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Este estudo explora detalhadamente a aplicagdo de métodos avancados de
aprendizado de maquina combinados com relagbes quantitativas entre
estrutura e propriedade (ML-QSPR) para a predi¢ao precisa de propriedades
fisico-quimicas de diversos tipos de combustiveis. A motivacéo principal deste
trabalho é aprimorar a capacidade preditiva em relacdo a propriedades criticas
como o0 numero de cetano e a temperatura de fusdo, que sado fundamentais
para o desempenho e a eficiéncia energética dos combustiveis. Inspirado por
procedimentos metodologicos adotados em estudos recentes na area, o
presente trabalho adaptou e refinou essas técnicas para um conjunto de dados
especifico, composto por uma variedade de compostos combustiveis com
diferentes estruturas moleculares. O processo iniciou-se com uma etapa
minuciosa de coleta de dados, seguida por um rigoroso processo de limpeza e
tratamento, visando eliminar inconsisténcias, dados ausentes e outliers que
pudessem comprometer a qualidade dos modelos preditivos. Diversos
algoritmos de aprendizado de maquina foram empregados para modelagem e
analise dos dados, incluindo métodos tradicionais como a regressao linear e
técnicas mais complexas como Random Forest Regression e XGBoost. Cada
um desses algoritmos foi cuidadosamente configurado e otimizado por meio de
técnicas de validagao cruzada e ajuste de hiperparametros, com o objetivo de
maximizar a precisdo das previsdes. As métricas de avaliagdo utilizadas para
comparar o desempenho dos modelos incluiram o erro quadratico médio
(RMSE), o coeficiente de determinagao (R?) e a precisado percentual média. Os
resultados obtidos demonstraram que o modelo Random Forest Regression
apresentou o melhor desempenho geral, superando os demais algoritmos em
termos de precisao e robustez das previsdes. No entanto, observou-se que as
precisbes alcancadas ainda ficaram aquém das reportadas na literatura
especializada, indicando a necessidade de melhorias adicionais. Este trabalho
contribui significativamente para a compreensao das capacidades e limitagbes
de diferentes algoritmos de aprendizado de maquina na predicdo de
propriedades criticas de combustiveis. As analises realizadas fornecem insights
valiosos para futuras pesquisas, sugerindo que a combinagdo de métodos de
aprendizado profundo com técnicas de engenharia de caracteristicas pode
potencialmente melhorar a precisdo dos modelos. Além disso, as conclusdes
deste estudo tém implicagcbes praticas importantes, fornecendo uma base
solida para otimizacbes futuras e aplicagdes em quimica computacional e
ambiental, especialmente no desenvolvimento de combustiveis mais eficientes
e sustentaveis.
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