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A modelagem de dados consiste em estabelecer hipéteses sobre a estrutura ou
o comportamento de um sistema fisico e através dela procura-se explicar as
propriedades do sistema e prever suas reagdes a estimulos. A modelagem da
qualidade das aguas superficiais traz como resultado um melhor conhecimento
dos mecanismos e interagdes que justificam os variados comportamentos da
qualidade das aguas e constitui uma base racional para tomada de decisdes no
controle de qualidade das mesmas. A biblioteca de machine learning PyCaret
desenvolvida em linguagem Python, é de facil instalagdo e uso, permitindo a
construcdo e gerenciamento de modelos diversos (de regressdo de dados
continuos e também classificacdo de dados discretos) com poucas linhas de
cbédigo e de rapida execugdo, nao precisando de hardware avancado. Toda a
instalagdo e execucgéao/calculos da biblioteca foi feita na plataforma Google
Colab. Os modelos matematicos multivariados foram desenvolvidos e
aprimorados através da insercdo de dados (através de planilhas), com
separagao dos conjuntos de calibragdo e treinamento (a partir de conjuntos de
dados referenciais), visualizacado das diferengas entre configuragdes, calculo de
valores de saida dos modelos com determinagao de métricas (erros de previsao
e calibracao). Foi utilizada a plataforma Google Colab com o teste de diversos
modelos baseados em métodos referenciados. Neste trabalho utilizamos os
dados de analise da recuperagdo da Bacia Hidrografica do rio Doce,
disponibilizados pelo Ministério Publico mineiro, correspondentes a zona costeira
e estuarina adjacentes, por meio da avaliagao sistematica da qualidade da agua
e dos sedimentos, devido ao rompimento da barragem de Fundao, no municipio
de Mariana-MG, em 5 de novembro de 2015. Como resultado de acordo com o
ministério publico, ha uma rede de monitoramento com 56 pontos na bacia do rio
Doce. Nos pontos de monitoramento foram medidos os seguintes parametros:
(Agua): oxigénio dissolvido, pH, turbidez, sdlidos suspensos totais, ferro
dissolvido, aluminio dissolvido, manganés total, arsénio total, cadmio total,
chumbo total, Escherichia coli, niquel total, zinco total, cromo total e mercurio
total. (Sedimentos): ferro, aluminio, manganés, cadmio, chumbo e arsénio.
Escolhemos o ponto RDO-016 em funcdo das disponibilidades dos dados
(diversos metais e parametros fisico quimicos de analise de agua) com datas de
analise quimica coincidentes, pois a coleta de amostras no rio Doce nao
necessariamente foram feitas nos mesmos dias. Utilizando os dados disponiveis
no site de monitoramento do rio Doce, coletados pelo sensor da estacao
automatica RDO-016, localizada na cidade de Linhares-ES, entre 2018 e 2023
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(177 amostras no total), e também pelas analises das concentra¢cdes dos metais
feitas em laboratérios, foi realizado o pré-processamento de dados e escolhas
dos métodos de regresséo no PyCaret. Foram selecionados dados para dias que
apresentavam as medi¢cdes completas a respeito das analises dos metais na
agua, para serem comparados com as medigcbes de oxigénio dissolvido
(previsdo) como variavel de saida dos modelos. Apds os primeiros testes e
problemas de super ajuste, obteve-se os coeficientes de correlagcdo do melhor
modelo de regresséo Extra Tree: conjunto de treinamento 0,738 e conjunto teste
0,679. O trabalho tera prosseguimento para um melhor aperfeigopamento das
analises matematicas.
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