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Resumo – O problema que motiva este trabalho é o estudo das frações granulométricas do solo. Considerou-se a análise de dados composicionais para tratar todas as frações conjuntamente, ao invés de tratá-las de forma individual como aparece muitas vezes na literatura, porém, levando em consideração a espacialização das observações através da geoestatística. Dessa forma, o trabalho consistiu em propor um modelo e desenvolver algoritmos para se fazer inferência via verossimilhança dos parâmetros desse modelo avaliando, inclusive, diferentes métodos de otimização. Como exemplo, aplicou-se a metodologia proposta à análise de um conjunto de dados reais referentes às porcentagens de areia, silte e argila que formam as frações granulométricas. O trabalho é concluído com a interpretação dos valores obtidos para as estimativas dos parâmetros.
Palavras-chave: geoestatística, dados composicionais, verossimilhança.
INFERENCE IN GEOSTATISTICAL MODEL FOR COMPOSITIONAL DATA
Abstract – This work presents a compositional geostatistical model motivated by the analysis of soil fractions: silt, clay and sand. Compositional data analysis allows for modelling all the components in a single model instead of modelling each on individually and subject to the constraint that they are fractions of a whole. A fully parametric model is presented and likelihood based inference methods are developed and implemented, including assessing different methods for the maximisation of the likelihood function. A data analysis for the motivating example is presented, including a discussion on the interpretation provided by the fitted model.
Key words: geostatistics, compositional data, likelihood.
Introdução

A análise de dados composicionais foi introduzida nos anos 80 por Aitchison (1982) com potencial de aplicação em diversas áreas, dentre elas, as ciências agrárias. Aitchison (1986) apresenta os fundamentos da teoria considerando a independência entre as observações (composições). Pawlowsky-Glahn e Olea (2004) acrescentam a esta teoria o efeito espacial. Obage (2005) faz inferência bayesiana de dados composicionais sem considerar o efeito espacial. Tjelmeland e Lund (2003) apresentam uma proposta utilizando inferência bayesiana para dados composicionais com estrutura espacial.

A terminologia geoestatística baseada em modelos foi introduzida por Diggle, Tawn e Moyeed (1998) e se caracteriza pela declaração explícita de modelos e utilização de métodos de inferência estatística baseadas na verossimilhança aplicada a problemas geoestatísticos. Trabalhos como os de Diggle e Ribeiro Jr (2007), Banerjee, Carlin e Gelfand (2004), Schmidt e Sansó (2006) seguem tal abordagem.

Neste estudo, características espaciais e composicionais dos dados são combinadas através da especificação de um modelo paramétrico composicional espacial e inferência pela verossimilhança. Assim, o objetivo é apresentar um modelo proposto e descrever métodos associados à inferência com aplicação à um conjunto de dados reais que motivam este trabalho, que se referem à proporção de areia, silte e argila, e que formam as frações granulométricas do solo.

Material e Métodos
Dados composicionais consistem de vetores, denominados composições, cujos componentes 
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 representam frações de algum "todo" e satisfazem a restrição de que a soma dos componentes é igual a 1 (AITCHISON, 1986), ou seja, 
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. O espaço amostral é o simplex unitário de dimensão igual ao número de componentes; as operações matemáticas de soma e multiplicação definidas no espaço real equivalem às operações pertubação e potência; o operador fechamento garante a restrição de soma igual a 1 para um vetor cujos componentes são positivos e medidos na mesma escala; e a média passa a ser a média geométrica. Neste tipo de dados a restrição de soma dos componentes igual a 1 implica em correlação negativa entre os componentes fazendo com que as correlações não sejam diretamente interpretáveis (GRAF, 2006). Para a modelagem e análise deste tipo de dados Aitchison (1986) propôs, dentre outras, a transformação razão log-aditiva (ALR) que transforma o vetor 
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 no espaço amostral simplex de dimensão B no vetor 
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A representação gráfica de uma amostra de composições pode ser feita através do diagrama ternário, por exemplo no caso em que 
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, um triângulo equilátero cujos vértices representam os três componentes da composição (BUTLER, 2008). Como exemplo, a Figura 1 mostra o diagrama ternário das 76 composições consideradas neste trabalho referentes a porcentagem de areia, silte e argila do solo. Neste diagrama, pontos próximos a um vértice tem alta proporção do componente representado naquele vértice e baixas proporções dos outros dois componentes. Desta forma, pode-se observar uma maior proporção de argila seguida de areia em relação ao silte. Nota-se, também, que a variabilidade da razão argila/areia é maior que a razão silte/areia pela disposição dos pontos ao longo dos vértices areia-argila e areia-silte.
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Figura 1. Diagrama ternário para as proporções de areia, silte e argila.
O modelo geoestatístico bivariado composicional proposto é dado por:
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em que 
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 Os termos 
[image: image16.wmf]Sj

 modelam os efeitos espaciais, possuem uma função de correlação comum 
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 definindo o termo comum padronizado U com vetor de médias iguais a zero e matriz de variâncias/covariâncias induzida pela função de correlação exponencial. Por outro lado, os efeitos aleatórios 
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 representam os efeitos composicionais no modelo. Desta forma o modelo pode ser reescrito como:
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e os termos da matriz de covariâncias 
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A inferência sobre o vetor de parâmetros 
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, é feita usando a teoria da verossimilhança cuja função de verossimilhança é

[image: image29.wmf])}

Y

(

)'

Y

exp{-0,5(

)

2

(

)

Y

(

L

Y

1

Y

2

/

1

2

/

n

m

-

S

m

-

S

p

=

-

-

-


Fazendo 
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, em que 
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 é uma matriz de covariâncias relacionada aos efeitos espaciais; 
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 é a matriz bloco diagonal com elementos relacionados às covariâncias entre as composições tem-se a função de log-verossimilhança:
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em que 
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é a matriz associada às médias das variáveis.
Expressões analíticas fechadas podem ser obtidas para os estimadores de máxima verossimilhança de 
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Substituindo estes estimadores na expressão (1) e adotando-se a reparametrização 
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, obtém-se a função de log-verossimilhança concentrada
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em que 
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 e que será maximizada numericamente. Os métodos de otimização testados no processo de maximização foram "L-BFGS-B", "Nelder-Mead", "Gradiente Conjugado" e "BFGS" e encontram-se implementados no ambiente estatístico R (R development Core Team, 2008).

Para a obtenção dos erros padrão na escala original dos parâmetros é utilizado o método delta e a variância dos estimadores é dada por
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em que 
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 baseada nos dados 
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 que é substituída pela matriz hessiana obtida no processo de maximização.
Os dados analisados são provenientes de Gonçalves (1997) cujo trabalho foi conduzido no campo experimental de irrigação do Departamento de Engenharia Rural da Escola Superior de Agricultura Luiz de Queiroz (ESALQ-USP) situado nas coordenadas 22°42' de latitude sul, longitude oeste de 47°38' e altitude média de 546 m acima do nível do mar. Esta área em estudo consistiu de um quadrante irrigado por um sistema pivô-central, com declividade média de aproximadamente 2% na sua direção bissetriz. Esse quadrante correspondeu ao topo da encosta onde foi instalado o pivô. Construiu-se uma malha quadrada ou grade de amostragem de 20 em 20 m onde foram coletadas 152 amostras de solo e nas quais foram medidos os percentuais de areia, silte e argila, dentre os valores de outras variáveis físico-químicas não consideradas aqui.
Todo o trabalho foi realizado utilizando recursos de software livre em ambiente operacional GNU/Linux; no ambiente estatístico R, utilizando o pacote compositions (BOOGAART et al. ,2006) e rotinas desenvolvidas especificamente para o desenvolvimento do trabalho.
Resultados e discussão
Os métodos de otimização requerem valores iniciais que foram obtidos através da amostra e encontram-se na segunda coluna da Tabela 1 da seguinte forma: as médias são as médias amostrais de 
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 foram, cada uma, consideradas 50% para o termo espacial e 50% para o termo não espacial, 
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 e para o parâmetro de correlação 
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 considerou-se a correlação linear de Pearson. A Tabela 1 apresenta ainda as estimativas dos parâmetros, a log-verossimilhança estimada obtidas a partir da amostra e pelos quatro métodos de otimização considerados e os intervalos de confiança obtidos através do método delta considerando o método "L-BFGS-B".
Tabela 1. Estimativas dos parâmetros de acordo com os métodos de otimização e intervalo de confiança para o método “L-BFGS-B".
	Parâmetro
	Iniciais
	“Nelder-Mead"
	“Gradiente conjugado"
	“BFGS"
	“L-BFGS-B"
	Erro padrão
	Limite Inferior
	Limite Superior 
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	-0,5625
	-0,7688
	-0,7599
	0,7686
	-0,7599
	0,4403
	-1,2002
	-0,3196
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	-0,7436
	-0,7963
	-0,7941
	-0,7963
	-0,7941
	0,2286
	-0,0227
	-0,5655  
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	0,1007
	0,4581
	0,4505
	0,4580
	0,4505
	0,1208
	0,3297
	0,5713
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	0,0399
	0,1171
	0,1153
	0,1170
	0,1153
	0,0515
	0,0638
	0,1668
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	0,1007
	0,2887
	0,2870
	0,2886
	0,2870
	0,0451
	0,2419
	0,3321

	
[image: image64.wmf]2

t


	0,0399
	0,2672
	0,2670
	0,2671
	0,2670
	0,0314
	0,2356
	0,2984
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	66,9117
	71,0890
	66,9113
	71,0057
	66,9085
	42,5565
	24,3520
	109,4649
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	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
	-0,8292
	
	
	


Conclusão
A análise composicional revela que as amostras de solo são mais argilosas do que arenosas. Os métodos de otimização considerados convergiram e as estimativas pelos quatro métodos são coincidentes com precisão de uma casa decimal com exceção do parâmetro 
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 cujos valores são próximos. A análise do modelo indica que existe dependência espacial quanto a 
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Próximos passos incluem propostas para modelagem conjunta espacial com implementações de predição bayesianas permitindo obter incertezas associadas às classificações. A metodologia deve ser testada para a verificação da aplicabilidade e generalidade da proposta.
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