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Resumo

BOSSARINO, D. Calibracao de modelos matematicos de curvas de retencao de
agua no solo. 2012. 182 f. Dissertacao (Mestrado em Engenharia Civil) — Faculdade de
Engenharia Civil, Arquitetura e Urbanismo. Universidade Estadual de Campinas,
Campinas, 2012.

Um dos mais importantes atributos fisicos do solo é a curva de retencdo. Diante das
dificuldades de determinar este atributo em laboratério, devido ao comportamento
histerético da curva em relagdo aos diferentes efeitos gerados pelo umedecimento e
pelo secamento, recorre-se a modelos matematicos. Assim, esta dissertacao estudou a
representatividade do modelo de van Genuchten de retencdo de agua no solo, modelo
este amplamente difundido nas Ciéncias do Solo. Com o objetivo de estimar os
parametros de ajuste deste modelo, efetuou-se a calibragdo do mesmo, utilizando seis
métodos de otimizagcao de fungbes nédo lineares, empregando os dados experimentais
de curvas de retencédo em solos com perfis profundos. Os resultados demonstraram que
o método de Nelder-Mead obteve menores residuos de ajuste do modelo nos dois tipos
de solos estudados, com qualidade de ajuste superior aos de calibragcdo manual. Em
alguns casos, os melhores resultados entre menor erro, menos tempo computacional e
menor numero de chamadas, foram obtidos pelo método de Levenberg-Marquardt. A
andlise de sensibilidade demonstrou que os parametros de umidade de saturacdo e o
expoente da carga matrica sdo os decisivos para o sucesso da calibracao.

Palavras-chave: curva de retengcéo de 4gua no solo; métodos de calibragdo; infiltragdo
de agua no solo.



Abstract

BOSSARINO, D. Calibration of mathematical models of soil water retention curves.
2012. 182 f. Dissertation (Master in Civil Engineering) — Faculdade de Engenharia Civil,
Arquitetura e Urbanismo. Universidade Estadual de Campinas, Campinas, 2012.

One of the most important soil physical attributes is the retention curve. Due to the
difficulties of determining this attribute in laboratories because of hysteretic behavior of
the curve, one may recur to mathematical models. This dissertation studied the
representation of van Genuchten model of soil water retention, which is being widely
disseminated in Soil Science. With the objective to estimate the fitting parameters of this
model, we performed the calibration, using six methods of optimization of nonlinear
functions, using the experimental data retention curves in soils with deep profiles. The
results showed that the method of Nelder-Mead found lower residues of model fit in both
types of soils, with higher quality than those from manual calibration. In some cases,
best results in terms of smallest error, less computational time and a smaller number of
calls have been obtained using the method of Levenberg-Marquardt algorithm. The
sensitivity analysis showed that the parameters of saturation moisture and the numerical
exponent in the matric potential variable are decisive for the success of the calibration.

Keywords: soil water retention curve; calibration methods; soil water infiltration.
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1 INTRODUCAO

A compreensao e a avaliacdo do processo de redistribuicdo da agua no solo
sdo muito uteis a Ciéncia do Solo e a Engenharia Civil, particularmente em assuntos
relacionados com a irrigacdo, drenagem, erosao, biologia da fauna e flora do solo,
lixiviagao de elementos quimicos e orgéanicos, poluicdo do solo e da agua, dentre outros
(LOYOLA e PREVEDELLO, 2003).

O estudo de processos fisicos da zona vadosa do solo é de suma importancia.
Segundo Caicedo (2000), a zona vadosa (ou zona de aeragao) € aquela situada entre a
superficie do terreno e a linha de saturacdo. Nesta regido, os poros do solo estdo
parcialmente preenchidos por gases (vapor de agua e ar) e por agua. Podem ser
diferenciadas trés zonas: a zona de agua do solo (cinturdo de umidade onde as plantas
se desenvolvem); a zona intermediaria (serve como freio das chuvas intensas); a zona

capilar (formada pelo ascenso capilar).

Na Figura 1 sdo mostradas as diferentes regides que compdéem a zona vadosa
do solo.

15



Superficie do ferreno \m
i

zona da agua do solo Agua do solo
iermedidria Agua pelicular e Zona
Zona Intermedia gravitacional vadosa
zona capilar Agua capilar
1

Zona de saturacéao

Figura 1. Zona vadosa do solo
Fonte: Adaptado de Caicedo (2000)

Na regido da zona vadosa ocorre livre escoamento de agua, dai a importancia

da apresentacao de exemplos de aplicagdes de algumas propriedades fisicas do solo.

Verbist et al. (2009) realizaram medicbes em campo e também modelagem com
o software HYDRUS-2D, a fim de verificar o efeito de uma trincheira de infiltracdo no
contetdo de agua no solo exposto de uma encosta no norte do Chile. Simulagdes de
chuva foram combinadas com monitoramento do teor de &gua de alta resolucao
espacial e temporal, visando construir um conjunto de dados Uteis com a finalidade de
modelagem inversa. As estimativas iniciais dos parametros do modelo foram fornecidas
por medidas de infiltracdo e de retencdo de agua no solo. Medidas efetuadas pelo
infiltrdmetro de disco mostraram fornecer boas estimativas do valor da condutividade
hidraulica saturada e uma referéncia para aquelas medidas sob a chuva simulada. O
infiltrometro de pressdo e a medicdo de infiltrdmetro de anéis apresentaram maior
variabilidade. Quatro diferentes técnicas de medicao foram utilizadas para determinar a
condutividade hidraulica saturada de forma independente: a) por meio de um

infiltrometro de anéis; b) por meio da analise de uma Unica carga ou anadlise de
16



multiplas cargas; ¢) um infiltrometro de presséo; d) simulagbes de precipitacdo. Os
resultados do modelo indicaram que a trincheira de infiltracdo tem um efeito significativo

sobre 0 armazenamento de agua no solo, especialmente na base da trincheira.

Dentre os fatores que podem afetar as propriedades fisicas do solo estd o uso
intensivo do solo pela agricultura. Silva et al. (2002) mostraram esta realidade no estudo
de um aquifero, na regido de lIrecé, Estado da Bahia; regido caracterizada pela
atividade agricola intensiva. Algumas pesquisas realizadas na regiao indicaram que
ocorreu uma queda do nivel das aguas subterraneas; a qualidade da agua sofreu uma
salinizagdo progressiva e as concentragcdes de nitratos nas aguas subterraneas
aumentaram o risco de poluicdo difusa por pesticidas, herbicidas e fertilizantes. As
propriedades fisicas mais afetadas pelo cultivo intensivo do solo sob irrigacdo foram
porosidade, densidade, condutividade hidraulica, bem como as taxas de infiltracdo e
retencdo de agua no solo. No geral, as consequéncias da deterioracdo das
propriedades do solo reduzem o rendimento das colheitas futuras e aceleram a
vulnerabilidade a erosdo de bacias hidrograficas, reduzem a recarga do aquifero e
aumentam a difusao de poluentes no meio ambiente (SILVA et al., 2002).

Um importante atributo fisico do solo € a curva de retengédo de agua no solo. A
determinacao da curva de retencdo de agua do solo € essencial no estudo das relacdes

solo-agua.

Tormena e Silva (2002) fizeram uma ampla revisdo sobre o tema, no qual
foram mostradas as diferentes abordagens empregadas para estimar a retencdo de
agua a partir de propriedades do solo rotineiramente determinadas. Foram utilizadas
técnicas estatisticas como as regressées mudltiplas, para estimar o valor do teor de
umidade do solo; a parametrizacao da curva de retencao por funcées matematicas; o
estabelecimento de relagdes entre os parametros dessas fungbes com as propriedades
do solo mais facilmente quantificaveis, além dos métodos fisico-empiricos que
relacionam a curva de distribuicdo dos tamanhos de particulas com a curva de

retencao.
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Queiroz, Cruciani e Libardi (1995) apresentaram e testaram um modo
alternativo para estimar a curva de retencdo, a partir dos parametros obtidos da
equacao de van Genuchten. Trata-se de uma relagao funcional, que pode ser bastante
util em estudos de drenagem em condi¢des de escoamento variado, na qual os diversos
pontos de uma mesma trajetéria das particulas ndo apresentam velocidade constante,

num intervalo de tempo considerado.

Deste modo, a proposta desta dissertacéo foi estudar curvas de retencéao por
meio da comparacgao de simulagdes numéricas com dados experimentais utilizados por
Nichol, Rowlett e Barbour (2008). Em vez de o estudo ater-se aos aspectos quimicos e
fisicos do tema, foram analisadas técnicas paramétricas e estatisticas, como a
estimativa dos quatro parametros do modelo de van Genuchten. Como finalidades, esta
a avaliacao dos melhores métodos de calibracdo, mostrando sua aplicabilidade neste

tipo de problema.
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2 OBJETIVOS

Sao objetivos desta dissertacdo de mestrado:

e estimar os quatro parametros de ajuste do modelo van Genuchten de curva
de retencdo, por meio de calibracdo automatica, a partir de dados experimentais de

curvas de retencado em solos com perfis profundos;

e verificar, dentre os métodos de calibracdo empregados, aquele que mais

eficientemente ajustou os dados experimentais; e

¢ verificar a sensibilidade do modelo e de cada um dos quatro parametros de
ajuste.
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3 REVISAO BIBLIOGRAFICA

3.1 Curva de Retencdo da Agua no Solo

Segundo Libardi (2005) a curva de retencdo da agua no solo, também
conhecida como curva caracteristica de agua no solo € a curva que relaciona o teor ou
o contelido de &gua no solo com a tensdo com que ela se encontra retida. E uma
caracteristica do solo, determinada em laboratério, preferencialmente com amostras de
solo indeformadas, coletadas em anéis apropriados, submetidos a diferentes tensodes,
com o auxilio de placas porosas, em camaras de pressédo (SILVA et al., 2006). A
retencdo de agua esta relacionada a forcas superficiais que determinam o nivel de
energia da agua do solo. Existem dois processos responsaveis pela retencao: um deles
ocorre nos microporos por capilaridade e o outro processo ocorre nas superficies dos
gréos do solo como filmes presos a superficie, pela adsorcao (LIBARDI, 2005). O teor
de agua retido nos microporos é denominado umidade capilar. O teor de agua retido
nas superficies dos graos do solo € denominado umidade higroscépica.

O teor de agua armazenado no solo em determinada tensao é particularidade
caracteristica de cada solo e é efeito da acdo conjugada de diversos fatores. Este
depende do conteudo e mineralogia da fracédo argila, do teor de matéria orgéanica, das
diferencas da microestrutura com elas catalogadas (GROHMANN e MEDINA, 1962;
REICHARDT, 1988) e da compactagao do solo (SILVA, LIBARDI e CAMARGO, 1986).

Segundo Klein e Libardi (2002), mudancas na composicao do solo, aliadas a
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compactacao e a perda da permanéncia dos agregados, alteram a distribuicao do
tamanho dos poros, bem como a retencdao, o movimento e a disponibilidade de agua no
solo.

Para elevados conteudos de agua, nos quais acontecimentos capilares sdo de
importancia na retencédo de agua, esta depende da densidade do solo e da porosidade.
Ja para menores teores de agua, em que o fato de adsor¢cao domina, depende mais da
textura e da superficie particular do solo (HILLEL, 1970; DEMATTE, 1988).

Freitas Junior e Silva (1984) avaliaram a consequéncia do tempo de
centrifugagédo em amostras de um Latossolo Vermelho do Cerrado e indicaram que trés
horas sao imprescindiveis para produzir a curva de retencdo da umidade no solo em
uma unica intervencéao, utilizando a técnica do fatiamento de amostras de solo. Esses
estudos demonstraram que a questao do tempo de centrifugacao indispensavel para o
equilibrio ainda deve ser pesquisada, considerando especialmente a variacao dessa
resposta de acordo com o tipo de solo.

A curva de retencdo da agua do solo € apresentada pelo teor de agua (6) e
potencial matrico (¢m), com decréscimo lento e ininterrupto dessas varidaveis durante a
drenagem do solo. O teor de agua retido em determinado ¢, decorre da composigéao e

da classificagdo dos tamanhos de poros (BEUTLER et al., 2002).

A curva de retengcdo de agua no solo, h(6), e a curva de condutividade
hidraulica, K(0), sdo os principais dados de entrada de modelos numéricos de
simulacéo do fluxo transitério de agua e do transporte de contaminantes na zona nao
saturada. Comumente, eles sdo determinados em experimentos de campo e de
laboratério, sob condicdes iniciais e de contorno particularizadas, sendo que estes
métodos sdo onerosos, principalmente no caso de K(6), e consomem muito tempo.
(ANTONINO et al., 2004).
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Segundo Libardi (2005), a relagdo entre a tenséo e o teor de umidade pode ser
obtida de duas maneiras: (1) por secagem, iniciando-se com uma amostra de solo
saturado e secando-a gradualmente, enquanto se tomam medidas sucessivas da
tensdo em funcéo do teor de umidade e (2) por molhagem, umedecendo gradualmente
uma amostra de solo inicialmente seca e também tomando-se medidas sucessivas de
tensédo e do teor de umidade. As curvas obtidas por estes dois processos (secagem e
molhamento) quase nunca s&o coincidentes e este fendmeno é conhecido como
histerese. Para um mesmo valor do teor de umidade, a tensdo é maior na curva obtida

por secagem do que na curva obtida por molhagem (Figura 2).
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Figura 2. Curvas de retencao de agua no solo obtidas por secamento e umedecimento
Fonte: Otto e Alcaide (2001)

O efeito da histerese é atribuido a varios motivos, dentre os quais se destacam
(HILLEL, 1971; REICHARDT, 1985):
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- Geometria n&o uniforme dos vazios do solo (poros) — os poros tém formas

irregulares e sao interconectados por pequenas passagens e provocam algumas

diferencas em relacéo aos fenédmenos capilares que ocorrem dentro do solo.

- Efeito do angulo de contato — pode ser causado por uma superficie rugosa;

presenca e distribuicdo de impurezas adsorvidas na superficie dos solidos do solo e
pelo mecanismo pelo qual as moléculas de liquido s&o absorvidas ou drenadas quando

a interface é deslocada.

- Ar ocluso — as bolhas de ar permanecem dentro dos macroporos e causam

decréscimos do teor de umidade.

- Fenbmenos de expansdo e ressecamento — resultam em mudancas

diferenciais na estrutura do solo, dependendo do histérico de secagem e umedecimento

do solo.

Segundo Ferreira (2010), a ndo uniformidade dos vazios produz o efeito
denominado ink bottle (Figura 3), que esta relacionado com o fato do angulo de contato
ser maior no umedecimento do que na secagem, e o possivel aprisionamento do ar no

umedecimento.

(a) (b)
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Figura 3. Efeito ink bottle (a) secagem; (b) umedecimento
Fonte: Ferreira (2010)
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Segundo Reichardt (1985), a histerese pode trazer sérios problemas,
principalmente na descricdo matematica do fluxo de agua no solo. Na tentativa de
contornar este problema, faz-se uso do processo adequado conforme o tipo de analise
a ser realizada. Por exemplo, € utilizada a curva de umedecimento para descrever
fendmenos como a infiltragdo de agua no solo e a curva de drenagem, no caso de
evaporacdo. Quando ocorrem os dois tipos de comportamentos, o problema torna-se

mais complicado, necessitando, algumas vezes, desprezar a histerese.

Rubin (1966) realizou um procedimento numérico aplicado ao modelo de Darcy,
do fluxo de umidade do solo. Tal procedimento tornou possivel a redistribuicdo da pos-
infiltracdo (ou percolacao) de agua em colunas de solo verticais. Este método levpu em
conta os efeitos da histerese, tornando possivel encontrar, dentro do sistema histerético
de curvas, a Unica curva que caracteriza as transformagbes de umidade em cada
profundidade do solo. Os resultados obtidos pelo autor, por meio da aplicacao deste
método sobre a retencao de umidade e de condutividade de um solo arenoso,
demonstraram a importancia da histerese nos processos de redistribuicao de umidade

no solo.

Mantoglou e Gelhar (1987) aplicaram uma abordagem estocéastica
tridimensional para a avaliagdo da variancia da tensao capilar, o teor de umidade médio
do solo e a capacidade de umidade especifica do solo, em casos de interesse pratico.
Tal estudo forneceu uma possivel interpretacdo fisica dos resultados da teoria
estocastica.

A histerese geralmente é atribuida a variabilidade da escala microscopica dos
poros do solo. Porém, Mantoglou e Gelhar (1987) verificaram, em resultados tedéricos de
dois solos, que os trés atributos avaliados mostraram uma histerese em grande escala,
0 que € devida a variabilidade espacial dos locais. Assim, este estudo mostrou que a
variabilidade espacial é a regra e ndo a excecao deste comportamento histerético e
existe mesmo em experimentos de pequena escala. Se tal implicacao for verdadeira, a

teoria estocastica fornece um modelo matematicamente rigoroso e fisicamente
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justificado para prever histerese. Isto é importante, uma vez que os modelos atuais de

histerese sdo basicamente empiricos.

A curva de retencdo de agua é necessaria em estudos relacionados com o
balanco e com a disponibilidade de agua as plantas, com a dindmica da agua e solutos
no solo, com a infiltragdo e manejo de irrigacao. Neste contexto, métodos que facilitem
a obtencdo da curva de retencao e a sua quantificacdo, incorporando os fatores ligados
a sua variabilidade, sao fundamentais para a sua descricdo em escala e precisao
maiores (TORMENA e SILVA, 2002).

3.2 Métodos de Levantamento da Curva de Retencao

Segundo Libardi (2005), em laboratério, ha duas maneiras diretas para a
obteng&o da curva de retenc&o do solo. Ambas utilizam uma placa porosa (cujos poros
devem ser mantidos sempre cheios de solugdo, para que ela se torne permeavel
somente a solucdo) separando uma amostra de solo (fase considerada) de um
recipiente contendo uma solugao idéntica em composicdo e concentracdo a solucao
nesta amostra de solo, e sujeita a pressdo atmosférica local (fase padrdo). A primeira
maneira utiliza uma camara submetida a pressdes controladas de ar, denominada
camara de pressao com placa porosa ou camara de pressdao de Richards. Esta
consiste, basicamente, de uma camara construida para suportar alta pressdao, com uma

placa de cerdmica porosa no seu interior (Figura 4).
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Figura 4. Camara de pressao de Richards
Fonte: Laboratério de Hidrologia da Faculdade de Engenharia Civil, Arquitetura e Urbanismo
UNICAMP (setembro de 2010).

A placa de ceramica tem sua face interior coberta por um diafragma de
borracha, selado em sua borda. Entre a placa e o diafragma € colocada uma tela de
nailon para permitir o fluxo de solugao, impedindo que o tubo de saida de solugéo seja
obstruido quando da aplicagéo da presséo P (LIBARDI, 2005). Segundo Costa, Oliveira
e Kato (2008) a camara de pressao de Richards possui a desvantagem de promover a
paralisacdo da drenagem devido a interrupcado do contato entre a amostra e a placa
porosa, além da demora na obtencado dos pontos necessarios para a elaboracao da

curva caracteristica.

Ja o método do funil de placa porosa (também conhecido como funil de Haines)
utiliza piezémetros e, por isso, € um método de mais baixo custo que o da camara de
Richards. Nele, coloca-se uma amostra de solo na superficie da placa porosa do funil,
procede-se a sua saturacao com agua, mantendo-se o nivel do piezémetro no topo da
amostra por um periodo de 24 horas, para sua completa saturacdo e, em seguida,
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abaixa-se este nivel a uma

mostrado.

patm

placa
porosa

Il

(@)

altura h (LIBARDI, 2005). Na Figura 5 este método €

F -p_ gh
Patm Amostra 2" ar

de solo
B

e

Placa porosa

Il S

Piezémetro

Referéncia
gravitacional

Dispositivo para
manter o nivel de
agua constante

(b)

Figura 5. Procedimento da medida do potencial matrico com o funil de placa porosa: a)
saturacao do solo, b) aplicacao da tensao h

Fonte: Libardi (2005, p. 138).

Segundo Libardi (2005), havera drenagem da agua retida nos poros do solo

com diametro maior do que o diametro correspondente a altura h aplicada, por meio da

pequena saida do dispositivo que mantém o nivel da solu¢do constante na extremidade

do piezbmetro, até que, depois de certo tempo, atinge-se a condi¢ao de equilibrio (para

o gotejamento através do orificio do dispositivo). Atingida esta condicao de equilibrio, o

potencial total da solu¢cdo em qualquer ponto do lado da solugéo (ponto A, por exemplo

— Figura 5b) tem que ser igual ao potencial total da solucdo em qualquer ponto da

amostra de solo nao saturado (ponto B, por exemplo — Figura 5b).
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3.3 Aplicacdo da Curva de Retencdo de Agua no Solo em Campo

A forma mais usual de aplicagdo da curva de retencdo de agua no solo em
campo é por intermédio da utilizagao de tensidmetros. O tensidmetro € um aparelho que
mede a tensdo de agua ou potencial matricial do solo, que pode ser convertido para
umidade do solo. E uma opgédo barata, sendo por isso mais acessivel. Libardi (2005)
afirma que o principio de funcionamento do tensidmetro é muito semelhante ao do funil
de Haines, residindo a diferenga fundamental no fato de que, no caso do tensidmetro,
ao invés de se trazer a amostra de solo para junto da placa porosa, como explicado
anteriormente, leva-se a placa porosa para junto da amostra de solo, ja que o objetivo
principal do tensibmetro, ao contrario do funil, ndo é a determinacdo da curva de
retencéo, e sim a medida do potencial matricial no local de interesse. Como o material
poroso deve ser introduzido no solo, ele é confeccionado numa forma cilindrica,

conhecida como capsula porosa (Figura 6).

~ 7 cm

&H_//_,

~ 2 cm

Figura 6. Capsula porosa usada para a confeccao do tensiometro
Fonte: Libardi (2005, p. 144).
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Existem varios tipos de tensibmetros, como o digital, de ponteiro, de mercurio e

outros. Na Figura 7 € mostrado um tensiébmetro com manémetro de agua.

Superficie do solo

Pam |[Z

L Capsula

porosa

»

Referéncia gravitacional

Agua

Figura 7. Tensiometro com manoémetro de agua instalado no campo
Fonte: Libardi (2005, p. 145).

3.4 Modelagem Matematica em Hidrologia

A modelagem matematica pode ser entendida como a reprodu¢do matematica
do que ocorre na natureza, a partir de um modelo conceitual, elaborado com base no
levantamento e anotacdo de dados e observagdes do sistema concreto, tendo como
finalidade uma melhor compreensao do sistema atual, possibilitando calcular condi¢cdes
futuras, algumas vezes passadas, no entanto, sempre buscando direcionar acdes de
resolucao (IRITANI, 1998).
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A modelagem matematica consiste na arte de expressar problemas da
realidade em problemas matematicos e resolvé-los, interpretando suas solugcdes na
linguagem do mundo real. E um processo dinamico, utilizado para a obtencdo e
validacao de modelos matematicos. A modelagem ¢é eficiente a partir do momento que
se tem consciéncia do fato de se estar sempre trabalhando com aproximacdes da
realidade, ou seja, de estar sempre elaborando sobre representacées de um sistema ou
parte dele (BASSANEZI, 2004).

Uma definicdo de modelo, segundo Tucci (2005), é a representacao de algum
objeto ou sistema, numa linguagem ou forma de facil acesso e uso, com o objetivo de
entendé-lo e buscar suas respostas para diferentes entradas. Os modelos podem ser
classificados sob diferentes aspectos (RENNO e SOARES, 2000):

e De acordo com o tipo de variaveis utilizadas na modelagem: estocasticos
ou deterministicos. Um modelo é estocastico quando, pelo menos, uma das variaveis
envolvidas tem comportamento aleatério. Se os conceitos de probabilidade nédo forem
considerados durante a elaboracdo de um modelo, este € denominado deterministico.

e A forma de representacdo dos dados: discretos ou continuos. Apesar dos
fendbmenos naturais variarem continuamente no tempo, na maioria das vezes, estes
fendbmenos sao representados por modelos discretos. A escolha do intervalo de tempo
(passo) no qual o modelo sera executado depende, basicamente, do fendmeno
estudado, da disponibilidade de dados e da precisdao desejada nos resultados. Em
geral, quanto menor o intervalo de tempo maior serd a precisdo dos resultados,

aumentando também o custo computacional para geragao destes resultados.

e A existéncia ou ndo de relacdes espaciais: pontuais ou distribuidos. Em
modelos pontuais, considera-se que todas as varidveis de entrada e saida séo
representativas de toda area estudada. Por outro lado, os modelos distribuidos levam
em conta a variabilidade espacial encontrada nas diversas variaveis do modelo.
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¢ A existéncia de dependéncia temporal: estaticos ou dinamicos. Os modelos
sdo denominados estaticos quando, com um conjunto de dados de entrada, produz-se
um resultado oriundo da resolugdo da equacdo do modelo em um Uunico passo. Ja
modelos dinamicos utilizam o resultado de uma iteracdo como entrada para uma

proxima iteracao.

e O tipo de relagbes entre essas variaveis: empiricos ou conceituais. Um
modelo é chamado conceitual quando as fungdes utilizadas na sua elaboracdo levam
em consideracao os processos fisicos. Ja os modelos empiricos sao aqueles em que se
ajustam os valores calculados aos dados observados, por meio de fungdes que nao tém
nenhuma relagdo com os processos fisicos envolvidos (TUCCI, 2005). Segundo Renné
e Soares (2000), em geral, os modelos empiricos sao simples e Uteis no dia a dia. No
entanto, sdo pouco robustos, uma vez que sao especificos para aquela regiao para o
qual as relagdes foram estimadas. Além disso, os modelos empiricos ndo possibilitam
fazer simulagbes de mudangas em condi¢des para os quais 0 modelo né&o previu, tais
como chuvas extremamente altas, mudanc¢a de uso do solo, etc. Os modelos empiricos
nao utilizam conceitos dos processos hidrolégicos. A vantagem do modelo empirico € a
facil atualizagao dos parametros em tempo real (TUCCI, 2005).

As fases da elaboracado de um modelo, segundo Bassanezi (2004) séo:

1) Experimentacdo: E uma atividade essencialmente laboratorial, na qual se

processa a obtencao de dados.

2) Abstracdo: E o procedimento que deve levar & formulagdo dos modelos

matematicos.

3) Resolucao: O modelo matematico é obtido quando se substitui a linguagem
natural das hipbéteses por uma linguagem matematica coerente — como em um
dicionario, a linguagem matematica admite “sinénimos” que traduzem os diferentes

graus de sofisticacao da linguagem natural.
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4) Validacdo: E o processo de aceitagdo ou ndo do modelo proposto. Nesta
etapa, os modelos, juntamente com as hipéteses que lhes sédo atribuidas, devem ser
testados em confronto com os dados empiricos, comparando suas solucdes e previsdes
com os valores obtidos no sistema real. O grau de aproximacdo desejado destas
previsdes sera o fator preponderante para validacao;

5) Modificacao: Alguns fatores ligados ao problema original podem provocar a
rejeicdo ou aceitacdo dos modelos. Quando os modelos sdo obtidos considerando
simplificagdes e idealizagdes da realidade, suas solu¢des geralmente ndo conduzem as
previsbes corretas e definitivas, pois o aprofundamento da teoria implica na
reformulagdo dos modelos. Nenhum modelo deve ser tomado como definitivo, podendo
sempre ser melhorado. Pode-se mencionar que um bom modelo € aquele que propicia
a formulacao de novos modelos, sendo esta reformulagcdo dos modelos uma das partes
fundamentais do processo de modelagem.

Na Figura 8 s&o ilustradas essas etapas.

| - Problema néo : S
T —* | 2- Abstragao —— ||| - Modelo matematico
) 1 ! /' L l !
; v 7 v
1- Experimentacéo el 3 - Resolugdo: Estudo
n :. 5 - Modificacsio analitico e numérico
| 1 j
'; v v
. o | . " e e i, M
|l - Dados experimentais || | 4-Validacdo | ....__.__ . [V - Solugao
6 - Aplicacao

Figura 8. Fases da elaboracao de um modelo
Fonte: Adaptado de Bassanezi (2004, p.27)
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Como exemplos de aplicagbes, pode-se citar o uso da modelagem para a
simulacdo de casos hidrolégicos extremos, como as enchentes. Este recurso pode
auxiliar na tomada de decisédo imediata. Desta forma, a partir do alerta da iminéncia de
uma enchente com sua cota maxima de abrangéncia pré-determinada, a populagédo a
ser alcancada pode ser retirada das areas submergiveis com antecedéncia, reduzindo
os danos com perdas materiais (CHRISTOFOLETTI, 1999).

O modelo matematico importa o procedimento do sistema fisico real da agua
subterrédnea, pela resolucdo das equacdes matematicas que conduzem os métodos
atuantes. Os processos ou passos realizados no computador, para a resolugdo das
equacbes empregadas para estabelecer o modelo matematico formam o programa de

computador ou aplicativo ou simulador matematico.

3.5 Lisimetro ex situ

Os lisimetros consistem em tanques contendo solo representativo da area de
interesse, e sdo usados, principalmente, para medir os artefatos do balanco de agua no
sistema solo-planta-atmosfera, sob tratos culturais e condi¢des climaticas particulares.
Os lisimetros podem proporcionar diferentes formas e sistemas de medidas. No
entanto, os que utilizam mecanismos de pesagem sao avaliados como 0s mais precisos
e sensiveis para a cotacdo direta da evapotranspiracdo, pelo balanco de massa de
agua (BERGAMASCHI et al., 1997).

Para o alcance de leituras seguras, os lisimetros precisam, preferencialmente,
ser calibrados in situ, por adicdo e remocao de massa de quantidades antecipadamente
conhecidas. A calibracao tem por finalidade formar a relacdo entre o sinal elétrico de
saida da célula de carga (na maioria das vezes expressa em mV) e a massa do
sistema, além da constatacao da linearidade e histerese da célula de carga.
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Nichol, Rowlett e Barbour (2008) construiram uma coluna de solo em escala
piloto para estudar curvas de retencdo em laboratério. Como vantagens deste
procedimento, os autores mencionaram 0s baixos custos e a alternativa viavel de
substituir experimentos de lisimetros in situ e instalagdes de tensibmetros em campo. A
coluna de solo funcionou como um lisimetro ex situ e foi construida em laboratério com
0,55m de didmetro e 3,6m de altura. As dimensdes da coluna sao importantes. Testes
preliminares dos autores resultaram em medidas que subestimaram o potencial matrico
entre menos de 4 a 12%. Com o uso de modelos computacionais, as dimensdes da
coluna foram reavaliadas para que com as atuais dimensdes fossem obtidas medidas
com erro menor que 2,5%. As estimativas da condutividade hidraulica ndo saturada
foram determinadas com regime estacionario fazendo uso de curvas de retencao
levantadas in situ. O lisimetro utilizado por Nichol, Rowlett e Barbour (2008), porém, nao
permitia a simulagdo de aplicagcbes de agua no solo com taxas realisticas, taxas
observadas durante eventos de chuva.

Os dados de potencial matrico, em funcao do contetudo de agua volumétrico do
solo, utilizados nesta dissertacdo, constam no trabalho de Nichol, Rowlett e Barbour
(2008), escolhido devido a altura da coluna de solo, utilizada pelos autores, representar
um perfil de solo profundo. A finalidade do uso destes dados nesta dissertacao foi
ajustar os parametros de um modelo de curva de retencdo. O modelo de curva de
retencdo empregado por Nichol, Rowlett e Barbour (2008) foi o de van Genuchten.

3.6 Modelos de Curvas de Retencao

Segundo Kastanek e Nielsen (2001), as fungdes empiricas permanecem sendo
usadas para caracterizar as curvas de retencdo de agua do solo porque ainda nao
foram desenvolvidas demonstragdes matematicas teoricas capazes de conceber
adequadamente essa relacao hidraulica. Moraes et al. (2003) afirmam que muito pouco
tem sido feito em termos de parametrizagdo das diversas propriedades fisicas
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envolvidas nos processos hidrolégicos, sendo a modelagem, frequentemente limitada
ao simples exercicio matematico, no qual os parametros possuem pouca ou nenhuma

relacdo com os processos fisicos.

No ajustamento da curva de retencao, € previsivel que, quanto maior o numero
de pontos, mais representativa serd a curva de retencéo; no entanto, mais dispendioso
sera seu levantamento. Segundo Silva et al. (2006), na selecao dos pontos para o
tracado da curva de retencdo observa-se que nao existe critério padronizado, sendo
comum o uso de seis a oito pontos, incluindo o conteudo de agua do solo na saturacao,
para o ajuste do modelo matematico adotado. Na tentativa de simplificar o método de
levantamento da curva de retencao, Silva et al. (1990) desenvolveram um método
empirico para avaliacdo da curva de retencao e da quantidade de agua disponivel no
solo, em funcdo somente da umidade na capacidade de campo para diferentes classes
de textura de solos brasileiros. Por isso, € essencial o estudo que leve a demarcacao do
namero minimo e a melhor combinagdo de pontos, com bases estatisticas, que indique
a descricao apropriada da curva de retencdo da agua do solo (ABREU, REICHERT e
REINERT, 2004; CINTRA, PORTELA e NOGUEIRA, 2004). Sem um critério de selecao
estatistico, a utilizagcdo arbitraria de um determinado conjunto de pontos pode resultar

em curvas de retencao de agua nao representativas do solo.

A curva de retencao de agua do solo, proposta por van Genuchten (1980) é

baseada empiricamente em uma funcao tipicamente conhecida por sua forma de “S”:
™~
QS B 9?' _~
o (1)
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0=0 +

com m=1-1/n enoqual ¢n (L) é a carga de pressao de agua nos poros do solo e 6 é
o contetido de agua volumétrico (L® L®). E um modelo classificado, de acordo com os
aspectos apresentados no item 3.4, como empirico, ndo linear, deterministico, continuo,

pontual e estatico.
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O formato de “S” para a curva de retencdo € chamado sigmoide. Uma curva
sigmoidal pertence a classe dos modelos de crescimento e tem forma de sigma, letra do
alfabeto grego correspondente ao S. E uma funcdo monotonica crescente que
apresenta propriedades assintéticas e de suavidade. Exemplos de fun¢des sigmoidais:
os modelos logisticos de Richards, de Gompertz, de van Genuchten e outros. Segundo
Seber e Wild (1989), este tipo de modelo acrescenta uma caracteristica reconhecivel
para a curva: a posicdo do ponto de inflexdo € o momento em que a taxa de

crescimento é maior.

A expressao (1) utiliza quatro parametros, gerados pelo modelo, para o ajuste
da curva de retencdo: 05, contelido de 4gua na saturacdo (L® L), 0,, contetido de agua
residual (L® L®), a, que representa o inverso do potencial de entrada de ar (L"), e n,
que € um indice da distribuicao dos tamanhos de poros. Os parametros a e n definem o

formato da curva.

Neste modelo, o valor de 6 tende para 05, quando ¢y, tende para zero; e para 6,

quando ¢, tende para um valor de tensdo muito elevado.

Este modelo considera um valor minimo para a umidade residual (8)),
geralmente ndo nulo, que é atingido em potenciais infinitamente negativos e um valor
maximo, 6s (umidade de saturacdo), atingida com potencial matricial nulo. Estes dois
parametros podem ser mensurados ou estimados e os parametros empiricos a, m e n

séo estimados por regresséo (LIBARDI, 2005).

3.7 Calibracao de Curvas de Retencido de Agua no Solo

Bravo et al. (2007) definem calibragdo como uma técnica de otimizacao na qual
os valores dos parametros de um modelo hidrolégico sdo modificados pelo usuario

manualmente, ou por meio de uma técnica numérica automaticamente, com o objetivo
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de encontrar uma boa concordancia entre os valores calculados (simulados) e os
valores observados das varidveis de saida. A aplicagdo de técnicas de calibragéo é
realizada por intermédio de uma quantidade de valores observados igual ou superior a

quantidade de parametros a serem calibrados no modelo.

Graciosa, Mendiondo e Chaudhry (2008) realizaram um estudo de simulacao
hidraulica de trincheiras de infiltracdo com o objetivo de calibrar um modelo empirico de
infiltracdo bidimensional a partir de experimentos de campo em dois solos, sendo o
primeiro com maior teor de argila e o segundo com maior teor de areia. Os autores
utilizaram o modelo de van Genuchten para condutividade hidraulica ndo saturada, em
lugar de uma equagédo polinomial proposta originalmente no trabalho, o que
proporcionou um melhor ajuste da calibracdo, uma vez que é utilizado um Uunico
conjunto de parametros para todas as equagdes do modelo. Os resultados das
simulagdes revelaram que, partindo da pior hipétese, que € a condi¢cédo de saturagao do
solo, as trincheiras sdo capazes de infiltrar 40% da chuva de projeto (GRACIOSA,
MENDIONDO e CHAUDHRY, 2008).

Na Holanda, Scorza Junior e Boesten (2005) testaram o modelo SWAP (Soil,
Water, Atmosphere and Plant) para simular os perfis de umidade do solo em um solo
argiloso rachado e obtiveram boas simulagdes apos a calibracdo de curvas de retencao
de agua. O SWAP simula o transporte de agua, solutos e calor na zona nao saturada,
em interacdo com vegetacdao de desenvolvimento. O programa foi desenvolvido para
simular os processos de fluxo e transporte em nivel de escala de tempo, durante
periodos de crescimento e por uma série de longo prazo. Ele aborda pesquisa e pratica

no campo da agricultura, gestao da agua e protecdo ambiental.

Os parametros de entrada do SWAP podem ser determinados por modelagem

inversa.

Uma modificacdo no modelo de van Genuchten foi realizada no programa
SWAP, baseada na introducao de uma pequena altura minima capilar, chamada de h,
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causando um pequeno deslocamento na curva de retengcdo. Alguns autores, segundo
Kroes et al. (2009), mostraram que a modificagédo realizada afeta minimamente a curva
de retencdo em relacdo a funcao original. No entanto, podem ser significativos os
efeitos sobre a condutividade hidraulica de solos saturados de textura fina.

Para evitar a instabilidade numérica do esquema de solu¢cdo da umidade do
solo da curva de retencao entre 1,05 e 0,95 vezes, o valor de he é abordado por uma
spline cubica em que os parametros sdo escolhidos como tal que a continuidade de
ambas as curvas de retencado e da funcdo da capacidade diferencial de umidade é
preservada (KROES et al., 2009).

O programa de estimacao de parametros PEST (Parameter ESTimation) faz a
minimizacdo de uma funcao objetivo, que é a soma ponderada dos quadrados das
diferengas entre os dados simulados e os experimentais. O programa prevé pesos
diferentes para as diversas observacdes (dados). Tais pesos devem refletir o grau de
precisdo dos dados.

Scorza Junior, Silva e Rigitano (2010) testaram e calibraram o simulador
SWAP, pela modelagem inversa, para descrever os perfis de umidade em um Latossolo
bastante argiloso, na cidade de Dourados, Mato Grosso do Sul. Os dados de entrada
para o simulador SWAP (curvas de retencdo de agua no solo e dados meteoroldgicos)
foram baseados em medicdes na area experimental. Simulacbes baseadas nas curvas
de retencao nao calibradas resultaram em perfis de umidade com niveis superiores as
observadas em quase todas as datas de amostragem, especialmente para a
profundidade de 0-10 cm. ApGs a calibracdo das curvas de retencéo, obteve-se boa
melhora nas simulagdes dos perfis de umidade, que ficaram dentro dos valores
medidos para quase todas as profundidades e datas de amostragem.

Ja Nichol, Rowlett e Barbour (2008) realizaram simula¢des utilizando o
programa SEEP / W, da empresa GEO-SLOPE, que utiliza o0 método dos elementos

finitos para modelar o movimento da agua e a distribuicdo de pressdes em materiais
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porosos, como solos ou rochas fraturadas. Sao utilizados modelos de fluxo saturados e
n&o saturados de agua subterranea neste programa.

A natureza nao linear das equacdes de elementos finitos é abordada utilizando
um esquema de busca radial iterativo. Ferramentas graficas estdo disponiveis durante o
tempo de execugao do programa para auxiliar o usuario a julgar se a convergéncia foi
alcancada. Tais ferramentas tém mostrado sua utilidade na resolugcdo de fluxos de

sistemas altamente ndo lineares.

O SEEP / W disponibiliza ferramentas de interagéo para o usuario, tornando a
calibracdao manual. Na calibragdo manual do modelo, por tentativa e erro, sdo testados
todos os parametros da analise de sensibilidade. Segundo Bravo et al. (2007), essa
técnica consiste num processo iterativo, no qual o usuario altera os valores dos
parametros do modelo a cada tentativa. Dessa forma, o usuario utiliza um conjunto de
parametros diferentes a cada tentativa ao utilizar o modelo escolhido. A cada tentativa,
sdo comparados visualmente os resultados obtidos com os valores medidos com o
objetivo de verificar se a modificacdo conseguiu uma melhor representacao do sistema.
No caso que assim seja, os valores dos parametros continuam sendo modificados
nessa direcdo. Caso contrario, uma nova direcdo é testada. Esse processo iterativo
prossegue até que o usuario encontre um conjunto de parametros para os quais ele
considera que os resultados do modelo sdo os mais apropriados para O processo
simulado.

Uma vez calibrados os parametros do modelo, este deve ser validado para
situacoes semelhantes as que se quer aplica-lo. Os resultados da verificacao indicam
se 0 modelo sera capaz de reproduzir a série de dados nao usados em sua calibracao
(MACHADO, 2002). Uma das grandes vantagens da calibragdo manual é permitir que o
usuario acrescente ao processo sua experiéncia e conhecimento sobre o modelo
(BRAVO et al., 2007).
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4 METODOLOGIA

4.1 Levantamento de Dados

Como mencionado no item 3.5, Nichol, Rowlett e Barbour (2008) realizaram um
experimento em laboratério, no qual um protétipo de lisimetro (grande coluna de solo
em laboratério) foi instalado em uma coluna de ago, com 0,55 m de didmetro e 3,60 m
de altura; preenchido com material granulado e com uma taxa controlada de infiltragdo
na superficie da coluna que abrange de duas a trés ordens de grandeza (Figura 9).

Bomba ou seringa_—_, Simulador de
peristaltica chuva

*_,,_Tensiérm etros (1-12)
=12
11  Extensio do

_“”’:-'if"’f contendo de silica

f#_.__-,-.,ﬂﬂ
_— 9 B0 crm didmetro

r‘,,..--' coluna de ago
== 8 i identificacdo (I0)
7 Schedule 40
_______,-‘-’i Tubo PVC:
- 6 conteddo cheio
de silica

TR

6.4 mm
114" 1D
Mandmetro

2 m- \

1mA

= 2 120 pm
Ff_,,.—-" Fitro plastico porozo
#ﬂ 1

0m Dreno g—

Figura 9. Coluna experimental de laboratério usando lisimetro
Fonte: Nichol, Rowlett e Barbour (2008).
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A coluna de solo funcionou como um lisimetro ex situ. Doze tensidmetros foram
distribuidos uniformemente na profundidade do lisimetro. O lisimetro foi preenchido com
o material escolhido para representar as distribuicbes de granulometria tipicas
esperadas no local do experimento baseado nas distribuicbes de granulometria
coletadas durante eventos precedentes do campo. Um programa de laboratério foi
criado para representar as condi¢oes fisicas de uma determinada area de estudo. O
material utilizado possui a curva granulométrica tipica da area. As estimativas da
condutividade hidraulica ndao saturada foram determinadas com regime estacionario

utilizando curvas de retencao levantadas in situ.

Usando um simulador de precipitacdo a base de uma bomba peristaltica, foi
aplicada uma taxa constante de volume de agua no topo da coluna para se observar a
distribuicao de umidade e potencial matrico no equilibrio.

As estimativas da condutividade hidraulica ndo saturada na curva do solo nao
saturado dentro da coluna do teste foram determinadas combinando medidas in situ da
succao da matriz do perfil dos tensibmetros com a taxa de aplicacdao do fluxo de
infiltracdo, uma vez que o sistema havia alcangado o estado estacionario. Um periodo
de amostragem da agua foi empreendido em cada taxa do fluxo até ser atingido o
equilibrio. O lisimetro utilizado por Nichol, Rowlett e Barbour (2008), porém, nao
permitia a simulacdo de aplicacbes de agua no solo com taxas realisticas, taxas

observadas durante eventos de chuva.

Na Tabela 1 sdo mostrados os dados de potencial matrico (kPa) em funcao do
contelido de agua, 6, (cm®cm?), para a farinha de silica (“silica flour’), contendo 11

pontos da funcao.
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Tabela 1. Dados experimentais utilizados por Nichol, Rowlett e Barbour (2008) — farinha
de silica - 11 pontos da funcao.

Ponto | Potencial 0

matrico (kPa) | (cm3/cm3)
1 0,00001 0,505
° 1,014 0,504
° 12,400 0,492
) 23,600 0,469
° 35,270 0,409
° 40,760 0,372
’ 61,060 0,253
° 74,480 0,197
° 141 0,060
10

200 0,050
" 597 0,045

Fonte: Nichol, Rowlett e Barbour (2008).

O valor de 0,00001 kPa, do ponto 1, é o potencial do solo na saturacao, muito

préximo de zero.

Os valores numéricos foram padronizados, nesta dissertagdo, com trés casas

decimais, arredondando-os quando necessario.

Na Figura 10 sdo mostrados os dados de potencial matrico (kPa) em funcéo do
conteudo de agua, 0, (%), com os 11 pontos da funcao da farinha de silica, presentes

na Tabela 1.
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Figura 10. Dados de potencial matrico (kPa) em funcao do conteudo de agua, 6, (%), com
os 11 pontos da funcao da farinha de silica (Tabela 1 - quadrados pretos).
Fonte: Nichol, Rowlett e Barbour (2008).

Na tabela consta no eixo das abscissas o potencial matrico (kPa) e no eixo das

ordenadas, o teor de agua volumétrico (%).

Ja na Tabela 2 sdo mostrados os dados de potencial matrico (kPa) em funcao
do contetdo de agua, 6, (cm®cm?®), para o solo repositério (waste rock), contendo 18
pontos da func¢ao. Este solo € formado por residuos de uma mina de uranio (20 a 30 m
de profundidade), na regido do norte de Saskatchewan, Canada.
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Tabela 2. Dados experimentais utilizados por Nichol, Rowlett e Barbour (2008) - solo
repositorio — 18 pontos da funcao.

Ponto Potencial 0
matrico (kPa) | (cm®cm?®)
1 0,013 0,280
2 0,100 0,278
3 0,400 0,272
4 0,700 0,268
5 1,600 0,253
6 2,500 0,242
7 3 0,235
8 4 0,225
9 5 0,215
10 6 0,205
11 10 0,185
12 15 0,165
13 21,544 0,150
14 30 0,135
15 50 0,115
16 73,564 0,105
17 464,160 0,080
18 1.000.000 0,00059

Fonte: Nichol, Rowlett e Barbour (2008).

Limites de tensdo matrica para solos argilosos ultrapassam o limite frequente de
1.500 kPa (VANAPALLI, SILLERS e FREDLUND, 1998). Para solos de granulometria
fina tem sido demonstrado o limite tedrico de tensao matrica no solo em 1.000.000 kPa,

segundo resultados de Fredlund e Xing (1994).

O valor de 1.000.000 kPa, mostrado no ponto 18, corresponde ao potencial

matrico relativo ao solo “seco ao ar’. E uma expressédo do limite pratico de tensdo que
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em algum momento um solo ird atingir em campo, exposto ao sol e as condi¢cdes de

umidade do ambiente.

Na Figura 11 sao mostrados os dados de potencial matrico (kPa) em funcéo do
conteudo de agua, 6, (%), com os 18 pontos da funcao do solo repositério, presentes na
Tabela 2.
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Figura 11. Dados de potencial matrico (kPa) em funcao do conteudo de agua, 0, (%), com
os 18 pontos da funcao do solo repositério (Tabela 2 - quadrados pretos).
Fonte: Nichol, Rowlett e Barbour (2008).

No eixo das abscissas consta o potencial matrico (kPa) e no eixo das
ordenadas, o conteudo de dgua volumétrico (%).
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4.2 Variabilidade dos Parametros do Modelo de van Genuchten

A cada um dos quatro parametros de ajuste do modelo de van Genuchten
atribuiu-se valores iniciais, valores minimo e maximo, para a implementacao dos

métodos de calibracéo.

Tabela 3. Valores iniciais dos quatro parametros de ajuste, valores minimo e maximo.

Parametros | Valor minimo | Valor maximo
0s 0,10 0,99

or 0,01 0,99

a 0,001 2

n 1 10

Fonte: Elaborada pelo Autor

Os parametros da Tabela 3 foram variados (combinados) em cada uma das
simulacbes efetuadas, para cada método de calibracao pesquisado. Como sédo dois
valores limites (minimo e maximo) definidos para cada parametro e quatro parametros

de estimacao, tem-se que o niimero de testes de cada método foi de 2* = 16.

Para o conteudo de agua saturada, 6, e para o conteudo de agua residual, 6,
deve-se ter apenas valores positivos e menores de 1 (100%, valor de umidade
maxima). Valores do conteudo de agua, seja na saturacao seja residual, negativos ou
maiores que 1 séo fisicamente impossiveis e nao podem ser considerados na avaliagao
dos resultados. Para o conteudo de agua saturada, 65, o valor minimo adotado foi de
10% (0,10) e 0 maximo adotado, 99% (0,99). Para o conteudo de agua residual, 6, o

valor minimo adotado foi de 1% (0,01) e o maximo adotado, 99% (0,99).
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Para o valor de o, deve-se ter valores positivos, j& que valores negativos
elevados a expoentes nédo inteiros retorna resultados invalidos. Ja para valores de n,
também se deve ter valores positivos, pois valores negativos proporcionam curvas de
retencdo crescentes, que nao representa 0 comportamento entre potencial e umidade

no solo.

O numero de pontos dos dois solos estudados é pequeno para uma discussao
estatistica dos resultados. Assim, as melhores solucbes de cada método foram
avaliadas visualmente, comparando os valores dos parametros obtidos por Nichol,

Rowlett e Barbour (2008) com os obtidos nesta dissertacao.

4.3 Métodos de calibracao utilizados

Segundo Naghettini e Pinto (2007), ha varios métodos de estimacdo de
parametros em curvas sigmoides, entre 0s quais se destacam: (i) o método dos
momentos; (ii) 0 método da maxima verossimilhancga; (iii) o método dos momentos-L;
(iv) o método da maxima entropia; (v) o método dos minimos quadrados; (vi) 0 método

generalizado dos momentos; e (vii) 0 método dos momentos mistos.

Neste trabalho, foram utilizados seis métodos de estimacao: Nelder-Mead,
Newton-Raphson, Powell, Powell-hibrido (Dog Leg), Gradientes Conjugados e
Levenberg-Marquardt.

4.3.1 Método de Nelder-Mead (N-M)

Este método foi proposto por John Nelder e Mead Roger (1965) e se caracteriza
por ser uma técnica para minimizar uma funcado objetivo num espaco de muitas
dimensdes. E um método heuristico de pesquisa que pode convergir para pontos nao

estacionarios sobre os problemas que podem ser resolvidos por métodos alternativos.
48



O método usa o conceito de um simplex, que € uma figura geométrica de n
dimensdes, consistindo de (n+1) vértices e de todos os segmentos de reta que 0s
interconectam, as faces poligonais, conhecido por poliedro convexo (P1ZZO, 2004).
Exemplos de simplex: um triangulo em um plano, um tetraedro em um espaco

tridimensional, entre outros.

O método de N - M é baseado na criagdo de um simplex dindmico, modificado
continuamente por regras estabelecidas, a fim de que se adapte da melhor maneira a
configuragao local (P1ZZO, 2004).

Ao contrario de outros métodos de otimizagdo, o método de Nelder-Mead pode
convergir para um ponto n&do estacionario, a menos que o problema satisfaga as

condi¢coes mais fortes que sdo necessarias para métodos modernos.

Spendley et al. (1962, apud NELDER e MEAD, 1965) introduziram a engenhosa
ideia para busca de condi¢des étimas de operacéo avaliando-se os valores de saida de
um sistema em uma série de pontos formando um simplex na regido factivel de
pesquisa, e continuamente formando novos simplex, por meio da reflexao de um ponto
no espaco das remanescentes. Essa ideia € claramente aplicaAvel a problemas
matematicos de minimizagdo de fungdes de varias varidveis. Todavia, pela concepgéao
de Spendley et al. (1962, apud NELDER e MEAD, 1965), os passos a serem dados
para a variacao dos fatores em jogo eram ja conhecidos e determinados, o que tornava
a estratégia bastante rigida para o uso em geral.

Ja no método de Nelder-Mead, o simplex adapta-se por si préprio a
configuracao local, alongando-se em regides de pesquisa onde sdo formados longos
planos inclinados, mudando de direcao em regides angulosas, e contraindo-se nas
proximidades de um ponto de minimo. Nao ha necessidade de se fazer suposicoes
sobre a superficie de busca, exceto que ela seja continua e tenha um Unico minimo na

area de pesquisa. Uma importante propriedade do método € que ele converge mesmo
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quando o simplex inicial encontra-se entre dois ou mais “vales” da direcdo de busca,

propriedade que ndo € comum a alguns outros métodos.

Nelder e Mead (1965) consideraram, inicialmente, a minimizacdo de uma
funcéo de n variaveis, sem restricoes. Py, P1.. P, sdo os pontos (n+1) do espaco n-

dimensional definido pela atual simplex.

Foi escrito y; para o valor da funcdo em P; e definido h como o sufixo de tal

forma que Y, = mMax(y;) eno qual L é o sufixo de tal forma que y; = mlln (¥)

Foi definido P como o centroide dos pontos.

Em cada etapa do processo, Py € substituido por um novo ponto. Trés
operacdes sao usadas: reflexao, contracao e expansao. Estas operacdes sao
definidas da seguinte forma: o reflexo de P, é denotado por P* e suas coordenadas sao

definidas pela relacao
P =(+a)P—aP, 2)

No qual o € uma constante positiva, o coeficiente de reflexao. Se y* situa-se

entre y, e y., entao Ph € substituido por P* e recomeca-se com o simplex novo.

k

Se Y < Y, isto é, se a reflexdo produziu um novo minimo, entdo se expande

P* para P pela relacéao

P" = P +(1—p)P ©)
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ok

Ja o coeficiente de expansao vy, € maior que 1. Se Y < Y, é substituido

ket

sk
Ph por P ¢ reiniciado o processo, mas se Y > Y entdo se tem uma expansio

%k
falha, e substitui-se B, por P antes de reiniciar.

sk

Se, refletindo P para P* encontramos que Y > Y paratodoi#h, isto é, que a
substituicdo P por P* deixa y* o maximo entdo definimos um novo Ph a ser o antigo

Ph ou P*, o que tem o menor valor de y, e formamos
P = pB,+(1- )P ()

O coeficiente de contracao p situa-se entre 0 e 1. Entdo se aceita P para

sk - *
Ph e reinicia-se, amenosque ¥y > min(y,,y ), isto ¢, o ponto contraido é pior

do que o melhor de Ph e P*. Para uma contracao falha, podem-se substituir todos os

Pi por (Pi + PL) / 2 e reiniciar o processo.

Os coeficientes «, p e y fornecem o fator pelo qual o volume do simplex é

alterado pelas operacgdes de reflexdo, contracdo ou expansao, respectivamente.

Este método difere da maioria dos outros métodos de otimizacao porque nao é
baseado em gradientes (derivadas de primeira ordem) ou em formas quadraticas
(derivadas de segunda ordem) (NELDER e MEAD, 1965).

Segundo Nelder e Mead (1965), para funcées com duas a dez variaveis de
decisao, foi determinado que a relacao entre o numero de variaveis K e o niumero
médio de avaliacdes N da funcao objetivo (adotando que a convergéncia final se dé
com um valor aproximado de 2,5 . 107°) é descrita por:

51



N =3,16. (K+1)>" (5)
O meétodo aproxima-se de um 6étimo local de um problema com n variaveis

quando a fungado objetivo varia suavemente e € unimodal. Este método mostrou ser
eficaz e computacionalmente compacto (NELDER e MEAD, 1965).

4.3.2 Método de Newton-Raphson

E um método iterativo para encontrar zeros de fungdes. O método de Newton-
Raphson baseia-se na aproximacao da série de Taylor (SHEWCHUK, 1994):

2 2

fx+ad)~ f(x)+ o{if()ﬁad)} +a—[ d 2f(x+ad)}
da da

a=0 2 =0
2
= f()+ « I"(x)id + %de”(x)d (6)
% fx+ad)~ Fx)"d+ad” £ (x)d. 7)

No qual f'(x) é o gradiente, definido por:
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1%,
a—xlf(x)

o
Feo=|an P

1%,
é—xn f(x)_

O gradiente é um campo vetorial que, para um determinado ponto x, aponta na

direcao de maior crescimento de f(x).

Define-se f"(x) como a matriz Hessiana

of of o' f

ox,0x, Ox,0x,  Ox,0x,
of of .. of
f,/(x)): axzaxl a_xzaxz Oxzﬁxn

A S
Ox, Ox, Ox,Ox, ox,0x,

A funcgao f(x + ad) é aproximadamente minimizada tornando a expressao (7)
igual a zero. Isolando o, tem-se (SHEWCHUK, 1994):

f7d
A= T 10)
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A série de Taylor truncada aproxima f(x + ad) com uma parabola; da-se um

passo para a parte inferior da parabola (Figura 12).

¥

Figura 12. Método de Newton-Raphson para minimizar uma fun¢ao unidimensional (curva
de linha cheia).
Fonte: Shewchuk (1994, p. 45).

No Método de Newton-Raphson, partindo do ponto x, calcula-se a primeira e a
segunda derivadas e as usa para construir uma aproximacao quadratica para a funcao
(curva tracejada). Um novo ponto z é escolhido na base da parabola. Este

procedimento é iterado até que a convergéncia seja alcancada.

De fato, segundo Shewchuk (1994) se f é uma forma quadratica, entdo esta
aproximacao parabdlica é exata. Em geral, as direcbes de busca sdo conjugadas se
elas forem ortogonais a f". Porém, quanto mais rapidamente f*° varia com x, mais

rapidamente as direcbes de busca perdem conjugacao. Por outro lado, quanto mais
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proximo X é a solugdo, menos " varia de iteracé@o para iteracdo. A convergéncia deste

método normalmente é lenta.

Para que se obtenha sucesso na iteracdo deve-se, primeiramente, delimitar um
intervalo, a fim de escolher um valor estimado inicial adequado, para que a
convergéncia de (x,) seja propicia. Para tanto existem apenas quatro condi¢cdes a

serem satisfeitas:

O intervalo delimitado deve conter a raiz de f.

A funcao fdeve ser diferenciavel em todo o intervalo.

A primeira derivada no intervalo nao deve trocar de sinal.

A segunda derivada no intervalo ndo deve trocar de sinal.

Uma vez delimitado um intervalo que cumpra tais exigéncias, escolhe-se para o
valor inicial o ponto mais a esquerda se o produto da primeira pela segunda derivada for
negativo, ou escolhe-se o ponto mais a direita se ocorrer o contrario, se o produto for

positivo.

Newton-Raphson é considerado por muitos autores o melhor método para
encontrar sucessivas melhores aproximagdes de raizes (ou zeros) de uma determinada

funcao real.

4.3.3 Método de Powell

Segundo Azevedo, Merkley e Walker (1997), o método de Powell € uma técnica
de minimizagcao multidimensional, que se constitui no protétipo da maioria dos métodos
direcionais de otimizacdo nao linear. Powell (1964) prop6s um método de otimizacao

nao linear, sem restricdo, cujo objetivo € minimizar uma fungdo quadratica. Muitos
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métodos para a solucdo de problemas sem restricdo foram desenvolvidos para
minimizar funcbes quadraticas, sabendo que a maioria dos problemas ndo sao
exclusivamente funcdes quadraticas. Esse conceito é utilizado porque toda fungédo pode
ser bem aproximada por uma fungao quadratica préxima do minimo. O método de

Powell baseia-se neste conceito.

No método de Powell, em cada iteracdo a funcdo a ser minimizada é
aproximada localmente por uma funcao quadratica, do tipo:

f(X)Z%XTAx—bTx+c (1)

na qual A é uma matriz, x e b s&o vetores e ¢ € uma constante escalar.

O método proposto por Powell para minimizacédo de funcdes de varias variaveis
consiste em sucessivas buscas unidimensionais utilizando um conjunto de direcoes
conjugadas geradas pelo préprio algoritmo. Duas dire¢cdes de busca, dj e d;, séo ditas

conjugadas entre si se

(d,)"Hd, =0parai#]

(d,)"Hd, >0para i = |

em que H = V*f(x) é uma matriz quadrada positiva definida.

Se f for minimizada ao longo de cada direcdo d, entdo seu minimo sera
encontrado antes do n-ésimo passo (no qual n € o numero de variaveis),
independentemente do ponto inicial, desde que os erros de arredondamento ndo sejam

acumulados. E importante que as direcdes sejam linearmente independentes, do
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contrario n&o ocorrera convergéncia para um minimo. Para uma fungdo de n variaveis,
cada iteracdo do método de Powell consiste em n buscas unidimensionais. Powell
demonstrou que, para uma funcao quadratica, o método converge para um ponto de
minimo local ap6s n iteracdes. Powell verificou que o algoritmo proposto originalmente
poderia gerar diregdes de busca linearmente dependentes, em especial para fungdes
de mais de cinco variaveis. Como exemplo, se 0 passo em uma das direcées de busca
for nulo devido ao fato de que nenhum progresso seja obtido nesta direcdo, o espaco
de busca torna-se restrito. Com o intuito de solucionar este problema presente em seu

algoritmo original, Powell desenvolveu um método modificado.

O método de Powell é considerado como um método de ordem zero, porque
somente o valor da funcédo objetivo é utilizado. Este método pertence a classe dos
algoritmos de busca direta (ndo utiliza derivadas) com fundamentacao tedrica
(apresentam garantia de desempenho tal como convergéncia, pelo menos, sob
condicoes preestabelecidas). O algoritmo de Powell € simples, a complexidade esta nas
pesquisas lineares ao longo dos vetores de busca.

A cada estagio do método de Powell mostra-se necessario encontrar o extremo
da fungdo em cada uma das dire¢cdes de busca do método. Tal objetivo é alcancado
com a aplicagdo de um método de busca unidimensional, que consiste em um algoritmo
para minimizagdo ou maximizacdo de funcbes de apenas uma variavel. Embora o
método de Powell seja aplicavel a fungdes multivariaveis, definindo-se uma diregao de
busca e tendo-se uma estimativa inicial para o ponto extremo da funcéo nesta direcao,
a busca pelo extremo reduz-se a determinacdo do passo adequado na respectiva

direcdo, ou seja, uma fungédo de uma unica variavel.
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4.3.4 Método de Powell-hibrido (Dog Leg)

O desenvolvimento de métodos hibridos mostra-se necessario para resolver
problemas que possuem vales, picos e regides planas. Madsen, Nielsen e Tingleff
(2004) descrevem o método de Powell-hibrido (Dog Leg).

O método de Powell Dog Leg trabalha com combinacdes de Gauss-Newton e
Méaxima Descida (Steepest Descent). Powell € o nome ligado ao algoritmo porque ele
prop6s como encontrar uma aproximacao de hy, definida por:

Minimizar L(h)
Sujeito a h' h < A?
No qual hy — em uma regidao de confianca (trust region, termo em inglés que

explica o indice “tr"), o passo hy é a solucao para um problema de otimizagdo com

restricdes e A é o raio da regiao de confianca (Figura 13).

Para contornar o problema do calculo da inversa da matriz Hessiana, foram
propostos métodos que utilizam aproximacdes para essa matriz, denominados Quasi-
Newton. Gauss-Newton é um exemplo deste tipo de método.

O método de Gauss-Newton é a base de muitos métodos eficientes de
otimizacado. Este método é baseado na implementacao das primeiras derivadas dos

componentes da fungéo vetorial.

O método de Gauss-Newton oferece, em muitas aplicagées, bom desempenho,

embora normalmente possua apenas convergéncia linear.
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A direcao do passo calculada por meio do método de Gauss-Newton é dada

pela seguinte equacgao:

J"Dh, =-J"f.

(12)

J Rmx” . . . . P . p
No qual S € a matriz Jacobiana, isto é, a matriz que contém as

derivadas parciais de primeira ordem de cada componente da fungéo vetorial f.

i
ox,
%,

(J ()= ax,

ox,

%,

i

Ox

n

%,

Ox

n

o,
Ox

n

mxn

Encontrado o valor de hg, tem-se que a proxima iteragdo do método de Gauss-

Newton € dada por:

X<« x+h,.

(14)

Apesar do método de Gauss-Newton resolver de maneira mais facil a matriz

Hessiana, ndo é garantido que exista a inversa dessa matriz, necessaria para o calculo

de hgn.
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Ja o método de Maxima Descida (também chamado Método do Gradiente) é
um caso especial do Método de Descida. Por definicao, h € uma direcao de descida de

F em x se h" F'(x) < 0. Utilizamos, neste trabalho, a notacdo em inglés hsy como o

passo de maxima descida.

A convergéncia deste método ¢é linear, e muitas vezes lenta.

Dado f :R" > R" . Na atual iteragéo x, o passo de Gauss-Newton, hgn, €

a solucdo de minimos quadrados para o sistema linear

JXh ~ - f(x) (15)

O sistema pode ser calculado pela solugcao das equagdes normais:

J®)"J@)h,, =-J®)" f(x). (16a)

A direcao de inclinacao maxima é dada pelo passo de Maxima Descida

h, =-g=-JX) f(x). (16b)

Esta € uma direcdo, ndo um passo, e para ver até onde se deve ir, olha-se 0

modelo linear:
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f(x+oh ) =f(x)+aJ(x)h,,
U

F(x+ch,)=[f(x)+al(xh,,

2

2

= F(x)+oh, J(x)"f(x)+1a?|J(x)h,,

Esta func&o de o € minima para

T T 2
_ hJIo) e
Jeoh|” I g ()

Agora tem-se dois candidatos para o passo para tomar a partir do ponto atual x:
a = ahsg € b = hygy (equagbes 16a e 16b). Powell sugeriu usar a seguinte estratégia para

a escolha do passo, quando a regidao de confianga possui raio A:

<A

Se thn

h,=h

gn
Caso contrario, se ||ahsd ” > A

h, =(A/

hsd

) hsd
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Caso contrario

h, =oh, + (hgn —ahy)

com B escolhido de modo que ”haq” =A

O ultimo caso da estratégia € ilustrado na Figura 13.

Figura 13. Regiao de confianca e o passo Dog Leg
Fonte: Madson, Nielsen e Tingleff (2004, p.30).

O método de Dog Leg é considerado atualmente como o melhor método para
resolver sistemas de equacdes nao lineares. Para problemas de minimos quadrados
gerais, 0 método Dog Leg tem como desvantagem: a convergéncia final pode vir a ser
linear (e lenta) se F(x*) for diferente de zero. Para um dado problema e dado o chute

inicial xo, ndo é possivel dizer, a priori, qual dos dois métodos sera o mais rapido.
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4.3.5 Método dos Gradientes Conjugados (GC)

Este método foi desenvolvido para resolver sistemas de equacgdes lineares com
matrizes simétricas e definidas positivas. Shewchuk (1994) descreve o método dos
Gradientes Conjugados.

Este método foi originalmente proposto por Hestenes e Stiefel em 1952. Seu
objetivo inicial foi a resolucdo de problemas quadraticos sem restricbes, mas logo foi
estendido para casos mais gerais.

O método dos Gradientes Conjugados (GC) é o mais proeminente método
iterativo para a resolugcado de sistemas esparsos de equagdes lineares. Este método
pode ser considerado sob dois pontos de vista: como um método de descida, com
busca linear exata e como um método de resolucao de sistema linear, baseado em um
processo de ortogonalizagcdo. No método dos GC, cada novo residuo é ortogonal a
todos os residuos anteriores e direcées de busca e cada nova direcdo de busca é
construida (a partir do residuo) para ser ortogonal a matriz da funcao quadratica (vide
Equacao 11) em todos os residuos anteriores e direcoes de busca.

Este método é ilustrado na Figura 14.
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Figura 14. O método dos Gradientes Conjugados
Fonte: Shewchuk (1994, p. 32).

A respeito do ponto inicial, Shewchuk (1994) afirma que se 0 usudrio possui
uma estimativa do valor de x, pode usa-la como ponto inicial x(). Se ndo, coloca-se X
= 0, pois 0 Método dos GC converge quando utilizado para resolver sistemas lineares.
Ja a minimizacao néo linear é mais dificil, porque podem existir varios minimos locais, e
a escolha do ponto inicial ird determinar para qual minimo o processo converge ou se
ird convergir em todos. No método CG nao linear, o residuo é sempre definido pela

direcéo contraria ao gradiente:
Ty == (%)

Sobre o critério de parada, normalmente para-se quando a norma do residuo
fica abaixo de um valor especificado. Muitas vezes este valor € uma pequena fracao do

residuo inicial
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As direcdes de busca sdo calculadas pela conjugacao dos residuos de Gram-

< elro>.

Schmidt com um GC linear.

Abaixo, segue um esbog¢o do Método GC nao linear:

d(O) —f (x(()))

Encontre ag que minimize J (X + 2 d i)

iy = =S (Xan))s

T
(i))

v . (7
_ Finyae . (z+l) Fivy —
ﬂ(i+l) T ou :3(1+1) max { T 0},

HOXO) HOUD)

d(i+1) (l+1) + ﬂ(z+l) (1)

O Método dos GC nao é garantido para convergir para o minimo global, e pode

sequer nao encontrar um minimo local, se f ndo tem limite inferior.
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E como o Método dos GC pode apenas gerar n vetores conjugados num
espagco n-dimensional, faz sentido reiniciar todas as iteragcbes GC em todas as n
iteracOes, especialmente se n é pequeno.

4.3.6 Método de Levenberg-Marquardt (L-M)

Este método é utilizado para resolver problemas de minimos quadrados nao
lineares. Madsen, Nielsen e Tingleff (2004) descrevem o método de L — M.

Levenberg e, posteriormente, Marquardt sugeriram usar o método de Gauss-
Newton (que € uma variante do método de Newton) com um fator de amortecimento. O
método de L - M propde somar uma parcela pu/ a matriz Hessiana, aproximada pelo
método de Gauss-Newton, no qual pu é um escalar denominado parédmetro de
amortecimento (damping) e | € a matriz identidade. Com essa modificacao, a dire¢ao do

passo do método de L - M (him) pode ser calculada da seguinte maneira:

(JTJ+,u1)hlm=—g, noqualg:JTfe,UZO (18)

No qual J = J(x) e f = f(x). O pardmetro de amortecimento p promove varios

efeitos:

T
a) Para todo p > 0, a matriz dos coeficientes (J J "‘/LJ) é definida positiva,

0 que implica que hi, € uma direcao de descida.

1 I .
=——g=——F),

H H

um pequeno passo na direcdo de maxima descida. Isto € bom se a iteragao atual esta

b) Para grandes valores de pu, obtém-se hlm que é

longe de ser a solugéo.
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c) Se p é muito pequeno, entdo hm = hg,, que é bom nos estagios finais da
iteracdo, quando x esta proximo de x* , pois, quando isso ocorre, 0 método de L - M

consegue convergéncia quadratica.

O parametro de amortecimento p influencia tanto na direcdo quanto no tamanho
do passo, permitindo assim que o método de L - M ndo necessite de uma busca linear
para descobrir o tamanho 6timo do passo a ser dado em cada iteracao. O valor inicial
de p deve estar relacionado ao tamanho dos elementos da matriz Hessiana aproximada
que é calculada no método de L - M, isto é, ao tamanho dos elementos de Ag = J(xo)"

J(Xo), por exemplo,

H, =Tmax {a’}, (19)

i

No qual Tt é escolhido pelo usuario. Para determinados problemas em que o
valor de xo € uma boa aproximacdo para x* pode-se adotar t© =10°. Caso contrario,

recomenda-se t =102 ou até mesmo 1t = 1.

O valor de p pode ser modificado durante as iteracdes e isso é feito em funcao

de outro parametro p, denominado de gain ratio, ou seja:

_ F(x)-F(x+h,))
L(0)—L(h,) (20)

No qual L(0) — L(him) € o ganho obtido por meio do modelo linear
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L(O)-L(h,) = —hlfnJTf _%hl;JTJhlm
1
=——h, 2g+(J"J +pd — pD)h,,)
2 (1)
1

= 5 h; (uh, — 8).

Pode-se garantir que como him' hm € -him'g sdo positivos, entdo L(0) — L(him)

também é positivo.

Se o valor de p for grande, isso indica que L(him) € uma boa aproximacao para
F(x + him) e pode-se diminuir o valor de p de modo que o préximo passo do método L -
M esteja proximo do passo de Gauss-Newton. Se p for pequeno (ou mesmo negativo)
isso significa que L(hin) € uma aproximacao ruim e precisamos aumentar p para buscar

a direcdo maxima de descida e reduzir o tamanho do passo.
O valor de p é alterado de acordo com a seguinte regra:
Sep>0,
v=2.
Caso contrério,
pL=pnvevs=_2v.

No qual v € inicializado com valor igual a 2.

68



O parametro p ajusta a aproximagao de forma a utilizar a rapida convergéncia
do método de Newton e evitando passos muito grandes que possam levar a um erro de

convergéncia.

Este método apresenta convergéncia em menos iteracdes, mas requer mais

calculos devido ao calculo de matrizes inversas.

A estrutura do método segue o mesmo esquema do método de descida
(descent method) no qual, em cada iteracao, encontra-se uma direcdo de descida e da-

se um passo nessa diregcdao em que o valor de F é reduzido.

Os critérios de convergéncia ou critérios de parada mais usuais do método de L
- M séo:

1. Norma do gradiente menor do que um determinado valor predeterminado,

isto é, Hg”w = &1, no qual g1 € um nimero positivo pequeno escolhido pelo usuario de

modo a refletir que F'(x*) = g(x*) = 0.
A norma infinita representada por HM ”oo e dada por

n
H Hw i ij|, isto &, escolhe-se a linha que possui a maior soma dos
J=1

valores absolutos de seus elementos. O resultado disso é, portanto, um escalar.

2. Variagao no valor de X muito pequena, isto é,

X o= x|| <ég, (Hx“ +&,).

novo
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3. Numero maximo de iteragcées determinado pelo usuario. Isto é importante
para evitar que o algoritmo entre em loop infinito: k = knax, N0 qual k € o nimero de

iteracoes.

O método de L - M satisfaz a condigao de descida em cada passo da iteragéo, a
qual é dada por F(xk+1) < F(X).

4.4 Implementacao

Os dados contidos nas Tabelas 1 e 2 foram utilizados na estimativa dos
parametros do modelo de van Genuchten, por meio da aplicagdo dos seguintes

métodos de calibracao:
i) Nelder-Mead;
i) Newton-Raphson;
iy Powell;
iv) Powell-hibrido (Dog Leg);
v) Gradientes Conjugados; e
vi) Levenberg-Marquardt.

As simulagbes foram feitas utilizando métodos de otimizacdo da biblioteca
SciPy (Scientific Tools for Python). Ela funciona no console dos comandos (Python
Shell). E uma interface de comandos para o interpretador Python (licenca GPL). O

interpretador Python interpreta a linguagem de programacéo orientada a objetos de
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mesmo nome. Como interpretador, o programa interpreta a linguagem diretamente para

o sistema operacional sem gerar codigo-objeto.

Python € uma linguagem de altissimo nivel (VHLL - Very High Level Language),
de sintaxe moderna, orientada a objetos, interpretada via bytecode, com tipagem forte
(ndo ha conversdes automaticas) e dinamica (ndo ha declaracao de variaveis e elas
podem conter diferentes objetos), modular, multiplataforma, de facil aprendizado e de
implementagéo livre. Python tem uma biblioteca padrdo imensa, que contém classes,
métodos e funcbes para realizar essencialmente qualquer tarefa, desde acesso a

bancos de dados a interfaces graficas com o usuario.

Além das “linguagens de alto nivel”, também existem as “linguagens de baixo
nivel’, as vezes chamadas de ‘linguagens de maquina” ou “linguagem assembly”
(linguagens de montagem). O computador s6 consegue executar programas
escritos em linguagens de baixo nivel. Deste modo, programas escritos em linguagens
de alto nivel precisam ser processados antes que possam rodar. Esse processamento
extra toma algum tempo, o que € uma pequena desvantagem em relacao as linguagens
de alto nivel. Mas as vantagens séo enormes. Primeiro, € mais facil programar em uma
linguagem de alto nivel. E mais rapido escrever programas em uma linguagem de alto
nivel; eles sdo mais curtos e mais faceis de ler, e ha maior probabilidade de estarem
corretos. Segundo, as linguagens de alto nivel sdo portaveis, o que significa que podem
ser implementados em diferentes tipos de computador, com pouca ou nenhuma
modificacdo. Programas em baixo nivel s6 podem ser implementados em um unico tipo

de computador e precisam ser reescritos para ser implementados em outro tipo.

Devido a essas vantagens, quase todos 0s programas sao escritos em
linguagens de alto nivel. As de baixo nivel sdo utilizadas somente para poucas

aplicacdes especializadas.

Segundo Downey, Elkner e Meyers (2010), dois tipos de programas processam
linguagens de alto nivel, traduzindo-as em linguagens de baixo nivel: interpretadores e

71



compiladores. O interpretador |€ um programa escrito em linguagem de alto nivel e o
executa, ou seja, faz o que o programa diz (Figura 15). Ele processa o programa um
pouco de cada vez, alternadamente: hora lendo algumas linhas, hora executando essas

linhas e realizando calculos.

- . '
codigo . ,
fonte interpretador =3ida

Figura 15. Esquema do interpretador
Fonte: Adaptado de Downey, Elkner e Meyers (2010, p. 10).

Python € considerada uma linguagem interpretada, pois os programas em
Python sdo executados por um interpretador. Existem duas maneiras de usar o
interpretador: no modo de linha de comando e no modo de script (DOWNEY, ELKNER
e MEYERS, 2010).

O SciPy é o pacote basico da linguagem Python que implementa diversas
técnicas uteis na computacdo cientifica. Utiliza como base o NumPy para lidar
eficientemente com grandes quantidades de numeros, e implementa em linguagem C
diversos algoritmos numéricos e simbdlicos para o processamento matematico. Entre

as capacidades do SciPy, tem-se:

Estatisticas.

. Otimizacao.
. Integragéo numérica.
. Processamento de sinais e imagens.

. Solugéo de equacdes diferenciais.
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. Funcgbes especiais (Bessel, etc.).

. Polinbmios.

Ja o NumPy é o pacote basico da linguagem Python que permite trabalhar com
arranjos, vetores e matrizes de N dimensdes, de uma forma comparavel e com uma
sintaxe semelhante ao software proprietario Matlab, mas com muito mais eficiéncia, e
com toda a expressividade da linguagem. Prové diversas fungcbes e operagdes

sofisticadas, incluindo (mas nao se limitando a):

. Objeto array para a implementacao de arranjos multidimensionais.
. Objeto matrix para o calculo com matrizes.
. Ferramentas para algebra linear.

. Transformadas de Fourier basicas.

Ferramentas sofisticadas para geracao de numeros aleatérios.

Além disso, as classes criadas podem ser facilmente herdadas, permitindo a
customizagdo do comportamento (por exemplo, dos operadores tipicos de adicao,
subtracao, multiplicagcéo, etc.). O modulo é implementado em linguagem C, o que da
uma grande velocidade as operacoes realizadas.

As simulagbes foram realizadas no computador, interpretador e bibliotecas
mostradas na Tabela 4:

73



Tabela 4. Modelo do computador, interpretador e bibliotecas usados nas simulacgées.

Modelo PC Intel Xeon® Processor W3520, 8M Cache; 2,66 GHz
Ano de langamento 2009
Numero de nucleos 4
Memoria RAM 4 GB

Sistema Operacional

Windows® 64 bits

Interpretador

Python versao 3.22

Bibliotecas

NumPy versao 1.6.1 e SciPy verséo 0.10

Fonte: Elaborada pelo Autor

A utilizacdo das classes SciPy que implementam os métodos estudados estédo

apresentadas no Apéndice |, letras A, B e C.

Abaixo é apresentado o algoritmo desenvolvido no interpretador Python, para

determinar os quatro parametros de ajuste do modelo de retencao de van Genuchten:

Inicio

Declarar o tipo de método de calibragéo utilizado

Declaragéao do conjunto de pontos experimentais da curva de retengéao

Declaragdo do modelo de retencao de van Genuchten:

Declarar os valores obtidos por calibragdo manual dos parametros (NICHOL;
ROWLETT e BARBOUR, 2008) para referéncia de erro entre os métodos de calibracao

automatica
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Declarar funcdo objetivo (soma dos desvios quadraticos) como funcao de
avaliacao da calibracao

Declarar os intervalos de busca de cada parametro de ajuste

Para cada valor dos intervalos dos parametros faca:

1) a chamada da funcao do método de calibracao

2) escreva o numero do teste

3) escreva os valores iniciais dos parametros

4) escreva os valores esperados dos parametros

5) escreva os valores obtidos pelo método para os parametros
6) escreva o tempo consumido na calibragcao

7) escreva o vetor de erros da calibragao

8) escreva os erros esperados

9) escreva o numero de chamadas do modelo

Fim do algoritmo.
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5 RESULTADOS E DISCUSSAO

5.1 Resultados para farinha de silica — sem restricoes

Os quatro parametros de ajuste do modelo de van Genuchten esperados para
este tipo de solo foram obtidos por Nichol, Rowlett e Barbour (2008), que utilizaram
calibracdo manual e estéo inseridos na Tabela 5:

Tabela 5. Valores dos parametros de ajuste do modelo de van Genuchten obtidos por
calibracao manual, para farinha de silica

Parametro | Valor
0s 0,505
Or 0,044
a 0,016
n 3,400

Fonte: Nichol, Rowlett e Barbour (2008)

77



Na Figura 16 é mostrada a curva de retencdo de agua no solo, com os 11
pontos da funcédo da farinha de silica (Tabela 1), com os parametros ajustados por
calibragcdo manual com os valores presentes na Tabela 5.

60
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Figura 16. Curva de retencao de agua no solo com os parametros ajustados de Nichol,
Rowlett e Barbour (2008) para farinha de silica (curva em cinza).
Fonte: Nichol, Rowlett e Barbour (2008).

No eixo das abscissas o potencial matrico (kPa) e no eixo das ordenadas, o

conteudo de agua volumétrico (%).
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5.1.1 Resultados para o Método de Nelder-Mead (N-M)

Funcgéo utilizada - fmin

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE Il — A1). Os testes 1, 2, 3, 7, 9,
10, 11 e 12 foram os que proporcionaram os melhores ajustes. Para os testes 1, 2, 3, 7,

9 e 10 os valores dos parametros estao mostrados na Tabela 6:

Tabela 6. Valores dos parametros do modelo de van Genuchten para farinha de silica,
método N-M, testes 1,2, 3,7,9 e 10.

Parametro | Valor
0s 0,500
O, 0,032
o 0,020
n 3,201

Fonte: Elaborada pelo Autor

Destes seis testes, 0 que consumiu o menor tempo foi o teste 10, com 0,0353 s.

O gréfico gerado com a curva de retengéo ajustada aos parametros da Tabela 6

€ mostrado na Figura 17.
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Figura 17. Curva de retencao de agua no solo com os parametros ajustados conforma a
Tabela 6, para farinha de silica (curva em cinza).
Fonte: Elaborada pelo Autor

No eixo das abscissas esta o potencial matrico (kPa) e no eixo das ordenadas,
0 conteudo de agua volumétrico (%).

Ja para o teste 11 tém-se os seguintes valores dos parametros (Tabela 7)

Tabela 7. Valores dos parametros do modelo de van Genuchten para farinha de silica,
método N-M, teste 11.

Parametro | Valor
0s 0,502
Or 0,062
a 0,022
n 3,270

Fonte: Elaborada pelo Autor
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O tempo consumido neste teste foi de 0,0303 s.

O grafico gerado com a curva de retencdo ajustada aos parametros da Tabela 7
€ mostrado na Figura 18.
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Figura 18. Curva de retencao de agua no solo com os parametros ajustados conforma a
Tabela 7, para farinha de silica (curva em cinza).
Fonte: Elaborada pelo Autor

No eixo das abscissas esta o potencial matrico (kPa) e no eixo das ordenadas,
0 conteudo de agua volumétrico (%).

E, finalmente, para o teste 12, os valores obtidos dos parametros estédo
inseridos na Tabela 8:
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Tabela 8. Valores dos parametros do modelo de van Genuchten para farinha de silica,
método N-M, teste 12.

Parametro | Valor
Os 0,501
Or 0,029
a 0,020
n 3,170

Fonte: Elaborada pelo Autor

O tempo consumido neste teste foi de 0,0268 s.

O grafico gerado com a curva de retencao ajustada aos parametros da Tabela 8
€ mostrado na Figura 19.

60

50 - L] -

40 m

30

20 h
10

i T

0.1 1 10 100 1000 10000

Figura 19. Curva de retencao de agua no solo com os parametros ajustados conforma a
Tabela 8, para farinha de silica (curva em cinza).
Fonte: Elaborada pelo Autor
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No eixo das abscissas esta o potencial matrico (kPa) e no eixo das ordenadas,

0 conteudo de agua volumétrico (%).

Observa-se visualmente que o teste 11 proporciona a melhor concordancia
entre os valores esperados dos parametros do modelo e os obtidos, o que o torna o
mais interessante, neste caso. Nos oito testes que proporcionaram melhor ajuste, nao
se observa um padréo de variacao dos parametros iniciais do modelo que proporcione

estes melhores ajustes.

Os testes 4, 6, 8 e 16, embora sejam viaveis, ndo foram considerados para a
analise porque o valor de pelo menos um dos parametros de ajuste ficou muito distante

dos valores esperados e fora dos intervalos adotados na Tabela 3.

O teste 14 foi fisicamente impossivel (conteudo de agua residual, 6,, negativo).
Os testes 5, 13 e 15 também foram fisicamente impossiveis (contetdo de agua residual,

Or, maior que 1).

5.1.2 Resultados para o Método de Newton-Raphson

Funcéo utilizada - newton_Kkrylov

Este método aproxima a inversa da matriz Jacobiana. Foram utilizados quatro
pontos, neste método, porque Newton-Raphson exige que se use o nimero de pontos

igual ao numero de parametros de ajuste.

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE Il — A2). Neste caso, ndo houve
resultados possiveis, ou porque a funcao retornou resultados nao finitos ou porque a
solucéo nao foi encontrada.
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5.1.3 Resultados para o Método de Powell

Funcé&o utilizada — fmin_powell

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE Il — A3). Das solucdes
possiveis, os testes 8 e 16 resultaram nos melhores valores de parametros. Ambos os
testes resultaram os mesmos parametros, com 0 mesmo numero de chamadas do
modelo, 242 (Tabela 9):

Tabela 9. Valores dos parametros do modelo de van Genuchten para farinha de silica,
meétodo de Powell, testes 8 e 16.

Parametro | Valor
0s 0,505
O, 0,285
o 49,940
n 20,350

Fonte: Elaborada pelo Autor

A vantagem que o teste 16 possui em relacdo ao teste 8 € no tempo consumido
da simulacao: em torno de 0,015 s, contra 0,018 s do teste 8. Aparentemente, uma
pequena diferenca de tempo (0,003 s) entre os dois testes. Porém, se forem analisados
centenas de solos, acoplando estas simulagcées em modelos de previsdo de enchentes,
por exemplo, esta diferenca de tempo sera multiplicada milhares de vezes, tornando-se

relevante.
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Nota-se, porém, que nos testes 8 e 16 os valores dos parametros a e n estéo
muito distantes dos valores esperados, e acima dos valores maximos adotados na

Tabela 3. Assim, tais testes ndo foram considerados para a analise dos parametros.

Os testes 1, 2, 3, 5, 6, 7, 10, 11, 14 e 15 forneceram conteudo de agua na
saturacao (0s) e / ou o conteudo de agua residual (6,) maiores de 1, sendo, assim,

fisicamente impossiveis.

Ja nos testes 4, 9, 12 e 13 o valor dos parametros o e n ficaram muito distante
do valor esperado e fora do valor maximo adotado na Tabela 3. Assim, tais testes ndo

foram considerados.

Deste modo, o método de Powell nao forneceu resultados satisfatérios para a
farinha de silica.

5.1.4 Resultados para o Método de Powell-hibrido (Dog Leg)

Funcé&o utilizada — fsolve

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE Il — A4). Foram utilizados os

mesmos quatro pontos do método de Newton-Raphson.

Em todos os dezesseis testes, os valores dos quatro parametros obtidos pelo
método de Powell-hibrido foram iguais aos valores dos parametros iniciais, com o
mesmo numero de chamadas do modelo (19), sendo, assim, desconsiderados estes
testes.
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5.1.5 Resultados para o Método dos Gradientes Conjugados

Funcé&o utilizada — fmin_cg

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE Il — A5). O Unico teste cujo
resultado é fisicamente possivel, que ndo excedeu o numero maximo de chamadas do
modelo (10.000) ou cujos erros do método de aproximagédo ndao deram NaN foi o de

namero 10, com os seguintes valores, inseridos na Tabela 10:

Tabela 10. Valores dos parametros do modelo de van Genuchten para farinha de silica,
método dos GC, teste 10.

Parametro | Valor
0s 0,505
Or 0,285
o 10,316
n 9,999

Fonte: Elaborada pelo Autor

O tempo consumido neste teste foi de 0,0029 s.

Porém, o valor de o (10,316) ficou além do valor maximo adotado na Tabela 3.

Assim, este teste nao foi considerado.

Os testes 2, 3, 9, 12 e 14 sao fisicamente impossiveis, pois ou o valor do
conteudo de agua na saturacao (6s) ou o conteudo de agua residual (6,) resultaram em

valores negativos. Os testes 6 e 7 também sao fisicamente impossiveis, pois ou o valor
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do conteudo de agua na saturacdo (6s) ou o conteudo de agua residual (6;) foram

maiores que 1.

Os testes 1, 4, 5, 8, 11, 13, 15 e 16 proporcionaram valores do paradmetro o

negativos, sendo matematicamente impossiveis.

Deste modo, o método dos GC, sem restricdo, nao forneceu resultados
satisfatorios para a farinha de silica.

5.1.6 Resultados para o Método de Levenberg-Marquardt (L-M)

Funcéo utilizada — leastq

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE Il — A6). Os testes 2, 3, 9, 10,
11, 14 e 16 foram os que proporcionaram os melhores ajustes. Os valores dos
parametros estao inseridos na Tabela 11:

Tabela 11. Valores dos parametros do modelo de van Genuchten para farinha de silica,
método L - M, testes 2, 3,9, 10, 11, 14 e 16.

Parametro | Valor
0s 0,500
Or 0,032
a 0,020
n 3,200

Fonte: Elaborada pelo Autor
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Dentre os sete testes melhores avaliados, o teste 9 foi 0 que consumiu 0 menor
tempo: 0,0021 s, e proporcionou 0 menor numero de chamadas do modelo: 68. Nos
sete testes que proporcionaram melhor ajuste, ndo se observa um padréo de variagao
dos parametros iniciais do modelo que proporcione estes melhores ajustes.

O gréfico gerado com a curva de retencao ajustada aos parametros da Tabela

11 € mostrado na Figura 20.
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Figura 20. Curva de retencao de agua no solo com os parametros ajustados conforma a
Tabela 11, para farinha de silica (curva em cinza).
Fonte: Elaborada pelo Autor

No eixo das abscissas esta o potencial matrico (kPa) e no eixo das ordenadas,

0 conteudo de agua volumétrico (%).
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Observa-se que este teste proporcionou resultados com qualidade de ajuste
superior aos da calibracao manual de Nichol, Rowlett e Barbour (2008).

O teste 8 também é viavel, embora o valor do parametro n ficou muito distante do

valor esperado.

O teste 12 nao proporcionou resultados (NaN), ja que o numero de chamadas do
modelo foi maior que 10.000.

O teste 6 é fisicamente impossivel, pois o valor do conteudo de agua residual (6)
resultou em valor negativo. Os testes 5, 7, 13 e 15 sao fisicamente impossiveis, pois 0s

valores do conteudo de agua residual (6,) foram maiores que 1.

Nos testes 1 e 4, o valor do parametro n foi negativo, proporcionando curvas de

retencao nao representativas. Tais testes também foram, portanto, desconsiderados.

5.2 Resultados para solo repositorio — sem restricoes

Os quatro parametros esperados: 6s, 0, a € n, do trabalho de Nichol, Rowlett e
Barbour (2008), para o solo repositério, foram obtidos por calibragdo manual e estao
inseridos na Tabela 12.

Tabela 12. Valores dos parametros de ajuste do modelo de van Genuchten obtidos por
calibracao manual, para solo repositorio

Parametro | Valor
0s 0,280
Or 0,080
a 0,220
n 1,950
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Fonte: Nichol, Rowlett e Barbour (2008)

Ja na Figura 21 é mostrada a curva de retencao de agua no solo, com os 18
pontos da func¢ao do solo repositério (Tabela 2), com os parametros ajustados com 0s
valores presentes na Tabela 12.
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Figura 21. Curva de retencao de agua no solo com os parametros ajustados de Nichol,
Rowlett e Barbour (2008) para solo repositorio (curva em cinza).
Fonte: Nichol, Rowlett e Barbour (2008)

No eixo das abscissas o potencial matrico (kPa) e no eixo das ordenadas, o

conteudo de agua volumétrico (%).

90



5.2.1 Resultados para o Método de Nelder-Mead (N-M)

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE Il — B1). Neste caso, os
resultados demonstraram que o teste numero 12 foi o que proporcionou melhor ajuste,

com 0s seguintes parametros, inseridos na Tabela 13.

Tabela 13. Valores dos parametros do modelo de van Genuchten para solo repositorio,
método N - M, teste 12.

Parametro | Valor
Os 0,279
Or 0,018
a 0,367
n 1,322

Fonte: Elaborada pelo Autor

O tempo consumido neste teste foi de 0,0421 s.

O grafico gerado com a curva de retencdo ajustada aos parametros da Tabela

13 € mostrado na Figura 22.
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Figura 22. Curva de retencao de agua no solo com os parametros ajustados conforma a
Tabela 13, para solo repositorio (curva em cinza).
Fonte: Elaborada pelo Autor

No eixo das abscissas o potencial matrico (kPa) e no eixo das ordenadas, o
conteudo de agua volumétrico (%).

Por sua vez, os testes 1, 2, 3, 4, 6, 8, 9, 11 sao fisicamente impossiveis, pois o

conteudo de agua residual (6,) resultou em valores negativos.

Os testes 5, 7, 13 e 15 também séao fisicamente impossiveis, pois 0 conteudo

de agua residual (6,) foi maior que 1.
Ja nos testes 10, 14 e 16, embora sejam solugbes viaveis, o valor de pelo

menos um dos parametros de ajuste ficou muito distante do valor esperado, e fora do

intervalo adotado na Tabela 3, sendo, por isso, desconsiderados.
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5.2.2 Resultados para o Método de Newton-Raphson

Foram utilizados quatro pontos neste método, porque Newton-Raphson exige

qgue se use 0 numero de pontos igual ao numero de parametros de ajuste.

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE |l — B2). Do mesmo modo que
no método de Newton-Raphson aplicado a farinha de silica (subitem 5.1.2), ndo houve
resultados possiveis, ou porque a fungao retornou resultados nao finitos ou porque a

solucao nao foi encontrada.

5.2.3 Resultados para o Método de Powell

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE Il — B3).

Todos os dezesseis testes resultaram em valores do conteudo de agua na
saturacao (6s) ou do conteudo de agua residual (6,) maiores que 100%. Assim, este

método nao forneceu resultados satisfatérios para o solo repositorio.

5.2.4 Resultados para o Método de Powell-hibrido (Dog Leg)

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE Il — B4). Neste método, foram

utilizados apenas quatro pontos, porque se tem quatro parametros de ajuste.

Neste caso, os resultados demonstraram que os testes 4 e 8 resultaram em
valores do conteudo de agua residual (6,) maiores que 1, sendo fisicamente
impossiveis. O teste 12 também é fisicamente impossivel, pois o valor do contetudo de

agua residual (6;) foi menor que zero.
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De modo analogo ao método de Powell-hibrido aplicado aos dados da farinha
de silica (subitem 5.1.4), nos testes 1, 2, 3,5, 6,7, 9, 10, 11, 13, 14, 15 e 16, os quatro
parametros obtidos foram iguais aos parametros iniciais, com o mesmo numero de
chamadas do modelo (19), sendo, assim, desconsiderados estes testes. Deste modo, o
Método de Powell-hibrido (Dog Leg) ndo forneceu resultados satisfatérios para o solo
repositério.

5.2.5 Resultados para o Método dos Gradientes Conjugados

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE |l — B5).

Os testes 1, 2, 3, 4, 6, 9, 11, 14 e 16 sao fisicamente impossiveis, pois ou 0
valor do conteudo de agua na saturacdo (6s) ou o conteudo de agua residual (6;)

resultaram em valores negativos.

Nos testes 5, 7, 13 e 15, os valores do conteudo de agua na saturagao (6s) ou 0

conteudo de agua residual (6;) foram maiores que 1, sendo fisicamente impossiveis.

Os demais testes (8, 10 e 12) proporcionaram valores de o negativos, fora do

valor minimo adotado na Tabela 3, sendo, assim, desconsiderados.

Deste modo, o Método dos Gradientes Conjugados nao forneceu resultados
satisfatorios para dados do solo repositério, sem restricdes.
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5.2.6 Resultados para o Método de Levenberg-Marquardt (L-M)

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE Il — B6). Neste caso, os
resultados demonstraram que houve dois testes que proporcionaram resultados

possiveis: os testes 6 e 10.

Ostestes 1, 2, 3, 8, 11, 12, 14 e 16 séao fisicamente impossiveis, pois o valor do

conteldo de agua residual (0;) resultou em valores negativos.

Os testes 5, 7, 9, 13 e 15 também foram fisicamente impossiveis, pois o valor
do conteudo de agua residual (6,) resultou em valores acima de 1. E, no teste 4, o valor

do parametro n foi negativo, fisicamente ndo representativo.

5.3 Resultados com restricoes — Solo repositorio

Foi utilizado o método dos Gradientes Conjugados no caso do solo repositério
com restricdes (0s valores dos quatro parametros de ajuste sempre positivos).

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE Il — C1). Os testes 1, 3, 4, 6, 8,
9, 10, 11, 12, 14 e 16 foram os que proporcionaram os melhores ajustes, inseridos na
Tabela 14:
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Tabela 14. Valores dos parametros do modelo de van Genuchten para solo repositorio
(com restricoes), método GC, testes 1, 3,4, 6,8, 9, 10, 11,12, 14 e 16.

Parametros | Valor
0s 0,279
Or 0,010
a 0,373
n 1,302

Fonte: Elaborada pelo Autor

Destes, o teste 3 foi o que consumiu 0 menor tempo dentre os onze testes
elencados: 0,0216 s, com 0 menor numero de chamadas ao modelo: 84, o que o torna

mais interessante, neste caso.

O grafico gerado com a curva de retencao ajustada aos parametros da Tabela

14 € mostrado na Figura 23.
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Figura 23. Curva de retencao de agua no solo com os parametros ajustados conforma a
Tabela 14, para solo repositorio com restricées (curva em cinza).
Fonte: Elaborada pelo Autor

No eixo das abscissas esta o potencial matrico (kPa) e no eixo das ordenadas,
o conteudo de agua volumétrico (%).

Nos testes 2, 5, 7, 13 e 15, o valor de pelo menos um dos parametros de ajuste
ficou muito distante do valor esperado. Assim, tais testes ndo foram considerados.

5.4 Analise de sensibilidade

5.4.1 Analise de sensibilidade do modelo de van Genuchten

A andlise de sensibilidade para o modelo de van Genuchten consistiu em variar
cada um dos parametros de ajuste, deixando fixos os demais, visando avaliar a

sensibilidade de cada parametro no ajuste das curvas de retengao.
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e Farinha de silica:

- variacao de 6s

Variagbes do parametro 6s acima de 1 unidade na escala percentual (0 a 100%)

proporcionam diferencas perceptiveis na curva de retencao.

- variacdo de 6,

Variagbes do parametro 6, da ordem de 1 unidade na escala percentual (0 a

100%) proporcionam diferencas menos perceptiveis na curva de retencao.

- variacao de a

Variacbes do parametro o da ordem de 0,001 proporcionam diferencas

perceptiveis na curva de retencao.

- variacao de n

Variacbes do parametro n da ordem de 0,5 proporcionam diferencas

perceptiveis na curva de retencao.

¢ Solo repositério:

- variacao de 0s

Variagbes do parametro 6s acima de 0,5 unidade na escala percentual (0 a

100%) proporcionam diferengas perceptiveis na curva de retencgao.
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- variacao de 6,

Variagbes do parametro 6, da ordem de 0,5 unidade na escala percentual (0 a

100%) proporcionam diferencas menos perceptiveis na curva de retencgao.

- variacao de o

Variacbes do parametro o da ordem de 0,083 proporcionam diferencas

perceptiveis na curva de retencao.

- variacao de n

Variacbes do parametro n da ordem de 0,1 proporcionam diferencas

perceptiveis na curva de retencao.

5.4.2 Analise de sensibilidade dos parametros de ajuste

Nesta anadlise, foram elaboradas duas tabelas (Tabela 15 e Tabela 16), para
cada tipo de solo. Em cada tabela, ha os métodos que forneceram resultados viaveis e
uma relagdo entre o numero de ocorréncias dos parametros iniciais iguais € o numero

de ocorréncias de solucdes viaveis.

e Farinha de silica

Foram quatro os métodos que forneceram resultados possiveis para a farinha
de silica: Nelder-Mead (N-M), Powell, Gradientes Conjugados (GC) e Levenberg-
Marquardt (L-M). O método dos GC forneceu apenas um teste; deste modo, néo é
possivel fazer a andlise de sensibilidade dos parametros deste método. Os demais trés
métodos estdo mostrados na Tabela 15.
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Tabela 15. Numero de ocorréncias dos parametros iniciais iguais em relacao ao numero
de ocorréncias de solugdes viaveis, para farinha de silica.

Parametro
Método Os O, o n
N-M 7/12 8/12 7/12 712
Powell 4/6 3/6 4/6 4/6
L-M 5/8 5/8 4/8 5/8

Fonte: Elaborada pelo Autor

Analisando a Tabela 15, nota-se que os quatro parametros de ajuste possuem

uma sensibilidade semelhante com relacdo aos métodos de calibracao.

e Solo repositério

Os dois métodos que forneceram resultados possiveis para o solo repositorio
foram Nelder-Mead (N-M) e Levenberg-Marquardt (L-M).

Tabela 16. NUmero de ocorréncias dos parametros iniciais iguais em relacao ao numero
de ocorréncias de solucdes viaveis, para solo repositorio.

Parametro
Método Os O, o n
N-M 4/4 2/4 2/4 4/4
L-M 1/2 1/2 2/2 2/2

Fonte: Elaborada pelo Autor
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Analisando a Tabela 16, nota-se que no método N-M, os parametros 6,
conteudo de umidade na saturacdo e n, expoente da carga matrica, foram iguais em
todos os testes vidveis, 0 que mostra que tais parametros sao mais sensiveis do que 0s
demais. Ja no método L-M, tal fato acontece com os parametros o € n. Assim, pode-se

concluir que o parametro n € o mais sensivel, para o solo repositorio.
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6 CONCLUSOES E RECOMENDACOES

6.1 Conclusoes

As principais conclusdes extraidas desta dissertagao foram:

a) Para a farinha de silica, sem restricbes quanto aos parametros, os métodos
de N - M e L — M mostraram-se os de melhores ajustes, e 0s Unicos cujos parametros
resultaram em valores dentro dos limites inferior e superior definidos anteriormente.

b) Para solo repositorio (sem restricbes), 0 método de N — M mostrou-se o que
proporcionou melhor ajuste, € 0 Unico cujos parametros resultaram em valores dentro

dos limites inferior e superior definidos anteriormente.

c) Pode-se concluir, assim, que o método de N — M é interessante em ambos
os tipos de solos, quando nédo ha restricdes dos parametros do modelo.

d) Para o solo repositorio com restricdo, o método dos Gradientes
Conjugados, utilizado neste caso, proporcionou um ajuste razoavel do modelo. Esta
demonstracao é suficiente para validar a existéncia de uma solugdo étima dentro dos

intervalos fisicamente possiveis dos parametros.
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e) Os métodos de Newton-Raphson e Powell-hibrido (Dog Leg) néo

forneceram resultados satisfatérios, em nenhum tipo de solo.

6.2 Recomendacoes

Algumas recomendagdes para trabalhos futuros:

a) Estudar mais profundamente as causas das falhas dos métodos de Newton-
Raphson e Powell-hibrido (Dog Leg).

b) Testar outros métodos de otimizagdo nao linear para a calibragcdo de
modelos de curvas de retencao.

c) Ajustar outros modelos de curvas de retencdo, além do modelo de van
Genuchten.

Pode-se afirmar que pesquisadores envolvidos no ajuste de modelos nao
lineares devem utilizar métodos de otimizagdo com critério e, sempre que possivel,

fazer uso de diferentes métodos, comparando-os entre si.
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Apéndice | - Implementacao de cada método de otimizacao para cada
tipo de solo estudado

A. Implementacao dos métodos de calibracao para farinha de silica — sem
restricoes

A1. Implementacao do método Nelder — Mead — Farinha de silica

from numpy import *
from scipy.optimize import fmin
#from pylab import *
from time import *
##Dados de potencial matrico (x em kpa)
x=array([0.00001, 1.014, 12.4, 23.6, 35.27, 40.76, 61.06, 74.48, 141., 200., 597.])
##Dados de conteudo de agua (y em cms3/cm3)
y=array([0.505, 0.5047, 0.4919, 0.4688, 0.4096, 0.3719, 0.2528, 0.197, 0.06, 0.05, 0.045])
##Modelo de retencao de Van-Genuchten (V-G) para conteudo de agua
pot, variavel independente para potencial matrico (kpa)
par, vetor de parametros (quatro posicoes)
par[0], conteudo de agua na saturacao
par[1], conteudo de agua residual
par[2], constante multiplicativa 'alfa’
par[3], expoente 'n’'
wc=lambda pot,par: (par[0]-par[1])*(1./(1.+(par[2]*pot)**par[3])**(1.-(1./par[3])))+par[1]
## Valores esperados (Nichol et al., 2008)
par_reais=[50.5e-2,4.e-2,0.016,3.4]
##Funcao objetivo (soma dos desvios quadraticos)
e = lambda par, X, y: ((wc(x,par)-y)**2).sum()
##analise de sensibilidade aa estimativa inicial
tetas, conteudo de agua na saturacao
valor minimo mintetas=.1;
valor maximo maxtetas=.99
tetar, conteudo de agua residual
valor minimo mintetar=.01;
valor maximo maxtetar=.99
alfa, constante multiplicativa do modelo de retencao de V-G
valor minimo minalfa=.001;
valor maximo maxalfa=2.
n, expoente do modelo de retencao de V-G
valor minimo minn=1.;
valor maximo maxn=10.
mintetas=.1;
deltatetas=.89
mintetar=.01;
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deltatetar=.98
minalfa=.001;
deltaalfa=1.999
minn=1.;
deltan=9.
arg=open('nm-silica.txt','w")
arg.write("Resultados silica metodo NM\n")
arg.write("Tamanho da amostra: "+str(len(y))+" pontos\n")
arqg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")
arqg.write(" \n")
##Funcao de componentes de erro (retorna as diferencas entre todas as estimativas)
evec = lambda par, x, y: wc(x,par)-y
err_nichol=evec(par_reais,x,y)
for i in range(0,2):
for j in range(0,2):
for k in range(0,2):
for l'in range(0,2):
par=[mintetas+i*deltatetas, mintetar+j*deltatetar, minalfa+k*deltaalfa,minn+I*deltan]

t0=clock()

resultados=fmin(e, par, args=(x,y),maxiter=10000, maxfun=10000,full_output=1,disp=0)
tf=clock()

arg.write(" TESTE #"+str()+"\n")

arqg.write("Parametros esperados: "+str(par_reais)+"\n")

arq.write("Parametros obtidos: "+str(resultados[0])+"\n")

arg.write("Tempo consumido: "+str(tf-t0)+"s\n")

err_nm=evec(resultados[0], x, y)

arg.write("Minimos erros por N-M: "+str(err_nm)+"\n")

arg.write("Minimos erros por Nichol et al. (2008): "+str(err_nichol)+"\n")

arg.write("Namero de chamadas ao modelo: "+str(resultados[3])+"\n")

arqg.write(" \n")
arqg.close()

(

arg.write("Parametros iniciais: "+str(par)+"\n")
(
(

A2. Implementacao do método de Newton-Raphson — Farinha de silica

from numpy import *
from scipy.optimize import *
#from pylab import *
from time import *
##Modelo de retencao de Van-Genuchten (V-G) para conteudo de agua
pot, variavel independente para potencial matrico (kpa)
par, vetor de parametros (quatro posicoes)
par[0], conteudo de agua na saturacao
par[1], conteudo de agua residual
par[2], constante multiplicativa 'alfa’
par[3], expoente 'n'

wc=lambda pot,par: (par[0]-par[1])*(1./(1.+(par[2]*pot)*par[3])**(1.-(1./par[3])))+par[1]

## Valores esperados (Nichol et al., 2008)

par_reais=[50.5e-2,4.e-2,0.016,3.4]

##Funcao de componentes de erro (retorna as diferencas entre todas as estimativas)
evec = lambda par: wc(array([12.4, 23.6, 35.27, 40.76]),par)\
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-array([0.4919, 0.4688, 0.4096, 0.3719])
##analise de sensibilidade aa estimativa inicial
tetas, conteudo de agua na saturacao
valor minimo mintetas=.1;
valor maximo maxtetas=.99
tetar, conteudo de agua residual
valor minimo mintetar=.01;
valor maximo maxtetar=.99
alfa, constante multiplicativa do modelo de retencao de V-G
valor minimo minalfa=.001;
valor maximo maxalfa=2.

n, expoente do modelo de retencao de V-G
valor minimo minn=1.;
valor maximo maxn=10.

mintetas=.1;
deltatetas=.89
mintetar=.01;
deltatetar=.98
minalfa=.001;
deltaalfa=1.999
minn=1.;
deltan=9.

arg=open('newton-silica.txt','w")
arg.write("Resultados silica metodo Newton-Raphson\n")
arg.write("Tamanho da amostra: "+str(len(par_reais))+" pontos\n")
arqg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")
arqg.write(" ==================== ===\n")
##armazena funcao de componentes para parametros obtidos de Nichol (par_reais)
err_nichol=evec(par_reais)
foriin range(0,2):
for j in range(0,2):
for kin range(0,2):
for l'in range(0,2):
arg.write(" TESTE #"+str(i*8+j"4+k*2+(1+1))+"\n")
par=[mintetas+i*deltatetas, mintetar+j*deltatetar, minalfa+k*deltaalfa,minn+*deltan]
try:
t0=clock()
resultados=newton_krylov(evec, par, maxiter=10000)
tf=clock()
arg.write("Parametros iniciais: "+str(par)+"\n")
arg.write("Parametros esperados: "+str(par_reais)+"\n")
arg.write("Parametros obtidos: "+str(resultados)+"\n")
arg.write("Tempo consumido: "+str(tf-t0)+"s\n")
err_nk=evec(resultados)
arg.write("Minimos erros Newton-Raphson: "+str(err_nk)+"\n")
arg.write("Minimos erros Nichol et al. (2008): "+str(err_nichol)+"\n")
arg.write("Numero de chamadas ao modelo: N/D.")
except ValueError:
arg.write("Mensagem de erro: 'Function returned non-finite results\n")
except nonlin.NoConvergence:
arg.write("Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are
needed to neet convergence.\n")
arq.write("=== =\n")
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arg.close()

A3. Implementacao do método de Powell — Farinha de silica

from numpy import *
from scipy.optimize import *
#from pylab import *
from time import *
##Dados de potencial matrico (x em kpa)
x=array([0.00001, 1.014, 12.4, 23.6, 35.27, 40.76, 61.06, 74.48, 141., 200., 597.])
##Dados de conteudo de agua (y em cm3/cm?)
y=array([0.505, 0.5047, 0.4919, 0.4688, 0.4096, 0.3719, 0.2528, 0.197, 0.06, 0.05, 0.045])
##Modelo de retencao de Van-Genuchten (V-G) para conteudo de agua
pot, variavel independente para potencial matrico (kpa)
par, vetor de parametros (quatro posicoes)
par[0], conteudo de agua na saturacao
par[1], conteudo de agua residual
par[2], constante multiplicativa 'alfa’
par[3], expoente 'n'
wc=lambda pot,par: (par[0]-par[1])*(1./(1.+(par[2]*pot)*par[3])**(1.-(1./par[3])))+par[1]
## Valores esperados (Nichol et al., 2008)
par_reais=[50.5e-2,4.e-2,0.016,3.4]
##Funcao objetivo (soma dos desvios quadraticos)
e = lambda par, X, y: ((wc(x,par)-y)**2).sum()
##analise de sensibilidade aa estimativa inicial
tetas, conteudo de agua na saturacao
valor minimo mintetas=.1;
valor maximo maxtetas=.99
tetar, conteudo de agua residual
valor minimo mintetar=.01;
valor maximo maxtetar=.99

alfa, constante multiplicativa do modelo de retencao de V-G
valor minimo minalfa=.001;

valor maximo maxalfa=2.

n, expoente do modelo de retencao de V-G

valor minimo minn=1.;

valor maximo maxn=10.

mintetas=.1;
deltatetas=.89
mintetar=.01;
deltatetar=.98
minalfa=.001;
deltaalfa=1.999
minn=1.;
deltan=9.

arg=open('powell-silica.txt','w")

arg.write("Resultados silica metodo Powell\n")
arg.write("Tamanho da amostra: "+str(len(y))+" pontos\n")
arqg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")
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arqg.write(" \n")
##Funcao de componentes de erro (retorna as diferencas entre todas as estimativas)
evec = lambda par, X, y: wc(x,par)-y
err_nichol=evec(par_reais,x,y)
for iin range(0,2):
for j in range(0,2):
for k in range(0,2):
for | in range(0,2):
par=[mintetas+i*deltatetas, mintetar+j*deltatetar, minalfa+k*deltaalfa,minn+I*deltan]

t0=clock()

resultados=fmin_powell(e, par, args=(x,y),maxiter=10000, maxfun=10000,full_output=1,disp=0)
tf=clock()

arg.write(" TESTE #"+str(i*8+j*4+k*2+(1+1))+"\n")

arq.write("Parametros esperados: "+str(par_reais)+"\n")

arq.write("Parametros obtidos: "+str(resultados[0])+"\n")

arqg.write("Tempo consumido:"+str(tf-t0)+"s\n")

err_powell=evec(resultados[0],x,y)

arg.write("Minimos erros por Powell "+str(err_powell)+"\n")

arg.write("Minimos erros por Nichol et al. (2008): "+str(err_nichol)+"\n")

arg.write("Numero de chamadas ao modelo "+str(resultados[4])+"\n")

arqg.write(" \n")
arqg.close()

(

arq.write("Parametros iniciais: "+str(par)+"\n")
(
(

A4. Implementacao do método de Powell-hibrido — Farinha de silica

from numpy import *
from scipy.optimize import *
#from pylab import *
from time import *
##Dados de potencial matrico (x em kpa)
x=array([1.014, 12.4, 141., 597.))
##Dados de conteudo de agua (y em cm3/cm?)
y=array([0.5047, 0.4919, 0.06, 0.045])
##Modelo de retencao de Van-Genuchten (V-G) para conteudo de agua
pot, variavel independente para potencial matrico (kpa)
par, vetor de parametros (quatro posicoes)
par[0], conteudo de agua na saturacao
par[1], conteudo de agua residual
par[2], constante multiplicativa 'alfa’
par[3], expoente 'n'
wc=lambda pot,par: (par[0]-par[1])*(1./(1.+(par[2]*pot)*par[3])**(1.-(1./par[3])))+par[1]
## Valores esperados (Nichol et al., 2008)
par_reais=[50.5e-2,4.e-2,0.016,3.4]
##Funcao de componentes de erro (retorna as diferencas entre todas as estimativas)
e = lambda par, x, y: 100*(wc(x,par)-y)
##analise de sensibilidade aa estimativa inicial
tetas, conteudo de agua na saturacao
valor minimo mintetas=.1;
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valor maximo maxtetas=.99

tetar, conteudo de agua residual

valor minimo mintetar=.01;

valor maximo maxtetar=.99

alfa, constante multiplicativa do modelo de retencao de V-G
valor minimo minalfa=.001;

valor maximo maxalfa=2.

n, expoente do modelo de retencao de V-G

valor minimo minn=1.;

valor maximo maxn=10.

mintetas=.1;
deltatetas=.89
mintetar=.01;
deltatetar=.98
minalfa=.001;
deltaalfa=1.999
minn=1.;
deltan=9.

arg=open(‘hybrid-silica.txt','w")
arg.write("Resultados silica metodo Powell's Hybrid\n")
arg.write("Tamanho da amostra: "+str(len(y))+" pontos\n")
arqg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")
arq.write(" \n")
##armazena funcao de componentes para parametros obtidos de Nichol (par_reais)
err_nichol=e(par_reais,x,y)
for i in range(0,2):
for j in range(0,2):
for k in range(0,2):
for l'in range(0,2):
par=[mintetas+i*deltatetas, mintetar+j*deltatetar, minalfa+k*deltaalfa,minn+I*deltan]

try:

t0=clock()

resultados=fsolve(e, par, args=(x,y),maxfev=10000,full_output=1)

tf=clock()

arq.write(" TESTE #"+str(i*8+j*4+k*2+(1+1))+"\n")

arg.write("Parametros iniciais: "+str(par)+"\n")

arg.write("Parametros esperados: "+str(par_reais)+"\n")

arg.write("Parametros obtidos: "+str(resultados[0])+"\n")

arg.write("Tempo consumido: "+str(tf-t0)+"s\n")

arg.write("Minimos erros Powell Hibrido "+str(resultados[1]['fvec'])+"\n")
(

arg.write("Minimos erros por Nichol et al. (2008): "+str(err_nichol)+"\n")
arg.write("Numero de chamadas ao modelo: "+str(resultados[1]['nfev'])+"\n")
except ValueError:
arg.write("Mensagem de erro (Minpack): 'The solution did not converge.™)
arqg.write(" \n")
arqg.close()

A5. Implementacao do método dos Gradientes Conjugados — Farinha de silica

from numpy import *

from scipy.optimize import *
#from pylab import *

from time import *
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##Dados de potencial matrico (x em kpa)
x=array([0.00001, 1.014, 12.4, 23.6, 35.27, 40.76, 61.06, 74.48, 141., 200., 597.])
##Dados de conteudo de agua (y em cm3/cm3)
y=array([0.505, 0.5047, 0.4919, 0.4688, 0.4096, 0.3719, 0.2528, 0.197, 0.06, 0.05, 0.045))
##Modelo de retencao de Van-Genuchten (V-G) para conteudo de agua
pot, variavel independente para potencial matrico (kpa)
par, vetor de parametros (quatro posicoes)
par[0], conteudo de agua na saturacao
par[1], conteudo de agua residual
par[2], constante multiplicativa 'alfa’
par[3], expoente 'n'
wc=lambda pot,par: (par[0]-par[1])*(1./(1.+(par[2]*pot)*par[3])**(1.-(1./par[3])))+par[1]
## Valores esperados (Nichol et al., 2008)
par_reais=[50.5e-2,4.e-2,0.016,3.4]
##Funcao objetivo (soma dos desvios quadraticos)
esum = lambda par, x, y: ((wc(x,par)-y)**2).sum()
##Funcao de componentes de erro (retorna as diferencas entre todas as estimativas)
evec = lambda patr, X, y: wc(x,par)-y
##analise de sensibilidade aa estimativa inicial
tetas, conteudo de agua na saturacao
valor minimo mintetas=.1;
valor maximo maxtetas=.99
tetar, conteudo de agua residual
valor minimo mintetar=.01;
valor maximo maxtetar=.99
alfa, constante multiplicativa do modelo de retencao de V-G
valor minimo minalfa=.001;
valor maximo maxalfa=2.
n, expoente do modelo de retencao de V-G
valor minimo minn=1_;
valor maximo maxn=10.

mintetas=.1;
deltatetas=.89
mintetar=.01;
deltatetar=.98
minalfa=.001;
deltaalfa=1.999
minn=1.;
deltan=9.

arg=open('cg-silica.txt','w")
arg.write("Resultados silica metodo Gradientes Conjugados\n")
arg.write("Tamanho da amostra: "+str(len(y))+" pontos\n")
arqg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")
arqg.write(" ====== ===\n")
##armazena funcao de componentes para parametros obtidos de Nichol (par_reais)
err_nichol=evec(par_reais, X, y)
for i in range(0,2):
for j in range(0,2):
for k in range(0,2):
for l'in range(0,2):
par=[mintetas+i*deltatetas, mintetar+j*deltatetar, minalfa+k*deltaalfa,minn+I*deltan]
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t0O=clock()
resultados=fmin_cg(esum, par, args=(x,y),maxiter=10000, full_output=1,disp=0)
tf=clock()
arg.write("  TESTE #"+str(i*8+j"4+k*2+(1+1))+"\n")
arq.write("Parametros iniciais: "+str(par)+"\n")
arg.write("Parametros esperados: "+str(par_reais)+"\n")
arg.write("Parametros obtidos: "+str(resultados[0])+"\n")
arg.write("Tempo consumido:"+str(tf-t0)+"s\n")
err_cg=evec(resultados[0], x, y)
arg.write("Minimos erros gradientes conjugados: "+str(err_cg)+"\n")
arg.write("Minimos erros Nichol et al. (2008): "+str(err_nichol)+"\n")
arg.write("Numero de chamadas ao modelo: "+str(resultados[2])+"\n")
arqg.write(" \n")
arqg.close()

A6. Implementacao do método Levenberg-Marquardt — Farinha de silica

from numpy import *
from scipy.optimize import *
#from pylab import *
from time import *
##Dados de potencial matrico (x em kpa)
x=array([0.00001, 1.014, 12.4, 23.6, 35.27, 40.76, 61.06, 74.48, 141., 200., 597.])
##Dados de conteudo de agua (y em cm3/cm3)
y=array([0.505, 0.5047, 0.4919, 0.4688, 0.4096, 0.3719, 0.2528, 0.197, 0.06, 0.05, 0.045])
##Modelo de retencao de Van-Genuchten (V-G) para conteudo de agua
pot, variavel independente para potencial matrico (kpa)
par, vetor de parametros (quatro posicoes)
par[0], conteudo de agua na saturacao
par[1], conteudo de agua residual
par[2], constante multiplicativa 'alfa’
par[3], expoente 'n'
wc=lambda pot,par: (par[0]-par[1])*(1./(1.+(par[2]*pot)*<ns1:XMLFault xmlns:ns1="http://cxf.apache.org/bindings/xformat"><ns1:faultstring xmlns:ns1="http://cxf.apache.org/bindings/xformat">java.lang.OutOfMemoryError: Java heap space</ns1:faultstring></ns1:XMLFault>