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Resumen

El estudio de las nubes, nieblas y aerosoles de una atmodsfera planetaria invo-
lucra el conocimiento de la fisica que existe detras de la teoria de transporte
radiativo, el andlisis de imagenes planetarias de las que extraer los datos ob-
servacionales y la aplicacién de técnicas computacionales para trabajar con
los modelos atmosféricos a partir de dichos datos.

Este trabajo se centra en el estudio de las nubes y nieblas de la atmosfe-
ra de Neptuno. Para ello, se utilizara la libreria Elkano para “navegar” las
imédgenes de Neptuno tomadas por el instrumento Wide Field Camera 3 del
Telescopio Espacial Hubble dentro del programa OPAL. Estas imagenes tam-
bién seran calibradas fotométricamente de forma que se puedan extraer datos
observacionales de las mismas. Con estos datos extraidos, se prepararan los
cddigos que implementen las primeras simulaciones y retrievals atmosféricos
de la atmosfera del planeta utilizando Planetary Spectrum Generator de NA-
SA Goddard Space Flight Center y MultiNest, una herramienta de inferencia
Bayesiana.

Laburpena

Planeta-atmosfera bateko hodeiak, lainoak eta aerosolak aztertzeak garraio
erradiatiboaren teoriaren atzean dagoen fisikaren ezagutza, behaketa-datuak
ateratzeko planeta-irudien analisia eta datu horietatik abiatuta eredu atmos-
ferikoekin lan egiteko teknika konputazionalen aplikazioa barnean hartzen
ditu.

Lan honen ardatza Neptunoren atmosferako lainoak eta hodeiak aztertzea da.
Horretarako, Elkano liburu-denda erabiliko da Hubble Espazio Teleskopioa-
ren Wide Field Camera 3 tresnak hartutako Neptunoren irudiak “nabigatze-
ko”, OPAL programaren barruan. Irudi horiek ere fotometrikoki kalibratuko
dira, haietatik behaketa-datuak atera ahal izateko. Ateratako datu horiekin
NASA Goddard Space Flight Center-en Planetary Spectrum Generator eta in-
ferentzia bayesiarreko MultiNest tresna erabiliz planetako eguratsaren lehen
simulazioak eta retrieval atmosferikoak inplementatzen dituzten kodeak pres-
tatuko dira.



Abstract

The study of clouds, hazes and aerosols in a planetary atmosphere involves
knowledge of the physics behind radiative transport theory, the analysis of
planetary images from which to extract observational data, and the applica-
tion of computational techniques to work with atmospheric models from such
data.

This project is focused on the study of clouds and hazes in Neptune’s at-
mosphere. For this purpose, the Elkano library will be used to ‘navigate’
images of Neptune taken by the Hubble Space Telescope’s Wide Field Ca-
mera 3 instrument within the OPAL program. These images will also be
photometrically calibrated so that observational data can be extracted from
them. With these extracted data, codes will be prepared to implement the
first atmospheric simulations and retrievals of the planet’s atmosphere using
NASA Goddard Space Flight Center’s Planetary Spectrum Generator and
MultiNest, a Bayesian inference tool.
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1. Introduccion

1.1. Contexto

Durante décadas, el sistema solar se ha tenido como el prototipo de sistema planetario,
tanto en estructura, como en formacién (Pfalzner et al., 2015). Sin embargo, con el
descubrimiento de nuevos sistemas planetarios ha sido posible romper el paradigma y
concluir que el sistema solar no es mas que un ejemplo dentro del abanico de posibili-
dades que existe en cuanto a formacion planetaria. Esto no reduce la importancia del
estudio del sistema solar pues este permite analizar de cerca los diversos fenémenos
dinamicos que se ven involucrados en la evolucién de uno de los elementos mas relevan-
tes dentro del estudio planetario y foco de este trabajo: las atmosferas.

La atmésfera primitiva de la Tierra era bastante similar a la que se observa en planetas
como Venus o Marte, compuestas principalmente por COy y Ns. En aquel momento,
la temperatura de la superficie era superior a 100°C, por lo que el agua se concentra-
ba en la atmosfera en forma de vapor. Una vez la temperatura descendié del punto
de ebullicién del agua para la presién existente, fue cuando se formaron los océanos
(Sanchez-Lavega, 2011). La existencia de océanos durante un periodo suficientemente
largo, asi como la presencia de carbono y nitrégeno en el sistema océano-atmosfera,
pudieron haber sido los condicionantes para la formacién de organismo fotosintéticos
(Hart, 1978), responsables del aumento del oxigeno en la atmdésfera durante el evento
conocido como la Gran Oxidacién.

Asi como los planetas del sistema solar han evolucionado geolégicamente desde su for-
macién, también lo han hecho sus atmoésferas, que son sistemas dinamicos con condicio-
nes muy variadas para cada planeta. Para el caso de Marte y Venus, los otros planetas
rocosos con atmosfera, el C'O; es el compuesto que se presenta en mayor abundancia,
siendo el gas atmosférico dominante en el caso de Marte y el responsable de los 464°C
superficiales en Venus (Cockell, 1999) al originar un efecto invernadero desbocado.

En el caso de los planetas gigantes, sus atmdsferas son primigenias, permaneciendo
relativamente inalteradas desde la formacion planetaria, y estan compuestas principal-
mente de Hy v He aunque podemos encontrar otros compuestos como condensables en
la zona alta de la troposfera: por ejemplo NH3 y HoO en Jupiter y Saturno, a los que
debemos anadir CHy en el caso de Urano y Neptuno. Estos condensables, unidos a las
nieblas de origen fotoquimico en los niveles mas altos, condicionan en buena medida
los espectros reflejados y emitidos por estos planetas y tienen una especial relevancia
en, por ejemplo, explicar los diferentes colores que se pueden percibir en las imagenes
que obtenemos de ellos.

No todos los planetas del sistema solar han tenido asignadas el mismo ntimero de
misiones espaciales, llegando al caso limite de los gigantes helados que tinicamente han
sido visitados con los sobrevuelos de las misiones Voyager (Fletcher et al., 2020). El
estudio de las atmodsferas de estos planetas estd principalmente basado en la observa-
cién en remoto que permite analizar tanto composicién, estructura vertical y fendmenos
atmosféricos a falta de observacion in situ.



Precisamente para explicar estas observaciones remotas se ha propuesto recientemente
un modelo "holistico”que explica las observaciones realizadas en longitudes de onda
visibles e infrarrojo cercano por varios instrumentos como HST/WFC3 o GEMINI/-
NIFS (Irwin et al., 2022). Este modelo demuestra que los espectros reflejados estan
fuertemente influidos por la presencia de diferentes capas de nubes y nieblas. Ademaés,
incluye la informacién de oscurecimiento al limbo y es valido tanto para Urano como
para Neptuno con la siguiente estructura vertical:

= Aerosol-1: Una nube profunda en el entorno de los 5 bar compuesta de una mezcla
de condensacion de H,S con niebla fotoquimica.

= Aerosol-2: Una capa de hielo de origen fotoquimico en torno a los 1-2 bar en una
zona verticalmente muy estable.

= Aerosol-3: Una niebla fotoquimica fina que se extiende verticalmente hasta la
estratosfera.

En el caso de Neptuno se propone también una niebla adicional en el entorno de los 0.2
bar para explicar el exceso de reflexién de radiacion infrarroja.
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Figura 1: Resumen de la distribucién de aerosoles para Urano y Neptuno. Imagen extraida de Irwin et
al. (2022).

Este modelo, que marca un nuevo paradigma para el estudio de las atmésferas de los
gigantes helados, ha sido generado gracias al andlisis de las observaciones, la utilizacion
de técnicas de transporte radiativo y de la resolucién de retrievals atmosféricos, aspectos
muy relacionados con este Trabajo de Fin de Master.

1.2. Objetivos

En este trabajo se parte de imagenes de Neptuno obtenidas por el Telescopio Espacial
Hubble que deberan ser manipuladas y analizadas con el propdsito de realizar modelos



atmosféricos cuyos ajustes de parametros respondan a las observaciones.

Para ello, se pueden listar los siguientes objetivos a cumplir:

1.

1.3.

Navegaciéon automatica de las imagenes: adaptar funciones de la libreria
Elkano para trabajar con imégenes de Neptuno tomadas por WFC3 y desarrollar
cddigos que permitan la navegacién masiva de todas las imédgenes disponibles.

. Calibracion de las imagenes: adaptar cédigos disponibles para la calibracién

de imégenes de otros planetas a Neptuno obteniendo el valor de I/F en cada pixel.
Se debera verificar también la consistencia temporal y espectral de la calibracion.

. Creacion de planisferios: a partir de las imagenes navegadas y calibradas, gene-

rar un planisferio para cada una de ellas que permita realizar cortes fotométricos
a cualquier latitud y longitud.

. Obtenciéon de paradmetros de Minnaert: Obtener la reflectividad nadir y el

coeficiente de oscurecimiento hacia el limbo aplicando una regresion lineal para
todas las latitudes de cada planisferio.

. Almacenaje en archivos FITS: crear ficheros tipo FITS tanto para las imagenes

calibradas/navegadas, como para los planisferios y los resultados obtenidos en los
ajustes del objetivo 4 para poder trabajar con dichos datos.

. Modelos de transporte radiativo: utilizar Planetary Spectrum Generator y su

API en Python para generar un modelo de transporte radiativo de la atmosfera
de Neptuno basado en un modelo de referencia.

Inversiones: preparar los codigos para comenzar con las primeras estimaciones
de los valores de las abundancias de los aerosoles principales de la atmésfera de

Neptuno utilizando el algoritmo Nelder-Mead y técnicas de inferencia bayesiana
(MultiNest).

Conexioén con el MCyTE

Gran parte de los contenidos de este trabajo estan relacionados de una forma muy
directa con varias asignaturas del Master en Ciencia y Tecnologia Espacial tanto de
caracter cientifico como cientifico-tecnoléogico:

= Atmoésferas Planetarias: en esta asignatura se estudian todos los conceptos

bésicos en cuanto a las atmdsferas de los planetas del sistema solar, incluyendo los
primeros fundamentos de transporte radiativo.

Detectores y Sensores: en esta asignatura se presentan los principios de fo-
tometria y radiacion que son de especial relevancia en el proceso de calibracion.
Ademas, se introdujo por primera vez el formato de archivos FITS.

Astronomia y Astrofisica: en esta asignatura se adquieren los conceptos princi-
pales sobre observacién astrondémica, sistemas de coordenadas, asi como conceptos
fotométricos en profundidad.

Fisica del Sistema Solar: en esta asignatura, ademas de analizarse con una pers-
pectiva mucho mas general a los cuerpos del sistema solar, se estudia el concepto
de planetologia comparada y la importancia de las atmosferas planetarias en este
campo.



2. Metodologia observacional

En esta seccion se presentara, en primer lugar, el Telescopio Espacial Hubble, asi como
el programa OPAL !, dentro del cual se enmarcan las imagenes utilizadas en este traba-
jo. Las principales funcionalidades de Elkano como software de navegacién planetaria
también seran descritas y se explicard como se han aplicado para obtener imagenes
navegadas de Neptuno con un formato concreto.

Por 1ltimo, se explicard la utilidad de la calibracién fotométrica, el método seguido
en este trabajo y qué uso tienen los metadatos de las imagenes de Hubble en este
proceso, asi como la importancia de la verificacion de la calibracién mediante cortes
fotométricos y el calculo del albedo geométrico.

2.1. HST/WFC3

El telescopio espacial Hubble (HST) orbita la Tierra en una érbita pricticamente cir-
cular desde 1990 y es uno de los instrumentos astronémicos que mayores contribuciones
ha realizado a la astronomia. Tiene un diseno Ritchey-Chrétien cuyo espejo primario
tiene un didmetro de 2.4 metros y el secundario de 0.3 metros.

Figura 2: Hubble Space Telescope. Imagen extraida de Crew of STS-125 (2009).

El inicio de este telescopio no fue el mas sencillo. Dejando de lado los primeros ajustes
necesarios durante las érbitas de verificacién que cualquier instrumento espacial necesi-
ta, los ingenieros y cientificos de la mision tuvieron que superar diversas adversidades:
una de las antenas no podia rotar al haberse enredado con un cable de alimentacion
y se detectaron vibraciones que complicaban la orientacién del telescopio, entre otras

(Shayler y Harland, 2016).

Pero, sin duda, el mayor problema que presenté este telescopio tras su lanzamiento
fue el descubrimiento de un fallo en el pulido del espejo primario que provocaba que
el sistema Optico sufriese aberracion esférica. Esto, a pesar de que ya se conseguia ma-
yor resolucion que con cualquier telescopio terrestre de la época, no permitia sacarle el
maximo rendimiento a las prestaciones del HST.

Desde el planteamiento de la mision, ya se consideraba realizar diversas misiones de
servicio (Servicing Missions) en las que el telescopio podria ser visitado utilizando el

L Outer Planet Atmospheres Legacy



transbordador espacial con el objetivo de instalar nueva instrumentacién o reparar los
elementos defectuosos. Fue la primera de estas misiones (SM1) la que tenia como obje-
tivo principal instalar un sistema de correccién de la 6ptica (COSTAR) e instalar una
nueva camara planetaria (WFPC2) (NASA,2023). Estas operaciones, sumadas a otras
de mantenimiento, hicieron posible obtener imagenes con la calidad que se estimaba
tras el diseno del telescopio.

En total se llevaron a cabo cinco misiones de servicio en las que se sustituyeron ins-
trumentos por otros con mas prestaciones y se realizaron tareas de mantenimiento
generales. Durante la tltima de ellas, la SM4, se instalo la que es la actual camara de
gran angular del telescopio: la Wide Field and Planetary Camera 3 (WFC3).

Esta camara sustituyé a la anterior y proporcioné una capacidad de imagen en un
rango espectral mayor al contar con dos canales, uno para el ultravioleta entre 200nm y
1000 nm (UVIS) y otro para el infrarrojo cercano entre 850nm y 1700nm (NIR) (Dressel
y Marinelli, 2023). La WFC3 permite tomar imdgenes limitadas por difraccién en un
campo de vision cuadrado de 160 segundos de arco (Turner-Valle et al, 2004).

2.2. Programa OPAL

El programa OPAL es un proyecto que tiene como objetivo realizar observaciones pe-
riodicas con el telescopio espacial Hubble, utilizando el canal UVIS de la WFC3, de
los planetas gigantes (Jupiter, Saturno, Urano y Neptuno) para tener una cobertura
temporal de la evolucién de sus atmdsferas (Simon et al., 2015). La mayoria de estas
observaciones se sitian en el entorno de la oposicién de los planetas, si bien no estan
necesariamente limitadas a esos momentos.

Espectralmente, en este programa se utilizan siete filtros astronémicos que pretenden
cubrir un rango entre los 450nm y los 900nm, con diferentes anchuras, cuyas especifi-
caciones en transmision se pueden observar en la Figura 3.

2.3. Navegacion de imagenes: Elkano

Todas las iméagenes de Neptuno tomadas por el telescopio espacial Hubble que se uti-
lizaran en este trabajo contienen informacién de la cantidad de luz detectada en cada
pixel, sin haberse realizado ningun tipo de filtrado o procesado que haya alterado los
datos. Esto es necesario, pues, de lo contrario, no se podria obtener informacién fo-
tométrica veraz de la atmosfera del planeta.

Sin embargo, para poder trabajar con estas imagenes y obtener la mayor cantidad
de informacion posible, si serd necesario manipularlas. La primera forma en la que es-
tas imagenes deben ser manipuladas es mediante la navegacién del disco planetario
presente en cada una de ellas.

La navegacién de una imagen planetaria consiste en asignar a cada pixel del planeta
unas coordenadas en latitud y longitud, que pueden venir expresadas en dos sistemas:
sistema planetogréfico o planetocéntrico.
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Figura 3: Filtros utilizados en el programa OPAL.

La latitud planetocéntrica ¢. se determina a partir del centro del planeta y del plano
ecuatorial del planeta, mientras que la latitud planetografica ¢, se define a partir del
plano ecuatorial y la vertical local en el punto cuya latitud se desee determinar.

Figura 4: Latitud planetocéntrica y planetografica.

Por otro lado, la longitud planetografica y planetocéntrica se diferencian en el con-
venio de signos. La longitud planetografica tendra en cuenta el sentido de rotacién del
planeta para definir las longitudes positivas, mientras que la longitud planetocéntrica
siempre serd positiva hacia el este.

Otro concepto importante es el del meridiano central, que se define como el meridiano



que pasa por el centro del disco del planeta en una imagen. Este meridiano se suele
utilizar en navegacién planetaria como referencia para las longitudes.

Existen diversos software de navegacién planetaria como PLIA?, desarrollado por el
Grupo de Ciencias Planetarias de la UPV/EHU, o WinJUPOS? que permiten, a partir
de la definicién manual de fronteras como los polos o el limbo, obtener las coordenadas
en latitud y longitud de cada pixel. Sin embargo, a pesar de que estos programas necesi-
ten una operacion manual minima, no son automatizables al requerir la intervencién del
usuario, y como uno de los objetivos principales de este trabajo es la navegacion masiva
de imagenes de Neptuno de forma automatica, estas herramientas no seran empleadas.
En su lugar, se utilizara Elkano.
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Figura 5: Ejemplo de medida con WinJUPOS.

Elkano es una libreria de Python desarrollada por Jorge Herndndez Bernal durante
su tesis doctoral para la navegacién de imdgenes de MEX/VMC (Hernandez-Bernal,
2022). Con esta herramienta se han realizado estudios sobre fenémenos atmosféricos en
Marte como, por ejemplo, la nube alargada de hielo sobre el volcan Arsia Mons detecta-
da en 2018 (Herndndez-Bernal et al., 2021 y Herndndez-Bernal et al., 2022). De hecho,
los tunicos trabajos que han empleado Elkano han estado centrados en observaciones
de Marte utilizando la camara VMC. Existe incluso una versiéon en javascript que se
utiliza en una versién web y en una aplicacién llamada Mars Studio para trabajar solo
con iméagenes de este planeta. Sin embargo, la gran ventaja de esta libreria es la mo-
dularidad, que permite adaptar todo este paquete a otras naves espaciales, telescopios
y planetas.

2http://www.ajax.ehu.es/PLIA/index.html
Shttp://jupos.privat.t-online.de/index.htm

10


http://www.ajax.ehu.es/PLIA/index.html
http://jupos.privat.t-online.de/index.htm

En base al seminario impartido por Jorge Hernandez Bernal, autor de Elkano, al Grupo
de Ciencias Planetarias de la UPV/EHU, se va a proceder a describir los aspectos més
importantes de esta libreria para poder presentar posteriormente las estrategias segui-
das en este trabajo en la navegacion de imagenes de Neptuno tomadas por el HST.

El funcionamiento interno de Elkano se basa principalmente en la programacion orien-
tada a objetos y en el algebra lineal aplicada a operaciones geométricas. La primera
de estas caracteristicas permite definir los elementos principales de la navegacién (pro-
yeccién, camara y planeta) en forma de clases y la segunda posibilita realizar la propia
navegacién de una forma compacta a través de proyecciones y cambios de sistemas de
referencia.

Clase camera

La clase camera permite especificar el instrumento con el que se ha realizado la obser-
vacion. Dentro de Elkano, las camaras tienen los siguientes atributos:

» Sistema de referencia (frame).

= Nave espacial en la que va embarcada.
= Numero de pixeles.

= Tamano de pixeles.

Por otro lado, las funciones mas importantes definidas para los objetos de tipo camera
son las funciones de proyeccion, que permiten transformar las coordenadas de un
punto en el sistema de referencia de la imagen al sistema de referencia de la camara y
viceversa.

Clase planet

La clase planet permite especificar las propiedades principales del planeta que esté pre-
sente en la imagen que se quiere navegar. Fundamentalmente, estos se definen por su
forma, que se modelara normalmente como esférica o elipsoidal.

Los objetos de tipo planet tienen dos funciones principales: la funciéon de forma, que
define el modelo geométrico del planeta, y la funcion de interseccién que permite
calcular la interseccion del punto observado con la superficie del planeta. Para el caso
de un modelo de planeta esférico, partiendo del vector unitario de observaciéon u, el
vector que une el centro del sistema de referencia del planeta con el centro del sistema
de referencia de la camara v y el radio del planeta R, se puede encontrar la distancia al
punto de observacién d y, a partir de esta, el vector que une el centro del planeta con
el punto observado.

Como se puede observar en la Figura 6, el mdédulo del vector que une el centro del
planeta con el punto observado coincide con el radio del planeta y la distancia d se
puede encontrar resolviendo la siguiente ecuacion:

lv+d-ul* = R? (1)
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Figura 6: Funcién de interseccion de la clase planet.

Desarrollando, resulta una ecuacién cuadratica de la que es inmediato obtener d:
- u+d-(2-v-u)+P-R=0 (2)

Conociendo d, se puede obtener el vector v 4+ u - d, y, por tanto, la posicién del punto
observado respecto al sistema de referencia del planeta.

Relacionando esto con la clase camera, la funciéon de proyeccion de esta clase es la
que permite obtener el vector unitario de observacion u. Por tanto, ambas clases, ca-
mera y planet, son esenciales para la navegacién de las imagenes. Sin embargo, sera la
clase navigate la que se encargue del proceso de navegacion en su conjunto.

Clase navigate

La clase navigate es la clase principal de Elkano y desde la que se pueden manejar los
otros médulos. Las dos funciones principales de la clase navigate son las que realizan la
navegaciéon de las imagenes y su funcionamiento en detalle se explica a continuacion.

» Funcién zy2lonlat(): Esta funcién calcula la latitud y la longitud, ambas pla-
netocéntricas, de un punto de la imagen a partir de sus coordenadas (x,y) en la
misma. El funcionamiento de esta funcion se puede resumir en tres pasos:

1) A partir de las coordenadas (x,y) en la imagen, se obtiene el vector unitario
de observacion en el sistema de referencia de la camara, haciendo uso de una
de las funciones de proyeccién de la clase camera (im2cam()).

2) Se calculan las coordenadas del punto observado en el sistema de re-
ferencia del planeta mediante la funcién de interseccion de la clase planet
(calc_intersec()).

3) Se obtiene la latitud y longitud del punto observado a partir de un cambio
a coordenadas esféricas.

12



Punto observado

(x.y)
{Camara}

im2cam()

Punto observado
(xy.2)
{Cémara}

calc_intersec()

Punto observado

(X’YJ Z)
{Planeta}

Figura 7: Funcién zy2lonlat().

coord. esféricas

Punto observado
(lon,lat)
{Planeta}

» Funcién lonlat2xy(): Esta funcién es la complementaria a la funcién anterior

y, por tanto, calcula las coordenadas (x,y) de un punto en la imagen a partir de
su latitud y longitud planetocéntricas. Los pasos en los que se puede resumir el
funcionamiento de esta funcién son:

1) Se calculan las coordenadas del punto observado en el sistema de referencia
del planeta a partir de longitud y la latitud del mismo pasando de coordenadas
esféricas a cartesianas.

2) Se realiza un cambio de sistema de referencia del sistema de coordenadas
del planeta al sistema de referencia de la camara.

3) Se calculan las coordenadas (x,y) en la imagen a partir del vector en el
sistema de referencia de la camara con la funcién de proyeccién de la clase
camera inversa a la utilizada en zy2lonlat (cam2im()).

Punto observado
(lon,lat)
{Planeta}

coord. cartesianas

Punto observado
(x.y.2)
{Planeta}

cambio frame

Punto observado

(X)y’z)
{Camara}

Figura 8: Funcién lonlat2zy().

cam2im()

Punto observado

(x.y)
{Cémara}

Tanto la funcién zy2lonlat() como lonlat2zy() devuelven, ademds de las respectivas

coordenadas, dos parametros booleanos que proporcionan la siguiente informacion:

— Pardametro visto: si dadas las coordenadas (x,y) en la imagen de un punto, se tiene

una correspondencia en latitud y longitud, es decir, si el punto pertenece al planeta,
este pardmetro tendrd valor True. Se dice entonces que el punto es wvisto.

Parametro wvisible: si un punto es wvisto y su posicion en el planeta es tal que ha
sido observado por la camara, se dice que serd wvisible y este parametro tendra
valor True. Como las operaciones geométricas se realizan en tres dimensiones, este
parametro permite garantizar que las coordenadas en latitud y longitud que se
estan calculando son las del punto que esta en la cara del planeta vista por la
camara.

La existencia de estas tres clases permiten, tal y como ya se ha comentado, aplicar
Elkano a cualquier planeta e instrumento siempre que se definan sus propiedades fisicas

y geométricas.

Para el caso de observaciones amateur, la posicion del instrumento siempre estara sobre
la superficie de la Tierra, sin embargo, para instrumentos embarcados en naves espa-
ciales quizéas no sea tan inmediato obtener las relaciones geométricas entre la camara y
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el planeta. Es aqui donde puede entrar en juego SPICE.

SPICE es un sistema de informaciéon que provee las relaciones geométricas existen-
tes entre las naves espaciales y los instrumentos a bordo y los cuerpos del sistema solar
(Acton Jr, 1996 y Acton et al., 2018). La integracién de SPICE en Elkano hace de esta
una herramienta muy versatil y generalizada.

Las imégenes tomadas por el telescopio espacial Hubble que se utilizaran en este tra-
bajo tienen una particularidad que hace que la navegacién de las mismas se realice de
una manera ligeramente diferente. Estas imdgenes estdn provistas de metadatos WCS*
con los que se puede obtener la ascension recta y declinacién del cuerpo observado. De
esta forma, utilizando la libreria astropy®, es posible obtener directamente el vector de
observacion en el sistema de referencia J2000 y, a partir de ahi, operar tal y como se
ha explicado en las funciones de navegacion.

2.3.1. Meétodo de navegacion

Con la herramienta Elkano descrita, es momento de detallar el método realizado para
la navegacion de las imagenes tomadas por el HST de Neptuno. En este trabajo, una
imagen se considerara navegada cuando se disponga de la siguiente informacion para
cada pixel del disco del planeta:

» Latitud planetocéntrica ().

Longitud respecto al meridiano central (Acpy).

Coseno del angulo de emisién (u).

Coseno del dngulo de incidencia ().

Diferencia en angulo acimutal (Ayp).

Obtencién de longitudes respecto al meridiano central

Comenzando por las coordenadas en latitud y longitud, la latitud planetocéntrica se
obtendra directamente a través de la navegacion realizada con Elkano. Sin embargo,
en cuanto a la longitud, sera necesario establecer una logica para obtener la longitud
respecto al meridiano central, pues la navegacion directa proporciona la longitud pla-
netocéntrica.

Una vez realizada la navegacién, es posible obtener de forma rapida con Elkano la
longitud del meridiano central [., que sera un atributo del objeto navigate resultante.
Obtenida esta longitud, el razonamiento realizado para convertir la longitud plane-
tocéntrica A de un punto a longitud respecto al meridiano central A¢j; se basa en los
siguientes pasos:

1) Comprobar si l. > 0 o [. < 0 para tener en cuenta los signos.

2) Comprobar si [, > 90 o I. > —90 para conocer si se produce el cambio de
A =180° a A = —180° o viceversa.

4 World Coordinate System
Shttp://www.astropy.org

14


http://www.astropy.org

3) Comprobar si A > 00 A < 0.
4) Operar segin el caso.
Se tienen entonces cuatro casos:

)\20 )\CM:)\_ZC
n : > >
Caso 1 ZC—OYZC—QO{A<0: Acar = (180 + \) + (180 — L)
A>0: Ademr=A—1
. 2: 1. > l, = cM ¢
Caso >0y <90{/\<01>\0M=)\—lc
m Caso 3: . <0y l.>—-90: Aeps = A — L.

A>0: Aear = —(180 — \) — (180 + L,)

-Caso4:lc<0ylc<_9o{/\<0:/\—lc

Para ilustrar y comprender en profundidad cada caso, se presenta en la siguiente figura
un ejemplo de cada uno de ellos de forma esquematica.

CASO 1 CASO2

A=180°

A=120°

CASO 4

A=180°

A=-160° A=160°

Figura 9: Ejemplos del cdlculo de la longitud respecto al meridiano central.

Obtencién de angulos
En funcién de la posicién relativa del Sol, el planeta, el observador y cada punto, se

definen una serie de angulos que deben ser calculados en la navegacion de cada imagen.

El dngulo de emisién en un punto se define como el angulo que forma la linea que
une el centro del planeta con el punto y la linea que une el centro del planeta con el
observador. Por otro lado, el angulo de incidencia en un punto se define como el angulo
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que forma la linea que une el Sol con el planeta y la linea que une el centro del planeta
con el punto.

Elkano utiliza SPICE para calcular los vectores que forman esta geometria y a partir
de ellos se pueden calcular de forma sencilla ambos angulos. En concreto, los vectores
que proporciona Elkano tras la navegacion son:

» Vector de observacién (nav.obs_vec): une el centro del planeta con la cdmara.
» Vector solar (nav.sun_vec): une el centro del planeta con el Sol.

= Vector del punto (nav.p.zyz): une el centro del planeta con el punto observado.

{Planeta}
4

{Camara}

nav.obs_vec

nav.sun_vec
nav.p.xyz

Angulo emisién Y

Angulo incidencia

Figura 10: Angulos de incidencia y emisién con Elkano.

Tomando el vector de observacion, el vector solar y el vector asociado a cada punto, se
puede utilizar el médulo interno de geometria de Elkano para obtener rapidamente los
angulos de incidencia y emision. Calculando el coseno de ambos angulos, se obtienen p

Y Ho-
p = cos(Z(nav.p.xyz, nav.obs_vec)) (3)

po = cos(Z(nav.p.xyz, nav.sun_vec)) (4)

La diferencia en angulo acimutal, Ay, se puede obtener analiticamente a partir de p, g
y el angulo de fase, siguiendo la siguiente expresion:
1t~ po — cos()
Ap = - > ()
V1= /1 -
Donde a es el angulo de fase, que se puede conseguir facilmente calculando el angulo
entre el vector de observacion y el vector solar.
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Formato de las imagenes navegadas

Detallado ya cémo se calculan los pardmetros de navegacion para cada punto del pla-
neta en la imagen, serd necesario especificar un formato para las imagenes navegadas.

Las imagenes utilizadas en este trabajo son de tipo FITS®, que permiten almacenar
informacion en diferentes extensiones o capas con diversos formatos. Aprovechando es-
to, se generarda una extension con las mismas dimensiones que las imagenes originales
por cada parametro de navegacion, de forma que cada pixel de la imagen tenga asociado
un pixel en cada una de las extensiones. Aquellos pixeles que estén fuera del disco del
planeta tendran asociado un valor nulo (NaN) en todos los pardmetros de la navegacién.

Figura 11: Formato de las imagenes navegadas.

Se presenta a continuacién un diagrama de flujo que resume el funcionamiento del méto-
do de navegacion.

NO

@, heats s Ho A

CREACION OBTENER OBJETO RECORRER wvisto'y
PLANTILLAS > navigate IMAGEN visible?

Figura 12: Método de navegacién.

La imagen, sin embargo, no se recorrerd en su totalidad, ya que la mayoria de los pixe-
les estaran fuera del disco del planeta y no habra que operar con ellos. En su lugar,
se calculard el punto sub-observador que se encontrara, aproximadamente, en el centro
del disco del planeta y, con centro en este punto, se tomard un cuadrado de 5 segundos
de arco de forma que incluya al planeta. Sera este cuadrado el que se recorra en lugar
de la imagen completa.

Por otro lado, tras el proceso de navegacién ha sido necesario aplicar un algoritmo
de limb-fitting a todas las imagenes que corrigiese una pequena desviacion sistematica
que existe en el cdlculo de la posicién del planeta. Este algoritmo no ha sido disenniado en

6Flexible Image Transport System
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este trabajo sino que ha sido proporcionado directamente por Jorge Herndndez Bernal,
autor de Elkano.

Figura 13: Cuadrado a recorrer en la navegacion.

2.4. Calibracién fotométrica

La segunda forma en la que las imagenes fotométricas tomadas por el telescopio espacial
Hubble deben ser manipuladas es mediante la calibracién fotométrica. Esto no implica
perder la informacién de cantidad de luz recibida en cada pixel sino convertirla en
magnitudes fisicas que puedan ser utilizados posteriormente en los andlisis y modelos
de la atmosfera del planeta.

2.4.1. Meétodo de calibracion

En las imédgenes originales, las unidades fisicas en las que se almacena la informacion
en cada pixel son electrones/s. Sin embargo, en términos fotométricos, se suele trabajar
en unidades del parametro adimensional I/F, donde I es la intensidad reflejada y mF' es
la densidad de flujo solar a la distancia del planeta.

Antes de especificar el proceso seguido para la calibracién de las imagenes, es impor-
tante definir los conceptos de angulo sélido y densidad de flujo.

El angulo sélido es la magnitud andloga al angulo plano en el espacio. Si una superficie
es vista por un observador puntual, el angulo sélido se corresponderia con la zona del
espacio limitada por las rectas proyectantes desde el objeto hacia el observador. Si el
objeto tiene una superficie S y estd situado a una distancia r del observador, el angulo
solido se calcula proyectando el objeto sobre una esfera de radio r y viene dado por la
siguiente expresion:

S

r2

0= (6)

La unidad del dngulo sélido en el S.I es el esterorradian (sr) y se define mediante una
esfera de radio unidad. Si el drea de una porcién de la esfera es 72, un esterorradian
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serd el angulo solido comprendido entre el centro de la esfera y dicha porcion de la esfera.

La densidad de flujo o irradiancia se define como la potencia por unidad de area que
se recibe de una fuente de radiacién electromagnética. En el caso que se abarca en este
trabajo, dicha fuente sera, logicamente, el Sol. Para calcular la densidad de flujo solar
que recibe un planeta habra que tener en cuenta la distancia a la que se encuentra del

Sol de la siguiente forma:
R2
F, = T—SF@, (7)
donde r es la distancia del Sol al planeta, R es el radio del Sol y Fi; es la densidad de
flujo del Sol.

Con ambas magnitudes detalladas, se puede ahora definir el pardmetro I/F en el que se
van a expresar todas las intensidades de las imagenes de la siguiente forma (de Pater

et al., 2010):
I r?F
— = __p’ (8)
F  QF,
donde €2 es el angulo sélido subtendido por el planeta desde el detector y Fi, y F}, son
las densidades de flujo solar y la recibida en el planeta, respectivamente.

Cada imagen calibrada tendra asociada un filtro astronémico que deberd ser consi-
derado en el proceso de calibracién fotométrica. El espectro solar utilizado en la Ec. (8)
se ha extraido de Colina et al. (1996) y, para cada imagen, se ha convolucionado con
su respectivo filtro.

Ademas, las imagenes tomadas por el HST cuentan con una serie de metadatos que
resultan muy ttiles para el proceso de calibracién y que, por tanto, serdn los empleados
en este trabajo para la calibracion de las imédgenes de Neptuno. Los dos parametros
que se utilizaran son la sensibilidad inversa (PHOTFLAM) y la escala de los pixeles en
segundos de arco (DO01ISCL) cuyas unidades son:

[PHOTFLAM] =erg-e¢~  -cm™2-A7! 9)
[D001ISCL) = arcsec - pix™* (10)

La conversién de las imdgenes originales (data) a imagenes con datos calibrados (re fdata)
pasara unicamente por dos pasos:

PHOTFLAM
datarad = data - O (11)
datarad
Tefdata =1T- W’ (12)

donde cfilter es el resultado de la convolucién del filtro de la imagen con el espectro
solar a la distancia a la que se encuentra Neptuno.

Una vez calibradas fotométricamente todas las imdgenes, serd necesario comprobar que

el método es consistente temporalmente y, también, la existencia de posibles errores de
calibracién. Esto se realizard de dos formas distintas: mediante cortes fotométricos y
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mediante el célculo del albedo geométrico.

2.4.2. Cortes fotométricos

La navegacién de las imégenes permite cambiar la proyeccién de las mismas, pudiéndo-
se obtener un planisferio cuyo eje horizontal recoja la longitud respecto al meridiano
central y cuyo eje vertical recoja la latitud planetocéntrica de cada uno de los pixeles.

Dichos planisferios se pueden generar, en esencia, a través de una interpolacién de
las extensiones de longitud y latitud creadas con la navegacion, asi como de los datos
en I/F generados con la calibracién, a una rejilla equiespaciada con una resolucién a
especificar.

Figura 14: Creacién de planisferios.

Un corte fotométrico sobre un disco planetario es una representacién del valor de I/F
asociado a cada longitud o latitud, en funcién de si se realiza sobre un paralelo o so-
bre un meridiano, respectivamente. Es este cambio de proyeccion a planisferio el que
permite realizar los cortes fotométricos, cruciales para detectar posibles fallos en la
calibracién, asi como para el analisis de las imagenes, de una forma sencilla.
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Figura 15: Cortes fotométricos sobre un planisferio.

Los cortes fotométricos a través de un paralelo y un meridiano de forma esquematica
se pueden observar en la siguiente figura:

I'F IF

dem @

Figura 16: Corte fotométrico paralelo. Figura 17: Corte fotométrico meridiano.

La forma de las curvas dependerd, logicamente, de la imagen y, sobre todo, del filtro
utilizado. Sin embargo, algo que deben cumplir estas curvas es que deben ser muy si-
milares entre si cuando se trata de imagenes con el mismo filtro astronémico.

Observando la evolucion a gran escala de estos cortes es posible llegar a detectar compor-
tamientos anomalos y, en consecuencia, fallos en el proceso de calibracion fotométrica.

2.4.3. Calculo del albedo geométrico

Cuando la radiacién procedente del Sol alcanza a los planetas no toda la potencia que
reciben es absorbida porque parte de esta es reflejada.
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Si la potencia interceptada por un planeta de radio R, a una distancia r del Sol (L)
viene dada por:

L
L,= —>nR? (13)

dur2 P
el albedo de Bond Ap es la relacion entre la potencia reflejada y la potencia interceptada
(Sanchez-Lavega, 2011):

Si se considera ahora que la radiacion es reflejada de forma anisétropa, el flujo observado
de un planeta que esta siendo observado a una distancia Agp vendra dado por:

Lrefl
4 A%,

Fobs = Caq)(a)

(15)
donde C,®(«) actia como factor de correccién que depende del dngulo de fase a.

El albedo de Bond se puede expresar entonces en funcién de la integral de la fase
g v €l albedo geométrico pg sigue la siguiente expresion:

P Fy(a=0°)

S@Earth

Do ; (16)

. L . . . ..
siendo Separth = 7. el flujo solar que recibe la Tierra, donde se asume que se sittia el
observador.

El albedo geométrico representa en consecuencia la relacion entre la radiacion refle-
jada respecto a una superficie Lambertiana, que es un reflector perfecto a cualquier
longitud de onda.

Para calcular el albedo geométrico en las iméagenes de Neptuno se utilizaran los planis-
ferios generados y se calculard la media ponderada del valor I/F del todos los pixeles,
teniendo como peso cada pixel el producto del angulo de emisién p y el angulo de in-
cidencia .

La manera en la que el calculo del albedo geométrico de las imagenes de Neptuno
permite verificar que la calibracion fotométrica se ha realizado correctamente pasa por
comparar el albedo geométrico obtenido para cada filtro y cada visita con un espectro
del albedo de disco completo de referencia conocido como espectro de Karkoschka.

Erich Karkoschka obtuvo en 1993 el espectro de los planetas gigantes (y Titan) con
una resoluciéon de Inm en un rango espectral desde los 300nm hasta 1um (Karkoschka,
1994). Dado la coincidencia en rango espectral y el cuidado con el que aquellos espectros
fueron obtenidos, se utilizan muy a menudo como referencia para validar la fotometria
obtenida por otras fuentes, particularmente por el HST. En la siguiente figura se mues-
tra una representacion del espectro de Karkoschka con las especificaciones de cada filtro
utilizado superpuestas, donde se aprecia cémo los filtros empleados coinciden con las
bandas de absorcion mas importantes que se pueden distinguir en el espectro planeta-
rio, o con los continuos adyacentes. Cuando el albedo geométrico de los planisferios por
filtro y visita esté calculado, se deberd analizar la bondad del ajuste de los resultados
al espectro de Karkoschka.
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Figura 18: Espectro de Karkoschka de Neptuno (1993) y filtros astronémicos.
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3. Modelos de Transporte Radiativo

En esta seccion se daran, en primer lugar, unas pinceladas a la teoria de transporte
radiativo para que sirvan como contexto tedrico a la utilizaciéon de herramientas como
Planetary Spectrum Generator, cuyo funcionamiento sera descrito en profundidad, para
la generacién de modelos atmosféricos.

Por otro lado, se presentara el concepto de problema inverso y como su resolucion
(o retrieval) puede ser abordada mediante técnicas numéricas como Nelder-Mead o de
inferencia bayesiana, de las cudles se hard una revisién hasta llegar a MultiNest, la
herramienta utilizada en este trabajo para la estimacién de parametros atmosféricos.

3.1. Fundamento tedrico

Para comprender en profundidad las herramientas utilizadas en la generacién de mo-
delos de transporte radiativo que se aplicaran a la atmédsfera de Neptuno es necesario
establecer la base tedrica que rige los fendmenos fisicos implicados.

La teoria del transporte radiativo permite estudiar la interaccién de las ondas electro-
magnéticas procedentes de una estrella con la atmosfera de un planeta o, de una forma
mas genérica, de cualquier radiacién electromagnética con la materia. Las atmédsferas
planetarias actian como medios gaseosos en los que la luz puede sufrir tres procesos
diferentes: emisién, absorcion o difusién (o scattering) (Sédnchez-Lavega, 2011).

El primer proceso consiste en la emision de radiacion electromagnética por parte de
gases y particulas atmosféricas. Cuando la energia de la radiacién incidente es sufi-
cientemente alta como para alterar el nivel de energia de los atomos presentes en las
moléculas sensibles a esta radiacion, se producird la emision de fotones. La emision
viene caracterizada por el coeficiente masico de emisién j,.

El segundo proceso consiste en la absorciéon de parte de la radiacion electromagnética
por parte de gases y particulas atmosféricas y viene caracterizado por el coeficiente
méasico de absorcién k, que esta relacionado con el nimero de colisiones que se pro-
ducen entre los elementos de los gases que ocurren durante la absorcién o emision de
fotones (Sanchez-Lavega, 2011).

El ultimo proceso es fruto de la interaccién de la luz tanto con gases como con particu-
las atmosféricas. En funcion del tamano de la particula comparado con la longitud de
onda de la radiacién incidente, se puede hablar de scattering de Rayleigh (particulas
pequenas), producido por las moléculas de hidrégeno y helio en el caso de Neptuno, o
scattering de Mie (particulas esféricas). En ambos casos, se produce una dispersion de
la luz en unas direcciones concretas, con alta dependencia angular y también espectral,
muy acusada para el caso del scattering de Rayleigh. Este proceso también lleva aso-
ciado un coeficiente masico o,.

Los fenémenos de scattering pueden llegar a ser extremadamente complejos, pudiéndo-
se hablar de single scattering cuando las propiedades del medio hacen que los procesos
de dispersion sean muy escasos o de scattering multiple cuando la luz sufre dispersion
numerosas veces en las particulas.
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La suma de los coeficientes mésicos de absorcién y scattering conforman el coeficiente
masico de extincién o, = k, + 0, con el que, junto a la densidad p, se puede expresar
el espesor 6ptico del medio:

- / " Dp)dl (a7)

Se considerara que el medio es Opticamente fino, donde la luz viaja casi libremente,
sin apenas atenuacion, cuando 7, < 1 y 6pticamente grueso, donde el haz de luz se ve
atenuado tanto mas cuanto mayor sea el espesor 6ptico, cuando 7, > 1.

La ecuacion que gobierna el transporte radiativo no es méas que la aplicacion de la
conservaciéon de la energia a un volumen gobernado por la absorcion, emision y scatte-
ring de fotones. Con el balance entre los procesos de extincién y de emisién, el cambio
de intensidad dI, a lo largo de un camino dl viene dado por la siguiente expresion
(Sédnchez-Lavega, 2011):

dl,

R 1
p v — Layp (18)

Si se considera que el camino éptico estd en la direccion normal a la superficie, la
ecuaciéon de transporte radiativo se puede expresar en funcion del coseno del angulo de
emision cosy = i, y de una funcién fuente S, que introduce los efectos de la propia

emision del medio: il
2 =51, 19
lu‘ﬁ dTu ( )

Donde la funcién fuente viene definida por los coeficientes méasicos de emision y extin-
cion: ‘

S, =2 (20)

al/

La resolucién de la compacta Ec. (18) no es en absoluto sencilla, pues, requiere de
la consideracién de un gran ntimero de factores que intervienen en la interaccion de
la radiacién electromagnética con los gases y particulas atmosféricas, asi como en el
establecimiento de unas condiciones de contorno, que a menudo son insuficientes para
obtener una tnica solucién. Existen, sin embargo, modelos simplificados que permiten
entender el comportamiento de esta teoria en condiciones sencillas.

Atmésfera puramente absorbente

En el caso mas sencillo, en una atmosfera puramente absorbente, no se produce emi-
sion de radiacion electromagnética y, por tanto, la funciéon fuente serda nula S, y el
coeficiente de extincién coincidird con el coeficiente de absorcién o, = k,. La evolucién
de la intensidad seguird entonces lo que se conoce como Ley de Lambert simplificada
(Sanchez-Lavega, 2011):

I,(r,)=1,0)e™ (21)

Si el medio es épticamente fino (7, < 1), se puede hacer un desarrollo en serie y
demostrar que [, decrecerd linealmente con el espesor éptico: I, (7,) ~ 1,(0)(1 — 7).
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Atmoésfera plano-paralela

Es habitual realizar la aproximacion en la que la atmosfera, en parcelas localizadas, es
plano-paralela de forma que las variaciones de intensidad y de pardmetros atmosféricos
ocurren solo en la direccion vertical. Si las distancias normales al plano de las capas se
denotan con z, la ecuacién de transporte radiativo bajo esta aproximacion pasa a ser
(Liou, 2002):

dl,(z 0, ¢)

COSOW =—1,(20,0)+ J,(2;0,9), (22)

donde los dngulos 6 y ¢ estan definidos segun la siguiente figura:
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Figura 19: Geometria de atmdsfera plano-paralela. Imagen extraida de Liou (2002).

Si se introduce el espesor éptico en la direccion normal

T, = / k,pdz' (23)
y se toma el coseno del éngulo 6 como p = cos 6, la Ec. (22) se puede expresar como:

dl, (T p, )
H—4
.

Esta es una expresion de la ecuaciéon integro-diferencial basica para el problema de
scattering multiple en atmosferas plano-paralelas. Para resolverla, tradicionalmente se
adoptan diferencias finitas e integrales por cuadraturas, de forma que se transforma
en un conjunto de ecuaciones lineales y en ocasiones admiten resoluciones algebraicas
incluso analiticas (Chandrasekhar, 2013).

=—L(7;1,0) + J,(T; 1, 9) (24)

Queda en evidencia la complejidad conceptual y matemédtica que existe tras la teoria
de transporte radiativo que tan 1til puede resultar para estudiar en profundidad las
atmoésferas planetarias. Es por eso que es necesario utilizar herramientas de céalculo
avanzadas que permitan trabajar numéricamente con estos procesos. La herramienta
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que se utilizara en este trabajo serd el Planetary Spectrum Generator.

3.2. Planetary Spectrum Generator

El Planetary Spectrum Generator es una herramienta disponible tanto en formato on-
line como instalable localmente desarrollada por un equipo del Goddard Space Flight
Center de la NASA cuyo investigador principal es Gerénimo Villanueva. Este til per-
mite generar espectros planetarios en un rango espectral muy amplio que abarca desde
los 50nm hasta los 100mm, para diferentes cuerpos del sistema solar, simulando las
geometrias correspondientes desde diferentes observatorios (terrestres o espaciales), or-
bitadores o incluso landers (Villanueva et al., 2018) De esta forma, esta herramienta es
de gran utilidad a la hora de interpretar y comprender los datos recibidos por misiones
espaciales o para planear futuras observaciones o conceptos de instrumentos y misio-
nes (Roy-Pérez, 2021). Ademds, también se emplea como herramienta diddctica para
mostrar rdpidamente las observaciones que se pueden obtener desde un buen niimero
de situaciones reales.

La interfaz de trabajo con PSG maés sencilla e interactiva es a través de la pagina web
de la herramienta’ en la que se pueden definir los pardmetros principales del modelo,
asi como observar los espectros calculados, abundancias de compuestos atmosféricos y
perfiles verticales de temperatura y presion. Internamente, la interfaz online de PSG
trabaja con ficheros en formato XML®, un metalenguaje que permite intercambiar datos
mediante la creacién de etiquetas y cuya facil manipulacion supone una ventaja para
trabajar sobre ellos con otros lenguajes de programacion como Python. Estos ficheros
estan divididos en tres campos de parametros con los que se definen los modelos que
utiliza PSG: ’Objeto y Geometria’, ’Atmosfera y Superficie’ e "Instrumento’.

El campo ’Objeto y Geometria’ permite definir el cuerpo celeste con el que se va a
trabajar, modificar sus propiedades fisicas (didmetro, densidad, periodo, temperatura
de su estrella, etcétera), asi como especificar la geometria de observacion. Para esta
ultima, se puede optar entre diferentes opciones catalogadas como, por ejemplo, 'ob-
servatorio’, 'nadir’, ’limbo’, ’ocultacion’ y 'looking up’. Ademads, para planetas como la
Tierra o Marte de los que se tienen muchos datos atmosféricos, modificar la fecha de
observacion afecta al estado meteorologico que se estima con modelos de circulacion
global que son cargados desde simulaciones precalculadas y almacenadas en el propio
servidor.

Observatory i Occultation Looking up
Zenith!

a=90° B=90°

Observer

%

N ﬂ; TN Observer

Figura 20: Geometrias de observacién de PSG. Imagen extraida de Villanueva et al. (2018).

"https://psg.gsfc.nasa.gov/
8eXtensible Markup Language
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El campo "Atmoésfera y Superficie’ supone el eje central en cuanto al estudio de la
atmosfera del cuerpo seleccionado en el campo anterior. Aqui se define un perfil verti-
cal de presion y temperatura en 50 capas, asi como la abundancia de gases y aerosoles,
que seran los responsables de introducir fenémenos de scattering o scattering multiple.
Ademads, se puede especificar si la atmdsfera se encuentra en equilibrio hidrostatico o
fijar un tipo de atmésfera que siga modelos de circulacién general como el modelo GEM
de Marte (Nearly y Daerden, 2018) o el modelo de Parmentier para gigantes gaseosos
(Parmentier y Guillot, 2014). Algunos de los pardmetros introducidos en este campo
son atn desconocidos y seran los que se pretenderan estimar con las técnicas de retrieval
que se especificaran en los siguientes apartados.

El ultimo campo, ’Instrumento’, permite especificar el rango espectral a utilizar, la
resolucion del instrumento simulado, las unidades en las que se va a generar el espectro
y el ruido que se introduce en la deteccién. Por supuesto, PSG permite seleccionar ins-
trumentos reales como ALMA, ExoMARS, Keck, JWST o HST, que sera el utilizado
en este trabajo. De esta forma, las simulaciones pueden relacionarse directamente con
las observaciones.

Geometrical and 3D scene modeling: in this section, PSG computes

GEOMETRY: computes simulation angles and [lEE-I0 the orbit, ephemeris, geometrical planetary angles (e.g., incidence,

scene contributions emission, phase angles) and stellar transit/distances

A phere / surface module: several available models

Reset L0 ATMOSPHERE: generate a new atmosphere BRI (e.g., Mars GCMs, exoplanet equilibrium, cometary) and
atmosphere? and surface set of parameters dmbassv:ifaF;ﬂ?:i:ﬁﬁﬂﬁﬁf:&ﬂﬁ:

Mass spectrometry: incorporating

geometry and in-situ atmospheric
abundances, MASS col

fractionation patterns and sensitivities

Mass MASS: computes the mass fractionation
spectrometry? pattern across all species in the atmosphere

Stellar
templates?
Surfaces?

CONTINUUM: synthesizes star, scene stellar
and surface transmittances / emissivities

At the beginning of the spectral
calculations, the continuum module
computes the transmittances needed for
the synthesis of planetary / stellar fluxes

Coma |77 generates nucleus, dust/icy grains and m
molecular extended emissions The PUMAS and CEM modules compute
. planetary and atmosphere spectral

radiances [W/m?/umv/sr] together with
transmittances, employing a broad range

5
w
H
wn
H

PUMAS: performs the multiple scattering - of spectroscopic databases and

diati i atm | trn_| dom advanced radiative transfer / multiple
radiative transfer calculations ' d pl

w | vo 0opcC scattering methods

As a final stage in the simulation, the
generator module integrates the
planetary/atmospheric radiances, adds

GENERATOR: integrates planetary fluxes and
computes the scene fluxes and noises

2
3

rad | tel | noi | cps
— w— background sources (e.g., occultation,
transit, LIDAR), applies instrument effects
(e.g., coronagraphy, AOTF, convolution),
Input file computes noises, and lastly performs the
Output file radiance conversions

Figura 21: Arquitectura de los mdédulos principales de PSG. Imagen extraida de Villanueva et al.
(2022).

Trabajar con PSG a través de su interfaz web permite dar formato al fichero de confi-
guraciéon del modelo atmosférico de una forma intuitiva e interactiva. Sin embargo, a la
hora de operar con este tipo de ficheros, modificando pardametros concretos, sin tener
que generar un nuevo fichero cada vez (como se tendria que hacer con la interfaz web), es
necesario utilizar un método mas eficaz y rapido, a través de lenguajes de programacion.



PSG incluye una API° que permite trabajar con PSG de forma remota enviando fiche-
ros de configuracién a los servidores donde se generaran los espectros. De esta forma,
el usuario no necesita instalar o actualizar los modelos de transporte radiativo en su
méquina (Villanueva et al., 2022).

La implementacion de esta API en Python fue realizada por Asier Munguira en su
Trabajo de Fin de Méster (Munguira, 2020) y, en base a este, se presenta en este tra-
bajo una breve introduccién al funcionamiento de dicha implementacion pues sera la
que se utilice en las tareas de modelizacién.

La libreria subprocess de Python juega un papel fundamental pues es la que permite la
comunicacion con la API de PSG, ejecutando una linea de comando en una terminal
de la maquina local y capturando la salida. En esencia, la API envia un fichero de
configuracion XML (generado previamente) al servidor de PSG, donde se ejecutan las
simulaciones. La salida del servidor remoto se recoge posteriormente y se copia local-
mente para su manipulacién. Se presenta en la siguiente figura la estructura basica para
generar un espectro en PSG a partir de un fichero de configuracion.

import subprocess
configfile = 'ConfigMeptuno.txt’

Curlurl = "curl --data-urlencode file@' + configfile + * https:/psg.gsfc.nasa.gov/api.php °

a = subprocess.run(Curlurl, capture output=True, shell=True, text=True)
salida = a.stdout

Figura 22: Ejemplo de llamada a la API de PSG con Python.

El uso de PSG por el usuario publico es limitado debido a que los servidores reciben una
gran cantidad de solicitudes de calculo en todo el mundo, al tratarse de una herramienta
con mucho potencial dentro del &mbito cientifico. Sin embargo, es posible superar este
limite trabajando con un repositorio de PSG en Docker.

Docker!® es una herramienta que permite almacenar y compartir un cédigo por pa-
quetes cuya ventaja frente a una maquina virtual es la capacidad de ejecutar codigo
simultaneamente desde diferentes arquitecturas de hardware. La instalacion de los pa-
quetes PSG a través de Docker esta descrita en la web de PSG y, una vez que se hayan
instalado correctamente, la llamada a la API se realizard utilizando otra URL, tal y
como se indica en la siguiente figura.

Curlurl = "curl --data-urlencode file@' + configfile + ' http://localhost:3@88/api.php '

Figura 23: Llamada a la API via Docker.

Utilizar PSG mediante Docker tiene como inconveniente el gran almacenamiento re-
querido para alguno de los paquetes. Es por eso que en este trabajo se va a trabajar
utilizando la méquina Medea del Grupo de Ciencias Planetarias de la UPV/EHU, un
servidor Dell Precision T7620 con dos procesadores Intel Xeon Gold 6254 a 3.1 GHz,
384 Gb de RAM, 442 GB de Swap que permite ejecutar hasta 72 procesos en paralelo.
La instalacién de PSG en este servidor fue realizada por Joan Roy durante el desarrollo
de su trabajo de Fin de Méster (Roy-Pérez, 2021).

9 Application Program Interface
Ohttps://www.docker.com/
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3.3. Problema inverso: retrieval

Ante la resolucién de un problema fisico, existen dos grandes modalidades: problemas
directos e inversos. Los primeros son aquellos en los que, a partir de unas hipétesis o
modelos, se debe inferir el resultado hasta el que, a partir de unas condiciones inicia-
les, evoluciona el sistema. Es quizas el tipo de problema mas habitual en el ambito
académico. Sin embargo, en el ambito cientifico son igual de frecuentes los problemas
del segundo tipo, es decir, los inversos.

Un problema inverso es aquel en el que se quiere estimar el valor que deben tomar
los pardametros de un modelo para que este sea consecuente con los datos o resultados
de los que se dispone. En este caso y a diferencia del problema directo, la solucién pue-
de estar sometida a degeneracion, existiendo, por tanto, varios conjuntos de modelos
que provocarian el mismo resultado. La resolucion de estos problemas se conoce como
inversion o retrieval.

En cuanto a este trabajo, se esta sin ninguna duda ante un problema de tipo inverso.
A partir de las observaciones de Neptuno tomadas por el Telescopio Espacial Hubble,
se debe obtener un modelo de atmédsfera que responda a las medidas de reflectividad
y oscurecimiento hacia el limbo extraidas del andlisis de las imagenes. Utilizando los
codigos de transporte radiativo de PSG, se obtendran modelos variando los diferentes
parametros atmosféricos que influyen en el espectro reflejado del planeta, tales como
abundancias de aerosoles, espesores épticos o tamano de particulas, con el objetivo de
hacerlos casar con los datos observacionales.

Los retrievals se basan en una comparacion constante entre el modelo calculado y
las observaciones. La bondad del ajuste entre modelo y observaciones se examinara me-
diante la desviacién cuadratica media reducida o y?-reducido. A partir de un conjunto
de observaciones Ry(A), un nimero N de medidas y un modelo multiparamétrico que
describe el sistema fisico estudiado R(A, g1, g2, g3, -..), la desviacién cuadratica media
reducida se define segtin la siguiente expresion:

Ao 2
) 1Z Ro(\) — R(\, g1, G2, g3, .-
X2 — [ 0( ) ( 291 92 gB )] (25)
o X

Donde 7 representa los grados de libertad del sistema, siendo n = N — 1 si inicamen-
te se impone la ligadura de las restricciones y o la desviacién estandar (Bevington et
al.,1993). De esta forma, ¥ tendrd un valor menor cuanto mejor se ajuste el modelo a
las observaciones, llegando al caso limite en el que ¥? = 0 cuando la observacién y el
modelo son idénticos. Se podra considerar que el ajuste es adecuado cuando 2 < 1y las
diferencias entre modelo y observaciones estan dentro de las barras de error admitidas
por las observaciones.

Es inmediato entonces deducir que el objetivo principal a la hora de resolver un proble-
ma inverso serd conseguir el modelo que provoque el menor valor de ¥2. Esto es lo que
se conoce como un problema de optimizaciéon (minimizacién en este caso), ampliamente
utilizado no solo en el ambito cientifico, sino también en el econémico o politico para
minimizar pérdidas o riesgos.
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En este trabajo, se utilizara la librerfa optimize de la biblioteca scipy'! que dispone
de diferentes herramientas para abordar problemas de optimizacion. En concreto, la
funciéon minimize serd la encargada de ajustar los valores de los pardmetros del modelo
para conseguir el menor valor de ¥? a partir de unas condiciones iniciales. Esta funcién
soporta varios métodos como Newton-GC, Powell o Nelder-Mead, que serd el utilizado
en este trabajo en conjunto con las técnicas de inferencia bayesiana que se detallan en
el siguiente apartado.

El método de Nelder-Mead (Nelder y Daerden, 1965) se basa en el concepto del simplet,
una hipersuperficie de m+1 vértices en un espacio m-dimensional (corresponderia, por
ejemplo, a un tridngulo en R? o a un tetraedro en R3) donde m representa el niimero
de parametros independientes del modelo. Cada vértice tendra, por tanto, m coorde-
nadas, cuyos valores representaran una de las posibles combinaciones de valores para
los pardmetros del modelo. El algoritmo calcula en cada iteracién el valor de ¥? que
produce cada vértice y reevalia aquel que produzca el mayor valor de forma que el
simplex se expanda o se contraiga entorno a la imagen de este vértice respecto al punto
medio del resto de vértices. Los vértices acabaran convergiendo, idealmente, en una
misma regién espacial, cuyo conjunto de valores para los parametros es el que mejor se
ajusta de las observaciones. Por tltimo, cabe mencionar que este método no hace uso
de los gradientes de la funcién durante la bisqueda de la solucion 6ptima, lo que reduce
notablemente el niimero de evaluaciones necesarias para la convergencia comparado con
otros métodos.

Este, junto a muchos otros métodos de minimizacion, tiene algunas limitaciones en
cuanto a la convergencia hacia la solucién éptima. Una de las principales se da debido a
la existencia de minimos locales en las funciones a optimizar. Estos puntos, a pesar de
tener un valor menor que su entorno, no proporcionan la solucién 6ptima (minima en
este caso) que si que proporcionan los minimos absolutos. Para muchos algoritmos de
minimizaciéon, un minimo local y un minimo absoluto pueden ser indistinguibles. Esto
hace, ademas, que la solucién dependa fuertemente de las condiciones iniciales que se le
proporcionen al método. Es por eso que en este trabajo, ademas de utilizar el método
de Nelder-Mead, se van a explorar técnicas de inferencia bayesiana que proporcionen
otro abordaje a los retrievals.

3.4. Técnicas de inferencia bayesiana: MultiNest

Los métodos de inferencia bayesiana estan ganando popularidad en cada vez mas ra-
mas de la astrofisica, desde la cosmologia hasta la fisica de particulas, y es que estas
técnicas destacan por su utilidad en dos tareas muy frecuentes en problemas fisicos:
la estimacion de pardmetros y la seleccién de modelos. Con el fin de dar un contexto
tedrico previo a la aplicacion de estas técnicas en el trabajo, se va a establecer en este
apartado un marco tedrico resumido mediante una revisiéon de Feroz y Hobson (2008)
y Feroz et al. (2009).

Sea para estimar pardametros o seleccionar modelos, estas técnicas se basan, tal y co-
mo su nombre indica, en el teorema de Bayes. Para la estimacién de un conjunto de
parametros # en un modelo H teniendo el conjunto de datos D, el teorema de Bayes

https://scipy.org/
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establece:
P(D|0,H) - P(0|H)

P(0|D, H) = SO

(26)

Donde cada término se define como:

» P(0|D, H) = P(0): Probabilidad a posteriori (posterior probability). Representa la
probabilidad de que los valores de los parametros sean los que corresponden a los
datos.

» P(D|0,H) = L(0): Funcién de verosimilitud (likelihood). Representa la proba-
bilidad de que se den los datos considerandose como ciertos los valores de los
parametros.

» P(0|H) = 7(0): Probabilidad a priori. Representa la distribucién de probabilidad
de los parametros que asumimos antes de comenzar nuestra investigacion, ya sea
por pura especulacién o por observaciones y modelizaciones previas.

» P(D|H) = Z: Evidencia Bayesiana. Representa el sustento que entregan los datos
para el modelo (Jara, 2021).

Si se asume que la funcién de verosimilitud L(#) para cada punto de un conjunto de
M puntos viene dada por una distribucién gaussiana independiente cuya desviacion
estdndar o; es conocida, L(6) se puede definir a través de y?, presentada en la Ec. (25),
de la siguiente forma:

Y (27)

N | —

v M
logL = —7171(27r) —In (; ai> -

Para el caso de la estimacion de parametros, la evidencia Bayesiana Z actiia como factor
de normalizaciéon y frecuentemente se desprecia pues es independiente de los parame-
tros #. Sin embargo, es en la seleccién de modelos donde juega un papel fundamental
actuando como el factor requerido para normalizar la probabilidad a posteriori sobre 6:

Z = / L(0)7(6)d"0, (28)

donde D es la dimensionalidad del espacio de parametros. Al actuar como la media de la
funcién de verosimilitud sobre la probabilidad a priori, serd menor cuanto mas grandes
sean las areas en el espacio de parametros con un valor bajo de verosimilitud. De esta
forma, la evidencia bayesiana cumple lo que se conoce como la navaja de Occam, un
principio que establece que bajo la competencia de dos teorias que cumplan la misma
prediccion, la més simple sera la mejor. Traducido al caso que se estd tratando, el mo-
delo méas simple con un espacio de parametros compacto tendra una mayor evidencia
que uno complejo, a menos que este ultimo se adectie significativamente mejor a los
datos.

Luego, la seleccién entre un modelo Hy y otro H; es una cuestion de comparacién entre
sus probabilidades a posteriori, de tal forma que estas se relacionan con la evidencia
bayesiana de la siguiente manera:

P(H,|D)  P(D|H\)P(H,) 2, P(H)
P(Ho|D) ~ P(D|Ho)P(Hy) 2o P(Hy)

(29)
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Como P(H,)/P(Hy) es la relacién entre las probabilidades a priori de los modelos
(que se suelen tomar unitarias en muchos casos), queda presente la importancia de
la evidencia bayesiana en la seleccién de modelos. Sin embargo, la evaluacion de Z a
través de la Ec. (28) es todo un reto numérico que ademds requiere, al depender de
7(0), que el espacio de probabilidad a priori esté correctamente muestreado, incluso en
regiones donde L(#) tenga un valor bajo. Es aqui donde técnicas como Nested sampling
(Skilling, 2004) entran en juego.

Nested sampling

Nested sampling es una técnica que tiene como principal objetivo la evaluacién eficiente
de la evidencia Bayesiana mediante la conversion de la integral multidimensional de la
Ec. (28) a una integral unidimensional relacionando la funcién de verosimilitud y el
volumen del espacio de probabilidad a priori, que se define como:

X(\) = /L s m(0)dPo (30)

Lo importante de esta expresion es que la integral se extiende sobre la region interior a la
curva de iso-verosimilitud L(#) = Xy que su inversa, L(X), permite obtener la evidencia
bayesiana como una integral unidimensional que se puede resolver numéricamente:

Z = /1 L(X)dX (31)

M
Z=) Luw (32)
=1

donde w; dependera del método numérico de integracion a utilizar y donde los valores
de X; tomados para calcular L; = L(X;) son decrecientes.

El algoritmo Nested sampling sigue los siguientes pasos para realizar la suma de la
Ec. (32):

0) Se toman N muestras (live points) de la funcién de distribucién a priori total 7(6)
y se incluyen en una lista. El volumen inicial sera por tanto X, = 1.

1) Se ordenan las muestras en funcién de la verosimilitud y la que tenga menor valor
(Lg) es descartada de la lista.

2) Se toman muestras del volumen interior al contorno de iso-verosimilitud que for-
maba la descartada (L(f) = Lo). Aquellas muestras que cumplan la condicién
L > Ly se incluiran en la lista y se vuelve al paso 1.

De esta forma, el algoritmo recorre todo el espacio de probabilidad a priori, avanzan-
do en cada iteracién hacia zonas de mayor verosimilitud. El criterio de detencién del
algoritmo, presentado en Fischer et al. (2004), tiene en cuenta, en cada iteracién, el
valor maximo de verosimilitud de las muestras y la contribucién a la estimacion que
hace el volumen X; restante. Asi, cuando AZ = L,,4,X; no contribuya al cambio de la
estimacién de la evidencia en un valor por encima de un valor definido (normalmente
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se toma 0.1 para el logaritmo de la evidencia bayesiana), el algoritmo se detiene. En la
figura 24 se puede ver un esquema representativo del funcionamiento de este algoritmo.
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.
.

ITERACION i PASO 2

ITERACION i+1 PASO 1

.
.

ITERACION i+1 PASO 2

L]
.

L]
.

.
.

Figura 24: Esquema del algoritmo Nested sampling.

El principal desafio de este algoritmo se encuentra en extraer muestras de m(#) de
forma que cumplan la condicién L > Lg, pues, extraer muestras arbitrarias de todo el
espacio hasta que se de esta condicion es muy ineficiente.

Ellipsoidal sampling

Para solucionar esto, existen métodos como el Ellipsoidal sampling (Mukherjee et al.,
2006) que resuelven parcialmente el problema aproximando la curva de iso-verosimilitud
del punto a ser sustituido (L) por un elipsoide de D-dimensiones (aunque alargada por
un factor f que hace que esta no sea exactamente elipsoidal) que se determina con la
matriz de covarianza de las muestras activas en cada iteracién.

A pesar de que este método (también conocido como single ellipsoid sampling) puede
ser muy efectivo para distribuciones unimodales, no esta bien adaptado a distribuciones
multimodales. Esto puede solucionarse con la identificacion de ctimulos o clusters de los
live points que estén suficientemente separados y construyendo un elipsoide para cada
uno de ellos. Existen diversos algoritmos para la identificacién de cimulos como el k-
means (Pelleg y Moore, 2001), PG-means (Feng y Hamerly, 2006) o el X-means (Pelleg
y Moore, 2006) que, inevitablemente, producirdn que a medida que el nivel de verosi-
militud vaya aumentando, los elipsoides asociados a cada cluster puedan superponerse
como se puede observar en la Figura 25.
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Figura 25: Comparacion single ellipsoid sampling y elipsoides superpuestas. Imagen extraida de Feroz
y Hobson (2008).

Para considerar la posibilidad de que los elipsoides se superpongan, se puede tener en
cuenta el nimero de elipsoides n, y inicamente aceptar las muestras con probabilidad

1/ne.

Simultaneous ellipsoidal sampling

Uniendo el algoritmo X-means y esta ultima forma de considerar las superposiciones
de elipsoides nace el método simultaneous ellipsoidal sampling, cuyo funcionamiento en
cada iteracién se puede resumir en los siguientes pasos:

1) El conjunto de N muestras (o live points) se divide en K clusters utilizando el
algoritmo X-means.

2) Se calcula la matriz de covarianza de los puntos de cada cluster y se construye el
elipsoide que los envuelve (ademads de alargarlo con un factor f;, k). Se construyen,
por tanto, K elipsoides.

3) El punto con menor verosimilitud (L;) se descarta y se sustituye por otro punto
extraido del conjunto de elipsoides, teniendo en cuenta las posibles superposiciones.

MultiNest

Basado en el anterior algoritmo surge MultiNest (Feroz et al., 2009), que pretende in-
corporar numerosas mejoras como, por ejemplo, un nuevo método para construir los
elipsoides, consiguiendo superar al anterior en robustez y eficiencia, ademéas de adap-
tarse a problemas degenerados, manteniendo la capacidad de trabajar con elipsoides
superpuestos y distribuciones multimodales.

La explicacion de este nuevo algoritmo para clasificar los live points en clusters y cons-
truir los elipsoides extenderia demasiado la longitud de este apartado, asi que se van a
especificar inicamente los detalles méas significativos.

Para el funcionamiento del algoritmo se requiere que las muestras estén uniformemente

distribuidas en el espacio de parametros. Con este objetivo, MultiNest tiene como espa-
cio original un hipercubo unidad de D dimensiones en el que el valor de los parametros
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varia de 0 a 1 y en el que se construiran los elipsoides. De esta forma, sera necesaria
una conversion del espacio 'fisico’ de los parametros al hipercubo unidad, a menos que
la funcién de probabilidad a priori 7(#) sea uniforme (tal y como se tomard en este
trabajo), en cuyo caso ambos espacios, 'fisico’ e hipercubo unidad, coinciden.

En este trabajo, este sera el algoritmo que se utilice tanto para la estimacion de los
pardmetros como para la selecciéon de modelos (o, al menos, para inferir la evidencia
bayesiana de los modelos que se realicen).

La implementacién se realizard a través de la librerfa PyMultiNest!? que permite crear
un objeto de tipo MultiNest en el que definir: la funciéon de probabilidad a priori, el
calculo de la verosimilitud, el modelo a utilizar, los parametros a utilizar y sus valores
limite, el nimero de live points y el valor a utilizar en el criterio de detencion.

Ejecutar el método MultiNest con esta libreria, tras las pertinentes definiciones, se
reduce a una sola linea de cédigo como muestra la figura 26.
solution = ExoModelPyMultiNest (npdatos, npx, our espec, nperrores, vecParam, vecMin, vecMax, n dims=ndim,

n live points=nlive, evidence tolerance=tol,
outputfiles basename = f'PyMultiNest/{configfile[3:-8]}{strname}"’);

Figura 26: Ejemplo de ejecucién de MultiNest utilizando PyMultiNest.

Por tltimo, con el conocimiento de la alta carga conceptual y tedrica de este apartado,
se presentan a continuacion los puntos mas relevantes de la misma en relacion a este
trabajo:

= La evidencia bayesiana Z juega un papel fundamental para la seleccién de modelos.

= Un modelo simple con un conjunto de parametros acotado tendrd mayor eviden-
cia bayesiana que un modelo méas complejo a menos que este tltimo se adectie
significativamente mejor a los datos.

= La evaluacion de la evidencia bayesiana de forma eficiente es un problema complejo
para el que existen diferentes algoritmos con diversos abordajes.

= MultiNest es el método mas completo y el que se aplicara en este trabajo para la
resolucién de los retrieval pues:

Permite estimar la probabilidad a posteriori de los parametros de un modelo.

Permite estimar la evidencia bayesiana de un modelo para su posterior com-
paracién con otros disponibles.

Recorre el espacio completo de parametros en lugar de tener dependencia de
los valores iniciales a priori de los mismos.

Permite observar correlacion entre la probabilidad a posteriori de pardametros
dos a dos.

Tiene una sencilla implementacién en Python a través de la libreria PyMulti-
Nest. Esta libreria tiene un tiempo de ejecucién menor que el resto de codigos
pues MultiNest no esta escrito a bajo nivel en Python, compensando que el
algoritmo sea més lento que los clasicos Monte-Carlo Markov Chain (como los
de la librerfa EMCEE!?).

2https://johannesbuchner.github.io/PyMultiNest/
Bhttps://emcee.readthedocs.io/en/stable/
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De nuevo, toda la informacién mostrada en este apartado esta basada en una revision
y resumen de Feroz y Hobson (2008) y Feroz et al. (2009).
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4. Resultados

En esta seccion se mostraran los resultados de la navegacion y la calibracién de las
imagenes, la creacion de modelos de transporte radiativo con PSG y los retrieval con
Nelder-Mead y MultiNest. Ademas, se extaeran algunas conclusiones especificas de estos
resultados en bisqueda de una explicacién fisica de los mismos.

4.1. Navegacion

Una vez se tenian las imagenes de Neptuno tomadas por el HST dentro del programa
OPAL (y otras que utilizan filtros distintos a los del programa), lo principal era conse-
guir asignar a cada pixel una latitud y una longitud. De esta forma, se podrian ubicar
los distintos fenémenos que se pudiesen detectar en la atmdsfera del planeta.

La descripcién del método de navegacion, realizada en la seccion 2.3.1, incluye to-
dos los detalles de la versién final del mismo, que surgen de una serie de numerosas
modificaciones y pruebas realizadas con las imagenes. Con las mismas, se consiguié de-
sarrollar un método para obtener la longitud respecto al meridiano central de cualquier
imagen sea cual sea la posicidn relativa entre el planeta y el HST, ademéas de disminuir
el tiempo de ejecucién reduciendo el drea de la imagen a recorrer (Figura 13).

Cuando se concluyé que el método era efectivo para cualquier filtro y visita, se aplico de
forma masiva a todas las imagenes disponibles de Neptuno, tomadas por el Telescopio
Espacial Hubble entre 2015 y 2022, bajo el programa OPAL. Sin embargo, dentro del
conjunto de imagenes, no todas pudieron ser navegadas, no por incapacidad del método,
sino por la existencia de imédgenes defectuosas en las que el disco del planeta aparecia
difuminado o directamente no aparecia.

Se presentan a continuacion unas tablas resumen del nimero de imagenes navegadas por
filtro y visita en funcion del total de imédgenes disponibles incluyendo a las defectuosas
(el formato de cada celda es imdgenes navegadas / total de imdgenes):

Filtro/Visita | 2015-09-01 | 2015-09-18 | 2016-05-15 | 2016-10-03 | 2017-10-06 | 2018-09-09
F336W 2/2 0 4/1 0 0 0
F467M 2/2 12/16 2424 16/16 18/18 11/16
F547M 2/2 12/16 24/24 16/16 18/18 11/16
F631N 2/2 0 0 0 0 0
F763M 2/2 12/16 16/16 16/16 18/18 11/16
F845M 2/2 24732 0 32/32 36/36 11/16
F953M 2/2 0 0 0 0 0

FQ619N 2/2 12/16 0 16/16 18/18 0/16
FQ889N 2/2 0 0 0 0 0
FQ937N 2/2 0 0 0 0 0
FQ750N 2/2 0 0 0 0 0
FQ727N 2/2 12/16 8/8 16/16 18/18 10/16
F657N 0 12/16 0 16/16 18/18 11/16
F390M 0 0 474 0 0 0
F410M 0 0 4/1 0 0 0
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Filtro/Visita | 2018-11-05 | 2019-09-28 | 2020-01-07 | 2020-08-19 | 2020-12-12 | 2021-09-06
F336W 0 0 0 0 0 0
F467M 16/16 16/32 40/40 14/16 131/140 16/16
F547M 16/16 16/32 10/10 14/16 28/30 16/16
F631N 0 0 0 0 0 0
F763M 16/16 16/32 20,20 14/16 0 15/16
F845M 16/16 16/16 20,20 14/16 36/40 16/16
F953M 0 0 0 0 0 0
FQ619N 8/16 16/16 10/10 14/16 0 12/16
FQ889N 0 0 0 0 0 0
FQ937N 0 0 0 0 0 0
FQ750N 0 0 0 0 0 0
FQ727N 16/16 16/16 0 14/16 0 12/16
F657N 16/16 16/32 0 14/16 0 15/16
F390M 0 0 0 0 36/40 0
F410M 0 0 0 0 0 0

Filtro/Visita | 2022-01-05 | 2022-05-29 | 2022-09-19
F336W 0 0 0
F467M 55/55 54/54 12/16
F547M 20/20 20/20 12/16
F631N 0 0 0
F763M 0 0 12/16
F845M 15/15 15/15 12/16
F953M 0 0 0
FQ619N 0 0 11/15
FQ889N 0 0 0
FQ937N 0 0 0
FQ750N 0 0 0
FQ727N 0 0 12/16
F657N 0 0 12/16
F390M 20/20 20/20 0
F410M 0 0 0

Como se puede observar, se tienen mas filtros disponibles que aquellos incluidos en el
programa OPAL, sobre todo en las primeras visitas, cercanas al inicio de este programa.
De un total de 1812 imagenes, 1590 han podido ser navegadas. Esto asegura que, por ca-
da visita, se han navegado practicamente todas las imagenes disponibles. Por otro lado,
por cada filtro, cerca del total de imagenes han podido ser navegadas en todos los casos.

Pasando al formato resultante de las imagenes navegadas, se ha generado un archivo
FITS nuevo por cada imagen original, siguiendo el formato establecido en el apartado
2.3.1, de forma que las extensiones de cada fichero navegado resultan tal y como se
muestra en la siguiente figura:
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No. ame Ver Type Cards Dimensions  Format

® PRIMARY 1 PrimaryHDU 797 ()

1 CAL 1 ImageHDU 8 (543, 514) float32
2 LAT 1 ImageHDU 8 (543, 514) floatea
3 LON 1 ImageHDU 8 (543, 514) floatea
4 MU 1 ImageHDU 8 (543, 514) floatea
5 MU@ 1 ImageHDU 8 (543, 514) floatea
6 DPHI 1 ImageHDU 8 (543, 514) floatea

Figura 27: Formato archivo imagen navegada.

La extension 1 contiene ya la imagen calibrada fotométricamente de la forma que se
explico en el apartado 2.4.

Por cada una de las imagenes navegadas, se puede representar una rejilla de paralelos
y meridianos superpuesta al disco del planeta que ilustra el resultado de la navegacién
de forma rapida:

Figura 28: Rejilla de navegacién (F467M).

A pesar de que se presentaron en el apartado de calibracién (apartado 2.4), la co-
rrecta creacion de los planisferios depende esencialmente de una correcta navegacion.
Una vez se tenian todas las imdgenes navegadas (y calibradas), se procedié a realizar
las interpolaciones de ¢, Aoy y I/F a una rejilla equiespaciada cuya resolucién habia
que definir (apartado 2.4.2).

Teniendo en cuenta que el diametro angular de Neptuno desde la Tierra es de unos
2.4 segundos de arco (Hammel, 1989) (se puede tomar el mismo tamano desde el HST)
y que la variacién de longitud y/o latitud por pixel en las imdgenes es del orden de un
grado, la resolucién de los planisferios se tomé6 de 0.5°.

Con la resolucion definida para la creacion de los planisferios, se generd un planis-

ferio por cada una de las imagenes navegadas. En la siguiente figura se presenta uno de
los planisferios obtenidos a modo de ejemplo:
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Figura 29: Planisferio (F467M).

Estos planisferios no solo se han realizado interpolando el valor de I/F en una rejilla
equiespaciada, si no que, también los valores de pu, po y Ap fueron interpolados, ge-
nerandose, por tanto, un planisferio para cada una de dichas magnitudes. Para poder
almacenar toda esta informaciéon en un mismo fichero se generé un archivo FITS con
cuatro extensiones, tal y como muestra la Figura 30.

No. MName Ver Type Cards  Dimensions  Format
@ PRIMARY 1 PrimaryHDU 797 ()
1 PLAN 1 ImageHDU 8 (361, 321) floated
2 PLAM_FULL 1 ImageHDU 8 (361, 381) floated
3 MU 1 ImagsHDU a8 {361, 3561) floats4d
4 Mue 1 ImagsHDU 8 {361, 361) floats4d
5 DPHI 1 ImagsHDU 8 {361, 361) floate4d

Figura 30: Formato archivo planisferio.

La extensiéon PLAN contiene un planisferio recortado en las latitudes cercanas al polo
sur para una representacion mas estética. A la hora de trabajar con los planisferios, se
debera utilizar la extension PLAN_FULL que contiene la rejilla completa.
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4.2. Calibracién

La calibracion y la navegacion de las imédgenes son dos procesos totalmente indepen-
diente, pues se puede calibrar una imagen no navegada y viceversa. Aun asi, para sacarle
partido al elevado tiempo de ejecucion que requiere la navegacion, ambos procesos se
realizaron consecutivamente de forma masiva para cada una de las imagenes disponibles.

Utilizando las Ecs. (11) y (12) y extrayendo respectivamente los metadatos PHOT-
FLAM y DOO1ISCL de cada una de las imagenes, se convirtieron los datos de las
imédgenes de electrones/s a magnitud I/F. Sin embargo, una vez se tenifan todas las
iméagenes calibradas, era necesario verificar que la calibracion era correcta mediante
los dos métodos que se detallaron en el apartado 2.4: observando cortes fotométricos y
calculando el albedo geométrico.

Partiendo por los cortes fotométricos, estos permiten comprobar que la calibracién es
consistente en dos sentidos. En primer lugar, si la calibracion era consistente para cada
filtro, para lo que se realizdé un corte fotométrico por el meridiano central de todas las
imégenes, de forma que, para cada visita, se podian representar los cortes fotométricos
de las iméagenes agrupandolas por filtro. Esto permite observar si la evolucion de las
curvas presentes en cada filtro tienen el mismo comportamiento a gran escala.

En la Figura 31 se puede apreciar un comportamiento a gran escala practicamente
idéntico para todas las imdgenes de un mismo filtro de la visita de 09/09/2018. Esta
figura muestra una sola visita pero es representativa del comportamiento general que
se ha encontrado en todas ellas.

F467M Central Meridian

I/F

\

0.2 A\

-80 -60 -40 -20 0 20 40 60 80
Latitude (2)

Figura 31: Cortes fotométricos 09/09/2018 (Filtro F467M).
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Figura 32: Cortes fotométricos 01/07/2020 (Filtro F845M).

En la Figura 32 se muestra de nuevo un corte para un filtro de todas las imagenes de
la visita de 01/07/2020 con el objetivo de mostrar los detalles atmosféricos que pueden
ser detectados mediante la realizacién de cortes fotométricos. En este caso, los detalles
tenian una reflectividad mayor que el entorno. Atn asi, el comportamiento a gran escala
de todos los cortes, es practicamente idéntico.

Se puede concluir, por tanto, que la calibraciéon fotométrica es consistente para ca-
da filtro dentro de cada visita; los cortes fotométricos realizados para imagenes con un
mismo filtro para una misma visita tienen un comportamiento general muy similar.

En segundo lugar, se quiso comprobar si la calibracién era consistente temporalmente.
Para esto, es necesario analizar la evolucion de los cortes fotométricos por el meridiano
central de todas las visitas, por cada filtro. Como existen varias imagenes por cada filtro
en cada visita, lo ideal seria tener un planisferio representativo de cada filtro por cada
visita.

Con este objetivo, se calcul6é la mediana de todos los planisferios, por filtro y visi-
ta, de forma que se obtuvo un planisferio mediana para cada filtro en cada visita. Esto
permite, ademas de poder realizar un analisis de la variacién de los cortes fotométri-
cos con el tiempo, eliminar algunos de los detalles atmosféricos que puedan haber sido
detectados por los cortes, quedando el comportamiento general de cada uno de ellos,
que es el factor a analizar. Esto ltimo es posible gracias a haber realizado la mediana
de los planisferios en lugar de la media, pues en esta tultima operacién, los extremos
tienen mucho maés peso y los detalles atmosféricos habrian influido mucho més en el
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planisferio final. En el Anexo I se encuentran todos los planisferios mediana completos
para la visita con fecha 19/08/2020 (pues serd la que se utilice en la modelizacién) y
en el Anexo II se encuentran todos los cortes fotométricos por el meridiano central por
filtro, para todas las visitas.

Con el planisferio mediana para cada filtro y visita, se muestra en las Figuras 33 y
34 (ambas incluidas en el Anexo II) la evolucién temporal de los cortes para dos de los
filtros disponibles.

En ambas figuras se puede observar un comportamiento anémalo en las dos visitas
de 2016 (en azul y amarillo). Ambas visitas tienen un valor de I/F sistematicamente
superior al del resto de visitas que, en cambio, tienen un valor muy similar entre ellas.
En la Figura 34 los detalles atmosféricos no han podido ser eliminados a través de los
planisferios mediana en algunas visitas pues no se tenian suficientes iméagenes en esos
casos para hacer un promediado correcto.

F547M Central Meridian
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2022-01-05
2022-05-29
2022-09-19
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Figura 33: Cortes fotométricos todas las visitas (Filtro F547M).

El otro procedimiento ya descrito para detectar comportamientos anémalos en la ca-
libracion fotométrica consistia en calcular el albedo geométrico y realizar una compa-
racion con el espectro de Karkoschka, de forma que se pudiese observar la bondad del
ajuste entre ambos y, con esta, la calidad de la calibraciéon fotométrica en su conjunto.

Aprovechando los planisferios mediana generados para los cortes fotométricos, el al-

bedo geométrico se calculara para cada visita y para cada filtro, a partir de los mismos.
Tal y como ya se introdujo en el apartado 2.4.3, se realizara una media ponderada del
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Figura 34: Cortes fotométricos todas las visitas (Filtro F763M).

valor I/F de todos los pixeles, teniendo como peso cada uno de ellos el producto del
angulo de emisién p y el angulo de incidencia pg correspondientes a cada pixel.

Una vez calculados los albedos es posible representar con un punto el valor del al-
bedo geométrico para cada visita y cada filtro y comprobar como las distintas nubes de
puntos se ajustan, o no, al espectro de Karkoschka.

Atendiendo a la Figura 35, los albedos geométricos, en general, se ajustan correcta-
mente a lo dictado por el espectro de Karkoschka. Sin embargo, se puede observar, de
nuevo, el comportamiento anémalo de las visitas de 2016, que tienen un valor sistemati-
camente superior del albedo geométrico en comparacion con el resto de visitas, cuyos
valores son mucho més similares entre si. En este punto, se decidié no realizar ninguna
correccion suplementaria y simplemente no utilizar los datos de las visitas de 2016 para
la modelizacién de la atmosfera del planeta.

Por otro lado, en la visita de 2015-09 (en rojo) se observa también un valor anémalo en
el filtro F631N en comparacion a lo observado por Karkoschka. Esto, unido a que es la
Unica visita en la que se utilizan ciertos filtros y, por tanto, inutilizables para analizar la
evolucion temporal de la atmédsfera en esos rangos espectrales, hace que se considere no
utilizar tampoco las visitas de 2015 para la modelizacién de la atmosfera del planeta.
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Figura 35: Albedos geométricos y Espectro de Karkoschka de Neptuno (1993).

4.2.1. Ajuste de Minnaert

Para poder comenzar a realizar modelos de transporte radiativo de la atmosfera de
Neptuno, es necesario realizar un analisis previo de las imagenes obtenidas tras el pro-
ceso de calibracion.

El valor de I/F, también llamado, reflectividad absoluta, tiene una dependencia con
el valor de los cosenos de los angulos de incidencia y emisién de la forma que dicta la
Ley de Minnaert (Minnaert, 1941):

(%) (1, o) = (%)0 po 1Y (33)

donde (I/F)q representa la reflectividad que tendria el punto desde el punto de vista
nadir, es decir, si 4 = pug = 1 y k representa el coeficiente de oscurecimiento hacia el
limbo. Para valores de £ > 0.5 existe un oscurecimiento hacia el limbo mientras que
para valores de k < 0.5 existe un abrillantamiento hacia el limbo. En el caso k =1, la
atmosfera se comportaria como una superficie lambertiana. Determinando esta depen-
dencia, los resultados fotométricos obtenidos en el meridiano central pueden extenderse
a otras longitudes (Mendikoa et al., 2017).

La Ec. (33) puede manipularse aplicando las propiedades de los logaritmos de manera
que todas las magnitudes estén relacionadas de forma lineal:

In(pu-I/F)=lIn (%>O+k-ln(u-uo), (34)
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donde la pendiente de la recta es m = k y la ordenada en el origen es b = In (%)0.
Asi, teniendo el valor de (I/F), v po, se puede realizar una regresion lineal de los
conjuntos de valores (z,y) = (In(p - po), In(pu- I/F)) de forma que:

(),

k=m (36)

La manera en la que esto ultimo se ha implementado en este trabajo es la siguiente:
tomando cada uno de los planisferios mediana, se ha realizado un corte fotométri-
co a lo largo de todos los paralelos y se ha realizado un ajuste lineal de los valores
(In(p - po), In(p - I/F)) de todos los pixeles del paralelo. En la Figura 36 se puede ob-
servar un ejemplo de uno de estos ajustes.

Una vez obtenida la pendiente y la ordenada en el origen del ajuste, utilizando las
Ecs. (35) y (36), se puede asignar un par [(I/F)o, k] a cada latitud, por filtro y visita.

2017-10-06, FQ619N, Lat= 5.0

—-2.55¢

—2.60¢

—2.65¢

—-2.70¢

In(uI/F)

—-2.75¢

—2.80¢

—2.85¢

12 —1.0 0.8 —0.6 —0.4

In(Kto)

Figura 36: Ajuste lineal latitud 5°N 06-10-2017 (Filtro FQ619N).
Los pares [(I/F)o, k], asi como la desviacién en ambas magnitudes y el coeficiente de

determinacion de los ajustes para cada latitud de cada filtro se han almacenado, de nue-
vo, en un archivo FITS para cada visita. En el Anexo III se encuentran representados
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los valores de (I/F)y y k para cada latitud por filtro y visita.

4.3. Modelizacion

Con la revision de los posibles comportamientos anémalos de la calibracion, las conse-
cuentes decisiones tomadas y la obtencion de los pares [(I/F)g, k| para cada latitud,
se tienen los datos necesarios para poder pasar a la modelizacién de la atmosfera de
Neptuno, de forma que se puedan estimar los parametros atmosféricos que responden
a las observaciones.

4.3.1. Modelo inicial

Tal y como se detall en el apartado 3.2, los modelos que utiliza Planetary Spectrum
Generator estan conformados por los campos 'Objeto y Geometria’, ’Atmésfera y Su-
perficie’ e 'Instrumento’ que deberan ser definidos para el caso concreto que se abarca
en este trabajo.

Comenzando por el campo ’Objeto y Geometria’, el planeta sera, légicamente, Nep-
tuno y sus propiedades fisicas (didmetro, densidad, distancia al Sol, periodo, etcétera)
se dejaran con los valores por defecto. En cuanto a la geometria, hay dos campos que
son relevantes con los que se trabajara durante las simulaciones:

» Beam [FWHM]: Se refiere al campo de visién (FOV) del instrumento. Para poder
seleccionar un unico punto, se eligira en todos los modelos un Beam de magnitud 1
con unidades de "Diffraction’ que vendran dadas por el didmetro del instrumento y
la longitud de onda central de la observacion. Esto implica asumir que el HST esta
trabajando en su limite de difraccion, como es consistente con dicho telescopio.

» Offsets [NS/EW]: A través de estos dos offsets se pueden seleccionar las coordena-
das del punto elegido con respecto al punto sub-observador.

En cuanto a la fecha, se eligird una de las visitas del conjunto de imagenes de Neptuno.
Las simulaciones de este trabajo se realizaran tinicamente a fecha de 19/08/2020.

En el campo ’Atmoésfera y Superficie’ se ha asumido una atmésfera en equilibrio hi-
drostatico y se han dejado los gases que provee PSG por defecto: Hy, He, CHy, CO y
HCN. Sin embargo, los aerosoles si han sido modificados respecto a los que se propor-
cionaban por defecto.

Se han incluido en los modelos tres aerosoles: Waterlce, Ammonia y Methane que simu-
lan los tres aerosoles (Aerosol-1, Aerosol-2 y Aerosol-3, respectivamente) que incluyen
los modelos de Urano y Neptuno de Irwin et al. (2022). La distribucién vertical de estos
aerosoles, por tanto, también ha debido ser modificada para que los espesores épticos
se encuentren dentro de los rangos de referencia. Las propiedades de dichos aerosoles
(extinction cross section (Qeut), single-scattering albedo y el parametro de asimetria)
fueron obtenidas de Gasteiger y Wiegner (2018).

Por 1ltimo, en el campo ’Instrumento’, simplemente se seleccioné al Telescopio Es-
pacial Hubble, cuyas especificaciones ya estan descritas por defecto en PSG.

Una vez se confecciond el modelo inicial de referencia de la atmosfera de Neptuno,
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se pudo comenzar a utilizar los datos observacionales en sinergia con las dos técnicas
descritas en los apartados 3.3 y 3.4 para realizar las inversiones.

4.3.2. Nelder-Mead

El primer abordaje para la resolucion del problema inverso que se ha utilizado en este
trabajo es el algoritmo de Nelder-Mead. Con este método, se generan nuevos modelos
atmosféricos de forma iterativa modificando ciertos parametros del modelo de referen-
cia de forma que el valor y? (Ec. (25)) entre el espectro observado y el generado por
PSG con los nuevos modelos sea el minimo posible con las limitaciones que han sido
discutidas en el apartado 3.3.

A partir de los planisferios mediana, se extrajo el valor I/F correspondiente a cada
longitud de onda (a cada filtro), asi como el valor de 1 y po para una latitud y longitud
concreta, pudiéndose representar I/F frente a la longitud de onda como se observa en
la siguiente figura.

Espectro HST
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Figura 37: Espectro observado Latitud 22°N Longitud 0°E.

El espectro observado es uno de los parametros de entrada que necesita el algorit-
mo para poder realizar el retrieval. El resto de parametros de entrada son precisamente
los parametros atmosféricos que se modificaran del modelo y sus valores a priori. En
este trabajo se operd con cuatro: la abundancia del metano profundo y las abundancias
de los tres aerosoles del modelo de referencia de Irwin et al. (2022) (Aerosol-1, Aerosol-2
y Aerosol-3).

Se utilizo el espectro observado del punto de latitud 22°N y longitud 0°E (Figura 37) y
los valores a priori de la siguiente tabla para la inicializacion del algoritmo.
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Modelo referencia
Parametro | Espesor 6ptico (7)
CHy profundo -

Aerosol-1 0.65
Aerosol-2 1.52
Aerosol-3 0.04

Los espesores 6pticos se han calculado en todos los casos para una longitud de onda de
A= 0.8 um.

Con el punto elegido y los parametros de entrada listos, se ejecuté el algoritmo y se
obtuvieron los siguientes valores para los espesores Opticos:

Modelo Nelder-Mead
Parametro | Espesor éptico (7)
CH4 profundo -
Aerosol-1 1.04573

Aerosol-2 0.97716
Aerosol-3 0.01821

Estos valores de los pardmetros atmosféricos generan un nuevo espectro que, en prin-
cipio, se debe ajustar de una forma mas precisa al espectro observado que el generado
por el modelo de referencia. En la Figura 38 se puede observar la comparacion entre los
tres espectros.

Retrieval Nelder-Mead Lat22Lon0
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Figura 38: Ajuste espectro observado con modelo de referencia y modelo tras retrieval (Nelder-Mead).

Los valores de %2 del modelo de referencia y del modelo final se pueden observar en la
propia Figura 38, habiéndose reducido este valor de 0.94 para el espectro de referencia
a 0.14 para el espectro calculado por el algoritmo. Se muestra en la siguiente tabla los
valores a priori y a posteriori de los parametros involucrados a modo de comparativa.
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Modelo referencia | Modelo Nelder-Mead
Parametro | Espesor 6ptico (7) Espesor 6ptico (1)
CHy4 profundo - -
Aerosol-1 0.65 1.04573
Aerosol-2 1.52 0.97716
Aerosol-3 0.04 0.01821
X2 0.94 0.14

El nuevo modelo obtenido consta, al contrario que en el modelo de referencia, de una
nube de Aerosol-1 mas espesa que la de Aerosol-2, manteniendo el espesor 6ptico del
Aerosol-3 como el menor de todos ellos.

El algoritmo de Nelder-Mead se ha utilizado en este trabajo como primer acercamiento
a las herramientas de resolucion de los retrievals atmostéricos. Sin embargo, al haberse
operado unicamente con datos en I/F, no es posible obtener més informacién acerca
de c¢émo los parametros atmosféricos involucrados afectan al limb-darkening. Podrian
realizarse de nuevo analisis con Nelder-Mead para estudiar estos efectos pero seran las
técnicas de inferencia Bayesiana las que se utilicen para obtener mayor informacién
tanto de los efectos de oscurecimiento al limbo como de la estimacion de los pardmetros
atmosféricos.

4.3.3. MultiNest

Los retrievals atmosféricos obtenidos mediante MultiNest ya no solo se centran en ob-
tener el menor valor posible de 2, sino que ademés proporcionan informacién acerca
de la probabilidad a posteriori de los valores de los parametros atmosféricos, correlacion
entre los mismos y la evidencia bayesiana del modelo obtenido.

De nuevo, para utilizar MultiNest es necesario partir de un modelo de referencia que,
tal y como se utilizo con el método de Nelder-Mead, se tomo6 basado en el modelo de
Irwin et al. (2022). Los pardmetros atmosféricos con los que se operd fueron también
la abundancia del metano profundo y las abundancias de los tres aerosoles (Aerosol-1,
Aerosol-2 y Aerosol-3).

A diferencia de Nelder-Mead, con MultiNest no hay que proporcionar un valor a priori
de los parametros sino una distribucién de probabilidad a priori de los mismos. Se optd
por utilizar una funcién de probabilidad uniforme cuyos limites se encuentran, para
cada parametro, en la siguiente tabla.

Parametro | Limite inferior | Limite superior

CH,4 profundo 0.001 10.0
Aerosol-1 0.1 100.0
Aerosol-2 0.001 10.0
Aerosol-3 0.1 10.0

Los retrieval que se realizaron con MultiNest en este trabajo se hicieron utilizando
los datos observacionales, es decir, los espectros, de dos puntos del planeta. Concre-

tamente, en las simulaciones que se han llevado a cabo se emplearon los puntos con
latitud 22°N y longitud 0°E y 50°E.
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Teniendo los parametros de entrada del algoritmo listos, se realizd el retrieval y los
resultados se pueden observar de tres formas diferentes: a través de las probabilidades
a posteriori de los parametros atmosféricos, a través de la comparacién de los espec-
trosde (I/F)oy ky através de los espesores 6pticos del modelo con mayor probabilidad.

Las probabilidades a posteriori de los parametros de entrada se representé mediante
un corner plot que permite observar no solo dichas probabilidades sino las correlaciones
dos a dos entre los distintos parametros.
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Figura 39: Ejemplo de corner plot de los pardametros empleados en esta exploracion. Los valores estan
en escala logaritmica. Las abundancias de los aerosoles estdn dadas como multiplicadores (scalers) de
la distribucion inicial.

A partir de la Figura 39 se puede deducir que las abundancias de CH,4 y del Aerosol-3
("Methane”) estan relativamente acotadas con una anchura de incertidumbre mayor
para el ultimo de ellos. Para el caso de las abundancias de Aerosol-1 (“Waterlce®) y
Aerosol-2 (“Ammonia*“), solo se tiene certeza de una cota inferior y superior, respecti-
vamente, para sus scalers.

Pasando a los espectros, se comparan en la Figura 40 el espectro observado, el de
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referencia y el del modelo obtenido con MultiNest.

A pesar de que el modelo de referencia tenga visualmente un mejor ajuste al espec-
tro observado de (I/F)g, el modelo obtenido con MultiNest se ajusta mucho mejor al
espectro observado de k, prediciendo adecuadamente en qué filtros se observa oscure-
cimiento y en cudles abrillantamiento hacia el limbo. En esta figura no solo aparece el
espectro del mejor modelo generado con MultiNest, sino que aparecen los espectros de
los 100 mejores modelos. Sin embargo, la diferencia entre ellos es inapreciable.
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Figura 40: Espectros (I/F)o y k de los modelos involucrados.

Los valores de 2 también aparecen en la figura pero se mostrardn en una ultima tabla
junto a los valores de los espesores 6pticos y de la evidencia bayesiana del modelo.

Modelo referencia | Modelo MultiNest
Parametro | Espesor éptico (7) | Espesor éptico (1)
CHy profundo - -
Aerosol-1 0.65 6.53145
Aerosol-2 1.52 0.15206
Aerosol-3 0.04 0.26873
2 3 (I/F)o k
16.671 12.653

log Z2 - -75.309

Los resultados obtenidos sugieren que, con los pardmetros de entrada utilizados (y
fijando el resto de pardmetros atmosféricos), el retrieval fuerza a la nube intermedia
(Aerosol-2) a ser menos espesa mientras que la nube inferior (Aerosol-1) resulta mucho
mas gruesa.

Para mantener la compatibilidad con los datos y modelos dados por Irwin et al. (2022),
seria necesario introducir nuevos parametros como pueden ser el tamano de las particu-
las de los aerosoles o su indice de refraccién imaginario, el cual esta relacionado con la
capacidad de absorcién de las particulas. Una exploracion mas completa del espacio de
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parametros a posteriori podria incluso llegar a demostrar que las ideas iniciales sobre
las distribucion vertical de los aerosoles estaban sesgadas por las hipdtesis iniciales de
Irwin et al. (2022). Este sesgo inicial podria corregirse gracias a la utilizacién de técni-
cas de inferencia Bayesiana, pues evaluando la evidencia bayesiana se podria proponer
la plausibilidad de diferentes modelos.

Los resultados obtenidos son claramente mejorables pero la importancia de haber lle-
gado a los mismos recae en que los modelos y los codigos ya estan listos para seguir
operando en la estimacién de los pardmetros atmosféricos. Ademas, al utilizarse técni-
cas de inferencia bayesiana, es posible la comparacién entre diferentes modelos, donde
distintos conjuntos de parametros entren en juego, gracias al calculo de la evidencia
bayesiana que proporciona MultiNest.
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5. Conclusiones

Este trabajo auna diferentes conceptos y técnicas relacionadas con el estudio de las
atmosferas planetarias, desde la navegacion y la calibracién de las imédgenes, hasta la
creacion de modelos atmosféricos y la estimacion de sus parametros.

A pesar de que estos son aspectos ampliamente conocidos y utilizados en las inves-
tigaciones del campo, podria considerarse que este Trabajo de Fin de Master debe su
completitud a la implementacién de Elkano y a la descripcion y utilizacion de técnicas
de inferencia Bayesiana.

Implementacion de Elkano

Tras el seminario impartido por Jorge Herndndez Bernal al Grupo de Ciencias Plane-
tarias de la UPV/EHU, sali6 a relucir el gran potencial de la herramienta Elkano para
la navegacion de imagenes planetarias.

Tal y como ya se ha mencionado en este trabajo, existen otras herramientas que per-
miten la navegacion de las imagenes de forma semi-automaética, es decir, requiriendo
obligatoriamente la interaccién con el usuario. Sin embargo, con la gran cantidad de
iméagenes que eran necesarias navegar para la realizacion de este trabajo y la alta mo-
dularidad de Elkano, lo mas inmediato era disenar métodos de navegacién automatica
utilizando esta libreria.

Una vez se realizé el estudio en detalle del funcionamiento interno de Elkano, se pudie-
ron diseniar funciones y cédigos completos que consiguiesen no solo navegar las imagenes
sino almacenar los resultados de dicha navegacion en un formato sencillo de manipular
y utilizar en posteriores analisis.

Técnicas de inferencia Bayesiana

Las técnicas de transporte radiativo son una potente herramienta en el estudio de las
atmosferas planetarias que permiten generar los espectros (tanto reflejados como emi-
tidos) de estos cuerpos a través de la definicién pardmetros como estructuras verticales
de particulas, tamano de las mismas o composicion atmosférica, entre otros. Con los
retrieval atmosféricos es posible inferir dichas propiedades atmosféricas a través de las
observaciones, buscando siempre el mejor ajuste entre modelos y datos experimentales.

En este trabajo, se han descrito brevemente los fundamentos de las técnicas de infe-
rencia Bayesiana y se han presentado las ventajas que estas proporcionan en el estudio
de las atmosferas planetarias: estimacion de probabilidades a posteriori de parametros
atmosféricos y seleccion de modelos en base a la evidencia bayesiana.

Los resultados logrados en este trabajo en cuanto a la estimacién de parametros y
la seleccién de modelos son limitados debido a que estos no conforman el groso de los
objetivos. Sin embargo, estos dejan presente que tanto los datos extraidos de las image-
nes de Neptuno como los cédigos disenados estan preparados para seguir profundizando
en la obtencion de modelos mas realistas.
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5.2.

Cumplimiento de objetivos

. Navegacion automatica de las imagenes: Se han desarrollado cédigos que

permiten la navegacién automatica de forma masiva de las imagenes disponibles de
Neptuno tomadas por el HST /WFC3 (apartado 4.1) pudiéndose aplicar, con ligeras
modificaciones, a imagenes de otros planetas tomadas por el mismo instrumento.
De un total de 1812 imagenes, 1590 han sido navegadas.

. Calibracion de las imagenes: Se han adaptado codigos ya existentes para la

calibracion de las iméagenes de otros planetas a Neptuno de forma exitosa ademas
de realizarse un analisis de la consistencia temporal y espectral de la calibracién
(apartado 4.2).

. Creacion de planisferios: Utilizando una interpolacion de datos no equiespa-

ciados a una rejilla equiespaciada se han generado planisferios de las imagenes
navegadas y calibradas (I/F, p, po y Ag) con una resolucién de 0.5° (Anexo I).

. Obtencidén de (I/F) y k: Con los datos de la navegacién en formato matricial fue

inmediato implementar un ajuste de Minnaert para cada latitud de los planisferios
obteniendo un par [(I/F)g, k] para cada una de ellas (apartado 4.2.1).

. Almacenaje en archivos FITS: Los datos calibrados y navegados fueron al-

macenados en el mismo fichero (Figura 27), los planisferios se almacenaron en
un fichero con una extensién dedicada para los datos calibrados (I/F), u, po y
Ay (Figura 30). Por otro lado, los pares [(I/F)o, k|, asi como los resultados de
los ajustes lineales también han sido almacenados en un fichero para su posterior
utilizacién.

. Modelos de transporte radiativo: Se han creado modelos de transporte radia-

tivo de la atmosfera de Neptuno para una de las visitas disponibles y se ha utilizado
la API en Python para modificar abundancias, perfiles verticales, angulos de ob-
servacion y, en general, los parametros necesarios para reproducir la estructura de
referencia marcada en Irwin et al. (2022).

Inversiones: Se han adaptado codigos que utilizan Nelder-Mead y MultiNest pa-
ra poder trabajar con los datos obtenidos en los objetivos 3 y 4, utilizando los
ficheros generados con el objetivo 5. Ademés, se han mostrado los primeros resul-
tados obtenidos con dichos cédigos para mostrar el potencial de los mismos en la
estimacién de parametros atmosféricos y seleccién de modelos (apartado 4.3.3).

Trabajo futuro

A pesar de haber alcanzado con éxito los objetivos propuestos al inicio de este trabajo,
este supone solo la preparacion de los datos para el estudio de la atmésfera de Neptuno
a partir de las imdgenes tomadas por HST/WFC3.

En primer lugar, los comportamientos anémalos de la calibraciéon que se han detectado
en algunas de las visitas no han sido analizados con el objetivo de darles justificacion,
sino, por el contrario, para evitar utilizar dichos datos en los analisis posteriores. Una
de las posibles tareas futuras seria estudiar el origen de dichos comportamientos.

En segundo lugar, el anélisis temporal de los datos no ha sido realizado en este trabajo;
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los modelos de transporte radiativo que se han generado solo responden a una de las
visitas. Extender el trabajo realizado al resto de las visitas es una tarea obligatoria para
este proposito.

En tercer lugar, el andlisis espacial de los datos tampoco ha sido realizado en este
trabajo; los retrievals obtenidos mediante Nelder-Mead o MultiNest solo responden a
dos longitudes para una latitud concreta. Con un modelo definido para una visita, es
posible extender el trabajo para otros puntos del planeta.

En cuarto lugar, los resultados obtenidos en la estimacion de los pardametros atmosféri-
cos tras el retrieval con MultiNest no son los méas acotados o realistas posibles. En este
trabajo se ha pretendido mostrar que los datos estan ya listos para ser analizados en
un futuro y que se tiene la comprension del funcionamiento de este tipo de técnicas.
Extensiones venideras en este ambito podrian estar en torno a la modificacién de la
funcion de probabilidad a priori o la inclusién de nuevos pardmetros de entrada.
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Anexo I: Planisferios mediana 19/08/2020
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Figura A.1.1: Planisferio mediana (Filtro F467M).
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Figura A.1.2: Planisferio mediana (Filtro F547M).
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Figura A.1.3: Planisferio mediana (Filtro F657N).
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Figura A.1.4: Planisferio mediana (Filtro F763M).
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Figura A.1.5: Planisferio mediana (Filtro F845M).
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Figura A.1.6: Planisferio mediana (Filtro FQ619N).
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Figura A.1.7: Planisferio mediana (Filtro FQ727N).
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Anexo II: Cortes fotométricos por el meridiano central
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Figura A.2.1: Cortes fotométricos (Filtro F336W).
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Figura A.2.2: Cortes fotométricos (Filtro F390M).
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Figura A.2.3: Cortes fotométricos (Filtro F410M).
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Figura A.2.5: Cortes fotométricos (Filtro F547M).
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Figura A.2.7: Cortes fotométricos (Filtro F657N).
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Figura A.2.11: Cortes fotométricos (Filtro FQ727N).
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Figura A.2.12: Cortes fotométricos (Filtro FQ750N).
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Figura A.2.13: Cortes fotométricos (Filtro FQ889N).
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Anexo III: Cortes de (I/F)y y k

Aclaracién: la leyenda se refiere tanto a las curvas de (I/F)y como a las de k pero se
han representado separadas para una mejor visualizacién de las mismas.
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Figura A.3.1: Cortes (I/F)o y k (Filtro F336W).
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Figura A.3.2: Cortes (I/F)g y k (Filtro F390M).
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Figura A.3.3: Cortes (I/F)g y k (Filtro F410M).
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Figura A.3.4: Cortes (I/F) y k (Filtro F467M).
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Figura A.3.5: Cortes (I/F) y k (Filtro F547M).
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Figura A.3.6: Cortes (I/F)o y k (Filtro F631N).
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Figura A.3.7: Cortes (I/F)g v k (Filtro F657N).
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Figura A.3.8: Cortes (I/F)g y k (Filtro F763M).
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Figura A.3.9: Cortes (I/F)g y k (Filtro F845M).
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Figura A.3.10: Cortes (I/F) y k (Filtro F953N).
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Figura A.3.11: Cortes (I/F)o y k (Filtro FQ619N).
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Figura A.3.12: Cortes (I/F)o y k (Filtro FQ727N).
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Figura A.3.13: Cortes (I/F)o y k (Filtro FQ750N).
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Figura A.3.14: Cortes (I/F)o y k (Filtro FQ889N).
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Figura A.3.15: Cortes (I/F)o y k (Filtro FQ937N).
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