2800 K és
7000 K kozott jonnek létre. A masodik csoport a kozeli infravoros tartomanyban taldlhato
1400 nm és 2200 nm kozott, ezek a vonalak 2800 K és 4500 K kozott figyelhet6k meg. A
harmadik vonalcsoport 2500 nm és 5000 nm kozott talalhato, a vonalai 2800 K és 5500
K ko6zott jelennek meg. A negyedik vonalcsoport 9100 nm és 32500 nm ko6zott lathato, a
vonalai 2800 k és 6000 K kozott figyelheték meg.

A felszini nehézségi gyorsulas csokkenésével az alacsony hémérsékleteken létrejové vo-
nalak erdssége csokken, mig magas hémérsékleten a vonalerdsségek csokkennek. Orids-
csillagokban, azaz log g = 0 esetben a maximalis vonalergsség 2800 K-nél figyehet6 meg,
a hémeérséklet novekedésével fokozatosan gyengiil, végiil 6000 K felett tiinnek el az OH
vonalak. A kozeli infravoros tartomanyban megjelenik két j vonalcsoport, melyek 700
nm és 950 nm kozott, illetve 950 nm és 1400 nm kozott talalhatoak.
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4.2.8. OH+

18. dbra. Az OH+ molekula vonalainak fiiggése az effektiv hdmérséklettdl és a felszini
nehézségi gyorsuldastol.

Az OH+ vonalai megfigyelhet6k mind hiivos, mind forré csillagokban, 2800 K és 7000
K kozott. Erds vonalakat mutat 300 és 500 nm kozott, azaz a kozeli ultraibolya és a lathato
tartomanyban. Ezek a vonalak 4000 K felszini hdmérsékletnél a legersebbek. Ennek oka
a Saha—Boltzmann-egyenletben kereshets. 4000 K alatt a molekuldk termikus energiaja
nem képes olyan allapotba hozni az OH+ molekulakat, hogy az adott atmenethez tartozo
hullamhosszisagu fotont elnyelje, 4000 K felett pedig elkezd felbomalani a molekula, ezzel
csokken annak koncentracidja, és gyengiilnek a vonalak.

Az OH+ infravoros tartomanyban talalhatéo vonalai meglehetGsen Osszetett modon
allnak Ossze, amelyek a [I3| dbran lathatoak. A vonalak harpm csoportba rendezddnek,
amelyek érintkeznek. Az elsé csoport 1200 nm és 1700 nm kdzott van, vonalai a torpe-
csillagokban gyengék és 4000 K felett eltiinnek. A masodik csoport 1700 nm és 3050 nm
kozott taldlhato, és 5500 K felett tiinik el. A harmadik csoport 3050 nm és 8000 K kozott
van, a legerGsebb a harom koziil, és 6000 K felett tiinik el. Az infravorés tartomanyban
1év6 vonalcsoportok 3200 K felszini hémérsékletnél a legerGsebbek.

A felszini nehézségi gyorsulas névekedésével az OH+ vonalainak viselkedése alapvetGen
megvaltozik. Oriascsillagoknal a maximalis vonalerdsség eltolodik, mar 2800 K felszini
hémérsékletnél fellép, és onnantol kezdve magasabb hémérsékletek felé gyengiil, majd 6000
K felett el is tiinik. Az infavoros tartomanyban 1évé vonalcsoportoknal is megfigyelhets ez
a jelenség, a maximélis vonalerdsség 2800 K-nél van. Az els§ csoport vonalai erGsebbek,
mint a torpéknél, és 4500 K felett tiinnek el. A mésodik és harmadik csoport alacsony
hémérséklett vonalai erésebbek, és 5000 K, illetve 6000 K felett ttinnek el.
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4.2.9. SiH

14. abra. A SiH molekula vonalainak fiiggése az effektiv homérséklettdl és a felszini
nehézségi gyorsuldstol.

A SiH molekula vonalai, amelyek a[I4] abran lathatoak, 400 nm-t6l 10000 nm-ig talal-
hatoak meg, azaz a lathaté tartomanytol az infravoros tartomanyig. A SiH vonalak 2800
K-t61 5500 K-ig figyelhetGek meg, és 4000 K-es felszini hdmérséklet esetén maximalis a vo-
naler@sség. Ennek magyarazata a Saha—Boltzmann-egyenletben taldlhat6 meg, alacsony
hémérsékleten kevés molekula rendelkezik elég energiaval ahhoz, hogy az adott atmenet-
hez tartozo6 fotonelnyelés megtorténjen, magasabb hémérsékleteken a SiH molekula pedig
elkezd felbomlani, ezzel a koncentracioja csdkken, és gyengiilnek a vonalak.

Fésorozati csillagokban, azaz log g = 5 esetben két vonalcsoport figyelhets meg, az
egyik a lathatd tartoményban, 400 nm és 450 nm kozott, a masodik vonalcsoport pedig
4600 nm és 8000 nm kozott talalhato, és 2800 K-t6l 4500 K-ig jelennek meg gyenge
vonalak.

A felszini nehézségi gyorsulas csokkenésével az SiH molkulavonalai alacsony hémérsék-
leti csillagok esetén erdsodnek, mig magasabb hémérsékleteken gyengiilnek. Az infravoros
tartomanyban talalhaté vonalakban jelentGs er6sédés figyelheté meg, illetve megjelenik
egy Gjabb vonalcsoport, amely 2500 nm és 3800 nm kozott taldlhato, illetve 2800 K és
3500 K kozott figyelhets meg.
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4.2.10. SiO

15. abra. A SiO molekula vonalainak fiiggése az effektiv homérséklettdl és a felszini
nehézségi gyorsuldstol.

A SiO a htivos és Naphoz kozeli hdmérsékleti csillagok szinképében figyelheté meg,
2800 K és 6000 K kozott. Erds vonalakat mutat 150 és 600 nm kozott, azaz a téavoli
ultraibolya tartoménytoél a lathaté tartoményig. Ezen vonalak 4000 K felszini hGmérsék-
letnél a legerésebbek. Ennek oka a Saha—Boltzmann-egyenletben taldlhato. 4000 K alatt
kevesebb SiO van olyan energiaéllapotban, hogy gerjeszthetd legyen, ezaltal kevesebb fo-
tonelnyelés torténik, 4000 K felett pedig a magas hémérséklet miatt kevesebb SiO van a
légkdrben, a koncentracié csokkenésével a létrehozott vonalak erdssége is csokken.

A felszini nehézségi gyorsulas a SiO ezen tartomanyaban talalhatoé vonalait gyengén
befolyasolja, a novekedésével a vonalerdsségek kicsit csokkennek. Az infravoros tarto-
ményban talalhaté vonalak viselkedése azonban jelentGsen eltér ettdl.

A SiO-nak 2800 K hémérsékleten és log g = 0 esetben négy infravords vonalcsoportja
van, amelyek magasabb h&mérséklet és felszini gyorsulas esetén fokozatosan elttinnek.
Oriascsillagok, azaz log ¢ = 0 esetben az elsé vonalcsoport 2000 és 2300 nm kozott van,
a leggyengébb az Osszes koziil, és 3500 K felett elttinik. A masodik vonalcsoport 2700 és
3300 nm ko6zott van és 4000 K felett tiinik el. A harmadik vonalcsoport 4000 és 4500 nm
kozott van, és 4500 K felett tinik el. A negyedik vonalcsoport 7550 és 12800 nm kozott
talalhato, a legerGsebb az infravoros vonalesoportok koziil és 4500 K felett tiinik el.

A fésorozati csillagok, azaz log g = 5 esetben az elsé infravorés vonalcsoport telje-
sen elttinik, ami a [I5] abran lathat6. A méasodik, harmadik és negyedik vonalcsoport
megjelenik a szinképben, de gyengébbek.
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4.2.11. TiO

16. abra. A TiO molekula vonalainak fliggése az effektiv hdmérséklettdl és a felszini
nehézségi gyorsuldstol.

A TiO a htivésebb csillagok optikai tartomanyaban erds vonalakat hoz létre 400 és
1200 nm kozott. A vonalak 2800 K hémérsékletii csillagok esetében a legerGsebbek, az
erGsségiik a hémérséklet novekedésével csokken, a molekulavonalak 4500 K alatti csilla-
gok speektrumaban talalhatoak meg. A [I6] abran lathatoan a vonalak erdssége a felszi-
ni nehézségi gyorsulas névekedésével csokken. Oridscsillagokban, azaz alacsony felszini
nehézségi gyorsulas esetén a kozepes és téavoli infravords tartomanyban is jelennek meg
TiO-vonalak. Az els6 infravoros vonalcsoport 2500 és 3000 nm kozott jelenik meg 3500 K
alatt. A masodik vonalcsoport 4900 és 5600 nm kozott jelenik meg, gyengébb az el6z6-
nél, és szintén 3500 K. A harmadik vonalcsoport 9200 és 12500 nm kozott talalhato és a
harom kozil a legerGsebb vonalakat adja, amelyek 4000 K alatt tdinnek fel. Mindharom
infravoros vonalcsoportra jellemzs, hogy a hémérséklet novekedésével a vonalak erGssége
csokken. A vonalerdsségek csokkenésének magyarézata az lehet, hogy a molekula csak az
alacsonyabb felszini hémérsékletii csillagok 1égkorében jon létre, ahogyan a hémérséklet
noévekszik, a TiO koncentracioja a légkorben csokken, ezaltal kevesebb fényt is nyel el.
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5. Osszefoglalas

A JWST a jelenkor egyik legjelentGsebb trtaveséve. A miszereinek fluxukalibracidja
rendkiviil fontos ahhoz, hogy a mérésekbdl kiolvashatod adatokbol a valos fizikai paramé-
tereket tudjuk szarmaztatni. A fluxuskalibracidhoz sziikséges elméleti spektrumokat az
MTA-ELTE Lendiilet Tejutrendszer Kutatocsoport szamitja, a kutatocsoport tagjaként
a szamolt spektrumokban talalhatdé molekula-vonalak viselkedését tanulmanyoztam. Az
STScl-vel val6 egytittmiikodés 2013 6ta tart, jelenleg tobb mint 600000 spektrumbol allo
racs létrehozasan dolgozunk. A vizsgalatom f6 célja annak kideritése volt, hogy 23 mole-
kula vonalait milyen effektiv hémérsékleti tartomanyokban kell figyelembe venni. Ennek
a jelentGssége abban rejlik, hogy az exobolygok légkorében taldlhaté molekulavonalakat
el tudjuk kiiloniteni a kézponti csillag vonalaitol.

A vizsgalati modszerem a spektrumszintézis volt, amelyet a Synspec neviitd koddal
végeztem el egy konnyen kezelhetd pythonos feliileten keresztiil. Az elméleti spektrumok
szamitasdhoz a Synspec-nek sziiksége van csillaglégkor-modellekre, amelyekben a légkor {6
termodinamikai allapotjelz6i, mint a hémérséklet és nyomas vannak megadva a felszintél
valo tavolsag fliggvényében. A munkam soran a MARCS modellatmoszférakat alkalmaz-
tam. A Synspec-nek sziiksége van vonallistakra is, amelyekben az atomok és molekulak
atomfizikai paraméterei talalhatéak meg. A légkdrmodellek és vonallistdk ismeretében a
Synspec megoldja a radiativ transzferegyenletet, amelynek eredményeképp kapunk egy
részletes spektrumot az adott paraméterekkel rendelkezé csillagrol.

A molekulék altal létrehozott vonalakat igy tanulmanyoztam, hogy szamitottam min-
den modellatmoszférara egy csak atomos vonallistat tartalmazé spektrumot, illetve egy
olyan spektrumot, amelyben az atomos vonallista és az adott molekula vonallistdja is
szerepelt. Ezeket a spektrumokat R = 20000 felbontara konvolvaltam és azonos hullam-
hosszakra interpolaltam a késébbi analizishez.

A molekulavonalak erdsségét ugy vizsgaltam, hogy az atomi és molekuléris vonalakat
tartalmazo spektrumot osztottam el az atomi vonalakat tartalmazéd spektrummal, ez-
zel olyan spektrumokat elGallitva, amelyben csak az adott molekula vonalai szerepelnek.
Ezeket a spektrumokat dbrézoltam az effektiv hémérséklet és felszini nehézségi gyorsulas
fiiggvényében, és ezeket a grafikonokat vizsgéltam.

Arra az eredményre jutottam, hogy a fGsorozati csillagokban a molekulavonalak alta-
laban gyengébbek, mint az oridscsillagokban, és magasabb hémérsékleti tartomanyokban
jelennek meg. A legtébb molekula 7000 K alatt figyelheté meg, efelett csak a CH és CO
vonalai jelennek meg gyengén. A legerGsebb abszorpcios vonalakkal a CH, CN, CO, H50O,
NH, OH, OH+, SiH, SiO és TiO rendelkeznek.

A TiO és H50, SiH és SiO infravoros tartoméanyban 1évé erés abszorpcios vonalakkal
rendelkezd csoportjai 4500 K alatt figyelhetGek meg. A CH vonalai 3000 K-t6l megfigyel-
hetek egészen 8000 K-ig. A CN, CO, OH, OH+ infravoros tartomanyban 1évé vonalcso-
portjai 6000 K alatt figyelhet6k meg, és a csillagok infravords szinképének meghatarozo
részei.

A munkadm soran hasznos tudasra tettem szert a spektrumszintézisrdl, illetve az ab-
szorpcidsvonalak 1étrejottének fizikajarol. A jovében a csillagok bolometrikus korrekioit
tervezem szémolni elméleti spektrumok segitségével. A bolometrikus korrekci6é 6sszekoti
a csillagok abszolut magnitudéjat a luminozitdsaval, ami a csillagok egyik legfontosabb
fizikai paramétere. Az 1j spektrummodellek felhasznalasaval varhatéan a korabbiaknél
pontosabb bolometrikus korrekciokat fogok tudni meghatéarozni.
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Ko6szonettel tartozom témavezetémnek, Dr. Mészaros Szabolcsnak, akinek szakmai irany-
mutatasa, oktatasa és technikai szakértelme létfontossagu volt ezen dolgozat létrejottéhez.
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munkam kezdete 6ta. Halaval tartozom az MTA-ELTE Tejutrendszer kutatécsoport min-
den tagjanak valamint a Gothard Asztrofizikai Obszervatérium minden munkatarsanak,
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