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‘ 1. Resumo I

O problema que motiva este trabalho ¢ o estudo das fracoes granulométricas do solo. Considerou-se a
analise de dados composicionais para tratar todas as fragoes conjuntamente, ao invés de trata-las de
forma individual como aparece muitas vezes na literatura, porém levando em consideracao a espaci-
alizacao das observacoes através da geoestatistica. Dessa forma, o trabalho consistiu em propor um
modelo e desenvolver algoritmos para se fazer inferéncia via verossimilhanca dos parametros desse mo-
delo avaliando, inclusive, diferentes métodos de otimizacao. Como exemplo, aplicou-se a metodologia
proposta a analise de um conjunto de dados reais referentes as porcentagens de areia, silte e argila que
formam as fracoes granulomeétricas. O trabalho é concluido com a interpretacao dos valores obtidos
para as estimativas dos parametros.

‘ 2. Introducao |

2.1 Dados composicionais

e Ciéncias da Terra: E comum os dados serem expressos como fracoes ou porcentagens.
Aitchison (1986).
e ['xemplo:
- textura de solos ou granulometria que se refere a proporcao de areia, silte e argila do solo;

e Literatura:

Dados Composicionais: Aitchison (1986);

Analise Geoestatistica de Dados Composicionais: Pawlowsky-Glahn e Olea (2004);

[nferéncia Bayesiana de Dados Composicionais Sem Efeito Espacial: Obage (2007);

[nferéncia Bayesiana Espacial: Tjelmeland e Lund (2003).

e Composicao: Vetor Y = (Y1, Y5, ..., Yp)' satisfazendo:
Y120,...,Ygp 20,
Yi+ Yo+ ... +Yp=1
Espaco Amostral: SP = {Y € RE. Y, >0,1=1,..., B; i’Y =1}
e Base: Vetor W(x), x € 2 C R" com componentes medidos na mesma escala e positivos.
Espaco Amostral: RP = {W(x) € RB: Wj(x) >0, i=1,..., B}
e Operador fechamento: DBase = Composicao

C : Rf — SB
./ /
W(x) — C[W(x)] = .W(ZQ j’ vetor de 1°.

e Operacoes que definem uma estrutura de espaco vetorial de dimensao B —1 no simplex: Perturbacao
e Poténcia.

e Transformacao razao log-aditiva (ALR):

ALR: S8 — Rrb&-1

Y(x) — ALR[Y(x)] = (m LA YB—1<X>)/.

Yp(x)'  YB(¥)
Pawlowsky e Olea (2004).
2.2 Objetivo

Combinar caracteristicas espaciais e composicionais dos dados referentes a areia, silte e argila atraveés
da especificacao de um modelo paramétrico composicional espacial e da inferéncia pela verossimilhanca.

‘ 3. Material e Métodos I

e Modelo geoestatistico bivariado composicional proposto:

{Y1(Xz') = p(xy) + Si(xg) + Z1(x)
Y2(>—<@"> = ,“2(3—{@") + SQ(XZJ) + ZQ(XZ")

ii=1,..,76

*x Y] = In(areia/argila), Yo = In(silte/argila),
*Si(x) ~ N(0; 0?), efeitos espaciais com fungao de correlagao comum pgr(x;¢), j=1,2,
x Zj(x) ~ N(0; 77)

Fste pode ser reescrito como

efeitos composicionais no modelo.

)

) = m(x;) + aUx;0) + Z1(x5)
Yo(xs) = po(xs) + oU(xs50) + Zo(xy)
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—
=
2

|

A inferéncia sobre 0 = (u1, 9, 01,09, T, T, @, p)’ & feita através da teoria de verossimilhanca. Ao

considerar 3 = O'%R—I—T%Ib = O'%V, em que R é a matriz de covariancias relacionadas aos efeitos espa-
ciais e I € a matriz bloco diagonal com elementos relacionados as covariancias entre as composicoes
tem-se a funcao de log verossimilhanca dada por:

[(0) = —0, 5[nlog(2r) 4 2nlog(cy) + log(|V]) + (1/0%)Qe]

em que Qe = (Y —HY)/E_l(Y—/_LY), py = Xpp e X ¢ amatriz associada as médias das variaveis.

e [istimadores de maxima verossimilhanca de o1 e

61=+/Qe/n e =XV IX)TIXV-ly)
Com a reparametrizacao n = o9/01, V1 = 711/01 € vo = /oy (DIGGLE e RIBEIRO JR, 2007)
obtém-se

1(0) = —0,5[log(|V]) + n(log(2m) + log(Qe) — log(n) + 1)]

em que @' = (1,19, 19, ¢, p)’ ¢ maximizado numericamente pelos métodos "L-BFGS-B", "Nelder-
Mead", "Gradiente Conjugado"e "BFGS", implementados no R (R development Core Team, 2008).

e Os erros padrao na escala original dos parametros sao obtidos através do método delta em que

vargla(®) = (20) 101 (242,

em que dg(0)/00 ¢ matriz diagonal com elementos 0l(6)/00;, ¢* = 1,...,5 e I(0) ¢ a matriz in-
formacao esperada de Fisher para 6 baseada nos dados Y que é substituida pela matriz hessiana
obtida no processo de maximizacao.

e Dados de 152 amostras de solo com percentuais de areia, silte e argila, provenientes de Gongcal-

ves(1997).

‘ 4. Resultados I

Tabela 1: Estimativas dos parametros de acordo com os métodos de otimizacao e intervalo de confianca para o método

L-BFGS-B.

Parametro| Iniciais Nelder Gradiente  BFGS L-BFGS-B Erro  Limite  Limite

Mead Conjugado Padrao Inferior Superior
[ 0,5625 —0,7688 —0,7599 00,7686 —0,7599 0,4403 —1,2002 —0,3196
149 0,7436 —0,7963 —0,7941 —0,7963 —0,7941 0,2286 —0,0227 —0,5655
o1 0,1007  0,4581 0,4505 0, 4580 0,4505 0,1208  0,3297  0,5713
09 0,0399 0,1171 0,1153  0,1170 0,1153 0,0515 0,0638 0, 1668
T 0,1007 0, 2887 0,2870 0, 2886 0,2870 0,0451  0,2419  0,3321
T 0,0399 0,2672 0,2670 0,2671 0,2670 0,0314 0,2356  0,2984
1) 66,9117 71,0890 66,9113 71,0057 66,9085 42,5565 24,3520 109, 4649
0 0,8219 0,9522 0,9544  0,9522 0,9544 0,0680 0,8864  1,0225
log.vero 42,5541 —0,8273 —0,8292 —0,8273

Argila

Areig Silte

Figura 1: Diagrama ternéario das porcentagens de areia, silte e argila.

‘ 5. Conclusao I

A analise composicional revela que as amostras de solo apresentam maior contetido de argila do que de
areia o que permite a classificacao como solo argiloso. Os métodos de otimizacao considerados conver-
giram e as estimativas pelos quatro métodos sao coincidentes com precisao de uma casa decimal com
excessao do parametro ¢ cujos valores sao proximos. A analise do modelo indica que existe dependéncia
espacial quanto a Y] devido a razao (o1/71) > 1, mas nao com relacao a Ys, onde (09/72) < 1. Pro-
Ximos passos incluem propostas para modelagem conjunta espacial com implementacoes de predicao
bayesianas permitindo obter incertezas associadas as classificacoes. A metodologia deve ser testada
para a verificacao da aplicabilidade e generalidade da proposta.
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