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Simposio: "Formacion, evolucidn, y supervivencia de las particulas milimétricas y submilimétricas"

Resumen

Las superficies de cuerpos planetarios sin atmoésfera, como la Luna y Mercurio, estdn directamente
bombardeadas por particulas del viento solar, predominantemente protones. Observaciones in situ,
realizadas por misiones como Chandrayaan-1 e IBEX, han demostrado que una parte significativa de
estos protones incidentes se retrodispersa como atomos de hidrégeno neutros energéticos (Energetic
Neutral Atoms, ENA). Sin embargo, la amplia gama de coeficientes de reflexion reportados subraya una
comprension incompleta de como la estructura del regolito influye en este proceso. La medicién de la
distribucién del flujo de energia de estas particulas neutras proporciona una clave para desentrafar los
procesos que ocurren en el regolito superficial cuando los protones incidentes colisionan con los granos
superficiales.

Como parte de una colaboracién internacional se ha desarrollado un modelo multi-escala para describir
estos procesos. Se utiliza un modelo de Monte Carlo (MC) para seguir las trayectorias de H en una
estructura de regolito con granos esféricos polidispersos de micrones de didmetro, y una porosidad
aproximada del 65%. Por tanto, se incluyen impactos con distinto dngulo respecto a la normal a la
superficie, posible penetracion entre granos y reabsorcion del H dispersado. El MC precisa coeficientes de
reflexion, sputtering, etc., datos que se suelen obtener de modelos muy simplificados. En este caso
utilizamos la técnica de dindmica molecular (Molecular Dynamics, MD) para obtener coeficientes de
reflexion de H incidiendo sobre una superficie amorfa de SiO2, compuesta de decenas de miles de
atomos.

Las interacciones entre los 4tomos se describen mediante un campo de fuerza reactivo (ReaxFF), que
incluye interacciones de Coulomb apantalladas y permite el intercambio de carga y diversos entornos de
enlace quimico. Adicionalmente, para interacciones de corto alcance se incorporé un potencial de
Ziegler, Biersack y Littmark (ZBL). Se realizaron miles de simulaciones de impacto (500 eventos para
cada combinacion de energia y dngulo) para caracterizar completamente las colisiones hidrégeno-grano.
A partir de estos resultados de MD, derivamos pardmetros clave que alimentan el modelo de Monte Carlo
(probabilidad de reflexion con dependencies de la energia y el dngulo de incidencia, distribucion de
energia y velocidad de las particulas re-emitidas, probabilidad de implantacién, etc.). Este enfoque
detallado permite una descripcion fisica mds precisa de las colisiones 4tomo-grano.

Este tipo de simulaciones permite evaluar también sputtering y cambios en la estequiometria y la quimica
del regolito, lo cual en este caso involucra la formacién observada de moléculas de agua, y que pueden
llevar a cambios en los espectros de transmision y reflexion, sobre todo en el IR.

En conclusion, la integracion de la Dindmica Molecular en el modelo hibrido MC/MD ha sido
fundamental para desentrafar la fisica subyacente de la interaccion proton-regolito. Esta metodologia nos
permite interpretar mejor las mediciones de ENA y hacer predicciones para otros cuerpos sin atmdsfera,
como Mercurio, donde se esperan futuras observaciones de misiones como BepiColombo.
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