Programa SAS® para ajuste de curvas de retencio
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RESUMO - Neste trabalho apresentamos um
programa SAS para ajuste de curvas de retengdo,
informagdo essencial para simulagdes da dindmica da
dgua no solo e seus impacto no rendimento agricola de
culturas. Os parimetros sdo estimados utilizando
métodos de quadrados minimos ndo lineares, via
processos iterativos implementados no procedimento
NLIN (Proc NLIN) do software estatistico SAS/STAT®
do SAS System. Uma das vantagens do uso desse
programa, € a possibilidade de quantificar incertezas
associadas as estimativas dos pardmetros da curva de
retencdo e aos valores preditos da umidade volumétrica
para cada nivel especifico de tensdo da dgua no solo.
Podem ser ajustadas curvas para um grande nimero de
estratos (ex. classes de solo, profundidades) com
geracgdo de arquivos em diversos formatos (ex. planilha
Excel), contendo as informagGes sobre qualidade de
ajuste dos modelos, estimativas de pardmetros e suas
incertezas para cada estrato.

Palavras-Chave: Van Genuchten, modelos n#o
lineares, métodos computacionais.

Introducao

Curvas de retengdo de 4gua no solo se constituem
numa uma informag@o essencial para manejo eficiente
da dgua em agricultura irrigada e para simulagdes da
dinimica da 4gua e sua influéncia na produtividade das
culturas. S#o representadas por modelos ndo lineares
que relacionam potencial matricial com umidade
volumétrica, a partir de estimativas obtidas em
laboratdrio. Diversos modelos t€m sido propostos para
este fim, entre eles os modelos de Rogowski [1] e Van
Genuchten [2]. O ajuste de curvas de retengdo requer o
uso algoritmos de mimimizagido de quadrados minimos
ndo lineares (Hartley [3]) que envolvem processos
iterativos para otimizagio das estimativas dos
pardmetros. Por esse motivo, é necessdrio o uso de
softwares especificos para esse tipo de estimac@o.
Neste trabalho, apresentamos um programa SAS®
ajuste do modelo de Van Genuchten e quantificagdo de
incertezas associadas as estimativas dos pardmetros e
valores preditos.

Material e Métodos
A. Dados

Como exemplo, foi utilizado um conjunto de dados
provenientes de dois perfis de solo (1 e 2), em duas
profundidades (0 e 60 cm), coletados na 4rea da Bacia

do Buriti Vermelho, em Brasilia, DF. O solo nos locais de
coleta é classificado como Latossolo Vermelho.

As varidveis utilizadas na andlise foram umidade
volumétrica (8, m’/m’), potencial matricial (¥, atm), com
trés repeti¢des para cada nivel de ¥ (0,01;0,03; 0,06; 0,10;
0,33; 0,80, 4; 10 e 15). Os parimtros 6 € 65 do modelo de
Van Genuchten foram considerados fixos e informados
para cada repeticdo. A forma de organiza¢do dos dados
numa planilha Excel® € apresentada na Tabela 1.

B. Modelo de Van Genuchten

Para representar a relacdo ndo linear entre
umidade volumétrica e potencial matricial, foi
ajustado o modelo de Van Genuchten:

O=6,+6;+(6;—6;) ——1——"
1+(ev,)

comm = I — 1/n (Mualen [4], sendo € (y,,) a umidade
volumétrica correspondente para cada o potencial matricial
(Wm); Or € O5 a umidade volumétrica residual e de saturagdo,
repectivamente, e n e a pardmetros de ajuste.

Os parametros a e n foram estimados utilizando o método
de quadrados minimos nfo lineares, via procedimento
iterativo de Marquadt [5], implementado no progama SAS
descrito na préxima segdo.

C.Programa SAS®

O programa CRVG.sas (curva de retengdo Van

Genuchten) foi desenvolvido em linguagem de
programagio SAS, utilizando os procedimentos do
software estatistico SAS/STAT® (SAS [6]) descritos a
seguir:
Importacdo de dados: para importacdo dos dados €
necessario informar o diretério (caminho), o tipo de
arquivo (dbms) e a op¢do de usar ou ndo o nome das
varidveis do cabegalho (getnames).

proc import out=d1
datafile="C:\caminho\dasos.x1ls"
dbms=excel replace;
getnames=yes;
run;
Impressdo do arquivo de dados:
proc print data=d1 noobs;
var Perfil Prof Rep Tensao TetaS TetaR
Umidade;
run;
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Construcdio de gréficos exploratérios: € 1til para
identificacdo preliminar de valores discrepantes

(‘outliers’) e visualizagdo do forma das curvas. As
opgdes vpercent e hpercent controlam o tamanho dos
eixos.

proc plot data=d1 hpercent=50
vpercent=80;

by perfil prof;

plot umidade*tensao;

run;

Ajuste _do Modelo: nesse mddulo € utilizado o
procedimento NLIN para ajuste do modelo de Van
Genuchten. Para ajuste de um outro modelo, a equagéo
informada no ‘model’ deve ser substituida. Em ‘parms’,
s@o informados valores iniciais para a e n.

proc nlin data=d2 ;

by perfil prof;

parms alfa=0.1 n=1;

model Umidade=TetaR + ((TetaS-TetaR)/

(1+(alfa*((abs(tensao))**n))**
(1-(1/n))));

Geracdo de arquivos com resultados do ajuste do
modelo: o cédigo abaixo € utilizado para gerar
arquivos contendo valores preditos (pred), residuos
(res) e limites do intervalo de confianga de 95% (LI,
LS) para os valores preditos (PREDRES), status de
convergéncia (convergéncia) e estimativas dos
pardmetros (pardmetros):

output out=PREDRES p=pred r=res
stdp=ep_pred 195=LI u95=LS;

ods output
ConvergenceStatus=CONVERGENCIA;

ods output ParameterEstimates=PARAMETROS;
run;

Impressdo dos arquivos: impressdo dos arquivos
gerados na janela ‘output’ do SAS.

Valores observados, preditos e residuos:

proc print data=PREDRES;
run;

Status de convergéncia:

proc print data=CONVERGENCIA;
run;

Estimativas dos parAmetros e intervalos de confianga:

proc print data=PARAMETROS;
run;

Exportacdo de dados: os arquivos gerados no mddulo
anterior sdo exportados para planilhas Excel®.

proc export data=PREDRES
outfile="C:\caminho\CONVERGENCIA.x1s"
DBMS=Excel replace;

run;

proc export data=convergencia
outfile="C:\caminho\CONVERGENCIA.x1ls"
DBMS=Excel replace;

run;

proc export data=PARAMETROS
outfile="C:\caminho\CONVERGENCIA.x1s"
DBMS=Excel replace;

run;

Construcio de grifico da curva ajustada: utilizando o
PROC GPLOT do software grafico SAS/GRAPH (SAS,

[7]), sdo gerados gréificos das curvas ajustadas com
intervalos de confianca para cada perfil e profundidade.
Para construgdo dos gréficos, inicialmente sdo excluidos os
valores preditos das repeti¢des 2 e 3 , que so similares aos
da repeticdo 1.

data d2;

set predres;

if rep>1 then pred=".";
if rep>1 then li=".";
if rep>1 then 1ls=".";

A seguir, sio informadas as opg¢des do gréfico, tais como
tipo de linha e simbolo, legendas, tipo de interpolagdo,
entre outras. Para maiores detalhes, ver o manual do PROC
GPLOT (SAS [6]).

Opcdes gerais:
goptions ftext='Arial' htext=4 gunit=pct;
Eixo x:

axis1 label=(a=90 'Umidade volumétrica
(m3/m3) ') order=0 to 0.6 by 0.1 minor=none;

Eixo y:

axis2 label=('Potencial matricial (atm)')
offset=(1,1)order=0 to 15 by 5 minor=none
length=65;



Tabela 2. Estimativas dos pardmetros n e a do modelo, com respectivos limites de confianga (LI, LS) para cada perfil e
profundidade do solo.

Perfil Profuncidade Parametro Estimativa Erro- LI LS
(cm) Padrao
1 0 alfa 86,6068 16,6202 52,3771  120,8364
1 n 1,7154 0,0501 1,6121 1,8186
1 60 alfa 50,6947 7,8554 34,5164 66,8730
-4 60 n 1,8499 0,0448 1,7576 1,9422
2 0 alfa 55,5906 7,6074 39,9230 71,2583
2 0 n 1,7103 0,0351 1,6380 1,7826
2 60 alfa 51,1304 13,1368 24,0749 78,1859
2 60 n 1,8864 0,0764 1,7291 2,0438

Tabela 3. Valores observados e preditos da umidade volumétrica para cada nivel de tens@o com respectivos limites de
confianca (LI, LS) para o perfil 1 e profundidade zero.

Perfil Prof Rep Tensao TetaS TetaR Umidade  preditos LI LS res
0,01 0,5417 0,2701 05190  0,4894 04570  0,5218  0,0296
0,03 0,5417 0,2701 0,4421 0,4484 0,4162 0,4806 -0,0064
0,06 05417 0,2701 0,4021 0,4162 0,3843  0,4481 -0,0141
0,1 05417 0,2701 03836  0,3915 03596  0,4233  -0,0079
0,33 0,5417 0,2701 03528  0,3396 0,3074  0,3718 0,0132
0,8 05417 0,2701 03313 03120 02800  0,3440 0,0193
4 05417 0,2701 0,3026  0,2849 02538 03161 00177
10 05417 0,2701 0,2872  0,2780 02472  0,3088  0,0092
15 05417 0,2701 0,2749 02760 ~ 0,2453 03068 -0,0012
0,01 05417 0,2701 0,4855 0,4894 0,4570  0,5218 -0,0039
0,03 05417 0,2701 04509  0,4484 04162  0,4806  0,0025
0,06 05417 0,2701 04032 04162 03843  0,4481 -0,0130
0,1 05417 0,2701 03732  0,3915 03596 04233 -0,0182
0,33 0,5417 0,2701 0,3377  0,3396 0,3074 03718 -0,0019
0.8 05417 0,2701 0,3181 03120 0,2800  0,3440  0,0060
4 05417 0,2701 02900  0,2849 0,2538 03161  0,0051
10 0,5417 0,2701 0,2788 0,2780 0,2472 0,3088  0,0008
15 0,5417 0,2701 0,2685 0,2760 0,2453  0,3068 -0,0076
0,01 05417 0,2701 0,5271 0,4894 04570  0,5218  0,0377
0,03 05417 0,2701 04632  0,4484 04162  0,4806  0,0148
0,06 05417 0,2701 03878  0,4162 03843 04481 -0,0284
0,1 05417 0,2701 0,3859 03915 0,3596  0,4233 -0,0056
0,33 0,5417 0,2701 0,3453  0,3396 0,3074  0,3718  0,0057
0,8 05417 0,2701 0,3221 0,3120 0,2800  0,3440 0,0100
4 0,5417 0,2701 0,2921 0,2849 02538 03161  0,0072
10 0,5417 0,2701 0,2785 0,2780 0,2472 0,3088  0,0005
15 0,5417 0,2701 0,2669  0,2760 0,2453  0,3068 -0,0091
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Figura 1. Modelo ajustado para o perfil=1 e profundidade=0,
com intervalo de confianga de 95% para os valores
preditos da umidade volumétrica.

Tabela 1. Organizacdo dos dados em planilha Excel para uso no ajuste das curvas de reteng@o.

Perfil Prof Rep Tensao- TetaS TetaR Umidade
1 0 1 0,01 0,541689 0270091  0,5190
1 0 1 0,03 0,541689  0,270091  0,4421
1 0 1 0,06 0,541689 0270091  0,4021
1 0 1 0,10 0,541689 0270091  0,3836
1 0 1 0,33 0,541689 0270091  0,3528
1 0 1 0,80 0,541689  0,270091  0,3313
1 0 1 4,00 0,541689  0,270091  0,3026
1 0 1 10,00 0,541689  0,270091  0,2872
1 0 1 15,00 0,541689  0,270091  0,2749
1 0 2 0,01 0,541689  0,270091  0,4855
1 0 2 0,03 0,541689 0270091  0,4509
1 0 2 0,06 0,541689  0,270091  0,4032
1 0 2 0,10 0,541689  0,270091  0,3732
1 0 2 0,33 0,541689 0270091  0,3377
1 0 2 0,80 0,541689  0,270091  0,3181
1 0 2 4,00 0,541689  0,270091  0,2900
1 0 2 10,00 0,541689 0270091  0,2788
1 0 2 15,00 0,541689  0,270091  0,2685
1 0 3 0,01 0,541689°  0,270091  0,5271
1 0 3 0,03 0,541689  0,270091  0,4632
1 0 3 0,06 0,541689 0270091  0,3878
1 0 3 0,10 0,541689  0,270091  0,3859
1 0 3 0,33 0,541689 0270091  0,3453
1 0 3 0,80 0,541689  0,270091  0,3221
1 0 3 4,00 0,541689  0,270091  0,2921
1 0 3 10,00 0,541689  0,270091  0,2785




Tipos de simbolos, cores, linhas e interpolagdes:
Dados observados:

symboll interpol=none v=dot h=1 w=2
c=black;

Modelo ajustado:

symbol2 interpol=line v=none line=1 h=2
v=none w=2 c=black;

Limite inferior do intervalo de confianga:

symbol3 interpol=line v=none line=2 h=2
v=none w=2c=grey;

Limite superior do intervalo de confianca:

symbol4 interpol=line v=none line=2 h=2
v=none w=2 c=grey;

Com os commandos abaixo, o arquivo € ordenado para
geragdo dos graficos por perfil e profundidade:

proc sort data=d2;
by perfil prof tensao;
run;

Utilizando o Proc GPLOT, os gréaficos ddo gerados de
acordo com as especificacdes anteriores:

proc gplot data=d2;

by perfil prof;

plot (umidade pred 1li 1s)*tensao/overlay
vaxis=axisl haxis=axis2;

run;

Resultados

Na Tabela 2, sdo apresentadas as estimativas dos
parametros n e a do modelo, com respectivos intervalos
de confianga, para cada perfil e profundidade, geradas
pelo Output Delivery System. Uma planilha com os
valores observados e preditos da umidade volumétrica
para cada nivel de tensfio € apresentada na Tabela 3.
Na Figura 1, observa-se a curvas de retencdo ajustadas
para o perfil 1 e profundidade zero, gerado pelo
procedimento GPLOT.

Discussao

A principal vantagem do uso do programa
CRVG: sas € a quantificagdo das incertezas associadas
3s estimativas dos pardmetros da curva de retencéo e as
estimativas das umidades volumétricas correspondentes
a valores fixos de potencial matricial. As incertezas
dependem da variabilidade entre os valores de & de
amostras submetidas 2 mesma tensdo (repeti¢des) e da
qualidade de ajuste do modelo, expresso em termos do

quadrado da correlagio entre valores observados e preditos.

O ajuste simultdneo de modelos para os diferentes
estratos via comando BY € um procedimento rdpido e
eficiente quando se deseja estimar curvas um grande
nmimero de locais e profundidades. O sistema para selecio e
exportagdo da informagdo gerada pelo PROC NLIN
(Output Delivery System) para arquivos externos de
diferentes formatos (ex. planilha Excel, arquivo tipo txt ou
dat) facilita seu uso como entrada para modelos de
simulagdo.

Outra fungo 1til do programa CRVG.sas € a gerag@o de
um arquivo com informagfo sobre o starus de convergéncia
de cada modelo, 1til para identificar provaveis erros no
registro dos dados ou indicar modelos alternativos, via
posterior andlise grdfica dos casos onde ndo houve do
algoritmo de estimag¢fio dos pardmetros. O programa pode
ser facilmente generalizado para ajuste de outros modelos
de curvas de retenc@o.

Conclusoes

O programa apresentado € iitil para obtengdo de
estimativas dos pardmetros do modelo de Van Genuchten e
valores preditos com incertezas associadas, informacéo
importante, por exemplo, para uso em modelos de
simulag@o que incorporam incertezas dos dados de entrada,
para geracdo de previsdes probabilisticas.
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