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Resumo

As galáxias ativas são os objetos mais energéticos do universo. Essas galáxias possuem

uma forte emissão no infravermelho médio, caracteŕıstica que normalmente é atribúıda a

presença de moléculas de Hidrocarbonetos Aromáticos Polićıclicos (PAHs). Sabe-se que,

cerca de 20%, do carbono presente no meio interestelar se encontra na composição dessas

moléculas. A literatura aponta as PAHs como forte indicadora de formação estelar, no

entanto há divergências quanto a sobrevivência dessas moléculas em galáxias de núcleo

ativo. Neste sentido se faz necessário ampliar os estudos a respeito de moléculas de PAHs

em ambientes de altas energias para compreender os mecanismos que fazem com que essas

moléculas resistam a essas condições. Assim, este trabalho teve como objetivo principal

utilizar ferramentas estat́ısticas de análise por agrupamento e componentes principais, para

estudar uma amostra de 148 galáxias dominadas por formação estelar, afim de inferir mai-

ores informações a respeito de suas propriedades f́ısico-qúımicas e a relação entre tamanhos

moleculares dos PAHs e a principal fonte de ionização das galáxias. A partir deste estudo

foi posśıvel inferir que a maior porcentagem da variância da amostra de galaxias domina-

das por formação estelar é atribúıda as propriedades relacionadas as classes moleculares e

fontes de ionização. Através da análise multivariada também foi posśıvel identificar as cor-

relações entre diferentes classes moleculares e fontes de ionização. A análise realizada aqui

se mostrou robusto para o estudo de astroqúımica e suportado por resultados anteriores

em que foram utilizadas diferentes técnicas e modelagens.





Abstract

Active galaxies are the most energetic objects in the universe. These galaxies have

a strong emission in the medium infrared, a characteristic that is normally attributed to

the presence of Polycyclic Aromatic Hydrocarbon molecules (PAHs). It is known that

about 20% of the carbon present in the interstellar medium is found in the composition

of these molecules. The literature points to PAHs as a strong indicator of star formation,

however there are divergences regarding the survival of these molecules in active nucleus

galaxies. In this sense, it is necessary to expand the studies regarding PAH molecules

in high energy environments to understand the mechanisms that make these molecules

resist these conditions. Thus, this study had as main objective to use statistical tools of

clustering analysis and main components, to study a sample of 148 galaxies dominated by

star formation, in order to infer more information about their physicochemical properties

and the relationship between the molecular sizes of PAHs and the main source of ionization

in the galaxies.From this study it was possible to infer that the largest percentage of

the sample variance of galaxies dominated by star formation is attributed to properties

related to molecular classes and ionization sources. Through multivariate analysis it was

also possible to identify the correlations and anti-correlations between different molecular

classes and ionization sources. The analysis performed here proved to be robust for the

study of astro-chemistry and supported by previous results in which different techniques

and modeling were used.
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1.1.4 Galáxia Starburst . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 32
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Apêndice 95

A. Análise das Componentes Principais das Galáxias Starburst . . . . . . . . . . . 97
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Caṕıtulo 1

Introdução

Mesmo as civilizações que ainda não possúıam formas de escrita já sentiam-se atráıdas

pelo céu e deixaram ind́ıcios de utilização da Astronomia como forma de organizar suas

vidas em sociedade. Várias tribos ind́ıgenas brasileiras utilizavam conhecimentos sobre os

movimentos dos astros como ferramenta de orientação na floresta, para atividades de caça,

plantio e até mesmo como forma de orientar a construção de suas aldeias. O interesse do

ser humano pelo céu evoluiu ao longo do tempo e os estudos cient́ıficos em Astronomia

refletiram e seguem refletindo fortemente na evolução da humanidade.

Até meados do século XVIII estavam sendo revelados e catalogados os primeiros objetos

observados além do nosso sistema solar. O astrônomo William Hershel com seu telescópio

Great Forty-Foot Telescope de 1,2 metros de diâmetro e 12 metros de distância focal,

estudava cometas e alguns objetos extensos e difusos nomeados como nebulosas. Apesar

de Kant (1724-1804) já ter mencionado que esses objetos poderiam ser “Universos Ilhas”,

ou seja, outras galáxias, até o fim do século XIX sistemas como aglomerados estelares,

galáxias e nebulosas planetárias eram classificados unicamente como nebulosas. Só foi

posśıvel estudar com maiores detalhes a natureza desses objetos a partir da construção de

grandes telescópios entre o final do século XIX e ińıcio do século XX.

Somente em 1923 Edwin Hubble, Astrônomo nascido nos Estados Unidos, realizou es-

tudos com Cefeidas (tipo de estrelas pulsantes com luminosidade variável Fig. 1.1) na ne-

bulosa espiral atualmente conhecida como Andrômeda. Astrônomos da época sabiam que

o brilho aparente de uma estrela diminui conforme o quadrado da sua distância, além disso,

sabiam que descobrindo o brilho intŕınseco do objeto era posśıvel calcular sua distância.

Em posse da relação conhecida entre peŕıodo e luminosidade de estrelas Cefeidas, Hub-

ble identificou que a nebulosa espiral era na realidade um objeto extragaláctico (Gastão,
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Figura 1.1: Os peŕıodos das estrelas são regulares e podem variar de 1 a 100 dias. Essa variação

de peŕıodo está diretamente relacionada com a magnitude absoluta do objeto. Fonte da Imagem:

http://hyperphysics.phy-astr.gsu.edu/hbase/Astro/

2018), ou seja, estava situada além do limite de 100 mil anos-luz de diâmetro da Via Lac-

tea. Hoje é sabido que o universo é composto por uma infinidade de galáxias e que elas

são sistemas de alta complexidade compostos por estrelas, gás, poeira e matéria escura.

O Telescópio Espacial Hubble, no ano de 2004, após um peŕıodo de aproximadamente 4

meses de observação de uma pequena região do espaço, obteve uma imagem ultra profunda

do universo. Esta imagem (Fig. 1.2) deixa evidente a existência de milhões de galáxias

além da nossa Via Láctea. Na imagem, feita com o espectrômetro de infravermelho próximo

acoplado no Telescópio Espacial Hubble da NASA/ESA foi posśıvel identificar galáxias a

bilhões de anos-luz de distância, que existiram a muito tempo atrás revelando uma imagem

do Universo mais distante.

Figura 1.2: Imagem no Infravermelho Ultra Profunda do Universo, feita pelo Telescópio Espacial Hubble.

(Fonte da Imagem: Site Hubble Space Telescope).

https://spacetelescope.org/images/heic0406b/
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As galáxias possuem morfologias distintas classificadas em espirais normais (S) e bar-

radas (SB), eĺıpticas (E) com diferentes graus de achatamento e irregulares (I), de acordo

com o Diagrama de Hubble (1921), exemplificado na Fig. 1.3. Neste diagrama, também co-

nhecido como diagrama da forca, as galáxias foram classificadas conforme sua morfologia,

ou seja, de acordo com a configuração de sua estrutura aparente, esta não é uma repre-

sentação evolutiva, mas sim um diagrama que auxilia na compreensão das representações

existentes de uma galáxia e suas principais caracteŕısticas como a variação da quantidade

de gás e populações estelares. As galáxias eĺıpticas são dominadas por estrelas velhas

(t > 109 anos) e mais pobres em gás, enquanto as galáxias classificadas como espirais são

ricas em gás e dominadas por populações estelares mais jovens (com t ∼ 106 anos) (Leão,

2006).

A estrutura morfológica possui 3 principais componentes: o bojo, o disco e o halo. Além

disso, as galáxias são também classificadas conforme suas caracteŕısticas de atividade como

será visto na próxima seção.

Figura 1.3: Diagrama de Hubble (1921) que representa as estruturas morfológicas das galáxias, onde

(E) são as galáxias eĺıpticas, (S) são as espirais normais e (SB) são as espirais barradas. Fonte: Tese de

Doutorado do Dr. João Rodrigo Souza Leão (2006).
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1.1 Galáxias Ativas

Após longos processos as galáxias já estruturadas apresentam três tipos distintos de

evolução. De acordo com Gastão (2018), esses processos podem ser classificados como

evolução da dinâmica da galáxia considerando as caracteŕısticas de velocidades, interações

e distribuição espacial, evolução de acordo com a taxa de formação de estrelas em função do

tempo e a evolução qúımica onde o ambiente é enriquecido devido as formações e explosões

estelares.

Milhares de galáxias possuem em sua região central uma luminosidade intensa prove-

niente de diferentes processos de atividade nuclear, desta forma, é posśıvel utilizar essas

peculiaridades para classificá-las. Na Fig.1.4 são apresentadas as classificações conhecidas,

onde podemos perceber que entre os Núcleos Ativos de Galáxias (AGN, do inglês “active

galactic nuclei”) encontram-se galáxias LINERs, Starbursts, Seyferts 1 e 2 e Quasares,

conhecidos como os AGSs mais luminosos com luminosidade bolométrica entre ∼ 1044 e

1048 ergs−1.

Figura 1.4: Esquema de classificação de galáxias quanto ao processo de atividade nuclear. (LIR =

Luminoso no infravermelho; BAL = Linha de absorção larga; FR = Fanaroff-Riley; NELG = galáxia com

linha de emissão estreita). Fonte: Roy (1994)

Um dos pontos fundamentais da astrof́ısica moderna é entender qual é a origem da fonte
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de energia responsável pelo cont́ınuo e linhas de emissão observadas em galáxias AGN. A

luminosidade de uma galáxia normal é da ordem de ∼ 1038ergs−1, os AGNs mais intensos

podem chegar a luminosidades na ordem de ∼ 1048ergs−1. A energia de um AGN vai dos

raios gama até as ondas de rádio, o seu cont́ınuo, conhecido como distribuição espectral

de energia (SED, do inglês “Spectral Energy Distribution”), difere das galáxias normais

(Sales, 2012), como pode-se perceber na Fig.1.5, onde o continuo t́ıpico de uma galáxia

normal é representado pelo pontilhado em verde e o cont́ınuo de um AGN, linha em preto,

está representado pelo espectro de uma galáxia “Radio Loud”.

Figura 1.5: Cont́ınuo de um AGN, representado pelo traçado continuo em preto (galáxia “Radio-Loud”)

e o tracejado em rosa (Galáxia “Radio-Quiet”). O cont́ınuo de uma galáxia normal está representado pela

linha pontilhada em verde. Fonte: (Gastão, 2018) (imagem adaptada da Fig. 1.3 de ?)

1.1.1 Galáxias Seyfert

Estudo desenvolvido por Carl K. Seyfert identificou que várias galáxias possuem ca-

racteŕısticas semelhantes á da galáxia NGC 1068, que foi anteriormente estuda por Fath

(1909). Fath identificou na NGC 1068, seis linhas de emissão intensas caracteŕısticas de

regiõesHII e nebulosas planetárias, uma dessas linhas era a Hβ . As demais linhas estavam

relacionadas a transições proibidas, ou seja, linhas que são emitidas por átomos submetidos
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a transições de energia que fogem a regra de seleção estabelecida pela mecânica quântica,

são elas: [O II] λ3727, [Ne III ] λ3869, [O III ] λ4363, 4959, 5007 (Audibert, 2015). No

entanto, as linhas da NGC 1068 eram extremamente alargadas, com algumas centenas de

Km s−1, comparadas as linhas de emissão encontradas em nebulosas planetárias (Riffel,

2008).

As galáxias que apresentam essas caracteŕısticas ficaram conhecidas como uma classe

espećıfica de objetos, as Galáxias Seyfert, elas apresentam em suas regiões centrais um alto

brilho superficial, linhas de emissão alargadas e com alto ı́ndice de ionização (Audibert,

2015). As galáxias Seyferts são divididas em: Seyfert tipo 1 (Sy 1) e Seyfert tipo 2 (Sy 2).

A diferença entre as galáxias do tipo Seyfert 1 e Seyfert 2 esta relacionada a presença ou

ausência da componente larga nas linhas de recombinação do hidrogênio correspondentes

a Hβ, Hα e Hγ. Na Fig.1.6 - (a) é posśıvel perceber que nas galáxias do tipo Seyfert

1 as linhas de emissão são alargadas, onde o gás pode atingir velocidade da ordem ∼

10.000 − 50.000km/s. Já nas galáxias Seyfert 2 (Fig.1.6 - (b)) identificamos as regiões de

linhas estreitas onde o gás chega a velocidades da ordem de ∼ 500 − 1.000km/s.

Figura 1.6: (a) - Seyfert 1 representada pelo espectro da galáxia NGC5141. (b) - Seyfert 2 representada

pelo espectro da galáxia 4941. Fonte: Bill Keel (https://pages.astronomy.ua.edu/keel/agn/) - última

atualização: Novembro, 2002

O alargamento dessas linhas reflete um efeito geométrico do observador para com a

galáxia de acordo com o modelo unificado de AGN (Fig.1.7). Este modelo foi proposto por
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Antonucci e Miller (1985) e sugere que no centro da galáxia existe um buraco-negro com

um disco de gás ao seu redor, denominado disco de acresção. As diferenças observadas nos

espectros de emissão das galáxias Seyfert tipo 1 e 2 podem ser atribúıdas ao angulo de

visada do observador de acordo com esse modelo.

Na Fig.1.7 pode-se perceber que o angulo de visada de quem observa uma galáxia

do tipo Seyfert tipo 1 não é obscurecido pelo toro molecular (“face-on”), desta forma o

observador consegue identificar a região central da galáxia e a região de linhas largas (BLR,

do inglês “Broad Line Region”). Já nas galáxias do tipo Seyfert tipo 2 o ângulo de visada

do observador é obscurecido pelo toro molecular (“edge-on”) impedindo a observação das

regiões centrais da galáxia resultando no espectro de regiões de linhas estreitas (NLR, do

inglês “Narrow Line Region”) (Sales, 2012).

Figura 1.7: Esquema representativo do modelo unificado de AGN. No centro da imagem (em preto)

está representado um buraco-negro supermassivo (SMBH, do inglês “Super-Massive Black-Hole”). Em

vermelho está o disco de acreção. Os jatos são representados pela parte em amarelo. A NLR é representada

pelos pontos em azul escuro. A região em torno do disco de acresção é a BLR. O toro molecular é

representado pelas regiões em cinza em ambos os lados da figura.). Fonte: (Sales, 2012)
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1.1.2 Quasar

São AGNs raros e altamente luminosos, com luminosidade bolométrica de X1045 á

X1048 ergs−1, seu nome vem do inglês quasi-stellar radio source, que em português significa

fonte de rádio quase estelar. Esses objetos possuem esta nomenclatura por acreditar-se

que em seu centro exista um buraco negro maior que uma estrela, porém este objeto não

possui tamanho suficiente para ser considerado uma galáxia. A função de luminosidade das

galáxias do tipo Seyfert 1 ajusta-se suavemente a função de luminosidade de um Quasar

em magnitudes absolutas M = −21 ou M = −22. A magnitude absoluta de um quasar é

M < −23 (Osterbrock, 1989).

Nos Quasares, da mesma forma como ocorre nas galáxias do tipo Seyfert 1, as linhas per-

mitidas HI, HeI e HeII são alargadas, porém uma diferença importante de caracteŕıstica

espectral dos Quasares para as Seyferts 1 é que as linhas proibidas são de baix́ıssima in-

tensidade e na maior parte das vezes inexistentes. Acredita-se que isso ocorra em função

do processo de desexcitação ocorrer por colisão (Rees et al., 1989).

1.1.3 Galáxia LINER

LINERs, do inglês Low-Ionization Nuclear Emission-Line Region, são galáxias com

núcleo ativo e caracterizada por possuir espectro dominado por linhas de emissão estrei-

tas, produzidas por ions de baixa ionização. O gás é ionizado por fonte não térmica.

Aproximadamente 80% das galáxias LINERs são espirais Sa e Sb, isso significa 1/3 de

todas as galáxias espirais. Também são encontradas LINERs com estrutura morfológica

do tipo Sc e Eĺıpitcas, mas em menor número.

1.1.4 Galáxia Starburst

As galáxias classificadas como Starburst são geralmente compreendidas como objetos

que possuem episódios de formação estelar intensa durante um peŕıodo de tempo relativa-

mente curto ao ser comparado com a idade do universo. As galáxias Starburst possuem

várias regiões de formação estelar jovem na região central (≈ 1Kpc) da galáxia. Esses

são fenômenos importantes para estudar a evolução de estrelas massivas, gás e poeira e

processos f́ısicos associados aos estágios iniciais da formação de galáxias.

Galáxias Starbursts possuem alta concentração de gás (Leitherer et al., 2001), e alta
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taxa de formação estelar (≈ 10M� s−1 Kpc−2), cerca de 103 vezes mais intensa que a taxa

de formação estelar da Via Láctea (1, 65,±0.20M�) originando estrelas do tipo O e B com

massa > 25M� a temperatura eletrônica te ∼ 104K, e que são responsáveis pela emissão

de linhas caracteŕısticas intensas de S IV λ1400 e C IV λ1550 Å (Leão, 2006).

A maior parte da luminosidade das galáxias Starburst encontra-se no comprimento de

onda do ultra-violeta (1 a 380 nm) em função da formação de estrelas jovens (Searle et al.,

1973), responsáveis pela ionização da poeira que absorve essa radiação e nesse processo

de excitação acaba re-emitindo no comprimento de onda do infravermelho. O peŕıodo

estimado de vida de uma galáxia como a Via Láctea é de aproximadamente 109 anos e o

peŕıodo de formação estelar pode durar quase toda a sua existência (∼ 108). Em galáxias

Starbursts o gás é consumido rapidamente devido aos surtos de formação estelar, ou seja,

em galáxias com essas caracteŕısticas o peŕıodo de formação de estrelas jovens é sustentado

por um curto peŕıodo de tempo. Uma caracteŕıstica espectral marcante nas Starbursts são

a presença de linhas de emissão estreitas e intensas como pode ser visto na 1.8 onde temos

o espectro de quatro Starbursts representados pelas galáxias N3310, N7714, N1614 e N34.

Ainda não está claro para a ciência quais são os mecanismos que geram esses surtos de

formação estelar. No entanto, existem duas teorias sobre como se forma um Starburst. Em

galáxias espirais barradas, a existência da barra pode ser responsável por atrair e acumular

gás na região central (r ≤ 1Kpc) e iniciar um processo de formação estelar. Além disso os

surtos também podem ser ocasionados a partir de colisões galácticas (Toomre e Toomre,

1972).

Para o desenvolvimento desta pesquisa foi utilizada uma amostra de galáxias domi-

nadas por Starburst, essas galáxias foram assim classificadas por terem a emissão domi-

nada por surtos de formação estelar jovem, considerando os critérios estabelecidos por

Hernán-Caballero e Hatziminaoglou (2011), as caracteŕısticas dessa amostra serão melhor

detalhadas no caṕıtulo de Observação e Redução de Dados.

Para facilitar a compreenção apartir daqui iremos nos referir a Starburts como galáxias

dominadas por surtos de formação estelar e a AGN como galáxias que possuem buraco

negro ativo.
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Figura 1.8: Espectros de 4 Starbursts representados pelas galáxias N3310, N7714, N1614 e N34. Fonte:

Fig.9 (Riffel et al., 2006)

1.2 Hidrocarbonetos Aromáticos Polićıclicos

A espectroscopia se preocupa principalmente em estudar a interação da luz com a

matéria e é uma ferramenta fundamental para o estudo na Astronomia. Ela é capaz

de revelar as propriedades mais inerentes de uma galáxia, conectando a Astronomia à

F́ısica em seus ńıveis atômicos e moleculares (Anil K. Pradhan, 2011). Vários compostos

qúımicos, orgânicos e inorgânicos, que possuam ligações covalentes emitem ou absorvem

radiação com frequências na região do infravermelho, como por exemplo as moléculas de

Hidrocarbonetos Aromáticos Polićıclicos que emitem no infravermelho médio através de

vibrações moleculares.

Cerca de 20% do carbono do meio interestelar está na forma de hidrocarbonetos

aromáticos polićıclicos (da sigla em inglês PAHs), moléculas que dominam a emissão nas

bandas do infravermelho médio (Canelo, 2016). De acordo com Berné et al. (2015), estima-

se que moléculas compostas por carbonos, como os PAHs, possuem um papel de extrema

importância no meio interestelar. O Benzeno é o composto orgânico que forma a famı́lia de

hidrocarbonetos aromáticos (Chang, 2010). De acordo com registros históricos, o primeiro



Seção 1.2. Hidrocarbonetos Aromáticos Polićıclicos 35

cientista a identificar o Benzeno foi Michael Faraday, no ano de 1825, enquanto estudava

um reśıduo oleoso procedente de um gás de iluminação. Antes disso, era sabido que apenas

o Benzeno era formado por seis átomos de carbono e seis de hidrogênio (C6H6), porém a

estrutura do benzeno ainda era uma incógnita. O cientista Friedrich August Kekulé, no

ano de 1865, foi o primeiro a identificar e propor uma estrutura para o Benzeno que ex-

plicasse efetivamente todas as suas caracteŕısticas. Em Astronomia a primeira observação

realizada de moléculas formadas por Benzeno, hidrocarbonetos aromáticos polićıclicos -

PAHs, foi realizada por Gillett em 1975 (Gillett, F. C. and Kleinmann, D. E. and Wright,

E. L. and Capps, R. W., 1975). Os PAHs são moléculas orgânicas que possuem uma rede

hexagonal planar aromática formada por anéis benzenicos (Sales, 2012).

1.2.1 A Estrutura da Molécula de Benzeno

A molécula de Benzeno pertence à classe dos hidrocarbonetos e é formado apenas por

seis átomos de carbonos e seis átomos de hidrogênios. É explicado pela qúımica que o

átomo de carbono pode fazer quatro ligações classificadas em três tipos: simples, dupla

e tripla. Aqui nos concentraremos nas duas primeiras. A ligação simples denominamos

de ligação sigma, σ. Este tipo de ligação é responsável pela interação frontal dos orbitais

moleculares, como exemplificado na 1.9 - (a), onde é posśıvel ver dois átomos de carbono

em ligação simples.

Figura 1.9: (a) Ilustração das interações frontais causadas pelos orbitais sigmas no anel benzenico σ. (b)

Ilustração da interação paralela causada pelos orbitais π no anel benzenico.
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A ligação dupla denomina-se de ligação pi, π. A ligação π é dependente direta da ligação

σ, pois quando se tem uma ligação dupla a primeira será sempre sigma (σ) e a segunda

será pi (π). Na 1.9 - (b) pode-se observar a interação paralela entre orbitais ocasionada

pela ligação dupla entre dois carbonos. Por enquanto vamos nos deter apenas à estrutura

formada pelos carbonos. No Benzeno os carbonos formam o que chamamos de geometria

trigonal plana, com ligações simples (σ) e duplas (π) distribúıdas alternadamente pela

molécula, conforme 1.10.

Figura 1.10: Estrutura trigonal plana da molécula de Benzeno com ligações duplas e simples distribúıdas

alternadamente.

O que acontece no Benzeno é que todos os seus carbonos participam de uma das ligações

duplas, logo não podemos afirmar que a 1.10 está totalmente correta, pois as ligações duplas

poderiam estar distribúıdas de outra maneira, como na 1.11.

Figura 1.11: Estrutura trigonal plana da molécula de Benzeno com ligações duplas e simples distribúıdas

alternadamente.

Em consequência disso, assume-se que a melhor representação da mesma é um h́ıbrido

de todas as possibilidades de configurações da molécula. Desta forma o Benzeno é repre-

sentado pela 1.12.

Outra consequência, proveniente das ligações duplas em todos os carbonos do Benzeno,

é a sua deslocalização eletrônica, já que os carbonos participam de ligações π e todos
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Figura 1.12: Estrutura trigonal plana da molécula de Benzeno com ligações duplas e simples distribúıdas

alternadamente.

eles formam orbitais paralelos. No Benzeno existem 42 elétrons distribúıdos par a par

em cada orbital. 24 elétrons estão nos orbitais de interação frontal, ou seja, nas ligações

sigma, e são distribúıdos localizadamente. Porém os carbonos com ligações π formam três

orbitais paralelos de interação dos pares de elétrons. Nesse tipo de interação os elétrons

circulam livremente entre os orbitais, formando uma nuvem acima e abaixo do plano do

anel benzênico, que é a região de maior probabilidade de encontrarmos esses elétrons,

conforme 1.13. A essa distribuição deslocalizada de elétrons no Benzeno dá-se o nome de

Ressonância.

Figura 1.13: Molécula de Benzeno [C6H6], base das moléculas de Hidrocarbonetos Aromáticos Polićıclicos.

Acima e a baixo do anel benzênico está a região de maior probabilidade de encontrar o elétron denominada

região de ressonância.

1.2.2 Emissão Por Vibração Molecular No Infravermelho

No decorrer da década de 1860, James C. Maxwell conseguiu mostrar a possibilidade

de se encontrar uma equação de onda que pudesse descrever a propagação de um campo

magnético, bem como uma equação para descrever a propagação do campo elétrico. Isto

o levou a relacionar a luz a uma onda eletromagnética. Entre as regiões do espectro

eletromagnético existe a do infravermelho, que por sua vez é divida em infravermelho

próximo – NIR (do inglês “Near Infrared”) (4000 até 12000 cm−1), infravermelho médio –

MIR (do inglês “Middle Infrared”) ( de 4000 a 400 cm−1) e infravermelho distante – FIR

(do inglês “Far Infrared”) (400 até 40 cm−1) (Hilzette et al., 2008). Na qúımica, a principal

região de interesse é a que se encontra no intervalo de comprimentos de onda entre 2,5µm e
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25µm, por ser caracteŕıstica das emissões por vibrações moleculares. Os principais modos

vibracionais são os de estiramento e de deformação angular, representados na 1.14.

Figura 1.14: Modos normais de vibrações moleculares. Fonte: LaPTeC - Unesp

(https://www2.sorocaba.unesp.br/gpm/)

Nos modos de Deformações Axiais ocorre a variação da distância entre os átomos e nos

modos de Deformações Angulares ocorre a variação dos ângulos formados pelas ligações

entre os átomos, conforme a figura pode-se notar que essas deformações podem ocorrer

no plano ou fora do plano da ligação qúımica. A emissão no infravermelho ocorre quando

uma molécula absorve um fóton ultra-violeta alterando seu estado energético, ou seja a

molécula é levada de um estado menos energético para um estado mais energético, isso faz

com que seus modos vibracionais sejam excitados consumindo uma parte dessa energia e

no processo de desexcitação ocorre a emissão no comprimento de onda do infravermelho

que dependerá também da geometria e carga da molécula. No meio interestelar as PAHs

são o material orgânico mais abundante.

Acredita-se que até 50% da luminosidade emitida no infravermelho médio pode estar

relacionada as bandas de emissão das PAHs. Além disso, essa classe de moléculas são

importantes traçadoras de regiões de formação estelar. As bandas mais intensas carac-

teŕısticas dessas moléculas são 3.3, 6.2, 7.7, 8.6 e 11.3 µm. Existem outras 13 bandas

de menor intensidade que também estão associadas a presença de PAHs, são elas: 3.4,

3.5, 5.25, 5.65, 6.0, 6.9, 10.5, 11.0, 12.7, 13.5, 14.2, 17.4 e 16.4 µm (Tielens, 2005). Na

tabela 1.1 é posśıvel identificar os tipos de modos vibracionais associados a cada banda

caracteŕıstica dos PAHs.
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Figura 1.15: Sobreposição de nove espectros de galáxias Starbursts observadas pelo IRS em que são

identificadas as principais bandas de emissão caracteŕısticas de PAHs. Fonte: (Brandl et al., 2006)

Os PAHs são basicamente arranjos de anéis benzenicos interligados e são o material

orgânico mais abundante no meio interestelar (Ehrenfreund et al., 2006). Estudos indicam

que essas moléculas, juntamente com outras macro moléculas, foram levadas aos planetas

através de meteoritos e deposições de poeira interplanetária (Ehrenfreund et al., 2002).

Esses materiais podem ter sido produzidos dentro do sistema solar ou em outras partes da

nossa galáxia, chegando na Terra intactos (Canelo, 2016).

As moléculas PAHs podem ser divididas em classes. Na Figura 1.16 pode-se identificar

de um lado a classe das PAHs Pericondensados, nessas moléculas os átomos de carbono do

anel benzenico podem participar de 3 (três) anéis diferentes simultaneamente. Já do outro

lado da figura consta a classe de PAHs mais abertas, onde os átomos de carbono participam

de no máximo dois anéis benzenicos diferentes, denominada de Catacondensados.

Em detrimento disso, as PAHs Pericondensados são mais estáveis pois nessas moléculas

a núvem de deslocalização eletrônica geralmente é maior devido a sua configuração geométrica

(Tielens, 2005). Os PAHs podem ser formados no meio interestelar a partir de processos

de condensação de fuligem de material de estrelas (Canelo, 2016). As reações acontecem

a partir da molécula de acetileno (C2H2), passando pelo processo de adição de hidrogênio
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Figura 1.16: Classe de PAHs: Pericondensados - Átomos de carbonos são parte de três anéis benzênicos

simultaneamente. Catacondensados - Moléculas de estrutura linear, átomos de carbono participam de até

dois anéis benzênicos.

e a partir do fenil (C6H6) é estabelecido um curso estável para a molécula de Benzeno

(C6H6) e então anéis aromáticos começam a se conectar formando moléculas de PAHs

mais complexas.

1.3 Motivação e Objetivos

As galáxias ativas (AGNs e Starbursts) são os objetos mais energéticos do universo,

chegando a emitir de 100 a 1000 vezes a energia da Via Láctea ( 1048erg/s) (Sales, 2012).

Essas galáxias possuem uma forte emissão no infravermelho médio, caracteŕıstica que nor-

malmente é atribúıda a presença de moléculas de PAHs. A emissão em comprimentos de

onda do MIR da amostra de galáxias dominadas por Starburst, ou seja, intensa formação

estelar é caracterizada tanto por emissão molecular, PAHs e silicatos, quanto por emissão

de gás ionizado por estrelas (ver Fig. 1.15 deste trabalho e também Figura 12 de (Hernán-

Caballero A., Hatziminaoglou E., 2011) ) ou choques devido ao disco de acresção nos

AGNs. Neste sentido, uma pergunta fundamental é sobre a compreensão da contribuição

da fonte de excitação em galáxias Starburst e AGNs, pois as fontes de excitação possuem

origens distintas, onde Starburst possui fontes térmicas vindo de estrelas e AGNs fontes

não térmicas devido ao disco de acresção do SMBH.
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Figura 1.17: Classe de PAHs: Pericondensados - Átomos de carbonos são parte de três anéis benzênicos

simultaneamente. Catacondensados - Moléculas de estrutura linear, átomos de carbono participam de até

dois anéis benzênicos.

Portanto, ao estudar as moléculas de PAHs, material orgânico, em uma amostra com-

posta por galáxias dominadas por emissão estelar, porém, que também possuem alguma

contribuição de AGNs teremos a oportunidade, utilizando técnicas multivariadas de mo-

delagem da estrutura de covariância, de derivar a contribuição das atividades Starburst e

AGN para a evolução das propriedades f́ısicas e qúımicas das moléculas orgânicas de PAHs

nas galáxias, e assim, ressaltar algum elemento importante na evolução das moléculas

orgânicas ao longo do Universo.

A literatura cient́ıfica aponta as PAHs como forte indicadora de formação estelar (Star-

bursts), e que apesar de serem moléculas estáveis, os PAHs não sobrevivem em AGNs.

Essas informações foram obtidas através de estudos realizados por e.g. Smith et. al (2007)

e O’Dowd et. al. (2009) que utilizou uma pequena amostra (> 20) AGNs. Em contra

partida, o trabalho realizado por Sales et. al. (2010, 2011, 2013) com uma amostra con-

tendo 186 objetos extragalácticos (AGNs e Starbursts), propôs que as PAHs sobrevivem

em ambientes altamente energéticos devido a existência de grãos de poeira com geometria

toroidal que absorvem a luz direta do núcleo ativo (Sales et. al. 2010). Neste sentido se

faz necessário ampliar os estudos a respeito de moléculas de PAHs em ambientes de altas

energias para compreender os mecanismos que fazem com que essas moléculas resistam a
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essas condições.

Sendo assim, este trabalho teve como objetivo principal utilizar ferramentas estat́ısticas

de análise por agrupamento e componentes principais, para estudar uma amostra de 148

galáxias dominadas por Starbursts, afim de inferir maiores informações a respeito de suas

propriedades f́ısico-qúımicas e a posśıvel relação entre tamanhos moleculares dos PAHs e

a principal fonte de ionização das galáxias.
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Tabela 1.1 - Bandas de emissão caracteŕısticas de moléculas de Hidrocarbonetos Aromáticos Polićıclicos

e os modos vibracionais correspondentes. Fonte: Adaptada do Tielens, 2004

Frequêcia Modos Vibracionais

3.3 µm aromatic C-H stretching mode

3.4 µm aliphatic C-H stretching mode in methyl groups C-H stretching mode

in hydrogenated PAHs hot band of the aromatic C-H stretch

5.2 µm combination mode, C-H bend and C-C stretch

5.65 µm combination mode, C-H bend and C-C stretch

6.0 µm C-O stretching mode

6.2 µm aromatic C-C stretching mode

6.9 µm aliphatic C-H bending mode

7.6 µm C-C stretching and C-H in-plane bending modes

7.8 µm C-C stretching and C-H in-plane bending modes

8.6 µm C-H in-plane bending modes

11.0 µm C-H out-of-plane bending modes, solo, cation

11.2 µm C-H out-of-plane bending modes, solo, neutral

12.7 µm C-H out-of-plane bending modes, solo, cation

13.6 µm C-H out-of-plane bending modes, quartet

14.2 µm C-H out-of-plane bending modes, quartet

16.4 µm in-plane and out-of-plane C-C-C bending modes in pendant ring

Plateaus

3.2-3.6 µm overtone and combination modes, C-C stretch

6-9 µm blend of many C-C stretch and C-H in-plane bend modes

11-14 µm blend of C-H out-of-plane bending modes

15-19 µm in-plane and out-of-plane C-C-C bending modes
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Caṕıtulo 2

Materiais e Métodos

No decorrer deste caṕıtulo é detalhado as informações a respeito dos instrumentos de

observação, bases de dados, métodos e ferramentas matemáticas utilizadas para viabilizar

a realização desta pesquisa.

2.1 Telescópio Espacial Spitzer

Figura 2.1: Telescópio Espacial Spitzer, lançado no ano de 2003, especificamente desenvolvido para realizar

observações no comprimento de onda do Infravermelho. Fonte: http://www.spitzer.caltech.edu/

O telescópio espacial Spitzer foi lançado em 25 de agosto de 2003, pesa cerca de 865 kg
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em sua totalidade e possui um espelho de 85cm de diâmetro. Foi projetado para realizar

observações e coleta de dados no comprimento de onda do infravermelho. Até o momento

do seu lançamento foi o maior projeto desenvolvido para captura de dados nesse intervalo

do espectro eletromagnético.

Possui um compartimento com três instrumentos cient́ıficos, resfriados criogenicamente.

Esses instrumentos são os responsáveis por realizar as observações de dados fotométricos

e espectroscópicos. São eles: IRAC, MIPS e IRS.

2.1.1 Fotômetro IRAC

O IRAC (da sigla em inglês “Infrared Array Camera”), foi projetada para captar ima-

gens nos comprimentos de onda do infravermelho próximo e médio (entre 3.6 á 8.0 µm).

Este instrumento possui quatro detectores com dimensões de 256 x 256 pixeis cada um,

que são responsáveis por medir a luz e comprimentos de ondas distintos: 3.6, 4.5 , 5.8 e

8.0 µm.

2.1.2 Fotômetro MIPS

O MIPS (do inglês “Multiband Imaging Photometer for Spitzer”) é uma câmera assim

como o IRAC, porém realiza capturas no comprimento de onda do infravermelho médio e

distante. O conjunto de detectores responsáveis pela banda de 24 µm possuem dimensões

de 228 x 228 pixels, já os detectores responsáveis pelas bandas de 70 e 160 µm possuem

dimensões de 32 x 32 e 2 x 20 pixels. Além disso, o MIPS é capaz de realizar espectroscopia

simples assim como o IRS.

2.1.3 Espectrógrafo IRS

O IRS (do inglês “Infrared Spectrograph”), como o próprio nome sugere, é um es-

pectrógrafo que fornece dados com alta (R ∼ 600) e baixa (R ∼ 60-130) resolução no

infravermelho médio, cobrindo um intervalo espectral entre 5 a 40 µm. Este instrumento

também possui quatro módulos que atuam em comprimentos de onda e qualidade de re-

solução diferentes. Um módulo possui baixa resolução e comprimento de onda curto, que

detecta luz entre o intervalo de 5, 3 á 14 µm. Um módulo de baixa resolução e comprimento

de onda longo para observação nos intervalos de 14 á 40 µm.
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Um módulo com alta resolução e comprimento de onda curto e cobre o intervalo de 10

á 19, 5 µm e por último um módulo de alta resolução e comprimento de onda longo, para

observações entre 19 á 37 µm. Além disso cada módulo possui uma fenda individual.

2.1.4 O Projeto Spitzer/IRS ATLAS

O projeto Spitzer/IRS ATLAS é um catálogo público que contém cerca de 750 espectros

já reduzidos de diversas classes de galáxias, como Starburts, Seyferts e Rádio galáxias.

Os dados foram observados pelo espectrógrafo no infravermelho presente no Telescópio

Espacial Spitzer, que realizou capturas em baixa, média e alta resolução (Canelo, 2016).

Neste trabalho, foram utilizados dados de galáxias retirados do projeto Spitzer/IRS ATLAS

que fazem parte de uma amostra classificada como dominadas por Starbursts (MIR SB), de

acordo com os parâmetros derivados por Hernán-Caballero A., Hatziminaoglou E. (2011),

ou seja, galáxias cuja emissão é dominada por surtos de formação estelar. A amostra

completa contém 257 galáxias Starbursts, porém, devido a ausência de dados espectrais

no intervalo entre 5 e 13µm e/ou alto valor de rúıdo nos dados de 109 galáxias o presente

estudo possui uma amostra composta por 148 objetos.

A Fig. 2.2 mostra os espectros normalizadas das galáxias da amostra final estudada,

onde podemos ver, claramente, a emissão das bandas de PAHs em 6.2µm, 7.7µm, 8.6µm,

11.2µm e 12.8µm.

2.2 Base de dados do NASA Ames PAH IR

Desde meados dos anos 90 são realizados estudos, computacionais e experimentais, com

os espectros eletromagnéticos no infravermelho de PAHs. Nos últimos 20 anos esses estudos

foram intensificados pelo centro de pesquisa da Administração Nacional da Aeronáutica

e Espaço (NASA, do inglês “National Aeronautics and Space Administration”), com o

objetivo de, a longo prazo, coletar uma quantidade considerável de informações sobre as

PAHs para desenvolver sondas que possibilitem a realização de estudos mais detalhados

dessa classe molecular em objetos astronômicos (Boersma et al., 2014). Os PAHs estudados

por esses autores representam em tamanho, carga e estruturas moleculares a faixa que

possivelmente está presente no meio interestelar. Os resultados desses estudos vem sendo

reunido em uma biblioteca virtual e disponibilizada a comunidade cient́ıfica e geral.
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Figura 2.2: A emissão das bandas de PAHs em 6.2µm, 7.7µm, 8.6µm, 11.2µm e 12.8µm podem ser

claramente identificadas

O NASA Ames PAH IR Spectroscopy Database - PAHdb foi publicado pela primeira vez

em 2010 e possúıa uma biblioteca com 583 espécies moleculares, experimentas e teóricas,

de PAHs. Em 2013 houve uma atualização no banco de dados e a versão 2.00 apresentou

700 espécies moleculares. A versão 2.00 é a utilizada neste trabalho. Além dela, durante

a realização desta pesquisa, uma nova atualização foi realizada, a versão 3.00 possui 2439

espécies moleculares.

Através da plataforma NASA Ames PAH IR Spectroscopy Database é posśıvel ter

acesso aos espectros de todas as moléculas simuladas. Além disso, o site oferece uma

ferramenta em IDL (uma coleção de programas que utiliza uma linguagem de programação

orientada a objetos) que permite realizar trabalhos offline com o PAHdb. A ferramenta

denomina-se AmesPAHdbIDLSuite. As figuras 2.3 e 2.4 representam um comparativo dos

PAHs presentes no banco de dados da versão 2.00. A discriminação levou em consideração

propriedades como tamanho, carga e composição das moléculas. Podemos perceber que

existe uma sobre abundância de moléculas pequenas de PAHs, tanto na versão 2.00 quanto

na versão 3.0, e isso é devido ao custo computacional necessário para resolver a dinâmica

molecular de espécies de moléculas grandes. Maiores detalhes podem ser encontrados no

artigo publicado por (Boersma et al., 2014).
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Figura 2.3: Distribuição de PAHs da versão 2.0 do PAHDb. O eixo y representa o número de espécies

moleculares e o eixo x representa a quantidade de átomos de carbono presente em cada PAH. PAHs

com adição de oxigênio são representados pela cor amarela, magnésio/ferro pela cor marrom e nitrogênio

pela cor verde. Em azul aparecem os PAHs “puros” compostos apenas por carbono e hidrogênio. Fonte:

Boersma et al. (2014).

Figura 2.4: Distribuição de PAHs da versão 3.20 do PAHDb. O eixo y representa o número de espécies

moleculares e o eixo x representa a quantidade de átomos de carbono presente em cada PAH. Os PAHs

neutros são representados pela cor marrom, ânions pela cor amarela e cátions pela cor verde. Fonte:

Boersma et al. (2014).
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2.3 Determinação do Tamanho dos PAHs Usando Mapeamento de

Ângulo Espectral (SAM)

É comum a utilização da espectroscopia como ferramenta para identificar elementos

qúımicos em objetos astronômicos. Isso só é posśıvel porque cada molécula, no caso deste

trabalho, possui um espectro caracteŕıstico devido a sua configuração geométrica, seus

modos vibracionais, temperatura, carga e composição. O banco de dados moleculares

citado anteriormente é um grande exemplo deste assunto. Neste contexto, Espinoza (2020,

no Prelo) derivou o tamanho das moléculas de PAHs no estado neutro para cada galáxia

Starburst da nossa amostra utilizando o algoŕıtmo de mapeamento de ângulo espectral

(SAM, do inglês “Spectral Angle Mapper”).

O método matemático utilizado pelo algoritmo SAM, basicamente obtém os ângulos

formados entre o espectro de referência e o espectro de interesse, tratando-os como vetores

em um espaço com dimensionalidade igual ao número de bandas (Kruse et al., 1993). Nesta

análise realizada por Espinoza (2020, no prelo) o espectro de referência é representado pela

classe molecular e o os espectros de interesse são representados pelas galáxias.

O SAM pode ser expresso matematicamente da seguinte forma,

α = cos−1(

∑
xy√

(
∑

(X)2
∑

(Y )2)
), (2.1)

onde, α é o ângulo calculado entre o espectro de referência e o espectro de interesse

que varia entre 0o e 90o ; X é o espectro de interesse; Y é o espectro de referência. Quanto

menor o ângulo α, maior o ı́ndice de similaridade entre os espectros. Graficamente o SAM

pode ser representado de acordo com a figura 2.5.

Tendo em vista uma analise dos tamanhos moleculares dos PAHs, baseados na quanti-

dade de carbonos presentes na versão 2.00 do PAHDb, Espinoza & Sales (2020, no prelo)

categorizou os PAHs neutros desse banco de moléculas em 5 classes objetivando diminuir

a degenerescência. A classe de PAHs considerados muito pequenos, neste trabalho, foi

representado por moléculas com até 30 carbonos (X6 30), a classe de moléculas pequenas

compreende os PAHs entre 31 e 150 carbonos (X31 150), a classe de moléculas médias

possuem PAHs entre 151 e 225 carbonos (X151 225), a classe com PAHs grandes inclui

as moléculas entre 226 a 300 carbonos (X226 300) e a classe de PAHs muito grandes
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Figura 2.5: Representação do ângulo espectral (α) calculado entre o espectro de interesse (material x)

em relação ao espectro de referência (material r). Diagrama SAM. Fonte: http://vision.gel.ulaval.ca/ jfla-

londe/cours/4105/h15/tps/results/projet/SASOJ/index.html

compreende as moléculas com mais de 300 carbonos (maior300).

Esses 5 grupos formaram as classes moleculares que foram utilizadas como espectros

de referência para assim o algoŕıtmo SAM derivar o tamanho das moléculas de PAHs para

cada galáxia Starburst da nossa amostra. Os espectros de referência foram estabelecidos

em 45o (ver linha diagonal).

As figuras 2.6, 2.7, 2.8, 2.9 e 2.10 mostram os resultados do estudo realizado por

Espinoza & Sales (2020, no prelo), onde derivaram o tamanho das moléculas de PAHs em

cada galáxia Starburst da nossa amostra utilizando o algoŕıtmo SAM. Em todas as figuras

os śımbolos em azul representam galáxias Starburts da nossa amostra, a linha diagonal

em 45o representa a classe molecular determinada e os eixos x e y, que vão de 0% a

100%, representam intensidade. Desta forma, a distância da galáxia para com a diagonal

representa o grau de similaridade entre elas. A distância do ponto em relação a origem dos

eixos x e y representa a intensidade de contribuição da classe molecular para o fluxo da

galáxia. Ou seja, quanto maior for a proximidade da galáxia com a linha diagonal de 45o

e maior for a sua distância da origem, maior será a similaridade da galáxia com a classe

molecular e maior será a contribuição da classe molecular para o fluxo da galáxia.

Ao analisar as figuras 2.6, 2.7, 2.8, 2.9 e 2.10, foi posśıvel perceber que as galáxias

dominadas por Starburts da nossa amostra possuem cerca de 65, 74% de moléculas classi-

ficadas como muito pequenas e/ou pequenas em sua composição, ou seja, PAHs com até
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Figura 2.6: Diagrama SAM das galáxias Starburst da nossa amostra (simbolos “+” em azul). Linha

diagonal representa o espectro de referência da classe de PAHs neutro muito pequeno (menos que 30

átomos de carbono). Retirado de Espinoza & Sales (2020, no prelo).

Figura 2.7: Diagrama SAM das galáxias Starburst da nossa amostra (simbolos “+” em azul). Linha

diagonal representa o espectro de referência da classe de PAHs neutro pequeno (de 31 a 150 átomos de

carbono). Retirado de Espinoza & Sales (2020, no prelo).
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Figura 2.8: Diagrama SAM das galáxias Starburst da nossa amostra (simbolos “+” em azul). Linha

diagonal representa o espectro de referência da classe de PAHs neutro médio (de 151 a 225 átomos de

carbono). Retirado de Espinoza & Sales (2020, no prelo).

Figura 2.9: Diagrama SAM das galáxias Starburst da nossa amostra (simbolos “+” em azul). Linha

diagonal representa o espectro de referência da classe de PAHs neutro grandes (de 226 a 300 átomos de

carbono). Retirado de Espinoza & Sales (2020, no prelo).
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Figura 2.10: Diagrama SAM das galáxias Starburst da nossa amostra (simbolos “+” em azul). Linha

diagonal representa o espectro de referência da classe de PAHs neutro pequeno (mais do que 300 átomos

de carbono). Retirado de Espinoza & Sales (2020, no prelo).

150 carbonos (Fig. 2.6 e Fig. 2.7). Entretanto, também podemos perceber que mesmo

existindo uma predominância de moléculas pequenas, essa classe de PAHs contribui apenas

com ∼ 15% do fluxo espectral total das galáxias Starburst.

Essa contribuição para o fluxo total das galáxias é baixa quando comparada a de

moléculas de PAHs neutras muito grandes (ver figura 2.10). Com esta figura foi posśıvel

concluir que a classe de PAHs neutros muito grandes, compõem 37, 6% da composição de

PAHs das galáxias da nossa amostra. Entretanto, constatou-se que mesmo em minoria,

esta classe contribui com ∼ 60% do fluxo espectral total das galáxias Stabursts. Esses

resultados de Espinoza & Sales (2020, em preparação) corroboram com os de Sales et al.

(2010, 2013) e Ruschel-Dutra et al. (2014) onde mostrou que galáxias Starburst possuem

moléculas menores e neutras enquanto AGNs moléculas grandes e ionizadas. É importante

lembrar aqui que esse estudo está sendo desenvolvido por Espinoza & Sales (2020) e está

em preparação, mas esses resultados foram utilizados na análise estat́ıstica realizada nesta

dissertação.
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2.4 Análise de Agrupamento

As técnicas estat́ısticas são ferramentas comumente utilizadas para análises e inter-

pretações de conjuntos de dados. A análise por agrupamento, também conhecida como

análise de cluster, é uma técnica estat́ıstica, que segundo Tan et al. (2009), tem como

principal objetivo agrupar dados de acordo com a sua similaridade. Desta forma, a clus-

terização é utilizada para separar os registros de um determinado banco de dados em

clusters (ou agrupamentos), de tal forma que os elementos de um cluster compartilhem

propriedades comuns, que servem para distinguir os elementos em outros clusters, tendo

como objetivo maximizar similaridade entre registros pertencentes a um mesmo grupo e

minimizar a similaridade entre grupos distintos (Galvão e Marin (2009)).

São diversas as abordagens que podem ser realizadas através desse método. Exis-

tem algoŕıtimos para diferentes análises de agrupamento, uma classificação consolidada

cientificamente define os algoŕıtimos de clusters como: particionais, grade, densidade ou

hierárquicos (Jain, A. K. and Murty, M. N. and Flynn, P. J., 1999). Neste estudo utilizou-

se a análise por agrupamento hierárquico (ou clustering hierárquico).

2.4.1 Clustering Hierárquico

Esta é uma técnica não supervisionada que procura por padrões de forma automatizada.

Cada algoŕıtimo de cluster possui suas particularidades, como por exemplo, o clustering

baseado em densidade assume que um agrupamento será uma região de alta densidade

separada, de outras regiões de alta densidade, por regiões de baixa densidade. O cluste-

ring hierárquico também resulta em agrupamentos onde a similaridade é aumentada entre

objetos de um mesmo grupo e é diminúıda entre objetos pertencentes a grupos diferen-

tes. Entretanto, o resultado obtido através da aplicação de clustering hierárquico, não se

detém a apenas um número fixo de agrupamentos. Nesta modalidade é posśıvel identificar

diferentes ńıveis de clusters.

O método hierárquico pode ser encontrado como divisivo ou por aglomerativo. A

modalidade divisiva, é pouco utilizada na literatura pelo seu baixo ı́ndice de eficácia em

relação aos algoŕıtimos aglomerativos, além disso, o método divisivo exige maior capacidade

computacional (Costa, 1999). Já os métodos aglomerativos são comumente utilizados. Este

método inicia-se com cada agrupamento possuindo apenas um único padrão, ou seja, os
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elementos começam separados e a cada etapa do processo vão formando grupos maiores,

até que, todos os elementos pertençam a um único grande grupo.

A representação do método hierárquico aglomerativo é dada a partir de dendrogramas,

que são estruturas em formato de árvore, como mostra a figura 2.11, isso também permite

que sejam identificados grupos com densidades diferentes.

Figura 2.11: Neste dendrograma é posśıvel identificar a existência de um grande grupo que abrange sub-

grupos em ńıveis hierárquicos diferentes. A quantidade de clusters neste caso vai depender da escolha da

distância em que será realizado o corte (eixo y). Fonte: (Gil, 2019)

Os grupos e sub-grupos são definidos através de medidas de similaridade e dissimilari-

dade, que utilizam a distância entre dois pontos para definir quem ficará em cada agrupa-

mento. Existem diversas métricas de distâncias que podem ser aplicadas. Entretanto, a

literatura comumente utiliza a distância Euclidiana para análises deste tipo, devido a sua

considerável eficiência e facilidades em termos de recursos computacionais (Costa, 1999).

Além disso, o método Ward, também utilizado neste trabalho, é compat́ıvel apenas com

a métrica Euclidiana, portanto esta medida foi empregada a matriz de dados das propri-

edades f́ısicas da amostra das galáxias dominadas por Starbust estudada neste trabalho e

derivadas por Hernán-Caballero A., Hatziminaoglou E. (2011) e Espinoza & Sales (2020

em prelo, ver tabela 2.1).

A distância Euclidiana é definida com a seguinte equação 2.2,
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dist(Ei, Ej) =

√√√√ m∑
l=1

(Xil −Xjl)2, (2.2)

onde Xil é o valor atribúıdo a variável Xl em i. Xjl é o valor atribúıdo variável Xl em

j e m representa o número de variáveis.

2.4.1.1 Método Ward

Neste trabalho optou-se por utilizar o método hierárquico aglomerativo denominado

Ward, cujo estudos foram publicados no ano de 1963 (Ward, 1963). Este método tem

como objetivo minimizar a perda de informação (Gil, 2019). Para isso, a cada etapa de

análise todas as possibilidades de novos agrupamentos são considerados, e então, o cluster

que apresentar a menor perda de informação é selecionado para formar um novo conjunto

e assim sucessivamente, até o fim do processo. A função que descreve esse processo é dada

por (Ward, 1963)

ESS =
n∑

i=1

x2
i − 1/n(

n∑
i=1

xi)
2, (2.3)

onde xi é o valor da i-ésima observação; n representa cada observação; e representa o

cluster. Em resumo, este método calcula pontos, semelhantes a um centróide, minimizando

as distâncias entre estes pontos e os demais a sua volta. A cada etapa de aglutinação

executada o método respeita a regra de mı́nima variância interna dos grupos e a máxima

variância entre os agrupamentos distintos. Ou seja, no ińıcio do processo, o erro é tido

como nulo pois cada observação é considerada um agrupamento individual. A parir disso

as aglutinações são realizadas sempre que o algoŕıtimo encontrar a mı́nima variância entre

duas observações. Esse processo resulta em clusters mais homogêneos, pois as observações

contida em um mesmo agrupamento serão parecidas entre si.

2.4.2 Análise de Componentes Principais

Análise de Componentes Principais (PCA, do inglês “Principal Component Analysis)

é uma técnica multivariada descrita por Pearson em 1901 e é utilizada para explicar a

estrutura de variância-covariância de um conjunto de variáveis (Richard Arnold Johnson,
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2007). Seu objetivo principal é transformar linearmente um conjunto de observações des-

crito por diversas variáveis quantitativas correlacionadas entre si, em um conjunto reduzido

não correlacionado e que contém a maior porcentagem da variância do conjunto original

com mı́nima perda de informações (Kassambara, 2017). Cada PCA é uma combinação

linear de todas as variáveis do conjunto original, são independentes e ortogonais entre si.

A primeira componente principal contém a maior parte da variância total da amostra. A

variância é representada matematicamente da seguinte forma,

σ2(Xj) =
1

n− 1

n∑
i=1

(Xij − X̄j)
2 (2.4)

Onde n representa o número amostral de objetos; X̄ representa a média dos valores

das propriedades contidas em X. A primeira componente é gerada através de uma com-

binação linear de máxima variância dos valores das propriedade contidas na matriz de

dados originais. Matematicamente uma componente principal é representada de acordo

com a

2.5.

Yj =

j∑
i=1

aijxi (2.5)

Onde j representa a componente principal e aij representa o autovetor. Essa compo-

nente obedece a restrição que diz que a soma dos quadrados dos coeficientes é igual a

um. As demais componentes são geradas aplicando-se o mesmo método repetidas vezes,

obedecendo as devidas restrições de ortogonalidade. Além disso, o percentual de variância

diminui a cada componente principal gerada.

Na Fig. 2.12, podemos ver que a projeção da dimensão do conjunto original nas PCAs

é realizada através da identificação das principais direções de variação dos dados. O Plot

1A, descrito em termos dos eixos x e y, representa a distribuição das variáveis de um

conjunto de dados, o eixo PC1, em vermelho, a direção ao longo do qual as observações

mostram a maior variância. O eixo PC2 é a segunda direção mais importante e é ortogonal

ao eixo PC1. A dimensionalidade dos dados é reduzida e a distribuição da amostra pode

ser projetada na primeira componente principal (Plot 1B).

A análise de componentes principais é uma ferramenta estat́ıstica que facilita a inter-

pretação de grandes conjuntos de dados. Além disso, a PCA pode ser utilizada de forma

complementar a outros métodos, como o Ward por exemplo.



Seção 2.5. Caracterização da Amostra das Galáxias Dominadas por Starburst 59

Figura 2.12: O Plot 1A e 1B, demonstram graficamente a projeção da dimensão do conjunto origi-

nal em PCAs é realizada através da identificação das principais direções de variação dos dados. Fonte:

(Kassambara, 2017)

Existem basicamente duas formas de extração das componentes principais de um con-

junto de dados, via matriz de Covariância ou via matriz de correlação. No caso da matriz

de covariância as componentes principais acabam sendo influenciadas pelas propriedades

de maior valor. Neste trabalho utilizamos a extração por matriz de correlação, isso significa

que as variáveis de interesse foram anteriormente padronizadas para evitar a discrepância

e influência entre diferentes escalas e unidades de medidas.

2.5 Caracterização da Amostra das Galáxias Dominadas por Starburst

A amostra de dados é composta por 148 galáxias dominadas por Starbursts.As técnicas

de estat́ıstica multivaliadas usando algoŕıtmos de clustering e PCA foram aplicadas em 10

propriedades f́ısicas das galáxias dominadas por Starburst conforme tabela 2.1, são elas:

(2) indicador de excitação por AGN; (3) indicador de excitação por Hii; (4) indicador de ex-

citação por PDR; (5) classe molecular muito pequena X6 30; (6) classe molecular pequena

X31 150; (7) classe molecular média X151 225; (8) classe molecular grande X226 300; (9)

classe molecular muito grande maior 300; (10) Assinatura do Silicato Ssil; (11) largura

equivalente na banda 6.2µm.

As cinco classes moleculares, colunas (5), (6), (7), (8) e (9) da tabela 2.1, representam

os resultados obtidos através do estudo realizado por Espinoza (em andamento), explicado

anteriormente na sessão 2.3. Sendo assim, essas informações representam os percentuais
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de contribuição de cada classe molecular para o fluxo no infravermelho de cada galáxia da

amostra.

Os valores apresentados nas colunas r AGN (2), r HII (3) e r PDR (4) foram retira-

dos do Projeto Spitzer/IRS ATLAS. Essas propriedades foram calculadas a partir de um

espectro ideal de AGN, Hii e PDR, desta forma, “r” é a contribuição de cada componente

espectral para a emissão total observada em cada galáxia. Os objetos de referências uti-

lizados por Hernán-Caballero A., Hatziminaoglou E. (2011), foram para AGN a galáxia

3C273, para PDR foi utilizada a galáxia NGC7023 e para Hii a galáxia M17.

A coluna 9, da tabela 2.1, apresenta os valores da largura equivalente da banda de

PAH em 6.2µm (EW6.2). É encontrada traçando-se uma área retangular correspondente

a largura da linha de emissão (ou absorção), ou seja, o fluxo da largura equivalente é

diretamente proporcional ao da linha espectral em estudo. Esta propriedade é usada para

estabelecer relações entre o fluxo de emissão do gás e as fontes emissoras das galáxias.

A coluna 10, da tabela 2.1, apresenta os valores da propriedade Ssil, abreviatura utili-

zada para Silicato, um componente qúımico presente na poeira da galáxia, que pode estar

localizado no torus do modelo unificado de AGN ou no meio interestelar. A assinatura de

silicato em 10 µm, que pode aparecer em emissão ou absorção, fornece informações sobre

a geometria da distribuição de poeira ao longo da linha de visão das regiões formadoras de

estrelas ou do torus dos AGNS (Hernán-Caballero A., Hatziminaoglou E., 2011).

Essas duas propriedades, EW6.2 e Ssil, foram utilizadas por Hernán-Caballero A., Hat-

ziminaoglou E. (2011) como parâmetro para distinguir as galáxias como AGNs e Starbursts.

Surtos de formações estelares tendem a ter valores altos de EW6.2 e valores baixos de Ssil.

Entretanto, o contrário acontece em galáxias dominadas por AGN, onde EW6.2 é menos

pronunciada e os silicatos, em absorção ou emissão, são mais intensas. Por isso, a intensi-

dade da EW6.2 µm é amplamente usada como indicador da presenta de formação estelar

em galáxias ou no meio interestelar da nossa galáxia (Sales et al., 2010, 2013; Canelo,

2016).
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ró
x
im

a
p

á
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Caṕıtulo 3

Resultados e Discussões

Este caṕıtulo apresenta os resultados derivados para as propriedades f́ısicas e qúımicas

das moléculas de PAHs e silicatos, assim como as fontes de ionização, de uma amostra

composta por 148 galáxias dominadas por Starburts utilizando análise de agrupamento e

componentes principais.

3.1 Análise de Componentes Principais das Galáxias Starburst

A primeira etapa da análise apresentada neste trabalho, foi derivar as componentes

principais de uma matriz de dados contendo as propriedades como fonte de ionização,

tamanho das moléculas de PAHs e emissão de silicatos das 148 galáxias dominadas por

Starburst para explicar a variância e covariância da amostra e agrupar os indiv́ıduos pelas

similaridades, assim será posśıvel inferir de forma robusta o agrupamento das galáxias

segundo suas caracteŕısticas.

Os resultados das PCAs para nossa amostra podem ser visto na Figura 3.1. Com a

análise mostrada nessa figura é posśıvel verificar que as porcentagem de variância da amos-

tra total de observações foram compreendidas pelas 5 primeiras componentes principais,

onde essas componentes explicaram a maior variabilidade dos dados originais contabili-

zando cerca de ∼ 90% da variância total. Neste momento nos concentraremos na análise

das duas primeiras componentes principais. Os resultados para as demais componentes

podem ser encontrados no Apêndice A.

Além disso, os resultados vistos na Figura 3.1 mostram que ∼ 57% da variância total

está compreendido nas duas primeiras componentes principais (Dim 1 e 2). As componentes

3, 4 e 5 ainda apresentam porcentagens significativas, onde contribuem com 14, 5% (Dim



68 Caṕıtulo 3. Resultados e Discussões

Figura 3.1: Contribuição de cada componente principal para a variância total da amostra, em ordem

decrescente. As 2 primeiras componentes compreendem ∼ 57% da variância total das observações.

3), 12, 8% (Dim 4) e 8, 1% (Dim 5), da variância total respectivamente. A componente

principal 6 compreende 6, 6% (Dim 6) da variância total e as demais componentes (Dim

7, 8 e 9) são responsáveis por menos de 1, 5% da variância total das observações.

Portanto, é posśıvel concluir através de análise de componentes principais que as 10

propriedades f́ısicas e qúımicas das 148 galáxias dominadas por Starburst, podem ser expli-

cadas principalmente pelas duas primeiras componentes principais (∼ 57%) e considerando

as 5 primeiras componentes foi alcançado ∼ 90% da variância total da amostra. Neste sen-

tido, com intuito de compreender a importância de cada propriedade em relação as duas

primeiras componentes principais foi calculado a correlação de Pearson das variáveis para

com as componentes. Os valores das cargas obtidas estão relacionados na tabela 3.1, que

indicam intensidade e direção de correlação.

As Figuras 3.2 e 3.3 mostram as distribuições das correlações das 10 propriedades

f́ısicas da amostra de galáxias estudada para as duas primeira componentes principais.

Cada vetor no diagrama de correspondência das componentes principais 1 e 2 (Figura 3.2)

representa as propriedades f́ısicas e qúımicas das galáxias, onde suas imagens ao longo

das dimensões representam suas intensidades de contribuição para aquela componente

principal. Além disso, nesse diagrama propriedades similares estão próximas e podem ser
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identificadas devido ao pequeno ângulos entre si, entretanto, é importante ressaltar que

variáveis positivamente correlacionadas possuem valores similares de imagens ao longo dos

eixos das dimensões e variáveis negativamente correlacionadas possuem valores opostos de

imagens.

Tabela 3.1 - Correlação das variáveis com as dimensões 1 e 2.

Propriedades Correlação Dim 1 Correlação Dim 2

r AGN 0.12455104 -0.90556633

r HII -0.25104462 0.38303410

r PDR 0.09610823 0.70950454

X0 30 -0.75089634 -0.19883981

X31 150 -0.90451561 0.05576727

X151 225 -0.41642895 0.28406241

X226 300 0.97794839 0.04609721

maior 300 0.98453622 0.03428812

EW6.2 0.08848671 0.65109589

Ssil 0.27970242 0.08485028

Da Figura 3.2 podemos inferir que a componente principal 1, com 36,5% da varia-

bilidade total da amostra, engloba na sua maioria o tamanho das moléculas de PAHs

alcançando um valor de contribuição de ∼95% do total da variabilidade da dimensão 1

(ver Figura 3.3). Entretanto, as classes de moléculas de PAHs grandes (X226 300) e

muito grandes (maior 300) possuem correlações opostas às moléculas de PAHs pequenas

(X31 150) e muito pequenas (X6 30). Nessa componente principal as fontes de ionização

e assinatura de silicatos contribuem com menos de 5% da variabilidade.

Nas Figuras 3.2 e 3.3 também é posśıvel inferir que a componente principal 2, que con-

tribui com 20,3% da variância total da amostra, compreende a variância das propriedades

das fontes de ionização, sendo r AGN e r PDR contribuindo com ∼40% e 25% da variância

da dimensão 2, respectivamente. Além disso, a Figura 3.2 mostra que fonte de ionização

r AGN está negativamente correlacionada com a fonte de ionização por estrelas, r PDR e

r Hii.
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Figura 3.2: Diagrama da correlação das componentes principais 1 (Dim. 1) versus 2 (Dim. 2) para

a amostra total de galáxias dominadas por Starburst. As correlações de cada propriedade estudada das

galáxias estão mostradas pelos seus respectivos vetores e barra de cores mostra a intensidade de correlação.

Dimensão 1 e 2 contém ∼57% do total de informações contidas nos dados da amostra.
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Figura 3.3: Histogramas das distribuições das variâncias das propriedades das galáxias Starburst contidas

nas componentes principais 1 (no topo, Dimensão 1) e 2 (na base, Dimensão 2).
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Os resultados derivados da análise de componentes principais mostram que a primeira

dimensão possui valores maiores de correlação de Pearson relacionados as propriedades

das classes moleculares e a segunda dimensão possui valores maiores de correlação de

Pearson relacionadas as propriedades das fontes de ionização. Os valores de correlação

entre variáveis não foi calculado neste trabalho mas, através da Fig. 3.2 é posśıvel observar

um indicativo de que a fonte de ionização de AGN (r AGN) tem maior correlação com

moléculas de PAHs grandes e muito grandes, enquanto, as fontes de ionização por estrelas

(r PDR e r Hii) estão mais correlacionadas com as moléculas pequenas, muito pequenas e

médias. Isto porque o ângulo da fonte de ionização AGN é menor em relação aos vetores

relacionados as moléculas maiores e o ângulo entre a fonte de ionização HII é menor em

relação aos vetores das moléculas pequenas. Porém, para comprovar esses indicativos é

necessário realizar a análise de correlação entre variáveis.

Portanto, é importante ressaltar que mesmo utilizando técnicas mais robustas para

derivar o tamanho das moléculas, propostas por Espinoza & Sales (2020, em prelo), e uma

análise estat́ıstica multivariada derivamos resultados que corroboram com os encontrados

por Sales et al. (2010, 2013). Assim, o estudo realizado aqui se mostra muito robusto e

suportado por resultados anteriores utilizando diferentes técnicas e modelagens.

Os diagramas de correlações e histogramas para as contribuições das 10 propriedades

das galáxias dominadas por Starburst para as componentes principais 3, 4 e 5 podem ser

consultadas no Apêndice A. É posśıvel inferir através desses histogramas que a dimensão

3 é dominada pelas propriedades de fontes de ionização estelar e a dimensão 4 é dominada

por moléculas médias. A contribuição da assinatura de silicato nessa análise foi pouco

significativa, onde possui correlação maior com a dimensão 5 com cerca de 60% da varia-

bilidade nessa dimensão. Assim podemos concluir que a maior variabilidade da amostra

foram obtidas pelas moléculas de PAHs e a fonte de ionização estelar ou AGNs.

3.2 Análise de Agrupamento utilizando Método Ward

A ideia central da análise de agrupamento é a possibilidade de efetuar a classificação

dos objetos em grupos, de forma que os objetos dentro do mesmo grupo sejam mais simi-

lares quanto posśıvel e, de forma análoga, que os diversos grupos sejam mais diferentes o

posśıvel em sua constituição. Embora possa parecer semelhante a análise de componen-
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tes principais, a diferença está no fato de que a análise fatorial junta variáveis e efetua

os agrupamentos considerando correlação dos dados, enquanto a análise de agrupamentos

objetiva agregar objetos (e não variáveis), fazendo a agregação baseada na distância.

Nesta seção utilizamos técnicas estat́ıstica de agrupamento não supervisionado para

encontrar grupos cuja caracteŕısticas f́ısicas e qúımicas das galáxias são semelhantes com

o objetivo de derivar a influência e contribuição das fontes de ionização para a evolução

do material orgânico das galáxias.

Portanto, nesta segunda etapa, foi realizado a análise de agrupamento, através do

método estat́ıstico multivariado de agrupamento hierárquico Ward com distância euclidi-

ana, para a amostra composta por 148 galáxias dominadas por Starburst. Por meio dessa

metodologia foi posśıvel derivar dois grupos mutuamente exclusivo cuja distancia inferida

foi 10.

A visualização dos grupos determinado pelo método Ward pode ser visto no dendro-

grama apresentado na Figura 3.4. O grupo 1 delimitado pela região em verde possui 109

galáxias, enquanto o grupo 2 (em vermelho) possui 39 galáxias. A tabela 3.2 mostra o nome

das galáxias pertencentes a cada grupo e cujas discussões individuais foram realizadas na

sessão 3.2.1.

Tabela 3.2 - Galáxias pertencentes aos grupos 1 e 2

Grupo 1 Grupo 2

(1) (2)

3C273 Arp220

3C31 IRAS04074-2801

AGN15 IRAS05020-2941

CGCG381-051 IRAS13106-0922

E12-G21 IRAS22088-1831

EIRS-13 IRAS 00091-0738

EIRS-14 IRAS 00482-2721

EIRS-16 IRAS 01166-0844

EIRS-2 IRAS 01199-2307

EIRS-21 IRAS 01298-0744

EIRS-37 IRAS 01355-1814
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EIRS-41 IRAS 01569-2939

EIRS-55 IRAS 08201+2801

EIRS-9 IRAS 09039+0503

GN26 IRAS 09463+8141

IRAS02021-2103 IRAS 09539+0857

IRAS02480-3745 IRAS 10485-1447

IRAS03209-0806 IRAS 11028+3130

IRAS08474+1813 IRAS 11095-0238

IRAS08591+5248 IRAS 11130-2659

IRAS10594+3818 IRAS 11180+1623

IRAS12447+3721 IRAS 11506+1331

IRAS14121-0126 IRAS 11582+3020

IRAS14197+0813 IRAS 12032+1707

IRAS14202+2615 IRAS 12359-0725

IRAS14485-2434 IRAS 13469+5833

IRAS15043+5754 IRAS 14348-1447

IRAS21477+0502 IRAS 15225+2350

IRAS 00456-2904 IRAS 16090-0139

IRAS 01494-1845 IRAS 16300+1558

IRAS 02411+0353 IRAS 16468+5200

IRAS 03250+1606 IRAS 17068+4027

IRAS 03521+0028 IRAS 21329-2346

IRAS 09116+0334 IRAS 23129+2548

IRAS 10035+2740 IRAS 23234+0946

IRAS 10190+1322 Mrk273

IRAS 10494+4424 NGC4945

IRAS 11387+4116 SWIRE4 J105943.83+572524.9

IRAS 12112+0305 UGC5101

IRAS 13335-2612

IRAS 13509+0442
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IRAS 13539+2920

IRAS 14060+2919

IRAS 14252-1550

IRAS 15206+3342

IRAS 16333+4630

IRAS 16474+3430

IRAS 16487+5447

IRAS 17028+5817

IRAS 20414-1651

IRAS 21208-0519

IRAS 22206-2715

IRAS 22491-1808

M-2-33-34

M-2-40-4

M-5-13-17

MIPS15928

MIPS8342

MIPS8521

Mrk1066

Mrk334

Mrk471

Mrk52

Mrk609

Mrk622

Mrk883

Mrk938
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UGC12138

3.2.1 Análise de Componentes Principais dos Grupos

Uma vez determinado os grupos, utilizando clusterização hierárquica com o método

Ward, foi realizado análise de componentes principais das 10 propriedades f́ısicas e qúımicas

das galáxias dos dois grupos, sendo o grupo 1 composto por 109 galáxias e o grupo 2 por 39

galáxias. Como já descrito anteriormente os dados analisados são: tamanhos das moléculas

de PAHs, fontes de ionização (r PDR, r Hii e r AGN), largura equivalente de banda de

PAH em 6,2µm e emissão de silicato.

Grupo 1: galáxias que pertencem ao agrupamento delimitado pela região em verde

da Figura 3.4. Os resultados das PCAs para esse grupo podem ser visto na Figura 3.5.

A partir desta análise é posśıvel verificar que as porcentagem de variância da amostra

total de observações foram compreendidas pelas 5 primeiras componentes principais, que

explicaram a maior variabilidade dos dados originais contabilizando cerca de ∼ 92% da

variância total. Sendo a componente principal 1 englobando a maior porcentagem da

variância com valor de 37,4% e a componente principal 2 compreende cerca de 21% da

variância total, onde as mesmas totalizam ∼ 59% da variância da amostra.

Além disso, a Figura 3.5 mostra que as componentes 3, 4, e 5 apresentam porcenta-

gens significativas, compreendendo 13, 7%, 10, 4% e 8, 9% respectivamente. A componente

principal 6 compreende 7, 1% da variância total e as demais componentes (7, 8 e 9) são

responsáveis por 1, 1% da variância total das observações. Aqui nos deteremos aos detalhes

da análise das duas primeiras componentes, os resultados para as demais componentes do
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Figura 3.4: Resultado do agrupamento para o corte realizado na altura 10 de acordo com o método de

determinação do melhor número de grupos. Em verde o grupo 1 e em vermelho o grupo 2.
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Figura 3.5: Contribuição de cada componente principal para a variância total do grupo 1. As 2 primeiras

componentes compreendem ∼ 59% da variância total das observações.

Figura 3.6: Diagrama da análise de correspondência das componentes principais 1 (Dim. 1) versus 2

(Dim. 2) para as galáxias do grupo 1. As correlações de cada propriedade estudada das galáxias estão

mostradas pelos seus respectivos vetores e barra de cores mostra a intensidade de correlação. Dimensão 1

e 2 contém ∼59% do total de informações contidas nos dados da amostra.
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grupo 1 podem ser consultados no caṕıtulo A.

As Figuras 3.6 e 3.7 mostram um diagrama de correlação entre as componentes prin-

cipais 1 (Dim1) e 2 (Dim2) e suas respectivas contribuições para cada uma das 10 propri-

edades f́ısicas e qúımicas estudadas nas galáxias do grupo 1. É posśıvel ver nessas figuras

que o grupo 1 possui comportamento similar ao encontrado para a amostra total, onde a

dimensão 1 engloba a contribuição do tamanho das moléculas de PAHs e a dimensão 2 cen-

tralizou a contribuição da fonte de ionização, sendo as moléculas grandes e muito grandes

negativamente correlacionadas com as moléculas pequenas e muito pequenas. O mesmo

aconteceu com a fonte de ionização não-térmica de AGNs (r AGN) sendo negativamente

correlacionada com as fonte térmicas r PDR e r Hii.

Além disso, a análise de componentes principais do grupo 1 mostrou que a emissão de

silicato contribui com mais de 80% da variabilidade da componente 5 (ver caṕıtulo A).

O resultado similar do grupo 1 comparado com a amostra total pode ser devido a este

grupo representar a maior fração do número de galáxia da amostra total, pois o grupo 1

contém 74% do total de todas as galáxias Starburst. Na tabela 3.1 é posśıvel identificar

que os valores de correlação de Pearson demonstram maior intensidade para a fonte de

ionização por AGN (r AGN) do que para as fontes r Hii e r PDR. O mesmo acontece

para as classes moleculares onde as classes de moléculas grandes e muito grandes possuem

valores maiores de correlação de Pearson nas duas primeiras comentes comparadas a classe

de moléculas muito pequenas. Estes resultados podem ser mais um indicativo de que

as moléculas maiores estão mais correlacionadas com fontes de ionização não térmicas e

moléculas pequenas mais correlacionadas com as fontes de ionização por estrelas.

Tabela 3.3 - Contribuição das variáveis para as dimensões 1 e 2

Propriedades Contribuição Dim.1 Contribuição Dim.2

r AGN -0.178193081 -0.92438304

r HII 0.257288602 0.48912098

r PDR -0.017014507 0.71379561

X0 30 0.702864269 -0.25205816

X31 150 0.928089796 -0.04062440

X151 225 0.553611751 0.19141836
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X226 300 -0.974144216 0.13053539

maior 300 -0.982338036 0.09802436

EW6.2 0.003067056 0.61439350

Ssil -0.252611110 -0.20602517

Grupo 2: formado pelas galáxias contidas na região vermelha mostrado na Figura 3.4

e possui 39 galáxias Starburst, cerca de ∼26% da amostra total de galáxias. Os resultados

das PCAs para o grupo 2 podem ser visto na Figura 3.8. A partir desta análise é posśıvel

verificar que as porcentagem de variância da amostra total de observações foram compre-

endidas pelas 5 primeiras componentes principais, onde essas componentes explicaram a

maior variabilidade dos dados originais contabilizando cerca de ∼ 97% da variância total.

A componente principal 1 do grupo 2 contabilizou o maior valor de variância com cerca

de ∼ 38% e a componente principal 2 compreende cerca de ∼ 22% da variância total,

assim essas duas componentes totalizam ∼ 61% da variância total do grupo 2. Além

disso, a Figura 3.8 mostra que as componentes 3, 4, e 5 apresentam porcentagens de

aproximadamente 14%, 11% e 10% respectivamente. A componente principal 6, 7, 8, 9 e

10 compreende ∼ 3% da variância total do grupo 2.

As Figuras 3.9 e 3.10 ilustram o diagrama de correlação entre as componentes principais

1 (Dim1) e 2 (Dim2) e suas respectivas contribuições para cada uma das 10 propriedades

f́ısicas e qúımicas estudadas nas galáxias do grupo 2. Diferentemente do que foi identificado

no grupo 1, o grupo 2 demonstra um comportamento diferente ao encontrado na amostra

total relativo a fonte de ionização (ver Figura 3.9), pois a componente principal 2 possui

maior contribuição da emissão estelar r Hii (∼ 40%), enquanto as emissão r PDR e r AGN

além de serem correlacionadas elas possuem valores contribuições aproximados, ∼ 22% e

∼ 17% respectivamente.

Também é posśıvel ver nessas figuras que o grupo 2 possui comportamento similar,

ao encontrado para a amostra total, com relação ao tamanho das moléculas de PAHs

onde moléculas grandes e muito grandes são negativamente correlacionadas com moléculas

pequenas e muito pequenas. Na tabela 3.4 estão os valores de correlação de Pearson das

variáveis com as duas primeiras componentes principais. A partir destes valores é posśıvel
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Figura 3.7: Histograma das distribuições das variâncias das propriedades das galáxias Starburst contidas

na componente principal 1 (no topo, Dimensão 1) e 2 (na base, Dimensão 2).
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Figura 3.8: Contribuição de cada componente principal para a variância total do grupo 2. As 2 primeiras

componentes compreendem ∼ 61% da variância total das observações.

Figura 3.9: Diagrama da análise de correspondência das componentes principais 1 (Dim. 1) versus 2

(Dim. 2) para as galáxias do grupo 2. As correlações de cada propriedade estudada das galáxias estão

mostradas pelos seus respectivos vetores e barra de cores mostra a intensidade de correlação. Dimensão 1

e 2 contém ∼61% do total de informações contidas nos dados da amostra.
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inferir que para o Grupo 2 os valores de correlação das fontes de ionização pore estrelas

são maiores do que para as fontes de ionização por AGN, diferentemente do que ocorreu

no Grupo 1, além disso, apesar dos valores de correlação das classes de moléculas grandes

e muito grandes ainda serem bastante intensos é posśıvel perceber que os valores para a

classe de moléculas muito pequenas aumentou significativamente em relação ao grupo 1.

Este resultado pode estar atrelado a correlação entre fontes de ionização por estrelas e as

classes de moléculas muito pequenas, o que nos remete novamente a necessidade de realizar

a análise de correlação entre propriedades para confirmar essas informações.

Além disso, no grupo 2 a EW do PAH em 6,2µm e o silicato mostraram significativa

contribuição para as dimensões 3 e 4, com ∼53% e ∼50% da variância total do grupo,

respectivamente (ver caṕıtulo A). Portanto, esses resultados mostram que a estat́ıstica

multivariada além de ser robusta para estudar astroqúımica ela também sugere que em

ambiente estelar a contribuição das moléculas pequenas são mais significativas. As distri-

buições das contribuições das 10 propriedades f́ısicas das galáxias do grupo 2 contidas nas

5 primeiras componentes principais são mostradas nos diagramas do Apêndice A.

Tabela 3.4 - Contribuição das variáveis para as Dimensões 1 e 2

Propriedades Contribuição Dim.1 Contribuição Dim.2

r AGN 0.16337283 0.612674212

r HII 0.07272801 -0.941191044

r PDR -0.22704631 0.720683299

X0 30 -0.92733507 -0.238688585

X31 150 -0.74352802 0.318765187

X151 225 0.50769044 0.442722114

X226 300 0.97862758 -0.003048866

maior 300 0.98233141 0.015277761

EW6.2 -0.34276656 0.076650471

Ssil -0.19333155 0.325166914
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Figura 3.10: Histograma das distribuições das variâncias das propriedades das galáxias Starburst contidas

na componente principal 1 (no topo, Dimensão 1) e 2 (na base, Dimensão 2).
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Caṕıtulo 4

Conclusões

Ao longo deste trabalho estudamos propriedades f́ısicas e qúımicas de uma amostra de 148

galaxias dominadas por Starburst no comprimento de onda do infravemelho, observadas

pelo telescópio espacial Spitzer. As propriedades relacionadas as fontes de ionização, as-

sinatura de silicato e largura equivalente dos PAHs foram inferidas por Hernán-Caballero

A., Hatziminaoglou E. (2011), enquanto as propriedades referentes as classes moleculares

foram retiradas da base de dados do NASA Ames PAH IR e derivadas por Espinoza e

Sales (2020, em prelo). A amostra foi submetida a analise de componentes principais e

agrupamento hierárquico Ward.

Na primeira etapa deste trabalho, através da analise de componentes principais aplicada

a amostra de 148 galaxias dominadas por starburst foi posśıvel concluir que:

• A variância das 10 propriedades f́ısicas e qúımicas das 148 galáxias dominadas por

Starburst, pode ser explicadas principalmente pelas duas primeiras componentes

principais (∼ 57%) e considerando as 5 primeiras componentes foi alcançado ∼ 90%

da variância total da amostra.

• A primeira componente principal da amostra total possui maior correlação com as

classes moleculares de PAHs e a segunda componente principal carrega tem maior

correlação com as fontes de ionização. Ressaltamos ainda, que as propriedades rela-

cionadas as classes moleculares e fontes de ionização correspondem a maior parte da

variância da amostra.

• Além disso, a análise demonstra indicativos de que a fonte de ionização de AGN

(r AGN) tem maior correlação com moléculas de PAHs grandes e muito grandes,

enquanto, as fontes de ionização por estrelas (r PDR e r Hii) estão mais correlacio-
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nadas com as moléculas pequenas e muito pequenas. Para confirmar esses indicativos

é necessário realizar uma análise de correlação entre as variáveis.

• A componente principal 3 compreende principalmente a variância de fontes de io-

nização por estrelas enquanto a componente principal 4 compreende melhor a variância

das moléculas médias. A contribuição da assinatura de silicato nessa análise foi pouco

significativa nas primeiras 4 componentes, apresentando ∼ 60% da variância na di-

mensão 5.

Além disso, na segunda etapa deste trabalho, ao submetermos a amostra de 148 galáxias

dominadas por starburst a análise de agrupamento hierárquico Ward e distancia euclidiana

foram derivados 2 grupos. O primeiro grupo contendo 109 galáxias e o segundo grupo com

39 galáxias. Ao aplicarmos a análise de componentes principais aos dois grupos, foi posśıvel

concluir que:

• Para o grupo 1, a variância das 10 propriedades f́ısicas e qúımicas das 109 galáxias

podem ser explicadas principalmente pelas duas primeiras componentes principais

(∼ 58,9%). Quando consideramos as 5 primeiras componentes obtemos um total de

∼ 92% da variância da amostra. Semelhante ao que ocorre na análise da amostra

total, a componente principal 1 (dim1) engloba a contribuição das classes moleculares

e componente principal 2 (dim2) engloba a contribuição das fontes de ionização.

• Além disso, a Fig. 3.6 mostra que as classes de moléculas de PAHs grandes e muito

grande são negativamente correlacionadas com a componente principal 1 e as classes

de PAHs pequenas e muito pequenas estão positivamente correlacionadas com a

componente. Já em relação a componente principal 2 temos as fontes de ionização

não-térmicas (r AGN) negativamente correlacionadas com as fontes de ionização

térmicas (r PDR e r HII).

• Além disso, a fonte de ionização com maior correlação com as componentes no grupo

1 foi a fonte não-térmica (r AGN). A classe molecular de moléculas grandes e muito

grandes obtiveram valores de correlação maiores com a componente principal 1 em

relação as classes de moléculas menores para o grupo 1.

• A contribuição da assinatura de silicato na analise foi pouco significativa nas primei-

ras 4 componentes, apresentando ∼ 80% da variância na dimensão 5.
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• Para o grupo 2, a variância das 10 propriedades f́ısicas e qúımicas das 39 galáxias

podem ser explicadas principalmente pelas duas primeiras componentes principais

(∼ 60,8%). Quando consideramos as 5 primeiras componente obtemos um total de

∼ 97% da variabilidade da amostra. Da mesma forma que ocorre no grupo 1, as

classes moleculares de PAHs grandes e muito grandes negativamente correlacionadas

com a componente principal 1 e as classes de PAHs pequenas e muito pequenas estão

positivamente correlacionadas com a componente1. O mesmo acontece com as fontes

de ionização, onde as fontes não-térmicas são negativamente correlacionadas com a

componente 2 e as com as fontes térmicas estão positivamente correlacionadas com

a mesma.

• A partir dos resultados para o grupo 2 foi posśıvel inferir que as fontes de ionização

por estrela obtiveram valores mais alto de correlação de Pearson com as componentes,

diferentemente do grupo 1. Além disso, a classe de moléculas muito pequenas obteve

um valor de correlação maior com a componente 1 em ralação as demais classes para

o grupo 2.

• As variabilidades da EW dos PAHs em 6,2µm e do silicato foram melhor compreen-

didas nas dimensões 3 e 4, com ∼ 53% e ∼ 50%.

Utilizando a técnica para derivar tamanhos moleculares, proposta por Espinoza & Sales

(2020, em prelo) e a análise estat́ıstica multivariada, encontramos resultados que corrobo-

ram com os apresentados por Sales et al. (2010, 2013). Esta análise também sugere que

em ambiente estelar a contribuição das moléculas pequenas são mais significativas. De

modo geral, as distribuições das 10 propriedades das galáxias estão contidas nas 5 pri-

meiras componentes principais, mostradas nos diagramas do Apêndice A. Assim, o estudo

realizado aqui se mostra robusto para o estudo de astroqúımica e suportado por resultados

anteriores em que foram utilizadas diferentes técnicas e modelagens.
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Apêndice A

Análise das Componentes Principais das Galáxias

Starburst

Este caṕıtulo mostra os resultados derivadas dos coeficientes de ponderação das pro-

priedades f́ısicas e qúımicas da amostra de 148 galáxias dominadas por Starburst e seus

coeficientes de correlações para as componentes principais 3, 4 e 5.

Figura A.1: Histograma das distribuições das variâncias das propriedades das galáxias Starburst contidas

na componente principal 3 (Dimensão 3)
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Figura A.2: Histograma das distribuições das variâncias das propriedades das galáxias Starburst contidas

na componente principal 4 (Dimensão 4)

Figura A.3: Histograma das distribuições das variâncias das propriedades das galáxias Starburst contidas

na componente principal 5 (Dimensão 5)
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A.1 Grupo 1

Esta sessão mostra os resultados derivadas dos coeficientes de ponderação das proprie-

dades f́ısicas e qúımicas da amostra de 109 galáxias dominadas por Starburst (Grupo 1) e

seus coeficientes de correlações para as componentes principais 3, 4 e 5.

Figura A.4: Histograma das distribuições das variâncias das propriedades das galáxias Starburst contidas

na componente principal 3 (Dimensão 3)

A.2 Grupo 2

Esta sessão mostra os resultados derivadas dos coeficientes de ponderação das proprie-

dades f́ısicas e qúımicas da amostra de 39 galáxias dominadas por Starburst (Grupo 2) e

seus coeficientes de correlações para as componentes principais 3, 4 e 5.
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Figura A.5: Histograma das distribuições das variâncias das propriedades das galáxias Starburst contidas

na componente principal 4 (Dimensão 4)

Figura A.6: Histograma das distribuições das variâncias das propriedades das galáxias Starburst contidas

na componente principal 5 (Dimensão 5)
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Figura A.7: Histograma das distribuições das variâncias das propriedades das galáxias Starburst contidas

na componente principal 3 (Dimensão 3)

Figura A.8: Histograma das distribuições das variâncias das propriedades das galáxias Starburst contidas

na componente principal 4 (Dimensão 4)
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Figura A.9: Histograma das distribuições das variâncias das propriedades das galáxias Starburst contidas

na componente principal 5 (Dimensão 5)
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