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INTRODUCAO

A espectroscopia de infravermelho € um método excelente e nao-
perturbativo para analises de diversos compostos de origem quimica ou
biolégica. Uma das principais dificuldades atuais de analise de
estruturas € aquela relacionada as interagcdes e a correlacido entre os
blocos moleculares em uma escala nanométrica (NBBSs).

OBJETIVO

Neste trabalho se estuda o uso de técnicas de prée-processamento
espectral e a analise dos dados de correlacdo de amostras de
nanoparticulas produzidas no Grupo Emergente de Nanoquimica
Supramolecular.

METODOLOGIA

A metodologia utilizada neste estudo compreende o uso dos softwares
Microsoft Office Excel 2007 e MATLAB R2012b devido a simplicidade
de manuseio e as suas funcdes, como ferramentas de suporte no
desenvolvimento de uma analise de correlagcao entre conjuntos de
dados especificos.

RESULTADOS

Através da espectroscopia no

COVa riéncia infravermelho (TIR) e do uso dos
softwares  foi identificada a
covariancia entre os conjuntos de
dados.

Covariancia € a medida do grau de

interdependéncia (ou inter-relagao)
X1y1 X2y2 entre duas varidveis. Caso as
variaveis sejam independentes,
elas tém covariancia igual a zero.

Se a covariancia for um resultado
positivo, as variaveis apresentam
um comportamento semelhante. E,
L G L G analogamente, se for um resultado

1 2 negativo, as variaveis apresentam
um comportamento oposto, ou seja,

2 9) 0s maiores valores da variavel X1y,
n G 1 o G 2 correspondem aos menores valores

de XyY,.
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Cientifico e Tecnoldgico

Neste trabalho utilizamos o método de Analise de Componentes
Principais (PCA) para explicar a covariancia entre dois conjuntos de
dados realizar a medicao deste grau de covariancia. Essa ferramenta
também foi utilizada para a simplificacdo do conjunto de dados, o
reconhecimento de padrées e o melhoramento destes dados.

Na Figura 1 € observado o espectro das nanoparticulas, no intervalo
4000-3000 cm-', de uma amostra contendo agua. Assim perto de 3400
cm! se observa uma banda alargada relacionada ao modo transversal
O-H.
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Figura 1. Espectro de infravermelho no intervalo 4000-3000 cm-",
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Figura 2. Espectro de infravermelho no intervalo 4000-3000 cm-".

Resultados preliminares mostram que, conforme a Figura 2 apresenta,
através da metodologia PCA, o modo de vibracido simétrico (vOH) ~
3380 cm! provém principalmente das interagcdes ponte de hidrogénio
entre as moléculas de agua e nao das nanoparticulas. Assim esta
metodologia pode nos permitir identificar quais interacoes podem ser
mais afetadas em funcao das perturbacées do sistema.

CONCLUSOES PARCIAIS

Usando programas computacionais foi desenvolvido uma analise para
obtencao de parametros de correlagcao em diversos conjuntos de
dados. Os resultados preliminares mostram que € preciso refinar o
tratamento de dados, o qual esta em andamento.
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