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Motivacao

SOLO

fracGes granulométricas
(composicdo)

4

propriedades fisico—hidricas

4

pratica agricola

Figura: Quadrante irrigado por sistema

pivé-central no campo experimental da U
ESALQ-USP. . .
agricultura de precisdo
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Triangulo de Classificacao Textural

arenosa
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Figura: Diagrama de classificacdo textural do solo.
Fonte: Lemos e Santos (1996) apud Reichardt e Timm (2004).
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Dados Composicionais - Aitchison (1986)

e Composi¢cdo: X=(X1, Xz, ..., Xg)’
X1 20,...,XB >0
X1+ Xo+---+Xg=1

SB={X € RB; X;>0,i=1, ..., B; 'X=1}
¢ Base: V_V:(W;[7 W2, ceey WB),
RE={WeR5E; W;>0,i =1,..., B}

e Operador fechamento:
C: Rf — SB

Figura: Diagrama Ternario das W

composicoes. W — C[W]=

r'w
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Geometria: Diagrama Ternario com altura unitaria

E 90% 80% 70% 60% 50% 40% 30% 20% 10% M
H |

T T T T T T T
-0.6 -0.4 -0.2 0.0 0.2 0.4 0.6

Figura: O ponto p, (40,40,20)% em S* e (—0,115;0,40) em R2, representado
no tridngulo de altura unitaria e tridngulo de classificagdo textural.
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Geometria: Diagrama Ternario com lado unitario

90% 80% 70% 60% 50% 40% 30% 20% 10%

M
T T T T T T
0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 12

Figura: O ponto p, (40,40,20)% em S* e (0,60;0,55) em R?, representado no
tridngulo com lado unitdrio e tridngulo de classificagdo-textural.
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Caracteristica do Diagrama Terndrio
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Figura: Diagrama ternario com pontos na mesma linha apresentando mesma
razao.
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Anélise de Dados Composicionais

Composicao: X = (X1, X2, X3)' = (Areia, Silte, Argila)’

Transformacao log-razao aditiva (ALR):

alr : S8 — RB-1

X — aIr(X): Y

Inﬁ InXBf1 ,
Xe' "X

Transformacao logistica generalizada aditiva (AGL):

agl: RB-1 ., sB

v x—c (<exp{|n (2)},...,%;){0}),)

Pawlowsky e Olea (2004).
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Literatura

e Dados composicionais:
e Aitchison (1986).

e Modelos espaciais uni e multivaridados:
e Diggle e Ribeiro Jr (2007);
e Schmidt e Gelfand (2003);
e Banerjee, Carlin e Gelfand (2004);
e Schmidt e Sansé (2006).
e Combinacao de dados composicionais e espaciais:
e Pawlowsky e Olea (2004);
e Lark e Bishop (2007);
e Tjelmeland e Lund (2003).
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Objetivo Geral

Propor e implementar um modelo geoestatistico para dados espaciais
composicionais utilizando estruturas multivariadas como componentes do
modelo especificados por fungdo de correlacdo, e desenvolvendo métodos
de inferéncia baseadas em verossimilhanga e sob o enfoque bayesiano.

PPGMNE - UFPR

Ana Beatriz Tozzo Martins - Orientador: Prof. PhD. Paulo Justiniano Ribeiro Jr




Objetivos Especificos

e Fazer modelagem alternativa a de Pawlowsky-Ghlan e Olea (2004);

e Construir um modelo em que a dependéncia espacial e entre varidveis
seja considerada na obtenc3o de uma fung¢do de covaridncia valida;

e Derivar métodos de inferéncia baseados em verossimilhanca;
e Aplicar métodos bayesianos para a inferéncia dos parametros;

e Desenvolver rotinas computacionais para andlise de dados
composicionais espacializados;

e Aplicar a metodologia em dados de solo elaborando mapas tematicos
de modelos composicionais em estudo de caso.
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Fundamentos Para Andlise de Dados Composicionais

Composigdo: X(x) = (X1(x), Xa(x), X3(x)) = (Areia, Silte, Argila)’
Transformacio log-razdo aditiva (ALR):
alr : S8 — RB1

B B nXl()_<) N 1 )S) '
X(x) — ar(X(x) = Y(x) = (' Xe(x) " Xa(x) )

Transformacao logistica generalizada aditiva (AGL):

agl: RB-1 . sB

v — X() = (e {in (529) ] ,exp{0}>')

Pawlowsky e Olea (2004).
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Modelo Espacial

Modelo geoestatistico bivariado para dados composicionais:

{ Vi(xi) = () +o1U(x;i0) +mZ(xii )
,) = Iu’2()—<i')+02U()_(,";¢)+TQZ()_(I./;/))

e x;,xy €R? i i =1,..,n, ni tamanho amostral;

wc1(®) = (Ya(x1), Ya(x1)s -+, Ya(x)s Ya(x,)

N(Q; Xy), Xy: varidncias unitdrias e covariancias em
fungdo de py(¢), exponencial;

e Z ~ N(0;X7), ¥z: varidncias unitdrias e covaridncias em fung¢do de
p induzida pela estrutura composicional.
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Verossimilhanca |

! Reparam.
_—

i Q = (M17/’0270—170—277—177_27¢a P) Q* - (777 Vi, V27¢7 P)/

Y = o2V

e Log-Verossimilhanca — Normal multivariada com EMV:
fi=(D'VID)"YD'V7Y) e 4= \/QT/n
Qe = (Y — DAYV~ (Y - D)
e Log-verossimilhanca concentrada — solucdao numérica:

I(0*,Y) = 0,5 [|n(|V|) tn (ln(zﬂ) +n(Qe) — In(n) + 1)}
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Verossimilhanca |l
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Hessiano numérico;

Método Delta:
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Comentarios sobre precisao

e Qualidade limitada
e Aproximagdes quadraticas - pardmetros de covaridncia/correlagdo

perfilhada
marginal
condicional
modificada

e Alternativas: verossimilhanca

e Tratamento bayesiano.
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Predicio em SB - Aproximacdo Numérica

1. Integracao de Gauss-Hermite multivariada de ordem k

k k k
ZZ Z Wi, Wi, "'wig,lg(zilvzfz’"'aZisfl)

pesos wj wij, - - - wj,_, € abscissas Z;,Z;,, ..., Zi,_,

Abramowitz e Stegun (1972)

e Outras referéncias quadratura de Gauss-Hermite:
Gamerman (2006),
Paulino, Turkman e Murteira (2003)
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Predicio em SB - Aproximacio Numérica (cont.)

Solucao numérica - Momentos no simplex:

o 1y = Jue XF(X)dX = 1y = fas £1(D)f(-2'2)dZ
o Tx=Jo (X~ )X~ )V F(X)dX = Tx=fror £2(2)F(~2'Z)dZ
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Predicio em S® - Simulacdo

2. Simulacao:

a. gerar dados bivariados de uma distribuicdo gaussiana multivariada com
parametros obtidos por cokrigagem;

b. aplicar a transforma¢do AGL nos dados obtidos no item (a);
c. construir os mapas de médias de predicdo para cada componente.

Funcionais:

i. maximos e minimos;
ii. mediana, 5 e 95% de probabilidade;

iii. probabilidades a posteriori de classificacdo nas diferentes classes de
solo.
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Anélise de Fracoes Granulométricas de Um Solo

200
1

e Gongalves (1997):
Tese - ESALQ-USP;

150
1

e Area: quadrante irrigado por
um sistema pivé-central;

100
1

e Grade de amostragem 20 x 20m

50

Areia
= 76 amostras: Silte
Argila.

T T T T T
0 50 100 150 200

Figura: Distribuicao das localiza¢des na
area de estudo.
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Anélise de Fracoes Granulométricas de Um Solo
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Figura: Distribuicdo de areia, silte e argila e diagrama ternario das composicoes.
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Anélise de Fracoes Granulométricas de Um Solo
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Figura: Distribuicdo das log-razdo e correspondente diagrama de dispers3o.
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Anélise de Fracoes Granulométricas de Um Solo

Tabela: Estimativas, erros padrao e intervalos de confianca pelo método Delta via
método de otimizacdo “L-BFGS-B".

Parametros | Estimativas Erro Padrdo LI. Delta LS. Delta
1 -0,759 0,440 -1,200 -0,3195
142 -0,794 0,229 -1,023 -0,5655
o1 0,450 0,121 0,330 0,5712
o 0,115 0,052 0,064 0,1668
(51 0,287 0,045 0,242 0,3321
T 0,267 0,031 0,236 0,2984
10) 66,908 42,554 24,355 109,4623
) 0,954 0,068 0,886 1,0224
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Anélise de Fracoes Granulométricas de Um Solo

e Mapas de predicio em S3

e Quadratura Gaussiana: grade de predicdo de 2500 localizacdes,
ordem de quadratura k =7,

e Simulacdo: 1000 simula¢des, grade de predicdo de 1156 localizages.
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Anélise de Fracoes Granulométricas de Um Solo

Figura: Mapas das fragdes de areia, silte e argila obtidos por quadratura de
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Gauss-Hermite (A-C) e por simulagdo (D-F).
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Anélise de Fracoes Granulométricas de Um Solo
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100 150 200




Anélise de Fracoes Granulométricas de Um Solo
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Figura: Mapas das fracées medianas, inferiores a 5% e 95% de probabilidade, por

componente.
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Anélise de Fracoes Granulométricas de Um Solo
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Figura: Probabilidades a posteriori de classificacdo nas diferentes classes de solo.
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Inferéncia Bayesiana

o 0= (u1,u2,01,02,7T1,T2,0,p) — varidveis aleatdrias
e Dist. conjunta = veros. x priori: P(Y,0) = P(Y|0) P(§).
e Teorema de Bayes = distribuicdo a posteriori de 0:

_PB,Y)  P(Y9)P(8)  P(YI[0)P(0)
PUY)="50y)y =~ ply)  ~ TP, Y)do

x P(Y|8)P(8),

e Resumos estatisticos como esperancas a posteriori de funcdes de 6:
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Inferéncia Bayesiana (cont.)

e Resolucao:

e integracao Monte Carlo - cadeias de Markov de Monte Carlo
(MCMCQ):

Gamerman (2006),

Lee (2004),

Gelman, Carlin, Stern e Rubin (2003),
Gill (2002),

Gilks, Richardson e Spiegelhalter (1996).
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Inferéncia Bayesiana (cont.)

L] Q - (Ml;u270170277—177-27¢7 p)/
o 0 =(n,v1,12,0,p) e (n,0%) independentes

e Distribuicao a posteriori de 0:

P(1.03.0°1Y) ox P(Y|j1.03.6°)P (1. 03)P(")
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Inferéncia Bayesiana (cont.)

Prioris:
e Conjugadas: levam a uma posteriori da mesma familia de
distribuicoes.

e Casos extremos:

e parametros conhecidos = distribuicdes degeneradas (V = 0);

e prioris vagas:
e prioris ndo informativas (de Jeffrey's) - P(8) oc 1/1(9) ou
P(8) o 1)
e flat - P(0) xx 1;

o imprépia - P(0) x 1/5°.

Ribeiro Jr e Diggle (1999)
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IB (cont.) - Prioris

Prioris:
o P(p,039);

o P(ulot);
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IB (cont.) - DistribuicGes a Posteriori

o [puY,02,0°] ~N(f;02 (D'VID)™) o= (D'V D) D'V 'Y)

(Y-D)'v_Y(Y-Dpr)

n—ng

o2|Y, 0% ~XZi(n — 1 S2 s?=
1 Sinv ©
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IB (cont.) - Passos Para Inferéncia Bayesiana

1. Algoritmo Metropolis-Hastings = matriz de covaridncia do modelo;

e 00 = 9(t+): ¢ de g(-|0(?)) com probabilidade

o { . P(YI0') P(©) q(0]0")
a(6;6") = m'“{l' P(Y10) P(0) q(0"|6) }

2. Calcular fi e 52 e amostrar 07 de [07]Y] ~ X2, (n — ny; 52);

-1
3. Caleular Var(p): [ulY,02] ~ N <g; o3 (D'vy'D) );

4. Amostrar um valor de p de [u]Y,0%];

5. Repetir tantas vezes quanto o nimero de simula¢Ges;
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IB (cont.) - DistribuicGes a Posteriori

* 1 * *
PUctlY) o P(Ylpof0) 5 | P)de
1 v

1 *
X TP(Y“}’ULQ )
91
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IB (cont.) - Passos Para Inferéncia Bayesiana (cont.)

6. Predicao espacial:

6.1 Cokrigagem de Y, em x, = (X109, Xop, ---s X com cada conjunto de
0 0 105 X205 =+ X0
parametros simulados:

=

— —1
Yoy = By, TIv vy Ty y (Y —py)

~<

-1
YolY T2Y, Y, LY, YXyyrYY,

M

6.2 Gerar uma amostra de NM ~ (,uy y ZYO‘y) para cada conjunto de
Hy 1y “YolY

parametros simulados.
6.3 Aplicar transformacdo AGL.

6.4 Calcular a média das simula¢Bes para cada componente.
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IB (cont.) - Diagndstico de Convergéncia

Métodos

Autocorrelagdes dos pardmetros a posteriori, Gill (2002);

Grafico da trajetdria da cadeia;

Gréafico da densidade estimada do parametro a posteriori;

Teste de Geweke: Gill (2002), Gamerman e Lopes (2006),
teste de diferenca de médias usando uma
aproximagdo assintética p/ o erro padrdo da
diferenca. Preocupagao: zg > |2

Diagnéstico de sequéncia multipla de Gelman e Rubin:
Gill (2002), Gamerman e Lopes (2006),
Indicador de convergéncia - reducdo de escala estimado:

VFre =

< 1,2 = convergéncia.
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Anadlise Bayesiana de Fracoes Granulométricas de Um Solo

e Prioris:

P(ulo3) =1,

P(n), P(v1) e P(r2) —  lognormais com médias
In(0,24),In(0, 63), In(0, 59)
e desvios padrdo iguais a 0,3

P(¢) = Gama(66,1);
Plp)=1

e n° de simulagdes= 12000, burn-in= 1000 e salto= 10.
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Anélise de Fracoes Granulométricas de Um Solo

Tabela: Estimativas obtidas por inferéncia cldssica com respectivos intervalos de
95% de confianca via método Delta e esperancas das 1200 simula¢des da
distribuicdo a posteriori de € e intervalos de 95% de credibilidade obtidos por
inferéncia bayesiana.

Par. | Est.Class LI LS | Esp.Bayes Ll.cred. LS.cred
1 -0,759 -1,20 -0,32 -0,764 -1,20 -0,33
12 -0,794 -1,02  -0,57 -0,794 -0,94 -0,67
o1 0,450 0,33 0,57 0,442 0,34 0,56
02 0,115 0,06 0,17 0,112 0,06 0,18
T1 0,287 0,24 0,33 0,287 0,22 0,36
T2 0,266 0,24 0,30 0,265 0,23 0,31
o) 66,908 24,35 109,46 65,727 51,53 84,46
p 0,954 0,89 1,02 0,931 0,83 0,99
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Anélise de Fracoes Granulométricas de Um Solo
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Figura: Mapas das fracGes de areia, silte e arglla obtidos por quadratura

gaussiana (GH), por simulacdo (Sim) e por inferéncia bayesiana
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Conclusao

e Modelo captura variacoes espaciais, induzidas pelas composicoes e
nao estruturadas;

e Construcdo de mapas de areia, silte e argila garantindo que as fracGes
somem 1, nos pontos observados e preditos;

e Metodologia baseada em verossimilhanca e declaracdo explicita do
modelo permite fazer inferéncias sobre parametros pelo método
classico e bayesiano considerando nas predi¢Ges a incerteza associada
a estimacado dos parametros;

e Transformacdo dos valores preditos para o simplex S? por quadratura
de Gauss-Hermite de ordem igual a 7 n3o diferiram dos obtidos com
ordem 20.
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Sugestoes de Trabalhos Futuros

1. Extensoes do presente trabalho: covaridveis, qualidade do modelo,
zeros, procedimentos computacionais;

2. Extensdes para outros modelos: Schmidt e Sansé (2006), pacote
spBayes;

3. Aplicacoes em outras areas: proporcoes de gases que formam
efeito estufa, diversidade e riqueza de espécies;

4. ExtensoOes gerais de estatistica espacial: modelos ndo
estacionarios, modelos composicionais espaco-temporais.
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