METODOS GEOESTATISTICOS

BASEADOS EM MODELQOS, APLICADOS
A DADOS COMPOSICIONAIS NA
CLASSIFICACAO DE SOLOS

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

PPGMNE - UFPR

24 de setembro de 2008

PPGMNE - UFPR




Roteiro de Apresentacao

1. Introducdo

2. Objetivo
3. Revisdo da literatura

3.1 Geoestatistica

3.2 Dados Composicionais
4. Material e Métodos
5. Resultados Esperados

6. Cronograma.

Ana Beatriz Tozzo Martins PPGMNE - UFPR



Motivacao

o Ciéncias da Terra: dados expressos como fracbes ou
porcentagens.

@ Exemplos:

e textura de solos;
e composicao quimica de uma rocha;

e estruturas de dados resultantes de algoritmos de classificag3o.

Walvoort, D. J. J. e Gruijter, J.J. (2001).
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Introducao

@ Dados de solo: areia, silte e argila.

@ Importancia:
combate a eros3o;
cultura a ser plantada;
preservacdo do meio ambiente;
manejo e uso do solo;

@ Classificacdo do solo de acordo com a granulometria
(NBR 6502/95 da ABNT):

Classificagdo  Didmetro dos Graos (mm)

Argila (0; 0,002]

Silte (0,002; 0, 06]
Areia (2,0; 0,06]
Pedregulho (60,0; 2,0]
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Introducao
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Figura: Triangulo de Feret.
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Introducao
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Figura: Diagrama triangular simplificado, utilizado pela EMBRAPA, para
a classificacdo textural do solo.
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Tratamento Estatistico

o Geoestatistica: Diggle, Tawn e Moyeed (1998), Banerjee,
Carlin e Gelfand (2004), Schmidt e Sansé (2006), e Diggle e
Ribeiro Jr.(2007);

e Dados Composicionais: Aitchison(1986);

@ Analise Geoestatistica de Dados Composicionais:
Pawlowsky-Glahn e Olea(2004).
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Objetivo Geral

Obter um modelo geoestatistico para dados composicionais de solo
que sejam espacializados e multivariados e que compatibilize a
estrutura de covaridncia induzida pelo modelo multivariado com a
estrutura de covaridncia induzida pelo modelo de dados
composicionais representando o resultado através de mapas de
classificacdo de solo.
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Objetivos Especificos

Investigar formas alternativas a proposta de Pawlowsky-Glahn
e Olea (2004);

Construir um modelo em que as dependéncias espacial e entre
varidveis sejam consideradas na obten¢do de uma funcao de
covariancia vdlida;

Derivar métodos de inferéncia baseados em verossimilhanca
para a estimacdo dos parametros desconhecidos do modelo;

Adequar métodos bayesianos aos pardmetros do modelo;

Desenvolver recursos computacionais livres para andlise de
dados composicionais;

Elaborar mapas tematicos de modelos composicionais de solo
em estudo de caso.
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Revisao da Literatura - Modelo Geoestatistico Gaussiano

e Dados yi, y», ..., yn nas localizagdes xq, X5, ..., X,, €M uma
regido A C R? relacionados ao sinal S(x); x € R?;

e y; é uma realizagdo de Y; = Y/(x;) onde Y; é uma versdo
ruido de S(x;);

e O delineamento amostral serd tal que xq, X», ..., X,, sejam fixos
ou estocasticamente independentes de
Y()—(1)7 Y()_<2)7 ceey Y()_(n)y

e Modelo geoestatistico:
[S(x), Y ()] = [SCOIY () S(X)];

A distribuicdo do delineamento amostral {xy, x5, ..., x,} é
assumido independente de S(x) e Y(x).
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Revisao da Literatura - Modelo Geoestatistico Gaussiano

e S(x) ~ N(u; 0?) - processo gaussiano estaciondrio;

e Fungdo de correlagdo: p(uj) = Corr[S(x;), S(x;)],

ujj = ||)—<I _)—<_j||' I?J = 1""7”

Diggle, Ribeiro Jr e Christensen (2003)
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Revisao da Literatura - Modelo Geoestatistico Gaussiano

o Yi=S(x))+Z i=1,..n

Z; ~ N(0; 72) erros aleatérios independentes de S(x);

o Y ~ Np(ul; o?R 4+ 721)

1 vetor com n elementos iguais a 1,
R matriz de ordem n x n com elementos p(uj;) e
| matriz identidade de ordem n x n.

72

e Reparametrizacio 1> = — = Y ~ N,(ul; o°V)
Diggle, Ribeiro Jr (2007)
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Revisao da Literatura - Componentes do Modelo

e Estacionariedade: distribuicdo espacial de S(x) invariante
sob translacdo das coordenadas, média e varidncia constantes
em A e n3o dependem da localizacdo x.

e Isotropia: covariancia depende somente da distancia entre
dois pontos e n3o da direcdo nos quais estao separados.

e p(u) = suavidade do processo S(x) = grau de
diferenciabilidade.
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Revisao da Literatura - Componentes do Modelo

e Funcao de correlacio de Matérn:

k00 = g (2) 1 (2)

Kk (-): funcdo de Bessel modificada de ordem k;

¢ > 0 parametro de escala associado ao alcance;

k > 0 medida da diferenciabilidade do processo S(x)
{0,5; 1,5; 2,5};

Amplitude prética: distancia up no qual p(up) = a e
{3¢; 4,75¢; 5,92¢};
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Revisao da Literatura - Componentes do Modelo

e Funcao de correlacdo de Matérn:
. { k=05 = p(u) =exp(—u/¢)

k— o0 = p(u) =exp{—(u/¢)*}.
o Nio estacionariedade na média: u(x) = fo + 37, ;d;(x)

d;(x) varidveis explanatérias espaciais dependentes ou ndo das
coordenadas;

e Efeito Pepita: 72 = Var(Z;) = EM + VME

EM : Erro de medida
VME: Variacdo de pequena escala
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Revisao da Literatura - Estimacao de pardmetros do
Modelo

e Tendéncia: Método dos Minimos Quadrados
B=(D'VlD) D'V Y
o Método da Maxima Verossimilhanca:
o Y ~ Ny(DB; 0?R + 72I)
D matriz n X p de covariaveis;

[ vetor de pardmetros da regressao;

R depende de ¢ e k
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Revisao da Literatura - Estimacao de pardmetros do
Modelo

o Método da Maxima Verossimilhanca

Fun¢do de log-verossimilhanca

1(8,0%) = —%{n log(27) + log(|o2V]) +

%[Ylv—lY o 2\_//\/—10@ + @/(D'V_lD)@]}

Ana Beatriz Tozzo Martins PPGMNE - UFPR



Revisao da Literatura - Estimacao de pardmetros do
Modelo

e 3=(D'V'D)ID'V 'Y
o 62 =n1 [(»_/ — DRV (Y - DZ_?)}

e Log-verossimilhan¢a concentrada:

1
lo(v?, ¢, k) = —5 {nlog(2m) + nlog (62) + log|V| + n}
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Revisao da Literatura - Predicao Linear Espacial

S ~ Np(ul; 0°R); Y ~ N,y(ul; o2V);

Preditor pontual de T: T = E(T|Y);
T=5(x)= [5(x) Y]

o T=p+r VY —pl);
o Var[TY] =02+ (1—-rV 1)

S(x0) = {1~ X7y ailxo) e + X7y ailx0) Vi
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Revisao da Literatura - Krigagem

e Krigagem ordindria:
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Revisao da Literatura - Inferéncia Bayesiana para Predicao
Espacial

e 0=1[3,0%0¢,7°] e p(Y = yl0);

o Y~ NM(D3; o’R + 721);

e Funcdo de Verossimilhanca:
L@O]Y) x [o®R+721"2-

{1 (Y - Dg) (R 2) (v - D).
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Revisao da Literatura - Inferéncia Bayesiana para Predicao
Espacial

o Teorema de Bayes: p(d]Y)  p(8) p(Y|6)
e Distribuicdo posteriori:

1

p(B,0% 6, 7Y) o p(B,0°, 6, 7°)[0’R + 21|73
1 _
ew {3 (Y -0g) (*R+72) " (Y- Dg) |
e Distribui¢do preditiva dos pardmetros do modelo p(@]Y):

P(Yo. Y) = [ p(YolY.0)p(8]Y)do
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Revisao da Literatura - Matriz de covariancia, de
Correlacdo e Variograma Cruzado

Y (x) processo estaciondrio,

of Cov[Yi(x), Yo(x')] -+ Cov[Yi(x), Ya(x')]
Cov[Ya(x), Ya(x")] o3 L CovYa(x), Ya(x))]
Mx,x') = : : _ :
Cov[Yy(x), Va(x)]  Cov[Yy(x), Ya(x)] --- ¥
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Revisao da Literatura - Matriz de covariancia, de
Correlacdo e Variograma Cruzado

Variograma Cruzado

e Varidveis nas mesmas localizacoes
1

jk(“) = ojor{l — E[PJk(U) + pi(—u)l},

e Varidveis ndo necessariamente nas mesmas localizacoes
1
: _ 2 2 LD
Vi(u) = E(O-j + 0%) = ojokpj(u)-

e Variadveis padronizadas

Vi) = V()
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Revisao da Literatura - Modelo Bivariado

.{ Yio = p(x;)+ Sulx) + Zi(x;)
Yio = p2(xp) + S2(xi) + Z2(xiv)

!

o Y =(Y,Y5) = (Y1, Yor, ey Y1, Yi2, Yoo, s Yy2)
medidas nas localizagdes x;;,Xx;/; I, i"=1,..,n;,j=12;
e S(x) = (S1(x), S2(x)) processo gaussiano estaciondrio com
= (0, 0)', o7 = Var(5;(x))
estrutura de correlacdo

[ Corr(51(x), S1(x — u))  Corr(S51(x), Sa(x — u)
Corr(S1(x), So(x — u))  Corr(Sx(x), Sa(x — u)

o Z; ~ N(0; 72).
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Revisao da Literatura - Modelo Bivariado

.{ Yio = pa(x;)+oolo(x;) + o1Ui(x;) + Z1(x;)
Yio = p2(xy) +o02Uo(x;) + o2U2(xir) + Z2(xi1)

Ana Beatriz Tozzo Martins PPGMNE - UFPR



Revisdo da Literatura - Modelo de Corregionalizacao

e Modelo de corregionalizacao linear

e D é uma matriz de dimens3o p x p

wj(x), j=1,...,p, processos espaciais iid.

e DD’ = T — modelo de corregionalizacdo linear intrinsica

D triangular inferior e Y = (Y(x;), Y(x2), ..., Y(x,))’
e Y =R®T
Schmidt e Sans6(2006)
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Revisdo da Literatura - Modelo de Corregionalizacao

e wj(x) independentes mas n3o identicamente distribuidos

e wj(x) processo gaussiano com média 0, varidncia 1, fung¢do de
correlagdo estaciondria p;(u)

r=371(RaT))

/ P
T, = djglj com c_ij sendo a j-ésima coluna de D.
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Revisao da Literatura - Dados Composicionais

o Butler e Glasbey (2008): Registram informagdo sobre
frequéncias relativas associadas a diferentes componentes de
um sistema.

e Aitchison (1986):
e a. Vetores cujos elementos sdo propor¢des de algum todo.
o b. Composicdo: Vetor Y = (Y1, Ys, ..., Yg) satisfazendo:
° ¥1>0,...,Ys >0

o Yi+ Yo+ ... +Ys=1.
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Revisdo da Literatura - Caracteristicas de Um Conjunto De
Dados Composicionais

Reyment e Savazzi (1999) apud Labus (2005):

e representado em forma matricial;
e linha: unidade observacional;

e coluna: parte ou varidvel,

e elementos n3o negativos;

e cada linha soma 1 (100%);

e coeficientes de correlacdo mudam se uma das varidveis é
excluida da matriz e as linhas somam 1 (100%). O mesmo
ocorre se um novo componente é adicionado.
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Revisao da Literatura - Diagrama Ternario: Malha
Quadrada

Argila

?

H
cggo o

Areia Silte

Figura: Diagrama ternario para dados da Malha Quadrada.
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Revisao da Literatura - Composicao Regionalizada

Seja 2 C R" dominio espacial, R"” espaco real de dimens3o n.

e Composicao Regionalizada:

Y(x) = [Yi(x), Ya(x), ..., YB(X)]', x € Q, satisfazendo:
o 1. Yl()_() > 0, ey XB()_() > 0;
0 2. Yi(x)+ Ya(x)+ ... + Ya(x) = 1.

o Espaco Amostral:

SBE={Y(x) eRE; Yi(x) >0, i=1,..,B; j/Y(x) =1}
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Revisao da Literatura - Base Regionalizada

e Vetor W(x), x € Q2 C R” cujos componentes sdo todos
medidos na mesma escala e positivos.

e Espaco Amostral:
RE = {W(x) € R®; Wi(x) >0, i=1,..,B}
e Operador fechamento: Base = Composicao
C: RE — SB
W) — W)= )

i/ vetor de 1s.
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Revisao da Literatura - Subcomposicao Regionalizada

Seja Y(x) composicdo regionalizada de D partes;

s C {1,2,..., B} tal que Y (x) é subvetor cujos elementos sdo
os componentes de Y(x) correspondentes as partes em s;

Subcomposicao Regionalizada:

an@n:ygu”

e Se s(x)= X S'-()'():Y"(L() i,jES
Se s =CL0 = 5=yl hIEs
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Revisao da Literatura - Amalgamacao

e Y(x) = [Yi(x), Y2(%), ..., YB(X)]" uma composicdo
regionalizada de B partes;

e Y(x) dividida em C (C < B) subconjuntos mutuamente
exclusivos;

e Yi(x), i=1,..,C, vetor cujos componentes sio os
elementos do i-ésimo subconjunto.

e Amalgamacao Regionalizada: composicdo regionalizada de
C partes

A1(x), A2(%), ..., Ac(x)],

i’ vetor de 1's.
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Revisao da Literatura - Particao

Particao Regionalizada: Amalgamac3do juntamente com
subcomposicoes.

o Pc[Y(x)] = [s1(x),82(x), ---5c(x); Ax)]

em que s;(x) = C[Y;(x)], i=1,..., C.

e Preserva informacdes contidas nos subvetores.
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Revisao da Literatura: Problema - Dados Composicionais

Efeito de correlagao espuria (Pawlowsky e Olea, 2004):

e Covariancias sujeitas a controles n3o estocasticos

4

interpretacdo errbnea da estrutura de covariancia espacial;

e Singularidade da matriz de covaridncia de uma composicio.
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Revisdo da Literatura - Transformacao

e Graf (2006): Soma constante = correlagdo negativa entre
0s componentes.

e Aitchison (1986):

e Propde transformacdo que generaliza a transformac3o logistica

In

Y para um vetor composicional de 2 partes;

e Magnitudes relativas ou razdes =- tratabilidade e
interpretacdo estatistica.

e Transformacdes logisticas: Aitchison (1982), Aitchison et
al. (2000), Odeh et al. (2003).
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Revisdo da Literatura - Transformacao

Transformacao razado log-aditiva (ALR):

ALR: SB — RB-L

Y(x) — ALR[Y(x)] = <'“ ://;(é)) oI YZ(&?)

Pawlowsky et al. (1995), Pawlowsky e Olea (2004).
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Revisdo da Literatura - Transformacao

Transformacao logistica generalizada aditiva (AGL):

AGL : RE-! — SB

ALRIY()] — AGLIALRIY(9I) = Y() = oo (Il

Y() = (Yi(x), Ya(x), -, 0.

Sec#0 = Y(x)=c-AGL{ALR[Y(x)]}.
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Revisdo da Literatura - Transformacao

Transformacdo Razao Log Centrada (CLR):

CLR: RE — RB

W() — CLRIW()]=In gﬁv((i))]
> CLR: SB N RB
Y(x) — CLRY(x)]=In g[Yy((i))]

g: média geométrica.
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Revisao da Literatura - Perturbacao e Poténcia

Aitchison (1986), Aitchison e Egozcue(2005), Tolosana-Delgado et
al.(2005):

Operagdes que definem uma estrutura de espaco vetorial de
dimensdo B — 1 no simplex.

e 1. Perturbagdo (@) : operagdo comutativa;

e 2. Poténcia (®) : produto externo.
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Revisao da Literatura - Perturbacao

Perturbacao: Multiplicacdo de composi¢cbes componente a
componente e divisdo de cada componente
pela soma de todos.

Yi®Y, = (Y11, Yi2, .., Y1B) ® (Y21, Y22, ..., Y2B)

= C(Y11Yo1, Y12 Yoo, ..., Yig Y2B).
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Revisao da Literatura - Poténcia

e Poténcia: andlogo a multiplicagdo por um escalar no espa¢o
real.

a® (Y11, Y12, ..., YiB) = C(Y11, Y15, - YiB)-

e Vetor de diferencas composicionais:

Yl @Y2 :Yl ® (*1 @Yz)-
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Revisao da Literatura - Geometria de Aitchison do Simplex

e Produto interno:

<=3 () ()

e Distancia de Aitchison:

a5 o (i) ()

1=
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Revisao da Literatura - Estatisticas Descritivas

o Centro:

cen(\_()—;(g(yl) g(Y2) ... g(Ys))

S

o g(Y;) - média geométrica do i-ésimo componente

°o gs=g(Y1)+g(Ya)+...+g(Ys)

o Medida de dispersao:

Totvar(Y) = Z Var< ( >>

i<j
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Revisdao da Literatura - Dominio de Confianca
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Revisao da Literatura - Diagrama Ternario: Malha
Quadrada

Argila

Areia Silte

Figura: Diagrama ternario para dados da Malha Quadrada, incluindo o
centro da distribuicdo e regides 2 e 40
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Revisao da Literatura - Estacionariedade

Segundo Pawlowsky-Glahn e Olea (2004)

Y(x) é Estacionaria de 27 ordem se f(Y(x)) satisfaz:
e E(f(Y(x))) = i existe e ndo depende de x;

e Cov(f(Y(x2)),f(Y(x1))) = X(xp, — x;) existe e ndo depende

de x;, Xp, mas somente da diferenga h = x5 — x;.
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Revisao da Literatura - Funcao Intrinsica

Y(x) é fungao intrinsica se f(Y(x)) satisfaz:
o E(f(Y(x))) = i existe e ndo depende de x;

o Cov(f(Y(x2)) — f(Y(x1))) = T(x2 —x1)

existe e ndo depende de x;, X, mas somente da diferenga
h=x—x.
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Revisao da Literatura - Estrutura de Covariancia Espacial

Estrutura de Covariancia Espacial: conjunto de funcdes B*

ojj.ki(h) = Cov (In

i,j,k,l €{1,2,..,B}, para x,

Ana Beatriz Tozzo Martins PPGMNE - UFPR
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Yi(x) " Y (x+h))’
x+he.
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Revisao da Literatura - Estrutura de Covariancia Espacial

e Matriz de LR autocovariancias (Matriz Variag3o)

T(h)sxs = (7ij(h)) = (i i(h))
e Matriz de ALR covariancias cruzadas
2(h)g-1x8-1 = (0j(h)) = (oj.88(h))

e Matriz de CLR covariancias cruzadas, =(h) com elementos

Xi(x) Yi(x+h) >
g(X(x)) " g(Y(x+h)/)’

&(t) = Cov (I
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Revisao da Literatura - Estrutura de Covariancia Espacial
Intrinsica

Estrutura de Cov. Espacial Intrinsica: conjunto de funcdes B*

_ 1 Yi(x) Yi(x +
V,J.k/(h) = 5 Cov (In Yk(>_<) —In Y I

i,j,k,l €{1,2,...,B} para x,x+heQ.
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Revisao da Literatura - Estrutura de Covariancia Espacial
Intrinsica

e Matriz de LR variogramas (Matriz Varia¢do Intrinsica)

F(h)sxs = (Vij(h)) = (Viij(h))
e Matriz de ALR variograma cruzado
V(h)g-1x8-1 = (¥jj(h)) = (Vi.es(h))

e Matriz de CLR covariancias cruzadas, A(h) com elementos

i(h) = Cov ( In ils) n
0(h) = C (' sY() (Y(>_< h))
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Material e Métodos

Material: Dados de areia, silte e argila.

e Lago Artico extraido de Aitchison (1986): n = 39

e Gener - ESALQ/USP: n = 412 Areia Muito Grossa, Areia
Média, Areia Fina e Areia Muito Fina, além de Altimetria do
terreno e Superficie,

e Bassoi - ESALQ/USP: n =250 Cota, Areia Grossa, Silte,
Argila, pHAgua, pHKCI, Ca, Mg, K, Al, H, C, N, CTC, S, V,
M, NC, CEC, CN.

e Gongalves (1997) - ESALQ/USP-UEM: n = 412
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Material e Métodos - Método

Banerjee, Carlin e Gelfand (2004), Diggle e Ribeiro Jr (2007),
Schmidt e Sansé (2006): declaragdo explicita de modelo;

Aitchison (1986): independéncia entre as localizagdes;

Pawlowsky e Olea (2004): espacializagdo;

Obage (2005): andlise bayesiana sem espacializac3o.
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Material e Métodos - Método

e Integracdo das metodologias:
e Imposicdo de restricdo no espago paramétrico;
e Via priori utilizando-se inferéncia bayesiana.
e Como:
e Geoestatistica e teoria de dados composicionais;
e Teoria de verossimilhanca e inferéncia bayesiana;
e Formas de implementar as restricdes induzidas no espaco
paramétrico.
e Performance das metodologias verificadas na andélise de dados
reais que motivam o trabalho.
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Material e Métodos - Método

e Anilise geoestatistica

Andlise descritiva: normalidade dos dados, tendéncia direcional;
e Tranformac3o Box & Cox ou, por exemplo, a arco seno;

e Método dos minimos quadrados ordindrios: estimativas dos
parametros;

e Modelo geoestatistico: verossimilhanca, funcao de correlacdo
da familia de Matérn ;

e Métodos bayesianos: distribuigdo preditiva p(Y,, Y) ;

e Adaptar modelos bivariados aos dados composicionais
incluindo a restricdo soma dos componentes igual a 1.
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Material e Métodos - Método

e Anilise de dados composicionais

e Diagrama terndrio;

e Estatisticas descritivas: centro da distribuicdo; variancia total;
matriz de LR autocovaridncias, CRL covariancias cruzadas;

e Composicdo modelada usando geoestatistica;

e Método de krigagem empregado na construcdo do mapa de
classificacao do solo.
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Material e Métodos - Método

Modelos Iniciais:
1. { Yo = mx)+ Zlx)
Yio = M2(>_<,'/)+ZQ()_(,-/)
com i,i' =1,...nj, j=1,2 e Zj ~ N(0; 77).
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Material e Métodos - Método

Modelos Iniciais:

5 { Yio = (x) + Si(x;) + Z(x;)

S Yo = p2xi) + Sa(xir) + Za(xir)
{Y; = w(x;) + o1U(x;; @) + Zi(x;)
Yio = pa(xp) +o2U(xp; ¢) + Z2(x0)

o p=(D'V'D)"ID'V 'Y

e 62=n"'|(Y - DBV (Y - DY)
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Resultados Preliminares
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Figura: Mapas da porcentagem de areia (a3 esquerda), silte (centro) e
argila (a direita).
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Resultados Esperados

e Espera-se que a imposicdo no modelo bivariado de uma
restricdo induzida pelo modelo de dados composicionais torne
o modelo bivariado compativel com a estrutura de dados
correlacionados;

Avaliar o modelo proposto em comparagao com o modelo
considerando as variadveis separadamente;

Desenvolver programas computacionais para a implementacao
e analise do modelo proposto;

Aplicar a metodologia em dados reais que motivam este
trabalho, por exemplo, na contrucao de mapa tematico de
classificacao espacial do solo segundo concentracdes de areia,
silte e argila.
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Ano 2009 2010
Més 06 07| 12/ 01] 02
1. Qualificar o projeto junto ao PPGMNE
2. Completar a reviso da literatura e
Elaborar Metodologia de analise de dados
3. Aplicar metodologia aos conjuntos de dados X| X
. Elaborar relatério preliminar com resultados
e discussao X
5. Elaborar versio preliminar da tese X
6. Fazer revisdo ortografica e gramatical da tese| X| X
7. Redagdo e submissdo de artigos X| X X| X| X
8. Confecgdo da tese X| X X| X| X| X
9. Defesa da tese X| X
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