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Resumo

Galéaxias ativas (AGN) sdo aquelas em que buracos negros supermassivos (SMBHs) em seus nucleos estao
capturando matéria através de um disco de acrecao. Dentro do paradigma dos AGNs, um ponto ainda em
debate é o do surgimento dessa atividade, desde qual o mecanismo que a provoca até como isso afeta a poeira e
as moléculas nas galéxias. Para avancar nossos conhecimentos nesta questao, é preciso a realizagao de estudos
sobre a origem e a alimentagdo dos SMBHs em AGNs através das emissoes moleculares em galdxias, como em
galaxias Megamaser de hidroxila (OHMGs), Seyfert e Starburst. Este trabalho mostra que, em AGNs, moléculas
organicas de hidrocarbonetos policiclicos aroméaticos (PAHs) sdo maiores (> 180 atomos de carbono) do que
em galaxias com regiao de formagao estelar. Este fato implica que PAHs sobrevivem as intensas radiagoes e
evoluem ao longo da evolugao do Universo, em que vao crescendo e incorporando nitrogénios. Esses heterociclos
policiclicos arométicos nitrogenados (PANHs), que podem variar a emissdo da banda de PAH em 6.2 ym, podem
fornecer o elo perdido entre a bioquimica dos PAHs, vistos no gas e poeira das galaxias, e as nucleobases que
constituem o maquinario codificador da vida na Terra.

Abstract

Active galaxies (AGNs) are those in which supermassive black-holes (SMBHs) in their core are capturing matter
through an accretion disk. Within the paradigm of AGNs, a point still under debate originates this activity,
from what mechanism causes it to how does it affect dust and molecules in galaxies. In order to advance our
knowledge in this question, one must conduct studies on the origin and feeding of SMBHs in AGNs through
molecular emissions in galaxies, such as OH Megamaser galaxies (OHMGs), Seyfert and Starburst galaxies.
This work shows that, in AGNs, organic molecules of polyciclic aromatic hydrocarbons (PAHs) are larger (>180
carbon atoms) than in galaxies with star formation region. This fact implies that PAHs survive the intense
radiation and evolve throughout the evolution of the universe, where they grow and incorporate nitrogen.
These polyciclic aromatic nitrogen heterocycles (PANHs), which can vary the PAH band emission at 6.2 pm,
can provide the missing link between the biochemistry of PAHs, seen in the gas and dust of galaxies, and the
nucleobases that constitute the coding machinery of life on Earth.
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1 Introducao

Considerando-se a classe de macromoléculas e
sua relevancia no estudo do Universo, os hidrocar-
bonetos policiclicos aromaticos (PAHs) represen-
tam um arranjo efetivo que pode acumular cerca
de 15% do carbono no meio interestelar (ISM),
sendo o material organico dominante no espago
[1]. Essas moléculas podem ter contribuido para
a construcao do material pré-biético que formou
a vida na Terra, especialmente quando seus ato-
mos de hidrogénio ou carbono sao substituidos
por nitrogénio, dando origem aos PANHs (hete-

rociclos policiclicos aromaticos nitrogenados). Os
espectros no infravermelho médio (MIR) de ob-
jetos galécticos e extragalacticos sao dominados
por bandas de emissao fortes a 3.3, 6.2, 7.7, 8.6,
11.3 e 12.7pm, geralmente atribuidas aos PAHs e
espécies relacionadas |2].

Embora PAHs sejam abundantes e onipresen-
tes em quase todos os ambientes astrofisicos rela-
cionados com gés, poeira e iluminacao por fétons
ultravioleta (UV) [3], o estudo de PAHs tem se
concentrado principalmente em objetos galédcti-
cos. Inclusive, por muito tempo acreditou-se que
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galdxias que possuem buracos-negros supermas-
sivos (SMBH), nomeadas como ntcleo ativo de
galaxias (AGNs), possuem um intenso e energé-
tico campo de radiagao oriundo do disco de acres-
¢ao do SMBH capaz de destruir as moléculas de
PAHs proximas dos SMBHs dos AGNs. A falta
de dados com alta resolucao angular e espectral
ajudou a dificultar a compreensao das proprieda-
des fisico-quimico dos PAHs e de seu uso como
ferramenta de diagnostico da fonte de ionizagao
em galaxias. Gragas aos espectros obtidos com
os telescopios espaciais ISO e Spitzer, as anéali-
ses dos PAHs em fontes extragalacticas foram lar-
gamente ampliadas e muitos autores produziram
diagramas de diagnosticos usando as intensida-
des de bandas dos PAHs como uma ferramenta
para distinguir as contribui¢oes vinda de diferen-
tes tipos de fontes de ionizacao, estelar no caso
de galaxias Starburst ou lei de poténcia vinda do
disco de acresgao do AGN [4-15].

Alguns trabalhos propuseram diagramas de di-
agnoésticos que mostram que a emissao no MIR de
AGNs é claramente diferente daquelas dominadas
por um nucleo Starburst — galdxia dominada por
formagao estelar [4,5, 11,12, 16]. Eles percebe-
ram que o espectro de um AGN extremamente
luminoso apresenta as bandas dos PAHs muito
fracas ou até mesmo ausentes, uma vez que a ra-
diagao vinda do ntcleo ativo estaria destruindo
a poeira localizada préxima ao nicleo. Por ou-
tro lado, quando analisa-se os espectros de Star-
bursts, essas bandas sdo muito intensas e muita
atencao foi destinada para tentar discriminar se
a radiacao que excita essas moléculas provem das
estrelas ou do AGN. Atualmente, a detecgao de
PAHs a até uma dizia de parsecs do AGN indica
a presenca de um material empoeirado, como um
toro nuclear ou disco, que permite a sobrevivén-
cia dessas moléculas em ambientes tdo proximos
a AGNs [12,14,17-20]. Este trabalho resume al-
guns resultados importantes para a AstroBioQui-
mica em ambientes in6spitos como galédxias ati-
vas, AGNs e Starburst. Sera apresentado resul-
tados de estudos fisico-quimico de moléculas de
PAHs usando dados ptblicos espectroscopicos ob-
servados com o telescopio espacial Spitzer.

1.1 Estruturas dos hidrocarbonetos
aromaticos policiclicos

Os PAHs sao moléculas organicas que possuem
uma rede hexagonal planar aromatica formada

Figura 1: Estrutura molecular dos PAHs. Periconden-
sados encontram-se & esquerda e os catacondensados a di-
reita juntamente com seus respectivos tamanhos.

por atomos de carbono. Essa geometria hexa-
gonal produz uma grande energia de ligacao en-
tre esses atomos de carbono, o que tornam essas
moléculas bastante estaveis e consequentemente
de dificil dissipacao [21|. Pelo fato do ISM fa-
vorecer a hidrogenagao e devido & sua robustez,
a estrutura mais comum do carbono nesse meio
estd na forma de PAHs e, além disso, eles tam-
bém estao entre as mais abundantes espécies mo-
leculares que devem ter sido transportadas quase
intactas aos planetas [22].

A falta de tecnologias para calcular as pro-
priedades oticas desses PAHs hipotéticos atrasou
muito sua implementagao nos modelos de graos e
esse cenario s6 pode ser melhorado quando se de-
senvolveu técnicas laboratoriais e computacionais
mais avancadas. No entanto, atualmente é pos-
sivel encontrar espectros de emissao e absorc¢ao
disponiveis na literatura [23-25]. Alguns auto-
res disponibilizam espectros modelados [20] e, in-
clusive, existe uma grande biblioteca do “NASA
AMES Research Center PAH IR Spectral Data-
base” formada por 4.233 espectros tedricos mo-
delados usando teoria do funcional de densidade
(DFT; ver, por exemplo, Ref. [27]).

As moléculas de PAHs podem apresentar di-
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Figura 2: Visao geral das possiveis diferengas no perfil das bandas 6.2, 7.7 e 8.6 um, divididas em trés classes (A, B e
C) e ilustradas pelos espectros normalizados dos objetos: A — regido HII IRAS 23133+6050; B — estrela P6s-AGB HD
44179; e C — estrela P6s-AGB IRAS 13416 - 6243. Espectros normalizados disponibilizados por [28,29].

versas estruturas, das quais pode se destacar os
pericondensados, catacondensados e aqueles que
tem seus anéis aromaticos ligados por uma liga-
¢ao simples entre carbonos C' — C'. Os aromati-
cos pericondensados sao moléculas que compar-
tilham, pelo menos, um atomo de carbono entre
trés anéis, como o coroneno, ovaleno, perileno,
pireno, etc. Enquanto que nos aromaticos cata-
condensados nenhum carbono pertence a mais do
que dois anéis (veja a Figura 1). E valioso lembrar
que os PAHs mais estaveis sdo os mais compactos
e menos suscetiveis a reatividade quimica e frag-
mentacdo, como os pericondensados e os PAHs
simétricos [30].

Também é importante destacar o comporta-
mento das bandas de PAH da regidao espectral
do MIR entre 3 e 12 yum em uma amostra com-
posta por mais de 200 galdxias dominadas por
Starburst em diferentes redshift. As variagbes nos
perfis causadas por diversos fatores — desde con-
digbes fisicas locais como caracteristicas da po-
pulagdo de PAHs — levaram & divisao das bandas
em trés classes A, B e C, ou classes de Peeters,
exemplificadas na Figura 2. No caso da banda de
6.2 pm, a observagdao do desvio do pico de emis-
sao para o azul da classe A s6 pode ser reprodu-
zido pela emissao de um caso especial da molécula
de PAHs, onde a mesma, catalizou o nitrogénio
disponivel tornando-se PANHs [31,32]. Perfis da
classe A dessa banda tém se mostrado dominan-
tes no Universo, inclusive em galaxias distantes
e especialmente naqueles com emissao dominada

por intensa formagao estelar, Starburst [33,34].

2 Amostra e tratamento dos dados

O estudo das moléculas orgénicas de PAHs esta
pautado em derivar as propriedades vibracionais
dessas moléculas, consequentemente, o melhor in-
tervalo espectral para esse estudo é o MIR. Nas
dltimas décadas os melhores dados espectrosco-
pico nesse comprimento de onda foram observa-
dos pelo telescopio espacial Spizter através do ins-
trumento The Infrared Spectrograph (IRS) [35].
A importancia do telescopio Spitzer é ter dados
de imagens e espectros no MIR de fécil acesso e
andlise, assim como, disponibilidade piblica na
literatura. Além disso, vale a pena relatar que o
mesmo trouxe muito avango cientifico das emis-
soes moleculares e de poeira dos objetos galactico
e extragalactico, onde, mostrou-se um importante
precursor para o atual telescopio espacial James
Webb.

A bandeja do IRS é composta por quatro espec-
trografos separados, cada par de instrumento con-
tém espectrografos com baixa (R= A/AX ~60-
120) e alta resolugao (R= A/AX ~600). Os
modulos de baixa resolugao sao nomeados como
short-low (SL) e long-low (LL) e os de alta reso-
lugdo como short-high (SH) e long-high (LH). A
Tabela 1 apresenta mais informacgoes sobre o IRS
(para mais detalhes, ver Ref. [35]).

Os resultados mostrados nesse estudo utilizou
dados espectroscopico publicos de galaxias ativas
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Tabela 1: Propriedades do IRS

Moédulo Array Escala Espacial Ordem Tamanho da A R Tamanho Espacial®
do Pixel Fenda (pm) (A/AX) da Extracao

Short-Low  Si:As 1.8” SL2 3.6"x 57" 52-7.7 80-128 7.2"

SL1 3.7"x 57" 7.4-145 64 -128
Long-Low Si:Sb 5.1" LL2 10.5"x 168" 14.0-21.3 80 - 128 21.42"

LL1 10.7"x 168" 19.5-38.0 64 - 128
Short-High  Si:As 2.3" SH 4.7"%x 11.3" 9.9 - 19.6 ~ 600 -
Long-High  Si:Sb 4.5" LH 11.1"x 22.3"  18.7-37.2 ~ 600 -

!Tamanho padrio da extracio do programa SPICE do Spitzer.

observados com o telescopio Spitzer. A amostra
de AGNs foi composta com os seguintes critérios:
(1) selecionar um grande nimero de galaxias Sey-
fert que tivessem dados espectrais disponiveis nos
arquivos publicos do Spitzer; (i7) escolher objetos
que tivessem espectros no intervalo entre 5.2 e
38um; e (i11), incluir na amostra galaxias do tipo
Starburst e regioes H 11 para realizar uma anélise
comparativa.

Dessa forma, a amostra final de galdxias ativas
é composta por 186 objetos, dos quais 15 AGNs
foram estudados pela primeira vez na Ref. [12],
83 AGNs estudados na Ref. [36], 22 galaxias Star-
burst do trabalho [37], 59 regides H 11 extragalac-
ticas e LINERs do estudo da Ref. [8] e 7 regides
H 11 da galaxia M101 da amostra da Ref. [11].
A amostra do estudo sobre o perfil de PAH em
6.2pum é composta por 257 galaxias cuja emissao
foi considerada dominada por Starbursts (mais
informagoes nas Refs. [38,39]).

Os dados espectrais sao tratados seguindo téc-
nicas padrao para o IRS do Spitzer e para isso foi
usado imagens de background (imagem obtida de
uma regiao proxima da fonte que tenha apenas luz
do céu), flat-field,! mdscaras para remogao de pi-
xeis ruins e dark. Para fazer a calibragdo em com-
primento de onda observou-se espectros dos obje-
tos PN M 1-42, NGC 7293, NGC 6781, NGC 7027,
G 333.94+00.6 e NGC 6543. Informagoes detalha-
das sobre cada passo podem ser obtidas no IRS
Instrument Handbook.? Para a amostra de gala-
xias dominadas por Starburst os dados tratados
estao piublicos e foram obtidos pelo projeto Spit-
zer /IRS Atlas [38,39].

'E importante relatar que a imagem de flat-field é cor-
rigida pela luz zodiacal.

Zhttp:/ /irsa.ipac.caltech.edu/
data/SPITZER/docs/irs/irsinstrumenthandbook/1/

3 Propriedades dos PAHs em ambientes
inéspitos

Como é perceptivel o estudo da “AstroBioQui-
mica” é uma ciéncia multidisciplinar e este tra-
balho tem como principal objetivo investigar as
propriedades fisico-quimico das moléculas orga-
nicas de PAHs ao longo da evolugdo do Universo
para encontrar o elo perdido entre a bioquimica
dessas moléculas e as nicleobases do DNA e RNA
que constituem o maquinéario codificador da vida
na Terra. Nesse sentido é possivel derivar as pro-
priedades de PAHs em amostra de galaxias ativas
do tipo AGNs e Starburst.

3.1 Tamanho e estado de ionizacao dos
PAHs em AGNs

A Figura 3 mostra as 186 galaxias distribuidas
em um diagrama teodrico (ver Ref. [10]), que
é utilizado para derivar as propriedades do
estado de ionizacdo e o tamanho das molé-
culas de PAHs através das razdes de bandas

observadas 6.2um/7.7ume 11.3um/7.7um,
respectivamente. As  razoes  teodricas
6.2um/7.7um x 11.3pum/7.7um sdo as linhas

tracejadas calculadas em [10]. Os objetos foram
divididos em Seyfert 1, Seyfert 2, Starburst e
H 114+-LINER e sao representados no diagrama por
circulos preenchidos, circulos vazios, tridngulos
preenchidos e tridngulos vazios, respectivamente
(mais informagoes podem ser encontradas na
Ref. [12]).

Também podemos verificar nessa figura que os
pontos observados estao espalhados nas regides
entre as linhas teoricas dos PAHs neutros e ioniza-
dos [40], corroborando com estudos prévios (por
exemplo, Refs. [40-43]). A partir do diagrama
de diagnostico pode-se concluir que as linhas de
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emissao dos PAHs tanto para AGNs quanto para
objetos com baixo potencial de ionizac¢do (Star-
burst e LINER) sdo uma composigao apropriada
de vérias moléculas com diferentes tamanhos e
uma adequada fracao de ionizagao (cargas neu-
tras para ionizadas).

Ainda na Figura 3, percebe-se uma clara sepa-
racao das galéxias por tipos de atividades. Essa
segregacao sugere que os objetos com alto po-
tencial de ioniza¢ao possuem moléculas com mais
de 180 atomos de carbono (6.2um/7.7um < 0.2).
Por outro lado, a maioria dos objetos com baixo
potencial de ionizagao estao localizados na regiao
que indica que as moléculas sdo formadas com
menos de 180 atomos de carbono, ou seja, pos-
suem valores de 0.2 < 6.2um/7.7um < 0.4 (ver es-
tudo completo na Ref. [12]).

Ademais, é possivel ver na figura que as ga-
laxias tipo Seyfert estdo localizadas préximo da
regiao dos PAHs ionizados, enquanto que a mai-
oria dos Starburst, H 11 e LINERs estao proximos
a linha que representa os PAHs neutros. Esses re-
sultados obtidos sugerem que os AGNs possuem
valores, tanto da fragdo de ionizacao quanto do
tamanho dos PAHs, maiores comparado com as
galéxias Starburst. Entretanto, uma localizagao
preferencial das galaxias Seyfert 1 e Seyfert 2 nao
pdde ser definida com esse diagrama (ver estudo
completo na Ref. [12]).

Uma outra forma compreender o processo de
emissao das moléculas de PAHs é testar diagra-
mas de diagnésticos que envolvem bandas predo-
minantemente aparentes em moléculas com car-
gas neutras (8.6um e 11.3um) e ionizadas (6.2um
e 7.7um). De fato, tais diagramas demonstraram
que existem correlagoes entre razoes que usam es-
sas linhas [9,10,42]. Como esses estudos utiliza-
ram amostras formadas em sua maioria por gala-
xias Starburst, também foram construidos novos
diagramas com os 98 AGNs e 22 Starburst da
amostra desse trabalho.

Logo, foi possivel fazer uma andalise quan-
titativa do comportamento da ionizacao dos
PAHs em AGNs e Starburst usando diagra-
mas diagnostico 6.2um/11.3um X 7.7pum/11.3pum
e 6.2um/8.6um X 7.7um/8.6um, o qual envolve
emissao das moléculas ionizadas (7.7pm e 6.24m)
e neutras (8.6pum e 11.3um; ver figuras 6-9 da
Ref. [12]). Importante ressaltar que quando é
analisado amostra das galdxias AGNs a dispersao
nas propriedades das moléculas de PAHs em gala-

xias com SMBHs e galaxias com formagao estelar
aumenta e nao existe uma clara separacao das
propriedades das moléculas organicas de PAHs
entre AGNs e galaxias com formagao estelar. Es-
ses resultados podem ser investigado melhor com
a nova geracao de dados de maior qualidade es-
pacial e espectral que serao disponibilidade pelo
telescopio espacial James Webb (ver figuras 6-9
da Ref. [12]).

Sales et al (2010) mostram diagramas de di-
agnosticos com as moléculas de PAHs em AGNs
e galaxias com formagao estelar onde concluem
que objetos com baixo potencial de ionizacao
possuem valores menores para a razao de PAHs
entre 7.7pum/8.6pum < 6, ressaltando novamente
uma indicacao que as moléculas de PAHs podem
possuir propriedades diferentes em galaxias com
SMBHs [12].

Portanto, uma das principais conclusoes do es-
tudo da “AstroBioQuimica” de ambientes in6spi-
tos como galaxias ativas, AGNs, é que de uma
forma geral, as moléculas de PAHs presentes nos
AGNs s@o maiores que em galaxias Starburst.
Além disso, de acordo com a Ref. [44], os grandes
valores de 7.7pum/8.6um e 7.7um/11.3pm indica
que a maioria das moléculas nesses AGNs estao
no estado ionizado.

Em suma, os resultados que podem ser conclui-
dos através dos diagramas de diagnéstico usando
as moléculas de PAHs e indicadores de potecial
de ionizacao das fontes AGNs e formagao estelar
(Figura 3 e figuras 6-9 da Ref. [12]) apresentam
uma clara evidéncia de que a fracao de ionizagao e
tamanho dessas moléculas aumentam de galaxias
Starburst para AGNs. E importante ressaltar no-
vamente que uma nova janela de oportunidade
para avancar o conhecimento sobre a evolugao do
material orgénicas ao longo da evolugao do Uni-
verso podera ser acessadas ao passo que os dados
do telescopio espacial James Webb forem obser-
vados, assim, os resultados derivados essa amos-
tra de galaxias poderda mostrar suporte para fu-
turas interpretacgdes do estudo da “AstroBioQui-
mica’ (mais resultados podem ser acessados nas
Refs. [12-14, 17,33,34,45]).

4 Evolucao das caracteristicas dos PAHs
ao longo da evolugao do Universo

Como ja mencionado, a variagao nos perfis das
bandas de PAH pode estar relacionada com a po-
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Figura 3: Diagrama de diagnostico da razdo 6.2um/7.7pum X 11.3um/7.7um. As linhas pontilhadas representam as
intensidades teoricas dos PAHs ionizados e neutros da Ref. [10]. A linha trago-ponto mostra a posigdo onde a molécula
de PAH tem 180 4tomos de carbono. Os tridngulos vazios representam as regides H 114+ LINER da amostra das Refs. [8,11],
os triangulos preenchidos representam as galaxias Starburst da Ref. [37], os circulos preenchidos e vazios sdo Seyfert 1
e Seyfert 2 da amostra desse trabalho e da amostra da Ref. [36]. As barras de erros séo apresentadas para os 15 novos

AGNs e representam bem os erros da amostra total.

pulagao molecular emissora. A Figura 4 mostra
uma representacao dessa variagao na banda de
PAH em 6.2pum pelo redshift de uma sub-amostra
de galaxias com emissao dominada por Starburst,
retirada do catalogo de espectros ja tratados do
Spitzer/IRS ATLAS [46]. Apos a subtragao do
continuo e do ajuste da banda de 6.2 ym, os com-
primentos de onda centrais foram distribuidos ao
longo dos respectivos redshifts, juntamente com
a separagao das classes de Peeters.

Como é possivel ver na Figura 4, a classe A
de PAHs é dominante até nos redshifts mais ele-
vados. Consequentemente, pode-se perceber que
além de uma evidente presenca da emissao de
PANHSs ao longo da evolugao do Universo (z<2),
também, é notorio que os PANHSs estao presentes
na maioria das galaxias dominadas por Starburst.
Esse tipo de analise pode ampliar o censo do ni-
trogénio no Universo, uma vez que PANHs re-
presentariam um reservatorio adicional desse ele-
mento, em condi¢oes de densidade e temperatu-
ras distintas daquelas da fase gasosa e em gelos
(mais informagoes desse estudo podem ser vistas
nas Refs. [33,34,45]).
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Figura 4: Grafico do comprimento de onda central da
banda de 6.2 um pelo redshift das fontes. Os espectros
foram extraidos da amostra do Spitzer/IRS ATLAS [46] de
galdxias com emissdo dominada por Starburst. As linhas
tracejadas pretas mostram o limite entre as trés classes
de Peeters. Classe A — cor de vinho; Classe B — verde; e
Classe C — azul, que nao possui representantes [45].
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