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Tyrimo motyvacija

Zvaigzdziy atmosferas sudaro medziaga, kurios cheminé sudétis gali biiti jvairi. Che-
miniy elementy gausos zvaigzdziy atmosferose tyrimai atliekami analizuojant spektro
linijas, kurios stebimos §iy #vaigzdziy spektruose. Zinios apie zvaigzdziy fotosfery
chemine sudetj ir zvaigzdziy populiacijy nariy kinematika yra svarbios siekiant ge-
riau suprasti chemine-dinaming zvaigzdziy populiacijy bei iS jy sudaryty zvaigzdziy
sistemy (spieciy, galaktiky) raida.

Siuo poziiiriu deguonis yra svarbus elementas, jo gausos tyrimai zvaigzdziy atmos-
ferose gali suteikti svarbios informacijos tiek apie pavieniy zvaigzdziy, tiek ir apie ju
sistemy raida, charakteringus laikus ir pobudj (Stasiniska et al. 2012). Deguonies
gausa zvaigzdziy fotosferose gali buti nustatoma naudojant atomy (O I) bei mole-
kuliy (OH) spektro linijas. Pagrindiniai atominiai deguonies gausos indikatoriai yra
draustinés linijos (zymimos [O I]; A = 630 ir 636 nm) ir IR tripletas (A = 777 nm). OH
molekulés spektro linijos stebimos UV (310-330nm) ir IR (1500-1650 nm) spektro
srityse.

Manoma, kad [O I] spektro linijos yra patikimiausi deguonies gausos indikatoriai,
nes Sios spektro linijos fomuojasi lokalios termodinaminés pusiausvyros (angl. local
thermodynamic equilibrium, LTE) salygomis (Asplund et al. 2004). Kita vertus, Sios
spektro linijos yra silpnos arba néra stebimos Zvaigzdziy, kuriy metalingumas! yra
mazesnis nei [Fe/H] = -3, spektruose. O I IR tripleto spektro linijos, dél ju auksto
suzadinimo potencialo (x = 9,146 eV), yra matomos tik pagrindinés sekos zvaigzdziuy
(efektiné temperatura Tog > 5000 — 5500 K) spektruose ir, skirtingai nuo draustiniy
spektro linijuy, jos formuojasi nelokalios termodinaminés pusiausvyros (angl. non-
local thermodynamic equilibrium, NLTE) salygomis (Asplund et al. 2004).

Asplund et al. (2004) tyrimo rezultatai parodé, kad spektro analizéje panaudojant
vienmatj (1D) hidrostatinj Saulés atmosferos modeli, skirtingi deguonies gausos indi-
katoriai prognozuoja skirtinga deguonies gausa?, A(O). Taip pat, Sio tyrimo autoriai
jvairiy deguonies spektro linijuy Saulés spektre analizei pritaiké trimatj (3D) hidrodi-
naminj Saulés atmosferos modelj, apskai¢iuota STAGGER paketu (Magic et al. 2013),
ir nustate, kad deguonies gausos jverciai, gauti panaudojant skirtingus indikatorius,
gerai dera tarpusavyje. Kita vertus, nauja deguonies gausos Saulés atmosferoje verté,
A(O)s = 8,66 £ 0,05, yra gerokai mazesné nei standartiné (A(O), = 8,83 % 0,06;
Grevesse & Sauval 1998). Tai lemia, kad standartinio Saulés modelio, apskaiciuoto
naudojant maza deguonies gausos verte, helioseismologinés prognozés nesutampa su

helioseismologiniais stebéjimais.

![Fe/H] = log[N(Fe) /N(H)]. — log[N(Fe) /N(H)]
*A(0) = [N(O)/N(H)] +12



Caffau et al. (2008) atliko analogiska deguonies gausos Saulés atmosferoje tyri-
ma, kuriame naudojo 3D hidrodinaminius CO°BOLD atmosferos modelius ir nustaté
A(O)s = 8,76 £ 0,07dex. Villante et al. (2014) tyrimo rezultatai parodé, kad si
gausa geriau dera su deguonies gausa, nustatyta is helioseismologiniy ir neutriny
srauto stebe¢jimy (A(O)s = 8,85 £ 0,01dex). Nepaisant to, Caffau et al. (2008)
darbe A(O)g buvo nustatyta taikant 3D LTE ir 1D NLTE gausos analizés meto-
dikas, kai zinoma (pvz., Pereira et al. 2009b), kad O I IR tripleto linijos turéty
buti tiriamos tik taikant pilng 3D NLTE gausos analizés metodika. Butent dél Sios
priezasties disertacijoje atliktas nepriklausomas deguonies gausos Saulés fotosferoje
tyrimas, kurio metu buvo taikomas 3D hidrodinaminis CO°BOLD Saulés atmosferos
modelis ir 3D NLTE gausos analizés metodika, ir Sio uzdavinio sprendimui tinkamas
paketas NLTE3D (Cayrel et al. 2007), kurj taikant galima atlikti NLTE spektro sinteze
naudojant 3D hidrodinaminius zvaigzdziy atmosfery modelius. Kita vertus, NLTE3D
paketa iki Siol buvo galima naudoti tik li¢io spektro linijy sintezei, todél pries atlie-
kant 3D NLTE deguonies gausos tyrima reikejo atitinkamai modifikuoti ir iSplesti sio
programy paketo galimybes, pritaikant ji darbui su bet kokio atomo modeliu.

Nustatant deguonies gausa taip pat yra naudojamos OH molekulés spektro li-
nijos, stebimos UV ir IR srityse. Skirtingai nei atominio deguonies spektro linijos,
OH UV linijos yra labai stiprios, todél jos stebimos net ir labai mazo metalingumo
([Fe/H] < —3) zvaigzdziy spektruose, kuriuose atominés O I spektro linijos néra
registruojamos (pvz., Bessell et al. 2015). OH molekulés spektro linijos yra stebimos
visu velyvuyju spektro klasiy zvaigzdziy (raudonyjy milziniy, submilziniy, nykstu-
kiu) spektruose. Kita vertus, kai Sie spektrai yra analizuojami naudojant klasikinius
1D hidrostatinius atmosfery modelius, stebima priklausomybé tarp nustatytos de-
guonies gausos ir spektro linijos parametry (suzadinimo potencialo, ekvivalentinio
ploc¢io, pvz., Aoki 2015), nors, klasikiniu poziuriu, gausos, nustatytos panaudojant
skirtingas spektro linijas, turety sutapti. Taip pat, yra zinoma, kad Siy spektro li-
niju formavimuisi didele jtaka daro konvekcijos efektai (Collet et al. 2007), taciau
3D hidrodiniaminiai zvaigzdziy atmosfery modeliai kol kas buvo taikomi tik pavie-
niuose tyrimuose, kuriuose buvo nagrinéjami molekuliy spektro linijy formavimosi
zvaigzdziy atmosferose procesai. Dél §iy priezasciy disertacijoje buvo siekiama iStirti
konvekcijos efekty itaka molekuliy spektro linijy formavimuisi zvaigzdziy atmosfero-

se.



Mokslinis naujumas

Disertacijoje pateikty rezultaty naujumag sudaro:

1. NLTE3D programy paketas buvo ispléstas ir pritaikytas deguonies spektro linijy sin-
tezei naudojant 3D hidrodinaminius CO°BOLD atmosfery modelius. NLTE3D programi
pakete buvo jdiegta pagreitinty A-iteraciju (angl. accelerated A-iteration, ALI) sche-
ma, galimybé jskaityti jvairius susidurimy su atomais procesus, atlikti skaic¢iavimus
naudojant jvairiy atomy (ir jony) modelius, apskai¢iuoti kontinuumo neskaidrumus ir
iskaityti nuokrypj nuo jonizacijos balanso.

2. Atlikto 3D NLTE deguonies gausos Saulés fotosferoje tyrimo rezultatai parode, kad
teoriniai individualiy O I IR tripleto spektro linijy profiliai, apskaic¢iuoti naudojant
3D hidrodinaminius zvaigzdziy atmosfery modelius, su stebéjimais dera zymiai geriau
(redukuoto x? verté apytiksliai lygi 1) nei analogigki profiliai, apskai¢iuoti naudojant
klasikinius 1D ZvaigzdZiy atmosfery modelius (redukuoto x? verté svyruoja nuo 5 iki
15).

3. Issamaus molekuliy (CO, OH, Cy, CH, NH, CN) spektro linijy formavimosi raudonuy-
ju milziniy atmosferose tyrimo rezultatai parodeé, kad horizontalios termodinaminiy
ir hidrodinaminiy fliuktuacijos kei¢ia molekuliy lygmeny uzpildas, todél spektro lini-
jos, apskaic¢iuotos naudojant 3D hidrodinaminj modelj, yra stipresnés spektro linijy,
apskaic¢iuoty taikant 1D hidrostatiniu modelj, atzvilgiu. Atitinkamai, cheminiy ele-
menty gausos jverciai, nustatyti panaudojant 3D atmosferos modelius, yra iki 1,8 dex
mazesni nei gausos jverciai, gauti taikant 1D atmosferos modelius.

4. 3D hidrodinaminis mazo metalingumo raudonosios milzinés HD 122563 atmosferos
modelis buvo pritaikytas analizuojant OH UV (310-330nm) spektro linijas. Spren-
dziant §j uzdavinj buvo taikoma nauja mikroturbulencijos grei¢io nustatymo metodika,
siam tikslui panaudojant 3D hidrodinaminj atmosferos modelj. Musy tyrimo rezulta-
tai parodé, kad taikant Siuo metodu nustatyta mikroturbulencijos greitj sumazinama
sistematiniy paklaidy, atsirandanciy dél 3D hidrodinaminiy atmosferos modeliy tru-
kumy, pvz., modelio skyros, jtaka gausos jverciams. Taip pat, buvo atrasta, kad
deguonies gausos nustatytos taikant 3D hidrodinaminj atmosferos modelj nepriklauso

nuo suzadinimo potencialo ir spektro linijos stiprumo.



Disertacijos tikslai

[stirti konvekcijos ir nelokalaus spinduliuotés lauko jtaka atominio deguonies spektro
linijy formavimuisi Saulés atmosferoje; atlikti konvekcijos jtakos molekuliy (CO, OH,

Cq, CH, NH, CN) spektro liniju formavimosi raudonujy milziniy atmosferose analize.

Disertacijos uzdaviniai

1. Sukurti ir jdiegti programy pakete NLTE3D modulius, skirtus atominio deguonies
3D NLTE spektro linijy analizei.

2. Istirti konvekcijos ir nelokalios spinduliuotés efekty jtaka deguonies IR tripleto for-
mavimuisi Saulés spektre, nustatyti deguonies gausa Saulés atmosferoje panaudojant
atnaujinta NLTE3D programy paketg, 3D hidrodinaminj CO°BOLD atmosferos modelj ir
didelés skyros bei signalo triuksmo santykio Saulés spektra, stebétg skirtingose Saulés
disko vietose.

3. Istirti konvekcijos jtaka molekuliy (CO, OH, Cy, CH, NH, CN) spektro linijy forma-
vimuisi raudonyjy milziniy atmosferose.

4. Nustatyti deguonies gausa mazo metalingumo milzinés HD 122563 atmosferoje, panau-
dojant 3D hidrodinaminj atmosferos modelj ir OH molekulés spektro linijas, stebimas
UV spektro srityje (310-330 nm).

Ginami teiginiai

1. Sukurti ir programy pakete NLTE3D jdiegti nauji moduliai, skirti atominio deguonies
3D NLTE spektro linijy sintezei: deguonies atomo modelis, pagreitinty A-iteracijy
schema (angl. accelerated A-iterations, ALI), smuginiy procesy jtakos statistiniam
balansui bei kontinuumo neskaidrumy skaic¢iavimo moduliai;

2. Naudojant didelés skyros Saulés spektrus, uzregistruotus skirtingose Saulés disko vie-
tose, bei 3D hidrodinaminj C0°BOLD atmosferos modelj ir NLTE gausos tyrimo meto-
dika, nustatyta deguonies gausa Saules atmosferoje A(O) = 8,76 £+ 0,02;

3. Molekuliy (CO, OH, C,, CH, NH, CN) spektro linijy stebimy raudonuyju milziniy
spektruose 3D-1D gausos pataisy dydis priklauso nuo zvaigzdés metalingumo ir spekt-
ro linijos suzadinimo potencialo: didziausios pataisos yra maziausio suzadinimo po-
tencialo (y < 0,5eV) spektro linijoms, stebimoms mazo metalingumo ([M/H] = —3,0)
zvaigzdziy spektruose;

4. Deguonies gausa mazo metalingumo raudonosios milzines HD 122563 atmosferoje,
nustatyta naudojant OH UV spektro linijas ir 3D-1D gausos pataisas, yra A(O) =
6,23 + 0,13 dex.



Asmeninis jnasas

Disertacijos autorius atliko dalj NLTE3D paketo pakeitimy, leidzianc¢iy atlikti skai-
¢iavimus su deguonies atomo modeliu, jskaityti smuginio suzadinimo ir jonizacijos
procesus, atlikti kontinummo neskaidrumy ir LTE lygmeny uzpildy apskaic¢iavima,
naudojant IONDIS/IONOPA paketus, jvertinti jonizacijos balanso nuokrypj. Auto-
rius atliko dalj atnaujinto NLTE3D paketo testavimo darby, surinko duomenis deguo-
nies atomo modeliui, atliko 3D NLTE ir 1D NLTE O I IR tripleto spektro linijy
(A = 777nm) sintezés skaiciavimus ir nustaté deguonies gausa Saulés atmosfero-
je naudodamas ekvivalentiniy plo¢iy analizés metoda. Sie rezultatai apibendrinami
moksliniame straipsnyje Steffen et al. (2015; bendraautoriai suformulavo tyrimo tiks-
lus ir uzdavinius, atliko spektroskopinius stebéjimus ir jy redukcijos darbus, sukure
deguonies gausos analizés metodika, apskaiciavo 3D hidrodinaminj ir 1D hidrosta-
tinj atmosfery modelius, nustaté deguonies gausa taikant spektro linijy priderinimo
metoda, atliko gauty rezultaty analize). Autorius atliko molekuliy (CO, OH, Co,
CH, NH, CN) spektro linijy 3D LTE ir 1D LTE sintezés skaiciavimus, apskaicia-
vo molekuliy linijy 3D-1D gausos pataisas ir dalyvavo atliekant konvekcijos jtakos
$iy molekuliy spektro linijy formavimosi raudonyjy milZiniy atmosferose tyrima. Sie
rezultatai apibendrinami straipsnyje Dobrovolskas et al. (2013; bendraautoriai sufor-
mulavo tyrimo tikslus ir uzdavinius, programinés jrangos kurimo darbus, atmoferos
modeliy skaic¢iavimus, jvairius testus, atomy ir jony spektro linijy sintezés skaicia-
vimus, nustaté siy linijy 3D-1D gausos pataisas, iStyré konvekcijos ir sklaidos itaka
atomy, jony ir molekuliy spektro linijy formavimuisi, 3D—-1D gausos pataisy skirtin-
gose RGB 7vaidzdeése tyrima, atliko gauty rezultaty analize). Autorius, panaudoda-
mas 1D hidrostatinius ATLAS9, LHD ir 3D hidrodinaminj C0°BOLD maZo metalingumo
raudonosios milzinés HD 122563 atmosferos modelius, atliko OH UV spektro linijy
sintezés skaic¢iavimus, atliko dalj 1D LTE ir 3D LTE deguonies gausos bei konvekcijos
jitakos OH UV spektro linijy formavimuisi tyrimo darby. Sie darbai apibendrinami
moksliniame straipsnyje Prakapavicius et al. (2017; bendraautoriai prisidéjo prie ty-
rimo tiksly ir uzdaviniy suformulavimo, atliko atmosferos modeliy skaic¢iavimus, dalj
1D LTE ir 3D LTE deguonies gausos tyrimo darby, dalj konvekcijos jtakos OH UV

spektro linijy formavimuisi tyrimo ir gauty rezultaty analizés darbuy).
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Symposium on Nuclei in the Cosmos, id.288 (stendinis V. Dobrovolsko pranesimas).

Disertacijos struktura

Disertacijg sudaro jvadas, keturi skyriai, iSvados, naudotos literatiros saltiniy sa-
rasas ir du priedai.

1 skyriuje aprasyti disertacijoje naudoti atmosfery modeliavimo bei LTE/NLTE
spektro sintezes programy paketai.

2 skyriuje aprasytas NLTE3D programy paketas ir testai atlikti vykdant paketo
tobulinimo darbus.

3 skyriuje aprasyti deguonies gausos Saulés atmosferoje tyrimo rezultatai, gauti
naudojant 3D hidrodinaminj atmosferos modelj ir 3D NLTE spektro sintezés priemo-
nes. Sio tyrimo rezultatai buvo paskelbti Steffen et al. (2015; antras jragas straipsniuy,
paskelbty disertacijos tema, sarase).

4 skyriuje apibendrintas konvekcijos jtakos molekuliy (CO, OH, Cs, CH, NH,
CN) spektro linijy formavimuisi raudonyjuy milziniy atmosferose tyrimas. Rezulta-
tai pateikti Siame poskyryje buvo paskelbti Dobrovolskas et al. (2013; trecias jrasas
straipsniy, paskelbty disertacijos tema, sarase).

5 skyriuje aprasyti deguonies gausos mazo metalingumo raudonosios milzinés

HD 122563 atmosferoje tyrimo rezultatai, gauti panaudojant OH UV spektro linijas
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bei 3D hidrodinaminj atmosferos modelj, ir konvekcijos jtakos OH UV spektro linijy
formavimuisi analizés rezultatai. Siame poskyryje gauti rezultatai buvo paskelbti
Prakapavicius et al. (2017; pirmas jrasas straipsniu, paskelbty disertacijos tema, sa-
rase).

Isvadose glaustai apibendrinami disertacijoje pristatyti rezultatai, trumpai apta-

riami galimi tolimesni Sio darbo taikymai ateities tyrimuose.

Prieduose pateikiama: (a) 3D—1D gausos pataisos molekuliy (CO, OH, C,, CH,
NH, CN) spektro linijoms, stebimoms raudonyjy milziniy sekos Zvaigzdziy spektruo-
se (A Priedas); (b) OH UV spektro linijy, naudoty tiriant deguonies gausa mazo
metalingumo raudonosios milzinés HD 122563 atmosferoje, parametry sarasas; bei

deguonies gausy, nustatyty naudojant skirtingas OH UV linijas, sarasas (B Priedas).
Zvaigzdziy atmosfery modeliai ir spektro linijy sin-

tezés skaic¢iavimai

Tiriant zvaigzdziy atmosfery chemine sudétj naudojami teoriniai zvaigzdziy atmos-
fery modeliai. Sie modeliai apraso virutinius Zvaigzdés sluoksnius, tame tarpe ir
tuos, kuriuose formuojasi stebetoja pasiekianti spinduliuoté (kontinuumas, spektro
linijos). Siuo metu placiausiai taikomi dviejy tipy — 1D hidrostatiniai ir 3D hid-
rodinaminiai — zZvaigzdziy atmosfery modeliai. Taikant Siuos modelius nustatomos

skirtingos cheminiy elementy gausos.

Disertacijoje pristatomas darbas buvo atliktas naudojant 3D hidrodinaminius at-
mosferos modelius, kurie apskaic¢iuojami sprendziant hidrodinamikos lygtis kartu su
spinduliuotés pernagos lygtimi. Modeliy skai¢iavimai buvo atliekami CO°BOLD progra-
my paketu (Freytag et al. 2012). Spinduliuotés pernasos uzdavinys buvo sprendzia-
mas taikant supaprastinta neskaidrumuy grupavimo schema (angl. opacity binning,
Vogler et al. 2004). Si schema grista tuo, jog panasaus dydzio neskaidrumai yra gru-
puojami j nedidelj skaiciy (5-14) grupiuy, o tai leidzia gerokai pagreitinti spinduliuotés
pernagos uzdavinio sprendimg. Kadangi CO°BOLD atmosfery modeliai yra hidrodina-
miniai, Siy skaiciavimy rezultatas yra modelio vidiniy struktury, apskaic¢iuoty skir-
tingais laiko momentais, seka. Tolimesniy skaiciavimo darby paspartinimui, is Sios
sekos buvo atrinkta 20 skirtingais laiko momentais apskaiciuoty hidrodinaminio at-
mosferos modelio konfiguracijy (angl. snapshot), kuriy parametry (termodinaminiy,

hidrodinaminiy, atmosferos) vidurkiai atitinka visos sekos parametry vidurkius.

Kartu CO°BOLD atmosfery modeliais, disertacijoje buvo taikomi ir 1D hidrosta-

tiniai atmosfery modeliai, apskai¢iuoti naudojant LHD (Caffau & Ludwig 2007) ir
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ATLAS9 (Kurucz 1970) programy paketus. Fizikiniu poziuriu, sie modeliai yra pana-
sus, tac¢iau LHD atmosfery modeliuose yra taikoma tokia pati busenos lygtis ir neska-
idrumy grupavimo artinys, kurie naudojami C0°BOLD atmosfery modeliuose. ATLAS9
programiniame pakete spinduliuotés pernasa modeliuojama naudojant neskaidrumy
skirstinio funkcija (angl. opacity distribution function) ir gerokai didesnj bangos ilgiu
skaiCiy (ATLAS9 BIG neskaidrumuy lentelés, 337 bangos ilgio taskai). Dél Sios prie-
zasties galima teigti, kad ATLAS9 atmosferos modeliai yra (realistiskesni lyginant su
LHD) ir gali buti naudojami 1D LTE gausos analizéje (4 skyrius), o LHD atmosferos

modelis yra tinkamas diferencialiniam 3D-1D gausos jverc¢iy palyginimui.

Panaudojant zZvaigzdés atmosferos model;j ir parametrus, charakterizuojancius pa-
sirinkta spektro linija (suzadinimo potencialas, bangos ilgis, Einsteino koeficientai),
galima apskaiCiuoti teorinj (sintetinj) zvaigzdés spektra, ir, lyginant ji su stebétu
zvaigzdés spektru, nustatyti zvaigzdés atmosferos chemine sudétj. Norint iSpresti Sj
uzdavinj, kiekviename atmosferos modelio taske reikia jvertinti spektro linijos ne-
skaidrumg ir $altinio funkcijg®. Sie dydziai priklauso nuo tiriamo cheminio elemento
atomo lygmeny uzpildy. Taikant LTE artinj, tiriamo atomo lygmeny uzpildas galima
apskaiciuoti naudojant Saha-Bolcmano lygtj, o Saltinio funkcija yra lygi Planko funk-
cijai. Kita vertus, zvaigzdeés atmosfera yra optiskai retas sluoksnis, o zona, kurioje
formuojasi spektro linijos, yra veikiama spinduliuotés, kuri formuojasi karstesniuose
zvaigzdes sluoksniuose. Si spinduliuoté gali papildomai jonizuoti medziaga, sukurti
nuokrypius nuo LTE ir daryti jtaka atomy lygmeny uzpildoms. Siekiant atsizvelgti j
nelokalios spinduliuotés jtaka atomy energijos lygmeny uzpildoms, yra butina taikyti
NLTE artin;j.

Vykdant disertacijoje aprasytus tyrimus, NLTE spektro sintezés skaiciavimai buvo
atliekami naudojant NLTE3D programy paketa, kuris naudojamas sprendziant statis-
tinio balanso ir spinduliuotés pernasos lygtis. Tam reikalingas atomo modelis, kuria-
me yra apibréztos atomo lygmeny energijos ir Suoliy tarp skirtingy atomo lygmeny
tikimybeés (susieti-susieti, susieti-laisvi Suoliai, vykstantys del saveikos su spinduliuo-
tés lauku ir susidurimy su kitomis dalelémis, pvz., vandenilio atomais, elektronais).
Naudojant statistinio balanso lygtj yra jskaitoma nelokalaus spinduliuotés lauko jta-
ka ir apskaic¢iuojamos pasirinkto atomo modelio lygmeny uzpildos. Panaudojant
statistinio balanso lygties sprendinj ir sprendziant spinduliuotés pernasos lygtj ga-
lima apskaic¢iuoti vidutinj spinduliuotés lauko intensyvumag ties skirtingais bangos
ilgiais bei tiriamy spektro linijy profilius. Kadangi abi Sios lygtys yra netiesinés, jos

sprendziamos iteraciju budu. NLTE3D sprendinys yra nuokrypio koeficientai, b; (angl.

3Saltinio funkcija yra apibréziama kaip terpés emisijos ir absorpcijos koeficienty santykis.
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Gausos logaritmas
1 pav. Gausos pataisos: Asp_1p, Asp_(3p) ir Apy—1p. Linijos yra augimo kreivés apskai-
¢iuotos naudojant 3D hidrodinaminj (juoda), suvidurkintg (3D) (raudona) ir 1D hidrostatinj
(mélyna) atmosfery modelius. Atitinkama gausos pataisa yra apibréziama kaip gausos skir-
tumas tarp augimo kreiviy apskaiciuoty naudojant skirtingus atmosferos modelius fiksuotam
spektro linijos ekvivalentiniam plociui.

departure coefficient)*, kurie naudojami skai¢iuojant linijos neskaidruma ir Saltinio
funkcija NLTE salygomis. Sie skai¢iavimai buvo atliekami naudojant Linfor3D®
paketq.

Linfor3D paketas taip pat yra pritaikytas LTE spektro linijy sintezei ir jis buvo
naudotas tiriant konvekcijos jtaka spektro linijy formavimuisi. Siam tyrimui buvo pa-
naudotos augimo kreives (angl. curves-of-growth), apskai¢iuotos taikant 3D hidrodi-
naminius CO°BOLD ir 1D hidrostatinius LHD atmosfery modelius, kurie buvo naudojami
skaic¢iuojant 3D-1D gausos pataisy vertes tiriamoms spektro linijoms. Cheminio ele-
mento 3D—1D gausos pataisa, Asp_1p, yra cheminio elemento gausos skirtumas tarp
3D hidrodinaminiu ir 1D hidrostatiniu modeliais apskaic¢iuoty augimo kreiviy ties
fiksuotu spektro linijos ekvivalentiniu ploc¢iu. Be to, naudojant Linfor3D pakets, ga-
lima apskai¢iuoti ir suvidurkinta 3D atmosferos modelj, (3D). Sis atmosferos modelis
yra gaunamas suvidurkinant skirtingais laiko momentais apskaiciuotas 3D hidrodi-
naminio modelio konfiguracijas. Naudojant sj atmosferos modelj galima apskaiciuoti

ir su juo susijusias gausos pataisas — 3D—(3D) (Asp_3py) ir (3D)-1D (Aipy_ip).

4Atomo lygmens nuokrypio koeficientas, b;, yra NLTE /LTE lygmens uzpildu santykis (atitinkamai, n;
ir n}) atomo lygmeniui i; b; = n;/n}.
Shttp://www.aip.de/Members/msteffen/linfor3d
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Kadangi (3D) modelis yra vienmatis ir horizontaliai homogeniskas, Asp_(3p) pataisa
rodo, kokia jtaka spektro linijai daro horizontalus 3D modelio nehomogeniskumai,
atsirandantys dél konvekcijos, smuginiy bangy ir kt. Analogiskai, Apy_ip pataisa
apibrézia skirtumus tarp gausos, nustatytos panaudojant (3D) ir 1D hidrostatinius
atmosfery modelius. Pastaroji gausos pataisa yra parametrizuoto konvekcijos jskai-
tymo 1D hidrostatiniame modelyje jtakos gausai jvertis. Visy trijy gausos pataisy

skaiciavimo schema pateikta 1 pav.
Atominio deguonies spektro linijos zvaigzdziy at-
mosferose: O I IR tripletas ir deguonies gausa Sau-

lés atmosferoje

Zinios apie deguonies gausg Zvaigzdziy atmosferose reikalingos tiriant jvairiy zvaigz-
dziy populiaciju raida. Deguonies gausa Saulés fotosferoje, A(O)q, yra jprastas
tokiy tyrimy atskaitos taskas. Deguonies gausos, A(O)q iverciai, kurie buvo gau-
ti taikant 3D hidrodinaminj STAGGER Saulés atmosferos modelj, yra gana mazi
A(O)n = 8,66 — 8,68 dex (Pereira et al. 2009b). Standartinio Saulés vidinés struk-
turos modelio, apskaiciuoto su tokia deguonies gausa, prognozés prastai dera su he-
lioseismologiniy tyrimy rezultatais. Basu & Antia (2008) tyrimo rezultatai parode,
kad standartinis Saulés modelis, apskaic¢iuotas su Saulés chemine sudétimi publi-
kuota Grevesse & Sauval (1998), kur A(O), = 8,83 + 0,06, Zymiai geriau atkuria
helioseisminiy stebéjimy rezultatus.

Caffau et al. (2008), kurie naudojo 3D hidrodinaminj C0°BOLD atmosferos modelj,
nustaté kiek didesne A(O)s = 8,76 £+ 0,07 dex, o Villante et al. (2014) parodeé, kad
standartinio Saulés modelio apskai¢iuoto su tokia A(O)q prognozeés daug geriau dera
su helioseisminiy ir neutriny stebéjimy rezultatais. Nepaisant to, reikia pabrézti, kad
deguonies IR tripleto tyrimui Caffau et al. (2008) taiké 3D LTE ir 1D NLTE deguo-
nies gausos analizes priemones ir iki Siol nebuvo aisku kiek pasikeisty sie rezultatai,
jei analizé buty atliekama taikant 3D NLTE gausos analizés metodika. Toks tyrimas
buvo atliktas Sioje disertacijoje ir Zemiau glaustai aptariami svarbiausi O I IR trip-
leto (A = 777nm) spektro liniju formavimosi Saulés atmosferoje tyrimo rezultatai,

gauti taikant 3D NLTE deguonies gausos analizés metodika.
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2 pav. Tyrime naudoto deguonies atomo modelio Grotriano diagrama. Suoliai, kurie vyks-
ta atomui sugeriant arba iSspinduliuojant fotona, pazymeti zaliomis linijomis. Suoliai,
kurie vyksta dél deguonies atomo susidurimy su elektronais, pazyméti mélynomis linijo-
mis. Draustine [O I] ir O T IR tripleto linijas atitinkantys Suoliai pazymeéti raudonomis
punktyrinémis-taskinémis linijomis. Kiekvieng atomo lygmenj su pagrindiniu jonizuoto de-
gonies (O II) lygmeniu sieja susieti-laisvi Suoliai.

Tyrime buvo naudoti Saulés intensyvumo spektrai, uzregistruoti skirtingose Sau-
lés disko vietose. Instensyvumo spektry stebéjimo Saulés diske pozicija apibrézia-
ma krypties kosinusu p®. Tyrimui buvo naudoti trys aukstos kokybeés intensyvumo
spektry rinkiniai: Saulés disko centro (= 1,00) intensyvumo ir srauto spektrai uz-
registruoti Kitt Peak observatorijoje (Neckel & Labs 1984; Neckel 1999; 625000 <
A/AN < 825000; toliau — Neckel spektras), instensyvumo spektry rinkinys, regist-
ruotas Kitt Peak observatorijoje McMath-Pierce Saulés teleskopu (Livingston et al.
2007; A\/AX =~ 90000; S/N =~ 1500 — 700; x = 1,00, 0,87, 0,66, 0,48, 0,35 ir 0,25;
toliau — WCLC spektras) ir aukstos kokybeés intensyvumo spektry rinkinys naudotas
Pereira et al. (2009b; A/AX = 200000; S/N =~ 1200 — 1500; ¢ = 1,00, 0,816, 0,608,
0,424 ir 0,197; toliau — Pereira spektras)”.

61 = cos @, ¢ia # - kampas tarp stebétojo ir krypties statmenos Saulés pavirsiui. Intensyvumo spektras
registruojamas stebéjimus atliekant tam tikra kryptimi, kuria charakterizuoja kampas 6.

Thttp://cdsarc.u-strasbg.fr/viz-bin/qcat?J /A+A /508/1403
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Siame tyrime buvo naudoti keturi Saulés atmosferos modeliai: 3D hidrodinaminis
ir 1D hidrostatinis, apskai¢iuoti naudojant atitinkamai CO°BOLD ir LHD programy pa-
ketus, suvidurkintas (3D) ir pusiau empirinis Holweger & Mueller (1974) atmosferos

modelis.

Deguonies atomo lygmeny uzpildy nuokrypio koeficientai buvo apskaic¢iuoti nau-
dojant NLTE3D paketg. Siam tikslui buvo sudarytas deguonies atomo modelis (22
O I ir pagrindinis O II energijos lygmenys, 64 susieti-susieti Suoliai). Kiekvieng
O T atomo lygmenj su pagrindiniu O II lygmeniu sieja susieti-laisvi Suoliai. Darbe
naudoto atomo modelio Grotriano diagrama pateikta 2 pav. Siame deguonies ato-
mo modelyje buvo panaudoti naujausi atominiai duomenys (atomo lygmeny energi-
jos, Einsteino koeficientai, fotojonizacijos skerspjuviai, elektrony susidurimo su de-
guonies atomais skerspjuviai). Susidurimy tarp O I ir H I jtaka deguonies atomo
lygmenuy uzpildomis buvo jskaityta taikant klasikine Drawin formule (Drawin 1969;
Steenbock & Holweger 1984; Lambert 1993). Drawin formulé yra apytikslé ir su-
sidurimy skerspjuvius prognozuoja eilés tikslumu, todél siy skerspjuviy dydis buvo
koreguojamas padauginant juos i$ korekcinio daugiklio Sy (jprastai, 0,01 < Sy < 10).
Svarbu pabrézti, kad deguonies ir vandenilio atomy susidurimai yra labai svarbus O I
O I atomo lygmeny uzpildoms, todél Sy yra nezinomas dydis ir turi buti nustatytas

kartu su A(O)q (7r. Zemiau).

Naudojant O I atomo modelj ir NLTE3D paketa bei keiciant A(O)g ir Sy para-
metrus intervaluose 8,65 < A(O)g < 8,83dex (zingsnis 0,03dex) ir 0 < Sy < 8/3
(zingsnis 1/3), buvo apskai¢iuotas deguonies atomo lygmenuy nuokrypiy nuo LTE
tinklas. Naudojant §j b; tinkla ir Linfor3D paketa, buvo apskaiciuoti O I tripleto
linijy profiliai p vertéms, kurioms buvo registruoti WCLC ir Pereira intensyvumo

spektrai.

Naudojant x? minimizavimo metodika, teoriniai O I IR tripleto linijy profiliai
buvo priderinti prie stebéty Saulés spektre. Atliekant Sig procedura buvo nustatytos
A(O)g ir Sy kombinacijos, su kuriomis apskaiciuoti teoriniai liniju profiliai geriausiai
atitinka linijy profilius, stebétus ties visomis p vertémis. 3 pav. parodyti sintetiniai
3D NLTE liniju profiliai, geriausiai derantys su stebétais WCLC ir Pereira spekt-
ruose. Sutapimas tarp stebety ir teoriniy spektry profiliy yra labai geras spektro
linijos centre ir sparnuose, o skirtumai nevirsija 1%. Kita vertus, teoriniai spektro
linijuy profiliai, apskaic¢iuoti naudojant 1D LHD ir suvidurkinta (3D) modelius nedera
su stebétais profiliais (redukuota x? verté siekia 5-15), be to, gaunamas nefizikinis
sprendinys Sg < 0. 1 lenteléje pateiktos deguonies gausos, kurios buvo nustatytos
taikant 3D NLTE analizés metodika.
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WCLC spektras, 3D atmosferos modelis
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Pereira spektras, 3D atmosferos modelis
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3 pav. Geriausiai su WCLC (virsuje) ir Pereira (apacioje) spektrais derantys teoriniai NLTE
spektro linijy profiliai, apskaic¢iuoti naudojant 3D hidrodinaminj Saulés atmosferos modelj.
Virsutinése paveiksly dalyse parodyti stebéti (juodos linijos) ir teoriniai (raudoni taskai)
spektro liniju profiliai, stebéti arba apskaiciuoti esant skirtingoms p vertéms (p verté didéja
is virsaus j apacia). Apatinése paveiksly dalyse parodyti skirtumai tarp normuoty stebéty ir
teoriniy linijy profiliy. Grafikuose skirtingas spektro linijas atitinkantys duomenys paslinkti
vertikaliai 0,1 (spektro liniju grafikai) ir 0,01 (skirtumu grafikai) zingsniu.

Siame darbe taip pat buvo ismatuoti O I tripleto linijy ekvivalentiniai plo¢iai. Ly-
ginant matavimy vertes su teoriniy linijy ekvivalentiniais plociais, nustatytos A(O)g
bei Sy vertes, lygios atitinkamai 8,763 4 0,012 ir 1,6 + 0,2 (1 lentele).

Siame darbe, panaudojant du aukstos kokybés Saulés intensyvumo spektry rinki-

nius, 3D hidrodinaminj atmosferos modelj ir 3D NLTE spektro analize, buvo nusta-
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1 lentelé. Deguonies gausa Saulés atmosferoje ir Sy parametro vertés, nustatytos taikant
du skirtingus metodus: (a) 3D NLTE spektro liniju profiliy priderinimo, ir (b) ekvivalen-
tiniy plociy priderinimo metodus. Rezultatai gauti naudojant WCLC ir Pereira spektrus.
Kiekvienos O I tripleto linijos atveju pateikiamos gausos paklaidos, gaunamos taikant konk-
rety priderinimo metoda, vidutinés deguonies gausos vertés paklaida yra gausos standartinis
nuokrypis.

A(O)o Si
Spektras: ‘ WCLC Pereira ‘ WCLC Pereira
Spektro linijuy profiliy priderinimo metodas
77,2 8,748 + 0,002 8,759 40,004 | 1,44 £ 0,03 1,64 £ 0,07
7774 8,735 £ 0,002 8,769 + 0,004 | 1,22+ 0,03 1,67+ 0,07
77,5 8,756 £ 0,002 8,771 40,003 | 1,8 £0,04 1,85+ 0,07
Vidurkis | 8,747+ 0,010 8,766 + 0,006 | 1,41+ 0,19 1,72+ 0,12
Spektro linijy ekvivalentiniy plociy priderinimo metodas
77,2 8,763 £ 0,018 8,765+ 0,014 | 1,63 £0,35 1,67+0,25
7774 8,743+ 0,021 8,772+ 0,013 | 1,28+ 0,33 1,69 £+ 0,25
77,5 8,757+ 0,017 8,776 + 0,010 | 1,56 £ 0,36 1,96 £ 0,26
Vidurkis | 8,754+ 0,010 8,771 +£0,006 | 1,49+ 0,19 1,77+ 0,17

tyta deguonies gausa Saulés fotosferoje, A(O)s = 8,76 £0,02 ir daugiklis, kontroliuo-
jantis susidurimy tarp O I ir H I efektyvuma, Sy = 1,6 £ 0,2. Skirtumo tarp musy
gautos A(O)q ir Pereira et al. (2009b) vertes, siekiancio 0.1 dex, kilmé néra aiski.
Gali buti, kad juos lemia skirtumai tarp tyréjy grupiy naudoty atmosferos modeliy,

deguonies atomo modeliy arba spektro sintezés pakety.
Konvekcija raudonyjuy milziniy atmosferose: mole-

kuliy spektro linijy formavimasis

Anglis, azotas ir deguonis (CNO elementai) yra svarbus cheminiai elementai, kuriy
gausos jverciai zvaigzdziy atmosferose yra naudojami tiriant ankstyvosios Galaktikos
raida. Siy elementy atominiy spektro linijy, registruojamy optinéje spektro srityie,
skaic¢ius yra mazas, jos yra silpnos ir néra stebimos mazo metalingumo zvaigzdziy
([Fe/H] < —3) spektruose. Tokiu atveju, Siy elementy gausa galima jvertinti tik ana-
lizuojant molekuliy (pvz., CH, CO, Cy, NH, CN ir OH) spektro linijas. Tyrimu, ku-
riuose buvo naudojami 3D hidrodinaminiai STAGGER atmosfery modeliai (Collet et al.
2007), rezultatai parodé, kad CH, NH ir OH molekuliy spektro linijos yra labai jaut-
rios konvekcijos efektams, kurie sustiprina Siy molekuliy spektro linijas. Siekiant
atlikti iSsamesne Sios problemos analize, disertacijoje buvo tiriama konvekcijos jtaka
skirtingy molekuliy, kurias sudaro bent vienas CNO elemento atomas, spektro lini-
juy formavimuisi. Tyrime buvo naudojami 3D hidrodinaminiai CO°BOLD, suvidurkinti

(3D) ir 1D hidrostatiniai LHD raudonyjy milziniy atmosfery modeliai (2 lentelé).
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4 pav. Molekuliy spektro linijy gausos pataisy priklausomybé nuo metalingumo: Agp_(3p)
(kairéje), Agpy—1p (viduryje) ir Agp_1p (deSinéje). Pataisos buvo apskaiciuotos keturiems
suzadinimo potencialams (zr. desinéje). Paveiksle rodomos gausos pataisos spektro linijoms,
apskaic¢iuotoms ties mélyniausiais tyrime nagrinétais bangos ilgiais (nurodyti virsutiniame
vidurinio stulpelio paveiksle).

Naudojant minétus atmosfery modelius ir Linfor3D programy paketa, buvo ap-
skaiciuotos molekuliy spektro liniju augimo kreivés ir nustatytos Asp—1p, Asp_(3p)
ir Aspy—1p gausos pataisos CH, CO, Gy, NH, CN ir OH molekuliy spektro linijoms.
Siame darbe buvo tyrinétos silpnos spektro linijos, kuriy formavimuisi grei¢iy lau-
kas zvaigzdés atmosferoje nedaro didelés jtakos. Darbe buvo naudoti fiktyvus (t.y.,
ne realus) spektro linijy parametrai (bangos ilgis, suzadinimo potencialas, osciliato-
riaus stipris). Tai mums leido istirti konvekcijos jtaka spektro liniju formavimuisi

placioje spektro linijy parametry erdvéje, nustatyti, kaip keiciasi siy efekty dydis

2 lentelé. Tyrime naudoty COPBOLD ir LHD atmosfery modeliy charakteristikos: modelio pa-
vadinimas, efektine temperatura, gravitacijos pagreicio logaritmas, metalingumas, 3D hidro-
dinaminio atmosferos modelio matmenys, 3D hidrodinaminio atmosferos modelio skaitmeni-
neés gardelés matmenys nxxny xnz, kur nx, ny ir nx yra modelio tasky skaicius atitinkamai
X, y ir z kryptimis.

Pavadinimas | (Teg) | logg | [Fe/H] | Tinklelio matmenys Skyra
K | [cgs] Mm NX XNy X117
d3t50g25mmo00 | 4970 | 2,5 0 D73x573%x243 160x160x200
d3t50g25mm10 | 4990 | 2,5 —1 D73x573x245 160x160x200
d3t50g25mm?20 | 5020 | 2,5 -2 584 x 584 %245 160x160x200
d3t50g25mm30 | 5020 | 2,5 -3 D73x573%x245 160x160x200
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5 pav. Virsuje: temperaturos priklausomybé nuo Rosseland’o optinio gylio, log Tress, raudo-
nosios milzinés atmosferos modeliuose, kuriy atmosferos parametrai yra Tog/ log g/ [M/H] =
4970/2,5/0,0: 3D hidrodinaminiame (tankio grafikas), suvidurkintame (3D) (punktyriné li-
nija), ir 1D hidrostatiniame (istisiné linija). Apacioje: horizontaliy temperaturos fliuktu-
aciju, ATrus, 3D hidrodinaminiame atmosferos modelyje (istisiné linija), bei skirtumo tarp
suvidurkinto (3D) ir 1D hidrostatinio atmosfery modeliy (punktyriné linija) priklausomybeé
NUO TRess-

priklausomai nuo konkrecios molekuleés linijos parametry.

Trumpiausio tirto bangos ilgio molekuliy linijy 3D-1D gausos pataisos parodytos
4 pav. 3D hidrodinaminiai atmosferos modeliai prognozuoja stipresnes spektro lini-
jas, todel Agp_1p gausos pataisos yra neigiamos. Gausos pataisos mazéja didéjant
spektro linijos suzadinimo potencialui: aukstesnio suzadinimo potencialo spektro li-
nijos formuojasi giliau atmosferoje, kur horizontalios temperaturos fliuktuacijos yra
mazesneés (5, 6 pav.). Gausos pataisos taip pat stipriai priklauso nuo zvaigzdés atmos-
feros modelio metalingumo ir yra didziausios (labiausiai neigiamos) kai metalingumas

maziausias: pvz., CO molekulés atveju gausos pataisa yra Asp_1p = —1,8 dex. Verta
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6 pav. Tas pat kaip ir 5 pav., bet atmosferos modeliui, kurio T.¢/logg/[M/H]

5020/2,5/ — 3.0.

pastebéti, kad Azp_1p gausos pataisos verte lemia didelés Agp_(3py gausos pataisos.
Tai reiskia, kad horizontalios temperaturos fliuktuacijos daro didele jtaka molekuliy
linijy formavimuisi. Taip yra todél, kad molekulés formuojasi iSoriniuose zvaigzdeés
atmosferos sluoksniuose, kur temperatura yra zemiausia, o Sioje atmosferos dalyje

horizontalios temperaturos fliuktuacijos yra didziausios ir todél jos daro didziausia

6000 +

T = 5020K, log g — 2,5, [M/H] = 3,0
Tinp

10g TRoss

itaka molekuliy spektro linijy stipriui (6 pav., log Tress < —3).
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Deguonies gausa mazo metalingumo raudonosios
milzinés HD 122563 atmosferoje, nustatyta panau-

dojant OH UV spektro linijas

Deguonies gausos matavimai mazo metalingumo zvaigzdése yra sudétingi del keliy
priezasc¢iy: stipriy spektro linijy, kurios buity tinkamos deguonies gausos tyrimams,
skaicius optinéje bangos ilgiy srityje yra mazas ir daznai, naudojant 1D LTE spektro
analizés metodika ir skirtingas deguonies spektro linijas, yra nustatomos skirtingos
deguonies gausos vertés (zr. pvz., Meléndez & Barbuy 2002; Barbuy et al. 2003; Aoki
2015). Deél to musy zinos apie deguonies gausos tendencijas (pvz., sarysis tarp [O/Fe]
ir [Fe/H]) mazo metalingumo Zvaigzdése yra fragmentiskos. Kadangi konvekcija daro
pastebima jtaka spektro linijy formavimuisi zvaigzdziy atmosferose, taikant 3D hid-
rodinaminius atmosfery modelius galima gauti tikslesnius, patikimesnius ir, tikétina,
geriau tarpusavyje deranc¢ius deguonies gausos jvercius. Siekiant suprasti konvekci-
jos efekty svarbg OH UV spektro linijy formavimuisi, buvo atliktas deguonies gausos
raudonosios milzinés HD 122563 atmosferoje tyrimas, siam tikslui naudojant OH UV

spektro linijas.

Deguonies 1D LTE ir 3D LTE gausa buvo nustatyta taikant 1D hidrostatinius
ATLAS9, LHD ir 3D hidrodinaminius CO°BOLD Zvaigzdziy atmosfery modelius. Tyrimui
buvo panaudotas aukstos skyros bei auksto signalo/triuksmo santykio raudonosios
milzinés HD 122563 spektras (R = 60000, S/N = 50—200). Deguonies 1D LTE gau-
sa buvo nustatyta taikant y? minimizavimo metodikg, nustatyta vidutiné 1D LTE
deguonies gausos verte A(O) = 6,41 £+ 0,16. Analizuojant gautus rezultatus paste-
bima gan aiski 1D LTE deguonies gausos priklausomybeé nuo spektro linijos suzadi-
nimo potencialo ir linijos ekvivalentinio ploc¢io (7 pav.). Kadangi deguonies gausa,
nustatoma naudojant skirtingas OH UV spektro linijas, turéty buti vienoda, gau-
tas rezultatas gali rodyti, jog deguonies gausos tyrimams naudoti 1D hidrostatiniai

atmosfery modeliai néra pakankamai realistiski.

Naudojant 3D hidrodinaminius CO°BOLD ir LHD atmosfery modelius, visoms ty-
rime naudotoms OH UV spektro linijoms buvo apskaiciuotos 3D-1D gausos pa-
taisos, Asp_1p, bei, taikant gautas pataisas, nustatyta deguonies 3D LTE gau-
sa. Vidutiné deguonies 3D LTE gausa, nustatyta naudojant 71 OH UV linija, yra
(A(O)) = 6,23 £ 0,13, o 3D-1D gausos pataisos kinta intervale nuo ~ —0,45 dex
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7 pav. Deguonies gausos, nustatytos taikant 1D hidrostatinius ATLAS9 atmosfery modelius
(kairéje), ir gausos, gautos pritaikius 3D—1D gausos pataisa (desinéje). Grafike pavaizduota
deguonies gausos priklausomybé nuo spektro linijos parametry — suzadinimo potencialo (y,
virsutinése paveikslo dalyse) ir linijos ekvivalentinio plocio (W;, apatinése paveikslo dalyse).
Skirtingi simboliai zymi skirtingos kokybés spektro linijas, kur A-klasés spektro linijos yra
auksciausios kokybés (stiprios arba arti juy néra persiklojanciy spektro liniju).

(x = 0eV) iki = 0,0dex (x =~ 1,5eV). Gauti 3D LTE deguonies gausos jverciai
nepriklauso nuo spektro linijy parametry.

3 lenteléje pateikiami deguonies gausos jverciai, gauti naudojant OH UV, OH IR
ir draustine [O I] spektro linijas. Deguonies 3D LTE gausos, nustatytos naudojant
OH UV ir OH IR linijas, sutampa kiek geriau, nei sias linijas naudojant gauti 1D LTE
gausos jverciai. Kita vertus, pastebimas didesnis 3D LTE gausos, nustatytos naudo-
jant OH UV linijas, skirtumas nuo gausos, jvertintos naudojant draustine atominio

deguonies linija: 1D LTE atveju sis skirtumas yra 0,13 dex, tuo tarpu 3D LTE atveju

3 lentelé. Deguonies 1D LTE ir 3D LTE gausa raudonosios milzines HD 122563 atmosferoje,
nustatyta naudojant OH UV, OH IR ir [O I] spektro linijas. Deguonies gausos verteés,
gautos naudojant OH IR spektro linijas, paimtos i Dobrovolskas et al. (2015), o gausos
verté nustatyta, naudojant draustine [O I] spektro linija - i$ Spite et al. (2005).
A(O)

1D LTE 3D LTE
OH UV | 6,41 £ 0,16 | 6,23 + 0,13
OH IR | 6,63 £ 0,10 | 6,39 £ 0,11

O1 |6,54+0,15]|6,53 £ 0,15
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8 pav. Gausos pataisy Agp_ip (virsuje), Asp_(spy (viduryje) ir Aipy_1p (apacioje), ap-
skaiciuoty skirtingoms OH UV linijoms, priklausomybé nuo linijos suzadinimo potencialo,
x (kairgje), ir linijos ekvivalentinio plocio, W; (desingje).

jis padidéja iki 0,30 dex. Tiksli siy skirtumy priezastis néra zinoma, taciau tikétina,
kad juos gali lemti NLTE efektai, j kuriuos Siame tyrime nebuvo atsizvelgiama.

Siekiant geriau iStirti OH UV linijy formavimosi sios raudonosios milzinés atmos-
feroje ypatumus, buvo analizuojamos gausos pataisos Asp_1p bei jos komponenty,
Asp_(3p) it Aipy—1p, dydj ir sasajas su spektro linijos parametrais lemiancios fizi-
kinés priezastys (8 pav.). Tyrimo metu nustatyta, kad sias tendencijas lemia keli
efektai:

1. Maziausio suzadinimo potencialo spektro linijos yra stipriausios, jos formuojasi
iSoriniuose zvaigzdés atmosferos sluoksniuose, kur horizontalios termodinamiy
ir hidrodinaminiy dydziy fliuktuacijos yra didziausios. Spektro linijos, apskai-
¢iuotos panaudojant 3D hidrodinaminj atmosferos modelj, yra stipresnés nei
prognozuojamos taikant 1D hidrostatinj modelj, todél Asp_i3py pataisa yra
neigiama. Didéjant spektro liniju suzadinimo potencialui (ir mazéjant linijos
ekvivalentiniam plociui), jos formuojasi vis giliau, todél siy liniju gausos patai-

sos Asp_1p verté pamazu artéja link nulio.
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2. Gausos pataisos Agpy_ip priklausomybé nuo W; atsiranda dél to, kad suvi-
durkintas (3D) ir 1D hidrostatinis atmosfery modeliai prognozuoja skirtingas
kontinuumo srauto vertes UV spektro srityje. Sie skirtumai daro jtakg augimo
kreiviy tiesiniy daliy posvyriams, o dél skirtingy (3D) ir 1D augimo kreiviy
posvyriy atsiranda priklausomybeé tarp Aspy_ip ir Wi. Skirtingai nuo Agp_3p)
pataisy, kuriy dydj nulemia horizontalios fliuktuacijos, A;py_ip pataisoms di-
dziausig jtaka daro temperatury skirtumai atmosferos vietose, kur formuojasi

zvaigzdeés istisinis spektras.

Apibendrinant gautus rezultatus galima teigti, kad OH UV spektro linijy forma-
vimasis yra kompleksiskas ir jvairialypis procesas, kurj adekvaciai galima modeliuoti

tik taikant 3D hidrodinaminius zZvaigzdziy atmosfery modelius.

Pagrindiniai disertacijoje gauti rezultatai

1. Taikant 3D NLTE deguonies gausos analizés metodikg bei panaudojant O 1
tripleto (A = 777nm) spektro linijas, stebimas Saulés spektre, nustatyta de-
guonies gausos verté Saulés atmosferoje A(O) = 8,76 + 0,02. Teorinés O 1
tripleto linijos, apskaic¢iuotos naudojant 3D hidrodinaminj atmosferos modelj,
Zymiai geriau sutampa su Saulés spektre stebimomis linijomis (redukuota >
verté = 1), nei linijos, kuriy profiliai apskaic¢iuojami naudojant 1D hidrostatinj
atmosferos modelj (redukuota x? verté siekia 5-15).

2. Konvekcijos sukeltos erdvinés (horizontalios) temperaturos fliuktuacijos daro di-
dele jtaka molekuliy spektro linijy formavimuisi milziniy atmosferose. Didziau-
sios 3D-1D gausos pataisos yra budingos mazo suzadinimo potencialo linijoms,
kurios formuojasi maziausio metalingumo ([M/H] = —3) zvaigzdziy atmosfero-
se. Be to, gausos pataisos vertés skirtingy molekuliy linijoms yra nevienodos:
pvz., CH spektro linijoms 3D-1D gausos pataisa yra lygi —0,2dex, CO lygi
—1,8dex (abiem atvejais [M/H] = —3,0, x = 0eV).

3. Deguonies 3D LTE gausa nustatyta naudojant 3D hidrodinaminj atmosferos
modelj ir OH UV linijas mazo metalingumo raudonosios milzines HD 122563
atmosferoje yra A(O) = 6,23 £+ 0,13. Nors 1D LTE atveju deguonies gausos,
nustatytos panaudojant skirtingais parametrais (suzadinimo potencialas, ekvi-
valentinis plotis) charaterizuojamas OH UV linijas, zymiai skiriasi, deguonies
3D LTE gausa nepriklauso nuo spektro linijy, kurios buvo naudojamos nusta-

tant gausg, parametry.
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Summary

The realism of spectroscopic abundance determination depends directly on the rea-
lism of physical assumptions used in the model atmospheres and spectral synthesis
tools. The vast majority of stellar abundances in late-type stars are determined
using classical 1D (plane-parallel or spherically symmetric) hydrostatic model atmo-
spheres. It is well known however that low-mass stars exhibit granulation patterns
that arise due to convective motions in their atmospheres. Although these dynami-
cal fluid flows directly influence conditions under which stellar radiation forms, they
are not properly accounted for in the 1D hydrostatic model atmospheres. This can
be done in a much more realistic way by using more advanced 3D hydrodynamical
model atmospheres. In a similar way, while the assumption of non-local thermody-
namic equilibrium (NLTE) is becoming more and more widely used in 1D abundance

analysis, it is rarely applied with the 3D hydrodynamical model atmospheres.

In this Thesis we developed a methodology that could be used to model non-local
radiative transfer and, subsequently, for computing NLTE oxygen spectral line profi-
les using 3D hydrodynamical model atmospheres. This was done by generalizing and
expanding spectral synthesis code NLTE3D and constructing a realistic model atom of
oxygen. This methodology was applied for the analysis of solar intensity spectrum
of O I IR triplet located near 777nm. We also investigated the role of convection
in the formation of molecular lines both theoretically (using weak fictitious lines)
and by analysing high-quality spectra of the metal-poor halo giant HD 122563. The
impact of convection was quantified with the aid of 3D-1D abundance corrections,
i.e., the difference in the abundance of particular chemical element determined using
the same spectral line of a given equivalent width, W, with the 3D hydrodynamical
and 1D hydrostatic model atmospheres.

The main results of this Thesis are: (1) the NLTE3D package has undergone signi-
ficant upgrade and generalization allowing to use oxygen model atom for the spectral
synthesis with the C0°BOLD model atmospheres. Implementation of accelerated A-
iteration (ALI) scheme allows for faster solution of the non-local radiative transfer
problem; (2) a new model atom of oxygen has been constructed and implemented in
NLTE3D package. The new model atom was used to determine 3D NLTE solar oxygen
abundance; (3) solar oxygen abundance was determined using the updated NLTE3D

package, realistic solar CO°BOLD model atmosphere and two sets of solar intensity
spectra taken at different limb angles. The obtained value is A(O) = 8.76 + 0.02.
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The solar oxygen abundance determined using 3D hydrodynamical CO°BOLD mo-
del atmosphere is higher than that determined using STAGGER model atmospheres
(A(O) < 8.70); (4) 3D-1D abundance corrections of weak molecular (CH, CO, Ca,
NH, CN, and OH) lines were determined using model atmospheres of stars loca-
ted in the lower part of the red giant branch (RGB) at four different metallicities,
[Fe/H] =0,—1,—2,—3. It was found that the 3D-1D abundance corrections beco-
me larger and increasingly more negative at lowest metallicities and line excitation
potentials. The largest (and most negative) 3D-1D abundance correction was de-
termined for the resonance lines of CO at [Fe/H] = —3 and reach ~1.8dex. (5) it
was found that the cool layers of the 3D hydrodynamical model atmosphere play
an important role in the formation of molecular lines. Since the low temperatures
that are encountered in the 3D hydrodynamical model atmospheres are not present in
the classical 1D models, we found that realistic modelling of molecular line formation
could not be achieved using classical model atmospheres; (6) mean oxygen abundance
in the atmosphere of the metal-poor halo star HD 122563 determined using OH lines
located in the UV part of the spectrum (310-330 nm) and the 1D hydrostatic ATLAS9
model atmospheres is A(O) = 6.41 £+ 0.16. The mean 3D LTE oxygen abundance
determined using classical LHD and 3D hydrodynamical CO°BOLD model atmospheres
is A(O) =6.23£0.13. 1D LTE oxygen abundances showed significant trends with
line excitation potential and strength. However, oxygen abundances corrected for
the 3D-effects using 3D-1D LTE abundance corrections did not exhibit such trends;
(7) the 3D-1D oxygen abundance corrections in the atmosphere of HD 122563 were
different for different OH UV lines and their size was found to be correlated with the
line excitation potential and/or line strength and covered a range between 0.45 dex
at 0eV to 0.0dex at 1.5eV; (8) oxygen-to-iron ratio in the atmosphere of HD 122563
is [O/Fe] = 0.07 £ 0.13dex and falls at the lower boundary of oxygen abundance
spread observed at this metallicity and does not support the high over-abundance

([O/Fe] =~ 1.0) of oxygen in the metal-poor stars.
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