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Resumo — O presente trabalho teve como objetivo avaliar a aplicacdo da Simulacdo Gaussiana Sequencial (SGS) para
determinar o cenério critico da concentracdo estimada do Tebuthiuron na dgua subterranea e compara-la com o padrédo
de potabilidade. Para tanto, foi considerada uma malha irregular, em uma bacia hidrografica, composta de 100 amostras
com atributos climaticos, do solo (profundidade de 0-20 cm e 20-40 cm) e do corpo de agua subterraneo. Também
foram consideradas as propriedades do Tebuthiuron. Os valores das amostras foram inseridos no software ARAqué para
a obtencdo das concentracGes estimadas do Tebuthiuron na agua subterrdnea. Com isso, foi realizada a analise
estatistica e variografica, validacdo cruzada e os procedimentos da SGS. O nimero de realiza¢es na SGS foi de 100. O
cenario critico obtido pela SGS mostrou que a maior concentracdo estimada do Tebuthiuron na agua subterranea foi de
3,36 ug.L %, ndo excedendo o valor para o padrdo de potabilidade em toda area de estudo.
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STOCHASTIC SIMULATION ON DETERMINING CRITICAL SCENARIO FOR
TEBUTHIURON ESTIMATED CONCENTRATION IN GROUNDWATER

Abstract — This work aims to assess the Sequential Gaussian Simulation (SGS) application to determine the critical
scenario for Tebuthiuron estimated concentration in groundwater and compare with drinking water standard. It was
considered a irregular mesh, in a watershed, composed by 100 weather, soil (0-20 cm and 20-40 depth) and
groundwater attributes. Also, pesticide properties were considered. The attribute values were inserted into the ARAqua
software for obtaining estimated concentrations of Tebuthiuron in groundwater. After, statistical and geostatistical
analysis, cross validation and SGS procedures were performed. The realization number in SGS were set at 100. The
critical scenario obtained by SGS showed that the highest Tebuthiuron estimated concentration in groundwater was 3,36
ug.L%, which not exceed the drinking water standard for entire study area.
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Introducéo

Sabe-se que o uso indevido de defensivos agricolas pode causar danos ao ambiente, bem como aos organismos que
nele se encontram. Os herbicidas sdo apontados como o grupo de defensivos agricolas mais frequentemente detectados
em estudos de qualidade de aguas superficiais e subterraneas (CARTER, 2000).

Para auxiliar na tomada de decisdo no registro e ordenamento do uso de defensivos agricolas sdo utilizados modelos
matematicos, os quais tém sido empregados com o objetivo de prever o comportamento e o destino ambiental desses
produtos quimicos. Em conjunto com esses modelos matematicos, técnicas de espacializagdo presentes em Sistemas de
Informacbes Geogréficas (SIG) e geoestatistica tém sido empregadas em estudos do comportamento ambiental de
defensivos agricolas. Nicolella (1999) utilizou o software CMLS e krigagem ordinéria na avaliagdo do risco de
contaminacdo do lengol fredtico por Tebuthiuron. Moraes, Zimback e Spadotto (2012) obtiveram a variabilidade
espacial das estimativas de concentracdo do Tebuthiuron na &gua subterranea utilizando o software ARAqué e 0 método
de interpolacdo por krigagem ordinéria.

Observa-se que os trabalhos citados utilizaram a krigagem ordindria como procedimento de interpolagcdo dos
resultados obtidos pelos modelos matematicos. No entanto, um problema relacionado ao esse processo € o efeito de
suavizacdo das espacializagdes, o qual ndo reproduz adequadamente as caracteristicas da amostra utilizada para realizar
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as estimativas em pontos ndo amostrados, sendo a simulacéo estocastica a solugdo adotada para resolver o impasse da
suavizacdo (YAMAMOTO; LANDIM, 2013).

Nesse contexto, este trabalho foi realizado com o objetivo de avaliar a aplicagdo da Simula¢do Gaussiana Sequencial
(SGS) nos resultados, para determinar o cendrio critico da concentracéo estimada do Tebuthiuron na dgua subterranea e
compara-lo com o padrdo de potabilidade.

Material e Métodos

Localizada na regido centro sul do Estado de Sdo Paulo, a Bacia do Rio Pardo abrange areas dos municipios de
Botucatu e Pardinho. A precipitagdo e evapotranspiracdo anual sdo de 1.399 mm (CIIAGRO, 2014) e 884 mm
(AGRITEMPO, 2014), respectivamente.

Foram utilizadas 100 amostras de solo, baseadas no levantamento realizado por Zimback (1997). Os parametros
considerados como dados de entrada no software ARAqud, para o solo, foram: capacidade de campo (volume.volume
1), carbono organico (massa.massa!), densidade (g.cm) e porosidade na zona saturada (volume.volume™).

Os dados considerados para o Tebuthiuron foram: dose recomendada de 1.200 g.ha! (AGROFIT, 2014), coeficiente
de sorgdo normalizado para a fracdo de carbono organico (Ko) de 80 mL.g? e meia vida de 360 dias (SPADOTTO;
GOMES; HORNSBY, 2002). O padréo de potabilidade adotado é de 500 ug.L™* (EXTOXNET, 1993).

As amostras foram submetidas aos calculos do software ARAqua (SPADOTTO, 2010), resultando, em cada ponto
amostral, na concentracgdo estimada do Tebuthiuron na 4gua subterranea.

Apos a obtencdo das concentracGes estimadas na agua subterranea pontualmente, as mesmas foram submetidas a
estatistica descritiva e ao procedimento da SGS no software ISATIS 2013 (GEOVARIANCES, 2013). No entanto, a
SGS requer que os dados possuam distribuicdo normal. Para tanto, as concentracOes estimadas foram submetidas a
transformagdo para distribui¢do normal por meio da anamorfose gaussiana (WACKNARGEL, 2003). Com isso foi
estimado o variograma com base na pressuposicdo de estacionaridade da hipotese intrinseca, a qual é estimada pela
Equacdo 1, segundo Journel (1989):

0= g L)+ @

onde, N(h) é o nimero de pares experimentais de observactes e Z(xi) e Z(xi + h) sdo os pares de pontos separados por
uma distancia h.

Foi analisado o grau de dependéncia espacial utilizando o indice de Dependéncia Espacial (IDE), proposto por
Zimback (2001), onde valores de IDE < 25% indicam fraca dependéncia espacial;, 25% < IDE < 75% moderada
dependéncia espacial e IDE > 75% forte dependéncia espacial. Apds o ajuste, o variograma foi submetido ao processo
de validagdo cruzada com o objetivo de verificar se a modelagem do variograma é satisfatéria e a krigagem possui
carater ndo enviesado e minima variancia de estimacéo. Para tanto, foram considerados o coeficiente de correlacdo entre
os valores observados e estimados, erro médio (EM) (Equacdo 2), e a varidncia do erro padronizado (VEP) (Equagéo 3):

M =2 %(z(x) — 2" (%) @

onde, N é o nimero de amostras; z(x;) é o valor observado; z*(x;) é o valor estimado. O erro médio demonstra o
grau de ndo-enviesamento e seu valor deve ser préximo de zero (CASTRIGNANO, 2011).

1 (z(xp)—z" (x;) 2
VEP =1y (L) 3)

oi

onde, N é o nimero de amostras; z(x;) é o valor observado; z*(x;) é o valor estimado. A variancia do erro
padronizado demonstra a razdo entre a variancia experimental e teorica, sendo que seu valor deve ser proximo de 1
(CASTRIGNANO, 2011), dentro de um intervalo de tolerancia (IT), conforme proposto por Chilés e Delfine (1999) na
Equacéo 4:

IT=1i3\/% (4)

onde, N é o nimero de amostras.

Com isso, foi realizado o procedimento da SGS conforme os passos definidos por Gebbers e Bruin (2010) e
resumidos na Figura 1.
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Figura 1. Fluxograma dos processos executados pela SGS.

Foi necessaria a escolha do nimero de realizagcbes da SGS, sendo aplicadas nesse estudo 2, 50, 100 e 500
realizagbes. A escolha do ndmero de realizagdes foi baseada na estabilizacdo dos valores da variancia entre as
espacializa¢Bes obtidas.

O pos-processamento foi aplicado as realizacdes de forma a obter o maior valor para a concentracéo estimada do
Tebuthiuron na agua subterranea.

Resultados e Discussédo
A estatistica descritiva para a concentragdo estimada do Tebuthiuron na agua subterranea é apresentada na Tabela 1.

Tabela 1. Estatistica descritiva da concentracdo estimada do Tebuthiuron na dgua subterranea.

Paréametro Minimo Maximo Média Desvio-Padrao Variancia Coefipientg
(ug.L™h (ug.L™h (ug.L™h de Assimetria
CEDNT" 0,00 3,36 0,25 0,57 0,33 3,75
CEDT™ -2,41 2,41 0,00 0,99 0,97 0,00

*Concentragdo estimada com dados n&o transformados; ~Concentragéo estimada com dados transformados.

E possivel notar que o valor maximo obtido para a concentracio estimada do Tebuthiuron na 4gua subterranea n&o
excedeu o valor maximo para o padrdo de potabilidade (500 ug.L™?). Para os dados transformados, nota-se que a
anamorfose gaussiana foi eficaz, uma vez que a média possui valor igual a 0, a variéncia proxima a 1 e o coeficiente de
assimetria possui valor igual a O (distribuicdo simétrica).

O variograma da concentragdo estimada do Tebuthiuron na 4gua subterranea é apresentado na Figura 2.

0 1000 2000 2000
T T T
tee | 4 100
=078 0.75
i D50 0.50
H
=
0.25 0.25
| | |
000 1000 Z000 2000 o-e

Distance (m)

Figura 2. Variograma da concentracao estimada do Tebuthiuron na 4gua subterranea.

O variograma apresentou ajuste ao modelo experimental com o modelo esférico, com um alcance de 2.400 metros.
O IDE obteve o valor de 98,75 %, indicando forte dependéncia espacial.
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Os resultados da validacdo cruzada para concentragdo estimada do Tebuthiuron na agua subterrdnea sao
apresentados na Tabela 2.

Tabela 2. Validagdo cruzada para concentragdo estimada do Tebuthiuron na dgua subterranea.

Coeficiente de Correlagdo EM VEP IT

0,880 -0,009 0,823 0,575-1,424

Os valores do erro médio foram proximos de 0, indicando um baixo grau de enviesamento. Ja a variancia do erro
padronizado encontra-se proxima de 1 e dentro do intervalo de tolerancia. Os valores de correlagdo indicam que os
valores estimados pelo modelo do variograma foram préximos aos valores reais. Portanto, o0 ajuste do modelo do
variograma € aceitavel para realizar a SGS.

Em relacdo ao numero de realizagBes na SGS, o grafico apresentado na Figura 3a mostra que o0 ponto de
estabilizacdo dos valores da varidncia entre os mapas foi em 50 realiza¢des. No entanto, nota-se que ocorreu uma
pequena flutuacdo na variancia ap6s 50 realizacOes, voltando a estabilizar em 100 realizacGes. Tal fato levou a escolha
de 100 realizagcbes como procedimento de seguranca, uma vez que ap6s 100 realizagBes a variancia estabiliza
totalmente.

A espacializacdo do cenario critico para a concentragdo estimada do Tebuthiuron na agua subterranea € apresentada
na Figura 3b.
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Figura 3. Gréfico da relacdo entre o numero de realizagbes na SGS e a varincia entre as mesmas (a) e
espacializacdo das concentragdes estimadas do Tebuthiuron na 4gua subterrénea no cenério critico (b).

Conforme explicitado por Yamamoto e Landim (2013), ndo ha suavizacdo da espacializacdo. Dessa forma, a
estrutura de correlacdo espacial foi preservada, resultando em um mapa mais realistico. Porém, afirmar que as
espacializagBes obtidas por SGS sdo proximas da realidade ndo significa afirmar que sdo acuradas, uma vez que
Castrignano et al. (2002) e Teixeira et al. (2011) concluiram que as espacializa¢fes oriundas da krigagem sdo mais
acuradas em relagéo & SGS.

Assim como na estatistica descritiva, a espacializacdo demonstrou que a menor concentracdo obtida no cenério
critico foi nula e a maior concentracdo foi de 3,36 ug.L™. Tal situacdo ndo é observada quando se utiliza a krigagem,
uma vez que esta superestima valores baixos e subestima valores altos, situacdo que pode ndo caracterizar um cenério
critico na avaliacdo de risco ambiental de defensivos agricolas.

Conclusdes
Em face dos resultados obtidos neste estudo, pode-se concluir que:

- O uso da SGS permitiu a obtencdo do cenério mais critico para a concentracdo estimada do Tebuthiuron na
agua subterranea, sendo 100 o nimero de realiza¢des empregadas no procedimento.

IV Simposio de Geoestatistica em Ciéncias Agrérias —SGeA | ISSN: 2236-2118 4



IV Simposio de Geoestatistica Aplicada em Ciéncias Agrarias
= 14 e 15 de Maio de 2015
Botucatu, S&o Paulo

- Mesmo em cenario critico a concentracdo estimada de Tebuthiuron na agua subterranea nédo excedeu o padréo
de potabilidade.

- A SGS aplicada na avaliacdo de risco ambiental de defensivos agricolas auxilia a tomada de decisdo, uma vez
que preserva a variabilidade espacial do parametro em estudo e mantém seu histograma amostral.

- Futuros trabalhos devem considerar outros defensivos agricolas e a variabilidade espacial da precipitacao,
evapotranspiracao e irrigacdo anual.
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