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Primeiro de tudo, agradeço aos Orisàs pela graça da vida e da oportunidade de evolução
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Resumo

Hidrocarbonetos Aromáticos Polićıclicos (PAHs) representam cerca de 20% do carbono

existente no meio interestelar e também podem ser indicadores de formação estelar. No

entanto, há discussões na literatura quanto à sua sobrevivência em galáxias ativas (AGNs).

O objetivo deste trabalho foi efetuar uma análise estat́ıstica multivariada com modelagem

não-supervisionada de dez propriedades f́ısico-qúımicas das fontes de ionização e PAHs,

em uma amostra de 148 galáxias dominadas por starburst. Foram realizadas análises de

componentes principais (PCA), correspondência (CA), agrupamento hierárquico e a matriz

de correlação de Pearson. Foi posśıvel concluir que galáxias com domı́nio de fonte estelar

apresentam correlação com PAHs pequenos(< 225 átomos de carbono), enquanto, AGNs

apresentam correlação com moléculas de PAHs grandes (> 226). O resultado da PCA

permite concluir que as três primeiras dimensões representam ∼58% da variância amos-

tral, sendo que grande parte desse valor é atribúıdo aos PAHs muito pequenos, pequenos

e muito grande, além das fontes ionizantes rAGN e rPDR. A análise de agrupamentos

infere a existência de 3 subgrupos na amostra, onde o Grupo 1 e 2 mostram significa-

tiva contribuição da componente estelar. Enquanto o Grupo 3, mostra dominância do

núcleo ativo. A análise CA mostra que as três primeiras dimensões representam ∼66% da

variância amostral, onde grande parte desse valor é atribúıdo à largura equivalente do PAH

em 6.2µm e à propriedade rAGN. Isso reforça a composição da amostra que são galáxias

dominadas por starbursts, mas com parcelas de contribuição de AGNs. Os algoritmos de

modelagem não-supervisionadas, além de validar os resultados publicados anteriormente

eles também se mostraram ferramentas importante para a nova era da astroqúımica onde

será necessário trabalhar com um grande volume de dados como os que serão disponibili-

zados pelos grandes telescópicos, ex. “JWST, LSST, ELT” e etc.





Abstract

Polycyclic Aromatic Hydrocarbons (PAHs) represent about 20% of the carbon pre-

sented in the interstellar medium and can also be used as indicators of star formation.

However, there are discussions in the literature as to their survival in active galaxies’ nu-

clei (AGNs). The objective of this work was to perform a multivariate statistical analysis

with unsupervised modeling of ten physico-chemical properties of ionization sources and

PAHs. In a sample of 148 galaxies dominated by starburst. The principal components’

analysis (PCA), the correspondence analysis (CA), the hierarchical clustering and the Pe-

arson correlation matrix matrix were performed on the sample. This way, it was possible

to conclude that galaxies dominated by stellar source correlate with small PAHs (<225

carbon atoms), while AGNs correlate with large PAHs molecules (>226). The PCAs allow

us to conclude that the first three dimensions represent ∼58% of the sample variance. With

a large part of this value being attributed to very small, small and very large PAHs, in ad-

dition to the ionizing sources rAGN and rPDR. The clustering analysis infers the existence

of 3 subgroups in the sample,where Group 1 and 2 show a significant contribution of the

stellar component. While Group 3 shows dominance of the active core. The CAs analysis

shows that the first three dimensions represent ∼66% of the sample variance, where a large

part of this value is attributed to the equivalent width of the PAH at 6.2µm and the rAGN

property. This reinforces the composition of the sample, which are galaxies dominated by

starbursts, but with AGN contribution shares. The non-supervised modeling algorithms,

in addition to validating the previously published results also proved to be important tools

for the new era of astrochemistry where it will be necessary to work with a large volume

of data such as those that will be made available by large telescopes, e.g. “JWST, LSST,

ELT”and etc.
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1.1.1 Galáxias Seyfert . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 25
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Caṕıtulo 1

Introdução

Conhecida por ser uma das ciências mais antigas, a Astronomia surgiu associada aos

aspectos práticos da vida humana, como por exemplo, a medição da passagem do tempo,

orientação em viagens e era primordial para a agricultura (Kepler e Saraiva, 2017). Te-

lescópios mais potentes revelaram um céu desconhecido e a descoberta de outras faixas de

radiação permitiu observações em toda a gama do espectro eletromagnético, apresentando

o Universo além da luz viśıvel. Dessa forma, a Astronomia impulsionou a evolução e o

aperfeiçoamento de recursos tecnológicos ainda presentes no cotidiano.

A espectroscopia iniciou um novo campo de pesquisa, ao mostrar que a luz dos corpos

celestes exibe não apenas cores, mas informações detalhadas sobre a composição qúımica.

Bem como o movimento de direção ou afastamento daquela fonte, por meio do efeito

Doppler. Além disso, mostrou que quase todas as nebulosas espirais estão se afastando da

Via Láctea em velocidades muito altas, o que gerou ainda mais polêmica sobre a natureza

das nebulosas. Foi só em 1923 que Edwin P. Hubble usou estrelas variáveis Cefeidas para

mostrar que as nebulosas são sistemas estelares tão grandes quanto a Via Láctea (Gastão,

2020).

Estima-se que existam cerca de 2 trilhões de galáxias no universo observável com ta-

manhos, formatos e luminosidades diferentes, classificadas em: eĺıpticas (E); espirais sub-

divididas em normais (S) e barradas (SB); por fim as irregulares (I). Posteriormente, foi

inclúıda uma classe intermediária, as lenticulares que podem ser normais (S0) ou barradas

(SB0), como mostra a Fig.1.1. A classificação morfológica de Hubble ou diagrama do dia-

pasão fornece informações à respeito da composição e complexidade das mesmas (Hubble,

1936).

Galáxias eĺıpticas possuem diferentes graus de achatamento, populações estelares velhas
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soluciona a origem da intensa emissão de energia, bem como o pequeno tamanho da região

emissora, ∼ 100 pc que surge como fontes pontuais no espectro óptico Woltjer (1959).

O termo AGN abrange vários objetos astronômicos classificados de acordo com suas

peculiaridades, como luminosidade e caracteŕısticas espectrais. Os principais tipos são

os quasares (“quasi-stellar radio source”), com luminosidade bolométrica entre ∼ 1044 e

∼ 1048 erg s−1, considerados os mais luminosos e as Seyferts, cerca de 100 vezes menos

luminosas que os quasares (Peterson, 1997). Outro exemplo de AGNs são as rádio galáxias,

em sua grande maioria galáxias eĺıpticas e como o nome indica são fortes emissoras no rádio,

formando dois jatos relativ́ısticos a partir núcleo, que se estendem por centenas de parsecs

(Peterson, 1997).

O próximo grupo de AGNs são os blazares, extremamente luminosos, com alta variabili-

dade de fluxo no cont́ınuo e forte emissão de rádio. São subdivididos em: galáxias variáveis

ópticas violentas (OVVs, “optically violently variable”) e objetos BL Lac, que se destacam

do primeiro pela ausência de linhas fortes, seja de emissão ou absorção (Schneider, 2015).

Schneider (2015) cita que outros exemplos de AGNs são galáxias com regiões emissoras

de linhas nucleares de baixa ionização (LINERs, “low-ionization nuclear emission-line re-

gion”), menos luminosas e com intensas regiões de absorção estelar.

Embora existam diversas classificações, os AGNs compartilham várias caracteŕısticas

observacionais, como a intensa luminosidade e variabilidade. Dessa forma, supõe-se que

sejam o mesmo fenômeno visto por diferentes ângulos de observação. O Modelo Unificado

proposto por Antonucci e Miller (1985) presume que a fonte de radiação dos AGNs seja um

SMBH central, de massa M ≳ 108 M⊙ e envolto em um toroide molecular com dimensões

de até centenas de parsecs, composto de gás e poeira.

Desse modo, os AGNs são classificados em dois grupos (tipo 1 e tipo 2), uma vez

que a orientação espacial do toroide determina quais carateŕısticas serão observadas. A

região mais compacta e próxima ao disco de acreção (r < 1 pc), chamada região de li-

nhas largas (BLR,“broad line region”), possui nuvens de gás com alta densidade eletrônica

(ne ∼ 1011cm−3) e temperaturas até 20000 K. Isto ocasiona linhas com larguras t́ıpicas de

5000 km s−1 até 30000 km s−1 em algumas galáxias, além da ausência de linhas proibidas

por conta da alta densidade eletrônica (Antonucci, 1993).

A região de linhas estreitas (NLR, “narrow line region”) se encontra além do toro

molecular (de algumas dezenas até ∼1 Kpc), é mais extensa e composta por gás menos
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denso (ne ∼ 103cm−3) e mais frio. Nessas regiões surgem a emissão de linhas com larguras

entre 200 - 1000 kms−1, originadas por transições permitidas e proibidas (Antonucci, 1993).

Além disso, no espectro de AGNs existem linhas coronais, alargadas e deslocadas para o

azul (“blueshift”), sugerindo uma posśıvel região intermediária entre a BLR e NLR: a região

de linhas coronais (CLR, “coronal line region”, Rodŕıguez-Ardila et al., 2002). Dessa forma,

o Modelo Unificado de AGNs classifica os objetos em duas categorias que são:

• AGNs do tipo 1: o ângulo de visada do observador com o núcleo da galáxia é de

frente (“face-on”), permitindo visualizar as assinaturas espectrais da BLR e NLR.

• AGNs do tipo 2: o ângulo de visada do observador com o núcleo da galáxia é de perfil

(“edge-on”), onde, a visão da BLR é obscurecida pelo toro molecular e somente a

assinatura espectral das NLR são visualizadas.

Esse modelo foi proposto para solucionar o paradigma das galáxias Seyferts. A Figura

1.3, apresenta uma esquematização do modelo, onde as setas indicam as classes de AGNs,

de acordo com o ângulo formado entre a linha de visada com o toro molecular e o jato. Os

objetos que possuem jatos e BLRs obscurecidas são as rádio galáxias de linhas estreitas

(NLRGs, “Narrow Line Radio Galaxies”) e são AGNs do tipo 2. Caso não possuam,

são rádio galáxias de linhas largas (BLRGs, “Broad Line Radio Galaxies) e são AGNs do

tipo 1. Nas direções polares, com ausência de emissão rádio são chamadas quasares rádio

silenciosos (“radio-quiet”).

1.1.1 Galáxias Seyfert

A primeira galáxia de núcleo ativo identificada, foi a NGC 1068 por Fath (1909) e

diferente das demais, possúıa fortes linhas de emissão e absorção, caracteŕısticas de regiões

altamente ionizadas. Somente mais tarde, Seyfert (1943) identificou espectros de outros

objetos que apresentavam caracteŕısticas semelhantes, como linhas de He i e He ii alargadas

e linhas de excitação média, como [O iii] 5007Å. Chamadas de Seyferts, essas galáxias são

os tipos mais comuns de AGNs. Posteriormente, o trabalho de Khachikian e Weedman

(1974) as classificou em dois grupos, baseados na presença ou ausência de linhas largas no

espectro óptico.

• Seyfert tipo 1 (Sy 1) - estas galáxias apresentam linhas permitidas alargadas, in-

dicando altas velocidades desde 103 km s−1 até 104 km s−1 e originadas em um
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Entre esses dois extremos, existem objetos intermediários com linhas permitidas largas

e estreitas. Além de outras caracteŕısticas, dentre elas: a forte emissão de raio-X nas

Seyferts tipo 1.5; a presença de linhas largas de Hα, mas não a de Hβ nas seyfert tipo

1.9 ou as Seyfert tipo 1.8 que apresentam linhas largas de Hα e Hβ. Galáxias Seyferts

se destacam não apenas por propriedades espectrais, mas também pela luminosidade do

núcleo que deixa viśıvel o restante da galáxia hospedeira e pelo fato de grande parte das

Seyferts habitam galáxias espirais.

1.1.2 Galáxias Starburst

O termo Starburst é usado para caracterizar galáxias que experimentam curtos peŕıodos

de intensa formação estelar, normalmente na região central (Leitherer et al., 2001). Apesar

de se concentrarem em pequenas regiões entre 10 - 1000 kpc, em torno de 1 - 10%, possuem

uma taxa de formação estelar (SFR, “star formation rate”) acima da soma total do restante

da galáxia hospedeira. Galáxias como a Via Láctea possuem uma SFR de ≈ 2 M⊙/ano

com um raio em torno de 10 kpc, enquanto uma t́ıpica starburst a SFR fica entre 10 -

300 M⊙/ano, em um raio de 0,5 kpc (Schneider, 2015). A atividade starburst é breve em

relação à idade da galáxia hospedeira, cerca ∼ 108 anos, diferente das galáxias comuns

que mantém a formação estelar constante ao longo de sua existência.

As regiões starburst se destacam pela presença de estrelas do tipo espectral O e B,

que emitem grande parte da radiação em UV e com luminosidade bolométrica entre 107 -

108 L⊙. Bem como pela abundância de gás interestelar e poeira, necessários para formação

estelar, a radiação dessas estrelas ioniza gás presente na região entre 6 < E < 13.6 eV,

produzindo fortes linhas de emissão de H (Tielens e Hollenbach, 1985). Já os grãos de poeira

absorvem nos demais comprimentos de onda, aquecem e resfriam emitindo no infravermelho

médio (MIR, “middle infrared”) e distante (FIR, “far infrared”), em torno de λ ∼ 30 −

300 µm.

Galáxias starburst e AGNs possuem caracteŕısticas espectrais similares. Entretanto,

podem ser observadas diferenças como a ionização por estrelas jovens nas starburts e

em AGNs, pelo disco de acreção no núcleo. Porém a intensidade de algumas linhas, como

[Oii]λ5007/Hβ, [Nii]λ6583/Hα, [Sii]λλ6716,6731/Hα e [Oi]λ6300/Hβ permitem a distinção

entre ambas (Baldwin et al., 1981). Esses autores sugeriram um gráfico, chamado Diagrama

BPT (Baldwin, Phillips & Terlevich) com base na razão [Oii]λ5007/Hβ em função da
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razão [Nii]λ6583/Hα para classificar as linhas de emissão espectrais. E embora existam

galáxias com formação estelar e núcleo ativo de forma simultânea, além de propriedades

bastante similares às das regiões Hii, chamadas de Sérsic-Pastoriza (Sérsic e Pastoriza,

1967; Pastoriza, 1975). Ainda não se sabe ao certo a conxão entre ambos objetos (Peterson,

1997).

O processo que dá origem as starbursts ainda não foi totalmente compreendido. Con-

tudo, duas vertentes tentam explicar a formação desse fenômeno. Em galáxias espirais

barradas o processo ocorre nas regiões centrais, aproximadamente r ≲ 1 kpc. Devido à

presença das barras, o gás se acumula no centro e alimenta o processo. A outra hipótese

seria em relação às colisões galácticas, causando a fusão das galáxias ou formação de caudas

de maré. Caso as galáxias em interação sejam ricas de gás, pode surgir uma região com

intensa formação estelar.

1.2 Hidrocarbonetos Aromáticos Polićıclicos (PAHs)

Os últimos anos foram abundantes na divulgação de pesquisas referentes aos fenômenos

f́ısico-qúımicos que ocorrem em ambientes astronômicos. Os avanços tecnológicos disponi-

bilizaram grandes quantidades de dados observacionais. Atualmente, o censo de moléculas

interestelares contém 241 espécies individuais, compostas por 19 elementos diferentes e

possuem tamanhos desde 2 até 70 átomos (McGuire, 2021). Essas espécimes contribuem

para o ciclo de vida da matéria orgânica no meio interestelar (ISM, “interstellar medium”)

e estão presentes em todas as fases (Tielens, 2013).

Observações nas décadas de 70 e 80 descobriram que alguns objetos apresentavam in-

tensas bandas espectrais no IR, mas como a fonte dessas bandas não eram identificadas,

foram chamadas de bandas de infravermelho não identificadas (UIRs, “unidentified infra-

red”) (Tielens, 2008). Somente mais tarde foram atribúıdas aos hidrocarbonetos aromáticos

polićıclicos (PAHs, “polycyclic aromatic hydrocarbon” - De Becker, 2013). Os PAHs são

compostos orgânicos arranjados em anéis benzênicos e que apresentam estruturas hexago-

nais, ligadas à sua estabilidade. Como visto na Figura 1.4, os catacondensados são lineares,

enquanto os pericondensados são núcleos compactos de carbono, garantindo maior estabi-

lidade a molécula.

Aproximadamente 20% ou até mais de todo carbono existente no ISM, encontra-se na







Seção 1.3. Motivação e Objetivos 31

Tabela 1.1 - Modos vibracionais no IR caracteŕısticas dos PAHs. Fonte: Adaptado de Tielens (2005)

Bandas de emissão Modos de excitação

3.3 µm alongamento de C-H

3.4 µm alongamento da ligação alifática dos grupos metil

alongamento de C-H em PANHs

5.2 µm flexão de C-H

alongamento de C-C

5.65 µm flexão de C-H

alongamento de C-C

6.0 µm alongamento de C-O

6.2 µm alongamento de C-C

6.9 µm alongamento de C-H em ligação alifática

7.6 µm alongamento de C-C

flexão de C-H no plano da molécula

7.8 µm alongamento de C-C

flexão de C-H no plano da molécula

8.6 µm flexão de C-H no plano da molécula

11.0 µm flexão de C-H fora do plano da molécula, cátion

11.2µm flexão de C-H fora do plano da molécula, neutro

12.7 µm flexão de C-H fora do plano da molécula, cátion

13.6 µm flexão de C-H fora do plano da molécula

14.2 µm flexão de C-H fora do plano da molécula

16.4 µm flexão de C-C-C dentro e fora do plano da molécula no anel

entanto, o tamanho da amostra utilizada pelos autores era de tamanho reduzido, cerca

de < 20 galáxias. Por outro lado, Voit (1992) propôs a existência de um material denso,

que bloqueia a radiação vinda do núcleo e permite a presença de PAHs nos AGNs. Essa

hipótese corrobora a proposta do modelo unificado de AGNs, que supõe um toro de poeira

ao redor do núcleo ionizante e confirmado observacionalmente na literatura (e.g. Sales

et al., 2010, 2013; Canelo et al., 2018; Ruschel-Dutra et al., 2014; Silva-Ribeiro et al.,

2022; Alonso-Herrero et al., 2014).

Com base na pesquisa de Sales et al. (2013), Miranda et al. (2019) e Rosa et al. (2021)

desenvolveram estudos de modelagem computacional para pequenos PAHs, a fim de in-

vestigar a presença de bandas de emissão molecular nos espectros de galáxias Seyferts e

dominadas por starburst. Os resultados mostram que é posśıvel inferir a presença des-

sas espécies aromáticas nos objetos extragalácticos analisados. Assim como a presença
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de heterociclos polićıclicos aromáticos nitrogenado (PANHs, “polycyclic aromatic nitrogen

heterocycles”), que ocorrem quando os PAHs substituem alguns de seus átomos de car-

bono por nitrogênio, o que, para Canelo et al. (2018), representam uma das reservas de

nitrogênio no Universo.

Utilizando uma amostra de 186 objetos, Sales et al. (2010) obtiveram resultados in-

teressantes. Os autores verificaram que PAHs em AGNs são maiores (> 180 átomos de

carbono), enquanto nas regiões Hii e galáxias starburst, seu tamanho é menor (< 180

átomos de carbono). Também apontaram que moléculas presentes em AGNs eram alta-

mente ionizadas, enquanto nas starburst, possuem baixo grau de ionização. Ainda, os

espectros analisados mostraram bandas de emissão dos PAHs nas regiões formação estelar

ao redor do núcleo. Isso indica que essas moléculas podem ser usadas como indicadores

da SFR, bem como aponta para a sobrevivência de PAHs perto do núcleo ativo, uma vez

que a emissão foi observada na parte central do AGN NGC1808 e outras galáxias Seyferts

(ver Sales et al., 2013; Alonso-Herrero et al., 2014).

Dessa forma é fundamental expandir as pesquisas referentes aos PAHs em ambientes

astrof́ısicos, em especial nas galáxias dominadas por starburst com coexistência de AGNs,

a fim de entender quais estruturas permitem a presença abundante dessas espécies mole-

culares em condições inóspitas do espaço. Assim, avançar a compreensão das propriedades

f́ısicas e qúımicas dos PAHs, bem como posśıveis relações entre a dimensão molecular e a

principal fonte de ionização das galáxias. Portanto, os objetivos espećıficos desse trabalho

são:

• Aplicar uma análise de componentes principais em 10 propriedades f́ısica-qúımica de

uma amostra de 148 galáxias dominadas por starburst para derivar as componentes

principais dessa matriz de dados;

• Derivar a matriz de correlação de Pearson das 10 propriedades de uma amostra de

148 galáxias dominadas por starburst para encontrar correlações entre as variáveis;

• Fazer uma análise de agrupamentos hierárquico utilizando as 10 propriedades f́ısica-

qúımica de uma amostra de 148 galáxias dominadas por starburst para determinar

grupos de galáxias semelhantes com método estat́ıstico multivariado e supervisio-

nado;
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• Aplicar a técnica multivariada de machine learning não supervisionada, análise de

correspondência, em 10 propriedades f́ısica-qúımica de uma amostra de 148 galáxias

dominadas por starburst para estudar eventuais associações entre variáveis e entre

suas respectivas categorias e complementar com os resultados de agrupamentos en-

contrados com as componentes principais.
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Caṕıtulo 2

Materiais e Métodos

Neste caṕıtulo serão abordados os instrumentos e as base de dados utilizadas. Bem

como os métodos e os procedimentos estat́ısticos e matemáticos, que possibilitaram a

realização desta análise.

2.1 Telescópio Espacial Spitzer

Figura 2.1: Telescópio Espacial Spitzer. Fonte: https://www.spitzer.caltech.edu/

Lançado inicialmente para uma missão de 2.5 anos, o Telescópio Espacial Spitzer, visto

na Figura 2.1, permaneceu em operação por quase 17 anos. Projetado para investigar

a região entre 3 a 180 µm do IR, permitiu observar através de nuvens de gás e poeira.

Também coletou dados de nuvens moleculares, discos protoplanetários, exoplanetas e de-
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mais objetos astronômicos. Isso proporcionou maiores informações sobre a formação de

galáxias , além disso muitas de suas contribuições servirão de guia para a missão do James

Webb Space Telescope (JWST).

Dividido em dois compartimentos, na parte quente se encontram os sistemas de controle,

comunicação e gerenciamento de comandos, bem como a base e painéis solares. Na parte

fria ou criogênica se localizam o criostato que mantém o equipamento resfriado, o telescópio

de 85 cm e as três ferramentas de observação: IRAC, MIPS e IRS, responsáveis pela coleta

de dados. Essas componentes são isoladas termicamente e envoltos em uma cápsula feita

de beŕılio.

2.1.1 Câmera infravermelha - IRAC

A IRAC (“Infrared Array Camera”) era uma câmera programada para detecções no

infravermelho próximo e médio (3,6 - 8,0 µm). Seus quatro detectores, cada um com

256x256 pixels de dimensão captavam comprimentos de onda espećıficos: 3,6 µm; 4,5 µm;

5,8 µm e 8,0 µm respectivamente.

2.1.2 Fotômetro de imagens multibanda - MIPS

O MIPS (“Multiband Imaging Photometer for Spitzer”) era uma câmera para com-

primentos de onda entre 24,7 - 160 µm e também realizava espectroscopia simples. Os

instrumentos detectores para a região de 24 µm tinham dimensões de 128x128 pixels; na

região de 70 µm, 32x32 pixels e a região de 160 µm, 2x20 pixels.

2.1.3 Espectrógrafo infravermelho - IRS

O espectrógrafo IRS (“Infrared Spectrograph”) viabilizou dados em alta e baixa re-

solução no infravermelho médio (5 - 40 µm). Cada um de seus quatro módulos, com

dimensões de 128x128 pixels, atuavam em comprimentos de onda e resolução diferentes,

além disso possúıam sua própria fenda para permitir a entrada das bandas infravermelhas:

um módulo de baixa resolução e comprimento de onda curto para a região de 5,3 - 14 µm;

um módulo de baixa resolução e comprimento de onda longo para a região de 14 - 40 µm;

um módulo de alta resolução e comprimento de onda curto para 10 - 19,5 µm e, por fim,

um módulo de alta resolução e comprimento de onda longo para observações na região

entre 19 - 37 µm.
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2.2 Amostra de galáxias dominadas por Starburst

O Projeto Spitzer/IRS ATLAS é uma coletânea de aproximadamente 750 espectros

de diversas fontes astronômicas como galáxias obscuras e não obscurecidas, starbursts,

galáxias infravermelhas luminosas e ultraluminosas, dentre outras obtidas pelas observações

do IRS do Telescópio Espacial Spitzer. Além de espectros em baixa resolução (R ∼ 100) e

alta resolução (R ∼ 600), disponibiliza catálogos com até 200 propriedades como resistência

de silicatos, larguras equivalentes de PAHs e luminosidades, bem como modelos obtidos a

partir do espectro médio de populações espećıficas (Hernán-Caballero e Hatziminaoglou,

2011). No acervo do projeto encontram-se classificações obtidas por meio da decomposição

espectral, inferida através da equação:

Fλ(λ) = e−bτ(λ)
(

a1fAGN(λ) + a2fHii(λ) + a3fPDR(λ)
)

(2.1)

Figura 2.2: Espectros de 5 - 15 µm dos modelos AGN, Hii e PDR utilizados na decomposição espectral.

Também apresenta o modelo de emissão de silicato. Fonte: Hernán-Caballero e Hatziminaoglou (2011).

em que os parâmetros livres (b, a1, a2, a1) são obtidos por meio do método de Leven-

berg–Marquardt 1. Os termos da equação são representados pelos espectros de 3 objetos

1 O algoritmo de Levenberg–Marquardt é um método de otimização computacional, que encontra







40 Caṕıtulo 2. Materiais e Métodos

Figura 2.5: Detalhamento dos PAHs no banco de dados teóricos, versão 2.00. Na horizontal, se encontra

a quantidade de átomos de carbono e na vertical, o número de espécies moleculares. As cores indicam a

composição das moléculas: em azul, aparecem as espécies “puras”, contém apenas carbono e hidrogênio;

em vermelho, possuem adição de magnésio/ferro; em amarelo, adição de oxigênio e, em verde, adição de

nitrogênio. As áreas hachuradas indicam adições e remoções entre versões 1.10 e 2.00. Fonte: (Boersma

et al., 2014)

Figura 2.6: Detalhamento dos PAHs no banco de dados teóricos, versão 2.00. Na horizontal, se encontra

a quantidade de átomos de carbono e na vertical, o número de espécies moleculares. As cores indicam a

carga das moléculas: verde, indica cátions; em amarelo são os ânions e, em vermelho, neutros. As áreas

hachuradas indicam adições e remoções entre versões 1.10 e 2.00. Fonte: (Boersma et al., 2014)
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Além disso, o PAHdb fornece estruturas, transições vibracionais, conjuntos de até 5

temperaturas de excitação, como forma de comparação direta e quando dispońıvel, re-

ferências da literatura, dentre outras propriedades. Esses dados podem ser baixados como

XML ou tabelas ASCII, individuais ou grupos de moléculas. Também disponibiliza diferen-

tes Interfaces de Programação de Aplicativos (APIs, do inglês “Application Programming

Interface”), como AmesPAHdbIDLSuite, AmesPAHdbPythonSuite e uma versão simplifi-

cada desse conjunto de ferramentas, o pyPAHdb (Shannon e Boersma, 2018).

O PAHdb foi lançado em 2010 com 643 espectros, dentre teóricos e experimentais.

Atualmente contém 4.233 espécies teóricas na versão 3.20 e 84 espécies experimentais na

versão 3.00, além disso será de grande importância nas futuras observações do James Webb

Space Telescope (JWST). Este trabalho, no entanto, fará uso da versão 2.00 que apresenta

700 espectros computacionais e 75 experimentais comparados (Boersma et al., 2014).

2.4 Métodos estat́ısticos multivariados

Existem vários métodos estat́ısticos, com finalidades bem diversas entre si. Técnicas

que analisam, simultaneamente, vários dados sobre indiv́ıduos ou objetos de pesquisa são

chamadas de análise multivariada (Hair et al., 2005) E devido a capacidade de mensurar,

interpretar e indicar relações entre variáveis, pode ser utilizada em diferentes áreas do co-

nhecimento. Ainda segundo Hair et al. (2005), a análise multifatorial compreende métodos

já estabelecidos na literatura e aqueles em ascensão.

Esta pesquisa fez uso dos seguintes métodos: (i) análise de agrupamentos, (ii) análise

de componentes principais (PCA) e análise de correspondência (CA) que serão tratados a

seguir.

2.4.1 Análise de Agrupamento

A análise de agrupamento é um grupo de técnicas multivariadas e são utilizadas nas

mais diversas áreas, como ciências exatas e ciências sociais, possibilitando a redução de

dados e a formulação de hipóteses. E tem por objetivo classificar indiv́ıduos ou objetos

em subgrupos menores e mutuamente excludentes, com base nas similaridades (Hair et al.,

2005). O foco principal é maximizar a semelhança dentro dos grupo, enquanto se maximiza

a diferença entre os grupos. De forma que os integrantes de um grupo compartilhem
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caracteŕısticas em comum, que também servem para diferenciar dos demais grupos (Galvão

e Marin, 2009).

No método de agrupamento os clusters são definidos com base na medição de simi-

laridades pelo algoritmo, de forma que realiza uma abordagem não supervisionada. As

medidas de similaridades são determinadas pela distância entre dois pontos e expressam o

quão semelhantes são os objetos. Quanto menor for a distância, mais semelhantes e per-

manecem no mesmo grupo. Da mesma forma, quanto maior a distância, mais diferentes

e esses objetos estarão em grupos distintos. Existem diferentes métodos de agrupamento,

de acordo com a abordagem utilizada, como por exemplo: hierárquicos, particionais, ba-

seados em grade, baseado em densidade, redes neurais, etc. Neste trabalhou optou-se por

trabalhar com o agrupamento hierárquico.

Figura 2.7: Uma estrutura dendrograma na qual o grupo inicial é subdividido em vários subgrupos. Na

direção vertical, a similaridade é expressa de acordo com a distância euclidiana e na direção horizontal, o

valor de observação. Fonte: https://support.minitab.com/

O algoritmo hierárquico compreende a divisão sucessiva dos objetos em agrupamentos,

resultando em uma representação gráfica hierárquica ou dendrograma correspondente aos

clusters (Everitt et al., 2001). Na Figura 2.7 é posśıvel observar a sequência em que os

dados foram agrupados, bem como a diferença de elementos entre os grupos. Nota-se que
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as observações são representadas como galhos de uma árvore (dendro=árvore) e a medida

de semelhança se dá na vertical, por meio da distância. Em outras palavras, quanto mais

no topo do gráfico, menos semelhantes entre si os dados.

Dentre as diversas maneiras de se calcular a distância entre grupos e sub-grupos, a

utilizada mais frequentemente é a métrica Euclidiana. Inferida pela distância entre dois

pontos de coordenadas (x1, y1) e (x2, y2), conforme a seguinte equação, que faz uso do

teorema de Pitágoras:

deuc =
√

(x1 − x2)2 + (y1 − y2)2 (2.2)

Os métodos hierárquicos não necessitam que seja definido um número ideal de clusters,

no entanto é posśıvel determinar esse valor por meio de critérios de validação. Kassambara

(2017a) apresenta diferentes critérios para determinar o número ideal de clusters, uma vez

que este depende da medida de semelhanças e do algoritmo utilizado. Os critérios de va-

lidação podem ser de três tipos: externo, que utiliza informações fornecidas anteriormente;

interno, sem interferência externa e relativo, que avalia dois ou mais grupos e estima qual

a melhor estrutura.

Dentre os parâmetros sugeridos pelo autor, está o pacote NbClust, que verifica mais

de 30 ı́ndices ao mesmo tempo para identificar e determinar a quantidade apropriada de

grupos, utilizando apenas uma função. Foi desenvolvido por Charrad et al. (2014), devido

a literatura apresentar diversos ı́ndices de validação relativo, mas poucos programas para

realizar os cálculos. Também fornece métodos de agrupamento e medidas de dessemelhança

ou utiliza os parâmetros escolhidos pelo pesquisador.

2.4.1.1 Clustering Hieráquico com o Método Ward

Desenvolvido por Ward (1963), a análise hierárquica de agrupamentos ou método da

variância mı́nima de Ward utiliza como critério a soma dos quadrados entre dois clusters

somados sobre os demais e tem por objetivo minimizar a perda de informações. A equação

que infere o valor da variância, é dada por:

ESSk =
n
∑

i=1

x2
i −

1

n

(

n
∑

i=1

x2
i

)2

(2.3)

onde k é o agrupamento, n é a totalidade de objetos do agrupamento k e xi o i-ésima

objeto desse agrupamento. No método de Ward, considera-se que cada objeto retrata um
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grupo, que são continuamente ligados em pares até o fim do processo formando grupos cada

vez maiores e observando a mı́nima variância interna. A cada passo os agrupamentos são

realizados sempre que o algoritmo identifica a mı́nima variância entre pares de observações.

De forma que os clusters tendem a ser mais homogêneos.

2.4.2 Análise de Componentes Principais - PCA

A análise de componentes principais ou PCA (“Principal Component Analysis”), in-

troduzida por Pearson (1901) se tornou uma das técnicas mais utilizadas em análises de

dados. A PCA transforma os dados dispońıveis em novos conjuntos, não correlacionados e

organizados de forma que as maiores variações, presentes no conjunto original, estejam nos

primeiros elementos. Esses novos conjuntos recebem o nome de “principal components”

(PCs) e são descritos conforme a seguinte equação:

Yj =

j
∑

i=1

aijxi (2.4)

em que j descreve a componente principal e aij o autovetor. Os demais componentes

surgem da repetição deste método, levando em conta que o primeiro componente reúne a

máxima variância das propriedade originais, o percentual de variância diminui ao longo de

todo o processo. A variância total da amostra é dada pela equação a seguir:

σ2(Xj) =
1

n− 1

n
∑

i=1

(

Xij − X̄j

)2

(2.5)

tendo n como a totalidade da amostra e X̄j como a média das propriedades encontradas

em X.

Além disso, o coeficiente de correlação de Pearson tem por objetivo de indicar como

as duas variáveis associadas estão entre si. Dessa forma, caso a correlação seja menor que

zero, ou seja, correlação negativa, significa que as variáveis são inversamente relacionadas.

No entanto, correlação não deve ser confundida com relação de causa e efeito (causalidade),

uma vez que dificilmente pode-se afirmar quem varia em função de quem. Simplesmente

pode-se dizer que há semelhanças entre a distribuição das variáveis.
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2.4.3 Análise de Correspondência

Conforme Hair et al. (2005), trata-se de um método de interdependência, ou seja, que

analisa todas as variáveis ao mesmo tempo para compreender a organização do conjunto.

Trata-se de um método composicional, onde a representação gráfica se dá com base nas

relações entre variáveis, bem como as relações entre elementos e variáveis. De certa forma,

é semelhante à PCA, pois retém a variância total e a distribui em dimensões principais.

Dessa forma reduz a dimensionalidade da amostra e permite a visualização de um grande

volume de dados em gráficos bidimensionais (Kassambara, 2017b).

A CA dispõe os dados originais em um matriz retangular N(I, J), com as amostras

representadas por linhas i e suas propriedades por colunas j. Onde o total das linhas é

dado por ni+ =
∑

j nij, o total das colunas é dado por n+j =
∑

i nij e o total de linhas

e colunas é dado por n =
∑

j

∑

i nij. Ao ser dividida pelo total de linhas e colunas n, a

matriz original será convertida na matriz de correspondência P = 1
n
N(I, J).

Para determinar a medida de similaridade entre os dados, utiliza-se a métrica da

Distância χ2 ou Teste χ2 de Pearson, pois graficamente, objetos próximos são mais se-

melhantes do que objetos distante. O χ2 entre duas linhas pode ser inferido da seguinte

maneira:

χ2 =

√

√

√

√

∑

ij

n

n+j

(

nij

ni+

−
ni′j

ni′+

)

(2.6)

em que ni′+ é qualquer elemento de linhas. Da mesma forma, pode se determinar a

distância entre perfis de colunas. A variância entre os dados é descrita pela inércia, que

é soma ponderada do quadrado da distância de um conjunto de pontos ao seu centro ou

centroides. A inércia é determinada pela seguinte expressão:

inércia =
χ2

n
(2.7)

2.5 Caracteŕısticas gerais da amostra

Constitúıda por 148 galáxias, a amostra foi submetida à análise multivariada através

dos métodos clustering, PCA e CA. Também foram escolhidas dez propriedades f́ısicas

que caracterizam as galáxias dominadas por Starbursts, são elas: (1) ionização por AGN
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(rAGN); (2) ionização por Hii (rHii); (3) ionização por PDR (rPDR); (4) assinatura de

silicato (Ssil); (5) largura equivalente da banda 6.2 µm (EW62); (6) conjunto molecular

muito pequeno (X0 30); (7) conjunto molecular pequeno (X31 150); (8) conjunto molecular

médio (X151 225); (9) conjunto molecular grande (X226 330) e (10) conjunto molecular

muito grande (maior 300).

Na Tabela 2.1, os valores exibidos em rAGN (1), rHii (2) e rPDR (3) são extráıdos do

trabalho realizado por (Hernán-Caballero e Hatziminaoglou, 2011) e referem-se às fontes

predominantes da emissão em MIR de galáxias ativas e de formação estelar. Essas pro-

priedades foram verificadas por meio da decomposição espectral, onde cada componente

contribui com r para o fluxo de emissão total da galáxia. Cada contribuição foi obtida

por meio da sobreposição dos espectros de galáxias com diferentes fontes de emissão: para

AGN, o QSO 3C273; para PDR, a nebulosa de reflexão NGC 7023 e para Hii, a nebulosa

M17.

As categorias apresentadas em Ssil (4) e EW62 (5), na tabela 2.1, se referem ao segundo

procedimento de classificação utilizado por Hernán-Caballero e Hatziminaoglou (2011). A

coluna (4) apresenta a assinatura de silicato em 10µm (Ssil, “silicate signature”), um tipo de

poeira abundante no ISM e também no torus do modelo unificado de AGN. Esse intervalo

espectral caracteriza a intensidade de absorção ou emissão desse material e infere aspectos

da distribuição de poeira, ao longo das regiões formadoras de estrelas ou AGNs.

A coluna (5) mostra valores da largura equivalente (EW, “equivalent width”) das bandas

de PAH em 6.2 µm. Essa propriedade é determinada por uma área retangular que possui

o mesmo fluxo da linha espectral, sendo expressa pela seguinte equação:

W =

∫ λ2

λ1

[F (λ)− Fcont]

Fcont

dλ (2.8)

onde W representa a largura equivalente EW; F(λ) representa o fluxo, ou a intensidade

da linha espectral em relação ao continuum; Fcont é o fluxo do cont́ınuo no centro da

linha, resultante do espalhamento das linhas de emissão ou absorção e por fim, λ2 e λ1,

representam o intervalo dessa linha espectral. Essa propriedade indica a contribuição do

gás em comparação com a fonte emissora e, uma vez que starburts possuem valores altos

de EW, mas valores menores de Ssil. O limite de EW62 ≤ 0.2µm foi empregado para

definir AGNs e EW62 > 0.2µm para Starbursts (Magdis et al., 2013).

As colunas (6), (7), (8), (9) e (10) da Tabela 2.1 apresentam valores referentes aos
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tamanhos de moléculas de PAHs neutras, extráıdas do trabalho realizado por Espinoza

(2020). Através da comparação pareada entre espectros de referência (neste caso, espec-

tros moleculares de PAHs, dispońıveis no PAHdb) e espectros de interesse (a amostra de

galáxias dominadas por Starburts), o referido autor analisou a composição qúımica dessas

galáxias para identificar a presença e a contribuição de grupos moleculares diferentes.

Através da Transformada Rápida de Fourier (FFT, “Fast Fourier Transform”), os es-

pectros de referência foram derivados não só na composição, mas também na intensidade

dos componentes espectrais, assim os espectros de PAHs foram classificadas nos seguintes

grupos: o muito pequenos, que são moléculas com até 30 átomos de carbono (X0 30); o

grupo pequeno compreende PAHs entre 31 a 150 carbonos (X31 150); no grupo médio estão

os que possuem entre 151 a 225 carbonos (X151 225); o grupo grande abrange moléculas

entre 226 a 300 carbonos (X226 300) e, por fim, o grupo dos muito grandes que contém

PAHs com mais de 300 carbonos (maior 300).

Nesse contexto, as propriedades f́ısicas citadas permitem maior compreensão das emissões

de MIR e também da evolução qúımica de galáxias. O próximo caṕıtulo faz uma análise

estat́ıstica dessas propriedades e tenta inferir a relação entre tamanhos moleculares e indi-

cadores de ionização.
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Tabela 2.1 - Amostra de galáxias dominadas por Starbursts e suas propriedades.

Galáxias (1) r AGN (2) r Hii (3) r PDR (4) Ssil (5) EW6.2 (6) X0 30 (7) X31 150 (8) X151 225 (9) X226 330 (10) maior 300

3C293 0,713 0,32 0,287 0,252 0,004 0,251 0,107 0,822 0,547 0,495

3C31 0,764 0,129 0,395 0,105 0,005 1 0,97 0 0 0

AGN15 0,407 0,789 0,24 0,296 0,004 0,267 0,107 0,823 0,543 0,488

Arp220 0,296 0,779 0,382 0,674 0,01 0,915 1 0 0 0

CGCG381-051 0,279 0,704 0,469 -0,073 0,321 0,414 0,484 1 0 0

E12-G21 0,646 0,206 0,468 0,015 0,01 0,444 0,483 0,986 0 0

EIRS-13 0,316 0,353 0,735 0,038 1 0,27 0,108 0,818 0,554 0,481

EIRS-14 0,277 0,456 0,692 0,199 0,021 0,542 0,491 0,926 0 0

EIRS-16 0,241 0,469 0,723 -0,067 0,022 0,546 0,491 0,924 0 0

EIRS-2 0,116 0,557 0,793 0,076 0,303 0,271 0,108 0,812 0,569 0,473

EIRS-21 0,767 0,253 0,281 0,654 0 0,549 0,468 0,955 0 0

EIRS-37 0,759 0,211 0,328 0,056 0,003 0,599 0,504 0,878 0 0

EIRS-41 0,544 0,493 0,337 -0,052 0,006 0,262 0,101 0,809 0,608 0,46

EIRS-55 0,717 0,335 0,268 0,323 0,002 0,525 0,567 0,824 0 0

EIRS-9 0,252 0,493 0,688 0,23 0,267 0,492 0,535 0,887 0 0

GN26 0,266 0,256 0,88 0,151 0,016 0,268 0,107 0,797 0,623 0,445

IRAS02021-2103 0,198 0,976 0,322 0,312 0,015 0,621 0,205 0,375 0,645 0,55

IRAS02480-3745 0,314 0,424 0,673 0,296 0,295 0,504 0,173 0,314 0,536 0,858

IRAS03209-0806 0,31 0,58 0,541 0,188 0,018 0,495 0,189 0,338 0,589 0,757

IRAS04074-2801 0,46 0,473 0,455 0,68 0,003 0,401 0,187 0,333 0,592 0,823

IRAS05020-2941 0,429 0,39 0,565 0,547 0,006 0,387 0,163 0,287 0,518 1

IRAS08474+1813 0,343 0,469 0,599 0,431 0,012 0,39 0,16 0,595 0,648 0,501

IRAS08591+5248 0,315 0,362 0,728 0,162 0,024 0,508 0,218 0,376 0,731 0,518

IRAS10594+3818 0,306 0,395 0,709 0,178 0,024 0,493 0,222 0,378 0,726 0,524

IRAS12447+3721 0,357 0,554 0,506 0,261 0,011 0,447 0,208 0,36 0,682 0,64

IRAS13106-0922 0,572 0,092 0,659 0,505 0,001 0,427 0,194 0,345 0,593 0,777

IRAS14121-0126 0,417 0,324 0,639 0,297 0,015 0,485 0,216 0,392 0,711 0,534

Continua na próxima página. . .
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cteŕıstica

s
g
era

is
d
a
a
m
o
stra

49

Tabela 2.1 - Continuação

Galáxias (1) r AGN (2) r Hii (3) r PDR (4) Ssil (5) EW6.2 (6) X0 30 (7) X31 150 (8) X151 225 (9) X226 330 (10) maior 300

IRAS14197+0813 0,214 0,763 0,494 0,166 0,016 0,473 0,222 0,393 0,714 0,528

IRAS14202+2615 0,624 0,219 0,484 0,138 0,01 0,463 0,225 0,389 0,71 0,536

IRAS14485-2434 0,545 0,399 0,418 0,266 0,007 0,451 0,211 0,369 0,642 0,656

IRAS15043+5754 0,26 0,406 0,755 0,247 0,02 0,433 0,199 0,349 0,641 0,715

IRAS21477+0502 0,262 0,85 0,358 0,175 0,018 0,447 0,209 0,369 0,637 0,668

IRAS22088-1831 0,319 0,754 0,375 0,605 0,004 0,471 0,224 0,399 0,666 0,562

IRAS 00091-0738 0,292 0,812 0,357 0,824 0 0,254 0,112 0,797 0,625 0,445

IRAS 00456-2904 0,226 0,452 0,755 0,202 0,024 0,501 0,488 0,95 0 0

IRAS 00482-2721 0,374 0,622 0,427 0,453 0,014 0,281 0,106 0,762 0,714 0,399

IRAS 01166-0844 0,353 0,783 0,31 0,75 -0,001 0,256 0,101 0,703 0,886 0,338

IRAS 01199-2307 0,338 0,668 0,428 0,559 0,005 0,557 0,505 0,897 0 0

IRAS 01298-0744 0,486 0,432 0,459 1 -0,001 0,274 0,109 0,706 0,851 0,341

IRAS 01355-1814 0,249 0,955 0,281 0,547 0,009 0,315 0,121 0,757 0,689 0,379

IRAS 01494-1845 0,273 0,502 0,653 0,355 0,023 0,631 0,529 0,825 0 0

IRAS 01569-2939 0,379 0,662 0,385 0,579 0,002 0,296 0,117 0,728 0,6 0,517

IRAS 02411+0353 0,295 0,599 0,542 0,165 0,02 0,387 0,383 0,493 0,898 0

IRAS 03250+1606 0,274 0,515 0,642 0,3 0,265 0,308 0,13 0,763 0,65 0,397

IRAS 03521+0028 0,308 0,625 0,505 0,284 0,013 0,405 0,355 0,542 0,873 0

IRAS 08201+2801 0,41 0,501 0,489 0,53 0,005 0,422 0,296 0,524 1 0

IRAS 09039+0503 0,399 0,473 0,529 0,475 0,014 0,465 0,289 0,517 0,996 0

IRAS 09116+0334 0,238 0,436 0,755 0,209 0,023 0,469 0,31 0,521 0,944 0

IRAS 09463+8141 0,374 0,491 0,542 0,494 0,02 0,474 0,32 0,533 0,906 0

IRAS 09539+0857 0,355 0,639 0,434 0,745 0,007 0,516 0,327 0,538 0,858 0

IRAS 10035+2740 0,177 0,77 0,532 0,442 0,577 0,281 0,114 0,693 0,588 0,587

IRAS 10190+1322 0,242 0,382 0,797 0,213 0,253 0,311 0,126 0,789 0,628 0,39

IRAS 10485-1447 0,325 0,862 0,271 0,689 0,007 0,473 0,331 0,547 0,866 0

IRAS 10494+4424 0,323 0,33 0,746 0,324 0,023 0,33 0,124 0,768 0,619 0,416

IRAS 11028+3130 0,379 0,581 0,456 0,488 0,012 0,321 0,114 0,672 0,562 0,611

Continua na próxima página. . .
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Tabela 2.1 - Continuação

Galáxias (1) r AGN (2) r Hii (3) r PDR (4) Ssil (5) EW6.2 (6) X0 30 (7) X31 150 (8) X151 225 (9) X226 330 (10) maior 300

IRAS 11095-0238 0,425 0,691 0,304 0,873 0 0,425 0,326 0,547 0,91 0

IRAS 11130-2659 0,414 0,597 0,398 0,673 0,004 0,331 0,114 0,632 0,546 0,669

IRAS 11180+1623 0,386 0,432 0,581 0,436 0,005 0,4 0,326 0,565 0,902 0

IRAS 11387+4116 0,236 0,519 0,683 0,207 0,022 0,378 0,12 0,639 0,57 0,598

IRAS 11506+1331 0,466 0,517 0,409 0,532 0,011 0,46 0,123 0,568 0,529 0,666

IRAS 11582+3020 0,454 0,478 0,458 0,587 0,001 0,389 0,311 0,569 0,933 0

IRAS 12032+1707 0,405 0,643 0,371 0,64 0 0,429 0,308 0,57 0,912 0

IRAS 12112+0305 0,325 0,52 0,575 0,362 0,018 0,43 0,31 0,55 0,933 0

IRAS 12359-0725 0,365 0,847 0,24 0,491 0,01 0,392 0,307 0,567 0,942 0

IRAS 13335-2612 0,26 0,464 0,703 0,249 0,26 0,514 0,143 0,5 0,512 0,697

IRAS 13469+5833 0,382 0,535 0,494 0,39 0,014 0,418 0,318 0,584 0,88 0

IRAS 13509+0442 0,298 0,469 0,653 0,31 0,03 0,432 0,311 0,574 0,898 0

IRAS 13539+2920 0,289 0,378 0,745 0,29 0,024 0,485 0,159 0,485 0,524 0,693

IRAS 14060+2919 0,196 0,543 0,712 0,179 0,317 0,48 0,285 0,548 0,949 0

IRAS 14252-1550 0,327 0,538 0,556 0,256 0,019 0,528 0,291 0,54 0,916 0

IRAS 14348-1447 0,463 0,425 0,494 0,465 0,01 0,536 0,293 0,541 0,906 0

IRAS 15206+3342 0,374 0,717 0,341 0,126 0,014 0,444 0,166 0,489 0,549 0,681

IRAS 15225+2350 0,437 0,665 0,312 0,506 0,004 0,418 0,167 0,52 0,567 0,64

IRAS 16090-0139 0,57 0,37 0,415 0,54 0,002 0,406 0,161 0,534 0,586 0,623

IRAS 16300+1558 0,456 0,559 0,384 0,617 0,005 0,565 0,288 0,54 0,897 0

IRAS 16333+4630 0,373 0,444 0,585 0,296 0,017 0,611 0,292 0,51 0,898 0

IRAS 16468+5200 0,413 0,649 0,355 0,53 0,003 0,375 0,159 0,551 0,592 0,619

IRAS 16474+3430 0,29 0,465 0,666 0,282 0,248 0,384 0,161 0,582 0,637 0,529

IRAS 16487+5447 0,299 0,634 0,505 0,366 0,016 0,742 0,283 0,497 0,843 0

IRAS 17028+5817 0,254 0,438 0,732 0,308 0,253 0,653 0,176 0,342 0,557 0,706

IRAS 17068+4027 0,424 0,562 0,419 0,394 0,005 0,662 0,143 0,299 0,483 0,88

IRAS 20414-1651 0,277 0,564 0,595 0,407 0,022 0,685 0,146 0,299 0,518 0,827

IRAS 21208-0519 0,246 0,523 0,668 0,243 0,312 0,796 0,207 0,38 0,67 0,408

Continua na próxima página. . .
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Tabela 2.1 - Continuação

Galáxias (1) r AGN (2) r Hii (3) r PDR (4) Ssil (5) EW6.2 (6) X0 30 (7) X31 150 (8) X151 225 (9) X226 330 (10) maior 300

IRAS 21329-2346 0,399 0,433 0,563 0,524 0,008 0,761 0,212 0,391 0,699 0,381

IRAS 22206-2715 0,311 0,536 0,578 0,345 0,274 0,399 0,167 0,615 0,663 0,445

IRAS 22491-1808 0,213 0,755 0,502 0,297 0,018 0,408 0,172 0,648 0,698 0,356

IRAS 23129+2548 0,424 0,485 0,488 0,619 0,002 0,409 0,171 0,638 0,701 0,368

IRAS 23234+0946 0,321 0,71 0,412 0,433 0,017 0,609 0,188 0,337 0,586 0,689

M-2-33-34 0,416 0,662 0,341 0,082 0,005 0,463 0,184 0,405 0,724 0,579

M-2-40-4 0,837 0,211 0,234 0,033 0,002 0,462 0,22 0,396 0,735 0,516

M-5-13-17 0,553 0,478 0,338 0,05 0,005 0,433 0,168 0,616 0,682 0,403

MIPS15928 0,318 0,969 0,187 -0,028 0,008 0,419 0,165 0,577 0,647 0,498

MIPS8342 0,378 0,862 0,21 -0,015 0,008 0,499 0,202 0,417 0,792 0,444

MIPS8521 0,78 0,259 0,26 0,497 -0,001 0,419 0,165 0,577 0,647 0,498

Mrk1066 0,327 0,699 0,415 0,139 0,009 0,682 0,2 0,393 0,653 0,491

Mrk273 0,485 0,599 0,314 0,476 0,006 0,664 0,17 0,345 0,579 0,684

Mrk334 0,443 0,485 0,465 0,044 0,012 0,434 0,171 0,573 0,665 0,465

Mrk471 0,363 0,43 0,609 0,029 0,012 0,447 0,188 0,542 0,653 0,475

Mrk52 0,097 0,966 0,454 0,019 0,253 0,668 0,146 0,317 0,532 0,802

Mrk609 0,308 0,436 0,67 0,034 0,018 0,634 0,128 0,285 0,5 0,925

Mrk622 0,214 1 0,284 0,015 0,014 0,645 0,138 0,294 0,548 0,845

Mrk883 0,361 0,723 0,352 0,06 0,015 0,611 0,14 0,306 0,61 0,791

Mrk938 0,323 0,37 0,71 0,297 0,018 0,595 0,137 0,297 0,506 0,915

NGC1056 0,255 0,196 0,944 0,041 0,029 0,461 0,176 0,579 0,69 0,409

NGC1097 0,368 0,188 0,816 0,021 0,017 0,664 0,157 0,338 0,563 0,731

NGC1125 0,387 0,597 0,432 0,262 0,014 0,615 0,157 0,346 0,553 0,762

NGC1222 0,095 0,779 0,622 0,085 0,281 0,653 0,182 0,397 0,609 0,579

NGC1365 0,494 0,662 0,247 -0,007 0,004 0,634 0,2 0,406 0,63 0,527

NGC1566 0,564 0,166 0,602 0,043 0,01 0,586 0,2 0,395 0,619 0,581

NGC2146 0,102 0,415 0,936 0,214 0,303 0,488 0,171 0,56 0,641 0,469

NGC2273 0,482 0,586 0,328 0,073 0,005 0,569 0,181 0,413 0,61 0,613

Continua na próxima página. . .
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Tabela 2.1 - Continuação

Galáxias (1) r AGN (2) r Hii (3) r PDR (4) Ssil (5) EW6.2 (6) X0 30 (7) X31 150 (8) X151 225 (9) X226 330 (10) maior 300

NGC2623 0,215 0,605 0,631 0,385 0,019 0,548 0,179 0,419 0,6 0,631

NGC2639 0,689 0,09 0,521 0,097 0,01 0,468 0,164 0,527 0,608 0,566

NGC2992 0,576 0,491 0,3 0,074 0,007 0,515 0,157 0,499 0,587 0,604

NGC3031 0,931 0 0,308 0,011 0,001 0,641 0,163 0,446 0,567 0,597

NGC3227 0,644 0,462 0,245 0,074 0,005 0,563 0,186 0,449 0,623 0,55

NGC3256 0,121 0,779 0,591 0,089 0,024 0,54 0,173 0,437 0,591 0,632

NGC3511 0,171 0,25 1 0,065 0,323 0,501 0,212 0,457 0,638 0,519

NGC3556 0,162 0,414 0,866 0,112 0,022 0,509 0,164 0,416 0,569 0,713

NGC3628 0,171 0,322 0,936 0,412 0,251 0,446 0,162 0,423 0,57 0,747

NGC3786 0,587 0,351 0,411 0,042 0,007 0,507 0,151 0,409 0,54 0,774

NGC3982 0,283 0,312 0,81 0,04 0,018 0,444 0,224 0,48 0,696 0,45

NGC4088 0,154 0,533 0,769 0,113 0,024 0,533 0,15 0,413 0,506 0,786

NGC4388 0,571 0,519 0,28 0,202 0,004 0,393 0,181 0,527 0,715 0,484

NGC4501 0,798 0,031 0,441 0,116 0,001 0,412 0,175 0,572 0,718 0,424

NGC4579 0,967 0 0,265 -0,048 0,005 0,499 0,147 0,404 0,511 0,821

NGC4594 0,842 0 0,415 -0,022 0,001 0,415 0,171 0,578 0,737 0,405

NGC4676 0,148 0,386 0,906 0,18 0,266 0,503 0,155 0,434 0,543 0,736

NGC4945 0,192 0,386 0,853 0,853 0,016 0,461 0,155 0,459 0,552 0,723

NGC5033 0,403 0,161 0,802 0,069 0,017 0,407 0,153 0,475 0,558 0,736

NGC5135 0,315 0,415 0,68 0,131 0,016 0,372 0,152 0,502 0,558 0,725

NGC5194 0,337 0,208 0,839 0,023 0,018 0,409 0,168 0,579 0,74 0,409

NGC5929 0,24 0,636 0,575 0,097 0 0,403 0,162 0,583 0,739 0,42

NGC5953 0,023 0,684 0,793 0,073 0,021 0,4 0,163 0,566 0,71 0,467

NGC6810 0,305 0,459 0,653 0,07 0,019 0,304 0,136 0,505 0,501 0,845

NGC6890 0,544 0,414 0,407 0,026 0,007 0,423 0,174 0,601 0,765 0,339

NGC7130 0,318 0,747 0,381 0,128 0,012 0,414 0,179 0,602 0,773 0,327

NGC7252 0,105 0,375 0,967 0,035 0,264 0,311 0,14 0,557 0,576 0,702

NGC7469 0,474 0,496 0,417 0,051 0,012 0,315 0,153 0,652 0,655 0,485

Continua na próxima página. . .
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Tabela 2.1 - Continuação

Galáxias (1) r AGN (2) r Hii (3) r PDR (4) Ssil (5) EW6.2 (6) X0 30 (7) X31 150 (8) X151 225 (9) X226 330 (10) maior 300

NGC7496 0,281 0,765 0,411 0,054 0,016 0,304 0,143 0,679 0,605 0,521

NGC7582 0,485 0,301 0,578 0,234 0,011 0,33 0,141 0,721 0,584 0,475

NGC7603 1 0 0,225 -0,046 0,002 0,316 0,14 0,728 0,584 0,476

NGC7714 0,122 0,866 0,512 -0,014 0,282 0,306 0,138 0,737 0,579 0,482

SST172458.3+591545 0,814 0,161 0,307 0,338 0,004 0,281 0,119 0,763 0,538 0,536

SWIRE4 J105840.62+582124.7 0,158 0,525 0,77 0,048 0,022 0,257 0,204 0,624 0,505 0,603

SWIRE4 J105943.83+572524.9 0,457 0,517 0,421 0,518 0,008 0,261 0,157 0,768 0,559 0,457

UGC12138 0,631 0,507 0,22 0,037 0,004 0,252 0,11 0,809 0,562 0,491

UGC5101 0,495 0,415 0,464 0,42 0,008 0,271 0,106 0,821 0,537 0,496
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Caṕıtulo 3

Resultados e Discussões

Neste caṕıtulo são expostos os resultados das análises de agrupamento, PCA e CA rea-

lizadas na amostra constitúıda de 148 galáxias dominadas por Starburst. As propriedades

selecionadas para análise foram citadas no caṕıtulo anterior e incluem as cinco classes de

PAHs com tamanhos moleculares selecionadas através do número de átomos de carbono,

EW do PAH em 6.2µm e silicatos, bem como as três principais fontes ionizantes, são elas:

AGNs, regiões Hii e regiões PDR.

3.1 Análise de Componentes Principais (PCA)

Inicialmente, foi definida uma matriz de dados por meio da correlação de Pearson,

iniciando a análise estat́ıstica da amostra. A matriz de correlação indica de forma visual

quais propriedades relacionam-se entre si, bem como o grau de relação entre elas. Se as

variáveis apresentam valores positivos, ou seja, correlação positiva significa que o aumento

de uma é acompanhado pelo aumento da outra. Pelo contrário, quando os valores são

negativos, ou seja, correlação negativa significa que a diminuição de uma é acompanhada

por aumento na outra e vice-versa.

Quando as variáveis não são relacionadas, a correlação será zero ou nula. Os valores

entre -1 e +1 indicam a relação linear entre as variáveis, isto é, o quanto cada variável im-

pacta no crescimento ou diminuição de outra. É necessário ressaltar que embora correlação

expresse relação estat́ıstica, não implica necessariamente em causalidade, porém como tra-

tamos de dados fisicamente relacionados é posśıvel inferir importantes considerações a

respeito da amostra.

A Figura 3.1 apresenta o resultado da exploração, onde nota-se correlação negativa entre
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a ionização por AGN e as outras duas fontes ionizantes, Hii e PDR. Por outro lado, nota-

se uma correlação positiva entre a ionização por AGN e conjuntos moleculares pequeno

e médio. O conjunto molecular muito pequeno possui correlação positiva apenas com as

espécies pequenas. As espécies grandes possuem correlação positiva com as propriedades

rHii e Ssil, enquanto as espécies muito grandes possuem correlação positiva apenas com

rPDR e EW62. Também é posśıvel perceber que a propriedade Ssil apresenta correlação

positiva com rHii e moléculas grandes, onde, será investigada mais profundamente em

trabalhos futuros.

Figura 3.1: Matriz de Correlação de Pearson entre propriedades da amostra. Os rótulos indicam o grau

de correlação, positivamente correlacionadas em verde e, em roxo, negativamente correlacionadas.

Posteriormente, foi realizada a Análise de Componentes Principais (PCA). Esse método
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busca identificar padrões contidos na amostra original, bem como reduz dimensões das

variáveis originais e com alta correlação, na menor quantidade posśıvel, mas que explique

a variância englobada nas originais. Estas novas variáveis são os PCs (“principal compo-

nents”) ou dimensões, cujo autovalor médio indica o quanto cada dimensão contribui para

as diferenças encontradas nos dados originais. Dessa forma, os primeiros componentes ou

dimensões possuem autovalores grandes.

Na Figura 3.2, pode-se constatar que a contribuição dos 5 primeiros componentes prin-

cipais somam o total de 84,6% da variância da amostra original. Peres-Neto et al. (2005)

sugerem que o número de componentes principais selecionados para a análise, seja deter-

minado pelo limite em que os demais PCs sejam pequenos, sem causar grandes diferenças

na variância total. As três primeiras dimensões são responsáveis por 58,1% da variância

total da amostra, assim é necessário entender a participação das 10 propriedades originais

para a composição dos componentes principais.

Figura 3.2: Porcentagem da contribuição de cada componente principal para a amostra. Cinco PCs

concentram mais de 80% de toda a variabilidade encontrada na amostra.
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Na sequência tem-se a contribuição dos tamanhos moleculares grande e da variável EW62,

somando pouco mais de 21%. As variáveis relacionadas à ionização por Hii, a assinatura

de silicato e moléculas médias e muito grandes possuem pouca contribuição. As quatro

propriedades quando somadas, representam 8% para esta dimensão.

Na Dimensão 3, a contribuição do conjunto molecular médio X151 225 responde por

39,24%. A segunda maior contribuição, 19,2% atribui-se ao conjunto das moléculas muito

grande, enquanto moléculas muito pequenas possuem 17,16%. A Dimensão 4 concentra

uma maior contribuição da propriedade rHii com 39,26%, enquanto a assinatura de silicato

e rAGN contribuem, respectivamente, com 17,73% e 11,99% da variância na componente.

Por fim, a Dimensão 5 possui 26,85% de contribuição proveniente do conjunto molecular

grande. Enquanto as propriedades Hii e PDR correspondem a, respectivamente, 25,14% e

21,47% da variabilidade desta componente.

A partir dessa análise, é posśıvel deduzir que na Dimensão 1 predominam as proprie-

dades relacionadas aos tamanhos das moléculas de PAHs. Na Dimensão 2, destacam-se o

tamanho molecular muito pequeno e a propriedade rPDR, bem como moléculas pequenas

e a ionização por AGN. Já a Dimensão 3 é dominada pelos conjunto moleculares médio

e muito pequeno. A Dimensão 4 se destaca pela contribuição da propriedade rHii e Ssil.

Enquanto a Dimensão 5, possui a maior parcela de moléculas muito grandes.

Os resultados da PCA mostram que os dados originais tiveram a dimensionalidade

reduzida, onde, mais de 70% da variância do conjunto de 10 propriedades das galáxias

dominadas por starburst sendo explicadas pelas 4 primeiras componentes, porém, como as

dimensões são ortogonais foi mantido a variância da amostra e adequação da modelagem

(Jollife, 2002).

Além disso, a PCA mostra que embora a amostra de galáxias seja dominadas por

starburts a Dimensão 1 possui importante contribuição da fonte ionizante não térmica do

AGN (∼ 15%) e também por moléculas pequenas (∼ 28%). Por outro lado, as dimensões 4

e 5 tem domı́nio das fontes de ionização proveniente de estrelas (rHii e rPDR) e moléculas

grandes e muito grandes. Esses resultados em conjunto com a análise de correlação de

Pearson nos levam a concluir que galáxias com contribuições altas de rPDR e rHii possuem

moléculas grandes, muito grandes e Ssil.

Esta análise sugere que o tamanho molecular dos PAHs, bem como as fontes de io-

nização por PDR e AGN produzem maior variância na amostra. Em outras palavras,
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embora seja composta por galáxias dominadas por starburts, a luminosidade proveniente

de AGNs influencia na variabilidade total por ser dessemelhante da maior parte da amos-

tra. Maiores discussão sobre os resultados de PCAs podem ser encontrado na dissertação

de Miranda (2020).

O intervalo espectral do MIR permite a investigação dos diversos processos que ocorrem

nos objetos astrof́ısicos, como a formação estelar e a energia emitida pela acreção de matéria

no SMBH (Hernán-Caballero e Hatziminaoglou, 2011). Portanto, é necessário entender a

influência exercida pela fonte de excitação nas galáxias, bem como sua relação com as

propriedades observadas, como tamanho molecular e emissão de silicatos.

3.2 Análise de Agrupamento

A análise de agrupamento hierárquico ou variância mı́nima de Ward decompõe um

conjunto de dados e ao final do processo, reúne grupos que seguem determinado padrão

de semelhança. Baseados na distância Euclidiana, objetos de grupos diferentes possuem

maiores diferenças entre si, enquanto dentro dos mesmos as desigualdades são mı́nimas.

Desse modo verifica semelhanças ou diferenças entre elementos de acordo com sua posição

no dendrograma.

Nesta seção a amostra será analisada com o propósito de identificar a influência das

fontes ionizantes, bem como a contribuição do tamanho das moleculas de PAHs para a

luminosidade total das galáxias (ver Miranda, 2020). E, embora os dados contenham

uma população dominada por starburst, possui significativas parcelas de AGNs, logo é

importante derivar de que modo as caracteŕısticas das fontes de ionização das galáxias

influenciam no comportamento f́ısico-qúımico das moléculas de PAHs.

O método hierárquico permite dendrogramas com diversos grupos, sendo necessário

decidir o número adequado. Kassambara (2017a) apresenta o pacote NbClust como alter-

nativa para a escolha do número de grupos sem interferência do pesquisador. A Figura 3.4

apresenta o resultado obtido com o código para a métrica Euclidiana e o método Ward.

Dentre todos os 30 ı́ndices, dois propõe 0 grupos e um ı́ndice propõe apenas 1 grupo. Três

sugerem 2 grupos, dezessete sugerem 3 grupos, um sugere 5 grupos e por fim 6 sugerem 6

grupos.

Em concordância com o método sugerido por Kassambara (2017a), foram utilizados 3
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Figura 3.4: Histograma com o número ideal de clusters, o eixo horizontal mostra a quantidade de grupos

sugeridas, indo de 0 a 6. No eixo vertical, quantos ı́ndices sugerem essa quantidade. De acordo com a

regra da maioria, o melhor número de grupos é 3.

grupos para realizar o agrupamento hierárquico. Na Figura 3.5 encontra-se o resultado do

procedimento, é posśıvel verificar os três grupos definidos anteriormente, com acentuada

homogeneidade interna e desigualdade entre eles. O Grupo 1, possui 114 galáxias e se

encontra em rosa; o Grupo 2, se encontra na cor azul é formado por 14 galáxias e o Grupo

3, composto por 23 galáxias, está em verde.

A Tabela 3.1, relaciona os nomes de cada galáxia e a qual grupo pertencem, os quais

serão discutidos na Seção 3.2.1.

Tabela 3.1 - Galáxias pertencentes aos grupos 1, 2 e 3.

Grupo 1 Grupo 2 Grupo 3

3C293 3C31 IRAS 02411+0353

AGN15 Arp220 IRAS 03521+0028

EIRS-13 CGCG381-051 IRAS 08201+2801

EIRS-2 E12-G21 IRAS 09039+0503

EIRS-41 EIRS-14 IRAS 09116+0334

GN26 EIRS-16 IRAS 09463+8141
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IRAS 00091-0738 EIRS-21 IRAS 09539+0857

IRAS 00482-2721 EIRS-37 IRAS 10485-1447

IRAS 01166-0844 EIRS-55 IRAS 11095-0238

IRAS 01298-0744 EIRS-9 IRAS 11180+1623

IRAS 01355-1814 IRAS 00456-2904 IRAS 11582+3020

IRAS 01569-2939 IRAS 01199-2307 IRAS 12032+1707

IRAS 03250+1606 IRAS 01494-1845 IRAS 12112+0305

IRAS 10035+2740 IRAS 12359-0725

IRAS 10190+1322 IRAS 13469+5833

IRAS 10494+4424 IRAS 13509+0442

IRAS 11028+3130 IRAS 14060+2919

IRAS 11130-2659 IRAS 14252-1550

IRAS 11387+4116 IRAS 14348-1447

IRAS 11506+1331 IRAS 16300+1558

IRAS 13335-2612 IRAS 16333+4630

IRAS 13539+2920 IRAS 16487+5447

IRAS 15206+3342

IRAS 15225+2350

IRAS 16090-0139

IRAS 16468+5200

IRAS 16474+3430

IRAS 17028+5817

IRAS 17068+4027

IRAS 20414-1651

IRAS 21208-0519

IRAS 21329-2346

IRAS 22206-2715

IRAS 22491-1808

IRAS 23129+2548

IRAS 23234+0946
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IRAS02021-2103

IRAS02480-3745

IRAS03209-0806

IRAS04074-2801

IRAS05020-2941

IRAS08474+1813

IRAS08591+5248

IRAS10594+3818

IRAS12447+3721

IRAS13106-0922

IRAS14121-0126

IRAS14197+0813

IRAS14202+2615

IRAS14485-2434

IRAS15043+5754

IRAS21477+0502

IRAS22088-1831

M-2-33-34

M-2-40-4

M-5-13-17

MIPS15928

MIPS8342

MIPS8521

Mrk1066

Mrk273

Mrk334

Mrk471

Mrk52

Mrk609

Mrk622
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Mrk883

Mrk938

NGC1056

NGC1097

NGC1125

NGC1222

NGC1365

NGC1566

NGC2146

NGC2273

NGC2623

NGC2639

NGC2992

NGC3031

NGC3227

NGC3256

NGC3511

NGC3556

NGC3628

NGC3786

NGC3982

NGC4088

NGC4388

NGC4501

NGC4579

NGC4594

NGC4676

NGC4945

NGC5033

NGC5135
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NGC5194

NGC5929

NGC5953

NGC6810

NGC6890

NGC7130

NGC7252

NGC7469

NGC7496

NGC7582

NGC7603

NGC7714

SST172458.3+591545

SWIRE4 J105840.62+582124.7

SWIRE4 J105943.83+572524.9

UGC12138

UGC5101

3.2.1 Detalhamento dos Grupos

Após utilizar o método Ward para especificar os grupos, passamos a compreender as

propriedades das galáxias dos três grupos selecionados através desse método não-supervisionado

e buscando caracteŕısticas f́ısicas e qúımicas da fonte de ionização das galáxias da amostra

e suas respectivas classes de tamanhos de PAHs. Os dados que fornecem essas informações,

como já foi citado são: parcelas de contribuição da fonte ionizante, rAGN, rHii e rPDR;

largura equivalente da banda de PAH em 6.2 µm; assinatura de silicato e os cinco tamanhos

de moleculares de PAHs.

Na Tabela 3.2 encontram-se as medidas estat́ısticas dos Grupos 1, 2 e 3. É posśıvel ve-

rificar que no Grupo 1 formado por 114 galáxias, a propriedade rPDR é mais pronunciada

(0,53) em relação aos demais agrupamentos. Ainda sobre o primeiro grupo, existem con-
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tribuições de todas as classes moleculares, no entanto as médias estat́ısticas das moléculas

grande e muito grande (X226 300, maior 300), são maiores do que nos outros grupos. As-

sim, a análise de agrupamentos destaca o primeiro grupo dominado por rPDR e moléculas

muito grandes corroborando com os resultados da análise de correlação de Pearson.

O Grupo 2 contém 14 galáxias e é o menor dos agrupamentos. A propriedade rAGN

apresenta uma média maior em relação aos demais, no entanto as componentes referentes à

ionização estelar possuem médias significativas. Para Hernán-Caballero e Hatziminaoglou

(2011), a presença dos dois tipos de fonte ionizante pode ser explicada pela abertura do

instrumento utilizado (IRS) captar uma grande parcela da luminosidade da galáxia, bem

como a existência de objetos com significativa contribuição vinda de AGNs coexistindo

com as atividades estelares do starburst (Hernan-Caballero et al., 2009).

As propriedades referentes às moléculas de PAHs pequenas, muito pequenas e médias

possuem as maiores médias nesse grupo. Os conjuntos moleculares grande e muito grande

não possuem contribuição nesse grupo, assim, corroborando com os resultados na análise

de correlação de Pearson, onde, galáxias dominadas por AGNs estão correlacionadas com

moléculas muito pequenas e pequenas.

Por último o Grupo 3, que apresenta-se como um subconjunto que possui galáxias

cujas fonte de ionização térmica e não-térmica coexistem. Esse grupo é o segundo maior,

composto por 43 galáxias e as componentes estelares (rHii e rPDR) apresentam mais de 0,5

de média, enquanto, a fonte rAGN possui 0,36 de média. Os maiores valores de contribuição

provém dos tamanhos moleculares médio, grande e muito pequeno. Além disso, esse cluster

possui a maior média para propriedade Ssil em relação aos demais grupos.

Os resultados obtidos pela análise de agrupamento são corroborados pelos trabalhos de

Hernán-Caballero e Hatziminaoglou (2011) e Hernan-Caballero et al. (2009). O primeiro

classifica a amostra utilizada como dominada por formação estelar, mas com significativa

contribuição vinda do AGN, enquanto o segundo aponta para a existência de AGNs com

consideráveis taxas de formação estelar. É posśıvel verificar que os três grupos possuem

contribuições de todos os tamanhos moleculares, no entanto as classes grande e muito

grande possuem maiores valores no Grupo 1. No Grupo 2, as moléculas médias e pequenas

se destacam e no Grupo 3, surge a maior contribuição de moléculas grandes em relação

aos outros clusters. Na seção seguinte, será tratada a Análise de Correspondência (CA)

executada na amostra.
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Tabela 3.2 - Medidas estat́ısticas do Grupos 1, 2 e 3.

Grupo 1 - Rosa Grupo 2 - Azul Grupo 3 - Verde

Propriedade Média Desvio Média Desvio Média Desvio

r AGN 0,38 0,20 0,45 0,23 0,36 0,07

r Hii 0,49 0,23 0,44 0,20 0,56 0,12

r PDR 0,53 0,21 0,50 0,17 0,50 0,13

Ssil 0,24 0,22 0,25 0,25 0,45 0,19

EW6.2 0,06 0,14 0,06 0,10 0,03 0,06

X0 30 0,45 0,13 0,59 0,17 0,47 0,08

X31 150 0,16 0,03 0,58 0,18 0,31 0,02

X151 225 0,52 0,16 0,77 0,33 0,54 0,02

X226 300 0,62 0,08 0,00 0,00 0,91 0,04

maior 300 0,58 0,15 0,00 0,00 0,00 0,00

3.3 Análise de Correspondência (CA)

Indicada para tratamento de grandes quantidades de dados, a Análise de Corres-

pondência permite visualizar relações existentes entre linhas e colunas da matriz de dados.

De forma análoga a PCA, também é utilizada para reduzir as dimensões da amostra ori-

ginal, porém, essa técnica estat́ıstica multivariada não-supervisionada é complementar a

PCA pois ela encontra correspondência entre as variáveis de uma matriz de dados en-

quanto as PCAs encontram discriminação desses dados. Portanto, essa técnica permite

ainda, especificar de forma visual quais variáveis estão relacionadas e de quais formas estas

relações acontecem.

Em prosseguimento ao estudo, foi realizada a Análise de Correspondência na amostra

de galáxias dominadas por starburst. A Figura 3.6 apresenta os resultados dessa técnica

no gráfico de variâncias explicadas por dimensões, onde o tracejado azul indica o autovalor

médio. A Dimensão 1 compreende cerca de 27,8% da variância total observada na amostra,

enquanto a Dimensão 2 representa 21.6%. A Dimensão 3 descreve 16,7% de variância,

enquanto a Dimensão 4 e a Dimensão 5, respectivamente 10,2% e 8,9%, correspondem

variância total da amostra.
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Figura 3.6: Porcentagem da variância para cada dimensão, obtida com a CA. O tracejado azul indica o

autovalor médio, mostrando que as três primeiras dimensões concentram a dessemelhança de toda amostra.

Se os dados fossem distribúıdos arbitrariamente, os autovalores, ou seja a variância

retida em cada dimensão, seriam idênticos. Bendixen (1995) sugere que os eixos manti-

dos na análise, sejam escolhidos a partir do autovalor médio da contribuição, obtido pela

expressão: 100/(Ncolunas − 1). Como esta amostra é composta por 10 colunas de propri-

edades das galáxias, o autovalor médio relevante é considerado 11,11% da variabilidade,

como indicado na imagem anterior. Neste sentido, as três primeiras dimensões que somam

66,1%, explicam de forma satisfatória as similaridades encontrada na amostra.

Uma vez determinadas as dimensões com maior impacto na variabilidade da amostra,

é necessário verificar quais variáveis possuem maior relevância para as dimensões. A con-

tribuição da propriedade é dada em porcentagem, sendo que aquelas com valores elevados

são mais significativas para a dimensão correspondente. A ferramenta estat́ıstica utilizada

nesta seção fornece a contribuição das propriedades e também das galáxias, para descre-

ver a variabilidade encontrada na amostra. Isso acontece pela capacidade da CA verificar
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relações entre variáveis de colunas e os indiv́ıduos das linhas.

A Figura 3.7 mostra as dez colunas que descrevem caracteŕısticas da amostra e suas

respectivas contribuições para cada dimensão. Nota-se a expressiva contribuição da largura

equivalente da banda em 6.2 (EW62) para a Dimensão 1, que detém 59,05% da variabili-

dade. Outra variável interessante é a contribuição da assinatura de silicato, que apresenta

13,39% de variância. As demais colunas quando somadas contribuem com ∼ 27% para o

total desta dimensão.

Figura 3.7: Porcentagem da contribuição das propriedades originais para cada dimensão. O tamanho e a

transparência do ćırculo roxo é proporcional ao valor desta contribuição.

As propriedades mais relevantes para a Dimensão 2 são o tamanho molecular muito

grande, a largura equivalente EW62 e tamanho molecular médio que contribuem com,
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48,8%, 18,11% e 15,11%, respectivamente. Percebe-se que os menores percentuais de con-

tribuição, vêm das propriedades X0 30 e rPDR, 0,02% e 0,37%, respectivamente.

A Dimensão 3 possui as maiores contribuições provenientes da assinatura de silicato e

da fonte de ionização por AGN, 38,87% e 21,15%. A propriedade X31 150 retém 12,61%

da variância dessa componente, enquanto 10,74% de contribuição provém da componente

rHii. Com limitada contribuição para a Dimensão 3, 0,09% vêm da largura equivalente de

PAH em 6.2 µm.

Conforme mencionado anteriormente, as duas últimas dimensões não possuem valor

médio relevante para a análise de correspondência. Porém, vale ressaltar a expressiva

parcela das fontes ionizantes rAGN e rHii para a Dimensão 4, respectivamente, 27,24% e

22,8%. Bem como moléculas muito pequenas (∼ 11%), pequenas (∼ 9%) e Ssil (13%). Na

Dimensão 5 duas propriedades contribuem significativamente e ambas estão relacionadas

ao material molecular, são elas PAHs grandes (X226 330 ∼ 28%) e assinatura de silicato

(Ssil ∼ 21%). As maiores contribuições de PAHs grandes e Ssil aconteceram nas Dimensão

5 e 3.

A delimitação das contribuições permitiu formular conclusões sobre a análise realizada.

A propriedade mais importante para a Dimensão 1, EW62, também é utilizada como

indicador de formação estelar, enfatizando a composição principal da amostra, que são

galáxias starbursts. Bem como a reduzida contribuição de galáxias com núcleo ativo,

representada pela presença da componente rAGN. A Dimensão 2, possui a maior parcela

de contribuição vinda da moléculas muito grandes, enquanto a segunda maior contribuição

está associada largura equivalente das bandas de PAHs.

Encontradas as propriedades mais importantes para a variância das dimensões, fo-

ram determinados os indiv́ıduos com maior contribuição para as mesmas. Na Figura 3.8

encontra-se o resultado para a Dimensão 1, onde o tracejado vermelho representa o auto-

valor médio e indica quais galáxias são mais relevantes. É posśıvel perceber que as galáxia

EIRS-13 e IRAS 10035+2740, contribuem com ∼ 20% e ∼ 6% da variância na primeira

componente, respectivamente.

Na Figura 3.9 se encontram as galáxias mais relevantes para a Dimensão 2, indicadas

pelo tracejado vermelho. Com maior contribuição destacam-se as duas primeiras galáxias

EIRS-13 e EIRS-9 com ∼ 6 e 5%, respectivamente. Na sequência as galáxias CGCG381-

051 com pouco mais de 5 %, Arp220 com ∼ 4% e NGC4579 com ∼ 3%. Por fim, a Figura
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Figura 3.8: Percentil da contribuição das galáxias para a Dimensão 1, o autovalor médio é indicado pelo

tracejado vermelho.
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3.10 apresenta as galáxias que possuem maior relevância para a Dimensão 3, indicadas

pelo tracejado do autovalor médio. O primeiro indiv́ıduo com maior contribuição para

esta componente é galáxia 3C31, correspondendo a ∼ 8%. A segunda e terceira galáxia

EIRS-37 e E12-G21, representam ∼ 7 e 6%.

Após verificar as propriedades e galáxias com maiores contribuições, buscou-se inferir

como estas contribuem para a variância das dimensões principais. De acordo com Kas-

sambara (2017b), o gráfico padrão da CA é o biplot simétrico, onde variáveis e dados são

representados no mesmo gráfico e o grau de correlação é indicado pela distância entre dois

pontos e pela localização no eixo do diagrama. O biplot foi proposto por Gabriel (1971),

como forma complementar de analisar as dimensões principais dos dados pois é capaz de

demonstrar as posições das propriedades dos dados nos quatro quadrantes. Assim, de fácil

compreensão permite derivar quais informações possuem propriedades positivamente ou

negativamente correlacionadas.

Sendo assim, este método é amplamente utilizado em análises estat́ısticas multivaria-

das, pois mostra de forma simultânea como variáveis se relacionam nas dimensões prin-

cipais, bem como permite uma visão global do comportamento da amostra (Kassambara,

2017b). Portanto, de modo geral, variáveis positivamente correlacionadas (propriedades

e/ou galáxias) são agrupadas e as negativamente correlacionadas, se localizam em qua-

drantes opostos. A distância da origem determina a relevância dessa variável, quanto mais

longe da origem, maior a contribuição para a respectiva dimensão.

A Figura 3.11 mostra um diagrama biplot com as propriedades da Dimensão 1 versus

Dimensão 2, onde, as propriedades são representadas por triângulos pretos e as galáxias,

coloridas de acordo com a contribuição para a composição dessas dimensões. Pode-se

verificar que EIRS-13 apresenta forte correlação com EW62, enquanto Mrk609 apresentam

forte correlação com maior 300. O diagrama também mostra que a propriedade EW62 está

anti-correlacionada às contribuições do núcleo ativo, o que é consistente com os resultado de

Hernán-Caballero e Hatziminaoglou (2011) que utilizam essa propriedade como indicador

direto de formação estelar. Esse resultado também corrobora com os resultados obtidos

por Sales et al. (2010), onde a EW dos PAHs diminuem ao aumentar a contribuição do

AGNs.

Além disso, é posśıvel perceber no diagrama com a Dimensão 2 (ver Figura 3.11)

que as propriedades de moléculas grandes (X226 300) e muito grandes (maior 300) estão
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Figura 3.9: Percentil da contribuição das galáxias para a Dimensão 2, o autovalor médio é indicado pelo

tracejado vermelho.
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Figura 3.10: Percentil da contribuição das galáxias para a Dimensão 3, o autovalor médio é indicado pelo

tracejado vermelho.
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Caṕıtulo 4

Conclusões

No decorrer deste trabalho investigamos, as propriedades f́ısico-qúımicas do gás e poeira

de uma amostra composta por 148 galáxias dominadas por starburst, observadas pelo

Telescópio Espacial Spitzer. O banco de dados consiste em galáxias do catálogo ATLAS,

cujas propriedades relacionadas às fontes de ionização, EW de PAHs em 6.2µm e assinatura

de silicato foram derivadas e coletadas por Hernán-Caballero e Hatziminaoglou (2011).

Também foram usadas propriedades referentes aos tamanhos moleculares, extráıdas da

base de dados NASA Ames PAH IR e derivadas por Espinoza (2020).

Foram realizados diversos métodos de análise estat́ıstica multivariada na amostra, a

saber: análise de componentes principais (PCA); agrupamento hierárquico pelo método de

Ward e análise de correspondência (CA). No primeiro momento deste estudo, foi definida

uma matriz de correlação utilizando o coeficiente de Pearson, para verificar associação

entre os dados da amostra. Foi posśıvel inferir através de estudo estat́ıstico com algoritmo

de modelagem não-supervisionado as seguintes informações:

• A componente da fonte ionizante rAGN possui correlação negativa com as fontes

de ionização rHii e rPDR. Também está correlacionada negativamente com a classe

das moléculas muito pequenas e grandes e com as propriedades EW62, Ssil. Essa

componente apresenta correlação positiva apenas com moléculas pequenas e médias.

• A propriedade rHii é negativamente correlacionada com moléculas pequenas, médias

e grandes. Bem como com as fontes de ionização por AGN e PDR. Ainda, essa

propriedade possui correlação positiva com moléculas muito pequenas e grandes. De

mesmo modo está positivamente correlacionada às propriedades Ssil e EW62.

• A componente rPDR está positivamente correlacionada apenas com a classe molecu-
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lar muito grande e com EW62. Enquanto está negativamente correlacionada com as

fontes ionizantes AGN e Hii, com a assinatura de silicato e com moléculas pequenas,

médias e grandes.

• A propriedade da largura equivalente da banda em 6.2 µm possui correlação positiva

com as componentes estelares (rPDR e Hii) e com moléculas médias e muito grandes.

Bem como possui correlação negativa com a propriedade rAGN, com a assinatura de

silicato e com os conjuntos moleculares muito pequeno, pequeno e grande.

• Por fim, a propriedade relacionda à assinatura de silicato, que está positivamente cor-

relacionada aos conjuntos moleculares pequeno, médio, grande e com a componente

rHii. Enquanto está negativamente correlacionada aos conjuntos moleculares muito

pequeno e muito grande. Da mesma forma possui correlação negativa às propriedades

rAGN, rPDR e EW62.

As análise realizadas pela PCA mostrou que as três primeiras dimensões concentram

mais de 58% da variância encontrada na amostra. Onde a Dimensão 1 engloba as classe mo-

leculares pequena (X31 150), muito grande (maior 300), rAGN e rPDR que correspondem

∼ 74% da variância nessa componente. A Dimensão 2 concentra ∼ 56% da contribuição

proveniente das propriedades X0 30, rPDR e X31 150. Enquanto na Dimensão 3, ∼ 75% da

contribuição tem origem nos conjuntos moleculares médio, muito grande e muito pequeno.

Além disso, a técnica de PCA reduziu a amostra em dimensões totalmente ortogonais

e agrupou os dados de acordo com suas variâncias. Nesse sentido, este método é bastante

satisfatório, pois condensou em poucas componentes a estrutura da amostra, composta

principalmente de galáxias starbursts, mas com relevante parcela de ionização por AGNs.

Além da significativa contribuição do conjunto de tamanhos moleculares. Além disso,

por se tratar de uma análise discriminante, é posśıvel verificar quais propriedades mais

contribuem para a variação dos dados encontrados na amostra.

Na segunda parte do trabalho, o pacote NbClust foi utilizado para indicar o número

adequado de grupos, utilizando o método de agrupamento hierárquico de Ward e a métrica

Euclidiana. O algoritmo sugeriu como apropriado o número 3, produzindo assim os seguin-

tes clusters, que são: Grupo 1, contendo 114 galáxias; Grupo 2 com 14 galáxias e Grupo 3,

composto por 23 galáxias. Após delimitarmos o número de grupos, foi realizada a média

estat́ıstica e o desvio padrão, para indicar o quanto essa média flutua, nas propriedades de
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cada um. A partir dessas análises, foi posśıvel inferir as seguintes conclusões:

• O Grupo 1 mostra acentuada contribuição da componente rPDR e a assinatura de

silicato possui a menor média em relação aos demais grupos. Este grupo possui

contribuição de todos as classes de tamanhos de PAHs, no entanto moléculas grandes

e muito grandes retém maiores parcelas neste cluster.

• No Grupo 2 são observadas propriedades t́ıpicas de núcleos ativos, como dominância

da componente AGN e baixa contribuição das componentes estelares. A classe dos

PAHs médios possui predominância nesse grupo.

• O Grupo 3 apresenta grande contribuição das regiões Hii e de AGNs. Nota-se alta

contribuição da assinatura de silicato, em relação aos clusters anteriores e prevalência

de espécies moleculares grandes.

Nesse sentido, o agrupamento hierárquico atingiu os resultados esperados, reconhecendo

os padrões existentes na amostra e identificando as caracteŕısticas que esperava-se que

fossem alcançadas. Como por exemplo, a indicação do número de clusters, classificados de

acordo com a fonte de ionização dominante e com parcelas dos tamanhos moleculares. Além

de corroborar com outros métodos, como o estudo desenvolvido por Hernán-Caballero e

Hatziminaoglou (2011).

A última etapa do trabalho foi submeter a amostra à Análise de Correspondência

(CA). Esse método indica que as três primeiras dimensões representam mais de 66% da

variabilidade amostral. A descrição das propriedades mostra que a largura equivalente

EW62, que é relacionada às regiões de formação estelar (Hernán-Caballero e Hatziminao-

glou, 2011), contribui com ∼ 59% da Dimensão 1. O conjunto molecular muito grande e

EW62 contribuem com ∼ 48% e ∼ 18%, respectivamente, para a Dimensão 2. Enquanto

a Dimensão 3 possui as maiores parcelas vindas das propriedades Ssil e rAGN, ∼ 38% e ∼

21% respectivamente.

O método CA mostra reduzida contribuição dos tamanhos moleculares na primeira

dimensão, indicando que essas caracteŕısticas têm pouco efeito na variabilidade da amostra.

Além de indicar quais são as propriedades mais relevantes para a amostra, a CA também

especifica quais galáxias possuem maior contribuição. Além de indicar as propriedade

correlacionadas a estas galáxias nas respectivas dimensões, por meio do gráfico biplot, .
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Na Dimensão 1 foram extráıdas as seguintes galáxias: EIRS-13 e IRAS 10035+2740

com ∼ 20% e ∼ 5% de contribuição, respectivamente. O diagrama biplot aponta que essas

galáxias estão relacionadas com a propriedade EW62, dominante nesta componente. Na

Dimensão 2, as galáxias com maior contribuição são EIRS-13, EIRS-9 e CGCG381-051,

respectivamente ∼ 6%, ∼5% e ∼5%. Com pouco mais de 8% a galáxia 3C31 possui a

maior contribuição para a Dimensão 3, assim como EIRS-37 e E12-G21, com ∼ 6% e ∼

7%, respectivamente.

Diferentemente da PCA, que é uma análise discriminante e busca distinguir objetos, a

CA é uma análise descritiva que tem o intuito de esquematizar tendências ou semelhanças

nos dados. Pode-se observar que as fontes ionizantes rHii, rPDR e rAGN, bem como a

largura equivalente em 6,2 µm, têm efeito relevante na caracterização da amostra. Este

fato é consistente com os autores e mostra a confiabilidade da técnica, pois não se sabia a

capacidade do algoritmo de identificar o comportamento da amostra.

De modo geral, as 148 galáxias utilizadas neste estudo puderam ser satisfatoriamente

compreendidas com poucos elementos. Através de algoritmos não-supervisionados foi

posśıvel validar resultados obtidos anteriormente por Sales et al. (2010, 2013) utilizando

técnicas complementares. Portanto, o grande diferencial desse trabalho é fazer uso de es-

tat́ıstica multivariada que possibilita o tratamento de grandes volumes de dados, por meio

da modelagem não-supervisionada.

Dessa forma, a pesquisa realizada se mostrou uma poderosa ferramente na análise

de caracteŕısticas astroqúımicas de galáxias, sendo alicerçado em técnicas e referências

anteriores. Além disso, é importante ressaltar que os algoritmos de modelagem não-

supervisionadas, além de validar os resultados publicados anteriormente eles também se

mostraram ferramentas importante para a nova era da astroqúımica onde será necessário

trabalhar com um grande volume de dados como os que serão disponibilizados pelos gran-

des telescópicos, ex. “James Web Space Telescope, Legacy Survey of Space and Time,

Extremely Large Telescope” e etc.
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