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Resumo

As galaxias ativas sao os objetos mais energéticos do universo. Essas galaxias possuem
uma forte emissao no infravermelho médio, caracteristica que normalmente é atribuida a
presenca de moléculas de Hidrocarbonetos Aromaticos Policiclicos (PAHs). Sabe-se que,
cerca de 20%, do carbono presente no meio interestelar se encontra na composicao dessas
moléculas. A literatura aponta as PAHs como forte indicadora de formacao estelar, no
entanto ha divergéncias quanto a sobrevivéncia dessas moléculas em galaxias de ntcleo
ativo. Neste sentido se faz necessario 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 condigoes. Assim, este trabalho teve como objetivo principal
utilizar ferramentas estatisticas de andlise por agrupamento e componentes principais, para
estudar uma amostra de 148 galaxias dominadas por formacao estelar, afim de inferir mai-
ores informagoes a respeito de suas propriedades fisico-quimicas e a relagao entre tamanhos
moleculares dos PAHs e a principal fonte de ionizacao das galaxias. A partir deste estudo
foi possivel inferir que a maior porcentagem da variancia da amostra de galaxias domina-
das por formagao estelar é atribuida as propriedades relacionadas as classes moleculares e
fontes de ionizacao. Através da analise multivariada também foi possivel identificar as cor-
relagoes entre diferentes classes moleculares e fontes de ionizagdo. A andlise realizada aqui
se mostrou robusto para o estudo de astroquimica 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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Capitulo 1

Introducao

Mesmo as civilizagoes que ainda nao possuiam formas de escrita ja sentiam-se atraidas
pelo céu e deixaram indicios de utilizacao da Astronomia como forma de organizar suas
vidas em sociedade. Varias tribos indigenas brasileiras utilizavam conhecimentos sobre os
movimentos dos astros como ferramenta de orientacao na floresta, para atividades de caca,
plantio e até mesmo como forma de orientar a construcao de suas aldeias. O interesse do
ser humano pelo céu evoluiu ao longo do tempo e os estudos cientificos em Astronomia
refletiram e seguem refletindo fortemente na evolu¢ao da humanidade.

Até meados do século XVIII estavam sendo revelados e catalogados os primeiros objetos
observados além do nosso sistema solar. O astronomo William Hershel com seu telescopio
Great Forty-Foot Telescope de 1,2 metros de diametro e 12 metros de distancia focal,
estudava cometas e alguns objetos extensos e difusos nomeados como nebulosas. Apesar
de Kant (1724-1804) ja ter mencionado que esses objetos poderiam ser “Universos Ilhas”,
ou seja, outras galdxias, até o fim do século XIX sistemas como aglomerados estelares,
galaxias e nebulosas planetdrias eram classificados unicamente como nebulosas. Sé foi
possivel estudar com maiores detalhes a natureza desses objetos a partir da construcao de
grandes telescopios entre o final do século XIX e inicio do século XX.

Somente em 1923 Edwin Hubble, Astronomo nascido nos Estados Unidos, realizou es-
tudos com Cefeidas (tipo de estrelas pulsantes com luminosidade variavel Fig. 1.1) na ne-
bulosa espiral atualmente conhecida como Andromeda. Astronomos da época sabiam que
o brilho aparente de uma estrela diminui conforme o quadrado da sua distancia, além disso,
sabiam que descobrindo o brilho intrinseco do objeto era possivel calcular sua distancia.

Em posse da relagao conhecida entre periodo e luminosidade de estrelas Cefeidas, Hub-

ble identificou que a nebulosa espiral era na realidade um objeto extragaldctico (Gastao,
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The period-luminosity
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Figura 1.1: Os periodos das estrelas sao regulares e podem variar de 1 a 100 dias. Essa variagao
de periodo estd 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 diametro da Via Lac-
tea. Hoje é sabido que o universo é composto por uma infinidade de galaxias e que elas
sao sistemas de alta complexidade compostos por estrelas, gés, poeira e matéria escura.
O Telescépio Espacial Hubble, no ano de 2004, apés um periodo de aproximadamente 4
meses de observagao de uma pequena regiao do espaco, obteve uma imagem ultra profunda
do universo. Esta imagem (Fig. 1.2) deixa evidente a existéncia de milhdes de galdxias
além da nossa Via Lactea. Na imagem, feita com o espectrometro de infravermelho préximo
acoplado no Telescépio Espacial Hubble da NASA /ESA foi possivel identificar galdxias a
bilhoes de anos-luz de distancia, que existiram a muito tempo atras revelando uma imagem

do Universo mais distante.

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

(Fonte da Imagem: Site Hubble Space Telescope).


https://spacetelescope.org/images/heic0406b/
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As galdxias possuem morfologias distintas classificadas em espirais normais (.5) e bar-
radas (SB), elipticas (£) com diferentes graus de achatamento e irregulares (1), de acordo
com o Diagrama de Hubble (1921), exemplificado na Fig. 1.3. Neste diagrama, também co-
nhecido como diagrama da forca, as galaxias foram classificadas conforme sua morfologia,
ou seja, de acordo com a configuracao de sua estrutura aparente, esta nao é uma repre-
sentacao evolutiva, mas sim um diagrama que auxilia na compreensao das representacoes
existentes de uma galaxia e suas principais caracteristicas como a variacao da quantidade
de gés e populacgoes estelares. As galdxias elipticas sao dominadas por estrelas velhas
(t > 10° anos) e mais pobres em gés, enquanto as galdxias classificadas como espirais sao
ricas em gds e dominadas por populacoes estelares mais jovens (com ¢ ~ 10 anos) (Leao,
2006).

A estrutura morfoldgica possui 3 principais componentes: o bojo, o disco e o halo. Além
disso, as galdxias sao também classificadas conforme suas caracteristicas de atividade como

sera visto na proxima segao.

Sequéncia de Hubble

Espirais

Irregulares

Espirais com barra

Figura 1.3: Diagrama de Hubble (1921) que representa as estruturas morfolégicas das galdxias, onde
(E) séo as galdxias elipticas, (5) sdo as espirais normais e (SB) sdo as espirais barradas. Fonte: Tese de
Doutorado do Dr. Joao Rodrigo Souza Leao (2006).



28 Capitulo 1. Introdugao

1.1 Galaxias Ativas

Apoés longos processos as galaxias ja estruturadas apresentam trés tipos distintos de
evolugao. De acordo com Gastao (2018), esses processos podem ser classificados como
evolucao da dinamica da galaxia considerando as caracteristicas de velocidades, interagoes
e distribuicao espacial, evolucao de acordo com a taxa de formacao de estrelas em funcao do
tempo e a evolugao quimica onde o ambiente é enriquecido devido as formagoes e explosoes
estelares.

Milhares de galdxias possuem em sua regiao central uma luminosidade intensa prove-
niente de diferentes processos de atividade nuclear, desta forma, é possivel utilizar essas
peculiaridades para classifica-las. Na Fig.1.4 sao apresentadas as classificagoes conhecidas,
onde podemos perceber que entre os Nucleos Ativos de Galdxias (AGN, do inglés “active
galactic nuclei”) encontram-se galdxias LINERs, Starbursts, Seyferts 1 e 2 e Quasares,

conhecidos como os AGSs mais luminosos com luminosidade bolométrica entre ~ 10** e
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Figura 1.4: Esquema de classificagdo de galdxias quanto ao processo de atividade nuclear. (LIR =
Luminoso no infravermelho; BAL = Linha de absorcao larga; FR = Fanaroff-Riley; NELG = galdxia com
linha de emissao estreita). Fonte: Roy (1994)

Um dos pontos fundamentais da astrofisica moderna é entender qual é a origem da fonte
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de energia responsavel pelo continuo e linhas de emissao observadas em galaxias AGN. A

1 0s AGNs mais intensos

luminosidade de uma galdxia normal é da ordem de ~ 1038ergs™
podem chegar a luminosidades na ordem de ~ 10*®ergs=!. A energia de um AGN vai dos
raios gama até as ondas de radio, o seu continuo, conhecido como distribuicao espectral
de energia (SED, do inglés “Spectral Energy Distribution”), difere das galdxias normais
(Sales, 2012), como pode-se perceber na Fig.1.5, onde o continuo tipico de uma galdxia

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

estd representado pelo espectro de uma galaxia “Radio Loud”.
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Figura 1.5: Continuo de um AGN, representado pelo tragado continuo em preto (galdxia “Radio-Loud”)
e o tracejado em rosa (Galdxia “Radio-Quiet”). O continuo de uma galdxia normal estd representado pela
linha pontilhada em verde. Fonte: (Gastao, 2018) (imagem adaptada da Fig. 1.3 de ?)

1.1.1 Galaxias Seyfert

Estudo desenvolvido por Carl K. Seyfert identificou que vérias galaxias possuem ca-
racteristicas semelhantes 4 da galdxia NGC 1068, que foi anteriormente estuda por Fath
(1909). Fath identificou na NGC 1068, seis linhas de emissao intensas caracteristicas de
regioes H 11 e nebulosas planetarias, uma dessas linhas era a Hf . As demais linhas estavam

relacionadas a transicoes proibidas, ou seja, linhas que sao emitidas por atomos submetidos
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a transicoes de energia que fogem a regra de selecao estabelecida pela mecanica quantica,
sao elas: [O I1] A3727, [Ne I11] A3869, [O I11] \4363, 4959, 5007 (Audibert, 2015). No
entanto, as linhas da NGC 1068 eram extremamente alargadas, com algumas centenas de
Km s7', comparadas as linhas de emissao encontradas em nebulosas planetérias (Riffel,
2008).

As galdxias que apresentam essas caracteristicas ficaram conhecidas como uma classe
especifica de objetos, as Galéxias Seyfert, elas apresentam em suas regioes centrais um alto
brilho superficial, linhas de emissao alargadas e com alto indice de ionizacdao (Audibert,
2015). As galdxias Seyferts sao divididas em: Seyfert tipo 1 (Sy 1) e Seyfert tipo 2 (Sy 2).

A diferenga entre as galaxias do tipo Seyfert 1 e Seyfert 2 esta relacionada a presenca ou
auséncia da componente larga nas linhas de recombinacao do hidrogénio correspondentes
a HB, Ha e Hy. Na Fig.1.6 - (a) é possivel perceber que nas galdxias do tipo Seyfert
1 as linhas de emissao sao alargadas, onde o gas pode atingir velocidade da ordem ~
10.000 — 50.000km/s. Ja nas galaxias Seyfert 2 (Fig.1.6 - (b)) identificamos as regioes de

linhas estreitas onde o gés chega a velocidades da ordem de ~ 500 — 1.000km/s.
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Figura 1.6: (a) - Seyfert 1 representada pelo espectro da galdxia NGC5141. (b) - Seyfert 2 representada
pelo espectro da galdxia 4941. Fonte: Bill Keel (https://pages.astronomy.ua.edu/keel/agn/) - tltima

atualizagao: Novembro, 2002

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

galdxia 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 galdxia existe um buraco-negro com
um disco de gas ao seu redor, denominado disco de acres¢ao. As diferencas observadas nos
espectros de emissao das galaxias Seyfert tipo 1 e 2 podem ser atribuidas 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 galaxia
do tipo Seyfert tipo 1 nao é obscurecido pelo toro molecular (“face-on”), desta forma o
observador consegue identificar a regido central da galdxia e a regiao de linhas largas (BLR,
do inglés “Broad Line Region”). J4 nas galdxias do tipo Seyfert tipo 2 o angulo de visada
do observador é obscurecido pelo toro molecular (“edge-on”) impedindo a observagao das
regices centrais da galdxia resultando no espectro de regides de linhas estreitas (NLR, do

inglés “Narrow Line Region”) (Sales, 2012).
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Figura 1.7: Esquema representativo do modelo unificado de AGN. No centro da imagem (em preto)
estd representado um buraco-negro supermassivo (SMBH, do inglés “Super-Massive Black-Hole”). Em
vermelho esté o disco de acre¢ao. Os jatos sdo representados pela parte em amarelo. A NLR é representada
pelos pontos em azul escuro. A regido em torno do disco de acresgdo é a BLR. O toro molecular é
representado pelas regides em cinza em ambos os lados da figura.). Fonte: (Sales, 2012)
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1.1.2  Quasar

Sao AGNs raros e altamente luminosos, com luminosidade bolométrica de X10* 4
X10* ergs~!, seu nome vem do inglés quasi-stellar radio source, que em portugués significa
fonte de radio 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 nao
possui tamanho suficiente para ser considerado uma galaxia. A funcao de luminosidade das
galaxias do tipo Seyfert 1 ajusta-se suavemente a funcao 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 galaxias do tipo Seyfert 1, as linhas per-
mitidas HI, Hel e Hell sao alargadas, porém uma diferenca importante de caracteristica
espectral dos Quasares para as Seyferts 1 é que as linhas proibidas sao de baixissima in-
tensidade e na maior parte das vezes inexistentes. Acredita-se que isso ocorra em funcao

do processo de desexcitacao ocorrer por colisao (Rees et al., 1989).

1.1.3 Galaxia LINER

LINERs, do inglés Low-Ionization Nuclear Emission-Line Region, sao galaxias com
nicleo ativo e caracterizada por possuir espectro dominado por linhas de emissao estrei-
tas, produzidas por ions de baixa ionizacao. O gas é ionizado por fonte nao térmica.
Aproximadamente 80% das galdxias LINERs sao espirais Sa e Sb, isso significa 1/3 de
todas as galaxias espirais. Também sao encontradas LINERs com estrutura morfoldgica

do tipo Sc e Elipitcas, mas em menor ntimero.

1.1.4 Galaxia Starburst

As galdxias classificadas como Starburst sao geralmente compreendidas como objetos
que possuem episodios de formacao estelar intensa durante um periodo de tempo relativa-
mente curto ao ser comparado com a idade do universo. As galaxias Starburst possuem
vérias regioes de formagao estelar jovem na regiao central (=~ 1Kpc) da galdxia. Esses
sao fenomenos importantes para estudar a evolucao de estrelas massivas, gas e poeira e
processos fisicos associados aos estdgios iniciais da formagao de galaxias.

Galaxias Starbursts possuem alta concentracao de gas (Leitherer et al., 2001), e alta
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taxa de formacao estelar (=~ 10M s~! Kpc™2), cerca de 10% vezes mais intensa que a taxa
de formagao estelar da Via Léctea (1,65, +0.20 M) originando estrelas do tipo O e B com
massa > 25M a temperatura eletronica t, ~ 10*°K, e que sdo responsdveis pela emissao
de linhas caracterfsticas intensas de S TV A1400 e C IV A1550 A (Ledo, 2006).

A maior parte da luminosidade das galaxias Starburst encontra-se no comprimento de
onda do ultra-violeta (1 a 380 nm) em fungao da formagao de estrelas jovens (Searle et al.,
1973), responséveis pela ionizagdo da poeira que absorve essa radiagdo e nesse processo
de excitacao acaba re-emitindo no comprimento de onda do infravermelho. O periodo
estimado de vida de uma galdxia como a Via Léactea ¢ de aproximadamente 10° anos e o
periodo de formagao estelar pode durar quase toda a sua existéncia (~ 108). Em galdxias
Starbursts o gas é consumido rapidamente devido aos surtos de formacao estelar, ou seja,
em galdxias com essas caracteristicas o periodo de formacao de estrelas jovens é sustentado
por um curto periodo de tempo. Uma caracteristica espectral marcante nas Starbursts sao
a presenca de linhas de emissao estreitas e intensas como pode ser visto na 1.8 onde temos
o espectro de quatro Starbursts representados pelas galaxias N3310, N7714, N1614 e N34.

Ainda nao esté claro para a ciéncia quais sao os mecanismos que geram esses surtos de
formagao estelar. No entanto, existem duas teorias sobre como se forma um Starburst. Em
galdxias espirais barradas, a existéncia da barra pode ser responsavel por atrair e acumular
gas na regiao central (r < 1Kpc) e iniciar um processo de formagao estelar. Além disso os
surtos também podem ser ocasionados a partir de colisoes galdcticas (Toomre e Toomre,
1972).

Para o desenvolvimento desta pesquisa foi utilizada uma amostra de galaxias domi-
nadas por Starburst, essas galaxias foram assim classificadas por terem a emissao domi-
nada por surtos de formacao estelar jovem, considerando os critérios estabelecidos por
Hernén-Caballero e Hatziminaoglou (2011), as caracteristicas dessa amostra serao melhor
detalhadas no capitulo de Observacao e Reducgao de Dados.

Para facilitar a compreencao apartir daqui iremos nos referir a Starburts como galaxias
dominadas por surtos de formacao estelar e a AGN como galaxias que possuem buraco

negro ativo.
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Figura 1.8: Espectros de 4 Starbursts representados pelas galdxias N3310, N7714, N1614 e N34. Fonte:
Fig.9 (Riffel et al., 2006)

1.2 Hidrocarbonetos Aromaéaticos Policiclicos

A espectroscopia se preocupa principalmente em estudar a interacao da luz com a
matéria e é uma ferramenta fundamental para o estudo na Astronomia. FEla é capaz
de revelar as propriedades mais inerentes de uma galaxia, conectando a Astronomia a
Fisica em seus niveis atomicos e moleculares (Anil K. Pradhan, 2011). Varios compostos
quimicos, organicos e inorganicos, que possuam ligagoes covalentes emitem ou absorvem
radiagao com frequéncias na regiao do infravermelho, como por exemplo as moléculas de
Hidrocarbonetos Aromaéticos Policiclicos que emitem no infravermelho médio através de
vibragoes moleculares.

Cerca de 20% do carbono do meio interestelar estd na forma de hidrocarbonetos
arométicos policiclicos (da sigla em inglés PAHs), moléculas que dominam a emissao 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
importancia no meio interestelar. O Benzeno é o composto organico que forma a familia de

hidrocarbonetos arométicos (Chang, 2010). De acordo com registros histéricos, o primeiro
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cientista a identificar o Benzeno foi Michael Faraday, no ano de 1825, enquanto estudava
um residuo oleoso procedente de um gas de iluminacao. Antes disso, era sabido que apenas
o Benzeno era formado por seis atomos de carbono e seis de hidrogénio (C6H6), porém a
estrutura do benzeno ainda era uma incognita. 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 caracteristicas. Em Astronomia a primeira observagao
realizada de moléculas formadas por Benzeno, hidrocarbonetos aromaticos policiclicos -
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 sao moléculas organicas que possuem uma rede

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

1.2.1 A Estrutura da Molécula de Benzeno

A molécula de Benzeno pertence a classe dos hidrocarbonetos e é formado apenas por
seis atomos de carbonos e seis atomos de hidrogénios. E explicado pela quimica que o
atomo de carbono pode fazer quatro ligagoes classificadas em trés tipos: simples, dupla
e tripla. Aqui nos concentraremos nas duas primeiras. A ligacao simples denominamos
de ligacao sigma, o. Este tipo de ligacao é responsavel pela interacao frontal dos orbitais
moleculares, como exemplificado na 1.9 - (a), onde é possivel ver dois dtomos de carbono

em ligagao simples.

(b} Esquema das ligagdes ©  (¢) Representagio simbdlica

Figura 1.9: (a) Ilustragao das interacoes frontais causadas pelos orbitais sigmas no anel benzenico o. (b)

Tlustracao da interagao paralela causada pelos orbitais m no anel benzenico.
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A ligacao dupla denomina-se de ligacao pi, w. A ligacao 7 é dependente direta da ligacao
o, pois quando se tem uma ligagdo dupla a primeira serd sempre sigma (o) e a segunda
serda pi (7). Na 1.9 - (b) pode-se observar a interac¢do paralela entre orbitais ocasionada
pela ligacao dupla entre dois carbonos. Por enquanto vamos nos deter apenas a estrutura
formada pelos carbonos. No Benzeno os carbonos formam o que chamamos de geometria
trigonal plana, com ligagoes simples (o) e duplas (7) distribuidas alternadamente pela

molécula, conforme 1.10.
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Figura 1.10: Estrutura trigonal plana da molécula de Benzeno com ligacoes duplas e simples distribuidas

alternadamente.

O que acontece no Benzeno é que todos os seus carbonos participam de uma das ligacoes
duplas, logo nao podemos afirmar que a 1.10 esta totalmente correta, pois as ligagoes duplas

poderiam estar distribuidas de outra maneira, como na 1.11.
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Figura 1.11: Estrutura trigonal plana da molécula de Benzeno com ligacoes duplas e simples distribuidas
alternadamente.

Em consequéncia disso, assume-se que a melhor representagao da mesma é um hibrido
de todas as possibilidades de configuragoes da molécula. Desta forma o Benzeno é repre-
sentado pela 1.12.

Outra consequéncia, proveniente das ligagoes duplas em todos os carbonos do Benzeno,

¢ a sua deslocalizagao eletronica, ja que os carbonos participam de ligagoes 7 e todos
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Figura 1.12: Estrutura trigonal plana da molécula de Benzeno com ligacoes duplas e simples distribuidas

alternadamente.

eles formam orbitais paralelos. No Benzeno existem 42 elétrons distribuidos par a par
em cada orbital. 24 elétrons estao nos orbitais de interacao frontal, ou seja, nas ligacoes
sigma, e sao distribuidos localizadamente. Porém os carbonos com ligagoes 7 formam trés
orbitais paralelos de interacao dos pares de elétrons. Nesse tipo de interacao os elétrons
circulam livremente entre os orbitais, formando uma nuvem acima e abaixo do plano do
anel benzeénico, que ¢é a regiao de maior probabilidade de encontrarmos esses elétrons,
conforme 1.13. A essa distribuicao deslocalizada de elétrons no Benzeno dé-se o nome de

Ressonancia.

Figura 1.13: Molécula de Benzeno [C6H6], base das moléculas de Hidrocarbonetos Arométicos Policiclicos.
Acima e a baixo do anel benzénico estd a regiao de maior probabilidade de encontrar o elétron denominada

regiao de ressonancia.

1.2.2 Emissao Por Vibragao Molecular No Infravermelho

No decorrer da década de 1860, James C. Maxwell conseguiu mostrar a possibilidade
de se encontrar uma equacao de onda que pudesse descrever a propagacao de um campo
magnético, bem como uma equacgao para descrever a propagacao do campo elétrico. Isto
o levou a relacionar a luz a uma onda eletromagnética. Entre as regioes do espectro
eletromagnético existe a do infravermelho, que por sua vez é divida em infravermelho
proximo — NIR (do inglés “Near Infrared”) (4000 até 12000 cm '), infravermelho médio —
MIR (do inglés “Middle Infrared”) ( de 4000 a 400 cm ™) e infravermelho distante — FIR
(do inglés “Far Infrared”) (400 até 40 cm™"') (Hilzette et al., 2008). Na quimica, a principal

regiao de interesse ¢ a que se encontra no intervalo de comprimentos de onda entre 2,5um e
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25um, por ser caracteristica das emissoes por vibragoes moleculares. Os principais modos

vibracionais sao os de estiramento e de deformacao angular, representados na 1.14.

Deformagoes Axiais

Simétrica Assimeétrica

Deformacgdes Angulares

Simétrica Assimetrica

Vi *
Simétrica Fora do Plano Assimétrica ﬁora do Plano

Figura 1.14: Modos normais de vibragoes moleculares. Fonte: LaPTeC - Unesp
(https://www2.sorocaba.unesp.br/gpm/)

Nos modos de Deformagoes Axiais ocorre a variacao da distancia entre os dtomos e nos
modos de Deformacoes Angulares ocorre a variagao dos angulos formados pelas ligacoes
entre os atomos, conforme a figura pode-se notar que essas deformacoes podem ocorrer
no plano ou fora do plano da ligagao quimica. A emissao no infravermelho ocorre quando
uma molécula absorve um féton 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 desexcitacao ocorre a emissao no comprimento de onda do infravermelho
que dependera também da geometria e carga da molécula. No meio interestelar as PAHs
sao o material organico mais abundante.

Acredita-se que até 50% da luminosidade emitida no infravermelho médio pode estar
relacionada as bandas de emissao das PAHs. Além disso, essa classe de moléculas sao
importantes tracadoras de regioes de formacao estelar. As bandas mais intensas carac-
teristicas dessas moléculas sao 3.3, 6.2, 7.7, 8.6 e 11.3 um. Existem outras 13 bandas
de menor intensidade que também estao associadas a presenca de PAHs, sao 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 pwm (Tielens, 2005). Na
tabela 1.1 é possivel identificar os tipos de modos vibracionais associados a cada banda

caracteristica dos PAHs.
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Figura 1.15: Sobreposicao de nove espectros de galdxias Starbursts observadas pelo IRS em que sao

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

Os PAHs sao basicamente arranjos de anéis benzenicos interligados e sao o material
organico 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 deposi¢oes de poeira interplanetaria (Ehrenfreund et al., 2002).
Esses materiais podem ter sido produzidos dentro do sistema solar ou em outras partes da
nossa galaxia, 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 atomos de carbono do
anel benzenico podem participar de 3 (trés) anéis diferentes simultaneamente. J& do outro
lado da figura consta a classe de PAHs mais abertas, onde os atomos de carbono participam
de no maximo dois anéis benzenicos diferentes, denominada de Catacondensados.

Em detrimento disso, as PAHs Pericondensados sao mais estaveis pois nessas moléculas
a nuvem de deslocalizagao eletronica geralmente é maior devido a sua configuragao geométrica
(Tielens, 2005). Os PAHs podem ser formados no meio interestelar a partir de processos
de condensacao de fuligem de material de estrelas (Canelo, 2016). As reagdes acontecem

a partir da molécula de acetileno (C2H2), passando pelo processo de adi¢ao de hidrogénio
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Figura 1.16: Classe de PAHs: Pericondensados - Atomos de carbonos séo parte de trés anéis benzénicos
simultaneamente. Catacondensados - Moléculas de estrutura linear, &tomos de carbono participam de até
dois anéis benzénicos.

e a partir do fenil (C6HG6) é estabelecido um curso estavel para a molécula de Benzeno
(C6HG6) e entao anéis aromaéticos comecam a se conectar formando moléculas de PAHs

mais complexas.

1.3 Motivacao e Objetivos

As galdxias ativas (AGNs e Starbursts) sao os objetos mais energéticos do universo,
chegando a emitir de 100 a 1000 vezes a energia da Via Léactea ( 10*®erg/s) (Sales, 2012).
Essas galaxias possuem uma forte emissao no infravermelho médio, caracteristica que nor-
malmente é atribuida a presenga de moléculas de PAHs. A emissao em comprimentos de
onda do MIR da amostra de galdxias dominadas por Starburst, ou seja, intensa formagao
estelar é caracterizada tanto por emissao molecular, PAHs e silicatos, quanto por emissao
de géas ionizado por estrelas (ver Fig. 1.15 deste trabalho e também Figura 12 de (Hernan-
Caballero A., Hatziminaoglou E., 2011) ) ou choques devido ao disco de acresgao nos
AGNs. Neste sentido, uma pergunta fundamental é sobre a compreensao da contribuicao
da fonte de excitacao em galdxias Starburst e AGNs, pois as fontes de excitacao possuem
origens distintas, onde Starburst possui fontes térmicas vindo de estrelas e AGNs fontes

nao térmicas devido ao disco de acresgao do SMBH.
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Figura 1.17: Classe de PAHs: Pericondensados - Atomos de carbonos s@o parte de trés anéis benzénicos
simultaneamente. Catacondensados - Moléculas de estrutura linear, &tomos de carbono participam de até
dois anéis benzénicos.

Portanto, ao estudar as moléculas de PAHs, material organico, em uma amostra com-
posta por galaxias dominadas por emissao estelar, porém, que também possuem alguma
contribuicao de AGNs teremos a oportunidade, utilizando técnicas multivariadas de mo-
delagem da estrutura de covariancia, de derivar a contribuicao das atividades Starburst e
AGN para a evolucao das propriedades fisicas e quimicas das moléculas organicas de PAHs
nas galaxias, e assim, ressaltar algum elemento importante na evolugao das moléculas
organicas ao longo do Universo.

A literatura cientifica aponta as PAHs como forte indicadora de formagao estelar (Star-
bursts), e que apesar de serem moléculas estaveis, os PAHs ndo sobrevivem em AGNs.
Essas informagoes 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 extragalacticos (AGNs e Starbursts), propds que as PAHs sobrevivem
em ambientes altamente energéticos devido a existéncia de graos de poeira com geometria
toroidal que absorvem a luz direta do nicleo ativo (Sales et. al. 2010). Neste sentido se
faz necessario 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 condicoes.

Sendo assim, este trabalho teve como objetivo principal utilizar ferramentas estatisticas
de analise por agrupamento e componentes principais, para estudar uma amostra de 148
galaxias dominadas por Starbursts, afim de inferir maiores informagoes a respeito de suas
propriedades fisico-quimicas e a possivel relacao entre tamanhos moleculares dos PAHs e

a principal fonte de ionizacao das galaxias.
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Tabela 1.1 - Bandas de emissio caracteristicas de moléculas de Hidrocarbonetos Aromaticos Policiclicos

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

Frequécia

Modos Vibracionais

3.3 um
3.4 pm

5.2 um
5.65 um
6.0 um
6.2 um
6.9 um
7.6 um
7.8 um
8.6 um
11.0 pm
11.2 ym
12.7 ym
13.6 um
14.2 ym
16.4 um

Plateaus
3.2-3.6 um
6-9 um
11-14 pym
15-19 pym

aromatic C-H stretching mode

aliphatic C-H stretching mode in methyl groups C-H stretching mode
in hydrogenated PAHs hot band of the aromatic C-H stretch
combination mode, C-H bend and C-C stretch

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

C-0O stretching mode

aromatic C-C stretching mode

aliphatic C-H bending mode

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

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

C-H in-plane bending modes

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

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

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

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

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

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

overtone and combination modes, C-C stretch

blend of many C-C stretch and C-H in-plane bend modes
blend of C-H out-of-plane bending modes

in-plane and out-of-plane C-C-C bending modes
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Capitulo 2

Materiais e Métodos

No decorrer deste capitulo é detalhado as informagoes a respeito dos instrumentos de
observagao, bases de dados, métodos e ferramentas matematicas utilizadas para viabilizar

a realizacao desta pesquisa.

2.1 'Telescopio Espacial Spitzer

Figura 2.1: Telescépio Espacial Spitzer, lancado no ano de 2003, especificamente desenvolvido para realizar

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

O telescopio espacial Spitzer foi langado 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 diametro. Foi projetado para realizar
observagoes e coleta de dados no comprimento de onda do infravermelho. Até o momento
do seu langamento foi o maior projeto desenvolvido para captura de dados nesse intervalo
do espectro eletromagnético.

Possui um compartimento com trés instrumentos cientificos, resfriados criogenicamente.
Esses instrumentos sao os responsdveis por realizar as observacoes de dados fotométricos

e espectroscopicos. Sao eles: IRAC, MIPS e IRS.

2.1.1 Fotometro IRAC

O IRAC (da sigla em inglés “Infrared Array Camera”), foi projetada para captar ima-
gens nos comprimentos de onda do infravermelho préximo e médio (entre 3.6 4 8.0 um).
Este instrumento possui quatro detectores com dimensoes de 256 x 256 pixeis cada um,
que sao responsaveis por medir a luz e comprimentos de ondas distintos: 3.6, 4.5 , 5.8 e

8.0 um.

2.1.2 Fotometro MIPS

O MIPS (do inglés “Multiband Imaging Photometer for Spitzer”) é uma camera assim
como o IRAC, porém realiza capturas no comprimento de onda do infravermelho médio e
distante. O conjunto de detectores responsaveis pela banda de 24 pm possuem dimensoes
de 228 x 228 pixels, ja os detectores responsaveis pelas bandas de 70 e 160 yum possuem
dimensoes 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 Espectrografo IRS

O IRS (do inglés “Infrared Spectrograph”), como o préprio nome sugere, é um es-
pectrégrafo que fornece dados com alta (R ~ 600) e baixa (R ~ 60-130) resolugdo no
infravermelho médio, cobrindo um intervalo espectral entre 5 a 40 um. Este instrumento
também possui quatro médulos que atuam em comprimentos de onda e qualidade de re-
solugao diferentes. Um moédulo possui baixa resolucao e comprimento de onda curto, que
detecta luz entre o intervalo de 5,3 & 14 um. Um modulo de baixa resolu¢ao e comprimento

de onda longo para observacao nos intervalos de 14 a4 40 um.
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Um moédulo com alta resolucao e comprimento de onda curto e cobre o intervalo de 10
4 19,5 pum e por tltimo um modulo de alta resolucao e comprimento de onda longo, para

observacgoes entre 19 4 37 um. Além disso cada médulo possui uma fenda individual.

2.1.4 O Projeto Spitzer/IRS ATLAS

O projeto Spitzer/IRS ATLAS é um catélogo publico que contém cerca de 750 espectros
ja reduzidos de diversas classes de galaxias, como Starburts, Seyferts e Radio galdxias.
Os dados foram observados pelo espectrégrafo no infravermelho presente no Telescopio
Espacial Spitzer, que realizou capturas em baixa, média e alta resolucao (Canelo, 2016).
Neste trabalho, foram utilizados dados de galaxias retirados do projeto Spitzer/IRS ATLAS
que fazem parte de uma amostra classificada como dominadas por Starbursts (MIR SB), de
acordo com os parametros derivados por Herndn-Caballero A., Hatziminaoglou E. (2011),
ou seja, galaxias cuja emissao é dominada por surtos de formacao estelar. A amostra
completa contém 257 galdxias Starbursts, porém, devido a auséncia de dados espectrais
no intervalo entre 5 e 13um e/ou alto valor de ruido nos dados de 109 galdxias o presente
estudo possui uma amostra composta por 148 objetos.

A Fig. 2.2 mostra os espectros normalizadas das galaxias da amostra final estudada,
onde podemos ver, claramente, a emissao das bandas de PAHs em 6.2um, 7.7um, 8.6um,

11.2pum e 12.8um.

2.2 Base de dados do NASA Ames PAH IR

Desde meados dos anos 90 sao realizados estudos, computacionais e experimentais, com
os espectros eletromagnéticos no infravermelho de PAHs. Nos tltimos 20 anos esses estudos
foram intensificados pelo centro de pesquisa da Administragdo Nacional da Aerondutica
e Espaco (NASA, do inglés “National Aeronautics and Space Administration”), com o
objetivo de, a longo prazo, coletar uma quantidade consideravel de informagoes sobre as
PAHs para desenvolver sondas que possibilitem a realizacao de estudos mais detalhados
dessa classe molecular em objetos astronomicos (Boersma et al., 2014). Os PAHs estudados
por esses autores representam em tamanho, carga e estruturas moleculares a faixa que
possivelmente esta presente no meio interestelar. Os resultados desses estudos vem sendo

reunido em uma biblioteca virtual e disponibilizada a comunidade cientifica e geral.



48 Capitulo 2. Materiais e Métodos

Amostra de Galaxias Dominadas Por Starbursts
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Figura 2.2: A emissdo das bandas de PAHs em 6.2um, 7.7um, 8.6um, 11.2um e 12.8um podem ser

claramente identificadas

O NASA Ames PAH IR Spectroscopy Database - PAHdb foi publicado pela primeira vez
em 2010 e possuia uma biblioteca com 583 espécies moleculares, experimentas e tedricas,
de PAHs. Em 2013 houve uma atualizacao no banco de dados e a versao 2.00 apresentou
700 espécies moleculares. A versao 2.00 é a utilizada neste trabalho. Além dela, durante
a realizacao desta pesquisa, uma nova atualizacao foi realizada, a versao 3.00 possui 2439
espécies moleculares.

Através da plataforma NASA Ames PAH IR Spectroscopy Database é possivel ter
acesso aos espectros de todas as moléculas simuladas. Além disso, o site oferece uma
ferramenta em IDL (uma colegao de programas que utiliza uma linguagem de programacao
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 versao 2.00. A discriminagao levou em consideragao
propriedades como tamanho, carga e composicao das moléculas. Podemos perceber que
existe uma sobre abundancia de moléculas pequenas de PAHs, tanto na versao 2.00 quanto
na versao 3.0, e isso é devido ao custo computacional necessario para resolver a dinamica
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: Distribuigdo de PAHs da versdo 2.0 do PAHDb. O eixo y representa o nimero de espécies
moleculares e o eixo x representa a quantidade de atomos de carbono presente em cada PAH. PAHs
com adigao de oxigénio sdo representados pela cor amarela, magnésio/ferro pela cor marrom e nitrogénio
pela cor verde. Em azul aparecem os PAHs “puros” compostos apenas por carbono e hidrogénio. Fonte:
Boersma et al. (2014).
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Figura 2.4: Distribuigdo de PAHs da versao 3.20 do PAHDbD. O eixo y representa o nimero de espécies
moleculares e o eixo x representa a quantidade de dtomos de carbono presente em cada PAH. Os PAHs
neutros sao representados pela cor marrom, anions pela cor amarela e cations pela cor verde. Fonte:
Boersma et al. (2014).
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2.3 Determinacao do Tamanho dos PAHs Usando Mapeamento de
Angulo Espectral (SAM)

E comum a utilizacao da espectroscopia como ferramenta para identificar elementos
quimicos em objetos astronomicos. Isso so é possivel porque cada molécula, no caso deste
trabalho, possui um espectro caracteristico devido a sua configuracao geométrica, seus
modos vibracionais, temperatura, carga e composicao. 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 galdxia
Starburst da nossa amostra utilizando o algoritmo de mapeamento de angulo espectral
(SAM, do inglés “Spectral Angle Mapper”).

O método matematico utilizado pelo algoritmo SAM, basicamente obtém os angulos
formados entre o espectro de referéncia e o espectro de interesse, tratando-os como vetores
em um espago com dimensionalidade igual ao nimero de bandas (Kruse et al., 1993). Nesta
andlise realizada por Espinoza (2020, no prelo) o espectro de referéncia é representado pela
classe molecular e o os espectros de interesse sao representados pelas galdxias.

O SAM pode ser expresso matematicamente da seguinte forma,

DTy
VS (X)X (Y)?)

onde, a é o angulo calculado entre o espectro de referéncia e o espectro de interesse

a = cos™!(

), (2.1)

que varia entre 0° e 90° ; X é o espectro de interesse; Y é o espectro de referéncia. Quanto
menor o angulo «, maior o indice 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 versao 2.00 do PAHDb, Espinoza & Sales (2020, no prelo)
categorizou os PAHs neutros desse banco de moléculas em 5 classes objetivando diminuir
a degenerescéncia. 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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Band j
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Figura 2.5: Representagao do angulo espectral (a) calculado entre o espectro de interesse (material x)
em relagdo ao espectro de referéncia (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 referéncia para assim o algoritmo SAM derivar o tamanho das moléculas de PAHs para
cada galaxia Starburst da nossa amostra. Os espectros de referéncia foram estabelecidos
em 45° (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 galaxia Starburst da nossa amostra utilizando o algoritmo SAM. Em todas as figuras
os simbolos em azul representam galdxias Starburts da nossa amostra, a linha diagonal
em 45° representa a classe molecular determinada e os eixos x e y, que vao de 0% a
100%, representam intensidade. Desta forma, a distancia da galdxia para com a diagonal
representa o grau de similaridade entre elas. A distancia do ponto em relacao a origem dos
eixos x e y representa a intensidade de contribuicao da classe molecular para o fluxo da
galaxia. Ou seja, quanto maior for a proximidade da galdxia com a linha diagonal de 45°
e maior for a sua distancia da origem, maior sera a similaridade da galaxia com a classe
molecular e maior serd a contribuicao da classe molecular para o fluxo da galéxia.

Ao analisar as figuras 2.6, 2.7, 2.8, 2.9 e 2.10, foi possivel perceber que as galdxias
dominadas por Starburts da nossa amostra possuem cerca de 65,74% de moléculas classi-

ficadas como muito pequenas e/ou pequenas em sua composigao, ou seja, PAHs com até
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Figura 2.6: Diagrama SAM das galdxias Starburst da nossa amostra (simbolos “+” em azul). Linha
diagonal representa o espectro de referéncia da classe de PAHs neutro muito pequeno (menos que 30
atomos de carbono). Retirado de Espinoza & Sales (2020, no prelo).

100% . : :
Small PAH's class (31 to 150C)
75% | -
Eﬂﬂ-jﬂl': - + E
4
% +
25% - 1

u . . .
0 25% 20% 75% 100%

Figura 2.7: Diagrama SAM das galdxias Starburst da nossa amostra (simbolos “+” em azul). Linha
diagonal representa o espectro de referéncia da classe de PAHs neutro pequeno (de 31 a 150 dtomos de

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



Secao 2.3. Determinacao do Tamanho dos PAHs Usando Mapeamento de Angu]o Espectral (SAM) 53

100% I Middle PAH's class (151 to 225C)

—_—
+

g |
¢ ikt

Ll
50% | 3 |

-8

25% t '

75% | i

0 : : : i
0 25% 20% 13% 100%

Figura 2.8: Diagrama SAM das galdxias Starburst da nossa amostra (simbolos “+” em azul). Linha
diagonal representa o espectro de referéncia da classe de PAHs neutro médio (de 151 a 225 dtomos de

carbono). Retirado de Espinoza & Sales (2020, no prelo).
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Figura 2.9: Diagrama SAM das galdxias Starburst da nossa amostra (simbolos “+” em azul). Linha
diagonal representa o espectro de referéncia da classe de PAHs neutro grandes (de 226 a 300 dtomos de

carbono). Retirado de Espinoza & Sales (2020, no prelo).
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Figura 2.10: Diagrama SAM das galdxias Starburst da nossa amostra (simbolos “+” em azul). Linha
diagonal representa o espectro de referéncia da classe de PAHs neutro pequeno (mais do que 300 dtomos
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 predominancia de moléculas pequenas, essa classe de PAHs contribui apenas
com ~ 15% do fluxo espectral total das galdxias Starburst.

Essa contribuicao para o fluxo total das galaxias ¢ baixa quando comparada a de
moléculas de PAHs neutras muito grandes (ver figura 2.10). Com esta figura foi possivel
concluir que a classe de PAHs neutros muito grandes, compoem 37,6% da composicao de
PAHs das galdxias da nossa amostra. Entretanto, constatou-se que mesmo em minoria,
esta classe contribui com ~ 60% do fluxo espectral total das galdxias Stabursts. Esses
resultados de Espinoza & Sales (2020, em preparagao) corroboram com os de Sales et al.
(2010, 2013) e Ruschel-Dutra et al. (2014) onde mostrou que galdxias Starburst possuem
moléculas menores e neutras enquanto AGNs moléculas grandes e ionizadas. E importante
lembrar aqui que esse estudo estd sendo desenvolvido por Espinoza & Sales (2020) e estd
em preparagao, mas esses resultados foram utilizados na anélise estatistica realizada nesta

dissertacao.
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2.4 Analise de Agrupamento

As técnicas estatisticas sao ferramentas comumente utilizadas para andlises e inter-
pretacoes de conjuntos de dados. A andlise por agrupamento, também conhecida como
andlise de cluster, é uma técnica estatistica, que segundo Tan et al. (2009), tem como
principal objetivo agrupar dados de acordo com a sua similaridade. Desta forma, a clus-
terizagao ¢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 (Galvao e Marin (2009)).

Sao diversas as abordagens que podem ser realizadas através desse método. Exis-
tem algoritimos para diferentes andlises de agrupamento, uma classificagao consolidada
cientificamente define os algoritimos de clusters como: particionais, grade, densidade ou
hierarquicos (Jain, A. K. and Murty, M. N. and Flynn, P. J., 1999). Neste estudo utilizou-

se a andlise por agrupamento hierdrquico (ou clustering hierdrquico).

2.4.1 Clustering Hierarquico

Esta é uma técnica nao supervisionada que procura por padroes de forma automatizada.
Cada algoritimo de cluster possui suas particularidades, como por exemplo, o clustering
baseado em densidade assume que um agrupamento sera uma regiao de alta densidade
separada, de outras regioes de alta densidade, por regioes de baixa densidade. O cluste-
ring hierarquico também resulta em agrupamentos onde a similaridade é aumentada entre
objetos de um mesmo grupo e é diminuida entre objetos pertencentes a grupos diferen-
tes. Entretanto, o resultado obtido através da aplicacao de clustering hierdrquico, nao se
detém a apenas um ntumero fixo de agrupamentos. Nesta modalidade é possivel identificar
diferentes niveis de clusters.

O método hierdrquico pode ser encontrado como divisivo ou por aglomerativo. A
modalidade divisiva, é pouco utilizada na literatura pelo seu baixo indice de eficacia em
relacao aos algoritimos aglomerativos, além disso, o método divisivo exige maior capacidade
computacional (Costa, 1999). J4 os métodos aglomerativos sao comumente utilizados. Este

método inicia-se com cada agrupamento possuindo apenas um unico padrao, ou seja, os
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elementos comecam separados e a cada etapa do processo vao formando grupos maiores,
até que, todos os elementos pertencam a um tnico grande grupo.

A representacao do método hierarquico aglomerativo é dada a partir de dendrogramas,
que sao estruturas em formato de arvore, como mostra a figura 2.11, isso também permite

que sejam identificados grupos com densidades diferentes.

Dendrograma

50

40

20

10

Figura 2.11: Neste dendrograma é possivel identificar a existéncia de um grande grupo que abrange sub-
grupos em niveis hierarquicos diferentes. A quantidade de clusters neste caso vai depender da escolha da
distancia em que serd realizado o corte (eixo y). Fonte: (Gil, 2019)

Os grupos e sub-grupos sao definidos através de medidas de similaridade e dissimilari-
dade, que utilizam a distancia entre dois pontos para definir quem ficard em cada agrupa-
mento. Existem diversas métricas de distancias que podem ser aplicadas. Entretanto, a
literatura comumente utiliza a distancia Euclidiana para analises deste tipo, devido a sua
consideravel eficiéncia e facilidades em termos de recursos computacionais (Costa, 1999).
Além disso, o método Ward, também utilizado neste trabalho, é compativel apenas com
a métrica Euclidiana, portanto esta medida foi empregada a matriz de dados das propri-
edades fisicas da amostra das galaxias dominadas por Starbust estudada neste trabalho e
derivadas por Hernan-Caballero A., Hatziminaoglou E. (2011) e Espinoza & Sales (2020
em prelo, ver tabela 2.1).

A distancia Euclidiana é definida com a seguinte equacao 2.2,
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m

dist(E;, Ej) = | > (Xa — X5)?, (2.2)

=1

onde X é o valor atribuido a varidvel X; em i. Xj; ¢ o valor atribuido varidvel X; em

j e m representa o numero de variaveis.

2.4.1.1 Método Ward

Neste trabalho optou-se por utilizar o método hierarquico aglomerativo denominado
Ward, cujo estudos foram publicados no ano de 1963 (Ward, 1963). Este método tem
como objetivo minimizar a perda de informagao (Gil, 2019). Para isso, a cada etapa de
analise todas as possibilidades de novos agrupamentos sao considerados, e entao, o cluster
que apresentar a menor perda de informacao € selecionado para formar um novo conjunto
e assim sucessivamente, até o fim do processo. A funcao que descreve esse processo é dada

por (Ward, 1963)

n

ESS = Zﬁ —1/n(> ), (2.3)

i=1
onde x; é o valor da i-ésima observacao; n representa cada observacao; e representa o
cluster. Em resumo, este método calcula pontos, semelhantes a um centréide, minimizando
as distancias entre estes pontos e os demais a sua volta. A cada etapa de aglutinacao
executada o método respeita a regra de minima variancia interna dos grupos e a maxima
variancia entre os agrupamentos distintos. Ou seja, no inicio do processo, o erro é tido
como nulo pois cada observacao é considerada um agrupamento individual. A parir disso
as aglutinagoes sao realizadas sempre que o algoritimo encontrar a minima variancia entre
duas observacoes. Esse processo resulta em clusters mais homogéneos, pois as observacoes

contida em um mesmo agrupamento serao parecidas entre si.

2.4.2 Analise de Componentes Principais

Anélise de Componentes Principais (PCA, do inglés “Principal Component Analysis)
¢ uma técnica multivariada descrita por Pearson em 1901 e é utilizada para explicar a

estrutura de variancia-covariancia de um conjunto de varidveis (Richard Arnold Johnson,
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2007). Seu objetivo principal é transformar linearmente um conjunto de observagoes des-
crito por diversas varidaveis quantitativas correlacionadas entre si, em um conjunto reduzido
nao correlacionado e que contém a maior porcentagem da variancia do conjunto original
com minima perda de informagoes (Kassambara, 2017). Cada PCA é uma combinacao
linear de todas as varidveis do conjunto original, sao independentes e ortogonais entre si.
A primeira componente principal contém a maior parte da variancia total da amostra. A

variancia é representada matematicamente da seguinte forma,

n

o*(X;) = - i 1Z(Xij - X;)? (2.4)

Onde n representa o nimero amostral de objetos; X representa a média dos valores
das propriedades contidas em X. A primeira componente é gerada através de uma com-
binacao linear de maxima variancia dos valores das propriedade contidas na matriz de
dados originais. Matematicamente uma componente principal é representada de acordo
com a

2.5. ,
J
i=1

Onde j representa a componente principal e a;; representa o autovetor. Essa compo-
nente obedece a restricao que diz que a soma dos quadrados dos coeficientes é igual a
um. As demais componentes sao geradas aplicando-se o mesmo método repetidas vezes,
obedecendo as devidas restrigoes de ortogonalidade. Além disso, o percentual de variancia
diminui a cada componente principal gerada.

Na Fig. 2.12, podemos ver que a projecao da dimensao do conjunto original nas PCAs
é realizada através da identificacao das principais dire¢oes de variacao dos dados. O Plot
1A, descrito em termos dos eixos x e y, representa a distribuicdo das varidveis de um
conjunto de dados, o eixo PC1, em vermelho, a direcao ao longo do qual as observacoes
mostram a maior variancia. O eixo PC2 é a segunda dire¢ao mais importante e é ortogonal
ao eixo PC1. A dimensionalidade dos dados ¢ reduzida e a distribuicao da amostra pode
ser projetada na primeira componente principal (Plot 1B).

A analise de componentes principais é uma ferramenta estatistica que facilita a inter-
pretagao de grandes conjuntos de dados. Além disso, a PCA pode ser utilizada de forma

complementar a outros métodos, como o Ward por exemplo.
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Figura 2.12: O Plot 1A e 1B, demonstram graficamente a proje¢cdo da dimensdo do conjunto origi-
nal em PCAs é realizada através da identificacdo das principais diregoes de variagdo dos dados. Fonte:
(Kassambara, 2017)

Existem basicamente duas formas de extracao das componentes principais de um con-
junto de dados, via matriz de Covariancia ou via matriz de correlagao. No caso da matriz
de covariancia as componentes principais acabam sendo influenciadas pelas propriedades
de maior valor. Neste trabalho utilizamos a extracao por matriz de correlagao, isso significa
que as variaveis de interesse foram anteriormente padronizadas para evitar a discrepancia

e influéncia entre diferentes escalas e unidades de medidas.

2.5 Caracterizacao da Amostra das Galaxias Dominadas por Starburst

A amostra de dados é composta por 148 galaxias dominadas por Starbursts.As técnicas
de estatistica multivaliadas usando algoritmos de clustering e PCA foram aplicadas em 10
propriedades fisicas das galdaxias dominadas por Starburst conforme tabela 2.1, sao elas:
(2) indicador de excitacao por AGN; (3) indicador de excitagao por Hir; (4) indicador de ex-
citagdo 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 6.2um.

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 sessao 2.3. Sendo assim, essas informacgoes representam os percentuais
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de contribuicao de cada classe molecular para o fluxo no infravermelho de cada galaxia da
amostra.

Os valores apresentados nas colunas r_AGN (2), r_HII (3) e r_.PDR (4) foram retira-
dos do Projeto Spitzer /TRS ATLAS. Essas propriedades foram calculadas a partir de um
espectro ideal de AGN, Hi1 e PDR, desta forma, “r” é a contribui¢ao de cada componente
espectral para a emissao total observada em cada galdxia. Os objetos de referéncias uti-
lizados por Hernén-Caballero A., Hatziminaoglou E. (2011), foram para AGN a galdxia
3C273, para PDR foi utilizada a galaxia NGC7023 e para HiI a galdxia M17.

A coluna 9, da tabela 2.1, apresenta os valores da largura equivalente da banda de
PAH em 6.2um (EW6.2). E encontrada tracando-se uma drea retangular correspondente
a largura da linha de emissdo (ou absorgdo), ou seja, o fluxo da largura equivalente é
diretamente proporcional ao da linha espectral em estudo. Esta propriedade é usada para
estabelecer relagoes entre o fluxo de emissao do gas e as fontes emissoras das galéxias.

A coluna 10, da tabela 2.1, apresenta os valores da propriedade Ssil, abreviatura utili-
zada para Silicato, um componente quimico presente na poeira da galaxia, que pode estar
localizado no torus do modelo unificado de AGN ou no meio interestelar. A assinatura de
silicato em 10 pum, que pode aparecer em emissao ou absor¢ao, fornece informagoes sobre
a geometria da distribuicao de poeira ao longo da linha de visao das regioes formadoras de
estrelas ou do torus dos AGNS (Hernan-Caballero A., Hatziminaoglou E., 2011).

Essas duas propriedades, EW6.2 e Ssil, foram utilizadas por Hernan-Caballero A., Hat-
ziminaoglou E. (2011) como parametro para distinguir as galaxias como AGNs e Starbursts.
Surtos de formacoes estelares tendem a ter valores altos de EW6.2 e valores baixos de Ssil.
Entretanto, o contrario acontece em galdxias dominadas por AGN, onde EW6.2 é menos
pronunciada e os silicatos, em absor¢ao ou emissao, sao mais intensas. Por isso, a intensi-
dade da EW6.2 ym é amplamente usada como indicador da presenta de formacao estelar
em galdxias ou no meio interestelar da nossa galdxia (Sales et al., 2010, 2013; Canelo,

2016).
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Capitulo 3

Resultados e Discussoes

Este capitulo apresenta os resultados derivados para as propriedades fisicas e quimicas
das moléculas de PAHs e silicatos, assim como as fontes de ionizagdo, de uma amostra
composta por 148 galdxias dominadas por Starburts utilizando andlise de agrupamento e

componentes principais.

3.1 Analise de Componentes Principais das Galaxias Starburst

A primeira etapa da analise apresentada neste trabalho, foi derivar as componentes
principais de uma matriz de dados contendo as propriedades como fonte de ionizacao,
tamanho das moléculas de PAHs e emissao de silicatos das 148 galaxias dominadas por
Starburst para explicar a variancia e covariancia da amostra e agrupar os individuos pelas
similaridades, assim serd possivel inferir de forma robusta o agrupamento das galdxias
segundo suas caracteristicas.

Os resultados das PCAs para nossa amostra podem ser visto na Figura 3.1. Com a
andlise mostrada nessa figura é possivel verificar que as porcentagem de variancia da amos-
tra total de observacoes foram compreendidas pelas 5 primeiras componentes principais,
onde essas componentes explicaram a maior variabilidade dos dados originais contabili-
zando cerca de ~ 90% da variancia total. Neste momento nos concentraremos na analise
das duas primeiras componentes principais. Os resultados para as demais componentes
podem ser encontrados no Apéndice A.

Além disso, os resultados vistos na Figura 3.1 mostram que ~ 57% da variancia total
estd 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
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Figura 3.1: Contribui¢ao de cada componente principal para a variancia total da amostra, em ordem

decrescente. As 2 primeiras componentes compreendem ~ 57% da variancia total das observagoes.

3), 12,8% (Dim 4) e 8,1% (Dim 5), da variancia total respectivamente. A componente
principal 6 compreende 6,6% (Dim 6) da variancia total e as demais componentes (Dim
7, 8 € 9) sdo responsaveis por menos de 1,5% da variancia total das observagoes.

Portanto, é possivel concluir através de andlise de componentes principais que as 10
propriedades fisicas e quimicas das 148 galdxias dominadas por Starburst, podem ser expli-
cadas principalmente pelas duas primeiras componentes principais (~ 57%) e considerando
as 5 primeiras componentes foi alcancado ~ 90% da variancia total da amostra. Neste sen-
tido, com intuito de compreender a importancia de cada propriedade em relacao as duas
primeiras componentes principais foi calculado a correlagao de Pearson das varidveis para
com as componentes. Os valores das cargas obtidas estao relacionados na tabela 3.1, que
indicam intensidade e direcao de correlagao.

As Figuras 3.2 e 3.3 mostram as distribuicoes das correlacbes das 10 propriedades
fisicas da amostra de galaxias estudada para as duas primeira componentes principais.
Cada vetor no diagrama de correspondéncia das componentes principais 1 e 2 (Figura 3.2)
representa as propriedades fisicas e quimicas das galaxias, onde suas imagens ao longo
das dimensoes representam suas intensidades de contribuicao para aquela componente

principal. Além disso, nesse diagrama propriedades similares estao proximas e podem ser



Secao 3.1. Anélise de Componentes Principais das Galdxias Starburst 69

identificadas devido ao pequeno angulos entre si, entretanto, é importante ressaltar que
variaveis positivamente correlacionadas possuem valores similares de imagens ao longo dos
eixos das dimensoes e variaveis negativamente correlacionadas possuem valores opostos de

imagens.

Tabela 3.1 - Correlagao das varidveis com as dimensoes 1 e 2.

Propriedades Correlacao Dim 1 Correlagao Dim 2

r AGN 0.12455104 -0.90556633
r_HII -0.25104462 0.38303410
r PDR 0.09610823 0.70950454
X030 -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
alcancando um valor de contribuicao de ~95% do total da variabilidade da dimensao 1
(ver Figura 3.3). Entretanto, as classes de moléculas de PAHs grandes (X226.300) e
muito grandes (maior_300) possuem correlagoes opostas as moléculas de PAHs pequenas
(X31_150) e muito pequenas (X6-30). Nessa componente principal as fontes de ionizacao
e assinatura de silicatos contribuem com menos de 5% da variabilidade.

Nas Figuras 3.2 e 3.3 também ¢ possivel inferir que a componente principal 2, que con-
tribui com 20,3% da variancia total da amostra, compreende a variancia das propriedades
das fontes de ionizacao, sendo r_AGN e r_PDR contribuindo com ~40% e 25% da variancia
da dimensao 2, respectivamente. Além disso, a Figura 3.2 mostra que fonte de ionizacao
r_AGN estd negativamente correlacionada com a fonte de ionizacao por estrelas, r_PDR e

r_Hir.



70 Capitulo 3. Resultados e Discussoes

1.0-
0.5-
cos2
9
) X31_150 X226_300 75
bS] S| — :
L 00=-7 - m e e S E S s e e e nmaor_ 360
(o] | 0.50
£ i
o : 025
| ||
I
1
:
-0.5- 1
1
1
1
1
1
1
1
:
I
1.0~ =
1
' ' | ' '
1.0 05 0.0 05 1.0

Dim1 (36.5%)

Figura 3.2: Diagrama da correlacdo das componentes principais 1 (Dim. 1) versus 2 (Dim. 2) para
a amostra total de galdxias dominadas por Starburst. As correlagdes de cada propriedade estudada das
galaxias estao mostradas pelos seus respectivos vetores e barra de cores mostra a intensidade de correlagao.

Dimensao 1 e 2 contém ~57% do total de informagoes contidas nos dados da amostra.
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Figura 3.3: Histogramas das distribuigoes das variancias das propriedades das galdxias Starburst contidas
nas componentes principais 1 (no topo, Dimensao 1) e 2 (na base, Dimensao 2).
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Os resultados derivados da andlise de componentes principais mostram que a primeira
dimensao possui valores maiores de correlacao de Pearson relacionados as propriedades
das classes moleculares e a segunda dimensao possui valores maiores de correlacao de
Pearson relacionadas as propriedades das fontes de ionizacao. Os valores de correlagao
entre variaveis nao foi calculado neste trabalho mas, através da Fig. 3.2 é possivel observar
um indicativo de que a fonte de ionizagdo de AGN (r_AGN) tem maior correlagdo com
moléculas de PAHs grandes e muito grandes, enquanto, as fontes de ionizacao por estrelas
(r_.PDR e r_HiI) estdao mais correlacionadas com as moléculas pequenas, muito pequenas e
médias. Isto porque o angulo da fonte de ionizacao AGN é menor em relagao aos vetores
relacionados as moléculas maiores e o angulo entre a fonte de ionizacao HII é menor em
relacao aos vetores das moléculas pequenas. Porém, para comprovar esses indicativos é
necessario realizar a andlise de correlagao entre variaveis.

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
analise estatistica 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 correlacoes e histogramas para as contribuicoes das 10 propriedades
das galaxias dominadas por Starburst para as componentes principais 3, 4 e 5 podem ser
consultadas no Apéndice A. E possivel inferir através desses histogramas que a dimensao
3 é dominada pelas propriedades de fontes de ionizacao estelar e a dimensao 4 ¢ dominada
por moléculas médias. A contribuicdo da assinatura de silicato nessa anédlise foi pouco
significativa, onde possui correlagdo maior com a dimensao 5 com cerca de 60% da varia-
bilidade nessa dimensao. Assim podemos concluir que a maior variabilidade da amostra

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

3.2 Analise de Agrupamento utilizando Método Ward

A ideia central da andlise de agrupamento é a possibilidade de efetuar a classificacao
dos objetos em grupos, de forma que os objetos dentro do mesmo grupo sejam mais simi-
lares quanto possivel e, de forma andaloga, que os diversos grupos sejam mais diferentes o

possivel em sua constituicao. Embora possa parecer semelhante a analise de componen-
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tes principais, a diferenca estd no fato de que a analise fatorial junta variaveis e efetua
os agrupamentos considerando correlacao dos dados, enquanto a andlise de agrupamentos
objetiva agregar objetos (e nao varidveis), fazendo a agregacao baseada na distancia.

Nesta secao utilizamos técnicas estatistica de agrupamento nao supervisionado para
encontrar grupos cuja caracteristicas fisicas e quimicas das galaxias sao semelhantes com
o objetivo de derivar a influéncia e contribuicao das fontes de ionizagao para a evolugao
do material organico das galaxias.

Portanto, nesta segunda etapa, foi realizado a andlise de agrupamento, através do
método estatistico multivariado de agrupamento hierdrquico Ward com distancia euclidi-
ana, para a amostra composta por 148 galaxias dominadas por Starburst. Por meio dessa
metodologia foi possivel derivar dois grupos mutuamente exclusivo cuja distancia inferida
foi 10.

A visualizagao dos grupos determinado pelo método Ward pode ser visto no dendro-
grama apresentado na Figura 3.4. O grupo 1 delimitado pela regiao em verde possui 109
galdxias, enquanto o grupo 2 (em vermelho) possui 39 galdxias. A tabela 3.2 mostra o nome

das galaxias pertencentes a cada grupo e cujas discussoes individuais foram realizadas na

sessao 3.2.1.
Tabela 3.2 - Galaxias pertencentes aos grupos 1 e 2

Grupo 1 Grupo 2
(1) (2)
3C273 Arp220
3C31 TRAS04074-2801
AGN15 TRAS05020-2941
CGCG381-051 TRAS13106-0922
E12-G21 TRAS22088-1831
EIRS-13 IRAS_00091-0738
EIRS-14 IRAS 00482-2721
EIRS-16 TRAS_01166-0844
EIRS-2 TRAS_01199-2307
EIRS-21 TRAS_01298-0744

EIRS-37 TRAS_01355-1814
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EIRS-41

IRAS_01569-2939

EIRS-55

IRAS 0820142801

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+4-1813

IRAS_11095-0238

IRAS08591+4-5248

IRAS_11130-2659

IRAS105944-3818

IRAS_11180+1623

IRAS124474-3721

IRAS_11506+1331

IRAS14121-0126

IRAS_11582+3020

IRAS141974-0813

IRAS_12032+1707

IRAS142024-2615

IRAS_12359-0725

IRAS14485-2434

IRAS_13469+4-5833

IRAS15043+4-5754

IRAS_14348-1447

IRAS2147740502

IRAS_152254-2350

IRAS_00456-2904

IRAS_16090-0139

IRAS_01494-1845

IRAS_16300+1558

IRAS 0241140353

IRAS_16468+5200

IRAS_03250+1606

IRAS_17068+4027

IRAS_03521+0028

IRAS 21329-2346

IRAS_09116+0334

IRAS 2312942548

IRAS_10035+2740

IRAS 2323440946

IRAS_10190+1322

Mrk273

IRAS_10494+4424

NGC4945

IRAS_11387+4116

SWIRE4_J105943.83+572524.9

IRAS 1211240305

UGC5101

IRAS_13335-2612

IRAS_13509+0442
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TRAS_13539+2920

TRAS_14060+2919

IRAS_14252-1550

TRAS_15206+3342

TRAS_16333+4630

TRAS_16474+3430

TRAS_16487+5447

TRAS_17028+5817

IRAS_20414-1651

TRAS_21208-0519

TRAS_22206-2715

TRAS_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

NGC1056

NGC1097

NGC1125

NGC1222
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NGC1365

NGC1566

NGC2146

NGC2273

NGC2623

NGC2639

NGC2992

NGC3031

NGC3227

NGC3256

NGC3511

NGC3556

NGC3628

NGC3786

NGC3982

NGC4088

NGC4388

NGC4501

NGC4579

NGC4594

NGC4676

NGC5033

NGC5135

NGC5194

NGC5929

NGC5H953

NGC6810

NGC6890

NGCT7130

NGC7252
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NGC7469

NGC7496

NGC7582

NGC7603

NGC7714
SST172458.34+-591545
SWIRE4_J105840.62+582124.7
UGC12138

3.2.1 Analise de Componentes Principais dos Grupos

Uma vez determinado os grupos, utilizando clusterizacao hierarquica com o método
Ward, foi realizado anélise de componentes principais das 10 propriedades fisicas e quimicas
das galéxias dos dois grupos, sendo o grupo 1 composto por 109 galaxias e o grupo 2 por 39
galaxias. Como ja descrito anteriormente os dados analisados sao: tamanhos das moléculas
de PAHs, fontes de ionizagdo (r_PDR, r_Hir e r_ AGN), largura equivalente de banda de
PAH em 6,2um e emissao de silicato.

Grupo 1: galdxias que pertencem ao agrupamento delimitado pela regiao em verde
da Figura 3.4. Os resultados das PCAs para esse grupo podem ser visto na Figura 3.5.
A partir desta andlise é possivel verificar que as porcentagem de variancia da amostra
total de observacoes foram compreendidas pelas 5 primeiras componentes principais, que
explicaram a maior variabilidade dos dados originais contabilizando cerca de ~ 92% da
variancia total. Sendo a componente principal 1 englobando a maior porcentagem da
variancia com valor de 37,4% e a componente principal 2 compreende cerca de 21% da
variancia total, onde as mesmas totalizam ~ 59% da variancia 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 variancia total e as demais componentes (7, 8 e 9) sdo
responsaveis por 1, 1% da variancia total das observacoes. Aqui nos deteremos aos detalhes

da analise 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

determinacao do melhor nimero de grupos. Em verde o grupo 1 e em vermelho o grupo 2.
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Figura 3.5: Contribuicao de cada componente principal para a variancia total do grupo 1. As 2 primeiras

componentes compreendem ~ 59% da variancia total das observagoes.
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Figura 3.6: Diagrama da anélise de correspondéncia das componentes principais 1 (Dim. 1) versus 2
(Dim. 2) para as galdxias do grupo 1. As correlacoes de cada propriedade estudada das galdxias estdo
mostradas pelos seus respectivos vetores e barra de cores mostra a intensidade de correlacao. Dimensao 1

e 2 contém ~59% do total de informagoes contidas nos dados da amostra.
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grupo 1 podem ser consultados no capitulo A.

As Figuras 3.6 e 3.7 mostram um diagrama de correlagao entre as componentes prin-
cipais 1 (Dim1) e 2 (Dim2) e suas respectivas contribuigoes para cada uma das 10 propri-
edades fisicas e quimicas estudadas nas galaxias do grupo 1. E possivel ver nessas figuras
que o grupo 1 possui comportamento similar ao encontrado para a amostra total, onde a
dimensao 1 engloba a contribui¢ao do tamanho das moléculas de PAHs e a dimensao 2 cen-
tralizou a contribuicao da fonte de ionizagao, sendo as moléculas grandes e muito grandes
negativamente correlacionadas com as moléculas pequenas e muito pequenas. O mesmo
aconteceu com a fonte de ionizacdo nao-térmica de AGNs (r_AGN) sendo negativamente
correlacionada com as fonte térmicas r PDR e r_HII.

Além disso, a andlise de componentes principais do grupo 1 mostrou que a emissao de
silicato contribui com mais de 80% da variabilidade da componente 5 (ver capitulo A).
O resultado similar do grupo 1 comparado com a amostra total pode ser devido a este
grupo representar a maior fracado do nimero de galaxia da amostra total, pois o grupo 1
contém 74% do total de todas as galaxias Starburst. Na tabela 3.1 é possivel identificar
que os valores de correlacao de Pearson demonstram maior intensidade para a fonte de
ionizagdo por AGN (r-AGN) do que para as fontes r_Hil e r'PDR. O mesmo acontece
para as classes moleculares onde as classes de moléculas grandes e muito grandes possuem
valores maiores de correlacao 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 estao mais correlacionadas com fontes de ionizacao nao térmicas e

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

Tabela 3.3 - Contribuicao das varidveis para as dimensoes 1 e 2

Propriedades Contribuigao Dim.1 Contribui¢ao Dim.2

r AGN -0.178193081 -0.92438304
r_HII 0.257288602 0.48912098
r_.PDR -0.017014507 0.71379561
X030 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 galdxias contidas na regiao vermelha mostrado na Figura 3.4
e possui 39 galaxias Starburst, cerca de ~26% da amostra total de galdxias. Os resultados
das PCAs para o grupo 2 podem ser visto na Figura 3.8. A partir desta anélise é possivel
verificar que as porcentagem de variancia da amostra total de observagoes foram compre-
endidas pelas 5 primeiras componentes principais, onde essas componentes explicaram a
maior variabilidade dos dados originais contabilizando cerca de ~ 97% da variancia total.

A componente principal 1 do grupo 2 contabilizou o maior valor de variancia com cerca
de ~ 38% e a componente principal 2 compreende cerca de ~ 22% da variancia total,
assim essas duas componentes totalizam ~ 61% da variancia 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 variancia total do grupo 2.

As Figuras 3.9 e 3.10 ilustram o diagrama de correlacao entre as componentes principais
1 (Dim1) e 2 (Dim2) e suas respectivas contribui¢oes para cada uma das 10 propriedades
fisicas e quimicas estudadas nas galaxias 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 ionizac¢ao (ver Figura 3.9), pois a componente principal 2 possui
maior contribuigao da emissao estelar r_Hi1 (~ 40%), enquanto as emissao r-PDR e r AGN
além de serem correlacionadas elas possuem valores contribuicoes aproximados, ~ 22% e
~ 17% respectivamente.

Também é possivel ver nessas figuras que o grupo 2 possui comportamento similar,
ao encontrado para a amostra total, com relacao ao tamanho das moléculas de PAHs
onde moléculas grandes e muito grandes sao negativamente correlacionadas com moléculas
pequenas e muito pequenas. Na tabela 3.4 estao os valores de correlacao de Pearson das

variaveis com as duas primeiras componentes principais. A partir destes valores é possivel
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Figura 3.7: Histograma das distribuigtes das varidncias das propriedades das galdxias Starburst contidas

na componente principal 1 (no topo, Dimensao 1) e 2 (na base, Dimenséo 2).
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Figura 3.8: Contribuicdo de cada componente principal para a variancia total do grupo 2. As 2 primeiras

componentes compreendem ~ 61% da variancia total das observagoes.
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Figura 3.9: Diagrama da andlise de correspondéncia das componentes principais 1 (Dim. 1) versus 2
(Dim. 2) para as galdxias do grupo 2. As correlagoes de cada propriedade estudada das galdxias estao
mostradas pelos seus respectivos vetores e barra de cores mostra a intensidade de correlacdo. Dimensao 1

e 2 contém ~61% do total de informagoes contidas nos dados da amostra.
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inferir que para o Grupo 2 os valores de correlacao das fontes de ionizagao pore estrelas
sao maiores do que para as fontes de ionizacao por AGN, diferentemente do que ocorreu
no Grupo 1, além disso, apesar dos valores de correlacao das classes de moléculas grandes
e muito grandes ainda serem bastante intensos ¢ possivel perceber que os valores para a
classe de moléculas muito pequenas aumentou significativamente em relagao ao grupo 1.
Este resultado pode estar atrelado a correlacao entre fontes de ionizacao por estrelas e as
classes de moléculas muito pequenas, o que nos remete novamente a necessidade de realizar
a analise de correlacao entre propriedades para confirmar essas informagoes.

Além disso, no grupo 2 a EW do PAH em 6,2um e o silicato mostraram significativa
contribuicao para as dimensoes 3 e 4, com ~53% e ~50% da variancia total do grupo,
respectivamente (ver capitulo A). Portanto, esses resultados mostram que a estatistica
multivariada além de ser robusta para estudar astroquimica ela também sugere que em
ambiente estelar a contribuicao das moléculas pequenas sao mais significativas. As distri-
buicoes das contribui¢oes das 10 propriedades fisicas das galaxias do grupo 2 contidas nas

5 primeiras componentes principais sao mostradas nos diagramas do Apéndice A.

Tabela 3.4 - Contribuicao das varidveis para as Dimensoes 1 e 2

Propriedades Contribuigao Dim.1 Contribui¢ao Dim.2

r AGN 0.16337283 0.612674212
r_HII 0.07272801 -0.941191044
r PDR -0.22704631 0.720683299
X030 -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 distribuigoes das variancias das propriedades das galaxias Starburst contidas
na componente principal 1 (no topo, Dimensao 1) e 2 (na base, Dimensao 2).
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Capitulo 4

Conclusoes

Ao longo deste trabalho estudamos propriedades fisicas e quimicas de uma amostra de 148
galaxias dominadas por Starburst no comprimento de onda do infravemelho, observadas
pelo telescépio espacial Spitzer. As propriedades relacionadas as fontes de ionizacao, as-
sinatura de silicato e largura equivalente dos PAHs foram inferidas por Hernan-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 hierarquico Ward.

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

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

e A variancia das 10 propriedades fisicas e quimicas das 148 galdxias dominadas por
Starburst, pode ser explicadas principalmente pelas duas primeiras componentes
principais (~ 57%) e considerando as 5 primeiras componentes foi alcan¢ado ~ 90%

da variancia total da amostra.

e A primeira componente principal da amostra total possui maior correlacao com as
classes moleculares de PAHs e a segunda componente principal carrega tem maior
correlagao com as fontes de ionizagao. Ressaltamos ainda, que as propriedades rela-
cionadas as classes moleculares e fontes de ionizagao correspondem a maior parte da

variancia da amostra.

e Além disso, a analise demonstra indicativos de que a fonte de ionizacao de AGN
(r-AGN) tem maior correlagao com moléculas de PAHs grandes e muito grandes,

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

é necessario realizar uma andlise de correlagao entre as varidveis.

A componente principal 3 compreende principalmente a variancia de fontes de io-
nizagao por estrelas enquanto a componente principal 4 compreende melhor a variancia
das moléculas médias. A contribuicao da assinatura de silicato nessa analise foi pouco
significativa nas primeiras 4 componentes, apresentando ~ 60% da variancia na di-

mensao .

Além disso, na segunda etapa deste trabalho, ao submetermos a amostra de 148 galaxias

dominadas por starburst a andlise de agrupamento hierdrquico Ward e distancia euclidiana

foram derivados 2 grupos. O primeiro grupo contendo 109 galéxias e o segundo grupo com

39 galaxias. Ao aplicarmos a analise de componentes principais aos dois grupos, foi possivel

concluir que:

e Para o grupo 1, a variancia das 10 propriedades fisicas e quimicas das 109 galaxias

podem ser explicadas principalmente pelas duas primeiras componentes principais
(~ 58,9%). Quando consideramos as 5 primeiras componentes obtemos um total de
~ 92% da variancia da amostra. Semelhante ao que ocorre na anslise da amostra
total, a componente principal 1 (dim1) engloba a contribuigao das classes moleculares

e componente principal 2 (dim2) engloba a contribuigao das fontes de ionizagao.

Além disso, a Fig. 3.6 mostra que as classes de moléculas de PAHs grandes e muito
grande sao negativamente correlacionadas com a componente principal 1 e as classes
de PAHs pequenas e muito pequenas estao positivamente correlacionadas com a
componente. Ja em relacao a componente principal 2 temos as fontes de ionizacao
nao-térmicas (r_AGN) negativamente correlacionadas com as fontes de ionizacao

térmicas (r-PDR e r_HII).

Além disso, a fonte de ionizacao com maior correlacado com as componentes no grupo
1 foi a fonte nao-térmica (r_AGN). A classe molecular de moléculas grandes e muito
grandes obtiveram valores de correlagao maiores com a componente principal 1 em

relacao as classes de moléculas menores para o grupo 1.

A contribuicao da assinatura de silicato na analise foi pouco significativa nas primei-

ras 4 componentes, apresentando ~ 80% da variancia na dimensao 5.
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e Para o grupo 2, a variancia das 10 propriedades fisicas e quimicas das 39 galaxias
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 estao
positivamente correlacionadas com a componentel. O mesmo acontece com as fontes
de ionizacao, onde as fontes nao-térmicas sao negativamente correlacionadas com a
componente 2 e as com as fontes térmicas estao positivamente correlacionadas com

a 1mesina.

e A partir dos resultados para o grupo 2 foi possivel inferir que as fontes de ionizagao
por estrela obtiveram valores mais alto de correlacao de Pearson com as componentes,
diferentemente do grupo 1. Além disso, a classe de moléculas muito pequenas obteve
um valor de correlagao maior com a componente 1 em ralacao as demais classes para

0 grupo 2.

e As variabilidades da EW dos PAHs em 6,2um e do silicato foram melhor compreen-

didas nas dimensoes 3 e 4, com ~ 53% e ~ 50%.

Utilizando a técnica para derivar tamanhos moleculares, proposta por Espinoza & Sales
(2020, em prelo) e a andlise estatistica multivariada, encontramos resultados que corrobo-
ram com os apresentados por Sales et al. (2010, 2013). Esta anélise também sugere que
em ambiente estelar a contribuicdo das moléculas pequenas sao mais significativas. De
modo geral, as distribuigoes das 10 propriedades das galdxias estao contidas nas 5 pri-
meiras componentes principais, mostradas nos diagramas do Apéndice A. Assim, o estudo
realizado aqui se mostra robusto para o estudo de astroquimica e suportado por resultados

anteriores em que foram utilizadas diferentes técnicas e modelagens.
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Apéndice A

Analise das Componentes Principais das Galaxias

Starburst

Este capitulo mostra os resultados derivadas dos coeficientes de ponderacao das pro-
priedades fisicas e quimicas da amostra de 148 galaxias dominadas por Starburst e seus

coeficientes de correlagoes para as componentes principais 3, 4 e 5.
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Figura A.1: Histograma das distribui¢oes das varidncias das propriedades das galdxias Starburst contidas
na componente principal 3 (Dimensao 3)
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Dimenséo 4
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Figura A.2: Histograma das distribui¢oes das variancias das propriedades das galdxias Starburst contidas
na componente principal 4 (Dimensao 4)
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Figura A.3: Histograma das distribuigdes das variancias das propriedades das galdxias Starburst contidas
na componente principal 5 (Dimensao 5)
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A.1 Grupo 1

Esta sessao mostra os resultados derivadas dos coeficientes de ponderagao das proprie-
dades fisicas e quimicas da amostra de 109 galdxias dominadas por Starburst (Grupo 1) e

seus coeficientes de correlagdes para as componentes principais 3, 4 e 5.
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Figura A.4: Histograma das distribui¢oes das variadncias das propriedades das galdxias Starburst contidas
na componente principal 3 (Dimenséao 3)

A.2 Grupo 2

Esta sessao mostra os resultados derivadas dos coeficientes de ponderagao das proprie-
dades fisicas e quimicas da amostra de 39 galdxias dominadas por Starburst (Grupo 2) e

seus coeficientes de correlagoes para as componentes principais 3, 4 e 5.
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Figura A.5: Histograma das distribui¢oes das variancias das propriedades das galdxias Starburst contidas
na componente principal 4 (Dimensao 4)
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Figura A.6: Histograma das distribuigdes das variancias das propriedades das galdxias Starburst contidas
na componente principal 5 (Dimensao 5)
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Figura A.7: Histograma das distribui¢oes das varidncias das propriedades das galdxias Starburst contidas
na componente principal 3 (Dimenséao 3)
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Figura A.8: Histograma das distribuigoes das variancias das propriedades das galdxias Starburst contidas
na componente principal 4 (Dimensao 4)
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Figura A.9: Histograma das distribui¢oes das variancias das propriedades das galdxias Starburst contidas
na componente principal 5 (Dimensao 5)



	Introdução
	Galáxias Ativas
	Galáxias Seyfert
	Quasar
	Galáxia LINER
	Galáxia Starburst

	Hidrocarbonetos Aromáticos Policíclicos
	A Estrutura da Molécula de Benzeno 
	Emissão Por Vibração Molecular No Infravermelho

	Motivação e Objetivos

	Materiais e Métodos
	Telescópio Espacial Spitzer
	Fotômetro IRAC
	Fotômetro MIPS
	Espectrógrafo IRS
	O Projeto Spitzer/IRS ATLAS

	Base de dados do NASA Ames PAH IR
	Determinação do Tamanho dos PAHs Usando Mapeamento de Ângulo Espectral (SAM)
	Análise de Agrupamento
	Clustering Hierárquico
	Método Ward

	Análise de Componentes Principais

	Caracterização da Amostra das Galáxias Dominadas por Starburst

	Resultados e Discussões
	Análise de Componentes Principais das Galáxias Starburst
	Análise de Agrupamento utilizando Método Ward
	Análise de Componentes Principais dos Grupos


	Conclusões
	Referências
	Apêndice
	Análise das Componentes Principais das Galáxias Starburst
	Grupo 1 
	Grupo 2 



