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Resumo

Hidrocarbonetos Arométicos Policiclicos (PAHs) representam cerca de 20% do carbono
existente no meio interestelar e também podem ser indicadores de formagao estelar. No
entanto, hé discussoes na literatura quanto a sua sobrevivéncia em galdxias ativas (AGNs).
O objetivo deste trabalho foi efetuar uma andlise estatistica multivariada com modelagem
nao-supervisionada de dez propriedades fisico-quimicas das fontes de ionizacao e PAHs,
em uma amostra de 148 galaxias dominadas por starburst. Foram realizadas analises de
componentes principais (PCA), correspondéncia (CA), agrupamento hierdrquico e a matriz
de correlacao de Pearson. Foi possivel concluir que galaxias com dominio de fonte estelar
apresentam correlagdo com PAHs pequenos(< 225 dtomos de carbono), enquanto, AGNs
apresentam correlacdo com moléculas de PAHs grandes (> 226). O resultado da PCA
permite concluir que as trés primeiras dimensoes representam ~58% da variancia amos-
tral, sendo que grande parte desse valor é atribuido aos PAHs muito pequenos, pequenos
e muito grande, além das fontes ionizantes rAGN e rPDR. A andlise de agrupamentos
infere a existéncia de 3 subgrupos na amostra, onde o Grupo 1 e 2 mostram significa-
tiva contribuicao da componente estelar. Enquanto o Grupo 3, mostra dominancia do
nicleo ativo. A andlise CA mostra que as trés primeiras dimensoes representam ~66% da
variancia amostral, onde grande parte desse valor é atribuido a largura equivalente do PAH
em 6.2um e a propriedade rAGN. Isso reforca a composi¢ao da amostra que sao galaxias
dominadas por starbursts, mas com parcelas de contribuicao de AGNs. Os algoritmos de
modelagem nao-supervisionadas, além de validar os resultados publicados anteriormente
eles também se mostraram ferramentas importante para a nova era da astroquimica onde
sera necessario trabalhar com um grande volume de dados como os que serao disponibili-

zados pelos grandes telescopicos, 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 6.2um 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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Capitulo 1

Introducao

Conhecida por ser uma das ciéncias mais antigas, a Astronomia surgiu associada aos
aspectos praticos da vida humana, como por exemplo, a medi¢cao da passagem do tempo,
orientacdo em viagens e era primordial para a agricultura (Kepler e Saraiva, 2017). Te-
lescopios mais potentes revelaram um céu desconhecido e a descoberta de outras faixas de
radiacao permitiu observacoes em toda a gama do espectro eletromagnético, apresentando
o Universo além da luz visivel. Dessa forma, a Astronomia impulsionou a evolucao e o
aperfeicoamento de recursos tecnolégicos ainda presentes no cotidiano.

A espectroscopia iniciou um novo campo de pesquisa, ao mostrar que a luz dos corpos
celestes exibe nao apenas cores, mas informacgoes detalhadas sobre a composigao quimica.
Bem como o movimento de direcao ou afastamento daquela fonte, por meio do efeito
Doppler. Além disso, mostrou que quase todas as nebulosas espirais estao se afastando da
Via Lactea em velocidades muito altas, o que gerou ainda mais polémica sobre a natureza
das nebulosas. Foi s6 em 1923 que Edwin P. Hubble usou estrelas variaveis Cefeidas para
mostrar que as nebulosas sao sistemas estelares tao grandes quanto a Via Léctea (Gastao,
2020).

Estima-se que existam cerca de 2 trilhoes de galaxias no universo observavel com ta-
manhos, formatos e luminosidades diferentes, classificadas em: elipticas (E); espirais sub-
divididas em normais (S) e barradas (SB); por fim as irregulares (I). Posteriormente, foi
incluida uma classe intermedidria, as lenticulares que podem ser normais (S0) ou barradas
(SBO0), como mostra a Fig.1.1. A classifica¢do morfolégica de Hubble ou diagrama do dia-
pasao fornece informagoes a respeito da composicao e complexidade das mesmas (Hubble,
1936).

Galéxias elipticas possuem diferentes graus de achatamento, populacoes estelares velhas
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(> 7% 10? anos) (Kepler e Saraiva, 2017), além de pouco gis e poeira. As galdxias espirais
possuem nuvens moleculares, regioes de formacao estelar e sao ricas em gas e poeira. Podem
ser classificadas pela razdo entre tamanho do bojo/tamanho do disco e pelo formato dos
bragos espirais, onde predominam estrelas jovens (< 7 x 10° anos). J4 as estrelas mais
velhas se encontram prdéximas ao nicleo. J4 as galaxias irregulares nao possuem formato
definido, apresentam populagdes estelares jovens e velhas, para Gallagher e Hunter (1984)

as estruturas irregulares podem ser resultado da interacao gravitacional entre galdxias.

Espirais “normais”

Sa Sb Sc
- @ ® ~
-’ . !
Elipticas . Irregulares
\.}‘(15 .
L
et
. " - = ®

E0 E3 ET Irr I Irr I1

SBO

SBa SBb SBc

Espirais barradas

Figura 1.1: Classificacdo morfolégica de Hubble, a esquerda estao as galdxias elipticas, dispostas na
horizontal. Ao lado, a classe das lenticulares. No topo, galdxias espirais normais e abaixo as espirais
barradas. A direita, as galdxias irregulares. Fonte: Gastiio (2020)

O diagrama de Hubble classifica galdxias chamadas de “normais”, que apresentam
espectros com linhas de absor¢ao provenientes de estrelas e algumas linhas de emissao,
provenientes do gds em regioes de formacao estelar. Entretanto, existem galdxias com
nucleos brilhantes e grande quantidade de linhas de emissao, nao explicadas pelos pro-
cessos térmicos estelares. Estes objetos com ntcleos massivos e alta luminosidade sao
chamados galdxias com ntcleos ativos (AGN, “active galactic nuclei’”) (Peterson, 1997)
que sao objetos deste estudo e suas principais propriedades sao descritas nas proximas

secoes.



Secao 1.1. Galdxias com Niicleos Ativos 23

1.1 Galdaxias com Nucleos Ativos

Acredita-se que os AGNs sao os objetos mais energéticos do Universo e podem emitir

até L =~ 1019L; (Peterson, 1997). Galdxias normais apresentam valores de luminosidade

038 048

na ordem de ~ 10% erg s, em contrapartida AGNs podem chegar & ~ 10% erg s !
(Beckmann e Shrader, 2012). A distribuicao espectral de energia (SED, “spectral energy
distribution”) dos AGNs difere de galaxias normais, como mostra a Figura 1.2 onde nota-
se o grande intervalo de comprimentos de onda - desde raios gama até ondas de radio.
Bem como pela presenca de duas regides com fortes linhas de emissao continua: uma no
ultravioleta (UV, “ultra-violet”) e outra no raio-X (Schneider, 2015).
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Figura 1.2: A linha preta sélida representa o continuo tipico de “radio louds’, que sdo poderosas fontes de
radio. A linha rosa tracejada retrata AGNs “radio quiets’, menos intensos que os anteriores. O pontilhado

verde representa o continuo de uma galdxia normal. Fonte: Gastao (2020)

Podem apresentar linhas de emissao intensas e alargadas, com larguras a meia altura
(FWHM, “full width half maximum”) de até 1000 km s~ ', além de variacao no continuo e
nas linhas de emissdo (Beckmann e Shrader, 2012). Uma vez que a energia dos AGNs nao
pode ser explicada por processos estelares, acredita-se que seja gerada pela transformacao
da energia potencial gravitacional da matéria, ao ser acretada a um Buraco-Negro Super-

massivo (SMBH, “super massive black hole”, Antonucci e Miller, 1985). Essa proposta
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soluciona a origem da intensa emissao de energia, bem como o pequeno tamanho da regiao
emissora, ~ 100 pc que surge como fontes pontuais no espectro éptico Woltjer (1959).

O termo AGN abrange varios objetos astronomicos classificados de acordo com suas
peculiaridades, como luminosidade e caracteristicas espectrais. Os principais tipos sao
os quasares (“quasi-stellar radio source”), com luminosidade bolométrica entre ~ 10% e

1 considerados os mais luminosos e as Seyferts, cerca de 100 vezes menos

~ 10 erg s~
luminosas que os quasares (Peterson, 1997). Outro exemplo de AGNs sao as radio galdxias,
em sua grande maioria galdxias elipticas e como o nome indica sao fortes emissoras no radio,
formando dois jatos relativisticos a partir nicleo, que se estendem por centenas de parsecs
(Peterson, 1997).

O proximo grupo de AGN s sao os blazares, extremamente luminosos, com alta variabili-
dade de fluxo no continuo e forte emissao de rddio. Sao subdivididos em: galaxias varidveis
épticas violentas (OVVs, “optically violently variable”) e objetos BL Lac, que se destacam
do primeiro pela auséncia de linhas fortes, seja de emissao ou absorc¢ao (Schneider, 2015).
Schneider (2015) cita que outros exemplos de AGNs sdo galdxias com regides emissoras
de linhas nucleares de baixa ionizagdo (LINERs, “low-ionization nuclear emission-line re-
gion”), menos luminosas e com intensas regides de absorcao estelar.

Embora existam diversas classificagoes, os AGNs compartilham varias caracteristicas
observacionais, como a intensa luminosidade e variabilidade. Dessa forma, supoe-se que
sejam o mesmo fenomeno visto por diferentes angulos de observagao. O Modelo Unificado
proposto por Antonucci e Miller (1985) presume que a fonte de radiacao dos AGNs seja um
SMBH central, de massa M > 10% Mg, e envolto em um toroide molecular com dimensoes
de até centenas de parsecs, composto de gas e poeira.

Desse modo, os AGNs sao classificados em dois grupos (tipo 1 e tipo 2), uma vez
que a orientacao espacial do toroide determina quais carateristicas serao observadas. A
regiao mais compacta e préxima ao disco de acrecao (r < 1 pc), chamada regiao de li-
nhas largas (BLR,“broad line region”), possui nuvens de gés com alta densidade eletronica
(ne ~ 10 em™3) e temperaturas até 20000 K. Isto ocasiona linhas com larguras tipicas de
5000 km s~ até 30000 km s~! em algumas galdxias, além da auséncia de linhas proibidas
por conta da alta densidade eletronica (Antonucci, 1993).

A regiao 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 gis menos
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denso (n, ~ 103cm™3) e mais frio. Nessas regioes surgem a emissao de linhas com larguras
entre 200 - 1000 kms™!, originadas por transi¢oes permitidas e proibidas (Antonucci, 1993).
Além disso, no espectro de AGNs existem linhas coronais, alargadas e deslocadas para o
azul (“blueshift’), sugerindo uma possivel regiao intermediaria entre a BLR e NLR: a regiao
de linhas coronais (CLR, “coronal line region” , Rodriguez-Ardila et al., 2002). Dessa forma,

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

e AGNs do tipo 1: o angulo de visada do observador com o nicleo da galdxia é de

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

e AGNs do tipo 2: o angulo de visada do observador com o nticleo da galaxia é de perfil
(“edge-on”), onde, a visao da BLR é obscurecida pelo toro molecular e somente a

assinatura espectral das NLR sao visualizadas.

Esse modelo foi proposto para solucionar o paradigma das galdxias Seyferts. A Figura
1.3, apresenta uma esquematizacao do modelo, onde as setas indicam as classes de AGNs,
de acordo com o angulo formado entre a linha de visada com o toro molecular e o jato. Os
objetos que possuem jatos e BLRs obscurecidas sao as radio galaxias de linhas estreitas
(NLRGs, “Narrow Line Radio Galazies”) e sao AGNs do tipo 2. Caso nao possuam,
sao radio galdxias de linhas largas (BLRGs, “Broad Line Radio Galazies) e sao AGNs do
tipo 1. Nas direcoes polares, com auséncia de emissao radio sao chamadas quasares radio

silenciosos (“radio-quiet”).

1.1.1 Galaxias Seyfert

A primeira galdxia de nticleo ativo identificada, foi a NGC 1068 por Fath (1909) e
diferente das demais, possuia fortes linhas de emissao e absorcao, caracteristicas de regioes
altamente ionizadas. Somente mais tarde, Seyfert (1943) identificou espectros de outros
objetos que apresentavam caracteristicas semelhantes, como linhas de He 1 e He 11 alargadas
e linhas de excitacao média, como [O 111] 5007A. Chamadas de Seyferts, essas galdxias sdo
os tipos mais comuns de AGNs. Posteriormente, o trabalho de Khachikian e Weedman
(1974) as classificou em dois grupos, baseados na presenca ou auséncia de linhas largas no

espectro optico.

e Seyfert tipo 1 (Sy 1) - estas galdxias apresentam linhas permitidas alargadas, in-

dicando altas velocidades desde 103 km s~! até 10* km s~! e originadas em um



Capitulo 1. Introducéo

° ° ® .
® L4 * & . @ ® Ayfertl

[ o"jato“o [
(] »

I!LR e @ ° °® ® 9 .
“ * ...: :.0:: ::l.: .-.l.. *
‘ L :'-E. E:.: o
‘ . o .O'__‘ % @

BLR

Torus

L ‘s _®
e o * *
e e O
ee 2 e
LN ] Lg® ®
o %°

\‘\

Figura 1.3: Esquema do Modelo Unificado de AGNs. Em cinza com manchas vermelhas, se encontra
o torus molecular ao redor do SMBH central. Em vermelho, o disco de acrecao circundante e os jatos
perpendiculares, em amarelo. Sao indicadas as localizacbes da BLR e NLR, bem como a direcdo do
observador para identificar os objetos. Fonte: Adaptada de Zier e Biermann (2002).

gas denso com n, ~ 10° — 10% em 3. Apresentam linhas estreitas relacionadas as
transicoes permitidas e também as chamadas proibidas, que recebem esse nome por
ocorrerem somente em densidades muito baixas como o espaco ou camadas superio-
res da atmosfera. As linhas estreitas apontam a presenca de gés ionizado com baixa
densidade eletronica (n, ~ 10° — 10° em™?). Em torno de 30% das Seyferts sao do

tipo 1, que se destaca ainda pelo continuo comportar-se como uma lei de poténcia.

Seyfert tipo 2 (Sy 2) - estas galdxias apresentam linhas de emisso estreitas, tanto
permitidas quanto proibidas. Cerca de 60% das seyferts fazem parte do tipo 2, que

se diferencia do primeiro tipo por acrescentar um componente estelar ao continuo.
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Entre esses dois extremos, existem objetos intermedidrios com linhas permitidas largas
e estreitas. Além de outras caracteristicas, dentre elas: a forte emissao de raio-X nas
Seyferts tipo 1.5; a presencga de linhas largas de Ha, mas nao a de HS nas seyfert tipo
1.9 ou as Seyfert tipo 1.8 que apresentam linhas largas de Ha e HB. Galaxias Seyferts
se destacam nao apenas por propriedades espectrais, mas também pela luminosidade do
nicleo que deixa visivel o restante da galaxia hospedeira e pelo fato de grande parte das

Seyferts habitam galdxias espirais.

1.1.2 (alaxias Starburst

O termo Starburst é usado para caracterizar galaxias que experimentam curtos periodos
de intensa formagao estelar, normalmente na regiao central (Leitherer et al., 2001). Apesar
de se concentrarem em pequenas regioes entre 10 - 1000 kpc, em torno de 1 - 10%, possuem
uma taxa de formagao estelar (SFR, “star formation rate”) acima da soma total do restante
da galdxia hospedeira. Galdxias como a Via Lactea possuem uma SFR de ~ 2 Mg /ano
com um raio em torno de 10 kpc, enquanto uma tipica starburst a SFR fica entre 10 -
300 Mg /ano, em um raio de 0,5 kpc (Schneider, 2015). A atividade starburst é breve em
relacao a idade da galdxia hospedeira, cerca ~ 10%® anos, diferente das galdxias comuns
que mantém a formacao estelar constante ao longo de sua existéncia.

As regides starburst se destacam pela presenca de estrelas do tipo espectral O e B,
que emitem grande parte da radiacdo em UV e com luminosidade bolométrica entre 107 -
10® L. Bem como pela abundancia de gés interestelar e poeira, necessarios para formacao
estelar, a radiacao dessas estrelas ioniza gas presente na regiao entre 6 < E < 13.6 €V,
produzindo fortes linhas de emissao de H (Tielens e Hollenbach, 1985). J& os graos 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 A\ ~ 30 —
300 pm.

Galaxias starburst e AGNs possuem caracteristicas espectrais similares. Entretanto,
podem ser observadas diferencas como a ionizacao por estrelas jovens nas starburts e
em AGNs, pelo disco de acre¢ao no nicleo. Porém a intensidade de algumas linhas, como
[O11]A5007/H3, [N11]A6583 /Hay, [Sii|AN6716,6731/Ha e [O1]A6300/H 5 permitem a distingao
entre ambas (Baldwin et al., 1981). Esses autores sugeriram um gréfico, chamado Diagrama

BPT (Baldwin, Phillips & Terlevich) com base na razao [O1jA5007/HS em fungao da



28 Capitulo 1. Introdugao

razao [NIIJA6583/Ha para classificar as linhas de emissao espectrais. E embora existam
galaxias com formacao estelar e nicleo ativo de forma simultanea, além de propriedades
bastante similares as das regides Hil, chamadas de Sérsic-Pastoriza (Sérsic e Pastoriza,
1967; Pastoriza, 1975). Ainda nao se sabe ao certo a conxao entre ambos objetos (Peterson,
1997).

O processo que da origem as starbursts ainda nao foi totalmente compreendido. Con-
tudo, duas vertentes tentam explicar a formacao desse fenomeno. Em galaxias espirais
barradas o processo ocorre nas regioes centrais, aproximadamente r < 1 kpc. Devido a
presenca das barras, o gés se acumula no centro e alimenta o processo. A outra hipdtese
seria em relacao as colisoes galacticas, causando a fusao das galdxias ou formacao de caudas
de maré. Caso as galdxias em interacao sejam ricas de gas, pode surgir uma regiao com

intensa formacao estelar.

1.2 Hidrocarbonetos Aromaticos Policiclicos (PAHs)

Os tltimos anos foram abundantes na divulgacao de pesquisas referentes aos fenomenos
fisico-quimicos que ocorrem em ambientes astronomicos. Os avancgos tecnoldgicos 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 atomos (McGuire, 2021). Essas espécimes contribuem
para o ciclo de vida da matéria organica no meio interestelar (ISM, “interstellar medium”)
e estao presentes em todas as fases (Tielens, 2013).

Observagoes nas décadas de 70 e 80 descobriram que alguns objetos apresentavam in-
tensas bandas espectrais no IR, mas como a fonte dessas bandas nao eram identificadas,
foram chamadas de bandas de infravermelho nao identificadas (UIRs, “unidentified infra-
red’) (Tielens, 2008). Somente mais tarde foram atribuidas aos hidrocarbonetos aroméaticos
policiclicos (PAHs, “polycyclic aromatic hydrocarbon” - De Becker, 2013). Os PAHs sao
compostos organicos arranjados em anéis benzénicos e que apresentam estruturas hexago-
nais, ligadas a sua estabilidade. Como visto na Figura 1.4, os catacondensados sao lineares,
enquanto os pericondensados sao nicleos compactos de carbono, garantindo maior estabi-
lidade a molécula.

Aproximadamente 20% ou até mais de todo carbono existente no ISM, encontra-se na
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Figura 1.4: Estruturas moleculares, com pericondensados a esquerda e catacondensados na direita. Fonte:
Adaptado de Tielens (2005)

forma de PAHs (Joblin et al., 1992) e podem desempenhar importante participagao na ori-
gem da vida, pois sao capazes de substituir alguns de seus atomos de carbono por nitrogénio
ou oxigénio e (Ehrenfreund et al., 2006). Diversos objetos astronomicos como regidves H 11
e estrelas ricas em carbono possuem bandas de emissao atribuidas aos PAHs. Bem como
nebulosas planetarias e AGNs. Isso infere que sao materiais resistentes e abundantes no
ISM (e.g. Tielens, 2013; Sales et al., 2010, 2013).

Os PAHs também afetam no aquecimento de gas neutro e no equilibrio de ionizagao
nas nuvens moleculares. Além disso, sao importantes marcadores em regioes de formacao
estelar. A emissao nessas regices surge de PAHs excitados por fétons UV, que ao absor-
verem a radiacao ficam altamente excitadas, vibram e emitem no IR, durante o processo
de desexcitacao (Tielens, 2005). A Figura 1.5 apresenta espectros de pequenos PAHs,
onde percebe-se a semelhanca nas posicoes das assinaturas espectrais, uma vez que sao
construidos a partir da mesma unidade basica: o anel de benzeno.

Perto de 50% da luminosidade no MIR pode ser associada as bandas de emissao mais
intensa dessas moléculas (Li, 2004). Estas variam de acordo com o tamanho, a geometria

molecular e sdo caracteristicas dos modos de excitagao vibracional, bending (dobramento) e
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Figura 1.5: Espectro IR de PAHs. No topo e no centro da imagem séo espécies neutras. Na parte debaixo,
a molécula € ionizada. Fonte: Adaptado de PAHdb.

stretching (estiramento, Tielens, 2008). A Tabela 1.1 permite relacionar os modos vibraci-
onais associados a cada banda de emissao caracteristicas, esses valores sao bem conhecidos

na literatura (Tielens, 2005) e encontram-se entre 3-20 pm.

1.3 Motivacao e Objetivos

Os AGNs sao caracterizadas por sua intensa luminosidade. Estes objetos emitem cerca
de 100 a 1000 vezes a energia de toda Via Lactea, ~ 10% erg s—! (Sales, 2012) e apre-
sentam espectros dominados pela emissao infravermelha. Esse intervalo espectral permite
compreender os processos fisicos que levam a esses fendmenos. Além disso, a regiao do MIR
contém linhas espectrais relacionadas a presencga de espécies carbonaceas, mais especifica-
mente, de PAHs. Herndn-Caballero e Hatziminaoglou (2011), apontam para a presenga
dessas moléculas em starbursts, desempenhando a funcao de estimar indiretamente a SFR.

Pesquisas conduzidas por Smith et al. (2007) e O’Dowd et al. (2009), mostraram que

os PAHs nao poderiam sobreviver nos AGNs, devido a fragilidade dessas moléculas. No
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Tabela 1.1 - Modos vibracionais no IR caracteristicas dos PAHs. Fonte: Adaptado de Tielens (2005)

Bandas de emissao | Modos de excitagao

3.3 pm alongamento de C-H
3.4 pm alongamento da ligacao alifatica dos grupos metil
alongamento de C-H em PANHs
5.2 pm flexao de C-H
alongamento de C-C
5.65 pm flexao de C-H
alongamento de C-C
6.0 pm alongamento de C-O
6.2 pm alongamento de C-C
6.9 pm alongamento de C-H em ligacao alifatica
7.6 pm alongamento de C-C
flexao de C-H no plano da molécula
7.8 pm alongamento de C-C
flexao de C-H no plano da molécula
8.6 pm flexao de C-H no plano da molécula
11.0 pm flexao de C-H fora do plano da molécula, cation
11.2pm flexao de C-H fora do plano da molécula, neutro
12.7 pm flexao de C-H fora do plano da molécula, cation
13.6 pm flexao de C-H fora do plano da molécula
14.2 pm flexao de C-H fora do plano da molécula
16.4 pm flexao 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 galaxias. Por outro lado, Voit (1992) propds a existéncia de um material denso,
que bloqueia a radiagao vinda do niucleo e permite a presenca de PAHs nos AGNs. Essa
hipétese corrobora a proposta do modelo unificado de AGNs, que sup6e um toro de poeira
ao redor do nucleo 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 presenca de bandas de emissao molecular nos espectros de galaxias Seyferts e
dominadas por starburst. Os resultados mostram que é possivel inferir a presenca des-

sas espécies aromaticas nos objetos extragalacticos analisados. Assim como a presenga
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de heterociclos policiclicos arométicos nitrogenado (PANHs, “polycyclic aromatic nitrogen
heterocycles”), que ocorrem quando os PAHs substituem alguns de seus dtomos de car-
bono por nitrogénio, o que, para Canelo et al. (2018), representam uma das reservas de
nitrogénio no Universo.

Utilizando uma amostra de 186 objetos, Sales et al. (2010) obtiveram resultados in-
teressantes. Os autores verificaram que PAHs em AGNs sao maiores (> 180 atomos de
carbono), enquanto nas regioes HII e galdxias starburst, seu tamanho é menor (< 180
atomos de carbono). Também apontaram que moléculas presentes em AGNs eram alta-
mente ionizadas, enquanto nas starburst, possuem baixo grau de ionizacao. Ainda, os
espectros analisados mostraram bandas de emissao dos PAHs nas regioes formagcao estelar
ao redor do ntcleo. Isso indica que essas moléculas podem ser usadas como indicadores
da SFR, bem como aponta para a sobrevivéncia de PAHs perto do nicleo ativo, uma vez
que a emissao foi observada na parte central do AGN NGC1808 e outras galaxias Seyferts
(ver Sales et al., 2013; Alonso-Herrero et al., 2014).

Dessa forma é fundamental expandir as pesquisas referentes aos PAHs em ambientes
astrofisicos, em especial nas galdxias dominadas por starburst com coexisténcia de AGNs,
a fim de entender quais estruturas permitem a presenca abundante dessas espécies mole-
culares em condigoes indspitas do espaco. Assim, avancar a compreensao das propriedades
fisicas e quimicas dos PAHs, bem como possiveis relagoes entre a dimensao molecular e a
principal fonte de ionizagao das galaxias. Portanto, os objetivos especificos desse trabalho

sao:

e Aplicar uma analise de componentes principais em 10 propriedades fisica-quimica de
uma amostra de 148 galaxias dominadas por starburst para derivar as componentes

principais dessa matriz de dados;

e Derivar a matriz de correlacao de Pearson das 10 propriedades de uma amostra de

148 galaxias dominadas por starburst para encontrar correlagoes entre as variaveis;

e Fazer uma andlise de agrupamentos hierarquico utilizando as 10 propriedades fisica-
quimica de uma amostra de 148 galdxias dominadas por starburst para determinar
grupos de galaxias semelhantes com método estatistico multivariado e supervisio-

nado;



Secao 1.3. Motivacao e Objetivos 33

e Aplicar a técnica multivariada de machine learning nao supervisionada, analise de
correspondeéncia, em 10 propriedades fisica-quimica de uma amostra de 148 galaxias
dominadas por starburst para estudar eventuais associagoes entre variaveis e entre
suas respectivas categorias e complementar com os resultados de agrupamentos en-

contrados com as componentes principais.
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Capitulo 2

Materiais e Métodos

Neste capitulo serao abordados os instrumentos e as base de dados utilizadas. Bem
como os métodos e os procedimentos estatisticos e matematicos, que possibilitaram a

realizacao desta andlise.

2.1 Telescopio Espacial Spitzer

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

Lancado inicialmente para uma missao de 2.5 anos, o Telescépio Espacial Spitzer, visto
na Figura 2.1, permaneceu em operacao por quase 17 anos. Projetado para investigar
a regiao entre 3 a 180 pum do IR, permitiu observar através de nuvens de gas e poeira.

Também coletou dados de nuvens moleculares, discos protoplanetarios, exoplanetas e de-
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mais objetos astronomicos. Isso proporcionou maiores informacoes sobre a formacao de
galaxias , além disso muitas de suas contribuigoes servirao de guia para a missao do James
Webb Space Telescope (JWST).

Dividido em dois compartimentos, na parte quente se encontram os sistemas de controle,
comunicagao e gerenciamento de comandos, bem como a base e painéis solares. Na parte
fria ou criogénica se localizam o criostato que mantém o equipamento resfriado, o telescopio
de 85 cm e as tres ferramentas de observacao: IRAC, MIPS e IRS, responsaveis pela coleta
de dados. Essas componentes sao isoladas termicamente e envoltos em uma capsula feita

de berilio.

2.1.1 Camera infravermelha - IRAC

A TIRAC (“Infrared Array Camera’) era uma camera programada para detecgdes no
infravermelho préximo e médio (3,6 - 8,0 um). Seus quatro detectores, cada um com
256x256 pixels de dimensao captavam comprimentos de onda especificos: 3,6 pm; 4,5 pm;

5,8 pm e 8,0 um respectivamente.

2.1.2 Fotometro de imagens multibanda - MIPS

O MIPS (“Multiband Imaging Photometer for Spitzer”) era uma camera para com-
primentos de onda entre 24,7 - 160 um e também realizava espectroscopia simples. Os
instrumentos detectores para a regiao de 24 pm tinham dimensoes de 128x128 pixels; na

regiao de 70 pum, 32x32 pixels e a regiao de 160 pum, 2x20 pixels.

2.1.3 Espectrégrafo infravermelho - IRS

O espectrografo IRS (“Infrared Spectrograph”) viabilizou dados em alta e baixa re-
solugdo no infravermelho médio (5 - 40 pm). Cada um de seus quatro médulos, com
dimensoes de 128x128 pixels, atuavam em comprimentos de onda e resolucao diferentes,
além disso possuiam sua propria fenda para permitir a entrada das bandas infravermelhas:
um modulo de baixa resolugao e comprimento de onda curto para a regiao de 5,3 - 14 um;
um moédulo de baixa resolugao e comprimento de onda longo para a regiao de 14 - 40 pum;
um maédulo de alta resolugao e comprimento de onda curto para 10 - 19,5 um e, por fim,
um modulo de alta resolucao e comprimento de onda longo para observacoes na regiao

entre 19 - 37 pm.
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2.2 Amostra de galaxias dominadas por Starburst

O Projeto Spitzer/IRS ATLAS é uma coletanea de aproximadamente 750 espectros
de diversas fontes astronomicas como galaxias obscuras e nao obscurecidas, starbursts,
galéxias infravermelhas luminosas e ultraluminosas, dentre outras obtidas pelas observacoes
do IRS do Telescépio Espacial Spitzer. Além de espectros em baixa resolugao (R ~ 100) e
alta resolucao (R ~ 600), disponibiliza catalogos com até 200 propriedades como resisténcia
de silicatos, larguras equivalentes de PAHs e luminosidades, bem como modelos obtidos a
partir do espectro médio de populagoes especificas (Hernan-Caballero e Hatziminaoglou,
2011). No acervo do projeto encontram-se classificagoes obtidas por meio da decomposigao

espectral, inferida através da equacao:

Fr(\) = e bW (a1fAGN()\) + asfru(N) + a3fPDR<)\)) (2.1)
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Figura 2.2: Espectros de 5 - 15 pm dos modelos AGN, Hit e PDR utilizados na decomposicao espectral.

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

em que os parametros livres (b, ay, as,a;) sao obtidos por meio do método de Leven-

berg-Marquardt 1. Os termos da equacao sao representados pelos espectros de 3 objetos

1O algoritmo de Levenberg-Marquardt é um método de otimizacio computacional, que encontra
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vistos na figura 2.2, a saber: o quasar 3C273 para fign; a regiao de fotodissociacao
(PDR, “photodissociation region” ) na nebulosa de reflexdo NGC 7023 para fppg e regioes
proximas de estrelas OB na galaxia M17 para fpy.

Dessa forma, foram quantificados os indicadores rHi1, rPDR e rAGN. Estes fornecem a
razao da sua luminosidade integrada para a luminosidade total (r), no intervalo espectral
de 5 - 15 pm, para os componentes Hii, PDRs e AGNs (Hernan-Caballero et al., 2009).
Uma vez que a maior parte da emissao IR de galdxias ativas vem dessas regioes, é rele-
vante compreender o quanto cada componente contribui para a luminosidade vinda desses
sistemas. Outro procedimento adotado pelos autores citados, foi a selecao dos seguintes
parametros: a intensidade da absorgao ou emissao de silicato em 10 pm (Ssil) em relagao
a largura equivalente da intensidade da banda de PAH em 6.2 pm (EW62), também co-
nhecido como diagrama Fork (Spoon et al., 2007). Esse diagrama permite diferenciar as

fontes de emissdo dominante em galdxias (Herndn-Caballero e Hatziminaoglou, 2011).
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Figura 2.3: Espectros das 148 galdxias dominadas por Starbursts utilizadas neste trabalho estao repre-
sentados pela cor rosa. O espectro na cor preta representa o espectro médio da amostra de 257 galaxias
dominadas por Starburst derivado por Herndn-Caballero e Hatziminaoglou (2011). Todos os espectros

foram normalizados em 7 pm. Fonte: a autora

A Figura 2.3 apresenta os espectros de galdxias utilizadas neste trabalho, a classe

minimos locais em uma funcao que converge mais rapidamente do que algoritmos conhecidos como

genéticos.
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dominadas por Starbusrts (MIR_SB), composta por 257 objetos. Porém 109 espectros
foram descartados por causa dos altos valores de ruido e/ou ndo possuem dados no intervalo
de comprimento de onda entre 5 - 13 pm, de forma que a amostra total é composta por 148
galdxias. As seguintes propriedades das galdxias foram retiradas do trabalho de Hernén-
Caballero e Hatziminaoglou (2011), s@o elas: contribui¢oes das fontes de ionizagao (AGN,

Hit e PDR), assinatura de silicato e largura equivalente do PAHs em 6.2 pm.

2.3 Biblioteca espectral das moléculas de PAHs

O NASA Ames PAH IR Spectroscopic Database (PAHdb) retine espectros IR de moléculas
de PAH experimentais e modeladas computacionalmente, compreendendo o intervalo es-
pectral de 2,5—4000 pm. A Figura 2.4 mostra exemplos de espectros disponiveis neste
banco de dados. Também contém dados de PAHs puros, compostos apenas de carbono e
hidrogénio, bem como os mistos com adigao de nitrogénio, oxigénio ou magnésio, conforme

mostra a Figura 2.5 e informagoes sobre moléculas neutras e ionizadas, visto na Figura 2.6.
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Figura 2.4: Espectro IR no intervalo entre 5 e 15 pum de espécies moleculares disponiveis no PAHdb.

Fonte: https://www.astrochemistry.org
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Figura 2.5: Detalhamento dos PAHs no banco de dados tedricos, versao 2.00. Na horizontal, se encontra
a quantidade de d4tomos de carbono e na vertical, o nimero de espécies moleculares. As cores indicam a
composicao das moléculas: em azul, aparecem as espécies “puras”, contém apenas carbono e hidrogeénio;
em vermelho, possuem adigdo de magnésio/ferro; em amarelo, adigdo de oxigénio e, em verde, adi¢ao de
nitrogénio. As &dreas hachuradas indicam adigées e remogoes entre versoes 1.10 e 2.00. Fonte: (Boersma
et al., 2014)
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Figura 2.6: Detalhamento dos PAHs no banco de dados tedricos, versao 2.00. Na horizontal, se encontra
a quantidade de d4tomos de carbono e na vertical, o nimero de espécies moleculares. As cores indicam a
carga das moléculas: verde, indica cdtions; em amarelo sdo os anions e, em vermelho, neutros. As dreas

hachuradas indicam adigbes e remocgoes entre versoes 1.10 e 2.00. Fonte: (Boersma et al., 2014)
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Além disso, o PAHdb fornece estruturas, transicoes vibracionais, conjuntos de até 5
temperaturas de excitagao, como forma de comparacao direta e quando disponivel, re-
feréncias 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 Programacao de Aplicativos (APIs, do inglés “Application Programming
Interface”), como AmesPAHdbIDLSuite, AmesPAHdbPythonSuite e uma versao simplifi-
cada desse conjunto de ferramentas, o pyPAHdb (Shannon e Boersma, 2018).

O PAHdb foi langado em 2010 com 643 espectros, dentre tedricos e experimentais.
Atualmente contém 4.233 espécies tedricas na versao 3.20 e 84 espécies experimentais na
versao 3.00, além disso serd de grande importancia nas futuras observagoes do James Webb
Space Telescope (JWST). Este trabalho, no entanto, fard uso da versao 2.00 que apresenta

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

2.4 Métodos estatisticos multivariados

Existem varios métodos estatisticos, com finalidades bem diversas entre si. Técnicas
que analisam, simultaneamente, varios dados sobre individuos ou objetos de pesquisa sao
chamadas de andlise multivariada (Hair et al., 2005) E devido a capacidade de mensurar,
interpretar e indicar relagoes entre variaveis, pode ser utilizada em diferentes areas do co-
nhecimento. Ainda segundo Hair et al. (2005), a andlise multifatorial compreende métodos
ja estabelecidos na literatura e aqueles em ascensao.

Esta pesquisa fez uso dos seguintes métodos: (i) andlise de agrupamentos, (ii) andlise
de componentes principais (PCA) e andlise de correspondéncia (CA) que serao tratados a

seguir.

2.4.1 Analise de Agrupamento

A analise de agrupamento é um grupo de técnicas multivariadas e sao utilizadas nas
mais diversas areas, como ciéncias exatas e ciéncias sociais, possibilitando a reducao de
dados e a formulacao de hipdteses. E tem por objetivo classificar individuos ou objetos
em subgrupos menores e mutuamente excludentes, com base nas similaridades (Hair et al.,
2005). O foco principal é maximizar a semelhanga dentro dos grupo, enquanto se maximiza

a diferenca entre os grupos. De forma que os integrantes de um grupo compartilhem
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caracteristicas em comum, que também servem para diferenciar dos demais grupos (Galvao
e Marin, 2009).

No método de agrupamento os clusters sao definidos com base na medicao de simi-
laridades pelo algoritmo, de forma que realiza uma abordagem nao supervisionada. As
medidas de similaridades sao determinadas pela distancia entre dois pontos e expressam o
quao semelhantes sao os objetos. Quanto menor for a distancia, mais semelhantes e per-
manecem no mesmo grupo. Da mesma forma, quanto maior a distancia, mais diferentes
e esses objetos estarao em grupos distintos. Existem diferentes métodos de agrupamento,
de acordo com a abordagem utilizada, como por exemplo: hierarquicos, particionais, ba-
seados em grade, baseado em densidade, redes neurais, etc. Neste trabalhou optou-se por

trabalhar com o agrupamento hierdrquico.

Dendrograma
Ligacdo Completa; Distancia Euclideana
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Figura 2.7: Uma estrutura dendrograma na qual o grupo inicial é subdividido em varios subgrupos. Na
diregao vertical, a similaridade é expressa de acordo com a distancia euclidiana e na diregao horizontal, o

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

O algoritmo hierarquico compreende a divisao sucessiva dos objetos em agrupamentos,
resultando em uma representacao grafica hierarquica ou dendrograma correspondente aos
clusters (Everitt et al., 2001). Na Figura 2.7 é possivel observar a sequéncia em que os

dados foram agrupados, bem como a diferenca de elementos entre os grupos. Nota-se que



Secao 2.4. Métodos estatisticos multivariados 43

as observagoes sao representadas como galhos de uma drvore (dendro=&rvore) e a medida
de semelhanca se da na vertical, por meio da distancia. Em outras palavras, quanto mais
no topo do grafico, menos semelhantes entre si os dados.

Dentre as diversas maneiras de se calcular a distancia entre grupos e sub-grupos, a
utilizada mais frequentemente é a métrica Fuclidiana. Inferida pela distancia entre dois
pontos de coordenadas (x1,y;) e (x9,y2), conforme a seguinte equagao, que faz uso do

teorema de Pitagoras:

deye = \/(351 —12)% + (Y1 — 12)? (2.2)

Os métodos hierarquicos nao necessitam que seja definido um niimero ideal de clusters,
no entanto é possivel determinar esse valor por meio de critérios de validagao. Kassambara
(2017a) apresenta diferentes critérios para determinar o nimero ideal de clusters, uma vez
que este depende da medida de semelhancas e do algoritmo utilizado. Os critérios de va-
lidacao podem ser de trés tipos: externo, que utiliza informacgoes fornecidas anteriormente;
interno, sem interferéncia externa e relativo, que avalia dois ou mais grupos e estima qual
a melhor estrutura.

Dentre os parametros sugeridos pelo autor, esta o pacote NbClust, que verifica mais
de 30 indices ao mesmo tempo para identificar e determinar a quantidade apropriada de
grupos, utilizando apenas uma fungao. Foi desenvolvido por Charrad et al. (2014), devido
a literatura apresentar diversos indices de validacao relativo, mas poucos programas para
realizar os calculos. Também fornece métodos de agrupamento e medidas de dessemelhanga

ou utiliza os parametros escolhidos pelo pesquisador.

2.4.1.1 Clustering Hieraquico com o Método Ward

Desenvolvido por Ward (1963), a anélise hierarquica de agrupamentos ou método da
variancia minima de Ward utiliza como critério a soma dos quadrados entre dois clusters
somados sobre os demais e tem por objetivo minimizar a perda de informacoes. A equagao

que infere o valor da variancia, é dada por:

n n 2
ESSy = fo - % Zx? (2.3)
i=1 i=1

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

objeto desse agrupamento. No método de Ward, considera-se que cada objeto retrata um
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grupo, que sao continuamente ligados em pares até o fim do processo formando grupos cada
vez maiores e observando a minima variancia interna. A cada passo os agrupamentos sao
realizados sempre que o algoritmo identifica a minima variancia entre pares de observagoes.

De forma que os clusters tendem a ser mais homogeéneos.

2.4.2 Analise de Componentes Principais - PCA

A andlise de componentes principais ou PCA ( “Principal Component Analysis”), in-
troduzida por Pearson (1901) se tornou uma das técnicas mais utilizadas em anélises de
dados. A PCA transforma os dados disponiveis em novos conjuntos, nao correlacionados e
organizados de forma que as maiores variagoes, presentes no conjunto original, estejam nos
primeiros elementos. Esses novos conjuntos recebem o nome de “principal components”

(PCs) e sao descritos conforme a seguinte equagao:

J
i=1

em que j descreve a componente principal e a;; o autovetor. Os demais componentes
surgem da repeticao deste método, levando em conta que o primeiro componente retine a
maxima variancia das propriedade originais, o percentual de variancia diminui ao longo de

todo o processo. A variancia total da amostra é dada pela equagao a seguir:

=1

tendo n como a totalidade da amostra e X ; como a média das propriedades encontradas
em X.

Além disso, o coeficiente de correlacao de Pearson tem por objetivo de indicar como
as duas varidaveis associadas estao entre si. Dessa forma, caso a correlagao seja menor que
zero, ou seja, correlacao negativa, significa que as variaveis sao inversamente relacionadas.
No entanto, correlagao nao deve ser confundida com relagao de causa e efeito (causalidade),
uma vez que dificilmente pode-se afirmar quem varia em funcao de quem. Simplesmente

pode-se dizer que ha semelhangas entre a distribuicao das variaveis.
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2.4.3 Analise de Correspondéncia

Conforme Hair et al. (2005), trata-se de um método de interdependéncia, ou seja, que
analisa todas as variaveis ao mesmo tempo para compreender a organizagao do conjunto.
Trata-se de um método composicional, onde a representacao grafica se da com base nas
relacoes entre variaveis, bem como as relagoes entre elementos e variaveis. De certa forma,
é semelhante & PCA, pois retém a variancia total e a distribui em dimensoes principais.
Dessa forma reduz a dimensionalidade da amostra e permite a visualizacao de um grande
volume de dados em gréficos bidimensionais (Kassambara, 2017b).

A CA dispde os dados originais em um matriz retangular N(7,J), com as amostras
representadas por linhas ¢ e suas propriedades por colunas 7. Onde o total das linhas ¢
dado por n;y = Zj nij, o total das colunas é dado por ny; = Y. n;; e o total de linhas
e colunas é dado por n = ) ; > mij. Ao ser dividida pelo total de linhas e colunas n, a
matriz original serd convertida na matriz de correspondéncia P = %N (1,J).

Para determinar a medida de similaridade entre os dados, utiliza-se a métrica da
Distancia x2 ou Teste x? de Pearson, pois graficamente, objetos préximos sao mais se-
melhantes do que objetos distante. O x? entre duas linhas pode ser inferido da seguinte

maneira:

n ;5 Ny
RN | S L L (26)

7 e Tt Ty

em que n;, ¢ qualquer elemento de linhas. Da mesma forma, pode se determinar a
distancia entre perfis de colunas. A variancia entre os dados é descrita pela inércia, que
¢ soma ponderada do quadrado da distancia de um conjunto de pontos ao seu centro ou
centroides. A inércia é determinada pela seguinte expressao:

2

inéreia = (2.7)
n

2.5 Caracteristicas gerais da amostra

Constituida por 148 galaxias, a amostra foi submetida a andlise multivariada através
dos métodos clustering, PCA e CA. Também foram escolhidas dez propriedades fisicas

que caracterizam as galdxias dominadas por Starbursts, sao elas: (1) ionizacdo por AGN
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(rAGN); (2) ionizagao por Hir (rHir); (3) ionizagdo por PDR (rPDR); (4) assinatura de
silicato (Ssil); (5) largura equivalente da banda 6.2 ym (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), rHi1 (2) e rPDR (3) sao extraidos do
trabalho realizado por (Hernan-Caballero e Hatziminaoglou, 2011) e referem-se as fontes
predominantes da emissao em MIR de galaxias ativas e de formacao estelar. Essas pro-
priedades foram verificadas por meio da decomposicao espectral, onde cada componente
contribui com r para o fluxo de emissao total da galaxia. Cada contribuicao foi obtida
por meio da sobreposicao dos espectros de galaxias com diferentes fontes de emissao: para
AGN, o QSO 3C273; para PDR, a nebulosa de reflexao 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 classificagao utilizado por Hernan-Caballero e Hatziminaoglou (2011). A
coluna (4) apresenta a assinatura de silicato em 10um (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 absor¢ao ou emissao desse material e infere aspectos
da distribuicao de poeira, ao longo das regides formadoras de estrelas ou AGNs.

A coluna (5) mostra valores da largura equivalente (EW, “equivalent width”) das bandas
de PAH em 6.2 um. Essa propriedade é determinada por uma area retangular que possui

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

re [F(/\) B Fcont]

W =
A Fcont

A (2.8)

onde W representa a largura equivalente EW; F(\) representa o fluxo, ou a intensidade
da linha espectral em relacao ao continuum; F,,,; é o fluxo do continuo no centro da
linha, resultante do espalhamento das linhas de emissao ou absorcao e por fim, Ay e Ay,
representam o intervalo dessa linha espectral. Essa propriedade indica a contribuicao do
gas em comparacao com a fonte emissora e, uma vez que starburts possuem valores altos
de EW, mas valores menores de Ssil. O limite de EW62 < 0.2um foi empregado para
definir AGNs e EW62 > 0.2um 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, extraidas do trabalho realizado por Espinoza
(2020). Através da comparagao pareada entre espectros de referéncia (neste caso, espec-
tros moleculares de PAHs, disponiveis no PAHdb) e espectros de interesse (a amostra de
galdxias dominadas por Starburts), o referido autor analisou a composigao quimica dessas
galdxias para identificar a presenca e a contribuicao de grupos moleculares diferentes.

Através da Transformada Répida de Fourier (FFT, “Fast Fourier Transform”), os es-
pectros de referéncia foram derivados nao s6 na composicao, mas também na intensidade
dos componentes espectrais, assim os espectros de PAHs foram classificadas nos seguintes
grupos: o muito pequenos, que sao moléculas com até 30 dtomos de carbono (X0.30); o
grupo pequeno compreende PAHs entre 31 a 150 carbonos (X31_150); no grupo médio estao
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 fisicas citadas permitem maior compreensao das emissoes
de MIR e também da evolucao quimica de galaxias. O préoximo capitulo faz uma analise
estatistica dessas propriedades e tenta inferir a relacao entre tamanhos moleculares e indi-

cadores de ionizacao.



Tabela 2.1 - Amostra de galdxias dominadas por Starbursts e suas propriedades.

Galsxias (1) rrAGN (2) r_-Hu (3) r.PDR (4) Ssil (5) EW6.2 (6) X0.30 (7) X31_.150 (8) X151_225 (9) X226_330 (10) maior_300
30293 0,713 0,32 0,287 0,252 0,004 0,251 0,107 0,822 0,547 0,495
3031 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
TRAS04074-2801 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
TRAS13106-0922 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 préxima pagina. . .
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Tabela 2.1 - Continuagao

Galéxias (1) . AGN  (2) r_Hu (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
IRAS2147740502 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
TRAS_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_ 0241140353 0,295 0,599 0,542 0,165 0,02 0,387 0,383 0,493 0,898 0
IRAS_032504+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 préxima pagina. . .
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Tabela 2.1 - Continuagao

Galaxias (1) . AGN  (2) r_Hu (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_1203241707 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
TRAS_12359-0725 0,365 0,847 0,24 0,491 0,01 0,392 0,307 0,567 0,942 0
TRAS_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_ 1350940442 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
TRAS_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_ 1522542350 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_ 1647443430 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 proxima péagina. . .
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Tabela 2.1 - Continuagao

Galéxias (1) . AGN  (2) r_Hu (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_ 2312942548 0,424 0,485 0,488 0,619 0,002 0,409 0,171 0,638 0,701 0,368
IRAS_ 232340946 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
Mrks883 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 préxima pagina. . .
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Tabela 2.1 - Continuagao

Galaxias (1) . AGN  (2) r_Hu (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 proxima péagina. . .
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Tabela 2.1 - Continuagao

Galéxias (1) . AGN  (2) r_Hu (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
SWIREA_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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Capitulo 3

Resultados e Discussoes

Neste capitulo sao expostos os resultados das anélises de agrupamento, PCA e CA rea-
lizadas na amostra constituida de 148 galaxias dominadas por Starburst. As propriedades
selecionadas para andlise foram citadas no capitulo anterior e incluem as cinco classes de
PAHs com tamanhos moleculares selecionadas através do niimero de atomos de carbono,

EW do PAH em 6.2um e silicatos, bem como as trés principais fontes ionizantes, sao elas:

AGNs, regioes Hir e regices PDR.

3.1 Analise de Componentes Principais (PCA)

Inicialmente, foi definida uma matriz de dados por meio da correlacao de Pearson,
iniciando a analise estatistica da amostra. A matriz de correlacao indica de forma visual
quais propriedades relacionam-se entre si, bem como o grau de relacao entre elas. Se as
variaveis apresentam valores positivos, ou seja, correlagao positiva significa que o aumento
de uma é acompanhado pelo aumento da outra. Pelo contrario, quando os valores sao
negativos, ou seja, correlacao negativa significa que a diminuicao de uma é acompanhada
por aumento na outra e vice-versa.

Quando as variaveis nao sao relacionadas, a correlagao serd zero ou nula. Os valores
entre -1 e +1 indicam a relacao linear entre as variaveis, isto é, o quanto cada variavel im-
pacta no crescimento ou diminuigao de outra. E necessério ressaltar que embora correlagao
expresse relacao estatistica, nao implica necessariamente em causalidade, porém como tra-
tamos de dados fisicamente relacionados é possivel inferir importantes consideragoes a
respeito da amostra.

A Figura 3.1 apresenta o resultado da exploracao, onde nota-se correlagao negativa entre
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a ionizagao por AGN e as outras duas fontes ionizantes, Hit e PDR. Por outro lado, nota-
se uma correlacao positiva entre a ionizacao por AGN e conjuntos moleculares pequeno
e médio. O conjunto molecular muito pequeno possui correlagao positiva apenas com as
espécies pequenas. As espécies grandes possuem correlacao positiva com as propriedades
rHir e Ssil, enquanto as espécies muito grandes possuem correlacao positiva apenas com
rPDR e EW62. Também é possivel perceber que a propriedade Ssil apresenta correlacao
positiva com rHII e moléculas grandes, onde, serd investigada mais profundamente em

trabalhos futuros.

Correlacio entre Variaveis

o & . SR A® 5
- R K N A
'5-.\ < \.3 I it ~ : s .

1
X0_30 . 049 -0.01 . 026 0.01 -009 005 0 -0.09
X31_150 049 . 008 0.01 -048 -0003 0.09 Q 006 -01
rAGN -0.01 0.08 ’ 007 -0.09 . 0704 -0.06 . -0.37 0.5

0.01 007 .

X226_300 -0.26 -048 -0.09 -0.27 . 015 048 -0:03 -0:03 -0.08

tHII 0.01 -0/03 . -004 0415 . 021 -0005 031 0.04

Ssi -0.09 009 -004 0.03 018 0.21 . 021 -047 -0.16

maior_300 -0/05 Q 006 045 -003 -005 -0.21 . 012 007 -0.5
tPDR 0 -0.06 . -004 -0003 -031 -0147 042 . 0.39

EwWe62 .009 -01 037 013 -0.08 004 -016 007 0.39 .

X151 225

-004 003 045 -0004 013

-1

Figura 3.1: Matriz de Correlagao de Pearson entre propriedades da amostra. Os rétulos indicam o grau

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

Posteriormente, foi realizada a Andlise de Componentes Principais (PCA). Esse método
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busca identificar padroes contidos na amostra original, bem como reduz dimensoes das
variaveis originais e com alta correlagdo, na menor quantidade possivel, mas que explique
a variancia englobada nas originais. Estas novas varidveis sao os PCs ( “principal compo-
nents”) ou dimensoes, cujo autovalor médio indica o quanto cada dimensao contribui para
as diferencas encontradas nos dados originais. Dessa forma, os primeiros componentes ou
dimensoes possuem autovalores grandes.

Na Figura 3.2, pode-se constatar que a contribuicao dos 5 primeiros componentes prin-
cipais somam o total de 84,6% da variancia da amostra original. Peres-Neto et al. (2005)
sugerem que o nimero de componentes principais selecionados para a analise, seja deter-
minado pelo limite em que os demais PCs sejam pequenos, sem causar grandes diferencas
na variancia total. As trés primeiras dimensoes sao responsaveis por 58,1% da variancia
total da amostra, assim é necessario entender a participacao das 10 propriedades originais

para a composicao dos componentes principais.

Contribuicao das Componentes Principais
22.1%

20-

—
L
1

% de Variancias
f—t
<

1 2 3 4 5 6 7 8 o 10
Dimensdes

Figura 3.2: Porcentagem da contribuigao de cada componente principal para a amostra. Cinco PCs
concentram mais de 80% de toda a variabilidade encontrada na amostra.
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A Figura 3.3 mostra a contribuicao percentual de cada propriedade individualmente
para cada uma das cinco dimensoes. Pode-se verificar que a Dimensao 1 abrange os tama-
nhos moleculares, sendo que os conjuntos pequeno (X31_150) e muito grande (maior_300)
respondem por mais de 46% dessa componente. Outra contribuigdo importante vem das
varidveis relacionadas a ionizacao por AGN e PDR que correspondem a ~16% e 12%,
respectivamente. A assinatura de silicato e HII sao pouco representativas nesta dimensao,
contando com menos de 2% da variancia.

Contribuicao das propriedades para as dimensoes

S W iy e 5
o g o o o
& & & &

< < 9 9 Q 10

rAGN 1553 1479 7.05 1199 0.06

HII 137 0.01 3.256 ’.

32
rPDR 1478 19 175 452 2147
Ssi 1356 3.76 274 171.73 11.55
24
EW6l 921 967 769 24 095
X0_30 599 2173 1716 3.71 0
16
X31 150 . 15.08 1.38 0.83 0.71
X151_225 121 3.81 ’ 775 29
3
X226_300 7.43 11.72 053 9.75 .
maior 300 41841 043 4192 205 10.37
—0

Figura 3.3: Porcentagem da contribuicao das propriedades originais para a composicao dos componentes
principais, obtida com a PCA. O tamanho e a transparéncia do circulo roxo é proporcional ao valor desta

contribuicao.

Em relagao a Dimensao 2, é possivel verificar que as maiores contribuigoes provém dos
conjuntos moleculares muito pequeno e pequeno, além das fontes de ionizacao por AGN

(rAGN) e ionizagao por PDR (rPDR), somando mais de 70% da varidncia na componente.
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Na sequéncia tem-se a contribuicao dos tamanhos moleculares grande e da varidavel EW62,
somando pouco mais de 21%. As variaveis relacionadas a ionizacao por Hil, a assinatura
de silicato e moléculas médias e muito grandes possuem pouca contribuicao. As quatro
propriedades quando somadas, representam 8% para esta dimensao.

Na Dimensao 3, a contribuicao do conjunto molecular médio X151_225 responde por
39,24%. A segunda maior contribuicao, 19,2% atribui-se ao conjunto das moléculas muito
grande, enquanto moléculas muito pequenas possuem 17,16%. A Dimensao 4 concentra
uma maior contribuicao da propriedade rHII com 39,26%, enquanto a assinatura de silicato
e rAGN contribuem, respectivamente, com 17,73% e 11,99% da variancia na componente.
Por fim, a Dimensao 5 possui 26,85% de contribuicao proveniente do conjunto molecular
grande. Enquanto as propriedades Hil e PDR correspondem a, respectivamente, 25,14% e
21,47% da variabilidade desta componente.

A partir dessa analise, é possivel deduzir que na Dimensao 1 predominam as proprie-
dades relacionadas aos tamanhos das moléculas de PAHs. Na Dimensao 2, destacam-se o
tamanho molecular muito pequeno e a propriedade rPDR, bem como moléculas pequenas
e a ionizacao por AGN. Ja a Dimensao 3 é dominada pelos conjunto moleculares médio
e muito pequeno. A Dimensao 4 se destaca pela contribui¢ao da propriedade rHir e Ssil.
Enquanto a Dimensao 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 variancia do conjunto de 10 propriedades das galaxias
dominadas por starburst sendo explicadas pelas 4 primeiras componentes, porém, como as
dimensoes sao ortogonais foi mantido a variancia da amostra e adequacao da modelagem
(Jollife, 2002).

Além disso, a PCA mostra que embora a amostra de galdxias seja dominadas por
starburts a Dimensao 1 possui importante contribuicao da fonte ionizante nao térmica do
AGN (~ 15%) e também por moléculas pequenas (~ 28%). Por outro lado, as dimensdes 4
e 5 tem dominio das fontes de ionizac¢ao proveniente de estrelas (rHil e rPDR) e moléculas
grandes e muito grandes. Esses resultados em conjunto com a andlise de correlacao de
Pearson nos levam a concluir que galaxias com contribuigoes altas de rPDR e rHII possuem
moléculas grandes, muito grandes e Ssil.

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

nizacao por PDR e AGN produzem maior varidncia na amostra. Em outras palavras,
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embora seja composta por galaxias dominadas por starburts, a luminosidade proveniente
de AGNs influencia na variabilidade total por ser dessemelhante da maior parte da amos-
tra. Maiores discussao sobre os resultados de PCAs podem ser encontrado na dissertagao
de Miranda (2020).

O intervalo espectral do MIR permite a investigacao dos diversos processos que ocorrem
nos objetos astrofisicos, como a formacao estelar e a energia emitida pela acrecao de matéria
no SMBH (Hernén-Caballero e Hatziminaoglou, 2011). Portanto, é necessério entender a
influéncia exercida pela fonte de excitacao nas galaxias, bem como sua relacao com as

propriedades observadas, como tamanho molecular e emissao de silicatos.

3.2 Analise de Agrupamento

A andlise de agrupamento hierarquico ou variancia minima de Ward decompoe um
conjunto de dados e ao final do processo, reline grupos que seguem determinado padrao
de semelhanca. Baseados na distancia Euclidiana, objetos de grupos diferentes possuem
maiores diferencas entre si, enquanto dentro dos mesmos as desigualdades sao minimas.
Desse modo verifica semelhancas ou diferencas entre elementos de acordo com sua posicao
no dendrograma.

Nesta secao a amostra serd analisada com o propésito de identificar a influéncia das
fontes ionizantes, bem como a contribuicdo do tamanho das moleculas de PAHs para a
luminosidade total das galdxias (ver Miranda, 2020). E, embora os dados contenham
uma populacao dominada por starburst, possui significativas parcelas de AGNs, logo é
importante derivar de que modo as caracteristicas das fontes de ionizagao das galaxias
influenciam no comportamento fisico-quimico das moléculas de PAHs.

O método hierdrquico permite dendrogramas com diversos grupos, sendo necessario
decidir o nimero adequado. Kassambara (2017a) apresenta o pacote NbClust como alter-
nativa para a escolha do nimero de grupos sem interferéncia do pesquisador. A Figura 3.4
apresenta o resultado obtido com o cddigo para a métrica Euclidiana e o método Ward.
Dentre todos os 30 indices, dois propoe 0 grupos e um indice propoe apenas 1 grupo. Trés
sugerem 2 grupos, dezessete sugerem 3 grupos, um sugere 5 grupos e por fim 6 sugerem 6
grupos.

Em concordancia com o método sugerido por Kassambara (2017a), foram utilizados 3
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Figura 3.4: Histograma com o numero ideal de clusters, o eixo horizontal mostra a quantidade de grupos
sugeridas, indo de 0 a 6. No eixo vertical, quantos indices sugerem essa quantidade. De acordo com a
regra da maioria, o melhor nimero de grupos é 3.

grupos para realizar o agrupamento hierarquico. Na Figura 3.5 encontra-se o resultado do
procedimento, é possivel verificar os trés grupos definidos anteriormente, com acentuada
homogeneidade interna e desigualdade entre eles. O Grupo 1, possui 114 galaxias e se
encontra em rosa; o Grupo 2, se encontra na cor azul é formado por 14 galaxias e o Grupo
3, composto por 23 galaxias, esta em verde.

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

serao discutidos na Secao 3.2.1.

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

Grupo 1 Grupo 2 Grupo 3
3C293 3C31 IRAS 0241140353
AGN15 Arp220 IRAS_03521+0028
EIRS-13 CGCG381-051  TRAS_08201+2801
EIRS-2 E12-G21 TRAS_09039+0503
EIRS-41 EIRS-14 IRAS_09116+0334

GN26 EIRS-16 TRAS_09463+8141
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TRAS_00091-0738

EIRS-21

IRAS_09539+0857

IRAS_00482-2721

EIRS-37

IRAS_10485-1447

TRAS_01166-0844

EIRS-55

IRAS_11095-0238

TRAS_01298-0744

EIRS-9

IRAS_11180+1623

TRAS_01355-1814

IRAS_00456-2904

IRAS_11582+3020

TRAS_01569-2939

IRAS_01199-2307

IRAS 1203241707

TRAS_03250+1606

IRAS_01494-1845

IRAS_121124-0305

TRAS_10035+2740

IRAS_12359-0725

TRAS_10190+1322

IRAS_13469+5833

TRAS_10494+4424

IRAS_13509+0442

TRAS_11028+3130

IRAS_14060+2919

TRAS_11130-2659

IRAS_14252-1550

TRAS_11387+4116

IRAS_14348-1447

IRAS_11506+1331

IRAS_16300+1558

IRAS_13335-2612

IRAS_16333+4630

IRAS 1353942920

IRAS 1648745447

IRAS 1520643342

IRAS_15225+2350

IRAS_16090-0139

TRAS_16468+5200

TRAS_16474+3430

TRAS_17028+5817

IRAS_17068+4027

IRAS 20414-1651

TRAS_21208-0519

IRAS_21329-2346

IRAS_22206-2715

TRAS_22491-1808

TRAS_23129+2548

TRAS_23234+0946
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IRAS02021-2103

TRAS02480-3745

TRAS03209-0806

TRAS04074-2801

TRAS05020-2941

TRAS08474+4-1813

TRAS08591+45248

IRAS105944-3818

IRAS1244743721

TRAS13106-0922

IRAS14121-0126

IRAS141974-0813

IRAS142024-2615

IRAS14485-2434

IRAS150434-5754

IRAS2147740502

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

NGC5H929

NGC5H953

NGC6810

NGC6890

NGC7130

NGC7252

NGC7469

NGC7496

NGC7582

NGC7603

NGC7714

SST172458.34-591545

SWIRE4_J105840.62+4-582124.7
SWIRE4_J105943.834-572524.9

UGC12138

UGCH101

3.2.1 Detalhamento dos Grupos

Apos utilizar o método Ward para especificar os grupos, passamos a compreender as
propriedades das galaxias dos trés grupos selecionados através desse método nao-supervisionado
e buscando caracteristicas fisicas e quimicas da fonte de ionizacao das galaxias da amostra
e suas respectivas classes de tamanhos de PAHs. Os dados que fornecem essas informagoes,
como ja foi citado sado: parcelas de contribui¢ao da fonte ionizante, rAGN, rHil e rPDR;
largura equivalente da banda de PAH em 6.2 um; assinatura de silicato e os cinco tamanhos
de moleculares de PAHs.

Na Tabela 3.2 encontram-se as medidas estatisticas dos Grupos 1, 2 e 3. E possivel ve-
rificar que no Grupo 1 formado por 114 galéxias, a propriedade rPDR ¢ mais pronunciada

(0,53) em relagao aos demais agrupamentos. Ainda sobre o primeiro grupo, existem con-
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Figura 3.5: Dendrograma gerado pelo método Ward. Foi realizado um corte préxima a distancia euclidiana

3, delimitando os trés grupos: em rosa, o Grupo 1; em azul, o Grupo 2 e em verde o Grupo 3. O eixo

horizontal apresenta a amostra total, colorida por grupos e nos rétulos sao apresentados os nomes das

galaxias.
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tribuicoes de todas as classes moleculares, no entanto as médias estatisticas das moléculas
grande e muito grande (X226_300, maior_300), sdo maiores do que nos outros grupos. As-
sim, a analise de agrupamentos destaca o primeiro grupo dominado por rPDR e moléculas
muito grandes corroborando com os resultados da andlise de correlagao de Pearson.

O Grupo 2 contém 14 galdxias e é o menor dos agrupamentos. A propriedade rAGN
apresenta uma média maior em relacao aos demais, no entanto as componentes referentes a
ionizagao estelar possuem médias significativas. Para Hernan-Caballero e Hatziminaoglou
(2011), a presenca dos dois tipos de fonte ionizante pode ser explicada pela abertura do
instrumento utilizado (IRS) captar uma grande parcela da luminosidade da galdxia, bem
como a existéncia de objetos com significativa contribuicao vinda de AGNs coexistindo
com as atividades estelares do starburst (Hernan-Caballero et al., 2009).

As propriedades referentes as moléculas de PAHs pequenas, muito pequenas e médias
possuem as maiores médias nesse grupo. Os conjuntos moleculares grande e muito grande
nao possuem contribuicao nesse grupo, assim, corroborando com os resultados na analise
de correlacao de Pearson, onde, galdxias dominadas por AGNs estao correlacionadas com
moléculas muito pequenas e pequenas.

Por dltimo o Grupo 3, que apresenta-se como um subconjunto que possui galdxias
cujas fonte de ionizagao térmica e nao-térmica coexistem. Esse grupo é o segundo maior,
composto por 43 galdxias e as componentes estelares (rHil e rPDR) apresentam mais de 0,5
de média, enquanto, a fonte rAGN possui 0,36 de média. Os maiores valores de contribuicao
provém dos tamanhos moleculares médio, grande e muito pequeno. Além disso, esse cluster
possui a maior média para propriedade Ssil em relacao aos demais grupos.

Os resultados obtidos pela andlise de agrupamento sao corroborados pelos trabalhos de
Hernén-Caballero e Hatziminaoglou (2011) e Hernan-Caballero et al. (2009). O primeiro
classifica a amostra utilizada como dominada por formagao estelar, mas com significativa
contribuicao vinda do AGN, enquanto o segundo aponta para a existéncia de AGNs com
consideraveis taxas de formagcao estelar. E possivel verificar que os trés grupos possuem
contribuicoes 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 contribuicao de moléculas grandes em relacao
aos outros clusters. Na secdo seguinte, serd tratada a Andlise de Correspondéncia (CA)

executada na amostra.
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Tabela 3.2 - Medidas estatisticas 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_Hir 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 Anadlise de Correspondéncia (CA)

Indicada para tratamento de grandes quantidades de dados, a Anélise de Corres-
pondéncia permite visualizar relagoes existentes entre linhas e colunas da matriz de dados.
De forma andloga a PCA, também é utilizada para reduzir as dimensoes da amostra ori-
ginal, porém, essa técnica estatistica multivariada nao-supervisionada é complementar a
PCA pois ela encontra correspondéncia entre as varidveis de uma matriz de dados en-
quanto as PCAs encontram discriminacao desses dados. Portanto, essa técnica permite
ainda, especificar de forma visual quais variaveis estao relacionadas e de quais formas estas
relagoes acontecem.

Em prosseguimento ao estudo, foi realizada a Analise de Correspondéncia na amostra
de galaxias dominadas por starburst. A Figura 3.6 apresenta os resultados dessa técnica
no grafico de variancias explicadas por dimensoes, onde o tracejado azul indica o autovalor
médio. A Dimensao 1 compreende cerca de 27,8% da variancia total observada na amostra,
enquanto a Dimensao 2 representa 21.6%. A Dimensao 3 descreve 16,7% de variancia,
enquanto a Dimensao 4 e a Dimensao 5, respectivamente 10,2% e 8,9%, correspondem

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

autovalor médio, mostrando que as trés primeiras dimensoes concentram a dessemelhanca de toda amostra.

Se os dados fossem distribuidos arbitrariamente, os autovalores, ou seja a variancia
retida em cada dimensao, seriam idénticos. Bendixen (1995) sugere que os eixos manti-
dos na anélise, sejam escolhidos a partir do autovalor médio da contribuicao, obtido pela
expressao: 100/ (Neopunas — 1). Como esta amostra é composta por 10 colunas de propri-
edades das galdxias, o autovalor médio relevante é considerado 11,11% da variabilidade,
como indicado na imagem anterior. Neste sentido, as trés primeiras dimensoes que somam
66,1%, explicam de forma satisfatoria as similaridades encontrada na amostra.

Uma vez determinadas as dimensoes com maior impacto na variabilidade da amostra,
é necessario verificar quais variaveis possuem maior relevancia para as dimensoes. A con-
tribuicao da propriedade é dada em porcentagem, sendo que aquelas com valores elevados
sao mais significativas para a dimensao correspondente. A ferramenta estatistica utilizada
nesta secao fornece a contribuicao das propriedades e também das galaxias, para descre-

ver a variabilidade encontrada na amostra. Isso acontece pela capacidade da CA verificar
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relacoes entre variaveis de colunas e os individuos das linhas.

A Figura 3.7 mostra as dez colunas que descrevem caracteristicas da amostra e suas
respectivas contribuigoes para cada dimensao. Nota-se a expressiva contribuicao da largura
equivalente da banda em 6.2 (EW62) para a Dimensao 1, que detém 59,05% da variabili-
dade. Outra varidvel interessante é a contribuicao da assinatura de silicato, que apresenta
13,39% de variancia. As demais colunas quando somadas contribuem com ~ 27% para o
total desta dimensao.

Contribuicao das propriedades para cada dimensio

N v & ™ %
o o iy o o
oy & o e &

< Q < Q < 50

rAGN 736 3.18 2115 2238 0
fHII 0.01 096 10.74 27.24 745
PDR 574 037 088 137 1.08 [f45
Ssi 13.39 6.31 38.87 13.06 21.01

EW62 .18.11 0.09 8.27 0.86

X030 032 002 439 106 749

30

X31.150 444 1511 1261 892 7.32
X151 225 011 466 416 675 1412 (15

X226 300 018 248 6.54 099 2839

maior_300 9.4 . 0.57 0.02 12.27

Figura 3.7: Porcentagem da contribuigdo das propriedades originais para cada dimensao. O tamanho e a

—0

transparéncia do circulo roxo é proporcional ao valor desta contribuicao.

As propriedades mais relevantes para a Dimensao 2 sao 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-
tribuicao, vém das propriedades X0_30 e rPDR, 0,02% e 0,37%, respectivamente.

A Dimensao 3 possui as maiores contribui¢oes provenientes da assinatura de silicato e
da fonte de ionizacao por AGN, 38,87% e 21,15%. A propriedade X31_150 retém 12,61%
da variancia dessa componente, enquanto 10,74% de contribuicao provém da componente
rHir. Com limitada contribui¢ao para a Dimensao 3, 0,09% vém da largura equivalente de
PAH em 6.2 pm.

Conforme mencionado anteriormente, as duas ultimas dimensoes nao possuem valor
médio relevante para a analise de correspondéncia. Porém, vale ressaltar a expressiva
parcela das fontes ionizantes rAGN e rHII para a Dimensao 4, respectivamente, 27,24% e
22,8%. Bem como moléculas muito pequenas (~ 11%), pequenas (~ 9%) e Ssil (13%). Na
Dimensao 5 duas propriedades contribuem significativamente e ambas estao relacionadas
ao material molecular, sdo elas PAHs grandes (X226_330 ~ 28%) e assinatura de silicato
(Ssil ~ 21%). As maiores contribui¢oes de PAHs grandes e Ssil aconteceram nas Dimensao
oe 3.

A delimitacao das contribui¢oes permitiu formular conclusoes sobre a andlise realizada.
A propriedade mais importante para a Dimensao 1, EW62, também é utilizada como
indicador de formacao estelar, enfatizando a composicao principal da amostra, que sao
galdxias starbursts. Bem como a reduzida contribuicao de galaxias com nucleo ativo,
representada pela presenca da componente rAGN. A Dimensao 2, possui a maior parcela
de contribuicao vinda da moléculas muito grandes, enquanto a segunda maior contribuicao
estd associada largura equivalente das bandas de PAHs.

Encontradas as propriedades mais importantes para a variancia das dimensoes, fo-
ram determinados os individuos com maior contribuicao para as mesmas. Na Figura 3.8
encontra-se o resultado para a Dimensao 1, onde o tracejado vermelho representa o auto-
valor médio e indica quais galdxias sao mais relevantes. E possivel perceber que as galaxia
EIRS-13 e IRAS_10035+2740, contribuem com ~ 20% e ~ 6% da variancia na primeira
componente, respectivamente.

Na Figura 3.9 se encontram as galaxias mais relevantes para a Dimensao 2, indicadas
pelo tracejado vermelho. Com maior contribuicao destacam-se as duas primeiras galdxias
EIRS-13 e EIRS-9 com ~ 6 e 5%, respectivamente. Na sequéncia as galdxias 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 contribuicao das galdxias para a Dimensao 1, o autovalor médio é indicado pelo

tracejado vermelho.
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3.10 apresenta as galdxias que possuem maior relevancia para a Dimensao 3, indicadas
pelo tracejado do autovalor médio. O primeiro individuo com maior contribuicao para
esta componente é galaxia 3C31, correspondendo a ~ 8%. A segunda e terceira galdxia
EIRS-37 e E12-G21, representam ~ 7 e 6%.

Apés verificar as propriedades e galaxias com maiores contribuicoes, buscou-se inferir
como estas contribuem para a variancia das dimensoes principais. De acordo com Kas-
sambara (2017b), o gréfico padrao da CA é o biplot simétrico, onde varidveis e dados sao
representados no mesmo grafico e o grau de correlacao é indicado pela distancia entre dois
pontos e pela localizagao no eixo do diagrama. O biplot foi proposto por Gabriel (1971),
como forma complementar de analisar as dimensoes principais dos dados pois é capaz de
demonstrar as posicoes das propriedades dos dados nos quatro quadrantes. Assim, de fécil
compreensao permite derivar quais informagoes possuem propriedades positivamente ou
negativamente correlacionadas.

Sendo assim, este método é amplamente utilizado em andlises estatisticas multivaria-
das, pois mostra de forma simultanea como variaveis se relacionam nas dimensoes prin-
cipais, bem como permite uma visao global do comportamento da amostra (Kassambara,
2017b). Portanto, de modo geral, variaveis positivamente correlacionadas (propriedades
e/ou galaxias) sdao agrupadas e as negativamente correlacionadas, se localizam em qua-
drantes opostos. A distancia da origem determina a relevancia dessa variavel, quanto mais
longe da origem, maior a contribui¢ao para a respectiva dimensao.

A Figura 3.11 mostra um diagrama biplot com as propriedades da Dimensao 1 versus
Dimensao 2, onde, as propriedades sao representadas por triangulos pretos e as galaxias,
coloridas de acordo com a contribuicao para a composicao dessas dimensoes. Pode-se
verificar que EIRS-13 apresenta forte correlacao com EW62, enquanto Mrk609 apresentam
forte correlagao com maior_300. O diagrama também mostra que a propriedade EW62 esta
anti-correlacionada as contribuicoes do nticleo ativo, o que é consistente com os resultado de
Hernén-Caballero e Hatziminaoglou (2011) que utilizam essa propriedade como indicador
direto de formagao estelar. Esse resultado também corrobora com os resultados obtidos
por Sales et al. (2010), onde a EW dos PAHs diminuem ao aumentar a contribuicao do
AGNSs.

Além disso, é possivel perceber no diagrama com a Dimensao 2 (ver Figura 3.11)

que as propriedades de moléculas grandes (X226-300) e muito grandes (maior_300) estao



Capitulo 3. Resultados e Discussées

74

Jh

Porcentagem (%)

M

0-

9 a
J_a%

m%\w\&\
T

o &> o R SRANEIRS AP QDD D XD
ﬁ%ﬁ/&\/m.\ea_v%@/ a@@% G Gav o \@ m.u m_,v n_u&/%)aanuv m_.v /ano N )awm._\mu/ ﬁaﬂw_\ /uv
SN @%@% @O@@o R AR ORCR
5 @&o%m /%¢¢ @@%%e¢¢ SPS

S i nu\nu\nf._\ ...u\ nu\m._\ nu\ m..
./mml.ﬁ N\ )er./ﬁw.rﬁ.ww.. .ﬁ..w.. .@ﬂ@.ﬁ)@wx &
Galaxias

Contribuicido das galaxias para a Dimensio 2

Figura 3.9: Percentil da contribuigdo das galdxias para a Dimensao 2, o autovalor médio é indicado pelo

tracejado vermelho.



75

Secao 3.3. Anélise de Correspondéncia (CA)
Porcentagem (%)

Contribuicido das galaxias para a Dimensio 3

7.5-
5.0-
Nw —————————

N - N N O A A S M VNSRS NI N
.9 nua/ &QNGO &f/&a/ &fa &aanuee /nM UK &aﬂa/ ﬁzﬁﬂ/&% &
P - P P4 P L oD o ad ey S D e L S

Figura 3.10: Percentil da contribui¢do das galdxias para a Dimensao 3, o autovalor médio é indicado pelo

tracejado vermelho.



76 Capitulo 3. Resultados e Discussoes

Biplot das propriedades das galaxias

5 EW62,
| e EIRS-13
0.5-
= . |
‘}S XS1_1 50 E Contribuicao
5 ASSII OE|R3_2 - 075
e X151_2p5 "
=] &, . 0.50
S rHII
g 4 a " 0.25
= FIRUISN NSNS SO 1 T et o aviewt, LR ol e L )
A &8 xo_ a0t JPBER NGC7252 -
'y
4 . X228%300
rAGN Sy
-0.5- major_300
-0.5 0.0 0.5 1.0 1.5

Dimenséo 1 (27.8%)

Figura 3.11: Biplot das propriedades das galdxias das Dimensoes 1 e 2. As propriedades sdo representadas

por tridngulos pretos e as galdxias, coloridas de acordo com a contribuicao para a composicao das dimensoes

no mesmo quadrante que rAGN. Enquanto, o quadrante oposto a essas propriedades
encontram-se moléculas médias, pequenas, Ssil e rHII. Esses resultados corroboram os
trabalhos de Sales (2012), Sales et al. (2010), Sales et al. (2013) e Ruschel-Dutra et al.
(2014), onde se demonstrou com outras metodologias que em galdxias com AGNs pre-
ferencialmente encontramos moléculas de PAHs maiores que em galdxias dominadas por
formagao estelar.

A Figura 3.12 mostra um diagrama biplot com as propriedades da Dimensao 2 versus
Dimensao 3, onde, as propriedades sao representadas por triangulos pretos e as galdxias
por pontos coloridas de acordo com a contribuigao para a composicao dessas dimensoes. O
grafico indica que as galaxias NGC4579, NGC1566 e NGC2639 possuem intensa correlagao
com rAGN. Percebe-se que a Dimensao 3 também é caracterizada pela correlacao negativa
entre os componentes de origem nao térmica e estelar, uma vez que se encontram em

quadrantes opostos.
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dimensoes.
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Conclusoes

No decorrer deste trabalho investigamos, as propriedades fisico-quimicas do gés e poeira
de uma amostra composta por 148 galaxias dominadas por starburst, observadas pelo
Telescépio Espacial Spitzer. O banco de dados consiste em galaxias do catalogo ATLAS,
cujas propriedades relacionadas as fontes de ionizagao, EW de PAHs em 6.2um e assinatura
de silicato foram derivadas e coletadas por Hernan-Caballero e Hatziminaoglou (2011).
Também foram usadas propriedades referentes aos tamanhos moleculares, extraidas da
base de dados NASA Ames PAH IR e derivadas por Espinoza (2020).

Foram realizados diversos métodos de analise estatistica multivariada na amostra, a
saber: andlise de componentes principais (PCA); agrupamento hierdrquico pelo método de
Ward e andlise de correspondéncia (CA). No primeiro momento deste estudo, foi definida
uma matriz de correlacao utilizando o coeficiente de Pearson, para verificar associacao
entre os dados da amostra. Foi possivel inferir através de estudo estatistico com algoritmo

de modelagem nao-supervisionado as seguintes informagoes:

e A componente da fonte ionizante rAGN possui correlacao negativa com as fontes
de ionizagao rHil e rPDR. Também estd correlacionada negativamente com a classe
das moléculas muito pequenas e grandes e com as propriedades EW62, Ssil. Essa

componente apresenta correlacao positiva apenas com moléculas pequenas e médias.

e A propriedade rHII é negativamente correlacionada com moléculas pequenas, médias
e grandes. Bem como com as fontes de ionizagdo por AGN e PDR. Ainda, essa
propriedade possui correlacao positiva com moléculas muito pequenas e grandes. De

mesmo modo esta positivamente correlacionada as propriedades Ssil e EW62.

e A componente rPDR esta positivamente correlacionada apenas com a classe molecu-
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lar muito grande e com EW62. Enquanto esta negativamente correlacionada com as
fontes ionizantes AGN e HiII, com a assinatura de silicato e com moléculas pequenas,

médias e grandes.

e A propriedade da largura equivalente da banda em 6.2 pm possui correlagao positiva
com as componentes estelares (fPDR e Hir) e com moléculas médias e muito grandes.
Bem como possui correlagao negativa com a propriedade rAGN, com a assinatura de

silicato e com os conjuntos moleculares muito pequeno, pequeno e grande.

e Por fim, a propriedade relacionda a assinatura de silicato, que esta positivamente cor-
relacionada aos conjuntos moleculares pequeno, médio, grande e com a componente
rHir. Enquanto estd negativamente correlacionada aos conjuntos moleculares muito
pequeno e muito grande. Da mesma forma possui correlacao negativa as propriedades

rAGN, rPDR e EW62.

As analise realizadas pela PCA mostrou que as trés primeiras dimensoes concentram
mais de 58% da variancia encontrada na amostra. Onde a Dimensao 1 engloba as classe mo-
leculares pequena (X31_150), muito grande (maior_300), rAGN e rPDR que correspondem
~ T4% da variancia nessa componente. A Dimensao 2 concentra ~ 56% da contribuicao
proveniente das propriedades X0_30, rPDR e X31_150. Enquanto na Dimensao 3, ~ 75% da
contribuicao tem origem nos conjuntos moleculares médio, muito grande e muito pequeno.

Além disso, a técnica de PCA reduziu a amostra em dimensoes totalmente ortogonais
e agrupou os dados de acordo com suas variancias. Nesse sentido, este método é bastante
satisfatério, pois condensou em poucas componentes a estrutura da amostra, composta
principalmente de galaxias starbursts, mas com relevante parcela de ionizacao por AGNs.
Além da significativa contribuicdo do conjunto de tamanhos moleculares. Além disso,
por se tratar de uma analise discriminante, é possivel verificar quais propriedades mais
contribuem para a variagao dos dados encontrados na amostra.

Na segunda parte do trabalho, o pacote NbClust foi utilizado para indicar o niimero
adequado de grupos, utilizando o método de agrupamento hierarquico de Ward e a métrica
Euclidiana. O algoritmo sugeriu como apropriado o nimero 3, produzindo assim os seguin-
tes clusters, que sao: Grupo 1, contendo 114 galaxias; Grupo 2 com 14 galaxias e Grupo 3,
composto por 23 galdxias. Apds delimitarmos o nimero de grupos, foi realizada a média

estatistica e o desvio padrao, para indicar o quanto essa média flutua, nas propriedades de
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cada um. A partir dessas andlises, foi possivel inferir as seguintes conclusoes:

e O Grupo 1 mostra acentuada contribuicao da componente rPDR e a assinatura de
silicato possui a menor média em relagao aos demais grupos. Este grupo possui
contribuicao de todos as classes de tamanhos de PAHs, no entanto moléculas grandes

e muito grandes retém maiores parcelas neste cluster.

e No Grupo 2 sao observadas propriedades tipicas de nicleos ativos, como dominancia
da componente AGN e baixa contribuicao das componentes estelares. A classe dos

PAHs médios possui predominancia nesse grupo.

e O Grupo 3 apresenta grande contribuicao das regices Hil e de AGNs. Nota-se alta
contribuicao da assinatura de silicato, em relagao aos clusters anteriores e prevaléncia

de espécies moleculares grandes.

Nesse sentido, o agrupamento hierarquico atingiu os resultados esperados, reconhecendo
os padroes existentes na amostra e identificando as caracteristicas que esperava-se que
fossem alcancadas. Como por exemplo, a indicacao do nimero de clusters, classificados de
acordo com a fonte de ioniza¢ao dominante e com parcelas dos tamanhos moleculares. Além
de corroborar com outros métodos, como o estudo desenvolvido por Hernan-Caballero e
Hatziminaoglou (2011).

A dltima etapa do trabalho foi submeter a amostra a Andlise de Correspondéncia
(CA). Esse método indica que as trés primeiras dimensoes representam mais de 66% da
variabilidade amostral. A descrigao das propriedades mostra que a largura equivalente
EW62, que é relacionada as regices de formagao estelar (Hernédn-Caballero e Hatziminao-
glou, 2011), contribui com ~ 59% da Dimensao 1. O conjunto molecular muito grande e
EWG62 contribuem com ~ 48% e ~ 18%, respectivamente, para a Dimensao 2. Enquanto
a Dimensao 3 possui as maiores parcelas vindas das propriedades Ssil e rAGN, ~ 38% e ~
21% respectivamente.

O método CA mostra reduzida contribuigdo dos tamanhos moleculares na primeira
dimensao, indicando que essas caracteristicas tém pouco efeito na variabilidade da amostra.
Além de indicar quais sao as propriedades mais relevantes para a amostra, a CA também
especifica quais galaxias possuem maior contribuicdo. Além de indicar as propriedade

correlacionadas a estas galaxias nas respectivas dimensoes, por meio do grafico biplot, .
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Na Dimensao 1 foram extraidas as seguintes galaxias: EIRS-13 e IRAS_10035+2740
com ~ 20% e ~ 5% de contribuicao, respectivamente. O diagrama biplot aponta que essas
galéxias estao relacionadas com a propriedade EW62, dominante nesta componente. Na
Dimensao 2, as galaxias com maior contribuicao sao EIRS-13, EIRS-9 e CGCG381-051,
respectivamente ~ 6%, ~5% e ~5%. Com pouco mais de 8% a galaxia 3C31 possui a
maior contribuicao para a Dimensao 3, assim como EIRS-37 e E12-G21, com ~ 6% e ~
7%, respectivamente.

Diferentemente da PCA, que é uma anélise discriminante e busca distinguir objetos, a
CA é uma analise descritiva que tem o intuito de esquematizar tendéncias ou semelhancas
nos dados. Pode-se observar que as fontes ionizantes rHii, rPDR e rAGN, bem como a
largura equivalente em 6,2 pum, tém efeito relevante na caracterizacao da amostra. Este
fato é consistente com os autores e mostra a confiabilidade da técnica, pois nao se sabia a
capacidade do algoritmo de identificar o comportamento da amostra.

De modo geral, as 148 galaxias utilizadas neste estudo puderam ser satisfatoriamente
compreendidas com poucos elementos. Através de algoritmos nao-supervisionados foi
possivel validar resultados obtidos anteriormente por Sales et al. (2010, 2013) utilizando
técnicas complementares. Portanto, o grande diferencial desse trabalho é fazer uso de es-
tatistica multivariada que possibilita o tratamento de grandes volumes de dados, por meio
da modelagem nao-supervisionada.

Dessa forma, a pesquisa realizada se mostrou uma poderosa ferramente na andlise
de caracteristicas astroquimicas de galdxias, sendo alicercado em técnicas e referéncias
anteriores. Além disso, é importante ressaltar que os algoritmos de modelagem nao-
supervisionadas, além de validar os resultados publicados anteriormente eles também se
mostraram ferramentas importante para a nova era da astroquimica onde sera necessario
trabalhar com um grande volume de dados como os que serao disponibilizados pelos gran-
des telescopicos, ex. “James Web Space Telescope, Legacy Survey of Space and Time,

Extremely Large Telescope” e etc.
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Resumo

Este trabalho objetiva analisar o espectro de emissao na regiao entre 5 ¢ 15 ¢ m do antraceno, uma espécie
quimica de relevincia astroquimica, obtido por modelagem computacional. E também comparar resultados
obtidos com conjuntos de bases diferentes. A classe molecular escolhida possui caracteristicas que permitem sua
presenca abundante em ambientes hostis do espago, despertando interesse acerca de suas propriedades fisico-
quimicas. A estrutura molecular foi desenhada na plataforma Gabedit ¢ os cilculos da abordagem quintica
realizados pelo software ORCA. Foram utilizadas duas funcoes de base, 6-31G* ¢ 6-31G**, para comparacao
entre resultados. Para a andlise dos métodos e inferéncias de semelhancgas e diferencas, foi utilizado o NASA
Ames PAH IR Spectroscopic Database (PAHdb), como banco de dados de referéncia. Os resultados obtidos
apresentam um avermelhamento nas bandas vibracionais, mesmo utilizando a fun¢ao descrita pelos autores do
PAHdb, expondo a direta relagao entre complexidade ¢ eficicia dos métodos comparados. Ainda assim, os
resultados obtidos foram satisfatorios. Uma vez que as bandas de emissao desta molécula, em comparagio com
dados espectroscopicos, permitem inferir a presencga da mesma em galixias ativas, como Seyfert 1, Seyfert 2 ¢
Starburst.

Abstract

This work aims to analyze the emission spectrum in the region between 5 and 15 g m of anthracene, a chemical
species of astrochemical relevance, obtained by computational modeling. And also to compare the results
obtained with different scts of bases. The chosen molecular class has characteristics that allow its abundant
presence in hostile space environments, arousing interest in its physicochemical propertics. The molecular
structure was designed on the Gabedit platform and the calculations of the quantum approach were performed
by the ORCA software. Two base functions, 6-31G* and 6-31G**, were used to compare the results. For
the analysis of methods and inferences of similarities and differences, the NASA Ames PAH IR Spectroscopic
Database (PAHdb) was used as a reference database. The obtained results show a reddening in the vibrational
bands, even using the function described by the authors of the PAHdb, exposing the direct relationship between
complexity and effectiveness of the compared methods. Nevertheless, the obtained results were satisfactory.
Since the emission bands of this molecule, in comparison with spectroscopic data, allow us to infer its presence
in active galaxies, such as Seyfert 1, Seyfert 2 and Starburst.

Palavras-chave: astroquimica, PAH, modeclagem computacional, DFT.
Keywords: astrochemistry, PAH, computational modeling, DFT.
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1 Introducgao rido mais de 80 anos que as primeiras moléculas
simples com dois atomos foram identificadas no
As ultimas décadas apresentaram pesquisas

espago, outros espécimes complexos também fo-
promissoras sobre a fisica e a quimica em am-

ram descobertos [1].
bientes astrofisicos. [sso se deve a grande quan-

tidade de dados observacionais disponiveis, além Todos esses exemplares contribuem para o ciclo
do avanco nas técnicas computacionais. Decor- de vida no meio interestelar (ISM), onde explo-
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soes de supernova ou estrelas no ramo assintotico
das gigantes (AGB) liberam elementos sintetiza-
dos em seu nticleo, que mais tarde evoluiram para
estruturas como galaxias, estrelas e planetas [2].
Dentre as diversas classes moleculares, verificou-
se que varios objetos emitiam bandas espectrais
até entao nao identificadas e que mais tarde foram
atribuidas aos hidrocarbonetos aromaticos polici-
clicos (PAHs) [1].

Aproximadamente 20% ou mais do carbono
existente no meio interestelar encontra-se na
forma de PAlls, e grande parte da emissdao no
infravermelho médio (MIR), conhecida por AIBs
(do inglés Aromatic Infrared Bands), deriva dessa
classe molecular [3]. Além disso, PAlls podem ter
alguns de seus atomos de carbono substituidos
por nitrogénio ou oxigénio, dando origem a com-
postos complexos que desempenham importante
participagio na origem da vida.

Neste artigo sera analisado o espectro de emis-
sao no infravermelho (IR) do PAH antraceno,
composto por trés anéis aromaticos. Lista espécie
foi escolhida por representar um PAII simples, o
que facilita a analise de sua estrutura e processos
numeéricos posteriores. Além disso, pesquisas re-
centes inferem a presenca de sua versao cationica
na Nuvem Molecular Perseus [4].

O espectro foi simulado utilizando o Gabedit!,
uma interface grafica utilizada em pacotes de qui-
mica computacional, e ORCAZ, um software dis-
ponivel para académicos e que apresenta métodos
modernos de estrutura eletronica. Dentre nossos
objetivos estdo entender algumas das proprieda-
des que permitem a existéncia dessas moléculas
em ambientes tao indspitos, mas que podem dar
origem aos tijolos da vida no Universo.

Uma vez que a regiao do IR fornece informa-
¢oes fundamentais a respeito de ambientes astro-
fisicos como a temperatura e a taxa de formacao
estelar |5], a compreensao da quimica desses com-
postos pode colaborar com o desenvolvimento de
tecnologias voltadas para o meio ambiente, visto
que em ambientes terrestres os PAlls sao alta-
mente poluentes.

2 Materiais e métodos

Neste trabalho foram utilizados dados obtidos

A es-

por meio da modelagem computacional.

"http://gabedit.sourceforge.net/
?https://orcaforumkofo.mpg.de/app.php/dlext/

Figura 1: Molécula de Antraceno simulada na interface
grafica do software Gabedit. Fonte: Gabedit

colha deste método se deu pela necessidade de
se detalhar comportamentos moleculares especi-
ficos e, tendo em vista que a resolucao de métodos
analiticos para um sistema multi-eletrénico seria
inviavel, os softwares de quimica computacional
permitem que céilculos mais complexos sejam re-
alizados.

A estrutura inicial da molécula foi desenhada
no Gabedit. Lste programa é uma interface gra-
fica de usuario para pacotes de quimica compu-
tacional. Exibe diversos resultados de calculos e
suporta grande parte dos formatos de arquivos
moleculares. Também gera arquivos de entrada e
permite desenhar e visualizar estruturas em trés
dimensées, bem como os espectros apos a reali-
zacao dos calculos.

A realizacido dos céalculos e aproximacoes quan-
ticas foi através do programa ORCA. Com facil e
eficiente uso, esta ferramenta permite aplicar co-
digos de quimica computacional, especificamente
voltados para propriedades espectroscopicas de
sistemas. Apresenta diversos métodos quanticos,
dentre semi-empiricos e ab initio, bem como mé-
todos hibridos que combinam parcelas dos méto-
dos anteriores e que sera o foco deste trabalho.

Ambos os programas sao gratuitos, disponiveis
para uso nao-comercial. Finalizada a estrutura
como mostra a Figura 1, é possivel que ligacoes e
angulos estejam diferentes dos valores de equili-
brio, sendo necessario o uso de um campo de for¢a
para ajustar a geometria molecular, de acordo
com a energia potencial estabelecida para os mes-
mos.

A Tabela 1 fornece os comandos utilizados para
este estudo. A opcao frequéncia é apresentada
como tipo de trabalho, uma vez que o modo de
vibrac¢ao molecular corresponde ao espectro [R da
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substancia.

O caleulo de energia foi feito no estado neu-
tro, uma vez que grande parte da contribuicao da
emissao em galiaxias se da por espécies neutras e
também devido a otimizacao do tempo computa-
cional. A escolha de uma funcao de base permite
maior precisao no calculo da estrutura eletrénica.
As fungoes tipo Gaussianas (GTFs) do conjunto
de bases de Pople foram escolhidas, uma vez que
a literatura aponta vantagens em relacio a outros
conjuntos [6].

Ainda, é um dos conjuntos de bases utilizado
pelo NASA Ames PAIl IR Spectroscopic Data-
base (PAIldb) [7 9], que sera usado para fins de
comparacao com os resultados obtidos. Como
método de trabalho foi escolhido um dos mais uti-
lizados em quimica quéantica, a Teoria do Funcio-
nal da Densidade, mais especificamente o funcio-
nal hibrido B3LYP. Este funcional combina dois
ou mais funcionais, permitindo uma sensivel me-
lhora nas solugoes apresentadas. Determinados
os procedimentos de entrada para a modelagem,
a ferramenta iniciara o processo.

2.1 Teoria do funcional da densidade

A mecénica quantica facilitou uma compreen-
sao mais profunda da estrutura da matéria. Por
meio da equagdo que descreve a fun¢io de onda
do elétron é possivel obter toda a informacao ne-
cessaria para determinar o estado de um sistema,
seja atomo, molécula ou sélido. Porém, pou-
cos sistemas fisicos possuem solugdo analitica, e
mesmo a solu¢do numérica aproximada pode ser
computacionalmente inviavel, sendo necessarias
aproximacoes que possibilitem o uso em sistemas
moleculares.

Uma vez que a fun¢io de onda depende de 3N
coordenadas (z,y e z de cada elétron), s6 é pos-
sivel a resolugdo para o atomo de hidrogénio, que
possui um tnico elétron. Para contornar esse pro-
blema, é necessario o uso de aproximacoes basea-
das na densidade eletronica p, ja que essa variavel
nao depende do niimero de elétrons e sim das co-
ordenadas z,y e z.

O uso da densidade eletrénica foi proposto em
1927 por Thomas e Fermi. I, apesar deste mo-
delo possuir limitacoes nas previsoes de sistemas
reais, precedeu o surgimento da moderna teoria
usada até hoje. Por considerar uma distribuicao
homogénea de elétrons e negligenciar o termo de
troca na interacdo entre elétrons, o método foi

aprimorado por Paul Dirac em 1930, ao adicio-
nar um termo de troca [10].

O desenvolvimento formal da teoria do funcio-
nal da densidade (DFT) por Pierre Hohenberg e
Walter Kohn ocorreu em 1964, utilizando a den-
sidade eletrénica p como variavel basica para cal-
cular a equacido de Schrodinger e propondo so-
lugoes para o impasse no modelo Thomas-Fermi
por meio de dois teoremas [11].

O primeiro teorema afirma que o hamiltoni-
ano e todas as propriedades resultantes podem
ser obtidas a partir da densidade eletrénica. O
segundo teorema mostra que o funcional da den-
sidade também pode ser obtido pelo método va-
riacional. Neste processo, o hamiltoniano corres-
pondente pode ser determinado de acordo com
a densidade aproximada eletréonica, enquanto a
energia pode ser obtida através da equacao de
Schrodinger. As fungoes da densidade eletronica
que resultam no menor valor de energia serdao as
mais corretas.

No ano seguinte, Walter Kohn e Lu Jeu Sham
demonstraram um conjunto de equacgbes nas
quais o sistema de particulas interagentes é subs-
tituido por um de particulas nao-interagentes,
submetidas a um potencial e reproduzindo as con-
di¢oes do sistema interagente. lissa mudanca con-
sidera o fato de que em ambos, a densidade eletro-
nica serd sempre a mesma. A equacao geral de
Kohn-Sham para a energia eletrénica do estado
fundamental se torna

Bl = [ Vea(np(r)dr + Flpl, (1)

sendo Vg 0 potencial externo e Fp| o funcio-
nal da densidade independente do potencial ex-
terno. Conhecer a densidade permite o calculo
do potencial externo, do hamiltoniano e da fun-
¢ao de onda, mas ainda é necessaria uma funcao
de onda para que p obtenha bons resultados. I
para chegar na energia eletrénica de diversas con-
tribuicoes, surge a proposta de utilizar funcionais
aproximados,

Elp] = Tp] + Velp] + Veelp] + EXC[p],  (2)

onde T'[p] é a energia cinética dos elétrons nao-
interagente, Vi.[p] o potencial externo, V..[p] o
potencial de interacdo elétron-elétron e EXC|[p]
a energia de troca e correlacao. O ultimo termo
pode ser separado em um termo de troca E-X[p]
e um termo de correlagio E€[p]. O segundo
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Tabela 1: Parametros de entrada para o cilculo realizado pelo ORCA.

ORCA input

Especificagio de Trabalho

Tipo de Trabalho
Tipo de Método
Método

Estado excitado

Bases

Frequéncias
Funcionais Hibridos
B3LYP
Nao
6-31G* / 6-31G**

Propriedades

Densidade de partida (p)

|

Equagdes de Kohn-Sham

(

Orbitais de Kohn-Sham

Figura 2: Modelo do ciclo de cilculos do DFT. Fonte: [12]

Convergéncia

Densidade eletrénica

teorema de [Hohenberg-Kohn permite o calculo
de um conjunto de orbitais »%°, que minimi-
zam F[p|, utilizando o operador de um elétron
de Kohn-Sham ftf‘ 5. equacionado como

nicleos

cKS 1
11?‘5=—§V? — Z v;
k

!
+ / IO(T); dTI—i_VXC-,
J i —7|

|75

Zg,

T‘i—?"k|

(3)

em que VXC = {5EXC/{5(, é o potencial de troca
e correlacio, acessivel caso se tenha valores da
energia de troca e correlacio EX¢. Apos a reso-
lugao das equacoes de Kohn-Sham, os orbitais sdo
calculados e tem-se uma nova densidade eletro-
nica [12|, em um ciclo que é refeito tantas vezes
for necessario até que os critérios iniciais sejam
satisfeitos, como mostra a Figura 2.

2.2 Aproximacgoes dos potenciais e
funcionais hibridos

O potencial de troca e correlacao EX¢

sui solugdo analitica e a utilizacdo de aproxima-
¢oes é necessaria. Dentre as mais conhecidas, es-
tao a Aproximagao da Densidade Local (LDA -

nao pos-

Local Density Approximation) e a Aproximagao
do Gradiente Generalizado (GGA - Generalized
Gradient Approximation). Ambas as aproxima-
¢oes tém alta eficicia e baixo custo computacio-
nal, porém podem nao ser adequadas em outras
utilizacoes mais complexas. Neste caso, a litera-
tura aponta para os funcionais hibridos, desenvol-
vidos a partir da combinacao de funcionais para a
energia de troca com um funcional para a energia
de correlacao de diferentes métodos.

LEiste trabalho utiliza o funcional hibrido
B3LYP, também utilizado pelo NASA Ames PAI
IR Spectroscopic Database (PAIHdb) na modela-
gem do antraceno disponivel na biblioteca [13,14].
Além disso, entre 2015-2020 o B3LYP aparece
em aproximadamente 4.697 ocorréncias dos 5.926
funcionais hibridos da categoria Fisico-Quimica
do Science Citation Index Expanded - SCIL,
aproximadamente 80% [15]. O aspecto hibrido
desse funcional é comprovado na energia de troca
e correlacdo E,., descrito pela seguinte equacao,

Eee = (]- - al’))b'i‘UA + lfi'a(']‘Lf/'_v:.r;“}“ =+ a:cbrfssm
Frug = Sl —p YT, )

onde os trés primeiros termos sao as aproxima-
goes LDA, HF e Becke 1988 (B88) para intera-
¢ao de troca, os dois ultimos termos sao apro-
ximagoes Lee-Yang-Parr 1988 (LYP88) e Vosko-
Wilks-Nusair 1980 (VWNRS80) para correlacao ele-
tronica, e os coeficientes ag = 0,2 , a, = 0,72 e
a. = 0,81 sao parametros definidos experimental-
Devido a4 combinacdo de diferentes pa-
rametros diferentes de calculo, o método B3LYP
permite a obtencao de resultados satisfatorios e
que dependem das propriedades desejadas do ob-
jeto de estudo. Também existe uma variacio
desse funcional, o CAM-B3LYP, que possui resul-
tados superiores aos do funcional B3LYP, porém

mente.
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(b) Pericondensado.

(a) Catacondensado.

Figura 3: Exemplos de estruturas moleculares. Fonte:

NASA Ames PAH IR Spectroscopic Database (PAHdbD).

com um alto custo computacional. Por isso, nao
sera abordado aqui, mas deixado como possibili-
dade de um novo estudo utilizando este método.

2.3 Hidrocarbonetos aromaticos

policiclicos (PAHs)

Os PAIls sdo compostos organicos arranjados
em anéis aromaticos, apresentam estruturas he-
xagonais ligadas a sua estabilidade e sdo classi-
ficados em pericondensados, catacondensados e
aqueles com uma ligacdo simples entre carbonos.
Como visto na Figura 3, enquanto os cataconden-
sados sao lineares, os pericondensados sao nicleos
compactos de carbono, o que garante mais esta-
bilidade a molécula.

Varios objetos astronémicos como regioes HII
e estrelas ricas em carbono possuem bandas de
emissao atribuidas aos PAIls, bem como nebulo-
sas planetarias e galaxias de nicleo ativo (AGNs).
Isso infere que sao materiais resistentes e abun-
dantes no ISM [2]. A intensa radia¢ao ultravio-
leta (UV) dessas regides atinge essas moléculas,
que ficam altamente excitadas, vibram e emitem
no IR, durante o processo de desexcitagao [16]. A
Figura 4 apresenta espectros de pequenos PAlls,
em que é possivel perceber a semelhanca nas po-
sicoes de banda, uma vez que sdo construidos de
uma mesma unidade basica.

Perto de 50% da luminosidade no MIR pode
ser associada as bandas de emissdao mais intensa
dessas moléculas. Estas variam de acordo com o
tamanho, a geometria molecular e sdo caracteris-
ticas dos modos de excitacao vibracional, bending
(dobramento) e stretching (estiramento) [17]. As
caracteristicas da emissao dos PAlls sdo bem co-
nhecidas na literatura |16], no entanto este tra-
balho se dedica ao intervalo entre 5-15 pm, apre-

Tabela 2: Caracteristicas de emissao IR interestelar e

PAHs. Fonte: Adaptado de [16].

Bandas de emissdao e modo de excitagao

52 pm | C-H flexdo e C-C alongamento

5.65 pm | C-H flexdo e C-C alongamento

6.2 pm | C-C alongamento

7.6 pm | C-C alongamento e C-II flexdao
7.8 ym | C C alongamento e C [ flexdo
8.6 um | C H flexdo

11.0 pm | C H flexdo

11.2pm | C H flexdo

12.7 pym | C H flexdo

13.6 pm | C H flexao

14.2 pym | C H flexdo

sentado na Tabela 2.

2.4 Base de dados do NASA Ames PAH
IR

O PAIldb retine espectros de simulacoes expe-
rimentais e computacionais de PAlls, na faixa es-
pectral de 2,5 - 4000 pm. Contém dados de PAlls
puros (carbono e hidrogénio) e espécies com ni-
trogénio, oxigénio ou magnésio, bem como em
seus estados neutros e ionizados. Disponibiliza
estruturas, formulas quimicas, conversao de vi-
bracao, referéncias da literatura e outros atribu-
tos, quando disponiveis. Todas essas informacoes
podem ser baixadas no modulo de tabela XML
ou ASCII de uma tinica molécula ou um cluster
molecular.

Além disso, fornece varias interfaces de pro-
gramacao de aplicativos (API, Interface de
Programacao de Aplicativos, em inglés), como
AmesPAHdbIDLSuite, AmesPAHdbPythonSuite
e uma versao simplificada do conjunto de ferra-
mentas pyPAHdb [18]. Atualmente, contém 4.233
espécies teoricas na versao 3.20 e 84 espécies ex-
perimentais na versao 3.00. Além disso, sera de
grande importancia nas futuras observacoes do
James Webb Space Telescope (JWST).

Eista biblioteca online e de livre acesso sera uti-
lizada para compararmos os resultados obtidos
com espectros disponiveis da mesma molécula.
Também sera possivel inferir qual funcao de base
melhor se adéqua ao encontrado na literatura. Os
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Figura 4: Espectro IR de PAHs. Fonte: NASA Ames PAH IR Spectroscopic Database (PAHdD).

resultados também serao comparados com dados
espectroscopicos de galaxias, a fim de verificar a
presenca do PAIl antraceno nessas regides. Uma
vez que encontra-se na literatura o uso desse tipo
de modelagem para tal fim [19].

3 Resultados e discussoes

A Figura 5 apresenta os espectros no [R do
PAH antraceno, obtidos com as diferentes funcoes
de base. E possivel perceber os picos de emissio
em regioes proximas as bandas de emissao associ-
adas aos PAlls interestelares. Notamos leve dife-
renca entre as posicoes e também na intensidade
de bandas. A comparacao entre os dados disponi-
veis na biblioteca de referéncia permite notar um
avermelhamento nas bandas vibracionais, mesmo
utilizando a fung¢ao de base 6-31G*, descrita pelos
autores do PAIdb [7 9].

A Figura 6 mostra os resultados obtidos pela
nossa modelagem do antraceno e da modelagem
realizada pelo PAHdb da mesma molécula. Po-
demos perceber que a modelagem realizada neste
trabalho possui um desvio para o vermelho nas
bandas de emissdo, especialmente nos compri-
mentos de onda de 11,9 e 14,1 pm.

Uma possibilidade para essa ocorréncia é o fato
de existirem estados de excita¢ao muito baixos na
molécula em questao, o que em nosso trabalho foi

desconsiderado. Ainda, a aproximacao realizada
pelo B3LYP desconsidera a anarmonicidade, ou
seja, reduz um sistema de 24 atomos, o antraceno
em questao, a um oscilador harménico.

A Figura 7 mostra o espectro PAlldb contra-
posto ao resultado obtido com a funcao de base
6-31G**. [ possivel perceber uma maior seme-
lhanca entre ambos, com bandas de emissao mais
proximas, em 11,7 pm e 13,9 pm. Utilizar uma
fun¢ao mais complexa contribuiu para um melhor
resultado.

Os métodos de calculos numéricos realizam
aproximagoes que permitem a resolucao para sis-
temas complexos, como moléculas de PAI. [Xm-
bora a espécie escolhida seja pequena e simples,
comparada a complexidade das emissoes interes-
telares, é necessaria a inclusao de fungoes que des-
crevam propriedades moleculares e mantenham
semelhanca com dados experimentais ja conhe-
cidos.

Para isso, constatou-se a necessidade da inclu-
sao de fungoes que permitam maior aproximacao
dos resultados [6]. Essas fungoes sao classificadas
em dois tipos principais: fungoes de polarizacao
e fungoes difusas. As funcoes de polarizacao des-
crevem distor¢oes na nuvem eletronica. Ja as fun-
¢oes difusas sdo indicadas para sistemas i6nicos,
pois descrevem a expansao da nuvem eletronica
desses sistemas.
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Figura 5: Espectros obtidos com as fun¢ao de base 6-31G* e 6-31G**, utilizando FWHM = 5. Fonte: Gabedit
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Figura 6: Comparacao entre espectro PAHdb e simulado
com a fungao de base 6-31G*.

Os dois conjuntos de base utilizados neste tra-
balho foram sugeridos por Pople e colaborado-
res 6], e os simbolos (* e **) indicam a inclusao
de funcoes de polarizagdo somente para atomos
diferentes de hidrogénio ou a inclusao em todos
os atomos do sistema, respectivamente. Lsse fato
justifica os resultados obtidos, uma vez que a es-
pécie escolhida possui 10 atomos de hidrogénio
que foram desconsiderados na primeira simula-

Comparacao entre espectros
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Figura 7: Comparacao entre espectro PAHdb e simulado
com a fun¢ao de base 6-31G**.

¢ao. Ja o segundo conjunto, 6-31G**, aplica fun-
¢oes de polarizacao em todos os dtomos do sis-
tema, contribuindo para um melhor resultado.

A Figura 8 apresenta os resultados obtidos em
paralelo com dados espectroscopicos de galixias
do tipo Starburst, Seyfert 1 e Seyfert 2, disponi-
veis na amostra do Projeto Spitzer/ATLAS |[5].
Percebe-se que as emissoes dos espectros simula-
dos podem prever as bandas de PAI presentes
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Figura 8: Analise dos resultados com dados espectroscopicos de galixias Seyfert 1, Seyfert 2 e Starburst.

nessas galaxias, em comprimentos de onda mais
azuis entre 6 e 10 pum. Issa caracteristica em
galaxias ativas permite estimar, ainda que indi-
retamente, a taxa de formacao estelar [5].

E necessario citar que o funcional hibrido uti-
lizado combina dois métodos de cilculo  uma
parcela mais adequada para moléculas grandes
(DFT), mas com resultados pouco confiaveis; e
uma parcela complementar, indicada para molé-
culas pequenas (ab initio), mas que fornece mais
precisdo. [sso garante um resultado mais proximo
ao experimental. O uso de diferentes funcoes de
base altera importantes propriedades molecula-
res, o que possibilita analisar qual & mais ade-
quada ao sistema proposto, sendo, neste caso, o
PAH antraceno.

Os resultados obtidos através do uso da DF'T,
com dois conjuntos de base demonstraram-se sa-
tisfatorios. Uma vez que a modelagem computa-
cional da molécula antraceno identificou contri-
bui¢oes em comprimentos de onda mais azuis no
intervalo de 6 a 10 microns, as mesmas observa-
das em galaxias ativas. Nesse sentido podemos
concluir que essa molécula pode estar presente
em objetos extragalacticos. Além disso mudan-
¢as nos parametros de cilculo mostrou que ferra-
mentas computacionais possibilitam a resolucgdo
de sistemas complexos como os PAlls.

4 Conclusoes

A astroquimica vem se expandido nas tltimas
décadas devido a grande quantidade de dados
disponiveis e ao avanc¢o nos métodos de cilculo.
Dentre as diversas classes moleculares existentes
no [SM, os PAlls possuem grande importancia
para se entender a quimica de ambientes astro-
fisicos. Os PAlls sdo responsiaveis por grande
parte da luminosidade no MIR, pois eles aquecem
ao absorver um foton de radiacao UV e, durante
o processo de desexcitacao, emitem em [R. De-
vido a sua resisténcia, compoem o material orgé-
nico predominante do espaco e podem combinar-
se com nitrogénio, tornando-se PANIs (heteroci-
clicos policiclicos aromaticos nitrogenados), que
podem exercer importante papel na origem da
vida no Universo.

A simulagdo realizada permitiu identificar as
bandas de emissao predominantes do antraceno,
bem como inferir as caracteristicas nas frequén-
cias vibracionais encontradas ao se utilizar fun-
¢oes de base distintas, o que mostra a relacio
existente entre a complexidade e a eficiéncia do
método. Nossos resultados foram bastante satis-
fatorios, uma vez que foi possivel obter informa-
¢Oes semelhantes ao espectro de referéncia. Além
da identificacdo de bandas de emissdao em inter-
valos observados em galaxias ativas.

Ainda,

métodos computacionais permitem
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aproximar os estudantes de processos complexos,
como o espectro do PAI antraceno, sem a neces-
sidade de supercomputadores. Como perspectiva
de continuacdao para este trabalho, pretendemos
simular moléculas maiores do que o disponivel na
literatura, uma vez que em galaxias ativas po-
demos encontrar espécies de até 1000 atomos de
carbono [17]|, enquanto o maior PAIl na amos-
tra do PAIldb possui em torno de 300 atomos de
carbono.
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