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RESUMO

A presente pesquisa teve como principal objetivo aplicar ferramentas de inteligéncia artificial (1A) para
avaliacdo da qualidade da &gua em corpos d’agua no Alto rio Doce. Essa regido é marcada pela intensa
atividade mineréria, principalmente exploracdo do ferro devido ao Quadrilatero Ferrifero e tornou-se
mundialmente conhecida pelo rompimento da barragem de Funddo. Nesse contexto este estudo se estruturou
pelo desenvolvimento de 10 campanhas de amostragem mensais, realizadas em quatro dias consecutivos.
Foram estabelecidas sete estacbes em locais afetados e ndo afetados pelo rejeito, monitorando as
concentragdes de ferro. Os dados de monitoramento indicam que os valores elevados teores de ferro
mensurados em algumas amostragens, ainda superiores aos estabelecidos pela legislacdo, oriundos dos rejeitos
ainda estdo presentes nas regides impactadas. A IA se desenvolveu com a aplicacdo da Partial Least Squares
(PLS) aos dados obtidos com as leituras de absorbancia na regido do UV-Vis e dados de concentragdo de
ferro. Todos os modelos apresentaram um coeficiente de correlagdo acima de 0,9; sendo o modelo de melhor
exatiddo com coeficiente de calibracdo de 0,98 e validagdo de 0,94; indicando uma excelente exatiddo nas
predicdes.

PALAVRAS-CHAVE: bacia hidrografica do rio Doce, concentragdes de ferro, desastre de Funddo,
inteligéncia artificial, recuperacdo ambiental, absorbancia na regido do UV-Vis.
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INTRODUCAO

A demanda pelo uso das aguas doces do planeta acompanha o crescimento populacional, que, segundo as
Nagdes Unidas, apresenta uma previsdo de aumento de 30% até 2050. Concomitante ocorre 0 aumento da
utilizacdo desse recurso em atividades como agricultura, geracdo de energia e industrias, sendo necessario
protecdo as fontes da agua, para que todos 0s usuarios possam acessa-la. Avaliag6es da qualidade da agua sdo
desafiadoras, tanto pela variabilidade espaco-temporal do recurso, quanto aos distintos padrdes que cada uso
multiplo requer e, nesse contexto, 0 monitoramento se mostra como uma pratica essencial (SENER et al.,
2017).

A qualidade da agua dos rios esta atrelada a fatores naturais e antropogénicos recorrentes na sua area de
drenagem. Para o primeiro grupo algumas caracteristicas como topografia, variacdo da temperatura, indices
pluviométricos e propriedades litologicas sdo quesitos de relevancia. O escoamento superficial, por exemplo,
pode intensificar a entrada de nutrientes nos ecossistemas fluviais, assim como as diferentes esta¢cdes do ano
sdo fatores que interferem na quantidade de calor da agua; alguns parametros como potencial hidrogeniénico
(pH), alcalinidade e condutividade podem estar associadas a ocorréncias litologicas (CABRIA, BARQUIN e
PENAS, 2016).

No campo das investigaces de cunho ambiental destacam-se as realizadas por meio da espectroscopia, campo
do conhecimento que estuda a interacdo da radiacdo eletromagnética com a matéria. O desenvolvimento de
tecnologias computacionais, em Otica e eletrénica auxiliaram na aplicacdo dessa técnica analitica como
ferramenta de monitoramento ambiental. A avaliacdo e o controle da qualidade dos diferentes compartimentos
ambientais como &gua, solo e ar sdo de extrema relevancia em varios cendrios, e a aplicacdo de técnicas
analiticas instrumentais que auxiliem na determinacdo de substancias que tragam informag@es do nivel de
poluigdo tem-se mostrado como préticas relevantes.
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Sendo a &gua um recurso fundamental, pesquisas cientificas que atuem na determinagdo da sua qualidade de
forma rapida, confiavel e com custo reduzido sdo sempre necessarias. Variaveis que informam sobre a
qualidade da 4gua, como demanda quimica de oxigénio, microcontaminantes, ions indicadores de poluigao,
demais contaminantes organicos e inorganicos, entre outros, podem ser mensurados por diversas técnicas
analiticas. As espectroscopias nas regifes do ultravioleta-visivel (UV-Vis) tem se mostrado como técnicas
promissoras para avaliacdo da qualidade da agua, além de serem instrumentos que apresentam respostas
rapidas, reduzindo o tempo e o custo das analises, e sdo eficientes e confidveis (GUAN et al., 2018; COMINO
et al., 2018). Nesse contexto, a utilizagdo de técnicas analiticas espectroscdpicas aliadas a inteligéncia artificial
surge como uma proposta bastante promissora para avaliagdes de bacias hidrogréficas.

A bacia hidrogréafica do rio Doce (BHRD) é uma bacia de responsabilidade da unido, presente nos estados de
Minas Gerais (MG) e Espirito Santo (ES). Na porcdo mineira, para uma gestdo mais descentralizada, o
territorio hidrografico é dividido em Unidades Estratégicas de Gestdo (UEG), sendo a BHRD uma dessas
unidades. Especificamente a UEG — Doce é dividida em cinco circunscrigdes hidrogréficas, sendo esta
pesquisa desenvolvida na circunscrigdo do rio Piranga (CHRP) (CBH DOCE, 2022). Nela estéo localizadas as
minas de Timbopeba e Alegria, pertencentes & Vale, e o complexo Minerério de Germano, de responsabilidade
da empresa Samarco Minerac¢do, sendo que neste Gltimo se localizava a barragem de Fundéo, que se rompeu
em novembro de 2015, liberando um volume da ordem de dezenas de milhBes de m3 de rejeitos na BHRD
(REIS, 2019).

A Inteligéncia Artificial (1A) é definida como a ciéncia e a engenharia de fazer maquinas inteligentes. E uma
rea vasta e em expansdo que esta adentrando em todos os campos cientificos, impulsionada principalmente
pelo desenvolvimento tecnolégico da computacdo e consequente elevada capacidade de geracdo de dados.
Com a disponibilidade de ferramentas interativas é possivel combinar algoritmos aprimorados que permitem
treinar uma inteligéncia para que identifique padrdes e faca inferéncias, considerando-se uma nova situagéo.
Nesse contexto o objetivo desse projeto € avaliar a possivel correlagdo entre concentragdes de ferro e espectros
obtidos nas regides UV-Vis para amostras de agua coletadas na CHRP - MG e desenvolver modelos
matematicos baseados na inteligéncia artificial para predicdo de ferro, por meio dos espectros UV-Vis em
amostras futuras.
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MATERIAIS E METODOS

1. PONTOS DE AMOSTRAGENS
Esta pesquisa foi desenvolvida por meio de 10 campanhas de amostragem de agua, realizadas mensalmente
por quatro dias consecutivos, executadas de junho de 2019 a margo de 2020. Foi estabelecido um total de sete
pontos distribuidos (Figura 1) no Alto rio Doce; sendo que quatro destes estéo localizados no exutério dos rios
do Carmo, Casca, Gualaxo do Norte e Piranga; dois estdo localizados no rio do Carmo, um antes e um apds a
confluéncia com o rio Gualaxo do Norte. O dltimo ponto avaliado encontra-se no rio Doce, préximo a sua
regido de formac&o, caracterizada pela juncéo do rio do Carmo com o rio Piranga.

Figura 1 - Distribuicéo dos pontos de coleta na CHRP - MG
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2. FERRO EM AGUA
Para a determinacdo dos metais realizou-se a filtracdo das amostras em membrana de celulose 0,45 um, sendo

posteriormente transferidas para frascos de polietileno de 60 mL (previamente limpos com detergente neutro,
dgua destilada e ultrapura), acidificadas com &cido nitrico 65% da marca Alphatec® em pH inferior a 2 para
manter os metais em solucdo e preservadas a 4 °C. A determinagdo dos ferro (pg/L) foi realizada por
espectrometria de emissdo atdmica com plasma acoplado indutivamente (ICP-OES) no instrumento da marca

Agilent 725.

3. ESTATISTICA DESCRITIVA
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Os dados foram descritos usando o grafico de violino. A avaliacdo foi realizada identificando o periodo
sazonal a qual se refere; assim para cada ponto foram apresentados dois graficos, um relacionado a estacdo
seca e outro a chuvosa.

ABES

4. ANALISE ESPECTRAL E ANALISE DAS COMPONENTES PRINCIPAIS

As amostras das 10 campanhas foram filtradas em membrana de celulose para a obtencdo dos espectros de
varredura na regido do UV-Vis, no qual foi utilizado um par de cubetas de quartzo de 1 cm de caminho ético,
considerando agua destilada para a leitura do branco. Afim de obter informagdes do comportamento das
amostras e as leituras de absorbancia, optou-se por aplicar a PCA aos dados de comprimentos de ondas das 10
campanhas realizadas.

5. APLICACAO DA IA PARA OBTENCAO DO FERRO

A ferramenta empregada neste trabalho foi a regressao parcial por minimos quadrados, do inglés, Partial Least
Squares Regression (PLS). Essa regressdo é a mais simples e a mais utilizada das regressdes multivariadas; é
uma técnica que pode relacionar dados de espectrofotometria (matriz X) com dados de concentragdo (vetor y)
(LIRA et al., 2010). Com a aplicacdo da técnica exploratéria (PCA) foi observada a nitida separacdo dos
dados relacionada ao periodo sazonal, assim optou-se por realizar a calibracdo dividindo a matriz dos dados
entre os periodos de estiagem e Umido. A construcdo do modelo foi composta por trés etapas: calibracéo,
validacdo e predigdo. A validagdo cruzada € uma etapa muito importante nas aplicagdes multivariadas porque
ela fornece a estimativa do desempenho do modelo para dados ndo utilizados diretamente na calibracdo; nesse
trabalho a validacao aplicada foi venetian blinds. A predigdo € a etapa em que o analito de interesse é previsto
em amostras novas, ndo utilizadas na construgdo do modelo. O desempenho do modelo foi avaliado de acordo
com o coeficiente de determinacéo de calibracdo (Rcal) e de validagdo (Rval).

RESULTADOS

1. CARACTERIZAGAO DA AREA DE ESTUDO
A circunscrigdo hidrogréafica do rio Piranga esta inserida na bacia hidrogréfica do rio Doce, totalmente
localizada em territorio mineiro, e conta com uma area de cerca de 18.000 km2. E constituida principalmente
pelos rios do Carmo, Casca, Matipé e Piranga, sendo esse Ultimo seu rio principal, possuindo uma extensdo de
467,9 km. Abrange municipios na Zona da Mata e Campo das Vertentes, sendo a maior, com cerca de 70
municipios total ou parcialmente inseridos na bacia. Conta ainda com uma populagdo de quase 700 mil
pessoas que ocupam predominantemente ambientes urbanos (GUIMARAES, 2018).

O Alto rio Doce apresenta um diverso leque de atividades econémicas, que por sua vez se relacionam aos usos
permitidos do recurso dentro da bacia. As principais atividades se relacionam a inddstria de laticinio,
reflorestamento, lavouras de cana-de-aglcar, gado leiteiro, suinocultura, geracdo de energia elétrica e
atividades de mineracdo (MIRANDA et al., 2021). Em um levantamento realizado por Carneiro et al., (2020)
foram identificadas outorgas no Alto rio Doce relacionada abastecimento piblico; aquicultura; consumo
humano; criacdo animal; geracdo de energia; industria; irrigacao; mineracdo; paisagismo; recreacdo e servicos
de manutengdo no corpo d’agua.

Litologicamente a bacia esta incluida nas formagGes Dom Silvério, Complexo Mantiqueira, Barbacena, Suite
Ressaquinha, Complexo Acaiaca e Nova Lima. A vegetacdo original é a Mata Atlantica, bioma mais
degradado do pais, e na regido avaliada o que se observa é a substituicdo da cobertura original por atividades
agropecuarias. Entretanto em seu territorio existem 19 unidades de conservacio na classe de Area de Protecio
Ambiental (APA), com destaque para o Parque Estadual do Rio Doce. A classificagdo de Kdppen, (1918)
indica na regido o clima tropical de altitude marcado por verGes chuvosos e invernos secos. A variagdo anual
da temperatura € de 19 °C, sendo a média das minimas de 14 °C e das méaximas de 26 °C (OLIVEIRA, 2016).
A precipitacdo média anual da bacia, segundo IGAM (2010), é de 1221,4 mm; a Figura 2 mostra os valores
pluviométricos na regido durante o periodo avaliado nesta pesquisa.

Figura 2 — Precipitacdo mensal observada no periodo de junho de 2019 a marco de 2020 CHRP - MG.
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Legenda: Jan: janeiro, Fev: fevereiro, Mar: marco, Jun: junho, Jul: julho, Ago: agosto, Set: setembro, Out:
outubro, Nov: novembro, Dez: dezembro.

Um fator importante para avaliagdes integradas de bacias hidrogréficas € a relacdo da qualidade de seu recurso
com os padrdes de uso do solo. Isso ocorre porque as distintas atividades representam diferentes riscos de
poluigdo para as aguas superficiais, além das caracteristicas intrinsecas das areas avaliadas. No caso das bacias
brasileiras areas urbanas e agricolas sdo as praticas que mais degradam os recursos, e os efluentes agricolas as
maiores fontes de poluicdo difusa (MELLO et al., 2020). A Figura 3 apresenta 0 mapa de uso do solo da
CHRP - MG.
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Figura 3 — Mapa de uso do solo da circunscricéo hidrogréafica do rio Piranga - MG.
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Fonte: Autora, 2023.
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Analisando a Figura 3 é not6rio que o territdrio apresenta grandes extens@es de pastagens. No Brasil este é o
principal uso do solo, uma vez que o pais € mundialmente o maior exportador de carne bovina. Camargo
(2012) avaliando o uso do solo da CHRP — MG demonstrou que de 2001 a 2010 as éareas de pastagens
aumentaram cerca de 6%. Levando em consideracdo que a rea da bacia € de aproximadamente 18.000 km2,
isso reflete um aumento de 1080 kmz2. Entre os impactos negativos das pastagens degradadas para 0s recursos
hidricos cita-se 0 aumento da erosdo e consequentemente maior aporte de nutrientes e sedimentos aos
ecossistemas aquaticos, além do incremento da temperatura dos corpos d’dgua diminuindo o oxigénio
dissolvido (MELLO et al., 2020).

As areas de reflorestamento presentes na bacia sdao principalmente para suprir a produgdo de carvao vegetal e
celulose. Segundo Oliveira (2016) indastrias de celulose, aco e ferro, presentes na bacia, contribuem de forma
significativa nas exportacBes do pais. A Associacdo Brasileira de Produtores de Florestas Plantadas (ABRAF)
estima que no estado de Minas Gerais as areas de plantagio de eucalipto chegam a 1.5 x 10° hectares e,
segundo Borges, Leite e Leite (2018) o vale do rio Doce possui cerca de 1.5 x 10°.

Na atividade agricola o destaque é para o cultivo da cana-de-agUcar, que no pais representa a terceira maior
cultura agricola em area plantada e ocupava na Zona da Mata Mineira, em 2017, cerca de 8.000 hectares
(DIAS, 2019). Na regido avaliada as lavouras estdo situadas nos municipios de Rio Casca, Ponte Nova,
Piedade de Ponte Nova e Santo Antbnio do Grama, todos inseridos na CHRP - MG. As safras colhidas séo
utilizadas principalmente pela Usina Jatiboca Agtcar e Alcool, situada na cidade de Urucania - MG. Em 2018,
a usina produziu cerca de 6 milhdes de litros de alcool hidratado, cerca de um bilhdo de sacas de 50 kg de
acucar, 8,5 milhdes de alcool anidro, e 22 mil toneladas de melago (JATIBOCA, 2019).

Segundo Oliveira (2016) a CHRP - MG abriga uma populacdo de 686 mil pessoas, estabelecida em 69
municipios, sendo a grande maioria vivendo em zonas urbanas. Camargo (2012) afirma que o crescimento da
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populacdo da regido é pequeno, 1,5%, ao avaliar os habitantes dos municipios totalmente inseridos na bacia na
década de 2010. As atividades de mineragao também séo destacadas no mapa de uso do solo e na CHRP - MG
a principal pratica é a mineracéo de ferro, uma vez que esta localizada ao sul do Quadrilatero Ferrifero.

De forma sintética na bacia é observado um aumento significativo das zonas de pastagens, a0 mesmo tempo
que atividades de agricultura e reflorestamento, na Gltima década, apresentaram uma queda. Essa variagao
indica um aumento das atividades antropicas, na medida em que as pastagens estdo relacionadas ao
incremento das praticas de pecuaria. Nos pontos avaliados nesta pesquisa aqueles distribuidos no rio do Carmo
(pontos 2, 6 e 7) representam regides de maior atividade relacionada a criacdo de bovinos.

Valle Junior et al., (2014) afirmam que a criacdo de gado a pasto é uma alternativa facil e econémica para
producéo de carne e leite. No Brasil 95% das criacdes sdo realizadas com a utilizacdo de pastagens e segundo
a Empresa Brasileira de Pesquisa Agropecuaria (EMBRAPA) 32 milhdes de hectares estdo com qualidade
inferior ao esperado. Isso pode ser decorrente da elevada densidade de animais e a inexisténcia de manejo
adequado do uso do solo.

Dessa forma, para avaliar a CHRP - MG foram estabelecidos nesta pesquisa sete pontos distribuidos nos rios
Casca, do Carmo, Doce, Gualaxo do Norte e Piranga. A principal premissa para a escolhas dos pontos
avaliados no Alto rio Doce foi identificar as fontes antropicas de polui¢do levando em consideragdo que essa é
uma regido que possui um histdrico de degradagdo, que foi intensificada pelo rompimento da barragem de
Fundao; evidenciando que embora as atividades de mineracdo ocorram em uma regido especifica da bacia,
esta localiza-se na sua cabeceira, e qualquer ocorréncia com essa atividade pode causar danos para a bacia
como um todo.

2. Concentragdes de Ferro

A Figura 4 mostra os valores obtidos para o metal ferro (Fe). Todos 0s pontos apresentaram maiores
distribuicdes no periodo seco, com os pontos RCM e RP exprimindo as concentragfes mais elevadas. Todas as
medianas apresentaram valores inferiores a 250 pg/L, ao passo que os interquartis ficaram abaixo de 500
pg/L. A cabaceira da bacia hidrografica do rio Doce estd localizada no Quadrilatero Ferrifero, polo de
exploragdo mundial de minério de ferro, sendo sua presenca justificada pelas formagdes geolégicas. Hatje et
al., (2017) avaliaram o comportamento de diversos elementos quimicos na trajetéria do rejeito na bacia
hidrogréfica do rio Doce, isto é, desde o rio Gualaxo do Norte até a foz do rio Doce, no estado do Espirito
Santos. Dos diversos metais avaliados, um dos mais transportados pela passagem do rejeito foi o ferro,
atingindo a foz do rio Doce com uma concentracdo de 58,8 pg/L.

O estado de Minas Gerais, por meio do IGAM, realiza 0 monitoramento continuo da bacia hidrografica do rio
Doce, e se tratando especificamente do Fe, os resultados tém mostrado uma elevagdo da concentracdo desse
metal desde 2018, levando inclusive a violagdo dos padrdes estabelecidos para dguas de Classe 2. A rede de
monitoramento é dividida em quatro trechos, sendo o primeiro na cabeceira do rio Doce, concernente a area de
estudo desta pesquisa. Em 2020, dos 65 pontos monitorados, 52 apresentaram valores superiores a 300 pg/L
(limite legal), representando um total de 80% de amostras em desconformidade.

O ferro proveniente do rejeito se apresenta no estado ferroso (Fe?*), que se liga principalmente a hidréxidos,
formando compostos sollveis. Quando se encontra em ambiente oxidante, como é o caso dos rios, essa espécie
é oxidada a Fe®* pouco soltivel em agua e, portanto, espera-se que sua ocorréncia esteja associada ao material
em suspensdo. Contudo, a elevagdo do teor de ferro dissolvido pode estar relacionada a presenca do rejeito na
calha do rio, que funciona como um aporte continuo do elemento para a agua, justificando suas crescentes
concentracdes (IGAM, 2020).

Figura 4 - Variagédo da concentracéo de ferro nos sete pontos avaliados na CHRP - MG.
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3. ANALISE ESPECTRAL
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A Figura 5 mostra os espectros de absor¢do na regido do UV-Vis das amostras de agua coletadas nas 10
primeiras campanhas realizadas neste trabalho (junho de 2019 a marco de 2020).

Figura 5- Espectros de varredura na regido do UV-Vis obtidos das amostras de 4gua coletadas nas dez
primeiras campanhas (junho de 2019 a marc¢o de 2020) realizadas na CHRP — MG.
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A varredura na regido do UV-Vis, ou em outras regides do espectro, traz informacGes referentes ao
comportamento em termos de absorcéo do analito que esta sendo avaliado. Assim em um grafico de absorcéo
¢ possivel verificar em qual comprimento de onda ocorre uma maior interacdo da matéria com a radiagdo
eletromagnética, uma vez que cada composto tem sua estrutura quimica e, consequentemente, capacidade de
absorc¢do relacionada a uma determinada regido do espectro. Uma das matrizes que pode ser avaliada com a
utilizacéo da varredura na regido do UV-Vis é a &gua superficial.

Especificamente falando da &gua superficial, dois grupos distintos e importantes sdo responsaveis pela
variacdo da absorcdo na regido do UV-Vis: nitrato, que esta presente na maior parte dos corpos d’agua, entre
as formas de nitrogénio é a mais estavel e sua presenca é facilmente detectavel na regido de 205 nm a 220 nm;
e 0 da matéria organica que, apesar de apresentar absor¢do em um vasto intervalo de comprimento de onda,
descreve uma forma convexa acentuada entre 260 nm a 270 nm, podendo ser influenciado por valores de pH
acidos e entre 200 nm e 220 nm, mesma regido das substancias nitrogenadas (MRKVA, 1975; THOMAS;
BURGESS, 2017). Um metal importante que tem sido observado também na regido UV-Vis é o ferro
(MALONEY et al., 2005), podendo estar associado ou ndo a matéria organica dissolvida (ZHU et al., 2021).
Observando a Figura 22 é possivel inferir que as aguas avaliadas apresentaram expressiva absorcao nas
regides que representam a presenca de matéria organica e nitrato. Levando em consideragdo todos os
pardmetros de qualidade da dgua avaliados, as suas variagdes aqui descritas e todas as atividades de uso e
ocupacdo presentes na bacia, € sabido a presenca de matéria organica e nitrato, 0 que é coerente com 0s
espectros obtidos.

4 AVALIACAO DOS ESPECTROS DE VARREDURA UV POR MEIO DA ANALISE DAS
COMPONENTES PRINCIPAIS

Assim como para os dados de monitoramento foi aplicada também a analise das componentes principais aos
dados espectrais obtidos e segundo Rios-Reina e Azcarate (2022) a PCA é uma técnica exploratoria aplicada
na maioria das pesquisas em que a espectroscopia UV-Vis é utilizada, tanto como a aplicacao principal quanto
como o primeiro passo para outras aplicagdes quimiomeétricas como a calibragcdo multivariada. Assim a Figura

ABES - Associagao Brasileira de Engenharia Sanitaria e Ambiental 9
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6 mostra a distribuicdo das amostras em relacdo ao comprimento de onda, considerando as 10 campanhas
realizadas (junho de 2019 a marco de 2020) e identificando-se as mesmas de acordo com o periodo sazonal.

ABES

As duas primeiras componentes principais (Figura 6) explicaram juntas cerca de 95% da variancia original dos
dados, com destaque para a PC1 que sozinha conteve 86% da informag8o contida na matriz. As amostras
tiveram uma clara distribuigdo em relagdo as estacGes seca e Umida, assim como ocorreu quando as variaveis
consideradas foram os parametros fisico-quimicos de qualidade da &gua (Figura 13). Radzeviéius et al (2020)
ao desenvolveram uma pesquisa na qual o objetivo foi aplicar técnicas espectrofotométricas UV-Vis para o
rdpido monitoramento da qualidade da agua, utilizaram a PCA como método exploratério e obtiveram as duas
primeiras componentes principais explicando juntas cerca de 80% da informacdo da matriz original, indicando
que as componentes extraidas possuem boa representacao das variaveis.

Plaza-Nossa et al., (2017) propuseram metodologia para a previsdo de dados on-line de qualidade da agua
fornecidos utilizando espectrofotometria UV-Vis. Utilizaram uma a PCA, para reduzir a dimensionalidade dos
dados e redes neurais artificiais (RNASs) para fins de previsdo dos parametros de interesse. A aplicacdo da
PCA como uma técnica exploratéria alcancou 97.6% da variancia total dos dados explicadas pelas duas
primeiras componentes principais, obtendo a reducéo da dimensionalidade dos dados, com uma perda minima
de informacéo original. Avaliando-se a Figura 5 (espectros de absorbancia) e a Figura 6 (biplot) das amostras
e 0s comprimentos de onda) é possivel inferir que as leituras de absorbancia das campanhas realizadas
apresentam comportamentos distintos em relacdo ao periodo seco e imido, e dessa forma para a obtengéo de
modelos mais preditivos optou-se por calibrar os dados pelos periodos sazonais especificados.

10 ABES - Associagao Brasileira de Engenharia Sanitaria e Ambiental



21° SILUBESA

/=%

SIMPOSIO LUSO-BRASILEIRO
DE ENGENHARIA SANITARIA
E AMBIENTAL

ABES

Figura 6 - Distribuicédo das amostras coletadas na CHRP - MG em relacédo aos comprimentos de onda

na regido do UV-Vis.
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5. MODELOS OBTIDOS COM APLICACAO DA IA

0.03

A Figura 7 mostra a variacdo dos valores de concentracdo do ferro em relacdo aos comprimentos de onda na
regido do UV-Vis para o periodo seco. E possivel observar que os maiores valores de absorbancia ficaram
préximos de 1,4 e as concentragOes variaram de 100 a 600 pg/L. A regido de estudo dessa pesquisa apresenta
uma parte da sua area inserida no Quadrilatero Ferrifero, que possui grandes jazidas de minério de ferro,
caracterizada por intensa atividade mineraria, e além desse, também possui elevada ocorréncia de manganés e
ouro. Também foi uma regido que ficou marcada em 2015 devido ao rompimento da barragem de Funddo, que
comportava rejeito da produgdo de minério de ferro da mineradora Samarco, tornando-se conhecida

mundialmente e alvo de intensas pesquisas.
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Figura 7 - Relagdo da absorbancia e as concentracdes de ferro.
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As concentragdes mensuradas apresentaram maiores valores no periodo seco, e embora as medianas tenham
resultado em valores inferiores a 250 pg/L, os interquartis superiores ficaram abaixo do 500 pg/L, violando os
valores estabelecidos pela legislagdo para aguas de classe 2, de 300 pg/L. Nesse sentido, a variagdo da
concentracdo do elemento mostrado na Figura 4 indica que muitos locais monitorados ainda apresentam
valores acima do permitido pela legislacdo. A Tabela 1 apresenta os resultados obtidos para os modelos de
calibragdo multivariada na regido do UV-Vis para o ferro. Além do espectro bruto foram avaliadas diferentes
formas de pré-processamento: centrado na média e derivada Savitzky-Golay (SG), variando o nimero de
pontos de janela entre 7, 11, 15 e 21.

Tabela 1 - Desempenho dos modelos multivariados desenvolvidos com aplica¢do do PLS para a predicéo
do ferro com diferentes formas de pré-processamento.

CALIBRACAO VALIDACAO
R2 RMSEC R? RMSECV
Espectro bruto 0,98 0,13 0,80 0,74
Centrado na média 0,99 0,13 0,86 0,73
SG 1@ derivada (7) 0,99 0,11 0,63 0,73
SG 1@ derivada (11) 0,99 0,11 0,85 0,76
SG 12 derivada (15) 0,98 0,13 0,93 0,76
SG 1% derivada (21) 0,98 0,17 0,94 0,86

Os coeficientes de correlacdo das curvas de calibracdo e validagdo apresentados na Tabela 1 indicam melhores
modelos relacionados & SG 12 derivada com tamanho de janelas 15 e 21. O uso de ferramentas de pré-
processamento contribuiu para uma significativa melhora dos coeficientes de calibracdo e validagdo dos
modelos desenvolvidos. Saha et al., (2017) afirmam que coeficientes de correlagdo entre 0,50 e 0,65 contém
cerca de 50% da varidncia da matriz Y explicada. Valores na faixa de 0,66 e 0,81 alcancam previsdes
quantitativas aproximadas; ja o intervalo de 0,82 a 0,90 indicam boas previsdes, ao passo que acima de 0,91 o
modelo é tido como excelente. A calibragcdo do modelo para previsdo do ferro obteve uma regressao de 0,98, o
que indica uma excelente previso e a validacdo do mesmo atingiu um Rz de 0,94.
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1600

1500

1400

300

200

100

FERRO (pg/L)



21° SILUBESA

SIMPOSIO LUSO-BRASILEIRO A B E S

DE ENGENHARIA SANITARIA
E AMBIENTAL

CONCLUSOES

Os resultados descritos demonstram que os modelos desenvolvidos com a aplicagdo do PLS para a predigdo de
parametros de qualidade da &gua a partir da espectrofotometria na regido do UV-Vis apresentaram bons
desempenhos, sendo, portanto, aplicaveis. A determinagdo de parametros de qualidade da adgua em bacias
hidrograficas € uma acdo necessaria e importante para determinar os niveis de poluigdo e degradacdo dos
recursos hidricos. Nesse sentido, a aplicacdo da IA se apresenta como uma possibilidade de mensurar tais
parametros pelo cerne da técnica, que em suma, encontra relacfes entre as medidas realizadas em laboratério,
muitas vezes dispendiosas, de modo que essas possam ser previstas por métodos matematicos. Dessa forma os
modelos desenvolvidos sdo propostos como ferramentas eficientes para avaliacdo de qualidade da &gua, de
forma que possam ser utilizados tanto na predigdo de varidveis de interesse, quanto no auxilio para o
entendimento das tendéncias de poluicdo dos corpos hidricos monitorados. A aplicagdo da técnica para
quantificar concentracGes de interesse pode ser visto como uma promissora alternativa as metodologias
desenvolvidas nos laboratérios.
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