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Processamento de dados na espectroscopia Raman

MILITAO, Lucas; ELLENA, Javier Alcides

lucas.milito@usp.br

A Espectroscopia Raman, que envolve o fendmeno de espalhamento inelastico da luz, é utilizado para
identificar modos vibracionais de uma molécula. Para a analise de espectros é utilizado o deslocamento
Raman, que é a diferenca de energia entre a luz da fonte monocromatica incidente e a da luz espalhada.
Essa diferenca pode ser interpretada como a energia dos modos vibracionais da molécula ou de grupos
funcionais. Variando o comprimento de onda da fonte monocromatica incidente & possivel evitar
fendémenos indesejados, tais como fluorescéncia, que podem interferir na qualidade dos dados coletados.
Neste trabalho sdo abordados passos seguintes a coleta de dados pelo espectrometro, os passos de
processamento, interpretacdo e comparacio de dados. Esses passos serdo realizados por um software em
desenvolvimento nesse projeto. O foco desse projeto é na identificacdo dos grupos funcionais de uma
molécula, tal como um insumo farmacéutico ativo (IFA), a partir do tratamento de dados provenientes
da espectroscopia Raman. Uma pergunta contundente seria o porque n3o utilizar espectroscopia de
absor¢do ou outros tipos de espectroscopia. O motivo principal para escolha da espectroscopia Raman é
que ela pode ser utilizada sem preparacdo da amostra sendo também n3o destrutiva o que permite que
seja utilizada diretamente na linha de producdo para controle de qualidade dos farmacos. Resultados
preliminares incluem uma interface e uma framework de desenvolvimento selecionada. Foi implementado
o método de Savizky-Golay (1) para diminuicdo de ruido. Também é planejada a implementacdo de
algoritmos customizados para remog¢&o de ruido. (2) O uso de cristalografia Raman (3) também é uma
proposta que serd abordada na continuacdo do projeto ja aprovada pelo CNPq.

Palavras-chave: Espectroscopia. Raman. Fisica do estado sélido.
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