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A agua é um recurso escasso e de extrema importancia a vida. Apesar disso, parte consideravel das
reservas de 4gua doce do mundo j& contém diversos poluentes de origem antropica. Nos corpos
d’agua, os contaminantes sdo degradados por rotas distintas: alguns de origem orgéanica ndo sofrem
destrui¢do por vias bidticas, mas somente através de fotolise. Assim, é importante estudar sua
cinética de destruicdo por estas rotas. Uma das formas de fotolise é por via indireta, quando o foton
é absorvido por uma outra substancia, gerando uma espécie reativa que interage com o poluente,
degradando-o. A determinacdo experimental da cinética dessas rotas é complexa. Dessa forma,
alternativas computacionais sdo exploradas, como o uso de inteligéncia artificial para prevé-las. Este
trabalho apresenta um algoritmo de aprendizagem de maquina (machine learning) que estima a
constante de destruicdo de poluentes organicos por meio de uma dessas espécies reativas, 0 oxigénio
singlete (*O,). Para isso, foi desenvolvida uma base de dados com valores experimentais presentes
na literatura e trés modelos de aprendizagem (Redes Neurais, Floresta Aleatdria e XGBoost) com
dois tipos de descritores moleculares (molecular fingerprints): MACCS e Morgan. A precisdo dos
algoritmos foi avaliada por meio do coeficiente de determinagdo (R?) e do erro quadratico médio
(RMSE). Além disso, foi realizada a analise SHAP (explanag¢do composta dos valores Shapley), do
modelo para verificar a consisténcia fisico-quimica das predi¢es. Todos os métodos estudados
apresentaram predicOes satisfatorias, com R? > 0,63 e RMSE < 0,0096. O que apresentou melhor
resultado utilizou redes neurais com descritores MACCS, com R? = 0,9033 e RMSE = 0,0025. A
analise SHAP dos modelos demonstra que eles preveem as constantes cinéticas coerentemente com
0s mecanismos de reacdo descritos na literatura: quanto maior o namero de carbonos aromaticos no
poluente, maior é a velocidade de reacdo; por outro lado, a presenca de grupos receptores de elétrons
na substancia a diminui. Assim, conclui-se que os métodos empregados de aprendizagem de

maquina realizam boas previsdes com significado fisico.
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