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Resumen

A principios de 2016 se lanz6 la mision ExoMars Trace Gas Orbiter (TGO) de la ESA y Ros-
cosmos. Uno de sus principales objetivos es detectar y medir, en su caso, la variabilidad de
diversos gases traza. Para ello se utilizan dos instrumentos de sondeo remoto a bordo de TGO.
Uno de ellos es el Nadir and Occultation for MArs Discovery (NOMAD), cuyo canal SO mide
espectros de transmision atmosférica en una geometria de ocultacion solar. Algunos de estos
gases minoritarios, como las especies de azufre, cloro, hidrocarburos o nitrégeno, son de gran
interés, ya que pueden revelar procesos en la atmosfera o la superficie desconocidos hasta la
fecha. Algunos son también importantes para comprender la evolucioén astrobioldgica y geofi-
sica de Marte. Sin embargo, debido a su escasa abundancia, sus firmas espectrales pueden estar
por debajo del limite de deteccion. Para mejorar la capacidad de deteccion de NOMAD, se ha
desarrollado una estrategia basada en un promediado cuidadoso de los espectros de transmi-
tancia. El codigo desarrollado para tal fin, escrito en Python, se ha incorporado al codigo del
Pre-Processing, desarrollado en el IAA para el analisis rutinario de los datos calibrados de nivel
1 de NOMAD. Un simple promedio directo de estas transmitancias no es apropiado debido a
dos incertidumbres importantes: (1) errores sistematicos atin presentes en los datos calibrados,
y (2) la opacidad de los aerosoles marcianos, altamente variable y en principio desconocida.
En este trabajo se ha seguido una estrategia en dos pasos; en primer lugar se calcula el conti-
nuo de absorcion debido a los aerosoles, y en un segundo lugar se promedian un conjunto de
espectros tras normalizar sus continuos. En este trabajo se presenta la primera aplicacion de
este método a una pequefia muestra de scans del un orden de difracciéon que contiene lineas
espectrales de HCIL, H,O y CH,. En cuanto al H,O y HCI, se ha conseguido aumentar la SNR en
un factor en torno a 4, lo que permite revelar claramente lineas débiles de estos compuestos.
En cuanto al CH,, no se han detectado lineas de absorcion de este gas, en consonancia con
trabajos anteriores de otros equipos de NOMAD y ACS. Ademas, se han conseguido abundan-
cias maximas de metano en torno a 0.004 ppbv, con un criterio de 2-Sigma, lo que significa un
factor 10 menor que el limite maximo anterior obtenido por Knutsen et al., 2022, con datos de

NOMAD, y muy cercano a los limites de detecciéon de ACS (en torno a 1 pptv).
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1 Introduccion

1.1. La atmoésfera marciana

Marte tiene una atmoésfera muy tenue que ejerce una presiéon media en su superficie de
aproximadamente 6,36 mbar[1], lo que equivale a menos de una centésima parte de la presion
atmosférica terrestre. Dependiendo de la estacion, la presion atmosférica en Marte varia desde
los 4.0 hasta los 8.7 mbar[1]. La excentricidad de su 6rbita es algo mayor que la de nuestro pla-
neta y se encuentra a una distancia media del Sol de 1.5 UA. En consecuencia, en el transcurso
de una oOrbita completa, el Planeta Rojo recibe la mitad del promedio de radiaciéon solar que
llega a la Tierra[2]. Debido a esto, asi como a la ausencia de océanos, la temperatura media
global de su superficie alcanza un valor de -55°C[3], y experimenta grandes cambios térmicos
estacionales y pronunciadas variaciones de temperatura durante su ciclo diurno que pueden
superar los 70°C[2].

En cuanto a su composicion, el diéxido de carbono (CO,) constituye el componente princi-
pal, ocupando el 95.10 % de la atmosfera, seguido del nitrégeno molecular (N,, 2.59 %), el argon
(Ar, 1.94 %). El porcentaje restante esta repartido en cantidades menores de agua (H,0, 0.02 %),
monoxido de carbono (CO, 0.06 %) y oxigeno molecular (O,, 0.16 %)[1], asi como en una serie
de gases traza entre los cuales se halla el metano (CH,), o asi lo han reclamado algunos estu-
dios presentados en la siguiente seccion. Esta molécula, protagonista de este trabajo, suscita
un alto interés cientifico y plantea un gran desafio técnico por los motivos que se presentan
en el apartado 1.2.

El vapor de agua presente en la atmdsfera marciana tiene una presion parcial tipica de 1072
mbar, lo cual equivale a unos 10~ g de H,O por cm?. La cantidad de agua en la atmésfera que
esto representa supone una diezmilésima parte de la que existe en la Tierra. Este contenido de

agua varia seguin el suministro o eliminacion estacional de los casquetes polares marcianos,
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el intercambio con el agua adsorbida® por el regolito proximo a la superficie y el transporte
global debido a los vientos[4].

La mision MAVEN (Mars Atmosphere and Volatile Evolution) revel6 que Marte ha estado
perdiendo gas al espacio desde su formacion, lo que ha provocado cambios significativos en su
clima[5]. Las observaciones realizadas por esta sonda mostraron que cada segundo se escapan
al espacio exterior alrededor de 100 gramos de materia atmosférica, debido esencialmente a la
influencia del viento solar, al no haber un campo magnético global para contrarrestarlo. Varios
estudios han llegado a la conclusién de que en un determinado periodo, Marte albergd una
atmosfera primitiva notablemente densa, templada y humeda, lo que propicio6 la existencia de
agua liquida en su superficie. Sin embargo, el progresivo desvanecimiento atmosférico, unido
al hecho de que no existen suficientes depositos de carbonato en la superficie marciana como
para retener los gases de efecto invernadero, se han propuesto como las causas dominantes
del cambio climatico de Marte, provocando asi sus condiciones actuales de baja temperatura

y aridez[6].

1.2. El metano en Marte. Antecedentes e importancia

Las primeras detecciones de metano en Marte se publicaron en 2004, a partir del analisis
de las observaciones realizadas con el instrumento FTS (Fourier Transform Spectrometer) del
telescopio Canada-Francia-Hawaii (1999)[7] y el PES (Planetary Fourier Spectrometer), a bordo
del orbitador Mars Express de la agencia espacial europea (ESA - European Space Agency) (2003)
[8]. Las concentraciones de metano que se reportaron fueron en torno a 10 ppbv? y se infirio
que su distribucion en la atmoésfera marciana podria ser heterogénea y fluctuante en funcion
de la estacionalidad y longitud del dia.

En 2003 se detect6, mediante otra serie de observaciones terrestres por espectrografia eche-
lle, la presencia de una columna de metano que lleg6 a alcanzar un valor pico de 45 +10 ppbv[9].

Las lecturas de metano antes y después de este evento fueron muy bajas (< 7-8 ppbv)[10]. En

1La adsorcién implica la adherencia de moléculas o particulas en la superficie de un material sélido o liquido.
ZPartes por mil millones en volumen
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2011, a partir de las mediciones en espectroscopia infrarroja de alta resolucién por parte de va-
rios observatorios terrestres situados a gran altura (VLT - Very Large Telescope, Keck-2 - Keck
Observatory Telescope 2, NASA-IRTF - NASA Infrared Telescope Facility), se estimaron limites
superiores para el metano en Marte (<7 ppbv)[11]. Un afio después, con la incorporacion del
rover Curiosity y su espectrometro de masas TLS (Tunable Laser Spectrometer) del instrumen-
to SAM (Sample Analysis at Mars), dentro de la mision MSL (Mars Science Laboratory) de la
NASA[12], se dio comienzo a la busqueda in situ de componentes atmosféricos en la superficie
marciana, concretamente en la region del crater Gale. Las primeras medidas de Curiosity iden-
tificaron concentraciones de metano inferiores a 2-3 ppbv, pero con el transcurso de la mision
se llegaron a detectar varios picos de concentracién, con un promedio de 7.2 ppbv[13]. Varios
anos después del comienzo de esta mision, en 2018, medidas mas sensibles aportaron eviden-
cias mas solidas de una variacion estacional en el nivel de fondo de metano atmosférico, el cual
oscil6 entre 0.24 y 0.65 ppbv[14]. En 2019, Curiosity detect6 el mayor pico de concentracion
de metano en tales condiciones (21 ppbv).

En abril de 2018 también comenzaron las observaciones del otro protagonista de este traba-
jo, el orbitador TGO (Trace Gas Orbiter) de la mision ExoMars[15], cuyos detalles seran abor-
dados en el siguiente apartado. Un afio después se reportaron sus primeros resultados y, a
pesar de la mayor sensibilidad instrumental en comparacion con las misiones anteriores, éstos
fueron negativos con respecto a la detecciéon de metano. Este hecho implicé que, de haber tra-
zas minimas de metano en las zonas estudiadas, su concentracion debia ser inferior al limite
de sensibilidad del instrumento. Dicho limite es un orden de magnitud mayor que el nivel de
fondo medido por Curiosity (< 0.05 ppbv)[16].

La presencia de metano en la atmosfera del Planeta Rojo ha despertado gran interés en la
comunidad cientifica ya que, en la Tierra, la mayor parte del metano atmosférico es de ori-
gen biologico (por ejemplo, como producto del metabolismo microbiano)[17][18]. Por ello, la
deteccion de metano en la atmoésfera marciana y su caracterizacion podria arrojar luz sobre
la posible existencia de vida microbiana activa o extinta, asi como de materia organica en el
planeta. No obstante, este metano también podria tener origen abidtico, ya sea a través de

procesos magmaticos (desgasificacion) o reacciones quimicas a baja temperatura (hidrogena-
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ciéon de CO,)[19][20]. E1 CH, es quimicamente inestable en la atmodsfera oxidante de Marte,
principalmente a causa de la radiacion ultravioleta proveniente del Sol (fotélisis) y las reac-
ciones quimicas con OH y OD’. Segtin el conocimiento actual sobre la fotoquimica marciana,
el tiempo de vida del metano deberia oscilar en el rango de los 250-300 afios. Por lo tanto,
la presencia episddica de metano en la atmosfera, tal y como ya la han corroborado diferen-
tes misiones, sugiere la existencia de una fuente que lo renueva continuamente, desconocida
por el momento. Para tratar de encontrar una teoria que sea consistente con las detecciones
de metano hasta la fecha y los resultados negativos de TGO, un primer acercamiento deberia
considerar la presencia de posibles mecanismos de captacion o destruccion de metano, y que

ademas éstos sean compatibles con la fotoquimica marciana[21].

1.3. La mision ExoMars-TGO

Lanzada en 2016, la misidon ExoMars-TGO marc6 el comienzo de una serie de misiones con-
juntas entre la ESA y la agencia espacial rusa Roscosmos. Un objetivo clave de esta mision es el
estudio detallado del metano y otros gases atmosféricos presentes en Marte en concentracio-
nes bajas, inferiores al 1 % de la atmoésfera marciana. También se presta especial atencion a los
hidrocarburos y a las especies de azufre, ya que podrian servir como indicadores de procesos
bioldgicos o geoldgicos activos, tanto en el pasado como en el presente[22].

Para alcanzar este objetivo, TGO cuenta con dos modulos especializados en la deteccion
y caracterizacion de gases traza: ACS (Atmospheric Chemistry Suite) y NOMAD (Nadir and
Occultation for Mars Discovery). El canal SO, uno de los espectrometros de NOMAD, es espe-
cialmente relevante en este estudio, ya que permite realizar analisis de alta resolucion espectral
para identificar lineas de absorcién de dichos gases. Una presentacion mas detallada del instru-
mento y su canal SO se incluye en el apartado 2.1.1. Ademas, TGO lleva a cabo un seguimiento
de los cambios estacionales en la composicion y temperatura de la atmoésfera marciana, con el

fin de desarrollar y mejorar modelos atmosféricos detallados[22].

3Radical hidroxilo pesado o deuterohidroxilo
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1.4. Objetivos

Debido a su baja abundancia, las firmas espectrales de los gases traza pueden estar por
debajo del limite de deteccion del instrumento NOMAD, o encontrarse ocultas en el ruido de
la sefial. Este hecho es el que ha motivado el objetivo principal de este trabajo: la mejora del
analisis de los datos calibrados preprocesados de NOMAD. Para lograrlo, se ha recurrido a la
implementacion de un algoritmo informatico escrito en el lenguaje Python. La tarea fundamen-
tal de este algoritmo consiste en realizar un promedio cuidadoso de espectros de transmision.
Este tratamiento pretende aumentar el limite de detecciéon de NOMAD al reducir la amplitud
del ruido aleatorio inherente a la electronica empleada y las condiciones ambientales durante
las lecturas espectrales.

La deteccion de trazas de metano en Marte por parte de la misiéon ExoMars-TGO tendria un
gran valor cientifico, como se ha mencionado anteriormente. Con el fin de identificar posibles
lineas de absorcion débiles de CH,, se pretende aplicar el método descrito en una serie de
scans registrados por el canal SO de NOMAD. Estos scans corresponden a orbitas especificas
con caracteristicas geograficas y temporales de interés (véase la subseccion 2.1.4). De esta
manera, se pueden comparar los resultados obtenidos en diferentes estaciones y ubicaciones
del planeta.

En el caso de deteccion negativa de metano, un objetivo adicional de este estudio es la
derivacion de limites superiores de deteccion de dicho gas en los espectros promediados. La
determinacion de la abundancia maxima de metano no solo permite cuantificar los posibles
beneficios del promediado espectral, sino también realizar una evaluaciéon mas precisa de los
limites de deteccion para este gas. Esta evaluacion proporciona informacion valiosa sobre el
incremento en sensibilidad y capacidad de deteccion que el método utilizado puede ofrecer, lo

cual es crucial para futuras investigaciones y aplicaciones practicas.



2 Metodologia y desarrollo

2.1. Metodologia

Tal y como ha sido introducido anteriormente, los espectros de transmision que he utilizado
en este trabajo pertenecen al instrumento NOMAD de la mision ExoMars-TGO. E1 método de
funcionamiento de este instrumento, asi como una descripcion breve del mismo y dicho canal,
se incluyen en esta seccion.

Posteriormente se presenta el recorrido seguido para desarrollar el codigo que permite el
promediado de los espectros y su visualizacion. Asimismo se explican una serie de puntos
relacionados con los espectros de NOMAD y su promediado. También se muestran las moti-

vaciones seguidas para la seleccion de los scans en base a las caracteristicas asociadas a éstos.

2.1.1. Espectroscopia por ocultacion solar: TGO/NOMAD

2.1.1.1. Espectroscopia por ocultacion solar

Debido a la alta precision requerida para la deteccion de gases traza, tanto ACS como NO-
MAD operan mediante la técnica de ocultacion solar. En esta geometria de observacion, el
instrumento apunta directamente al disco solar y mide la irradiancia que atraviesa la atmosfe-
ra (transmitancia) en cada altura tangente durante el amanecer o el atardecer, lo que permite
medir la absorcion de la luz por los diferentes gases presentes en la atmoésfera[23]. La radiacion
capturada se contrasta con mediciones exoatmosféricas, las cuales corresponden a alturas don-
de la atenuacion atmosférica es despreciable. En el caso de Marte, éstas se ubican mas alla de su
exosfera a una altitud de 230 km aproximadamente. El cociente de ambas resulta en un espectro

de transmision a cada altura tangente, para un determinado rango de frecuencias espectrales.
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Este proceso se lleva a cabo a diferentes alturas tangentes’, aumentando o disminuyendo en
altitud durante cada amanecer (egress scan) o cada atardecer (ingress scan), respectivamente.
Cada orbita de NOMAD alrededor de Marte contiene un amanecer y un atardecer. Finalmente,
a partir de los espectros obtenidos a lo largo de las alturas seleccionadas, es posible derivar un
un perfil vertical de magnitudes que pueden derivarse de las lineas de absorcion del espectro,

como la temperatura o de la abundancia de diversos compuestos de la atmosfera.

Exoatmospheric measurement

.
From Measurement 1 — layer1 .

SUN  Measuremesit2 -~ layer2
7 p—— e eerr———
Measurement n —~Laver n

Eig Natoni | |

Figura 1: Ilustracion del funcionamiento de la técnica espectroscopica de ocultacion solar. Fi-
gura extraida de [24].

La ocultacion solar proporciona la alta sensibilidad requerida para el objetivo en cues-
tion debido a dos razones principales: en primer lugar, la intensidad luminica del Sol permi-
te obtener espectros con una relacién sefnal-ruido (SNR - Signal to Noise Ratio) muy elevada
(2000-3000); y en segundo lugar, la longitud de camino dptico atmosférico? en esta geometria
de observacion es hasta 10 veces mas extensa que la obtenida al observar la superficie del
planeta[21]. Como resultado, esta técnica facilita la deteccion de lineas de absorcion, y la de-
terminaciéon de abundancias de gases atmosféricos que, en ausencia de saturacion de las lineas,

puede llegar a precisiones del orden de una parte por mil millones (ppb)[23].

L Altitud o elevacion del punto de observacion en relacién con el horizonte. En este caso, la altura tangente se
mide desde el punto de vista del observador hacia el punto donde el haz de luz solar se encuentra tangente a la
atmosfera marciana

Distancia total que recorre la luz solar a través de la atmésfera desde el punto de ocultacion hasta el obser-
vador. Representa la trayectoria seguida por los rayos de luz solar mientras atraviesan la atmoésfera y llegan al
detector o instrumento de medicion.
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2.1.1.2. El instrumento NOMAD

NOMAD es un conjunto de espectrometros a bordo del orbitador TGO. Este instrumento
realiza un minucioso estudio espectroscopico de la atmdsfera marciana, abarcando longitudes
de onda en el rango ultravioleta (UV), visible e infrarrojo (IR) que van desde 0.2 hasta 4.3
um. NOMAD consta de tres canales distintos: un canal exclusivo de ocultacion solar (SO -
Solar Occultation) que opera en el rango infrarrojo (2.2 - 4.3 pum), un segundo canal infrarrojo
(2.2 - 3.8 um) capaz de realizar observaciones de nadir®, pero también de ocultacién solar y
de limite (LNO - Limb Nadir and solar Occultation), y un canal ultravioleta/visible (UVIS -
Ultraviolet visible, 200 - 650 nm) que puede funcionar en todos los modos de observacion. Las
capacidades espectrales de los canales SO y LNO superan las de las misiones previas en 6rbita

en el infrarrojo en mas de un orden de magnitud[25].

Figura 2: El instrumento NOMAD, con los canales SO (1), LNO (2) y UVIS (3), y la electrénica
(4). También se indican las lineas de vision hacia el Sol (cilindros amarillos) y la direccién nadir
(cilindros naranjas). Figura extraida de [25].

2.1.1.2.1. El canal SOy el filtro AOTF

El canal SO es una adaptacion de un espectrometro ya existente llamado SOIR (Solar Occul-

tation in the InfraRed), que formaba parte del conjunto de espectrometros SPICAV (SPectroscopy

3Geometria de observacion en la que los sensores o instrumentos se orientan de manera que su linea de visién
intersecciona con la superficie del planeta. Esta técnica proporciona una vista directa y vertical de la atmosfera
en el punto de observacion.
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for the Investigation of the Characteristics of the Atmosphere of Venus) a bordo de la misiéon Venus
Express de la ESA[26]. El rango espectral que abarca es de 2.2 a 4.3 pm y su campo de vision
(FOV - Field of view) es de 30 x 2 minutos de arco. El canal estd compuesto por una 6ptica de
entrada, un filtro acusto-optico sintonizable (AOTF - Acousto-optic Tunable Filter), una seccion
de espectrometro que incluye una rendija y un espectrometro de rejilla de difraccion echelle,

asi como un conjunto de detectores infrarrojos criogenizados[27].

Yed W

Figura 3: Esquema de los canales SO y LNO: (1) la 6ptica de entrada, (2) el filtro AOTF, (3) la
rendija de entrada del espectrometro, (4 y 6) espejos plegables, (5) la rejilla de echelle, (7) el
detector. Figura extraida de [25].

El AOTF acttia como un filtro paso banda, seleccionando el intervalo espectral que se re-
gistra en el detector. El ancho de banda de este filtro se elige de manera que corresponda
aproximadamente al Rango Espectral Libre (FSR) de la seccion del espectrometro echelle. El
AOTF es controlado por radiofrecuencia, la cual se elige para cada orden de difraccion de ma-
nera que el paso de banda del AOTF permita que la radiacion del orden de difraccion elegido
llegue al detector. Los detectores del tipo HgCdTe MARS-MW de Sofradir en los canales SO y
LNO contienen 320 columnas (direccién espectral) por 256 filas (direccién espacial) de pixe-
les. Durante las observaciones, se enfrian a 85K mediante un refrigerador criogénico rotatorio
RICOR K508HSM, pero no todas las 256 filas del detector son iluminadas por el Sol durante
una observacion de ocultacion solar, por lo que solo se leen las filas iluminadas durante cada
adquisicion de imagen[27].

La longitud de onda de la banda de paso del AOTF puede cambiarse de forma cuasi instan-

tanea, lo que permite medir cualquier orden de difraccion dentro del rango espectral del canal.
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Sin embargo, debido a las limitaciones de volumen de datos de la nave espacial y considera-
ciones de relacion sefial-ruido, asi como la incorporacion de la electronica heredada de SOIR,
el canal SO solo puede capturar entre 5 y 6 drdenes de difraccion por segundo durante una
ocultacion solar. Durante una observacion en este canal, se sigue un patrén de periodicidad de
1 segundo, conocido como ritmo: se realizan mediciones de ocultacion ciclando a través de los
ordenes seleccionados dentro de este periodo y luego regresando al primer orden de difraccion
para comenzar nuevamente el ciclo en el siguiente periodo de ritmo. La informacién espacial
se conserva en el proceso, ya que cada fila del detector tiene un campo de visiéon de aproxima-
damente 1 x 2 minutos de arco, lo que hace que cada una observe una seccion distinta de la
atmosfera. Durante un periodo de ritmo, el canal SO puede generar hasta 24 espectros[27].
Los datos que genera este canal son almacenados en ficheros conocidos como 6rbitas o
scans. Cada scan contiene todos los espectros que se han registrado durante una ocultacion
solar, para cierto orden de difraccion. El numero de espectros en cada scan puede variar entre 70
y 500 aproximadamente, ya que la duracién de cada ocultacion oscila notablemente a lo largo
de la mision, conforme el angulo entre la 6rbita de TGO y la direccion del sol va cambiando

(el llamado angulo beta).

2.1.2. Promediado de espectros sintéticos

Como punto de partida de este estudio, desarrollé un cédigo informatico disefiado para, en
primer lugar, realizar un promediado de espectros y sus ruidos instrumentales, y en segundo
lugar, cuantificar la mejora de dicho promedio sobre la SNR y sobre la visualizacién de lineas
de absorcion débiles de gases traza. Con este fin, utilicé un espectro simulado que reflejasen
diversas abundancias de gases traza, al cual agregué ruido aleatorio. Someti dicho espectro a
una serie de fases de modificacion con el propoésito de alcanzar condiciones que se asemejaran
a aquellas observadas en los scans reales. Este enfoque me permitié mantener un control mas
preciso sobre las caracteristicas del espectro, asi como los efectos resultantes sobre éste al
aplicarle el codigo.

El espectro simulado con el que trabajé se generé mediante KOPRA (Kurucz Opacity Pac-

kage for Radiative Transfer)[28], un modelo de transporte radiativo linea-a-linea de dltima
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generacion, que ha sido desarrollado por la Universidad de Karlsruhe en colaboracion con el
IAA/CSIC.%. El modelo KOPRA es una herramienta utilizada en astrofisica y ciencia plane-
taria para estudiar y simular la propagaciéon de la radiacion a través de medios estelares y
atmosféricos. Este se basa en la fisica del transporte radiativo, que describe cémo la radiacion
electromagnética interactia con los materiales y se propaga a través de ellos. También permite
obtener la opacidad, que es una medida de la capacidad de un material para absorber y dis-
persar la radiacion, para determinar como la radiacion se ve afectada a medida que atraviesa
diferentes capas o medios. Esto permite el estudio de fenémenos como la formacion de lineas
espectrales, la transferencia de energia radiativa y la interaccion de la radiacién con la materia
en entornos astrofisicos y planetarios[28].

KOPRA requiere dos tipos de informacion clave para realizar simulaciones realistas. La
primera es una base de datos espectroscopicos precisa, y en este estudio he utilizado la version
mas reciente de HITRAN (Hitran 2022). La segunda es un perfil vertical que incluye presion,
temperatura y abundancias de compuestos atmosféricos, el cual simula las condiciones espe-
radas en el lugar de observacion de NOMAD. Para obtener este perfil, se extrajeron datos del
modelo climatico global de Marte llamado Mars Planetary Climate Model, desarrollado por el
Laboratoire de Meteorologie de la Universidad de Paris. La lectura de ambas bases de datos
(HITRAN y Mars PCM), asi como la ejecucion de KOPRA, se realizaron utilizando una herra-
mienta de analisis de datos desarrollada en el IAA llamada TGO Pre-Processing[30], escrita en

lenguaje Python. Esta herramienta se describe con mas detalle en la seccion 2.4.

2.1.2.1. Generacion de espectros ruidosos a partir de un espectro simulado

Como ya introduje, la primera fase consistio en afiadir una componente de ruido aleato-
rio al espectro simulado. Para generar los valores de ruido, utilicé una distribuciéon gaussiana
con una media de cero y una desviacion estandar de 0.003. Seleccioné estos valores por dos

razones: primero, la media de cero garantiza que al agregar el ruido a la sefal, no se modifique

4La base de datos HITRAN (High Resolution Transmission Molecular Absorption) es una coleccién de informa-
cién sobre la absorcién de radiacion electromagnética por moléculas en la atmosfera terrestre y otros medios.
Fue desarrollada para proporcionar datos precisos y detallados sobre las caracteristicas espectrales de los gases
que interactian con la radiacion, como el diéxido de carbono, el ozono y el vapor de agua[29].
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el continuo de transmisiéon® del espectro simulado original; segundo, la desviacion estandar
elegida es similar a la que se observa en el ruido real presente en los espectros medidos por el
canal SO de NOMAD.

Ejemplo de espectro simulado (SNR = 236, Stdev = 0.0029)

—— Espectro ejemplo

—— Espectro original
0.696 P <

0.694
0.692

0.690 - ,\ il || N 1l I UL
w N

0.688

Transmitancia normalizada

0.686

0.684

0.682

2900 2905 2910 2915 2920
Wavenumber (cm™1)

Figura 4: Espectro simulado (linea roja) y con ruido afiadido (linea azul), el cual sigue una
distribucion gaussiana de media nula y desviacion estandar de 0.003. El rango espectral de
este espectro corresponde al asociado al orden de difraccion 129.

El resultado de la adicion de este ruido aleatorio se presenta en la Figura 2.4, que muestra
una simulacion del orden de difraccion 129 de NOMAD. En esta figura, se pueden observar
varias lineas de absorcion asociadas al H,O. Luego, procedi a repetir el proceso generando
multiples espectros ruidosos con diferentes niveles de continuo para simular diversas canti-
dades de aerosoles (polvo en suspension) en la atmosfera de Marte. Reparti estos espectros
aleatoriamente alrededor de la posicion ocupada por el espectro original para asi reflejar la
variabilidad de la profundidad del continuo de transmision debido a la presencia de aerosoles
en la atmosfera, los cuales bloquean la irradiancia de forma homogénea en una amplia region

de frecuencias. En concreto, consideré que la reparticion estuviese delimitada por la region

SEl continuo de transmisién se refiere a la region del espectro electromagnético que atraviesa la atmésfera
sin ser absorbida ni dispersada por los componentes atmosféricos. En esta region, la intensidad de la luz solar no
experimenta cambios significativos debido a interacciones con gases presentes en la atmoésfera.
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contenida dentro del 10 % del valor medio de de transmision del espectro original. Con es-
tas condiciones traté de reflejar, de forma aproximada, lo que se visualiza en la lectura de los
espectros (calibrados y preprocesados) de un scan para una muestra de espectros tomados a

altitudes cercanas.

50 Espectros desplazados +/- 10%

0.76

0.74

e
3
N

Transmitancia normalizada

0.64

0.62
—— Espectro original

2900 2905 2910 2915 2920
Wavenumber (cm~1)

Figura 5: Espectro simulado original (linea azul) y conjunto de 50 espectros ruidosos desplaza-
dos £10 % alrededor del valor medio de transmision del espectro original.

2.1.2.2. Alineamiento y promedio de espectros

A partir de este punto, procedi a desarrollar la seccion del codigo responsable de promediar
los espectros.

El primer paso considerado para este proposito fue realizar una alineacion espectral antes
de llevar a cabo el promedio, lo que garantiza que cada uno de los espectros tenga el mis-
mo peso en el momento de realizar la operacion de promediado. Fisicamente, esta alineacion
consiste en normalizar los continuos de los distintos espectros, para que todos los espectros
a promediar sean homogéneos en cuanto a la absorcion de aerosoles. Concretamente, cada
uno de los espectros se desplazé hasta un valor de transmisiéon comun elegido sumandole la

diferencia entre su continuo y dicho valor.
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Figura 6: Alineacion de los 50 espectros ruidosos al valor medio del espectro simulado original.

Finalmente, el promedio de los espectros se determiné siguiendo la operacion habitual.
Esto implica sumar elemento a elemento la transmitancia correspondiente a cada nimero de
onda. Posteriormente, todos los valores resultantes se dividieron por el nimero de espectros
involucrados en esa suma, obteniendo el espectro promedio. El resultado que se obtuvo después

de este proceso se muestra en la Figura 7:
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Espectro original y promedio de N espectros

Espectro original (SNR = 316, Stdev = 0.0031)
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Figura 7: Espectro simulado original (panel superior) y promedios obtenidos a partir de 25, 50
y 100 espectros ruidosos. En el titulo de cada representacion se indica el nimero de espectros
utilizados en el promediado, asi como la SNR y la desviacion estandar (o) correspondientes.
Las lineas verdes discontinuas provienen de desplazar el valor medio del promedio +3c. Se

observa que el aumento de la SNR sigue la esperada proporcionalidad con \/ N.

2.1.3. Promediado de espectros de TGO/NOMAD

En el caso del promediado de espectros reales, segui un procedimiento analogo al de los
espectros sintéticos, con una diferencia: en relacion al alineamiento, como mencioné previa-
mente, los espectros fueron normalizados a un valor de transmisién comin empleando como
referencia sus respectivos continuos. Esto se debi6 a que, en el caso de los espectros reales, si
tuve a mi disposicion los respectivos continuos de transmision. La justificacion de este hecho
se detalla en el apartado 2.1.4.1. Consideré como valor de transmision comun la media de los
continuos de los espectros seleccionados para el promedio, con el propdsito de obtener una
estimacion de la transmitancia asociada al rango de alturas elegido.

A continuacion, presento una serie de puntos relevantes para detallar el procesamiento pre-

vio de los espectros estudiados en este trabajo, asi como dos aplicaciones adicionales, surgidas
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y motivadas por este estudio con la intencién de mejorar la calidad de dicho procesamiento.

Los espectros cuyo promediado he realizado en este trabajo provienen del Pre-Processing,
un algoritmo que desempena el "preprocesado” de los datos calibrados de NOMAD. Se trata de
una herramienta desarrollada en el IAA (Instituto de Astrofisica de Andalucia) y es utilizada
para el analisis rutinario de los datos calibrados de nivel 1 de NOMAD([31]. Al igual que el
codigo desarrollado en este trabajo, esta escrita en Python, y su objetivo principal es corregir
ciertos defectos en la lectura instrumental. Entre los mas importantes se encuentra uno que
afecta a todos los drdenes de difraccion: una pendiente artificial que causa una curvatura o
bending en los datos, debido a variaciones semi-aleatorias en la temperatura del detector. Este
defecto es sistematico pero variable de una altura a otra y de una orbita a otra. Para lograr la
correccion de esta curvatura y otros defectos relacionados con la calibracion, el Pre-Processing
utiliza simulaciones detalladas proporcionada por KOPRA. Estas simulaciones son altamente
realistas y se utilizan para "limpiar” la curvatura espectral y las imprecisiones de la calibracion.
Ademas de esto, el Pre-Processing también extrae informacion clave, como la latitud, longitud,
estacion y altura, a partir de simulaciones del MarsPCM®. Con el fin de simular espectros com-
parables a los de NOMAD, KOPRA requiere conocer caracteristicas fundamentales como la
resolucion espectral, el rango de frecuencias, las alturas tangentes de observacion, el tamafio
del campo de vision y los detalles de la respuesta espectral[30].

A continuacién se presenta con mas detalle las dos correcciones de segundo orden que
realiza el Pre-Processing: la determinacion del nivel del continuo y la correccién de la curvatura

espectral.

1. En la primera correccién, se utilizan simulaciones de KOPRA que incluyen la absorcion
de aerosoles. Se comparan estos espectros simulados con los espectros de NOMAD en
la region central del orden para ajustar y corregir el nivel del continuo.

2. En cuanto ala segunda correccion, se corrige el efecto de curvatura al ajustar cada espec-
tro a un polinomio de cuarto grado. Para ello, se comparan los espectros obtenidos con
las simulaciones de KOPRA, que no presentan curvatura debido a su naturaleza simula-

da. Estas simulaciones se modifican anadiendo una cantidad especifica de absorcion por

El MarsPCM es un modelo que proporciona una representaciéon detallada de la composicién quimica y mi-
neraldgica de Marte, basada en datos observacionales y algoritmos especializados.
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aerosoles, ya que las simulaciones de KOPRA no consideran la absorcion de aerosoles.
Al comparar los espectros, se puede inferir un polinomio de cuarto grado que describe
la curvatura instrumental. Luego, se realiza una reduccion de este polinomio de los da-
tos, lo que resulta en un espectro practicamente plano. Ademas de esta correccion, este
proceso proporciona una estimacion de la opacidad de los aerosoles a diferentes alturas

tangentes.

Atun contando con la complejidad y el potencial de esta herramienta, la correccion del ben-
ding no es perfecta, ya que el ya que el uso de un polinomio es una aproximacion para describir
un defecto instrumental no del todo conocido, ademas de variable. Como resultado, después de
aplicar el Pre-Processing, un espectro contiene varias componentes oscilantes adicionales, con
una frecuencia mucho menor que las componentes propias de la sefial. La magnitud de esta
oscilacion, conocida como "bending residual”, depende en gran medida del espectro especifico
y, por ende, del scan correspondiente.

Dichas oscilaciones pueden ser superiores al ruido instrumental y perjudicar a la hora
de promediar espectros, lo que a su vez conlleva la pérdida de informacion relevante en los
promedios resultantes. Esto motivo un objetivo adicional en relacion a este hecho: encontrar

un método para corregir estas oscilaciones, el cual se presenta en el siguiente apartado 2.1.3.1.1.

2.1.3.0.1. Correccion del bending residual. La transformada wavelet.

Para eliminar los residuos sistematicos, conocidos como bending residual, que se presen-
tan después del Pre-Processing de los datos calibrados de NOMAD, consideré hacer uso de la
transformada wavelet[32]. Esta técnica matematica se utiliza para analizar y procesar sefiales
o datos en diferentes escalas de tiempo o frecuencia, ofreciendo una representacion mas de-
tallada y precisa que otras técnicas de analisis de sefiales, como la transformada de Fourier.
La transformada wavelet descompone la sefial utilizando pequefias ondas conocidas como wa-
velets, que son funciones matematicas definidas y localizadas tanto en el tiempo como en la
frecuencia. Dicha descomposicion de la sefial original se realiza en diferentes niveles de de-
talle. En cada nivel, la sefial se filtra y divide en componentes de alta y baja frecuencia. Los

coeficientes de la transformada wavelet representan la contribuciéon de cada nivel de detalle y



METODOLOGIA Y DESARROLLO 18

proporcionan informacién sobre las caracteristicas especificas presentes en la sefial a diferen-
tes escalas[33].

Una vez realizada la descomposicion de la sefial, la componente de menor frecuencia, que
esta principalmente asociada al bending residual mencionado previamente, se elimina. Luego,
el espectro se reconstruye con las componentes restantes. De esta manera, se logra eliminar
este defecto oscilante de la sefial. Sin embargo, este método no es perfecto y puede introducir
algunas modificaciones en la forma del espectro y, por tanto, en la informaciéon contenida en
el mismo.

Para los espectros analizados en este trabajo, la funcion wavelet bior3.9[34] (biorthogonal)
proporciond los mejores resultados al minimizar la alteracion de la informacion contenida en
la sefial, después del filtrado de la componente de menor frecuencia. Un ejemplo de como actia

el método descrito usando dicha funcién se muestra en la siguiente figura:
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Figura 8: Ejemplo del efecto del filtrado de baja frecuencia espectral mediante la transformada
wavelet en un espectro real tomado por NOMAD a gran altura (= 84 km). En concreto, se
muestra el resultado tras la aplicacion de la funciéon wavelet bior3.9. En el panel superior se
representa el espectro real, mientras que en el inferior se muestra ese mismo espectro una
vez realizado el filtrado. También se ha indicado la media mévil” en cada uno (linea roja) para
mostrar con mas claridad la curvatura de baja frecuencia de las sefiales.
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Las wavelets biortogonales destacan por su capacidad para representar eficientemente se-
fiales con caracteristicas tanto de alta frecuencia como de baja frecuencia. Otra caracteristica
distintiva de las wavelets biortogonales es que estan disefiadas para tener una propiedad de
reconstruccion simétrica, lo que implica que se puede reconstruir la sefal original a partir de
sus coeficientes wavelet sin pérdida de informacion (en el caso de conservarse todas las com-
ponentes de la senal). En la notacion biorN.M, el parametro N indica el nimero de coeficientes
de la funcion wavelet madre, lo que define su longitud y esta relacionado con la resolucion
en el dominio del tiempo. Un valor mayor de N proporciona una funciéon wavelet con mayor
resolucion temporal, capturando detalles mas finos en la sefal. Por otro lado, un valor menor
de N resulta en una funciéon wavelet mas ancha en el tiempo y menos sensible a los deta-
lles de alta frecuencia. El parametro M, por otro lado, se refiere al nimero de coeficientes de
la funcién wavelet padre, que se utiliza en la reconstruccion de la sefal original a partir de
sus componentes descompuestos. Al igual que el parametro N, el valor de M también afecta
la resolucién temporal, pero en el contexto de la funciéon wavelet padre. Un valor mayor de
M proporciona una funcién wavelet padre con mayor resolucion temporal, permitiendo una

mejor reconstruccion de los detalles de la senal original[35].

2.1.3.0.2. Mejora de la determinacion del continuo

Contar con el valor del continuo de transmision de cada espectro es fundamental para rea-
lizar el promedio. Esto se debe a una razén similar a la de "alinear" los espectros antes del
promedio, pero con un nivel de precision mucho mayor. Como se ha mencionado anterior-
mente, el nivel de continuo de cada espectro se estima mediante el Pre-Processing, utilizando
la cantidad 6ptima de aerosoles que produce el mejor ajuste de la curvatura instrumental. Este
valor optimo se encuentra dentro de un conjunto de valores de opacidad en el que se basa el
programa.

Para poder promediar los espectros y conservar la maxima informacion relevante posible,

especialmente al tratar de determinar o estimar la abundancia maxima de un gas minorita-

"La media mévil implica calcular el promedio de los valores de amplitud o intensidad de la sefial dentro de
un rango de frecuencias especifico. Este rango puede ser definido por un ancho de banda fijo o por un nimero
determinado de puntos de frecuencia. Se utiliza para suavizar el ruido y resaltar caracteristicas importantes en
un rango de frecuencias determinado.
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rio como el metano, consideré necesario realizar una correccién adicional a la estimacién del
continuo que resulta del Pre-Processing. Esta correccion consistioé en ampliar los intervalos es-
pectrales que se usan para estimar la opacidad del continuo, ampliando por tanto el numero
de frecuencias (que hasta ese momento era de sé6lo 100 valores) utilizadas para ello. Aumentar
esta longitud lo suficiente implica incrementar la resolucién de la opacidad, lo que permiti6 al
programa determinar el continuo con un menor margen de error. La reduccion de este error
esta directamente relacionada con el nimero de valores de opacidad empleados en el calculo
de la estimacion.

Para cuantificar la mejora conseguida con el aumento de la cantidad de valores, tomé la
diferencia entre el valor de transmision para una frecuencia concreta y el estimado por el
Pre-Processing. Dicha frecuencia se encuentra posicionada aproximadamente en el centro del
orden, lugar caracterizado por el hecho de que, por lo general, la curvatura instrumental in-
troducida en 2.1.3.1 es menor en el mismo. Esto lo hice para todos los espectros incluidos en

el scan correspondiente, es decir, para todas las alturas tangentes del mismo.
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Figura 9: Valor de transmision del espectro y del continuo (obtenido a partir del Pre-Processing)
para todo el rango de alturas del scan 1 (panel 1) y diferencias entre ambos valores (panel
inferior, donde la linea roja es la media movil para una mejor visualizacion). El parametro ifrec
indica que tanto los valores de transmisiéon como del continuo corresponden a la frecuencia
de indice 174 del vector de frecuencias que caracteriza a los espectro, el cual se compone de
320 valores. Dicho indice esta asociado aproximadamente con el centro del orden 134. Por otro
lado, Tau_points indica el nimero de valores de frecuencia totales usados para la estimacion
de la opacidad a cada altura.

Tras realizar varias pruebas, determiné que una longitud de 1000 puntos era suficiente, ya
que mas alla de ese numero no observé una mejora apreciable en los continuos estimados,
ademas del excesivo aumento en el consumo computacional en comparacioén con la mejora

obtenida.

Esimportante destacar que, hasta la fecha, el equipo del IAA/CSIC que ha estado trabajando

en el desarrollo de del Pre-Processing no habia realizado un analisis tan exhaustivo del continuo
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de los espectros de NOMAD, ni habia llevado a cabo un estudio cuantitativo de la curvatura
residual tras el ajuste polinémico del continuo en los datos de NOMAD. Sin embargo, a partir
de este trabajo, se ha prestado especial atencion en el IAA/CSIC al nivel de precision en el

calculo del continuo utilizando esta herramienta.

2.1.3.1. Estimacion del limite superior de deteccion de metano

En el caso de no llegar a identificar metano después de hacer los promedios pertinentes
en las orbitas seleccionadas, y para cuantificar el grado de mejora que el método desarrollado
puede aportar, estableci una forma de derivar el limite de abundancia maxima de metano en
los promedios realizados. Esto lo hice gracias a los resultados aportados por EW. Knutsen y
su equipo en su articulo publicado en 2021[36]. Una parte de dicho estudio se dedicé a estimar
la abundancia maxima de metano a partir de un espectro de NOMAD del orden de difraccion
134, el mismo orden estudiado en este trabajo.

A continuacion, en la Figura 10 se presenta una figura del estudio realizado por Knutsen et
al., la cual utilicé para obtener el limite superior de concentracién de metano. En dicho estudio
se utilizaron simulaciones de metano mediante KOPRA para indicar la posicién y profundidad
de las lineas de absorciéon de metano para concentraciones de 10 y 0.4 ppbv. También éstas
se emplearon en la derivacion de abundancias maximas de metano. Dado que no disponia de
simulaciones de metano propias en el momento de realizar los promedios, consideré tomar el
valor de absorcion asociado a la linea de absorciéon de CH, mas intensa de la simulacion para

10 ppbv, ubicada en 3017.7 cm™!, segun se muestra en la figura mencionada.
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Altitude: 18.8 km, Ls: 13.12° MY 35, lat, lon: -76.5°, -176°, date: 19.04.19
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Figura 10: Panel A de la Figura 8 de Knutsen et al. (2021)[36]. Los espectros observados se
muestran en negro, el ajuste del modelo PSG® a los principales gases (H,O y CO,) en verde,
y los espectros sintéticos de CH, en rojo y naranja. El espectro rojo con una abundancia de
0.4 ppbv se utiliza para visualizar el nivel de fondo previamente observado, mientras que el
espectro naranja con una abundancia de 10 ppbv simula un evento esporadico de emision.

A partir de este valor de absorcion (0.4) y su correspondiente abundancia (10 ppbv), obtuve
una relacion lineal entre ambas cantidades, teniendo en cuenta que el origen de la recta que
describe la funcién asociada debe pasar por el punto de origen. La pendiente (m) de esta recta
fue de 25 ppbv por valor de absorcion.

Una vez obtenida dicha relacion, segui la siguiente estrategia para determinar la abundan-

cia maxima de metano en los espectros promediados:

1. El valor de absorcion se obtiene restando al valor del continuo el valor de transmitancia
correspondiente a la frecuencia de 3018 cm™!, de manera similar a como se hizo en la
simulacion del metano.

2. Luego, se compara este valor de absorcion con la desviacion estandar moévil (o) del pro-
medio, que se calcula en una region del espectro aparentemente libre de lineas de ab-
sorcion significativas. Dado que se trata de un espectro de transmision, el valor de la
desviacion estandar se toma como la unidad menos su valor inicial, y asi poder realizar
la comparacién en términos de absorcion.

3. En caso de que la magnitud de la absorcion sea menor que la desviaciéon estandar de

8El PSG (Planetary Spectrum Generator) es un software desarrollado por la NASA que permite simular y
modelar espectros planetarios, incluyendo Marte. Este software utiliza modelos y datos disponibles para recrear
las condiciones atmosféricas y composicion quimica de Marte, generando espectros sintéticos que se asemejan a
los espectros observados por los instrumentos a bordo de distintas misiones espaciales[37].



METODOLOGIA Y DESARROLLO 24

absorcion, se considera que el limite corresponde al valor de la desviacion estandar mul-
tiplicada por m. Si la magnitud de la absorcién es mayor que la desviacion estandar, se
verifica que el valor de la absorcion también sea mayor que tres veces o. Si se cumple
esta condicion, se contempla la posibilidad de la existencia de la linea de absorcion de
metano en el espectro y, por lo tanto, la presencia del gas. En tal caso, la abundancia se

determina a partir del valor de absorcion calculado multiplicado por m.

Asimismo, consideré comprobar si el efecto de la correccion del bending residual suponia

una mejora en los valores de abundancia maxima.

2.1.4. Seleccion de datos de NOMAD

Los 9 scans analizados en este trabajo, recogidos en la Tabla 1, los escogi con el proposito
de obtener informacién espectroscopica sobre la posible presencia de diversas ubicaciones de
interés en Marte. Basé esta seleccién en parametros geograficos y temporales, como la latitud,
el afio marciano y el angulo solar’® (L,). En conjunto, estos pardmetros representan una serie de
caracteristicas, indicadas también en la tabla, que intervienen en las condiciones atmosféricas,

y por tanto en la calidad de los espectros medidos.

9Se refiere al angulo de incidencia del Sol sobre la superficie de un cuerpo celeste, medido en relacién con una
linea de referencia. En el caso especifico de Marte, se define como el angulo entre la linea que conecta el Sol y el
centro de Marte, y el punto en la érbita de Marte donde se encuentra su perihelio (punto mas cercano al Sol) y se
utiliza para medir la posicion estacional del planeta en su 6rbita alrededor del Sol.
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# Scan seleccionado Ls Latitud An_o Comentarios
marciano

1 20200828_205430_1p0a_SO_A_E_134 267,24° 59,3°§ 35

Hemisferio norte/sur. Solsticio
de verano o cerca del perihelio,
cuando hay mucho polvo en la

3 | 20200831.000045_1p0a SO_A E_134 | 268,58° | 59,0°N 35 atmésfera y el H;0 sublima
desde el polo sur.

2 20181030_074553_1p0a_SO_A_1 134 278,78° 59,1°§ 34

4 | 20181030_062854_1p0a_SO_AE_134 | 278,75° | 56,0°N 34
o o Antes del inicio de la Great Dust
5 | 20180610_085321_1p0a_SO_A1 134 | 190,75° | 71,8°N 34 storm (GDS)
6 | 20200813.211146_1p0a_SO_A_E_134 | 257,76° | 57,2°N 34 Durante 1a fase de decaimiento
de la GDS.
7 | 20191122_182741_1p0a SO_A 1134 | 11050° | 63,0°N 35 Hemisferio norte/sur. Mediados
del verano, cuando la capa de
8 | 20191208.182741 1p0a_SO_A E_134 | 117,88° | 58,7°S 35 hielo norte sublima.

Temporada de afelio, muy fria y
9 | 20190716_001551_1p0a_SO_A E 134 53,21° 44,7°§ 35 sin polvo. Hielo de H.O en la
franja ecuatorial.

Tabla 1: Listado de los nueve scans u 6rbitas de NOMAD seleccionados para este estudio. Ver
texto para mas detalle.

Con el objetivo de detectar metano o, al menos, establecer limites superiores de deteccion,
llevé a cabo una btisqueda en el orden de difraccién 134 (3010-3034 cm™") del instrumento NO-
MAD. Me enfoqué en este orden en base a las simulaciones de lineas de absorcién de diversos
gases realizadas con KOPRA. Estas simulaciones mostraron que algunas de las lineas de ab-
sorcion mas intensas de CH, se encuentran dentro de este rango de frecuencias. Esta eleccion
se fortaleci6 por el hecho de que la mayoria de las lineas de metano en este orden estan loca-
lizadas en frecuencias donde las lineas de otros gases suelen ser mas débiles (vapor de agua
o CO,). De esta manera, busqué realizar un analisis menos influenciado por la presencia de
otros gases con concentraciones significativas, los cuales pueden ocultar las posibles lineas de

CH, o afectar a la estimacion de la cantidad maxima detectable de metano por el instrumento

NOMAD.
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Figura 11: Intensidad de las lineas de absorcion desde el orden de difraccion 129 hasta el 134
(HITRAN).

Una vez elegido el orden de difraccion, un segundo criterio que tuve en cuenta en la selec-
cion de las orbitas fue la opacidad atmosférica a diferentes alturas, la cual es proporcionada
por el Pre-Processing. Debido fundamentalmente a los aerosoles en suspension (polvo y hielo)
presentes en la atmoésfera de Marte, el valor del continuo de transmision en los espectros puede
verse alterado. Ademas, la opacidad también puede provocar un aumento en la distorsion de
la radiancia registrada, lo que se traduce en un peor SNR del espectro. Es por ello por lo que
realicé una busqueda exhaustiva de scans que manifestaran un perfil de opacidad por altura lo
mas "limpio" posible. Un ejemplo de este perfil, correspondiente a una de las 6rbitas escogidas

mas libre de aerosoles, se presenta a continuacion en la Figura 12:
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Figura 12: Perfiles de opacidad correspondientes a tres de los scans escogidos para apli-
car el método del promediado. Identificacion de las orbitas: (A): 20191208_182741 (#8), (B):
620200813_211146 (#6), (C): 120200828 205430 (#1).

2.2. Resultados

2.2.1. Promedios de los scans seleccionados

Después de seleccionar las 9 6rbitas o scans mas relevantes, apliqué el método del promedio
a cada uno de ellos. Realicé el promediado en intervalos de altura de 8 km, comenzando desde
la altura tangente minima disponible en cada scan y llegando a una altura maxima cercana a
los 50 km. Al elegir el intervalo especifico, realicé una inspeccion visual de los espectros para
garantizar que no estuviera promediando espectros con caracteristicas muy diferentes entre

si, lo que me permitioé preservar la mayor cantidad posible de informacion espectroscopica en



METODOLOGIA Y DESARROLLO 28

el promedio. Como resultado, el numero de espectros incluidos en la "ventana" de alturas para
el promediado fue menor que si hubiera utilizado un intervalo mas amplio.

En esta seccion se muestran, para las 5 6rbitas mas significativas en cuanto a caracteristicas
geograficas y estacionales (véase figura 2.11), una representacion de los promedios resultantes
calculados en intervalos de altura tangente de: (0 - 8), (16 - 24) y (40 - 48) km. Se selecciona-
ron los dos primeros espectros debido a que corresponden a la regiéon con mayor absorcién de
gases, a pesar de tener una mayor presencia de aerosoles, la cual dificulta la visualizacion de
picos de absorcion en algunas orbitas. El tercer espectro se eligié con el proposito de ilustrar
de manera mas clara el efecto del bending residual en los espectros. Asimismo, se indican sus
rasgos principales, como los picos de absorcion caracteristicos (de H,O y HCI) y la desviacion
estandar, asi como el continuo de transmision y su relacién con el perfil de opacidad corres-
pondiente. Dicha desviacion estandar, asociada al error aleatorio de la sefal, la calculé dentro
de los limites de una region de frecuencias aparentemente libre de lineas de absorcion (3027.7
- 3029.7 cm™!). También se incluyen, acompafiando a cada representacion, una visualizacién

del efecto derivado de aplicar el filtrado del bending residual.
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2.2.1.1. Scan 1: 20200828_205430 (Hemisferio sur. Solsticio de verano)

Promedios por intervalos de altura [20200828_205430_1p0a_SO_A_E_134] [Bending_fix = False]
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Figura 13: Promedios (lineas negras) del scan 120200828_205430 a intervalos de altura tangente
de (0 - 8), (16 - 24) y (40 - 48) km. Se muestran los respectivos continuos (lineas rojas discon-
tinuas) y el intervalo +30 alrededor de los mismos (lineas discontinuas verdes), asi como las
frecuencias asociadas a las lineas de absorcion mas intensas de CH,, H,O y HCl para el rango
de frecuencias indicado (lineas discontinuas verticales naranjas, azules y amarillas, respecti-
vamente). El resto de figuras son analogas en cuanto a esta informacion.
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Promedios por intervalos de altura [20200828_205430_1p0a_SO_A_E_134] [Bending_fix = True]
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Figura 14: Efecto del filtrado de baja frecuencia mediante la transformada wavelet en los pro-
medios del scan 1: 20200828 205430.
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Scan 5: 20180610_085321 (Antes del inicio de la GDS)
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Figura 15: Promedios del scan 5: 20180610_085321.
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Promedios por intervalos de altura [20180610_085321_1p0a_SO_A_I_134] [Bending_fix = True]
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Figura 16: Efecto del filtrado de baja frecuencia mediante la transformada wavelet en los pro-
medios del scan 5: 20180610 _085321.

2.2.1.3. Scan 6: 20200813_211146 (Durante la fase de decaimiento de la GDS)

Promedios por intervalos de altura [20200813_211146_1p0Oa_SO_A_E_134] [Bending_fix = False]
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Figura 17: Promedios del scan 6: 20200813_211146.
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Promedios por intervalos de altura [20200813_211146_1p0a_SO_A_E_134] [Bending_fix = True]
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Figura 18: Efecto del filtrado de baja frecuencia mediante la transformada wavelet en los pro-
medios del scan 6: 20200813 _211146.

2.2.1.4. Scan 8:20191208_182741 (Hemisferio norte. Mediados del verano)

Promedios por intervalos de altura [20191208_182741_1p0a_SO_A_E_134] [Bending_fix = False]
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Figura 19: Promedios del scan 8: 20191208_182741.
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Promedios por intervalos de altura [20191208_182741_1p0a_SO_A_E_134] [Bending_fix = True]
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Figura 20: Efecto del filtrado de baja frecuencia mediante la transformada wavelet en los pro-
medios del scan 8: 20191208 182741.
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Figura 21: Promedio del scan 8: 20191208_182741 en el intervalo de altura entre 16 y 24 km.
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2.2.1.5. Scan 9:20190716_001551 (Hemisferio sur, temporada de afelio)
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Figura 22: Promedios del scan 9: 20190716_001551.
Promedios por intervalos de altura [20190716_001551_1p0a_SO_A_E_134] [Bending_fix = True]
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Figura 23: Efecto del filtrado de baja frecuencia mediante la transformada wavelet en los pro-
medios del scan 9: 20190716_001551.
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2.2.2. Abundancia maxima de metano

Aungque no se observen claramente lineas de absorcion del metano en los espectros prome-
diados, esto no quiere decir que los espectros no nos puedan aportar informacién sobre este
compuesto. De hecho, la transmitancia en las frecuencias donde se espera observar metano
proporcionan una cota superior de la abundancia maxima en la atmoésfera para este gas. A
continuacion, se presentan los resultados del calculo de los limites maximos de abundancia de
metano obtenidos en todos los scans seleccionados, utilizando el método descrito en la seccidon
2.1.3.2. Para obtener resultados mas coherentes y facilitar su discusion, realicé promedios con

ventanas de altura de (15+5), (25+5) y (35+5) km (véase la subseccion 2.3.3).

Scan Upper limit (ppbv)
(10-20) km (20-30) km (30-40) km
[1]20200828_205430_1p0a_SO_A_E_134 0.0183 0.0083 0.0039
[2]20181030_074553_1p0a_SO_A_I_134 0.0225 0.0392 0.0212
[3]120200831_000045_1p0a_SO_A E_134 0.0067 0.0045 0.0035
[4]20181030_062854_1p0a_SO_A E_134 0.0268 0.0143 0.0075
[5]20180610_085321_1p0a_SO_A_1_134 0.0104 0.0076 0.0058
[6]120200813_211146_1p0a_SO_A_E_134 0.0055 0.0048 0.0035
[7]20191122_182701_1p0a_SO_A_1_134 0.0082 0.0037 0.0029
[8]20191208_182741_1p0a_SO_A_E_134 0.0051 0.0022 0.0023
[9]20190716_001551_1p0a_SO_A_E_134 0.0062 0.0037 0.0032

Tabla 2: Limites maximos de abundancia de metano correspondientes a los scans seleccionados.
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2.3. Discusion de los resultados

2.3.1. Relacidon entre la opacidad atmosférica y la desviacion estandar
del promedio

Es bien conocido que la desviacion estandar (¢) de un espectro puede ofrecer informacion
sobre la magnitud del error de medicion (SNR), ya sea debido a factores instrumentales o a
la variabilidad real de la atmosfera. Por consiguiente, la desviacion estandar también puede
servir como un indicador de la calidad de los promedios generados a partir de un scan.

Consideremos el scan 8 en la Tabla 1, en cuyo perfil de opacidad se observa una presencia
minima de aerosoles (véase Figura 2.13: panel A). Como se ha mencionado anteriormente, la
desviacion estandar se calcula en la region espectral entre 3027.7 y 3029.7 cm™!. Al excluir
los dos primeros promedios, que corresponden a espectros ubicados por debajo de aproxima-
damente 16 km donde se encuentra la capa principal de aerosoles y, por lo tanto, son mas
propensos al ruido, se observa lo siguiente: al tomar la media de los valores de ¢ y compa-
rarlos con el valor promedio de desviacion estandar correspondiente a un espectro individual
(= 0.0005)!°, se obtiene una reduccién en un factor 5. Tedricamente, el efecto estadistico del
promedio implica un factor de reduccion del "error in the mean" proporcional a W ,donde N
es el nimero de espectros promediados. En el caso del scan considerado, con un promedio de
30 espectros por intervalo de alturas, la reduccion de o, con un valor medio de ¢ = 0.00010,
es consistente con lo esperado, es decir, de un factor 5.

Tomemos ahora el caso de los scans 6 y 1, cuyos perfiles de opacidad muestran una pre-
sencia mas significativa de aerosoles en comparacion con el scan 8 (véase Figura 2.13: paneles
B y C). Al realizar el mismo procedimiento para obtener la desviacion estandar promedio, se
obtiene un factor de reduccion de 3.2 (o = 0.00015) para el scan 6 y de 2.9 (¢ ~ 0.00017) para
el scan 1. Comparando los resultados para las tres orbitas, se puede interpretar que condicio-

nes atmosféricas, dependientes de la latitud o de la estacion del afio marciano juegan un papel

9Este valor representa la media de las desviaciones estandar de los espectros individuales de todos los scans
seleccionados. Por consistencia, todas las desviaciones estandar han sido calculadas en la region espectral (3027.7
-3029.7) cm™!
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determinante en la cantidad y distribucion de los aerosoles, por lo que también pueden afectar
a la dispersion de la sefial espectral, y con ello la del promedio correspondiente. En estos dos
ultimos casos, es posible que el peor resultado del factor de reduccion esté relacionado con el
efecto distorsionador causado por una mayor abundancia de aerosoles.

En el caso de solo tener en cuenta que el error de medida en los espectros es puramente
instrumental, la dispersion espectral individual no deberia estar relacionada directamente con
las condiciones atmosféricas, pero si la propia operacion del promediado: los dos ultimos resul-
tados podrian estar parcialmente causados por como el gradiente de opacidad atmosférica por
altura interfiere en la determinacion del continuo de transmision por parte del Pre-Processing.
Como ya se ha mencionado, la importancia de alinear los espectros a un valor especifico previo
promediado es significativa, especialmente cuando se trata de buscar absorciones tan bajas. En
alturas tangentes con un mayor gradiente de opacidad/aerosoles, el continuo de los respectivos
espectros es calculado con peor resultado (véase Figura 2.9). Esto conduce a que los espectros
correspondiente a tales alturas no se normalicen con el grado de precisién necesario para el
caso en cuestion, resultando en un promedio con una dispersiéon mayor de la esperada.

Asimismo conviene indicar que, en cualquier caso, la region en la cual se determina la
desviacion estandar no esta completamente libre de lineas de absorcion, con lo que no esta

reflejando el verdadero ruido asociado al espectro, pero si es la menos afectada por las mismas.

2.3.2. Sobre el promedio del scan 8 entre 16 y 24 km

Se ha incluido una figura adicional (véase Figura 2.22) en el conjunto de figuras relaciona-
das con la orbita 8. Esta figura muestra exclusivamente el promedio de los espectros obtenidos
en el rango de alturas de 16 a 24 km. El propésito de incluir esta figura es destacar la posible
deteccidn, con una confianza 3-¢, de algunos picos de absorcion de metano. Especificamente,
se observan picos en la linea de absorcién a 3016.5 cm™! y en cuatro ubicados entre 3018.2
y 3018.5 cm™~!. Sin embargo, es importante ser cauteloso al interpretar estos resultados por

varios motivos:

1. En primer lugar, es importante destacar que la simulacion realizada por KOPRA indica

que la linea de absorcion méas intensa de metano en el orden 134 se encuentra en 3017.7
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cm™!. Sin embargo, al examinar la figura proporcionada, no se observa un indicio claro
de la presencia de un pico de absorcion en esa frecuencia. Esto sugiere que dicha linea
de absorcion puede no estar presente o ser muy débil en los datos analizados.

2. También es importante tener en cuenta que se estan analizando picos con valores de
absorcion en el rango de las milésimas, lo cual los hace mas susceptibles a ser afectados
por artefactos ajenos al metano, ya sean de origen atmosférico o instrumental. Estos ar-
tefactos pueden introducir perturbaciones en los datos y complicar la evaluacion precisa
de los resultados. Por lo tanto, es necesario ser cautelosos al analizar estos picos y consi-
derar cuidadosamente la posible influencia de otros factores en los resultados obtenidos.

3. Aunque los picos mencionados se encuentren dentro de un margen de confianza de 3-o,
es importante destacar que siguen estando muy cerca del limite de detecciéon del ins-
trumento. Ademas, existe la posibilidad de que se produzcan superposiciones con otras
caracteristicas espectrales o que las sefiales sean demasiado sutiles para ser detectadas
de manera clara.

4. Una caracteristica relevante del filtro AOTF utilizado por NOMAD, que aun no se ha
mencionado, es la posibilidad de contaminacion entre 6rdenes de difraccion adyacentes.
En este sentido, es importante considerar que algunos de los picos observados podrian
ser resultado de este efecto y, por lo tanto, no ser reales en si mismos. La superposi-
cion de sefiales entre 6rdenes adyacentes puede generar interferencias y distorsiones en
el espectro, lo que dificulta la correcta interpretacion de los datos. Es esencial tener en
cuenta esta posible contaminacion al analizar y evaluar los resultados, y buscar méto-
dos adicionales de verificacion y validacion para confirmar la autenticidad de los picos

observados.

Una vez aclaradas estas precauciones, es importante tener en cuenta un factor que puede
tener un impacto significativo en estos resultados, especialmente debido a las bajas absorcio-
nes involucradas: la resolucion espectral limitada de NOMAD. Esto implica que algunas de las
lineas de absorciéon mencionadas pueden estar ubicadas en regiones donde no se cuenta con
datos de transmision cercanos. La falta de una mayor resolucion puede llevar a una mayor

incertidumbre en la identificacion y cuantificacion precisa de estas lineas de absorcion débi-
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les. Por lo tanto, es fundamental tener en cuenta esta limitacion en la interpretaciéon de los

resultados.

2.3.3. Correccion del bending residual

Para comprobar el efecto que ha tenido la eliminacion de la baja frecuencia de los espec-
tros mediante la transformada wavelet, consideremos el caso del scan 8. Los promedios de esta
oOrbita, sea por motivos atmosféricos o instrumentales, indican un cantidad de absorciéon mu-
cho menor que en el resto. Quizas sea ésta la razon por la que es mas apreciable la pequena
oscilacion de la sefal, especialmente desde los 24 hasta los 48 km de altitud. Esta oscilacion no
tiene por qué estar compuesta totalmente por la debida al ajuste polinémico imperfecto de la
curvatura instrumental que hace el Pre-Processing. Varias bandas de absorcion coinciden con
los valles de dicha oscilacion, y el método en cuestion sustrae igualmente la componente de
baja frecuencia asociada a estas zonas. Por tanto, en el caso de espectros a alturas bajas, donde
lineas de absorcion fuertes pueden introducir curvaturas en los espectros, dificiles de separar
de curvaturas residuales de la calibracion, la aplicacion de este método debe hacerse con gran
cautela. Mi recomendacion es realizar un estudio previo de la curvatura presente en las simu-
laciones con KOPRA (sin efectos de bending instrumental). Ese analisis no ha sido llevado a
cabo en este trabajo ya que, al ser la correccion del bending un objetivo secundario, no se llego
a profundizar mas en el método en este sentido.

Igualmente, se puede valorar el efecto beneficioso que puede aportar el método elaborado
para corregir la curvatura residual de los promedios. Aunque esta correccion afecte a zonas
probablemente relacionadas con las bandas de absorcion, el uso de la transformada wavelet
permite que se preserve de manera casi intacta la forma de los picos de absorcion individuales.
Esto conlleva a que no se pierda una parte importante de la informacion del espectro, y da lugar
a una mejor visualizacion de lo que podrian ser picos que previamente no se apreciaban tanto.
Los picos de absorcion que realmente podrian beneficiarse de esto son aquellos encontrados

en las zonas en las que el espectro asciende o desciende debido a la curvatura residual.
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2.3.4. Abundancia maxima de metano

Después de aplicar a todos las orbitas la derivacion aproximada de la abundancia maxima
de metano a partir del dato de Knutsen et al. (2021)[36] (véase la Figura 2.10), se obtuvo un
valor minimo de 0.0022 ppbv. Este valor proviene de un promedio (de 37 espectros) del scan
8 calculado en un intervalo de (25+5) km. El hecho de que se trate del valor mas bajo de
abundancia maxima concuerda con que dicha orbita cuente con el perfil de opacidad menos
afectado por los aerosoles. Como se ha descrito anteriormente, en el caso en el que el valor
transmision del espectro, correspondiente a la frecuencia de 3017.68 cm™!'!!, fuese mayor que
el valor su continuo menos la dispersion del espectro, el valor del limite maximo se toma como
1-0. Este fue el caso para todos los scans analizados.

Para comparar el valor de abundancia méaxima obtenido con el determinado por Knutsen
et al. (2021) para un espectro individual (0.061 ppbv), ha sido necesario considerar el doble del
valor que he obtenido en este estudio. Esto es asi debido a que Knutsen y su equipo definieron
su limite maximo de metano con una incertidumbre de 2-¢. Una vez tenido esto en cuenta,
el valor mas bajo del limite maximo obtenido ha sido de 0.0044 ppbv, el cual, comparado con
el limite superior encontrado por Knutsen et al. (2021), es un orden de magnitud menor. Sin
embargo, para hacer una comparaciéon mas correcta de los resultados, también se aplico toda la
metodologia seguida en el mismo scan en el que Knutsen et al. (2021) se basaron para estimar
su limite maximo. Para dicha o6rbita, y también en base a un promedio determinado en un
intervalo de (25+5) km, la abundancia maxima mas baja obtenida fue de 0.0062 (2-¢). Esto
supone un factor de mejora muy préximo a 10.

Otro estudio relevante para comparar los resultados es el realizado por F. Montmessin et al.
(2021) [38], donde utilizaron los datos del instrumento ACS, que acompana a NOMAD en
el orbitador TGO. En este estudio, se inform6 de un limite maximo de 0.020 ppbv (2-0), un
valor aun mas bajo que el reportado por Knutsen et al. (2021) y el obtenido en este trabajo,
principalmente debido a la mayor sensibilidad de ACS. Igualmente, la abundancia maxima de

metano que se ha logrado con el promediado sigue siendo significativa, no s6lo por reflejar

UEsta frecuencia es el més préximo al correspondiente a la linea mas intensa de metano en el orden estudiado
(3017.7 cm™1)
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una mejora en el contexto de NOMAD, sino también en el de ACS, al tratarse de un valor
considerablemente proximo al mejor que se ha obtenido hasta la fecha.

En cuanto a la comprobacion del beneficio que podria suponer la correcciéon de bending
residual al valor de la abundancia, se ha comprobado lo siguiente: la modificacién que provoca
en algunas zonas el espectro como las bandas de absorcion, tal y como se ha mencionado,
altera consecuentemente el valor de abundancia. Si se llevara un control mas preciso de la
actuacion del filtrado mediante la transformada wavelet, asi como un estudio mas profundo
de las funciones wavelets mas adecuadas segtin el caso, quizas sea posible llegar a encontrar
una aplicacion beneficiosa y confiable de este método en cuanto al calculo de la abundancia
maxima.

En el caso de las drbitas seleccionadas, y para la anchura de los intervalos de altura con-
siderados, el niimero de espectros para promediar no es muy alto, lo que supone un factor
limitante si se desea mejorar ain mas el SNR, y con ello la minimizaciéon del limite maximo
de abundancia de metano. En relacion a esto, en este trabajo también se llevo a cabo la prue-
ba de aumentar la anchura del intervalo de altura considerado: tomando el scan 8 por haber
dado el mejor resultado, se calcul6 un promedio de los espectros contenidos entre 10 y 50 km,
intervalo de alturas que contiene 150 espectros. La abundancia maxima 2-¢ obtenida a partir
de éste fue de 0.0042 ppbv, un valor practicamente igual al calculado para el promedio de 37
espectros. Esto evidencia una limitacion previsible al promediar espectros. Los promedios de-
ben realizarse en mediciones homogéneas. Tanto la variacion en la abundancia de aerosoles
con la altura, como la variabilidad en la temperatura y la densidad, que afecta a las lineas de
CO,, asi como la variabilidad vertical en la abundancia de especies minoritarias como el H,O,
implican que los espectros observados en alturas muy distantes, tipicamente mas alla de una
escala de altura (10 km), es posible que no contribuyan significativamente a la mejora del SNR
lograda mediante el promediado. Es de esperar que los espectros dejen de ser homogéneos y

este resultado sugiere esta posibilidad.



3 Conclusiones

En este trabajo se ha realizado un analisis de los datos de NOMAD con el objeto de mejorar
su capacidad de deteccion de compuestos minoritarios mediante un promedio de espectros. Se
ha realizado un coédigo Python, que se ha implementado en el codigo de Pre-Processing del
IAA/CSIC, y se ha aplicado a la busqueda de metano atmosférico, en el orden de difraccién
134 del canal SO de NOMAD. Esta labor tiene una dificultad notable, derivada de dos fuentes
de incertidumbre importantes: la primera son los errores sistematicos residuales en los datos
calibrados de NOMAD, con bandeados o inclinaciones en los espectros a veces mucho mayores
que los errores puramente aleatorios, y la segunda es la muy variable opacidad de los aerosoles
de la atmosfera marciana, lo que conlleva incertidumbres en el continuo de cada espectro. Estas
dos dificultades son la causa por la que tras 5 afios de analisis de los datos, ningin grupo del
consorcio de NOMAD habia abordado este problema auin, ni se haya explotado cientificamente

la opcién de promediar espectros de ocultacion solar.

3.1. Resumen de los resultados obtenidos

En este trabajo se ha analizado el impacto de la desviacion estandar en la calidad de los
promedios de los espectros capturados por el instrumento NOMAD. En este trabajo se ha
realizado una selecciéon de nueve scans que cubren condiciones geofisicas (estacion, latitud,
cantidad de aerosoles atmosféricos) bien diversas. De todos ellos, el estudio se ha centrado en
los tres scans con menor contaminacién de aerosoles en la baja troposfera marciana (por debajo
de 20 km). Después de promediar sus respectivos espectros (una media de 30) y comparar sus
desviaciones estandar con la dispersion media de un unico espectro, se ha obtenido que los
scans con mayor presencia de aerosoles mostraron una reduccion de la desviaciéon estandar

en un factor entre 2.9 y 3.2, mientras que en la 6rbita con una casi despreciable cantidad de
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aerosoles se encontré un factor de reduccion de 5. Este ultimo valor concuerda con el factor
de reduccidn, proporcional a \/ﬁ , que se logra por medio del promediado. Dicha proporciéon
se ve reducida en los promedios de los otros scans, lo que ha confirmado que la presencia de
aerosoles en la atmosfera afecta la dispersion de la sefial espectral, y por lo tanto a la calidad
del promedio.

En cuanto a posibles detecciones positivas de metano, solo en uno de los scans (el numero
8), uno de los promedios entre alturas de 16-24 km encontr6 unas lineas de absorcion en po-
siciones espectrales coincidentes con lineas de metano, concretamente en 3016.5 cm™! y entre
3018.2 y 3018.5 cm™! , con una confianza de 3-6. Sin embargo no se observa absorcién en la
linea mas intensa de metano en esta region espectral, en 3017.7 cm™!, por lo que las lineas
encontradas seguramente corresponden a absorciones de lineas débiles de H,O en 6rdenes de
difraccion contiguos. Sin embargo, es necesario tener precauciones al interpretar estos resul-
tados debido a varios factores: la falta de un indicio claro de la linea de absorcién mas intensa
segun la simulacion de KOPRA, la susceptibilidad de los picos a artefactos y perturbaciones
externas, la proximidad al limite de deteccion del instrumento y la posibilidad de contami-
nacion entre 6rdenes de difraccion adyacentes. Ademas, la resoluciéon espectral limitada de
NOMAD puede afectar la identificacion precisa de las lineas de absorcion. Por lo tanto, se
debe considerar cuidadosamente estos factores al interpretar los resultados.

A falta de una identificacion clara de los picos de absorcion de metano, se ha estimado la
abundancia maxima de este gas utilizando los espectros promediados y se ha comparado con
un estudio previo (E.W. Knutsen et al, 2021[36]). Se ha comprobado que el promediado mejora
el limite maximo de abundancia de metano en un factor entre 10 y 14 en comparacién con
los resultados anteriores. También se ha sugerido que una versiéon mejorada de la correccion
del bending residual, ademas del aumento en el nimero de espectros promediados, podrian
contribuir a una mejora en la estimacion de la abundancia maxima.

Se ha discutido el efecto del bending residual en los espectros y se ha propuesto un mé-
todo de correccion utilizando la transformada wavelet. Se ha encontrado que esta correccion
preserva la forma de los picos de absorcion individuales, lo que mejora la visualizacion de

los mismos, especialmente a aquellos situados en las regiones en las que aparece la curvatura
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residual.

Se ha observado un bending residual en los espectros limpios, tras el Pre-Procesing, y se
ha propuesto un método de correccion del mismo mediante una transformada wavelet. Se ha
encontrado que esta correccion no representa una mejora significativa de la habilidad de de-
teccion de lineas que seguimos en este trabajo, salvo en algunos casos en los que los espectros
presentan curvatura real (por absorcion real de lineas cercanas). En estos casos, aunque la
transformacion wavelet perturba absorciones reales, se podrian conseguir detecciones algo
mejoradas. Concluimos que este tipo de correccion necesita un estudio propio con muchos
mas casos que los nueve scans utilizados en este trabajo.

En este estudio, se ha demostrado que el promediado de espectros es una estrategia fun-
damental para reducir la dispersion y mejorar la calidad de los datos adquiridos con el instru-
mento NOMAD. A través de esta técnica, se ha logrado aumentar significativamente el SNR,
lo que ha revelado un gran potencial para mejorar la deteccion de picos de absorcion y reducir
el limite maximo de abundancia de metano que se puede detectar con precision.

Como se ha comentado mas arriba, la técnica del promediado es una novedad en el equipo
cientifico del instrumento NOMAD, el cual esta compuesto por méas de una docena de grupos
de investigacion de 7 paises[39]. Hasta la fecha, nadie habia aplicado esta técnica debido a la
dificultad de calcular y separar con precision el continuo de absorcion de los aerosoles de las
contribuciones de otros gases en los datos, ademas de lidiar con la presencia de la mencionada
curvatura instrumental que éstos presentan. La estrategia de correccion del bending que se
sigue en el JAA/CSIC ha sido muy conveniente para la aplicacion efectiva de estos promedios,
y a su vez, este trabajo expande las posibilidades de dicha herramienta, y en general, pensamos

que supone una aportaciéon importante a la explotacion cientifica de los datos de NOMAD.

3.2. Aplicaciones y difusion

Se han llevado a cabo varias acciones para difundir y aplicar los resultados obtenidos en

este estudio:
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1. Implementacion del codigo en el Pre-Processing del IAA: se ha procedido a imple-
mentar el codigo desarrollado en este estudio en el codigo del Pre-processing del Instituto
de Astrofisica de Andalucia (IAA). Esto significa que el c6digo se ha integrado en el flujo
de trabajo y las herramientas utilizadas por el IAA para el procesamiento y analisis de
datos relacionados con el instrumento NOMAD. Esta implementacion permitira aplicar
la técnica de promediado de espectros en futuras investigaciones y estudios llevados a
cabo por el IAA.

2. Presentacion de poster en el congreso CPESS-7[40]: se ha realizado un poster que
sera presentado en el congreso CPESS-7 (Ciencias Planetarias y Exploracion del Sistema
Solar), donde se mostraran las conclusiones mas relevantes de la investigacion. Este con-
greso es un evento importante en el campo de la ciencia planetaria y ha proporcionado
una oportunidad para compartir los resultados obtenidos con la comunidad cientifica.

3. Aplicaciéon a HCI:

» Extension en marcha de TFM reciente: Recientemente se ha completado un TFM

en la Universidad de Granada donde se han analizado datos de NOMAD para bus-
car lineas de HCI[41]. El trabajo, realizado en el IAA, encontré abundancias de HCI
en la época del perihelio marciano, un resultado compatible con el de otros equipos
antes. Una extension reciente de dicho trabajo para cubrir 3 aflos marcianos com-
pletos ha revelado muchas detecciones ambiguas, en el limite de deteccién, por lo
que se esta realizando una revision de estos casos dudosos utilizando promedios de
datos, con el codigo desarrollado en este trabajo. (cloruro de hidrégeno). Esto im-
plica utilizar la metodologia y el cddigo desarrollado en este estudio para analizar

datos relacionados con la presencia y distribuciéon de HCl en la atmosfera.

+ Resultados preliminares en Poster sobre HCI en CPESS-7: est planificada la pre-

sentacion de resultados preliminares sobre los avances en la detecciéon y carac-
terizacion de HCl en un poster en el congreso CPESS-7.

« Publicacion en revista: se tiene prevista la publicacion de los resultados com-

pletos y detallados sobre el HCI en una revista especializada en el campo.
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4. Aplicacion a la busqueda de gases traza de nitrogeno y de azufre:

= 2 TFM en marcha en la UGR dirigidos desde el IAA: se estan llevando a cabo dos

TFM en la Universidad de Granada (UGR) bajo la supervision del IAA. En estos
trabajos, se ha planteado aplicar la técnica de promediado de espectros para buscar
lineas débiles de compuestos de nitrégeno y de azufre como NO, y OCS en diversos
ordenes de difraccion de NOMAD, especies no encontradas aun en la atmosfera
marciana. Esta aplicacion podria ampliar el alcance de la investigacion y mejorar
el conocimiento de la distribucion de estos compuestos en Marte.

= Publicacion prevista en revista internacional con arbitro: se planea publicar los re-

sultados obtenidos en las investigaciones de los TFM mencionados anteriormente

en una revista internacional con revision por pares.
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Anexo: subrutinas desarrolladas para es-

te trabajo

A continuacion se presentan diversas subrutinas de Python que han sido implementadas
durante la elaboracion de este trabajo, junto con una breve descripcion de su funcionalidad.
Como se mencion6 anteriormente, estas subrutinas se integraran en el Pre-Processing desa-
rrollado en el IAA. Sin embargo, estoy dispuesto a compartir los codigos subyacentes previa

solicitud razonable.

= def leer_espectros_h5_format
Lectura de archivos binarios en formato HDF5 generados por el Pre-Processing, y extrac-
cion de los datos de transmitancias atmosféricas de NOMAD, namero de onda, transmi-
tancia debido al continuo de aerosoles, y primera correccion al bending mediante ajuste
polinémico en cada espectro. Véase capitulo 2 para mas detalles.

» def leer_archivo_par
Lectura de archivos de la base espectroscopica HITRAN y extraccion de las variables de
interés: numeros de onda del centro de las lineas espectrales de las moléculas e isétopos
de interés, intensidades en el centro de las lineas. La extraccion se realiza en dentro de
un intervalo de niimeros de onda especificado por el usuario y devuelve los resultados
ya filtrados y ordenados por intensidad de linea.

= def suavizar_curva
Aplica un suavizado a una curva utilizando el filtro Savitzky-Golay.

n def filtrado_wavelet
Realiza un filtrado wavelet en un espectro utilizando la descomposiciéon wavelet y la
reconstruccion.

= def spectra_averager

Calcula el promedio de los espectros de transmisiéon en un rango de altitudes y nimeros
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de onda especificado. Retorna el promedio y la desviacion estandar moévil del promedio.

+ def selec_espectros
Selecciona los espectros dentro de un rango de altitudes especifico.
 def selec_continuos
Selecciona los valores del continuo dentro de un rango de altitudes especifico.
o def selec_wn
Selecciona los valores de nimeros de onda dentro de un rango especifico.
+ def promediador_espectros
Calcula el promedio de los espectros de transmision y realiza correcciones adicio-
nales si se especifica.
o def desviacion_estandar_movil
Calcula la desviacion estandar movil de un espectro utilizando una ventana movil.
« def fig_plotter
Genera graficas de los espectros seleccionados y el promedio, junto con las lineas

de absorcion y el continuo.

» def mean_alt_interval_plot
Genera una grafica de los promedios por intervalos de altura.
» def ch4_upper_limit
Calcula el limite superior de la abundancia de CH, basandose en la transmision, el con-
tinuo y la desviacion estandar.
» def fun_abs_upper_lim
Calcula el limite superior de la abundancia de CH, a partir de la absorcién utilizando

una funcidn lineal.
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