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1. Multicolinearidade e Significancia dos Descritores

Para o teste de multicolinearidade - qudo correlacionada uma varidvel estda com -, uma métrica
comumente empregada é o VIF (do inglés “Variance inflation factor”), dada pela Eq. S1. Basicamente, o VIF
de um dado descritor i é calculado a partir do o coeficiente de determinacdo R?de uma regress3o utilizando
i como variadvel dependente e o restante dos descritores como varidvel independente. Assim podemos dizer
0 qudo correlacionado com os outros descritores i esta: ndao correlacionado, VIF; = 1; ii) moderadamente
correlacionado, 1 < VIF; < 5 ou; iii) fortemente correlacionado, VIF; > 5. Sendo que valores entre 1 < VIF; <5

podem ser considerados satisfatoérios.

1

2
1-R?

VIF, = (s1)

A partir dos valores de VIF dispostos na Tabela S1, podemos afirmar que os descritores estdo

moderadamente correlacionados, satisfazendo o critério de multicolinearidade.

Tabela S1. Significancia estatistica e fator da inflacdo de variancia (VIF) dos descritores dos modelos
obtidos: M-1 e M-2.

M-1 Valor-p VIF M-2 Valor-p VIF
Eletroafinidade 2,00-10'¢ 1,622 Eletroafinidade  2,00-10% 1,556
minsssN 7,49-10° 3,894 minsssN 1,45-10° 4,691
nT10Ring 7,31-10° 2,912 nT10Ring 2,37-107 1,497
GATSS8s 3,65-10°3 1,494 GATS8s 1,11-10% 1,490
nRing 1,29-10° 4,579 MDEN_23 2,62-107 4,794
nHeteroRing 1,10-10® 4,628 MLFER_BO 6,50-10°3 4,162
nT10HeteroRing 2,36-10°3 1,435 MLFER_S 9,34-10°® 3,685
- - - nS 2,51-10° 1,692
- - - RDF30m 1,32-103 1,820




2. Conjunto de Estruturas e Grupos de Treino e Testes Empregados

Tabela S2. Estruturas que compdem o conjunto de Treino e Teste

Grupo Estruturas

Treino dyed6, dye5, dye200, dye26, dyel36, dye98, dyed0, dyel24, dyel5,
dye88, dye79, dye49, dye6, dyel9, dyel26, dyel7, dye56, dye7,
dyel28, dye60, dyed, dye67, dye83, dye8, dye52, dyel66, dyel02,
dye28, dye90, dye94, dye74, dyel33, dye35, dye54, dyel8, dyel90,
dye70, dye3, dyel3l, dye2, dyel00, dyel09, dye30, dyel04, dye29,
dye84, dye82, dye81, dye73, dye4d3, dye45, dyel39, dyel05, dyel83,
dyel37, dyel6, dyel76, dye20, dye63, dye65, dyeld, dyel03, dye89,
dye95, dye33, dye34, dyel27, dyel98, dye97, dyel92, dye37, dyel77,
dye93, dyell8, dye99, dye27, dye39, dyell, dyel30, dye72, dye75,
dye6l, dye51, dyedd, dyel67, dyeldl, dye57, dye68, dyelO, dye85,
dyel4d7, dyell7, dye86, dye9, dyel71, dye78, dye48, dyel55, dye87,
dye62, dyel4d3, dyel73, dyel01, dye92, dye25, dye50, dyel48, dyed7,
dyedl, dye64, dyell6, dyel82, dyel86, dye2l, dyel, dye69, dyeld2,
dyel23, dyelS50, dyel99, dye58, dye76, dyel74, dyel80, dyel35,
dyed2, dyell0, dye59, dyel84, dyel49, dyel3, dye23, dye71, dyel69,
dyelll, dyeld4, dyel97, dyelld, dye96, dyel59

Teste dyel2, dye22, dye24, dye31, dye32, dye36, dye38, dye53, dye55,
dye66, dye77, dye80, dye91, dyel06, dye107, dyel08, dyell12, dyell3,
dyel15, dyel19, dyel20, dyel21, dyel22, dyel25, dyel29, dyel32,
dyel34, dyel38, dyel40, dyel45, dyel46, dyel51, dyel52, dyel53,
dyel54, dyel56, dyel57, dyel58, dyel60, dyel6l, dyel62, dyel63,
dyel64, dyel65, dyel68, dyel70, dyel72, dyel75, dyel78, dyel79,
dyel181, dyel85, dyel87, dyel88, dyel89, dyel91, dyel93, dyel94,
dyel95, dyel96




Table S3. Conjunto com as 200 estruturas empregadas na modelagem.

Name Estrutura do Corante AGi,j  %PCE DOI

dyel Q 0 -1.75  7.57 10.1016/j.jpowsour.2014.08.030

dye2 Q -1.882 4.12 10.1016/j.jpowsour.2014.08.030

dye3 % A0 o 1516 5.1 10.1039/C5RA27288B

dyed % O N0 1446 4.59 10.1039/C5RA27288B

dye5 I -1.792  7.25 10.1039/C8TA06258G
/\/\/\OJ@/N O \5/ 2 Q\ \\\ "

dye6 @N 3 ° -1.993  5.04 10.1021/01902973r

dye7 § . LosA=T e 11127 481 10.1016/j.0rgel.2012.05.013

dye8 -1.674 4.14 10.1016/j.dyepig.2016.04.020
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10.1016/j.dyepig.2019.107676
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10.1039/c2jm30427a

10.1039/C7TA01825H

10.1021/cm301520z

10.1002/asia.201000158

10.1016/j.solener.2012.05.003
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10.1002/ajoc.201600100

10.1021/jp909786k

10.1002/chem.201103702
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10.1002/chem.201103702

10.1016/j.tet.2012.04.113

10.1016/j.dyepig.2011.09.009
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