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 A espectroscopia de infravermelho é um método excelente, e não-perturbativo, para 

análises de diversos compostos de origem química. Uma das principais dificuldades atuais de 

análise de estruturas é aquela relacionada às interações entre os blocos moleculares a escala 

nanométrica (NBBs). Este trabalho tem como objetivo, após a aquisição dos dados espectrais 

de amostras de nanopartículas produzidas, no Grupo Emergente de Nanoquímica 

Supramolecular, o uso de técnicas de pré-processamento espectral, junto à análise de dados de 

correlação. Nesse estudo, visa-se usar o método de Análise de Componentes Principais (PCA) 

para a simplificação de um conjunto de dados e o reconhecimento de padrões. Assim, através 

do PCA, faz-se um estudo para identificar quais parâmetros das interações estão mais 

correlacionados, ou seja, quais possuem maior impacto nas propriedades de interesse. Por 

exemplo, em  3400 cm
-1

, foi detectado, em nanoesferas de 20 nm de diâmetro, a banda de 

deformação axial OH relacionada à presença de interações fracas. Finalmente, será 

apresentado neste trabalho possíveis respostas para questões como quais são os grupos 

funcionais e quais/que tipos de interações fracas neles podem estar presentes ou ser 

produzidos por perturbações nas condições de medição.  
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