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Analise de componentes principais em propriedades 6pticas
lineares e nao-lineares de moléculas do grupo das chalconas

MENDONCA, Cleber Renato!: INACIO, Anna Cristina Cavallari'; MISOGUTI, Lino!; OSPINA, Orlando
David Marbello!

anna.inacio@usp.br

Unstituto de Fisica de Sio Carlos - USP

Na area de Fotonica, nas altimas décadas, ha um grande interesse no desenvolvimento de novas
tecnologias e dispositivos em diversas areas como, por exemplo, microscopia, telecomunicacbes e
medicina. Compostos organicos ganharam destaque pela sua abrangente gama de aplicacbes e
possibilidade de modulacdo das caracteristicas épticas por engenharia molecular, se tornando um
comum alvo de estudo na éptica ndo-linear. Esse tipo de estudo é complexo pois diversos fatores
inter-relacionados podem influenciar a eficiéncia da absorcdo ndo-linear em moléculas organicas, entre
eles, a estrutura molecular e a relagdo aceitador/doador de grupos periféricos, que, em geral, sdo
analisadas manualmente de forma fenomenoldgica ou através de demorados calculos quanticos. Métodos
computacionais de aprendizado de maquina vém sendo empregados com o objetivo de facilitar a analise
e interpretacdo de dados. Analise de Componentes Principais, ou Principal Component Analysis (PCA)
é um tipo de aprendizado de maquina n3o supervisionado, capaz de reduzir dimensionalmente bases
de dados complexas preservando o maximo de informacio, simplificando a interpretacio das variaveis e
possibilitando a selecdo das principais caracteristicas (1). Esse trabalho tem como proposta empregar
PCA, em uma base de dados composta por moléculas orginicas do grupo das Chalconas, previamente
estudadas pelo Grupo de Foténica/IFSC USP. Essa base de dados consiste em propriedades 6pticas
lineares, como comprimento maximo de absorcdo linear, e n3o-linear, como o valor da secdo de choque
n3o-linear de cada molécula e o espectro de absorcdo n3o-linear. O modelo de PCA foi aplicado aos
espectros de absorcdo n3o-linear das moléculas e, de forma independente, as propriedades lineares das
moléculas para que pudéssemos observar diferentes categorizacdes da nossa base de dados e obter um
estudo mais detalhado sobre ela. Posteriormente, propomos desenvolver uma rede neural artificial baseada
nos resultados obtidos pelo estudo de PCA como forma de otimizar a escolha de novas moléculas organicas
para estudos de éptica ndo-linear.
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