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SAMENVATTING

De kosmos zit in ons.

We zijn gemaakt van sterrenstof.

We zijn een manier voor het heelal om zichzelf te kennen.
Carl Sagan

Figure 7.1: Foto van het galactisch centrum en de Melkweg — vol met donkere stofwolken —
vanaf Cerro Paranal tijdens nieuwe maan op 26 maart 2017 (foto genomen door de auteur met
een spiegelreflexcamera, belichting 30 sec).
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Inds het begin van de mensheid heeft men omhoog gekeken naar de nachtelijke
hemel en zich verwonderd over de betekenis van zo’n majestieuze voorstelling
(Fig. 7.1). Oude beschavingen over de hele wereld, van Egypte tot China en van
Oceanié tot Zuid-Amerika, kenden mythen en legendes over de sterrenbeelden en
nevelachtige objecten die ze aan de hemel zagen. Ook gedurende onze Europese
geschiedenis zijn vele dichters, schilders en kunstenaars geinspireerd geweest door
hemelse verschijnselen. De verbazing over de nachtelijke hemel is altijd hand in
hand gegaan met het verlangen om de relatie tussen mensheid en universum te be-
grijpen. Zelfs nu de wetenschap en technologie verder ontwikkeld zijn, en we de
fysische en chemische structuur van astronomische objecten kunnen verklaren, bli-
jftt deze vraag ons bezig houden. De wetenschap heeft onthuld dat de verbinding
tussen de cosmos en ons bestaan veel inniger is dan de wildste pre-wetenschappelijke
voorstellingen. Onze kennis over het sterrenstelsel waarin wij ons bevinden vertelt
ons bijvoorbeeld dat alle verschijnselen in de Melkweg, van zwarte gaten en ontplof-
fende supernovae tot de exacte locatie van ons zonnestelsel, hebben samengewerkt
om te zorgen dat leven kon evolueren tot hoe wij dat nu kennen. Daarnaast kun-
nen we door de groeiende populatie van ontdekte exoplaneten hun eigenschappen
vergelijken met die van ons eigen planetenstelsel. Ondanks het grote aantal bekende
planetenstelsels lijkt de inrichting van ons eigen zonnestelsel erg “speciaal” te zijn.
Uit omvangrijke studies naar exoplaneten blijkt dat een zon-Jupiter systeem maar
in één op duizend planetenstelsels wordt waargenomen. Maar aan de andere kant
voorspellen theoretische modellen dat Jupiter een fundamentele rol heeft gespeeld
in de evolutie van ons zonnestelsel.

Vorming van sterren en protoplanetaire schijven

De vraag over onze oorsprong is gecentreerd rond de vorming van sterren en plan-
eten. Hoe vormen sterren en de planeten die om hen heen draaien? Wat zijn de be-
ginvoorwaarden om een planetenstelsel zoals het onze te vormen? Welke rol speelt
de fysische structuur en de chemische samenstelling van deze stelsels in wording?
De vorming van sterren begint op grote schaal met het ontstaan van filamenten
in gigantische moleculaire wolken. Waarnemingen hebben laten zien dat deze fila-
menten langgerekte structuren zijn waarin zich in het algemeen tientallen kleinere
draadvorminge structuren vormen. Deze draden vallen uiteindelijk uiteen in kernen
met zeer hoge dichtheden die we pre-stellaire kernen noemen, omdat ze waarschijnlijk
instorten om één of meerdere sterren te vormen. Tijdens dit ineenstorten wordt er
een draaiende schijfvormige structuur gevormd zodat het hoekmoment behouden
blijft. Via deze schijf beweegt materiaal naar binnen om uiteindelijk in de groeiende
protoster te vallen (Fig. 7.2). We noemen het een protoplanetaire schijf omdat het de
plaats is waar planeten, zoals de aarde en de andere planeten in ons zonnestelsel,
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Figure 7.2: Illustratie van de vorming van een ster en daaromheen draaiende planeten. De
verschillende evolutionaire stadia zijn weergegeven in de bovenste rij. De onderste rij laat de
bijbehorende waarneembare kenmerken zien in de vorm van schematische Spectrale Energie
Diagrammen (SEDs). Dit proefschrift richt zich op het Klasse II stadium.

gevormd worden.

Protoplanetaire schijven evolueren van een beginstadium waarin ze nog omhuld
worden door een grote hoeveelheid gas en stof (Klasse 0 en Klasse I objecten) naar
een meer typerende fase waarin ze veel gas herbergen en het omhulsel verdwenen
is (Klasse II). In het volgende stadium bevatten ze nog maar weinig gas en moeten
grotere lichamen zoals planeten en asteroiden al gevormd zijn (Klasse III). Zoals te
zien in de illustratie in Fig. 7.2 worden de diverse evolutionaire stadia gekenmerkt
door verschillen in de vorm van hun Spectrale Energie Diagram (SED). Dit proef-
schrift richt zich op het modeleren van het gas in protoplanetaire schijven tijdens de
gasrijke Klasse II fase en het vergelijken van deze resultaten met spiksplinternieuwe
waarnemingen van gas en stof in schijven gedaan met de Atacama Large Millime-
ter/submillimeter Array (ALMA, zie Fig. 7.3).
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Figure 7.3: Compositie van protoplanetaire schijven die met ALMA zijn waargenomen in het
stervormingsgebied Lupus en die illustratief zijn voor de grote variéteit aan type schijven. De
afbeeldingen laten de thermische straling zien bij een golflengte van 890 ym. Deze straling
wordt uitgezonden door stofdeeltjes in de schijf die een grootte hebben van enkele millime-
ters. Figuur door M. Ansdell.

Openstaande vragen omtrent protoplanetaire schijven

De totale massa is een fundamentele eigenschap van een schijf, want het bepaalt niet
alleen zijn structuur en evolutie, maar ook de kenmerken van het planetenstelsel dat
uiteindelijk gevormd wordt. Desondanks is het nog niet gelukt om de massa’s van
schijven met grote zekerheid af te leiden uit waarnemingen. Schijven bestaan uit gas
en stof, en hoewel het gas 99% van de massa uitmaakt, is het het stof dat grotendeels
bepaalt wat voor straling uitgezonden wordt. Daar komt nog bij dat het merendeel
van het stof bestaat uit deeltjes van enkele millimeters die niet noodzakelijkerwijs
goed gemengd zijn met het gas. Om deze redenen zou de massa van het gas en stof
dus apart gemeten moeten worden. Verwacht wordt dat het grootste gedeelte van
de schijfmassa bestaat uit moleculair waterstof (Hs). Hs is echter moeilijk waar te
nemen, omdat het niet gemakkelijk geéxciteerd wordt bij de lage temperaturen die
heersen in het merendeel van de schijf. Van oudsher wordt daarom de aanwezigheid
van gas in schijven afgeleid aan de hand van koolstofmonoxide (CO) emissielijnen
die wel gemakkelijk geéxciteerd worden. Maar omdat deze emissie in het algemeen
optisch dik is is het erg moeilijk, en modelafhankelijk, om met behulp van CO de
gasmassa nauwkeurig te bepalen. De belangrijkste vragen die in dit proefschrift
behandeld worden zijn de volgende:

o Wat kan het best gebruikt worden als maatstaaf voor de gasmassa in protoplan-
etaire schijven? Zijn de minder voorkomende isotopologen! van CO hiervoor

sotopologen zijn moleculen die enkel van elkaar verschillen in hun isotoop samenstelling. Simpel
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geschikt? Kan gedeutereerd waterstofgas (HD) een goed alternatief zijn en wat
zijn hiervan de beperkingen?

e Hoe kunnen huidige en toekomstige waarnemingen met ALMA? gebruikt wor-
den om de massa’s te bepalen van een statistisch significant aantal schijven?

e Wat is de daadwerkelijke verhouding tussen de gas- en stofmassa in schijven,
en hoe wordt de bepaling hiervan beinvloed door het feit dat een deel van de
koolstof en zuurstof opgesloten kan zitten in rotsachtig materiaal?

Dit proefschrift en een toekomstperspectief

Het bepalen van gasmassa’s in schijven is vanaf het begin de rode draad geweest
door dit proefschrift. CO isotopologen zijn al vele jaren veelbelovende kandidaten
voor het meten van de gasmassa, en door de opkomst van ALMA kunnen zij rou-
tinematig waargenomen worden in schijven. Openstaande vragen zijn of chemische
isotoop-specifieke processen een belangrijke rol spelen in de verhouding waarin de
verschillende isotopologen van CO voorkomen en bij het bepalen van de gasmassa.
Het minder voorkomende isotopoloog C'®0O wordt inderdaad sneller afgebroken
door uv-straling dan de hoofdvorm van koolstofmonoxide, *C*¢O. Dit proefschrift
begint daarom vanuit een modeleerperspectief. Inmiddels heeft de Lupus Disk Sur-
vey, uitgevoerd met ALMA, het aantal waarnemingen van CO isotopologen in schi-
jven sterk vergroot, en de modellen die gepresenteerd worden in Hoofstuk 3 zijn
hiermee vergeleken. Hiernaast zijn nog een aantal op (toekomstige) waarnemingen
gerichte onderzoeken gedaan.

e Hoofdstuk 2 beschrijft voor het eerst de correcte behandeling van isotoop-
specifieke fotolyse in een fysisch-chemisch model voor schijven, genaamd DALIL
Isotoop-specifieke fotolyse is het proces dat de onderlinge verhoudingen van
de CO isotopologen in de laag waar de CO emissie vandaan komt het meest
beinvloedt. In dit model worden de 3CO, C'80 en C!7O isotopologen be-
handeld als aparte soorten in een chemisch netwerk. Daarnaast worden de
chemie, de temperatuur structuur, en het stralingstransport van zowel lijn- als
continuumstraling in beschouwing genomen. Het belangrijkste resultaat is dat
in bepaalde gebieden in de schijf isotoop-specifieke processen leiden tot ver-
houdingen van de isotopologen die afwijken van de isotoopverhoudingen van

gezegd heeft een isotopoloog tenminste één atoom met een ander aantal neutronen dan het normale
molecuul.

2ALMA is een internationaal samenwerkingsverband tussen de European Southern Observatory
(ESO), de Amerikaanse National Science Foundation (NSF) en de National Institutes of Natural Sciences
(NINS) van Japen, samen met NRC (Canada), NSC en ASIAA (Taiwan), en KASI (Korea), en in samen-
werking met Chili.
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de elementen. Dit betekent dat schijfmassa’s onderschat kunnen worden met
meer dan een orde van grootte als de verhouding tussen de isotopologen als
constant wordt beschouwd.

In Hoofdstuk 3 wordt de kleine set modellen die in Hoofdstuk 2 gebruikt
zijn om de effecten van isotoop-specifieke CO fotolyse te onderzoeken, uit-
gebreid. Meer dan 800 schijfmodellen zijn gedraaid voor een reeks verschil-
lende parameters voor de ster en schijf. Voor verschillende inclinaties is de
totale fluxdichtheid berekend voor lage | overgangen van verschillende CO
isotopologen. Dit hoofdstuk laat zien dat de totale schijfmassa afgeleid kan
worden uit een combinatie van de totale intensiteit van 3CO en C!20, maar
met een grotere foutmarge dan uit voorgaande onderzoeken is gebleken. Deze
onnauwkeurigheid kan verkleind worden als de grootte van de schijf, de incli-
natie en de kromming van het schijfoppervlak bekend zijn uit andere waarne-
mingen. De totale intensiteit van de lijnemissie van een aantal lage | overgan-
gen van verschillende CO isotopologen wordt gepresenteerd en beschreven
met eenvoudige vergelijkingen. Verder zijn de effecten van een verminderde
hoeveelheid koolstof in het gas en van verschillende verhoudingen tussen de
hoeveelheid gas en stof onderzocht.

In Hoofdstuk 4 worden de fysisch-chemische modellen uit Hoofdstuk 3 ge-
bruikt om waarnemingen van stof en CO isotopologen (}33*CO J = 3 — 2 en
C!80 J = 3 — 2) in schijven in Lupus te analyzeren. Uit eerdere studies stond
het aantal schijven waarvoor de gasmassa berekend was op tien. Dit aantal is
aanzienlijk vergroot door voor 34 objecten de gasmassa te bepalen. Dit hoofd-
stuk laat zien dat, als aangenomen wordt dat de hoeveelheid vluchtig kool-
stof niet verlaagd is, de gasmassa’s gebaseerd op CO in het algemeen erg laag
zijn voor schijven rond sterren met een zonsachtige massa: vaak minder dan 1
Mjyp (massa van Jupiter). Als gevolg hiervan is de globale verhouding tussen
de hoeveelheid gas en stof veel lager dan de verwachte waarde van 100 (de
waarde in het interstellaire medium). Voor de meeste schijven ligt deze waarde
tussen 1 en 10. Lage waardes voor de op CO gebaseerde gasmassa en de ver-
houding tussen gas en stof kan wijzen op een snel verlies van gas. Andere mo-
gelijke oorzaken zijn chemische evolutie, bijvoorbeeld de omzetting van CO in
meer complexe moleculen, of de opslag van koolstof in grotere objecten. De
eerste hypothese betekent dat de vorming van reuzenplaneten snel moet gaan
of zeldzaam is. Voor de andere verklaring is de betekenis voor de tijdschaal
waarop planeetvorming plaatsvindt minder duidelijk.

In Hoofdstuk 5 wordt met de DALI modellen een andere belangrijke schi-
jfeigenschap onderzocht, namelijk de verdeling van de oppervlaktedichtheid
van het gas (¥4,5). Robuuste metingen van X;,; aan de hand van waarnemin-
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gen is essentieel om de evolutie van schijven, en het onderlinge belang daar-
bij van verschillende processen, te begrijpen, alsmede hoe planeten gevormd
worden. Recentelijk zijn heeft ALMA waarnemingen gemaakt van de inten-
siteit van '3CO emissie als functie van de afstand tot de ster. Dit hoofdstuk
onderzoekt of zulke metingen gebruikt kunnen worden als maat voor de op-
pervlaktedichtheid van het gas over de lengte van de schijf. Uit vergelijkingen
met de DALI modellen vinden we dat de intensiteitsverdeling van '3CO alleen
vergelijkbaar is met de oppervlaktedichtheidsverdeling van het gas in het mid-
delste gedeelte van de schijf. In het binnenste gedeelte dicht bij de ster is de
emissie optisch dik en neemt daardoor (relatief) af. In de buitenste gebieden
neemt de emissie af door een combinatie van vastvriezen aan stofdeeltjes en
inefficiénte zelfbescherming tegen uv-straling.

e In Hoofdstuk 6 is een simpele deuterium chemie toegevoegd aan het chemis-
che netwerk in DALI om HD lijnemissie te simuleren. Het doel is om te on-
derzoeken hoe robuust deze emissie is als maat voor de gasmassa in schijven,
en dan met name wat het effect is van de gasmassa op de ver-infraroodstraling
van HD, en hoe gevoelig deze emissie is voor de vertikale structuur van de
schijf. De onzekerheid in de op HD gebaseerde massabepaling blijkt schap-
pelijk te zijn, en waarnemingen van HD moeten beschouwd worden als een
belangrijk wetenschappelijk doel voor toekomstige ver-infrarood-missies zoals
SPICA.

De voornaamste conclusies van dit proefschrift zijn als volgt.

1. Isotoop-specifieke fotolyse van CO moet op de juiste wijze in beschouwing
genomen worden bij het modeleren van emissie van zeldzame CO isotopolo-
gen. Als dit niet gebeurt kan de lijnemissie van C*®O overschat worden, en de
hiervan afgeleide gasmassa onderschat met een orde van grootte, of zelfs meer.

2. De gasmassa van een schijf kan bepaald worden aan de hand van een combi-
natie van de totale 1*CO en C'®Q intensiteit, alhoewel de foutmarge hierbij niet
verwaarloosbaar is: voor de meest zware schijven kan dit wel twee orden van
grootte bedragen.

3. Gasmassa’s gebaseerd op CO zijn extreem laag voor schijven in Lupus: vaak
minder dan 1 Mj,,. De globale verhouding tussen de gas- en stofmassa ligt
voornamelijk tussen 1 en 10. Dit zou geinterpreteerd kunnen worden als een
snel verlies van gas. Het alternatief is een snelle chemische evolutie waarbij
CO is omgezet in andere moleculen en dus geen goede maat meer is voor de
totale gasmassa.
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4. Waarnemingen van '*CO met een hoekoplossend vermogen groter dan de
afmetingen van de schijf kunnen de vorm van de schijf’s oppervlaktedichthei-
dsverdeling afbakenen, mits optische diepte, bevriezing en zelfbescherming
tegen uv-straling op de juiste manier behandeld worden in de modellen.

5. Straling van HD in het ver-infrarood kan gebruikt worden om de gasmassa van
schijven te bepalen. De foutmarge is hierbij schappelijk en wordt met name
veroorzaakt door de vertikale structuur in de schijf. Dergelijke waarnemin-
gen moeten beschouwd worden als een belangrijk wetenschappelijk doel voor
toekomstige ver-infraroodmissies.

Het blijft een openstaande vraag hoeveel de gasmassa in schijven bedraagt. CO
isotopologen zijn nog steeds veelbelovende kandidaten voor het bepalen van de
massa, omdat ze routinematig met ALMA kunnen worden waargenomen. Maar
deze methode moet wel geijkt worden. Dit proefschrift laat zien dat isotoop-specifieke
fotolyse belangrijk is voor een goede massabepaling aan de hand van CO isotopolo-
gen. Fotolyse is echter niet de voornaamste reden voor zwakke lijnemissie van CO
isotopologen, in ieder geval niet voor de TW Hya schijf, maar mogelijk ook in an-
dere schijven. Een proces dat verder onderzocht en beter begrepen moet worden
is de afname van vluchtig koolstof. Waar belandt dit koolstof? Het waarnemen
van iets complexere moleculen zoals de koolwaterstoffen CoH en ¢-C3Hj zou een
manier kunnen zijn om de op CO gebaseerde gasmassa’s te ijken. Een andere op-
tie is waarnemingen van [CI], omdat hieruit de hoeveelheid vluchtig koolstof in de
bovenste lagen van een schijf kan worden afgeleid. Als uiteindelijk HD emissieli-
jnen met voldoende spectrale resolutie waargenomen kunnen worden met SPICA,
dan hebben we een onafhankelijke maat voor de gasmassa in schijven.

Het bepalen van de totale massa van protoplanetaire schijven is niet gemakkelijk.
Toch is dit cruciaal omdat het de belangrijkste schijfeigenschap is die nodig is om het
ontstaan te begrijpen van planeten zoals onze eigen aarde en de grote verscheiden-
heid aan exoplaneten®.

3Exoplaneten zijn planeten die om een andere ster dan de zon draaien.
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SUMMARY

The cosmos is within us.

We are made of star-stuff.

We are a way for the universe to know itself.
Carl Sagan

Figure 8.1: The galactic center and dusty Milky Way as seen on March 26, 2017 on a new moon
night from Cerro Paranal (photo taken by the author with Reflex camera, exposure 30s).
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Ince the beginning of human history, men have raised their eyes to the night sky
S and wondered about the meaning of such a majestic show (Fig. 8.1). Ancient
civilizations from different parts of the world, from Egypt to China, from Oceania to
southern America, have given life to myths and legends about the constellations and
nebulosities that they could spot in the sky. Even throughout our European history
many poets, painters and artists have taken inspiration from celestial events. The
astonishment in front of the sky has always been accompanied by the need to under-
stand the link between mankind and the universe. Now that science and technology
have advanced and we are able to explain the physical and chemical structure of as-
tronomical objects, this question has not been abandoned. Science has revealed to us
that the connection of the cosmos with our existence is much deeper than any pre-
scientific vision had dared to imagine. For example our knowledge on our hosting
galaxy tells us that all phenomena happening in the Milky Way, from the presence
of a black hole to that of supernova explosions up to the actual location of our So-
lar System, have cooperated to allow life to evolve up to the current status. Also,
the growing zoo of discovered exoplanets allows us to compare their characteristics
with those of our planetary system. Despite the large statistics, it seems that the
configuration of our own Solar System is very “special”. Based on exoplanet obser-
vational surveys, the Sun-Jupiter system is as common as one in a thousand. On
the other hand theoretical modeling favors Jupiter as the fundamental player in the
Solar System’s evolution.

Star formation and protoplanetary disks

The question about our origins centers around star and planet formation. How do
stars and planets orbiting around them form? What are the initial conditions needed
to generate a planetary system similar to our own? Which roles do the physical
architecture and chemical composition of these forming systems play?

On large scales, star formation begins with the formation of filamentary struc-
tures inside giant molecular clouds. Observations have shown that filaments are
elongated structures, within which typically several dozens of smaller fibers are cre-
ated and eventually fragment into dense cores. These are defined as prestellar cores,
as they will likely collapse to form one or more stars. As the collapse proceeds, due to
conservation of angular momentum a rotating disk-like structure is formed, through
which matter accretes onto the forming protostar (Fig. 8.2). This is called protoplane-
tary disk as it is also the place where planets, like our own Earth and the other Solar
System planets, are formed.

Disks evolve from an initial phase where they are still embedded in their ex-
tended envelope (Class 0 and Class I objects), to a more typical stage in which they
are gas-rich and the envelope has been dissipated (Class Il objects), to a more evolved
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Figure 8.2: Sketch of the star and planet formation process in isolation. In the upper panel dif-
ferent evolutionary classes are sketched, while in the lower panel the respective observational
features are shown through schematic SEDs. This thesis focuses on the stage of a pre-main
sequence star with a disk, called the Class II stage.

phase where they are gas-poor and larger bodies, such as planets and asteroids, must
be already formed (Class III objects). As shown by the sketch in Fig. 8.2, the dif-
ferent evolutionary stages have different slopes in their Spectral Energy Distribu-
tions (SED). The focus of this thesis is on protoplanetary disks in their gas rich Class
II phase through the modeling of their bulk gas component and comparing with
brand-new observations of images of gas and dust in disks from the Atacama Large
Millimeter /submillimeter Array (ALMA, see Fig. 8.3).

Open questions in the study of protoplanetary disks

One of the fundamental properties of disks is the total mass, as it determines their
physics, evolution and the characteristics of the planetary outcomes. Nevertheless
disk masses are not yet observationally determined with high confidence. Disks are
composed of gas, accounting for 99% of the mass, and dust, which in turn dominates
the emission. The bulk of the dust mass is in mm-sized grains, which are not neces-
sarily well mixed with the gas. Accordingly the mass determination of the gaseous
and dusty components should in principle be carried out independently. Most of
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Figure 8.3: Image showing the zoo of protoplanetary disks observed with ALMA in the Lupus
Star Forming region. These images show the dust thermal emission at 890 um caused by mm-
sized grains present in the disks (Credit: M. Ansdell).

the disk mass is expected to be in the form of molecular gas, essentially molecular
hydrogen (Hz). However, H; is not easily excited and observable at the cold tem-
peratures in the bulk of the disk. Hence, traditionally, the presence of gas in disks
has been constrained through carbon monoxide (CO) emission lines, easily excited
in disks. However the emission is generally very optically thick, so using CO to
measure accurately the gas mass is very difficult and model dependent. The main
questions that are tackled in this PhD thesis are the following.

e Which is the best gas mass tracer in protoplanetary disks? Could the less abun-
dant isotopologues' of CO serve this purpose? Would hydrogen deuteride
(HD) be a good alternative and what are its limitations?

e How can current and future ALMA observation be used to determine the masses
of a statistically significant sample of disks?

e What is the actual gas-to-dust mass ratio in disks and how is its determination
affected by the fact that a fraction of the carbon and oxygen may be locked up
in refractory material?

Hsotopologues are molecules that differ only in their isotopic composition. Simply, the isotopologue
of a chemical species has at least one atom with a different number of neutrons than the parent.
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This thesis and future outlook

Determining disk gas masses has been the leading question of this PhD thesis since
its origin. CO isotopologues have been promising gas mass tracer candidates for
many years and with the advent of ALMA their detection in disks has become rou-
tine. The still open question is if chemical isotope-selective effects play a major role
in setting the mutual abundance ratios of CO isotopologues and in the determination
of disk masses. The rarer isotopologue C'®0 is indeed destroyed by UV radiation
faster than the main form of carbon monoxide, 12C'%Q. Therefore this thesis starts
from the modeling perspective. Subsequently a larger sample of CO isotopologues
observations in disks has been provided by the Lupus Disk Survey with ALMA . The
grid of models presented in Chapter 3 has therefore been compared with observa-
tions and some more observation-motivated projects have been carried out.

e In Chapter 2 isotope-selective photodissociation, the main process controlling
the relative abundances of CO isotopologues in the CO-emissive layer, was
properly treated for the first time in a physical-chemical disk model called
DALL The chemistry, thermal balance, line, and continuum radiative transfer
were all considered together with a chemical network that treats *CO, C'#O
and C'70, isotopologues as independent species. The main result is that iso-
tope selective processes lead to regions in the disk where the isotopologues
abundance ratios are considerably different from the elemental ratios. Accord-
ingly, considering CO isotopologue ratios as constants may lead to underesti-
mating disk masses by up to an order of magnitude or more.

o In Chapter 3 the small grid of models used in Chapter 2 to investigate the ef-
fects of CO isotope-selective photodissociation has been expanded. More than
800 disk models have been run for a range of disk and stellar parameters. Total
fluxes have been ray-traced for different CO isotopologues and for various low
J— transitions for different inclinations. This chapter shows that a combina-
tion of 13CO and C'O total intensities allows inference of the total disk mass,
although with larger uncertainties, compared with the earlier studies. These
uncertainties can be reduced if one knows the disk’s radial extent, inclination
and flaring from other observations. Finally, total line intensities for different
CO isotopologue and for various low-J transitions are provided as functions
of disk mass and fitted to simple formulae. The effects of a lower gas-phase
carbon abundance and different gas-to-dust ratios are investigated as well.

e In Chapter 4 the grid of physical-chemical models presented in Chapter 3 has

been employed to analyze continuum and CO isotopologues (**CO J = 3 — 2
and C'®O J = 3 — 2) observations of Lupus disks. Disk gas masses have been
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calculated for a total of 34 sources, expanding the sample of 10 disks stud-
ied previously. This chapter shows that overall CO-based gas masses are very
low for disks orbiting a solar mass-like star, often smaller than 11/; (mass of
Jupiter), if volatile carbon is not depleted. Accordingly, global gas-to-dust ra-
tios are much lower than the expected ISM-value of 100, being predominantly
between 1 and 10. Low CO-based gas masses and gas-to-dust ratios may indi-
cate rapid loss of gas, or alternatively chemical evolution, e.g. via sequestering
of carbon from CO to more complex molecules, or carbon locked up in larger
bodies. The first hypothesis would imply that giant planet formation must be
quick or rare, while for the latter the implication on planet formation timescales
is less obvious.

In Chapter 5 another important disk property has been investigated with DALI
models, i.e. the gas surface density distribution X,,s. Reliable observational
measurements of ¥, are key to understand disk evolution and the relative
importance of different processes, as well as how planet formation occurs. This
chapter investigates whether '*CO line radial profiles, such as those recently
acquired by ALMA, can be employed as a probe of the gas surface density
profile. By comparing with DALI simulations we find that *CO radial pro-
files follow the density profile in the middle-outer disk. The emission drops in
the very inner disk due to optical depth, and in the very outer disk due to a
combination of freeze-out and inefficient self-shielding.

In Chapter 6 simple deuterium chemistry has been added to the chemical net-
work in DALI to simulate HD lines in disks. The aim is to examine the robust-
ness of HD as a tracer of the disk gas mass, specifically the effect of gas mass on
the HD far infrared emission and its sensitivity to the disk vertical structure.
The uncertainty on HD-mass determination due to disk structure is found to be
moderate and HD observations should be considered as an important science
goal for future far-infrared missions, such as SPICA.

The main conclusions of this thesis are the following:

1.

CO isotope-selective photodissociation needs to be properly considered when
modeling rare CO isotopologues emission. Otherwise, C'®80 lines emission
could be overestimated and the derived gas masses could be underestimated
by up to an order of magnitude or more.

. Disk gas masses can be inferred by a combination of '*CO and C'®O total in-

tensities, although with non-negligible uncertainties, up to two orders of mag-
nitude for very massive disks.

. CO-based disk gas masses derived in Lupus are extremely low, often smaller

than 1 M; and the global gas-to-dust ratios are predominantly between 1 and
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10. This may be interpreted as either rapid loss of gas, or fast chemical evolu-
tion.

4. The shape of the disk surface density distribution can be constrained by spa-
tially resolved '3CO observations, if optical depth, freeze-out and self shielding
are properly considered in the modeling.

5. HD far-infrared emission can be used to determine disk gas masses with mod-
erate uncertainty which depends mainly on the disk vertical structure. Such
observations should be considered as an important science goal for future far-
infrared missions.

The question on disk gas masses remains open. CO isotopologues are still promis-
ing mass tracers candidates, as their detection is routine for ALMA, but they need to
be calibrated. This thesis shows that the process of isotope-selective photodissocia-
tion is important for a good interpretation of CO isotopologues as gas mass tracers.
However photodissociation, at least for the case of TW Hya and possibly for other
disks, is not the main process responsible for the observed faint CO isotopologues
lines. In turn, volatile carbon depletion is a process that needs to be further inves-
tigated and understood. Where does the carbon go? The detection of slightly more
complex molecules, such as the hydrocarbons CoH and ¢-C3H; could be a way to
calibrate CO-based gas masses. Another option is to enlarge the sample of [CI] line
detections, which allow inference of the volatile carbon abundance in the upper re-
gions of the disk. Finally, if the HD fundamental lines can be covered at high enough
spectral resolution with SPICA, their detection will provide an unique independent
tracer of the disk mass.

Determining the total mass of protoplanetary disks is challenging but crucial, as
this is the main disk property that one needs in order to understand how planets
such as our own Earth or the diverse observed exo-planets? form.

2Exo-planets are planets orbiting a star that is not the Sun.
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RIASSUNTO

11 cosmo é dentro di noi.

Siamo fatti di materia stellare.

Noi siamo il modo in cui I'universo pud conoscere se stesso.
Carl Sagan

Figure 9.1: Fotografia del centro galattico e della Via Lattea ottenuta il 26 Marzo 2017 in una
notte di luna nuova a Cerro Paranal in Cile (la fotografia é stata scattata dall’autrice con una
macchina fotografica Reflex ed un’esposizione di 30 secondi).
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In dall'inizio della storia dell'umanita, gli uomini hanno alzato gli occhi al cielo
F stellato e si sono interrogati sul significato di quello stupendo spettacolo (vedi
Figura 9.1). Le pit antiche civilizzazioni in varie parti del mondo, dall’Egitto alla
Cina, dall’Oceania all’America del Sud, hanno dato vita a miti e leggende legati alle
costellazioni e alle nebulosita che riuscivano ad identificare nel cielo. Anche in Eu-
ropa, in varie epoche storiche, poeti, pittori e artisti si sono ispirati agli eventi celesti.
Lo stupore davanti al cielo stellato é stato sempre accompagnato dal desiderio di
comprendere il legame tra 'umanitd e I'universo. Questa domanda non ci ha abban-
donato, anche ora che la scienza e la tecnologia si sono svilutppate e siamo in grado
di spiegare la struttura chimica e fisica di molti oggetti astronomici. La scienza ci
ha rivelato che la connessione tra il cosmo e la nostra esistenza é ancora pit pro-
fonda di quanto si potesse immaginare in una visione pre-scientifica. Ad esempio, la
conoscienza della nostra galassia ci ha permesso di scoprire che tutti i fenomeni che
accadono nella Via Lattea, dalla presenza di un buco nero alle esplosioni di super-
nova fino alla paticolare localizzazione del nostro Sistema Solare, hanno cooperato a
permettere che la vita si sviluppasse sulla Terra fino allo stato attuale. Inoltre, lo zoo
- sempre in crescita - di pianeti scoperti recentemente attorno ad altre stelle ci ha per-
messo di paragonare le caratteristiche di questi “exo-pianeti” con quelle del nostro
sistema planetario. Nonostante la statistica elevata, sembra che la configurazione del
Sistema Solare sia “speciale”. Basandosi sulle osservazioni di exo-pianeti, la combi-
nazione di una stella come il Sole e di un pianeta come Giove ha la probabilita di
accadere una volta su un milione. I modelli teorici ci dicono invece che Giove é stato
probabilmente un elemento chiave per lo sviluppo del nostro Sistema Solare.

Formazione stellare e dischi protoplanetari

La domanda ancora aperta riguardo la nostra origine é strettamente legata alla for-
mazione stellare e planetaria. Come nascono le stelle ed i pianeti che orbitano attorno
ad esse? Quali sono le condizioni iniziali necessarie per generare un sistema plan-
etario simile al nostro? Che ruolo giocano la morfologia e la composizione chimica
nella formazione ed evoluzione di questi sistemi?

A grandi scale la formazione stellare inizia con la creazione di strutture filamen-
tari allinterno di giganti nubi molecolari. Le osservazioni hanno mostrato che i
filamenti sono strutture elongate all'interno delle quali si possono trovare parec-
chie dozzine di fibre pit piccole che infine collasseranno sotto 1’effetto della propria
gravita e si frammenteranno in nuclei densi. Questi ultimi vengono chiamati nuclei
prestellari, dato che il loro collasso portera alla formazione di una o pit stelle. Men-
tre il collasso procede, per la conservazione del momento angolare, una struttura
rotante a forma di disco viene generata e permette 1’accrescimento di materiale sulla
protostella in formazione (Figura 9.2). Questa struttura é chiamata disco protoplan-
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Figure 9.2: Rappresentazione schematica della formazione stellare e planetaria in un con-
testo isolato. Nel pannello superiore vengono presentate le varie classi evolutive, mentre nel
pannello sottostante vengono mostrate le caratteristiche osservative legate ad ad ogni fase at-
traverso una semplificazione della SED (Distribuzione di Energia Spettrale). Questa tesi si
concentra sulla fase di una stella di pre-sequenze principale circondata da un disco, chiamata
Classe II.

etario dato che rappresenta anche il luogo dove i pianeti - come la Terra e gli altri
elementi del Sistema Solare - vengono generati.

I dischi evolvono da una fase iniziale nella quale sono ancora immersi nel loro
inviluppo (oggetti di Classe 0 e Classe I), ad uno stadio tipico nel quale essi sono ric-
chi di gas ed il loro inviluppo é stato dissipato (oggetti di Classe II), fino ad una fase
pit evoluta dove essi sono poveri di gas ed al loro interno oggetti estesi, come pianeti
ed asteroidi, devono gia essersi formati (oggetti di Classe III). Come mostrato dallo
schema in Figura 9.2, da un punto di vista osservativo la forma della Distribuzione
Spettrale di Energia (SED) pué darci informazioni sulla fase evolutiva degli oggetti
osservati. Questa tesi si focalizza sullo studio dei dischi protoplanetari di Classe II,
quindi ricchi di gas, attraverso la modelizzazione della loro componente gassosa ed
attraverso il paragone con nuove immagini di gas e polvere in dischi ottenute con I’
Atacama Large Millimeter /submillimeter Array (ALMA!, vedi Figura 9.3).

TALMA é un partenariato internazionale dello European Southern Observatory (ESO), della Fon-
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Figure 9.3: “Zoo” dei dischi protoplanetari osservati con ALMA nella regione di formazione
stellare in Lupo. Queste immagini mostrano 1’emissione temica della polvere a 890 ;sm causata
dalla presenza si grani millimetrici nei dischi (Credit: M. Ansdell).

Domande aperte nello studio dei dischi protoplanetari

Una delle proprietd fondamentali dei dischi é la loro massa totale, dato che essa de-
termina la loro evoluzione e le caratteristiche dei pianeti si che andranno a formare.
Nonstante ci6, le masse dei dischi non sono ancora state determinate accuratamente
tramite osservazioni. I dischi sono composti per il 99 % della loro massa da gas, e
da polvere - per il restante 1% della massa - che peré domina l’emissione osserv-
abile. La maggior parte della massa di polvere risiede in grani della dimensione
del millimetro, che non necessariamente sono ben mescolati con il gas. Proprio per
questo la determinazione della massa del gas e della polvere dovrebbe essere fatta
indipendentemente. Ci si aspetta che la maggior parte della massa del disco sia nella
forma di gas molecolare, in particolare di idrogeno molecolare (Hs). Tuttavia le righe
dell’ Hy non sono facilmente eccitate e quindi osservabili alle basse temperature a
cui si trova la maggior parte del materiale nei dischi. Di conseguenza, tradizional-
mente la presenza di gas nei dischi é stata rilevata tramitele righe di emissione del
monossido di carbonio (CO), che invece vengono eccitate facilmente alle condizioni
termo-fisiche trovate nei dischi. Tuttavia I’emissione di queste righe é generalmente
otticamente spessa, quindi é difficile sfruttarla per determinare le masse dei dischi in
maniera accurata e dipende dai modellu utilizzati. Le principali domande affrontate
da questa tesi di dottorato sono le seguenti:

dazione Nazionale Scientifican negli U.S.A. (NSF) e dell’ Istituto Nazionale di Scienze Naturali (NINS)
del Giappone, insieme al NRC (Canada), NSC e ASIAA (Taiwan), e KASI (Repubblica di Korea), in coop-
erazione con la Repubblica del Cile.
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e Qual’é il miglior tracciante della massa dei dischi protoplanetari? Possono gli
isotopologi > meno abbondanti del CO essere una soluzione? E possibile che
il deuteruro di idrogeno (HD) sia una buona alternativa e quali sono le sue
limitazioni?

e Come possono osservazioni - presenti e future - ottenute con ALMA essere
usate per determinare la massa di un numero statisticamente interessante di
dischi?

e Qual’é la vera frazione di massa in gas e polvere nei dischi e come la sua de-
terminazione é contaminata dal fatto che parte del carbonio e dell’ossigeno
possano essere bolccati in materiale refrattario?

Questa tesi e le sue prospettive future

Determinare la massa di gas nei dischi protoplanetari é stata la domanda che ha
guidato questa tesi di dottorato fin dalla sua nascita. Gli isotopologi del CO sono
stati considerati come promettenti traccianti della massa per molti anni e con 1’avvento
di ALMA il loro rilevamento é diventato routine.

La domanda ancora aperta é se effetti chimici, che agiscono selettivamente su
diversi Isotopologi, giochino un ruolo importante nel regolare le abbondanze rela-
tive tra i diversi isotopologi del CO e nella determinazione della massa dei dischi.
L'isotopologo piti raro, il C'®0O, é infatti distrutto dalla radiazione UV pit veloce-
mente del classico monossido di carbonio, il **C'®O. Questa tesi inizia quindi la sua
investigazione da un punto di vista teorico. Successivamente un insieme di osser-
vazioni degli isotopologi del CO in dischi sono state rese disponibili dalla Survey di
Dischi in Lupus con ALMA. La griglia di modelli presentati nel Capitolo 3 sono quindi
stati paragonati con le osservazioni e alcuni progetti motivati dai dati osservati sono
stati realizzati.

e Nel Capitolo 2 la fotodissociazione selettiva degli isotopologi, ovvero il pro-
cesso che principlamente controlla le abbondanze relative degli isotopologi del
CO nella zona del disco dove esso emette, é stata trattata in modo accurato per
la prima volta in un modello fisico-chimico di dischi chiamato DALI. La chim-
ica, il bilancio termico ed il trasporto radiativo del continuo e delle righe sono
stati considerati contemporaneamente con un network chimco che tratta **CO,
C'80 e C'"O come speci indipendenti. 1l risultato principale é che processi
chimici selettivi degli Isotopologi portano ad avere regioni del disco dove la

2Gli isotopologi sono molecole che hanno come unica differenza la loro composizione isotopica. Sem-
plicemente, I'isotopologo di una specie chimica ha almeno un atomo con un numero di neutroni differente
dalla molecola madre.
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frazione delle abbondanze di diversi isotopologi é molto diversa dalla frazione
isotopica degli elementi. Di conseguenza, assumere queste frazioni con i valori
costanti ottenuti dalle frazioni isotopiche pué portare a sottostimare le masse
dei dischi di pit di un ordine di grandezza.

Nel capitolo 3 la piccola griglia di modelli usata nel Capitolo 2 é stata espansa.
Piti di 800 modelli sono stati lanciati per coprire un spettro di parametri stellari
e del disco molto piti ampio. I flussi integrati delle righe di emissione sono
stati simulati per diversi isotopologi del CO nelle basse transizioni rotazionali
e per varie inclinazioni del disco. Questo capitolo mostra che combinando i
flussi totali di riga del 13CO e del C'®O é possibile ricavare la massa totale dei
dischi, anche se con incertezze non trascurabili in paragone a studi precedenti.
Queste incertezze possono essere ridotte se 1’estensione radiale e verticale e I
inclinazione del disco sono note da dati osservativi. Infine, le intensita di linea
totali per diversi isotopologi del CO e per varie transizioni rotazionali sono
fornite e fittate con semplici relazioni analitiche. Sono stati anche investigati
gli effeti provocati sia dalla bassa abbondanza di carbonio nello stato gassoso,
che di basse frazioni di massa di gas su massa di polvere.

Nel capitolo 4 la griglia di modelli presentati nel capitolo 3 é stata utilizzata
per analizzare il continuo e le righe degli isotopologi del CO (**CO J = 3 — 2
e C180 J = 3 — 2) osservati nel dischi in Lupus. Le masse del gas dei dischi
sono state calcolate per 34 sorgenti, espandendo il gruppo di 10 dischi stu-
diati precedentemente. Questo capitolo mostra che in generale le masse di gas
basate sul CO sono estremamente basse per dischi che orbitano stelle di tipo
solare, spesso piti basse di una massa di Giove se 'abbondanza di carbonio
non ¢ ridotta. Di conseguenza, le frazioni di massa di gas-su-polvere sono
molto pit basse del valore aspettato 100 che é osservato nel mezzo interstel-
lare, oscillando princioalmente tra 1 e 10. Masse del gas e frazioni di massa
di gas-su-polvere basate sul CO cosi basse possono indicare una perdita di gas
molto rapida, o, alternativamente, un’ evoluzione chimica che sequestrerebbe
il carbonio dal CO per bloccarlo in molecole piti complesse o in oggetti solidi
pit grandi. La prima ipotesi implicherebbe che la formazione di pianeti giganti
debba essere rapida o rara, mentre per il secondo scenario le implicazioni sui
tempi scala della formazione planetaria sarebbe meno ovvia.

Nel capitolo 5 un’altra fondamentale proprietd dei dischi é stata investigata
con i modelli DALI, ovvero la distribuzione di densitd superficiale del gas
Ygas- Per comprendere 1" evoluzione dei dischi, I'importanza relativa dei vari
processi coinvolti in essa e la formazione dei pianeti, sarebbe cruciale costrin-
gere Y, in maniera siolida dalle osservazioni. Questo capitolo si domanda
se i profili radiali delle righe del 13CO, come quelli osservati recentemente con
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ALMA, possano essere utilizzati per derivare il profilo di densitd superficiale
del gas. Paragonando i risultati ottenuti con i modelli DALI, troviamo che i
profili radiali del '3CO seguono i profili di densita nella zona intermedia del
disco. L'emissione cala a raggi molto piccoli a causa dello spessore ottico e
nelle zone esterne del disco, a grandi raggi, a causa del freeze-out e del fatto
che il self-shielding é inefficiente.

Nel capitolo 6 il network chimico in DALI é stato espandso con 1" aggiunta
della chimica semplificata del deuterio in modo da poter simulare le righe del
HD. L'obiettivo é quello di esaminare la robustezza del HD come tracciante
della massa dei dischi, in particolare I’effetto della massa del gas e della esten-
sione veritcale del disco sulle righe infrarosse dell’HD. Troviamo che la deter-
minazione della massa basata sul HD ha un’incertezza moderata. Osservazioni
del HD dovrebbero essere quindi considerate come un importante obiettivo
scientifico per future missioni nel lontano infrarosso, come ad esempio SPICA.

Le conclusioni principali di questa tesi sono:

1.

La fotodissociazione selettiva degli isotopologi del CO deve essere considerata
nei modelli quando si simula 'emissione degli isotopologi rari. Altrimenti le
righe di emissione del C'80 potrebbero essere sovrastimate e le masse del gas
sottostimate fino a un ordine di grandezza o pit.

La massa di gas nei dischi pué essere misurata combinando l'intensita inte-
grata delle righe del *CO e del C*®0, anche se con incertezze non trascurabili,
fino a due ordini di grandezza per dischi molto massivi.

Le masse del gas nei dischi in Lupus misurate dall’emissione del CO risultano
essere molto basse, spesso minori di una massa di Giove, e le frazioni globali
di massa del gas rispetto alla massa della polvere oscillano tra 1 e 10. Questo
puod essere interpretato come rapida perdita di gas da parte del disco, oppure
come rapida evoluzione chimica.

La forma della distribuzione superficiale di densita nei dischi pu6 essere carat-
terizzata da osservazioni spazialmente risolte di *CO, se lo spessore ottico, il
freeze-out e il self-shielding sono considerati propriamente nei modelli.

L’esmission del HD nel lontano infrarosso pud essere usata per determinare
la massa dei dischi con una moderata incertezza che dipende principalmente
dalla struttura verticale del disco. Questo tipo di osservazioni dovebbe essere
considerato come un importante obiettivo scientifico per future missioni nel
lontano infrarosso
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11 quesito sulla massa gassosa dei dischi protopolanetari rimane irrisolto. Gli iso-
topologi del CO sono ancora dei promettenti candidati come traccianti della massa
dato che la loro rilevazione é routine per ALMA, ma hanno bisogno di essere cali-
brati. Questa tesi mostra che il processo di fotodissociazione selettiva é importante
per una buona interpretazione degli isotopologi del CO come traccianti di massa.
Tuttavia, la fotodissociazione, almeno per il caso di TW Hya e probabilmente per altri
dischi, non é il fenomeno principalmente responsabile delle righe di emissione cosi
tenui osservate negli isotopologi del CO. D’altra parte, la riduzione dell’abbondanza
di carbonio in forma gassosa, che deve ancora essere investigata in maniera pit pre-
cisa, potrebbe esserne la causa principale. Dove va a finire il carbonio? La rile-
vazione di molecole leggermente piti complesse, come ad esempio gli idrocarburi
CyH e c-C3H,, potrebbe essere una soluzione per la calibrazione delle masse in gas
derivate dal CO. Un’altra opzione é quella di allargare il campione di dischi in cui
il [CI] é stato rilevato e ci6 permetterebbe di determinare 1’abbondanza di carbo-
nio volatile negli strati superficiali del disco. Infine, se la principale transizione ro-
tazionale dell’HD potra essere osservata a risoluzione spettrale abbastanza alta con
SPICA, la sua rilevazione fornird una misura della massa dei dischi indipendente
dal CO.

Determinare la massa totale dei dichi é una sfida, ma é cruciale tentare di risol-
vere questo enigma dato che essa é una delle proprietd fondamentali che bisogna
constringere per poter comprendere come i pianeti si formano, a partire dal nostro
pianeta Terra fino all'immensa varieta di esoplaneti osservati attorno ad altre stelle.
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Figure 12.1: Almost everything was there since the beginning - Pen and paper initial overview
of this PhD Thesis by Ewine.

227



