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Resumo

BOSSARINO, D. Calibracdo de modelos mateméticos de curvas de retencédo de
agua no solo. 2012. 182 f. Dissertacdo (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 laborat6rio, devido ao comportamento
histerético da curva em relacdo aos diferentes efeitos gerados pelo umedecimento e
pelo secamento, recorre-se a modelos matematicos. Assim, esta dissertacdo 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 calibragcdo do mesmo, utilizando seis
métodos de otimizacdo de funcdes ndo lineares, empregando os dados experimentais
de curvas de retencao 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 calibracdo 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
analise de sensibilidade demonstrou que os parametros de umidade de saturacédo e o
expoente da carga matrica sdo os decisivos para o sucesso da calibracéo.

Palavras-chave: curva de retencdo de agua no solo; métodos de calibracéo; infiltracao
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 compreensado 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,
lixiviagdo de elementos quimicos e organicos, 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) é 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 compdem a zona vadosa
do solo.

15



Superficie do ferreno \m
i

zona da agua do solo Agua do solo
Zzona intermedidra Agua pelicular e Zona
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 apresentacdo de exemplos de aplicagBes de algumas propriedades fisicas do solo.

Verbist et al. (2009) realizaram medi¢cdes em campo e também modelagem com
o software HYDRUS-2D, a fim de verificar o efeito de uma trincheira de infiltragdo no
conteudo de agua no solo exposto de uma encosta no norte do Chile. Simulagbes de
chuva foram combinadas com monitoramento do teor de agua de alta resolucdo
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
infiltrbmetro de disco mostraram fornecer boas estimativas do valor da condutividade
hidraulica saturada e uma referéncia para aquelas medidas sob a chuva simulada. O
infiltrbmetro de pressdo e a medicdo de infiltrbmetro de anéis apresentaram maior
variabilidade. Quatro diferentes técnicas de medicéao foram utilizadas para determinar a
condutividade hidraulica saturada de forma independente: a) por meio de um

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



multiplas cargas; c¢) um infiltrébmetro de pressao; d) simulacdes 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 esta o uso
intensivo do solo pela agricultura. Silva et al. (2002) mostraram esta realidade no estudo
de um aquifero, na regido de Irecé, Estado da Bahia; regido caracterizada pela
atividade agricola intensiva. Algumas pesquisas realizadas na regido indicaram que
ocorreu uma queda do nivel das aguas subterraneas; a qualidade da agua sofreu uma
salinizacdo progressiva e as concentracfes 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 difusdo de poluentes no meio ambiente (SILVA et al., 2002).

Um importante atributo fisico do solo é a curva de retencdo de agua no solo. A
determinacao da curva de retencdo de agua do solo é essencial no estudo das relagbes

solo-agua.

Tormena e Silva (2002) fizeram uma ampla revisdo sobre o tema, no qual
foram mostradas as diferentes abordagens empregadas para estimar a retencédo de
agua a partir de propriedades do solo rotineiramente determinadas. Foram utilizadas
técnicas estatisticas como as regressfes mudltiplas, para estimar o valor do teor de
umidade do solo; a parametrizacdo da curva de retencdo por funcées matematicas; o
estabelecimento de relacdes entre os parametros dessas funcdes 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
equacgao de van Genuchten. Trata-se de uma relacao funcional, que pode ser bastante
util em estudos de drenagem em condi¢Bes de escoamento variado, na qual os diversos
pontos de uma mesma trajetoria das particulas ndo apresentam velocidade constante,

num intervalo de tempo considerado.

Deste modo, a proposta desta dissertacdo foi estudar curvas de retencao por
meio da comparacao de simula¢cdes 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 avaliacdo dos melhores métodos de calibracdo, mostrando sua aplicabilidade neste

tipo de problema.
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2 OBJETIVOS

S&ao 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 retencdo 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 é a curva que relaciona o teor ou
o contetdo de agua 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 tensdes,
com o auxilio de placas porosas, em camaras de pressdo (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
graos do solo como filmes presos a superficie, pela adsorcédo (LIBARDI, 2005). O teor
de agua retido nos microporos é denominado umidade capilar. O teor de agua retido

nas superficies dos gréos do solo € denominado umidade higroscépica.

O teor de agua armazenado no solo em determinada tensdo é particularidade
caracteristica de cada solo e é efeito da acdo conjugada de diversos fatores. Este
depende do contetdo e mineralogia da fracao argila, do teor de matéria organica, 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 composicdo do solo, aliadas a
21



compactacdo e a perda da permanéncia dos agregados, alteram a distribuicdo do
tamanho dos poros, bem como a retencédo, o movimento e a disponibilidade de agua no

solo.

Para elevados contetdos de agua, nos quais acontecimentos capilares sdo de
importancia na retencéo de agua, esta depende da densidade do solo e da porosidade.
Ja para menores teores de agua, em que o fato de adsorcdo 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
centrifugacdo 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 intervencao, utilizando a técnica do fatiamento de amostras de solo. Esses
estudos demonstraram que a questdo do tempo de centrifugacdo indispensavel para o
equilibrio ainda deve ser pesquisada, considerando especialmente a variacdo 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 variaveis durante a
drenagem do solo. O teor de agua retido em determinado ¢, decorre da composi¢éo e

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

A curva de retencdo de agua no solo, h(6), e a curva de condutividade
hidraulica, K(0), sdo os principais dados de entrada de modelos numéricos de
simulac&o do fluxo transitério de agua e do transporte de contaminantes na zona nao
saturada. Comumente, eles sdo determinados em experimentos de campo e de
laboratorio, sob condi¢des 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 relacdo 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 funcao do teor de umidade e (2) por molhagem, umedecendo gradualmente
uma amostra de solo inicialmente seca e também tomando-se medidas sucessivas de
tensdo e do teor de umidade. As curvas obtidas por estes dois processos (secagem e
molhamento) quase nunca s&o coincidentes e este fendbmeno é conhecido como
histerese. Para um mesmo valor do teor de umidade, a tensdo € maior na curva obtida

por secagem do que na curva obtida por molhagem (Figura 2).
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Figura 2. Curvas de retencdo 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 ndo uniforme dos vazios do solo (poros) — os poros tém formas

irregulares e sao interconectados por pequenas passagens e provocam algumas

diferencas em relag&o aos fenémenos 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 sdlidos do solo e
pelo mecanismo pelo qual as moléculas de liquido sdo 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.

- Fendbmenos 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 nado 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 o0 possivel aprisionamento do ar no

umedecimento.
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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 anélise
a ser realizada. Por exemplo, € utilizada a curva de umedecimento para descrever
fendbmenos como a infiltragcdo de agua no solo e a curva de drenagem, no caso de
evaporacao. 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 percolacdo) 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 transformacfes de umidade em cada
profundidade do solo. Os resultados obtidos pelo autor, por meio da aplicacdo deste
método sobre a retencdo de umidade e de condutividade de um solo arenoso,
demonstraram a importancia da histerese nos processos de redistribuicdo de umidade

no solo.

Mantoglou e Gelhar (1987) aplicaram uma abordagem estocastica
tridimensional para a avaliagdo da variancia da tensédo 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 € atribuida a variabilidade da escala microscépica dos
poros do solo. Porém, Mantoglou e Gelhar (1987) verificaram, em resultados tedricos de
dois solos, que os trés atributos avaliados mostraram uma histerese em grande escala,
0 que é devida a variabilidade espacial dos locais. Assim, este estudo mostrou que a
variabilidade espacial é a regra e ndo a excecdo 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 € importante, uma vez que os modelos atuais de

histerese sdo basicamente empiricos.

A curva de retencdo de agua € necessaria em estudos relacionados com o
balanco e com a disponibilidade de agua as plantas, com a dinamica da agua e solutos
no solo, com a infiltracdo e manejo de irrigacdo. Neste contexto, métodos que facilitem
a obtencao da curva de retencéo e a sua quantificacao, incorporando os fatores ligados
a sua variabilidade, sdo fundamentais para a sua descricdo em escala e preciséo
maiores (TORMENA e SILVA, 2002).

3.2 Métodos de Levantamento da Curva de Retencéo

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

placa de ceramica porosa no seu interior (Figura 4).
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Figura 4. Camara de presséo 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 é colocada uma tela de
nailon para permitir o fluxo de solucdo, impedindo que o tubo de saida de solucéo seja
obstruido quando da aplicagéo da presséo P (LIBARDI, 2005). Segundo Costa, Oliveira
e Kato (2008) a camara de presséao de Richards possui a desvantagem de promover a
paralisacdo da drenagem devido a interrupcdo do contato entre a amostra e a placa
porosa, além da demora na obtencdo dos pontos necessarios para a elaboracdo da

curva caracteristica.

Ja o método do funil de placa porosa (também conhecido como funil de Haines)
utiliza piezébmetros 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 saturacdo 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 altura h (LIBARDI, 2005). Na Figura 5 este método

mostrado.
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F - p_ gh
Amostra 2" ar

de solo

Patm

B

e

Placa porosa

i

Piezémetro

Referéncia
gravitacional

Dispositivo para
manter o nivel de
agua constante

(b)

saturacdo do solo, b) aplicagdo da tensé&o h

Fonte: Libardi (2005, p. 138).
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Segundo Libardi (2005), havera drenagem da agua retida nos poros do solo

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

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

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

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

potencial total da solugdo em qualquer ponto do lado da solucéo (ponto A, por exemplo

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

amostra de solo ndo 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 aplicacdo da curva de retencao de agua no solo em
campo é por intermédio da utilizacdo de tensibmetros. O tensibmetro é um aparelho que
mede a tensdo de agua ou potencial matricial do solo, que pode ser convertido para
umidade do solo. E uma opcédo 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 diferenca fundamental no fato de que, no caso do tensiémetro,
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, j& que o objetivo
principal do tensibmetro, ao contrario do funil, ndo é a determinacdo da curva de
retencdo, 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).
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>

~ 2 cm

Figura 6. Capsula porosa usada para a confecc¢éo do tensiébmetro
Fonte: Libardi (2005, p. 144).
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Existem varios tipos de tensiébmetros, como o digital, de ponteiro, de mercurio e

outros. Na Figura 7 € mostrado um tensibmetro com mandmetro de agua.
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Figura 7. Tensiémetro com manémetro de 4gua instalado no campo
Fonte: Libardi (2005, p. 145).

3.4 Modelagem Matematica em Hidrologia

A modelagem matematica pode ser entendida como a reproducdo matemética
do que ocorre na natureza, a partir de um modelo conceitual, elaborado com base no
levantamento e anotacdo de dados e observacdes do sistema concreto, tendo como
finalidade uma melhor compreensao do sistema atual, possibilitando calcular condicdes
futuras, algumas vezes passadas, no entanto, sempre buscando direcionar agbes de
resolucdo (IRITANI, 1998).
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A modelagem mateméatica consiste na arte de expressar problemas da
realidade em problemas matematicos e resolvé-los, interpretando suas solucdes na
linguagem do mundo real. E um processo dinamico, utilizado para a obtencido e
validacdo de modelos matematicos. A modelagem ¢€ 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 representacdées de um sistema ou
parte dele (BASSANEZI, 2004).

Uma definicdo de modelo, segundo Tucci (2005), é a representacdo 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 aleatorio. Se 0s 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
fendmenos naturais variarem continuamente no tempo, na maioria das vezes, estes
fendbmenos séo representados por modelos discretos. A escolha do intervalo de tempo
(passo) no qual o modelo serd executado depende, basicamente, do fenémeno
estudado, da disponibilidade de dados e da precisdo desejada nos resultados. Em
geral, quanto menor o intervalo de tempo maior sera a precisdao dos resultados,

aumentando também o custo computacional para geracéo destes resultados.

e A existéncia ou nao de relagbes espaciais: pontuais ou distribuidos. Em
modelos pontuais, considera-se que todas as variaveis de entrada e saida sao
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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e A existéncia de dependéncia temporal: estaticos ou dindmicos. Os modelos
sdo denominados estéaticos quando, com um conjunto de dados de entrada, produz-se
um resultado oriundo da resolucdo da equacdo do modelo em um Unico passo. Ja
modelos dinamicos utilizam o resultado de uma iteracdo como entrada para uma

proxima iteracao.

¢ O tipo de relacbes entre essas variaveis: empiricos ou conceituais. Um
modelo é chamado conceitual quando as fun¢des utilizadas na sua elaboragédo levam
em consideragdo os processos fisicos. Ja os modelos empiricos sado aqueles em que se
ajustam os valores calculados aos dados observados, por meio de fun¢des que nao tém
nenhuma relacdo com os processos fisicos envolvidos (TUCCI, 2005). Segundo Rennd
e Soares (2000), em geral, os modelos empiricos sao simples e Uteis no dia a dia. No
entanto, sdo pouco robustos, uma vez que sdo especificos para aquela regido para o
qual as relagbes foram estimadas. Além disso, os modelos empiricos ndo possibilitam
fazer simulacbes de mudancas em condi¢des para 0s quais 0 modelo nao previu, tais
como chuvas extremamente altas, mudanga de uso do solo, etc. Os modelos empiricos
nao utilizam conceitos dos processos hidrolégicos. A vantagem do modelo empirico é a

facil atualizacdo dos parametros em tempo real (TUCCI, 2005).
As fases da elaboracédo de um modelo, segundo Bassanezi (2004) sao:

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

processa a obtencao de dados.

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

matematicos.

3) Resolucgédo: O modelo matematico € obtido quando se substitui a linguagem
natural das hipéteses por uma linguagem matematica coerente — como em um
dicionario, a linguagem matematica admite “sinbnimos” que traduzem os diferentes

graus de sofisticacdo da linguagem natural.
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4) Validacdo: E o processo de aceitacdo ou ndo do modelo proposto. Nesta
etapa, os modelos, juntamente com as hipéteses que lhes sdo 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) Modificag&o: Alguns fatores ligados ao problema original podem provocar a
rejeicdo ou aceitacdo dos modelos. Quando os modelos séo obtidos considerando
simplificacBes e idealizacdes da realidade, suas solu¢gdes geralmente ndo conduzem as
previsdes corretas e definitivas, pois o aprofundamento da teoria implica na
reformulacéo dos modelos. Nenhum modelo deve ser tomado como definitivo, podendo
sempre ser melhorado. Pode-se mencionar que um bom modelo é aquele que propicia
a formulacdo de novos modelos, sendo esta reformulagcdo dos modelos uma das partes

fundamentais do processo de modelagem.

Na Figura 8 séo ilustradas essas etapas.
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Figura 8. Fases da elaboracdo de um modelo
Fonte: Adaptado de Bassanezi (2004, p.27)

33



Como exemplos de aplicacBes, pode-se citar o uso da modelagem para a
simulacdo de casos hidrologicos extremos, como as enchentes. Este recurso pode
auxiliar na tomada de decisao imediata. Desta forma, a partir do alerta da iminéncia de
uma enchente com sua cota maxima de abrangéncia pré-determinada, a populacédo 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 equacfes matematicas que conduzem os métodos
atuantes. Os processos ou passos realizados no computador, para a resolucdo das
equacles 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¢cfes 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 evapotranspiracao, 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 calibracdo 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 constatacéo 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, 0s autores mencionaram 0s baixos custos e a alternativa viavel de
substituir experimentos de lisimetros in situ e instalacdes de tensibmetros em campo. A
coluna de solo funcionou como um lisimetro ex situ e foi construida em laboratorio com
0,55m de diametro e 3,6m de altura. As dimensfes da coluna sdo importantes. Testes
preliminares dos autores resultaram em medidas que subestimaram o potencial matrico
entre menos de 4 a 12%. Com o0 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 retencdo
levantadas in situ. 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.

Os dados de potencial matrico, em funcdo do contetdo 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 dissertacdo foi
ajustar os parametros de um modelo de curva de retengcdo. O modelo de curva de
retencdo empregado por Nichol, Rowlett e Barbour (2008) foi o de van Genuchten.

3.6 Modelos de Curvas de Retencéo

Segundo Kastanek e Nielsen (2001), as fun¢des empiricas permanecem sendo
usadas para caracterizar as curvas de retencdo de agua do solo porque ainda nao
foram desenvolvidas demonstracbes matematicas tedricas capazes de conceber
adequadamente essa relacao hidraulica. Moraes et al. (2003) afirmam que muito pouco
tem sido feito em termos de parametrizacdo 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

relagdo com os processos fisicos.

No ajustamento da curva de retencdo, € previsivel que, quanto maior o numero
de pontos, mais representativa sera a curva de retencao; no entanto, mais dispendioso
sera seu levantamento. Segundo Silva et al. (2006), na selecdo 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 saturacgéao,
para o ajuste do modelo matematico adotado. Na tentativa de simplificar o método de
levantamento da curva de retencdo, Silva et al. (1990) desenvolveram um método
empirico para avaliacdo da curva de retencdo 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, é essencial o estudo que leve a demarcacéao do
namero minimo e a melhor combinacdo 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 utilizacdo arbitraria de um determinado conjunto de pontos pode resultar

em curvas de retencdo de dgua néo representativas do solo.

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

baseada empiricamente em uma funcao tipicamente conhecida por sua forma de “S”:
™~
o=0,+y &0
' ™ 1)
—I+ (0! ‘ ¢m‘/ —

com m=1-1/n eno qual g, (L) € a carga de pressao de 4gua nos poros do solo e 6 é
o contetdo de agua volumétrico (L3 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 fungdo monotbnica 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 retencao: 6s, contetido de agua na saturacdo (L* L), 6;, contetido de agua
residual (L®> L), a, que representa o inverso do potencial de entrada de ar (L™), e n,
que é um indice da distribuicdo dos tamanhos de poros. Os parametros o e n definem o

formato da curva.

Neste modelo, o valor de 6 tende para 0s, quando ¢y, tende para zero; e para 6,

quando ¢, tende para um valor de tensao 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 saturagéo), atingida com potencial matricial nulo. Estes dois
parametros podem ser mensurados ou estimados e os parametros empiricos a, m e n

sao estimados por regresséao (LIBARDI, 2005).

3.7 Calibracgéo de Curvas de Retencédo de Agua no Solo

Bravo et al. (2007) definem calibracdo como uma técnica de otimizagao 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 variaveis de saida. A aplicacdo de técnicas de calibragdo 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 simulagéo
hidraulica de trincheiras de infiltracdo com o objetivo de calibrar um modelo empirico de
infiltragéo 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 equacao polinomial proposta originalmente no trabalho, o que
proporcionou um melhor ajuste da calibracdo, uma vez que € utlizado um Unico
conjunto de parametros para todas as equacdes do modelo. Os resultados das
simulacdes revelaram que, partindo da pior hipétese, que € a condicédo de saturacao do
solo, as trincheiras sdo capazes de infiltrar 40% da chuva de projeto (GRACIOSA,
MENDIONDO e CHAUDHRY, 2008).

Na Holanda, Scorza Janior e Boesten (2005) testaram o modelo SWAP (Sail,
Water, Atmosphere and Plant) para simular os perfis de umidade do solo em um solo
argiloso rachado e obtiveram boas simula¢des ap0s a calibracdo de curvas de retencéo
de 4gua. O SWAP simula o transporte de agua, solutos e calor na zona nao saturada,
em interacdo com vegetacdo 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, gestdo da 4gua 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 introducdo de uma pequena altura minima capilar, chamada de he,
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causando um pequeno deslocamento na curva de retencdo. Alguns autores, segundo
Kroes et al. (2009), mostraram que a modificacdo realizada afeta minimamente a curva
de retencdo em relacdo a fungéo 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 solucdo da umidade do
solo da curva de retencéo entre 1,05 e 0,95 vezes, o valor de he é abordado por uma
spline cubica em que os parametros sédo escolhidos como tal que a continuidade de
ambas as curvas de retencdo 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
diferencas entre os dados simulados e o0s 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 retengcédo de 4gua no solo e dados meteorologicos)
foram baseados em medi¢Bes na area experimental. Simulagbes baseadas nas curvas
de retencdo néo 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. ApOs a calibracdo das curvas de retencdo, 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 simulacdes 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 pressGes em materiais
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porosos, como solos ou rochas fraturadas. Séo utilizados modelos de fluxo saturados e

ndo saturados de agua subterranea neste programa.

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

sistemas altamente nao lineares.

O SEEP / W disponibiliza ferramentas de interagdo para o usuario, tornando a
calibracdo manual. Na calibracdo manual do modelo, por tentativa e erro, sédo testados
todos os parametros da andlise 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,
sado 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 € testada. Esse processo iterativo
prossegue até que o usudario encontre um conjunto de parametros para 0s quais ele
considera que os resultados do modelo sdo 0s mais apropriados para 0 processo

simulado.

Uma vez calibrados os parametros do modelo, este deve ser validado para
situacdes semelhantes as que se quer aplica-lo. Os resultados da verificagdo indicam
se 0 modelo sera capaz de reproduzir a série de dados ndo usados em sua calibracao
(MACHADO, 2002). Uma das grandes vantagens da calibracdo 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 laboratorio) foi instalado em uma coluna de ago, com 0,55 m de diametro e 3,60 m
de altura; preenchido com material granulado e com uma taxa controlada de infiltracao

na superficie da coluna que abrange de duas a trés ordens de grandeza (Figura 9).
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Figura 9. Coluna experimental de laboratorio usando lisimetro
Fonte: Nichol, Rowlett e Barbour (2008).
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A coluna de solo funcionou como um lisimetro ex situ. Doze tensiémetros 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 laboratorio foi
criado para representar as condicoes fisicas de uma determinada area de estudo. O
material utilizado possui a curva granulométrica tipica da area. As estimativas da
condutividade hidraulica ndo saturada foram determinadas com regime estaciondrio

utilizando curvas de retencédo levantadas in situ.

Usando um simulador de precipitacdo a base de uma bomba peristéltica, foi
aplicada uma taxa constante de volume de &gua 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 ndo
saturado dentro da coluna do teste foram determinadas combinando medidas in situ da
sucgcdo da matriz do perfil dos tensibmetros com a taxa de aplicacédo do fluxo de
infiltrag@o, 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 funcéo do
contetido de agua, 0, (cm®cm?), para a farinha de silica (“silica flour”), contendo 11

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

Ponto | Potencial 0

matrico (kPa) | (cm3/cm3)
1

0,00001 0,505
2

1,014 0,504
3

12,400 0,492
4

23,600 0,469
5

35,270 0,409
6

40,760 0,372
7

61,060 0,253
8

74,480 0,197
9

141 0,060
10

200 0,050
11

597 0,045

Fonte: Nichol, Rowlett e Barbour (2008).

O valor de 0,00001 kPa, do ponto 1, € o potencial do solo na saturagcao, muito

proximo de zero.

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

decimais, arredondando-os quando necessario.

Na Figura 10 sdo mostrados os dados de potencial matrico (kPa) em funcdo do
contetdo de &gua, 6, (%), com os 11 pontos da funcdo da farinha de silica, presentes

na Tabela 1.
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Figura 10. Dados de potencial matrico (kPa) em funcédo do contetdo de agua, 6, (%), com
os 11 pontos da funcéo 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 métrico (kPa) em funcao
do contetdo de &gua, 6, (cm*cm?), para o solo repositério (waste rock), contendo 18
pontos da fungéo. Este solo é formado por residuos de uma mina de urénio (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

repositério — 18 pontos da funcéo.

PoNto Potencial 0
maétrico (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 teérico de tensdo 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 express&o 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 sdo mostrados os dados de potencial matrico (kPa) em funcdo do
contetido de agua, 0, (%), com os 18 pontos da funcdo do solo repositorio, presentes na
Tabela 2.
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Figura 11. Dados de potencial matrico (kPa) em funcado do contetido de agua, 6, (%), com
0s 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 contetudo de agua 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 implementacdo dos

métodos de calibracao.

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

Pardmetros | Valor minimo | Valor maximo
05 0,10 0,99

or 0,01 0,99

o 0,001 2

n 1 10

Fonte: Elaborada pelo Autor

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

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

Para o conteludo de &gua saturada, 0s, € para o conteddo de agua residual, 0Oy,
deve-se ter apenas valores positivos e menores de 1 (100%, valor de umidade
maxima). Valores do conteudo de agua, seja na saturagcédo seja residual, negativos ou
maiores que 1 sao fisicamente impossiveis e ndo podem ser considerados na avaliacao
dos resultados. Para o conteudo de agua saturada, 6s, 0 valor minimo adotado foi de
10% (0,10) e o 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, jA que valores negativos
elevados a expoentes nao 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 solu¢cbes de cada método foram
avaliadas visualmente, comparando os valores dos parametros obtidos por Nichol,
Rowlett e Barbour (2008) com os obtidos nesta dissertacéo.

4.3 Métodos de calibragcéao utilizados

Segundo Naghettini e Pinto (2007), h& varios métodos de estimacdo de
parametros em curvas sigmoides, entre os quais se destacam: (i) o método dos
momentos; (i) o0 método da maxima verossimilhanca; (iii) o método dos momentos-L;
(iv) o método da maxima entropia; (v) 0 método dos minimos quadrados; (vi) o método

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

Neste trabalho, foram utilizados seis métodos de estimacdo: 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 funcdo objetivo num espaco de muitas
dimensées. E um método heuristico de pesquisa que pode convergir para pontos nio

estacionarios sobre os problemas que podem ser resolvidos por métodos alternativos.
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O método usa o conceito de um simplex, que é uma figura geométrica de n
dimensdes, consistindo de (n+1) vértices e de todos os segmentos de reta que os
interconectam, as faces poligonais, conhecido por poliedro convexo (PIZZO, 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 criacdo de um simplex dindmico, modificado
continuamente por regras estabelecidas, a fim de que se adapte da melhor maneira a
configuragéo local (P1ZZ0O, 2004).

Ao contrario de outros métodos de otimizacdo, o método de Nelder-Mead pode
convergir para um ponto ndo estacionario, a menos que o0 problema satisfaca as

condi¢cdes mais fortes que sdo necessérias para métodos modernos.

Spendley et al. (1962, apud NELDER e MEAD, 1965) introduziram a engenhosa
ideia para busca de condi¢cfes 6timas de operacdo 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 reflexdo de um ponto
no espaco das remanescentes. Essa ideia é claramente aplicavel a problemas
matematicos de minimizacdo de funcdes de varias variaveis. Todavia, pela concepcao
de Spendley et al. (1962, apud NELDER e MEAD, 1965), os passos a serem dados
para a variacdo dos fatores em jogo eram ja conhecidos e determinados, o0 que tornava

a estratégia bastante rigida para o uso em geral.

JA no método de Nelder-Mead, o simplex adapta-se por si proprio a
configuracdo local, alongando-se em regides de pesquisa onde s&o formados longos
planos inclinados, mudando de direcdo em regides angulosas, e contraindo-se nas
proximidades de um ponto de minimo. Nado ha necessidade de se fazer suposi¢coes
sobre a superficie de busca, exceto que ela seja continua e tenha um Unico minimo na

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

propriedade que ndo é comum a alguns outros métodos.

Nelder e Mead (1965) consideraram, inicialmente, a minimizacdo de uma
funcdo de n variaveis, sem restricbes. 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, = m?X(yi) e no qual L é o sufixo de tal forma que Y, = miin (yi)

Foi definido P como o centroide dos pontos.

Em cada etapa do processo, Pn € substituido por um novo ponto. Trés
operacbes sao usadas: reflexdo, contracdo e expansado. Estas operagfes séo
definidas da seguinte forma: o reflexo de P, € denotado por P* e suas coordenadas séo

definidas pela relacao
P'=@1+a)P—aP, )

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

entre y, € y., entao Ph € substituido por P* e recomega-se com 0 simplex novo.

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

P* para P pela relacao

*x

P" =P +@1— )P 3)
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**
Ja o coeficiente de expanséo vy, € maior que 1. Se Y < Y. é substituido
P *% **
h por P e reiniciado o processo, mas se Y > Y| entdo se tem uma expanséao

falha, e substitui-se Ph por P antes de reiniciar.

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

Ph ou P*, o0 que tem o menor valor de y, e formamos
P™ = pR +1-p)P (@)

O coeficiente de contragao f situa-se entre 0 e 1. Entdo se aceita P para

Ph e reinicia-se, a menos que y** > min (yh, 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 (P; + P.) / 2 e reiniciar o processo.

[N

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

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

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

Segundo Nelder e Mead (1965), para funcdes com duas a dez variaveis de
decisdo, foi determinado que a relacdo entre o niumero de varidveis K e 0 ndmero
médio de avaliagbes N da funcdo objetivo (adotando que a convergéncia final se dé
com um valor aproximado de 2,5 . 107°) é descrita por:
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N=23,16 . (K+1)* (5)

O método aproxima-se de um Gtimo local de um problema com n variaveis
quando a fungdo 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 funcdes. O método de Newton-
Raphson baseia-se na aproximacao da série de Taylor (SHEWCHUK, 1994):

f(X+ad)zf(X)+a[if(X+ad)} +a—2[d—22f(x+ad)}
da 2 | do 0

a=0
T o’
— f(X)—l— o I,(X)_d +7dT f,,(X)d (6)
dif(xwfd)z F 007 d+ad™ £ (x)d. (7)
o

No qual f'(x) é o gradiente, definido por:
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9 ¢
OX, ()
o
9 g
o0 = | %, ) o
o
9 g
_axn (X)_

O gradiente € um campo vetorial que, para um determinado ponto X, aponta na

direcdo de maior crescimento de f(x).

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

o° f o° f o° f
OX, 0%~ OX0X,  OX0OX
o° f o° f o° f
F70) = ox,ox, ox,0x,  Ox,0x.

; : . ; ©)
o° f o f N o f
OX,0% ~ OX,0X, OX,0X,,

A funcédo f(x + ad) é aproximadamente minimizada tornando a expressao (7)

igual a zero. Isolando o, tem-se (SHEWCHUK, 1994):

_ f'd
d"fd’

@& = (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).

iy

Figura 12. Método de Newton-Raphson para minimizar uma fungédo 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 aproximac¢ao quadratica para a funcéo
(curva tracejada). Um novo ponto z € escolhido na base da parabola. Este

procedimento é iterado até que a convergéncia seja alcancada.

De fato, segundo Shewchuk (1994) se f € uma forma quadratica, entdo esta
aproximacédo parabolica € 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 dire¢cbes de busca perdem conjugacdo. Por outro lado, quanto mais
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proximo X € a solugdo, menos f varia de iteragéo 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 condicdes a

serem satisfeitas:

O intervalo delimitado deve conter a raiz de f.

A funcao f deve ser diferenciavel em todo o intervalo.

A primeira derivada no intervalo ndo 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 € considerado por muitos autores o melhor método para
encontrar sucessivas melhores aproximacdes 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 é uma técnica
de minimizacdo multidimensional, que se constitui no protétipo da maioria dos métodos
direcionais de otimizacdo ndo linear. Powell (1964) propdés um método de otimizacao

ndo linear, sem restricdo, cujo objetivo é minimizar uma funcdo quadréatica. Muitos
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métodos para a solucdo de problemas sem restricdo foram desenvolvidos para
minimizar func¢des quadraticas, sabendo que a maioria dos problemas ndo séo
exclusivamente func¢des quadréaticas. Esse conceito é utilizado porque toda funcéo pode
ser bem aproximada por uma funcdo quadratica proxima 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 funcdo quadratica, do tipo:

f(x):%xTAx—bTx+c 1)

na qual A é uma matriz, X e b sdo vetores e ¢ € uma constante escalar.

O método proposto por Powell para minimizagdo de fun¢des de varias variaveis
consiste em sucessivas buscas unidimensionais utilizando um conjunto de direcdes
conjugadas geradas pelo préprio algoritmo. Duas dire¢es de busca, d; e d;, séo ditas

conjugadas entre si se

(d;)" Hd, =0para i #]

(d;)"Hd, >0parai=]

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 ndo ocorrerd convergéncia para um minimo. Para uma funcao de n variaveis,
cada iteracdo do método de Powell consiste em n buscas unidimensionais. Powell
demonstrou que, para uma funcdo quadréatica, o método converge para um ponto de
minimo local apés n iteragBes. Powell verificou que o algoritmo proposto originalmente
poderia gerar direcdes de busca linearmente dependentes, em especial para funcdes
de mais de cinco variaveis. Como exemplo, se 0 passo em uma das direcdes de busca
for nulo devido ao fato de que nenhum progresso seja obtido nesta direcdo, 0 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 funcdo 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 é 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 funcdo em cada uma das dire¢cdes de busca do método. Tal objetivo € alcancado
com a aplicagdo de um método de busca unidimensional, que consiste em um algoritmo
para minimizacdo ou maximizacdo de funcdes de apenas uma varidvel. Embora o
método de Powell seja aplicavel a fungdes multivariaveis, definindo-se uma dire¢do de
busca e tendo-se uma estimativa inicial para o ponto extremo da funcéo nesta direcéo,
a busca pelo extremo reduz-se a determinagdo do passo adequado na respectiva

direcado, ou seja, uma fun¢cdo de uma Unica variavel.
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4.3.4 Método de Powell-hibrido (Dog Leqg)

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 é o nome ligado ao algoritmo porque ele

propds como encontrar uma aproximacéao de hy, definida por:
Minimizar L(h)

Sujeito ah" h < A?

No qual hy — em uma regido de confianga (trust region, termo em inglés que
explica o indice “tr"), o passo hy é a solucdo para um problema de otimizacdo com

restricdes e A é o raio da regidao de confianga (Figura 13).

Para contornar o problema do célculo da inversa da matriz Hessiana, foram
propostos métodos que utilizam aproximacfes para essa matriz, denominados Quasi-

Newton. Gauss-Newton é um exemplo deste tipo de método.

7

O método de Gauss-Newton € a base de muitos métodos eficientes de
otimizacdo. Este método € baseado na implementacdo das primeiras derivadas dos

componentes da funcéo vetorial.

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

embora normalmente possua apenas convergéncia linear.
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A direcdo do passo calculada por meio do método de Gauss-Newton é dada
pela seguinte equacéao:

(JTJ)hgn =-J'f. (12)

Je R™, : : : . . )
No qual J € é a matriz Jacobiana, isto é, a matriz que contém as

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

of, of; of,
of, of, of,
GON=| o, o,  ox
; : : (13)
of., of, of .
0%,  OX, Xy )

Encontrado o valor de hg, tem-se que a proxima iteragéo do método de Gauss-
Newton é dada por:

X < X+hgn' (14)

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

Hessiana, ndo € garantido que exista a inversa dessa matriz, necessaria para o calculo
de hgp.
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Ja4 o método de Maxima Descida (também chamado Método do Gradiente) é
um caso especial do Método de Descida. Por definicdo, h € uma direcdo de descida de
F em x se h' F'(x) < 0. Utilizamos, neste trabalho, a notacdo em inglés hsg como o

passo de maxima descida.

A convergéncia deste método € linear, e muitas vezes lenta.

. n m
Dado f:R" >R . Na atual iteragé@o x, o passo de Gauss-Newton, hy,, €

a solucdo de minimos quadrados para o sistema linear

J0Oh =~ —f (x) (15)

O sistema pode ser calculado pela solugdo das equacgdes normais:

(I ICNhg, ==I(X)" T (x). (16a)

A direcéo de inclinagdo maxima é dada pelo passo de Maxima Descida

hy =—g=-J(x)" f(x). (16b)

Esta € uma direcdo, ndo um passo, e para ver até onde se deve ir, olha-se o
modelo linear:
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f(x+ohy)=f(x)+ad(x)h,
U
F(x+ahy) = 3[f()+ad(0Ohy |

= F(x)+ahy I()F(x) + 3 I()hy .

Esta funcdo de o € minima para

__hg 300700 _fol”
[9eohg” P’ )

Agora tem-se dois candidatos para o0 passo para tomar a partir do ponto atual x:
a = ahsg € b = hyy (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
hy =hy,

Caso contrario, se HOchsd H > A

hdI = (A/Hhsd H)hsd
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Caso contrario

hy =ahy + ﬁ(hgn —ohy)

com (3 escolhido de modo que thl H =A

O ultimo caso da estratégia é ilustrado na Figura 13.

Figura 13. Regido 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 equacgdes néo 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, Nndo é possivel dizer, a priori, qual dos dois métodos serd o mais rapido.
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4.3.5 Método dos Gradientes Conjugados (GC)

Este método foi desenvolvido para resolver sistemas de equacdes lineares com
matrizes simétricas e definidas positivas. Shewchuk (1994) descreve o0 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 restrices, mas logo foi

estendido para casos mais gerais.

O método dos Gradientes Conjugados (GC) é o mais proeminente método
iterativo para a resolucdo de sistemas esparsos de equacdes 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 resolucdo de sistema linear, baseado em um
processo de ortogonalizacdo. No método dos GC, cada novo residuo é ortogonal a
todos os residuos anteriores e direcdes de busca e cada nova direcdo de busca é
construida (a partir do residuo) para ser ortogonal & matriz da funcdo quadratica (vide

Equacédo 11) em todos os residuos anteriores e dire¢cdes de busca.

Este método é ilustrado na Figura 14.
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I

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

A respeito do ponto inicial, Shewchuk (1994) afirma que se 0 usuario possui
uma estimativa do valor de x, pode usa-la como ponto inicial X). Se néo, coloca-se X
= 0, pois 0 Método dos GC converge quando utilizado para resolver sistemas lineares.
Ja a minimizacgao nao linear € mais dificil, porque podem existir varios minimos locais, e
a escolha do ponto inicial ira determinar para qual minimo o0 processo converge ou se
irA convergir em todos. No método CG néao linear, o residuo é sempre definido pela
direc&o contraria ao gradiente:

iy = — f,(X(i)) .

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 fracdo do

residuo inicial
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< EH"(O)H).

(Hrm

As direcdes de busca séo calculadas pela conjugacao dos residuos de Gram-

Schmidt com um GC linear.

Abaixo, segue um esboc¢o do Método GC néo linear:
do) =Ty = =T (X)),

Encontre o) que minimize f (X(i) + a(i)d(i))'
Xisy = Xy T %y,

Vi) = — f,(X(i+1))!

T T
r. ..I. r. (r. —r. )
_(i+) 7 (i+1) . (i+1) \ 7 (i+2) (i)
By = = ou By = max{ T 0},

.
iy iy Fiy Ty

d(i+1) =iy T /B(i+1)d(i)

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

sequer ndo 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
espaco n-dimensional, faz sentido reiniciar todas as iteracbes GC em todas as n

iteracBes, especialmente se n é pequeno.

4.3.6 Método de Levenberg-Marquardt (L-M)

Este método é utilizado para resolver problemas de minimos quadrados n&o

lineares. Madsen, Nielsen e Tingleff (2004) descrevem o método de L — M.

Levenberg e, posteriormente, Marquardt sugeriram usar o método de Gauss-
Newton (que é uma variante do método de Newton) com um fator de amortecimento. O
método de L - M propde somar uma parcela pl 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 modificacéo, a direcao do

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

(JTJ+NI)h|m:_g1noqual g:JTf e 020 (18)

No qual J = J(x) e f = f(x). O pardmetro de amortecimento pu promove Varios

efeitos:

-
a) Para todo p > 0, a matriz dos coeficientes (J J+ ,Ul ) é definida positiva,

o que implica que h;, € uma direcdo de descida.

1 1.
=—-—g=——F(x),
7

)7

um pequeno passo ha direcdo de maxima descida. Isto € bom se a iteracdo atual esta

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

longe de ser a solucéo.
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c) Se p é muito pequeno, entdo him = hg,, que € 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 diregdo 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 iteragdo. O valor inicial
de n 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 Ay = J(xo)"

J(Xo), por exemplo,

#o = max {a;”}, (19)

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

recomenda-se t =10 ou até mesmo t = 1.

O valor de p pode ser modificado durante as iteragcfes e isso € feito em funcao

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

_ F(x) - F(x+hy)
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 )=—hT J7f —%h,;JTJh,m

=~ @9+ (T3l — )

(21)
1
- E Im (:Uhlm - g)

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

também é positivo.

Se o valor de p for grande, isso indica que L(h;m) € uma boa aproximacéo para
F(x + hin) e pode-se diminuir o valor de p de modo que o proximo passo do método L -
M esteja proximo do passo de Gauss-Newton. Se p for pequeno (ou mesmo negativo)

isso significa que L(h;,) € uma aproximacao ruim e precisamos aumentar p para buscar

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

No qual v € inicializado com valor igual a 2.
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O parametro u ajusta a aproximacao 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 iteracédo, encontra-se uma direcdo de descida e da-

se um passo nessa dire¢cdo em que o valor de F é reduzido.

Os critérios de convergéncia ou critérios de parada mais usuais do método de L

- M sao:

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

isto &, HgHOO < &1, no qual &1 € um nimero positivo pequeno escolhido pelo usuério de

modo a refletir que F (x*) = g(x*) = 0.

A norma infinita representada por H M HOO e dada por

n
HM Hoo = Mmax; Z‘mlj‘, isto é, escolhe-se a linha que possui a maior soma dos
=1

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

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

oo~ < 2,0 £,)

novo
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3.  Numero maximo de iteracdes determinado pelo usuério. Isto € importante
para evitar que o algoritmo entre em loop infinito: k = knax, N0 qual k € o niumero de

iteracoes.

O método de L - M satisfaz a condicdo de descida em cada passo da iteracao, a

qual é dada por F(Xk+1) < F(Xx).

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 aplicacdo dos seguintes

métodos de calibracéo:
i) Nelder-Mead;
i) Newton-Raphson;
i) 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 conversbes automaticas) e dinamica (ndo ha declaracdo de variaveis e elas
podem conter diferentes objetos), modular, multiplataforma, de facil aprendizado e de
implementacédo livre. Python tem uma biblioteca padrdo imensa, que contém classes,
métodos e funcdes 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 sé 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 é uma pequena desvantagem em relacdo as linguagens
de alto nivel. Mas as vantagens sdo 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
modificagdo. 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 sédo utlizadas 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 1€ 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 céalculos.

-
interpretador

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

Python é considerada uma linguagem interpretada, pois 0os 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 numeéricos e simbdlicos para o processamento matematico. Entre

as capacidades do SciPy, tem-se:

. Estatisticas.

. Otimizagéo.

. Integracdo numeérica.

. Processamento de sinais e imagens.

. Solucédo de equacdes diferenciais.
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. Funcdes especiais (Bessel, etc.).

. Polindbmios.

J4 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 funcbes e operacdes

sofisticadas, incluindo (mas n&o 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 geracdo de niumeros aleatorios.

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

uma grande velocidade as operacdes realizadas.

As simulacbes foram realizadas no computador, interpretador e bibliotecas

mostradas na Tabela 4:
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Tabela 4. Modelo do computador, interpretador e bibliotecas usados nas simulacdes.

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

Sistema Operacional

Windows® 64 bits

Interpretador

Python verséo 3.22

Bibliotecas

NumPy versédo 1.6.1 e SciPy versao 0.10

Fonte: Elaborada pelo Autor

A utilizacao das classes SciPy que implementam os métodos estudados estao

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

Abaixo é apresentado o algoritmo desenvolvido no interpretador Python, para

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

Inicio

Declarar o tipo de método de calibragéo utilizado

Declaracéo do conjunto de pontos experimentais da curva de retencéo

Declaragcéo do modelo de retencéo de van Genuchten:

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

automatica
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Declarar funcdo objetivo (soma dos desvios quadraticos) como funcédo de

avaliacdo da calibracao

Declarar os intervalos de busca de cada parametro de ajuste

Para cada valor dos intervalos dos parametros faca:

1) a chamada da funcdo do método de calibragédo

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 calibragéao

7) escreva o vetor de erros da calibragéo

8) escreva 0s 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 restrigcbes

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

calibragdo manual e estéo inseridos na Tabela 5:

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

Parametro | Valor
05 0,505
O 0,044
o 0,016
n 3,400

Fonte: Nichol, Rowlett e Barbour (2008)
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Na Figura 16 € mostrada a curva de retencdo de agua no solo, com os 11
pontos da funcdo da farinha de silica (Tabela 1), com os parametros ajustados por

calibragdo manual com os valores presentes na Tabela 5.
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Figura 16. Curva de retencédo de agua no solo com os pardmetros 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 méatrico (kPa) e no eixo das ordenadas, 0

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

Funcdo utilizada - fmin

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE Il — Al). 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 estdo 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
05 0,500
O 0,032
o 0,020
n 3,201

Fonte: Elaborada pelo Autor

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

O gréfico gerado com a curva de retencdo ajustada aos parametros da Tabela 6
é mostrado na Figura 17.
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Figura 17. Curva de retencdo de agua no solo com os par@metros ajustados conforma a
Tabela 6, para farinha de silica (curva em cinza).
Fonte: Elaborada pelo Autor

No eixo das abscissas est4 o potencial matrico (kPa) e no eixo das ordenadas,

0 conteudo de agua volumétrico (%).

Ja para o teste 11 tém-se o0s 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
0, 0,062
(o4 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 retencéo ajustada aos parametros da Tabela 7

€ mostrado na Figura 18.
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Figura 18. Curva de retencdo 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,

o conteudo de agua volumétrico (%).

E, finalmente, para o teste 12, os valores obtidos dos parametros estdo

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
05 0,501
0 0,029
o 0,020
n 3,170

Fonte: Elaborada pelo Autor

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

O gréfico gerado com a curva de retencdo ajustada aos parametros da Tabela 8

€ mostrado na Figura 19.
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Figura 19. Curva de retencdo 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,

o contetdo de &gua 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 variagdo 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 (conteudo de agua residual,

Or, maior que 1).

5.1.2 Resultados para o Método de Newton-Raphson

Funcdao utilizada - newton_krylov

Este método aproxima a inversa da matriz Jacobiana. Foram utilizados quatro
pontos, neste método, porque Newton-Raphson exige que se use o numero 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 funcéo retornou resultados néo finitos ou porque a
solugéo nao foi encontrada.
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5.1.3 Resultados para o Método de Powell

Funcdao 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 0s 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
05 0,505
0, 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 simulacdo: 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 simulagcdes 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 estédo
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 conteldo de agua na
saturacdo (6s) 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 nédo

foram considerados.

Deste modo, o método de Powell ndo forneceu resultados satisfatérios para a

farinha de silica.

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

Funcdao utilizada — fsolve

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE 1l — 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

Funcdao utilizada — fmin_cg

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE Il — A5). O Gnico teste cujo

resultado é fisicamente possivel, que ndo excedeu o numero maximo de chamadas do

modelo (10.000) ou cujos erros do método de aproximacdo ndo 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,

meétodo dos GC, teste 10.

Parametro | Valor
0s 0,505
0, 0,285
a 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 ndo foi considerado.

Os testes 2, 3, 9, 12 e 14 sao fisicamente impossiveis, pois ou o valor do

contetdo de 4gua na saturacdo (6s) ou o contetudo de agua residual (6,) resultaram em

valores negativos. Os testes 6 e 7 também séo fisicamente impossiveis, pois ou o valor
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do conteudo de agua na saturacdo (0s) 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 parametro o

negativos, sendo matematicamente impossiveis.

Deste modo, o método dos GC, sem restricdo, ndo 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 estéo 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
05 0,500
O 0,032
o 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 o 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 grafico gerado com a curva de retencdo ajustada aos parametros da Tabela

11 é mostrado na Figura 20.
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Figura 20. Curva de retencdo 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 estd 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 calibracdo 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 nado proporcionou resultados (NaN), j& que o numero de chamadas do
modelo foi maior que 10.000.

O teste 6 é fisicamente impossivel, pois o valor do conteddo de agua residual (6,)
resultou em valor negativo. Os testes 5, 7, 13 e 15 séo 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
retencdo ndo representativas. Tais testes também foram, portanto, desconsiderados.

5.2 Resultados para solo repositorio — sem restricdes

Os quatro parametros esperados: 6s, 6;, a € n, do trabalho de Nichol, Rowlett e
Barbour (2008), para o solo repositorio, foram obtidos por calibragcdo manual e estdo

inseridos na Tabela 12.

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

Parametro | Valor
05 0,280
O 0,080
o 0,220
n 1,950
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Fonte: Nichol, Rowlett e Barbour (2008)

Ja na Figura 21 é mostrada a curva de retencéo de agua no solo, com os 18
pontos da funcao do solo repositério (Tabela 2), com os parametros ajustados com 0s

valores presentes na Tabela 12.
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Figura 21. Curva de retencédo de agua no solo com os parametros ajustados de Nichol,
Rowlett e Barbour (2008) para solo repositdrio (curva em cinza).
Fonte: Nichol, Rowlett e Barbour (2008)

No eixo das abscissas o potencial méatrico (kPa) e no eixo das ordenadas, 0

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

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE Il — B1). Neste caso, 0S
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
05 0,279
0, 0,018
o 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 é mostrado na Figura 22.
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Figura 22. Curva de retencédo de agua no solo com os parametros ajustados conforma a
Tabela 13, para solo repositério (curva em cinza).
Fonte: Elaborada pelo Autor

No eixo das abscissas o potencial méatrico (kPa) e no eixo das ordenadas, 0

conteudo de agua volumeétrico (%).

Por sua vez, os testes 1, 2, 3, 4, 6, 8, 9, 11 sao fisicamente impossiveis, pois 0

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

Os testes 5, 7, 13 e 15 também séao fisicamente impossiveis, pois o contetudo

de agua residual (6;) foi maior que 1.

Ja nos testes 10, 14 e 16, embora sejam solu¢des 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

que se use o0 numero de pontos igual ao numero de parametros de ajuste.

Foram realizados dezesseis testes (APENDICE Il — 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 funcao retornou resultados néo finitos ou porque a

solug&o 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 conteldo de agua na
saturacdo (6s) ou do conteudo de &gua residual (6;) maiores que 100%. Assim, este

método ndo forneceu resultados satisfatorios 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 conteddo de agua residual (6,) maiores que 1, sendo fisicamente
impossiveis. O teste 12 também é fisicamente impossivel, pois o valor do contetdo 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, 0s quatro
parametros obtidos foram iguais aos paradmetros iniciais, com o mesmo numero de
chamadas do modelo (19), sendo, assim, desconsiderados estes testes. Deste modo, 0
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 Il — B5).

Os testes 1, 2, 3, 4, 6, 9, 11, 14 e 16 sao fisicamente impossiveis, pois ou 0
valor do conteldo 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 contetdo de 4gua na saturacao (6s) ou o

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 restrigdes.
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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, 0S
resultados demonstraram que houve dois testes que proporcionaram resultados

possiveis: os testes 6 e 10.

Os testes 1, 2, 3, 8, 11, 12, 14 e 16 séo fisicamente impossiveis, pois o valor do

conteudo de agua residual (6;) 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 néo representativo.

5.3 Resultados com restricdes — Solo repositorio

Foi utilizado o método dos Gradientes Conjugados no caso do solo repositério

com restricdes (os 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 restricdes), método GC, testes 1, 3, 4, 6, 8, 9, 10, 11, 12, 14 e 16.

Parametros | Valor
05 0,279
0 0,010
o 0,373
n 1,302

Fonte: Elaborada pelo Autor

Destes, o teste 3 foi 0 que consumiu 0 menor tempo dentre 0s 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 é mostrado na Figura 23.
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Figura 23. Curva de retencdo de agua no solo com os parametros ajustados conforma a
Tabela 14, para solo repositério com restricées (curva em cinza).
Fonte: Elaborada pelo Autor

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

0 conteudo de &gua 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 Andlise de sensibilidade do modelo de van Genuchten

A analise 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 retencgéo.
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e Farinha de silica:

- variagéo de 6s

Variacfes do parametro 65 acima de 1 unidade na escala percentual (0 a 100%)

proporcionam diferencas perceptiveis na curva de retencao.

- variacéo de 6,

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

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

- variacao de o

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

perceptiveis na curva de retencao.

- variacdo de n

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

perceptiveis na curva de retencao.

e Solo repositorio:

- variacao de 05

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

100%) proporcionam diferencas perceptiveis na curva de retencéao.
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- variacao de 0,

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

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

- variacao de a

Variagcbes do parametro a da ordem de 0,03 proporcionam diferencas

perceptiveis na curva de retencao.

- variacao de n

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

perceptiveis na curva de retencao.

5.4.2 Andlise de sensibilidade dos parametros de ajuste

Nesta analise, 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 relacdo entre o niumero de ocorréncias dos parametros iniciais iguais e o nimero

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, nédo 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. NUumero de ocorréncias dos parametros iniciais iguais em relagcdo ao numero
de ocorréncias de solucfes viaveis, para farinha de silica.

Parametro
Método 0s 0, o n
N-M 7/12 8/12 7/12 7/12
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 repositorio

Os dois métodos que forneceram resultados possiveis para o0 solo repositorio
foram Nelder-Mead (N-M) e Levenberg-Marquardt (L-M).

Tabela 16. Namero de ocorréncias dos parametros iniciais iguais em relagdo ao niumero
de ocorréncias de solugdes viaveis, para solo repositério.

Parametro
Método 0s 0, 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 meétodo N-M, os parametros O6s,
conteudo de umidade na saturacdo e n, expoente da carga matrica, foram iguais em
todos os testes viaveis, o que mostra que tais parametros sdo 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 é o mais sensivel, para o solo repositorio.
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6 CONCLUSOES E RECOMENDACOES

6.1 Conclusdes

As principais conclusdes extraidas desta dissertacdo foram:

a) Para a farinha de silica, sem restricbes quanto aos parametros, os métodos
de N — M e L — M mostraram-se 0os de melhores ajustes, e 0s Unicos cujos parametros

resultaram em valores dentro dos limites inferior e superior definidos anteriormente.

b) Para solo repositorio (sem restricdes), o método de N — M mostrou-se o0 que
proporcionou melhor ajuste, e o 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 € interessante em ambos

os tipos de solos, quando ndo ha restricdes dos parametros do modelo.

d) Para o solo repositério com restricdo, o método dos Gradientes
Conjugados, utilizado neste caso, proporcionou um ajuste razoavel do modelo. Esta
demonstracao € suficiente para validar a existéncia de uma solucdo 6tima 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 Recomendacodes

Algumas recomendacdes 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 otimizacdo ndo linear para a calibracdo de

modelos de curvas de retencéao.

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

Pode-se afirmar que pesquisadores envolvidos no ajuste de modelos néo
lineares devem utilizar métodos de otimizagcdo 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 otimizagcao para cada

tipo de solo estudado

A. Implementagcdo dos meétodos de calibracdo para farinha de silica — sem
restricoes

Al. Implementacdo 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 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)
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™)
arg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")
arq.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 I 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()
arq.write(" TESTE #"+str()+"\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")
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("NUumero de chamadas ao modelo: "+str(resultados[3])+"\n")
arq.write(" \n")
arg.close()

A2. Implementacdo 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]),pan)\
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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")
arg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")
arg.write(" ===\n")
##armazena funcao de componentes para parametros obtidos de Nichol (par_reais)
err_nichol=evec(par_reais)
for i in range(0,2):
for j in range(0,2):
for k in range(0,2):
for | in range(0,2):
arq.write(" TESTE #"+str(i*8+j*4+k*2+(I+1))+"\n")
par=[mintetas+i*deltatetas, mintetar+j*deltatetar, minalfa+k*deltaalfa,minn+I*deltan]
try:
t0=clock()
resultados=newton_krylov(evec, par, maxiter=10000)
tf=clock()
arg.write("Parametros iniciais: "+str(par)+"\n")
arq.write("Parametros esperados: "+str(par_reais)+"\n")
arq.write("Parametros obtidos: "+str(resultados)+"\n")
arq.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")
arqg.write("Numero de chamadas ao modelo: N/D.")
except ValueError:
arqg.write("Mensagem de erro: 'Function returned non-finite results'\n")
except nonlin.NoConvergence:
arq.write("Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are
needed to neet convergence.\n")
arg.write(" \n")
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arg.close()

A3. Implementagcdo 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/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[0Q], 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™)
arg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")
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arg.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 lin 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()
arq.write("  TESTE #"+str(i*8+j*4+k*2+(I+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")
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")
arq.write(" \n")
arg.close()

A4. Implementag&o 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/cm3)
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")
arg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")
arg.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 | 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+(I+1))+"\n")
arq.write("Parametros iniciais: "+str(par)+"\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")
arg.write("Minimos erros Powell Hibrido "+str(resultados[1]['fvec'])+"\n")
arg.write("Minimos erros por Nichol et al. (2008): "+str(err_nichol)+"\n")
arqg.write("Numero de chamadas ao modelo: "+str(resultados[1]['nfev'])+"\n")
except ValueError:
arqg.write("Mensagem de erro (Minpack): 'The solution did not converge.™)
arq.write(" \n")
arg.close()

A5. Implementag&o 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/cm?3)
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 par, x, y: wc(x,par)-y
##tanalise 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™)
arg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")
arg.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 I in range(0,2):
par=[mintetas+i*deltatetas, mintetar+j*deltatetar, minalfa+k*deltaalfa,minn+I*deltan]
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t0=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")

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")

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")

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

A6. Implementagcdo 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)**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: 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.
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mintetas=.1;
deltatetas=.89
mintetar=.01;
deltatetar=.98
minalfa=.001;
deltaalfa=1.999
minn=1.;
deltan=9.
arg=open('Im-silica.txt','w"arq.write("Resultados silica metodo LM\n")
arg.write("Tamanho da amostra: "+str(len(y))+" pontos\n")
arg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")
arq.write(" ===\n")
##Funcao de componentes de erro (retorna as diferencas entre todas as estimativas)
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 I in range(0,2):
par=[mintetas+i*deltatetas, mintetar+j*deltatetar, minalfa+k*deltaalfa,minn+I*deltan]
try:
t0=clock()
resultados=leastsq(e, par, args=(x,y),maxfev=10000,full_output=1)
tf=clock()
arq.write("  TESTE #"+str(i*8+j*4+k*2+(I+1))+"\n")
arq.write("Parametros iniciais: "+str(par)+"\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")
arg.write("Minimos erros por L-M: "+str(resultados[2]['fvec'])+"\n")
arg.write("Minimos erros por Nichol et al. (2008): "+str(err_nichol)+"\n")
arqg.write("Numero de chamadas ao modelo: "+str(resultados[2]['nfev'])+"\n")
except ValueError:
arq.write("Mensagem de erro (minpack): 'The solution did not converge.™)
arq.write(" \n")
arg.close()

B. Implementacdo dos métodos de calibracdo para solo repositério — sem

restricoes

B1. Implementacdo do método Nelder — Mead — solo repositorio (sem restrigdes)

from numpy import *
from scipy.optimize import fmin
#from pylab import *
from time import *
##Dados de potencial matrico (x em kpa)
x=array([0.0136,\

0.1\

0.4\
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0.7\
1.6\
2.5\
3.\
4.\
5.\
6.3096,\
10.\
15.\
21.544\
30.\
50.,\
73.564\
464.16,\
1000000.])
##Dados de conteudo de agua (y em cm3/cm?3)
y=array([0.28,\
0.278,\
0.272,\
0.268,\
0.253,\
0.242\
0.235,\
0.225\
0.215,\
0.205,\
0.185,\
0.165,\
0.15\
0.135,\
0.115\
0.105,\
0.08,\
0.00059])
##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=[28.e-2,8.e-2,0.22,1.95]

##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,
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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(‘'nm-waste.txt','w’)

arg.write("Resultados waste rock metodo NM\n")

arg.write("Tamanho da amostra: "+str(len(y))+" pontos\n™)

arg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")

arq.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 I in range(0,2):

par=[mintetas+i*deltatetas, mintetar+j*deltatetar, minalfa+k*deltaalfa,minn+*deltan]
t0=clock()
resultados=fmin(e, par, args=(x,y),maxiter=10000, maxfun=10000,full_output=1,disp=0)
tf=clock()
arq.write("  TESTE #"+str(i*8+j*4+k*2+(I+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")
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("NUumero de chamadas ao modelo: "+str(resultados[3])+"\n")
arq.write(" \n")

arg.close()

B2. Implementacdo do método de Newton-Raphson - solo repositorio (sem
restricoes)

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

122



pot, variavel independente para potencial matrico (kpa)
par, vetor de parametros (quatro posicoes)
par[0Q], 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=[28.e-2,8.e-2,0.22,1.95]
##Funcao de componentes de erro (retorna as diferencas entre todas as estimativas)
evec = lambda par: wc(array([0.0136,\
3.\
21.544\
1000000.]),parn\
-array([0.28,\
0.235\
0.15\
0.00059))
##tanalise 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-waste.txt','w")
arg.write("Resultados waste rock metodo Newton-Raphson\n®)
arg.write("Tamanho da amostra: "+str(len(par_reais))+" pontos\n™)
arg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")
arg.write(" ===\n")
##armazena funcao de componentes para parametros obtidos de Nichol (par_reais)
err_nichol=evec(par_reais)
for i in range(0,2):
for j in range(0,2):
for k in range(0,2):
for I in range(0,2):
arg.write("  TESTE #"+str(i*8+j*4+k*2+(I+1))+"\n")
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par=[mintetas+i*deltatetas, mintetar+j*deltatetar, minalfa+k*deltaalfa,minn+I*deltan]
try:
t0=clock()
resultados=newton_krylov(evec, par, maxiter=10000)
tf=clock()
arq.write("Parametros iniciais: "+str(par)+"\n")
arq.write("Parametros esperados: "+str(par_reais)+"\n")
arq.write("Parametros obtidos: "+str(resultados)+"\n")
arq.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")
arqg.write("Numero de chamadas ao modelo: N/D.")
except ValueError:
arqg.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")
arg.close()

B3. Implementacdo do método de Powell — solo repositorio (sem restrigcdes)

from numpy import *
from scipy.optimize import *
#from pylab import *
from time import *
##Dados de potencial matrico (x em kpa)
x=array([0.0136,\

0.1\

0.4\

0.7\

1.6\

2.5\

3.\

4.\

5.\

6.3096,\

10.\

15.\

21.544\

30.\

50.\

73.564,\

464.16\

1000000.])
##Dados de conteudo de agua (y em cm3/cm3)
y=array([0.28\

0.278,\

0.272,\

0.268,\

0.253,\

0.242,\

0.235,\

124



0.225\
0.215\
0.205,\
0.185\
0.165\
0.15\
0.135,\
0.115\
0.105,\
0.08,\
0.00059))
##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=[28.e-2,8.e-2,0.22,1.95]
##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-waste.txt','w’)
arg.write("Resultados waste rock metodo Powell\n")
arg.write("Tamanho da amostra: "+str(len(y))+" pontos\n")
arg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")
arg.write(" ===\n")
##Funcao de componentes de erro (retorna as diferencas entre todas as estimativas)
evec = lambda par, x, y: wc(x,par)-y
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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 I 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()
arq.write(" TESTE #"+str(i*8+j*4+k*2+(I+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")
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")

arq.write(" \n")
arg.close()
B4. Implementacdo do método de Powell-hibrido - solo repositério (sem

restricoes)

from numpy import *
from scipy.optimize import *
#from pylab import *
from time import *
##Dados de potencial matrico (x em kpa)
x=array([0.0136,\
3.\
21.544\
1000000.])
##Dados de conteudo de agua (y em cm3/cm3)
y=array([0.28,\
0.235\
0.15\
0.00059))
##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=[28.e-2,8.e-2,0.22,1.95]

##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
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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(‘hybrid-waste.txt','w")
arg.write("Resultados waste rock metodo Powell's Hybrid\n")
arg.write("Tamanho da amostra: "+str(len(y))+" pontos\n™)
arg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")
arg.write(" ===\n")
##tarmazena 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 | 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+(I+1))+"\n")
arq.write("Parametros iniciais: "+str(par)+"\n")
arq.write("Parametros esperados: "+str(par_reais)+"\n")
arq.write("Parametros obtidos: "+str(resultados[0])+"\n")
arq.write("Tempo consumido: "+str(tf-t0)+"s\n")
arq.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:
arqg.write("Mensagem de erro (Minpack): 'The solution did not converge.™)
arg.write(" \n")
arg.close()

B5. Implementacdo do método dos Gradientes Conjugados — solo repositério

(sem restricdes)
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from numpy import *
from scipy.optimize import *
#from pylab import *
from time import *
##Dados de potencial matrico (x em kpa)
x=array([0.0136,\
0.1\
0.4\
0.7\
1.6,\
2.5\
3.\
4.\
5.\
6.3096,\
10.\
15.\
21.544\
30.,\
50.,\
73.564\
464.16,\
1000000.])
##Dados de conteudo de agua (y em cm3/cm3)
y=array([0.28\
0.278,\
0.272,\
0.268,\
0.253,\
0.242,\
0.235,\
0.225\
0.215\
0.205,\
0.185,\
0.165\
0.15\
0.135\
0.115\
0.105,\
0.08,\
0.00059))
##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=[28.e-2,8.e-2,0.22,1.95]
##Funcao objetivo (soma dos desvios quadraticos)
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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 par, 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-waste.txt','w")

arg.write("Resultados waste rock metodo Gradientes Conjugados\n®)

arg.write("Tamanho da amostra: "+str(len(y))+" pontos\n™)

arg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")

arq.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 I in range(0,2):

par=[mintetas+i*deltatetas, mintetar+j*deltatetar, minalfa+k*deltaalfa,minn+I*deltan]
t0=clock()
resultados=fmin_cg(esum, par, args=(x,y),maxiter=10000, full_output=1,disp=0)
tf=clock()
arq.write("  TESTE #"+str(i*8+j*4+k*2+(I+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")
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")
arg.write(" \n")

arg.close()
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B6. Implementacdo do método Levenberg-Marquardt — solo repositério (sem
restricoes)

from numpy import *
from scipy.optimize import *
#from pylab import *
from time import *
##Dados de potencial matrico (x em kpa)
x=array([0.0136,\

0.1\

0.4\

0.7\

1.6\

2.5\

3.\

4.\

5\

6.3096,\

10.\

15.\

21.544\

30.\

50.\

73.564\

464.16,\

1000000.])
##Dados de conteudo de agua (y em cm3/cm3)
y=array([0.28,\

0.278,\

0.272,\

0.268,\

0.253,\

0.242,\

0.235,\

0.225\

0.215\

0.205,\

0.185,\

0.165\

0.15\

0.135\

0.115\

0.105,\

0.08,\

0.00059))
##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’'
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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=[28.e-2,8.e-2,0.22,1.95]
##Funcao de componentes de erro (retorna as diferencas entre todas as estimativas)
e = lambda par, 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('Im-waste.txt','w")
arg.write("Resultados waste rock metodo LM\n")
arg.write("Tamanho da amostra: "+str(len(y))+" pontos\n™)
arg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")
arq.write(" ===\n")
##Funcao de componentes de erro (retorna as diferencas entre todas as estimativas)
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 I in range(0,2):
par=[mintetas+i*deltatetas, mintetar+j*deltatetar, minalfa+k*deltaalfa,minn+I*deltan]
try:
t0=clock()
resultados=leastsq(e, par, args=(x,y),maxfev=10000,full_output=1)
tf=clock()
arg.write("  TESTE #"+str(i*8+j*4+k*2+(I+1))+"\n")
arg.write("Parametros iniciais: "+str(par)+"\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")
arg.write("Minimos erros por L-M: "+str(resultados[2]['fvec’])+"\n")
arq.write("Minimos erros por Nichol et al. (2008): "+str(err_nichol)+"\n")
arqg.write("Numero de chamadas ao modelo: "+str(resultados[2]['nfev'])+"\n")
except ValueError:
arqg.write("Mensagem de erro (minpack): "The solution did not converge.™)
arg.write(" \n")
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arg.close()

C - Implementacdo dos métodos de calibracdo para solo repositério - parametros

com restricdes

Cl. Implementacdo do método dos Gradientes Conjugados — solo repositorio

(com restricéo)
from numpy import *
from scipy.optimize import *
#from pylab import *
from time import *
##Dados de potencial matrico (x em kpa)
x=array([0.0136,\

0.1\

0.4\

0.7\

1.6\

2.5\

3.\

4.\

5.\

6.3096,\

10.,\

15.\

21.544\

30.\

50.,\

73.564\

464.16\

1000000.])
##Dados de conteudo de agua (y em cm3/cm?3)
y=array([0.28,\

0.278,\

0.272,\

0.268,\

0.253,\

0.242\

0.235,\

0.225\

0.215,\

0.205,\

0.185,\

0.165,\

0.15\

0.135,\

0.115\

0.105,\

0.08,\

0.00059])
##Modelo de retencao de Van-Genuchten (V-G) para conteudo de agua

132



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=[28.e-2,8.e-2,0.22,1.95]
##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 par, 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-waste-restricao.txt','w")
arg.write("Resultados waste rock metodo Newton Gradientes Conjugados\n®)
arg.write("Tamanho da amostra: "+str(len(y))+" pontos\n™)
arg.write("Testes: "+str(2**4)+" testes\n")
arq.write(" ===\n")
##tarmazena funcao de componentes para parametros obtidos de Nichol (par_reais)
err_nichol=evec(par_reais, X, y)
##Dicionario de mensagens de encerramento (TNC Python interface, @ (#) $Jeannot)
INFEASIBLE = -1 # Infeasible (low > up)
LOCALMINIMUM = 0 # Local minima reach (|pg| ~= 0)
FCONVERGED = 1 # Converged (|f_n-f_(n-1)| ~=0)
XCONVERGED = 2 # Converged (|x_n-x_(n-1)| ~=0)
MAXFUN = 3 # Max. number of function evaluations reach
LSFAIL = 4 # Linear search failed
CONSTANT = 5# All lower bounds are equal to the upper bounds
NOPROGRESS = 6 # Unable to progress
USERABORT = 7 # User requested end of minimization
RCSTRINGS = {
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}

INFEASIBLE : "Infeasible (low > up)",

LOCALMINIMUM : "Local minima reach (|pg| ~= 0)",
FCONVERGED : "Converged (|f_n-f_(n-1)| ~= 0)",
XCONVERGED : "Converged (Jx_n-x_(n-1)] ~=0)",

MAXFUN : "Max. number of function evaluations reach",
LSFAIL : "Linear search failed",

CONSTANT : "All lower bounds are equal to the upper bounds",
NOPROGRESS : "Unable to progress",

USERABORT : "User requested end of minimization"

for i in range(0,2):

for j in range(0,2):

for k in range(0,2):
for I in range(0,2):
par=[mintetas+i*deltatetas, mintetar+j*deltatetar, minalfa+k*deltaalfa,minn+I*deltan]
t0=clock()
resultados=fmin_tnc(esum,\
par,\
args=(x,y),\
approx_grad=True,\
bounds=[(mintetas,mintetas+deltatetas),\
(mintetar,mintetar+deltatetar),\
(minalfa,minalfa+deltaalfa),\
(minn,minn+deltan)],\
maxCGit=10000, maxfun=10000)
tf=clock()
arg.write("  TESTE #"+str(i*8+j*4+k*2+(I+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")
err_cg=evec(resultados|[0], x, y)
arg.write("Minimos erros Newton 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[1])+"\n")
arg.write("Mensagem de encerramento: "+str(RCSTRINGS][resultados[2]])+"\n")
arqg.write(" \n")

arg.close()
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Apéndice Il — Relatorios de resultados de todos os tipos de solos

A. Relatodrios de resultados para farinha de silica — sem restricdes

Al. Resultados para o método de Nelder — Mead (N-M) — Farinha de silica

Resultados silica metodo NM
Tamanho da amostra: 11 pontos
Testes: 16 testes

TESTE 1#

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.50048157 0.03185271 0.02053948 3.20110156]
Tempo consumido: 0.05445852755028921s
Minimos erros por N-M: [-0.00451843 -0.00421977 0.00458047 0.00237737 0.0022826 0.00418803
-0.00397521 -0.00801286 0.01596664 0.00260019 -0.01126498]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 821

TESTE 2#

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.50047869 0.03185219 0.02053913 3.20109135]
Tempo consumido: 0.0469490535808322s
Minimos erros por N-M: [-0.00452131 -0.00422265 0.00457778 0.00237596 0.00228381 0.00419045
-0.00397085 -0.00800885 0.01596798 0.00260064 -0.01126538]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 687

TESTE 3#

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.50048191 0.0318507 0.0205392 3.20110559]
Tempo consumido: 0.08379214397360558s
Minimos erros por N-M: [-0.00451809 -0.00421943 0.00458097 0.00237879 0.0022855 0.00419143
-0.00397199 -0.00801063 0.01596593 0.00259878 -0.01126694]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
NUmero de chamadas ao modelo: 533

TESTE 4#
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 2.60777784e-01 5.04849992e-01 9.12487784e-01 -4.92662910e+02]
Tempo consumido: 0.025428581006803952s
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Minimos erros por N-M: [ -1.50007609e-04 1.49992391e-04 -2.31122216e-01 -2.08022216e-01
-1.48822216e-01 -1.11122216e-01 7.97778432e-03 6.37777843e-02

2.00777784e-01 2.10777784e-01 2.15777784e-01]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 328

TESTE 5#
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 5.64950779e-01 1.17277187e+03 2.48511555e-13 3.58884569e-01]
Tempo consumido: 0.6698647453796502s
Minimos erros por N-M: [ 0.05894397 -0.00277848 -0.08175776 -0.09887991 -0.06993223 -0.04423825
0.03782094 0.07334566 0.13450735 0.09499021 -0.10188423]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 10000

TESTE 6#
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 3.05154514e-01 9.79263068e-01 3.62252705e-05 1.10575922e+01]
Tempo consumido: 0.012166211068725286s
Minimos erros por N-M: [-0.19984549 -0.19954549 -0.18674549 -0.16364549 -0.10444549 -0.06674549
0.05235451 0.10815451 0.24515451 0.25515451 0.26015451]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 188

TESTE 7#

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.50047954 0.03185472 0.02053904 3.20116782]
Tempo consumido: 0.05686574690358692s
Minimos erros por N-M: [-0.00452046 -0.00422179 0.00457907 0.0023785 0.0022868 0.004193
-0.0039712 -0.0080103 0.01596725 0.00260107 -0.0112632 ]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 870

TESTE 8#

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.4859593 0.11779143 0.02298442 10.96589162]
Tempo consumido: 0.026433666848719506s
Minimos erros por N-M: [-0.0190407 -0.0187407 -0.00594105 0.0167511 0.04578952 0.00229101
-0.12271493 -0.07747798 0.05779443 0.06779153 0.07279143]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 411
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TESTE 9#

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.50047805 0.03185234 0.02053924 3.20112665]
Tempo consumido: 0.042991776887844724s
Minimos erros por N-M: [-0.00452195 -0.00422329 0.00457724 0.00237545 0.00228253 0.00418856
-0.00397443 -0.00801259 0.01596592 0.00259949 -0.01126543]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 639

TESTE 10#

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.5004801 0.03184635 0.02053946 3.20099912]
Tempo consumido: 0.035353655283003826s
Minimos erros por N-M: [-0.0045199 -0.00422124 0.00457847 0.00237409 0.00227934 0.00418555
-0.00397418 -0.00801103 0.01596555 0.00259708 -0.01127083]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
NUmero de chamadas ao modelo: 530

TESTE 11#

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.50227002 0.06205843 0.0216989 3.27036387]
Tempo consumido: 0.030303153054368703s
Minimos erros por N-M: [-0.00272998 -0.00243114 0.00624335 0.00217715 -0.00193716 -0.00139542
-0.00661226 -0.00511829 0.03620618 0.02768658 0.01837066]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
NUmero de chamadas ao modelo: 468

TESTE 12#

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.50075833 0.02949518 0.02053287 3.16895465]
Tempo consumido: 0.026857044680259845s
Minimos erros por N-M: [-0.00424167 -0.00394319 0.00467935 0.00201166 0.00178626 0.00385515
-0.00349894 -0.00741558 0.01540034 0.00133716 -0.0134517 ]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
NUmero de chamadas ao modelo: 399

TESTE 13#
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 5.64879947e-01 1.17049792e+03 2.51017350e-13 3.58949573e-01]
Tempo consumido: 0.6741941364056045s
Minimos erros por N-M: [ 0.0588744 -0.00281725 -0.08177505 -0.09889145 -0.06994045 -0.04424537
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0.03781656 0.07334238 0.13450609 0.0949887 -0.10189665]

Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]

Numero de chamadas ao modelo: 10000

TESTE 14#
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.30533189 -0.72668515 0.00379075 1.38308816]
Tempo consumido: 0.05312455912692826s
Minimos erros por N-M: [-0.19966811 -0.19949859 -0.19069463 -0.17338714 -0.12128169 -0.08717962
0.01765903 0.06349851 0.14972723 0.11692478 -0.07325776]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 810

TESTE 15#
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 5.39376248e-01 1.10531696e+04 6.46811734e-02 9.99985474e-01]
Tempo consumido: 0.6680645165796211s
Minimos erros por N-M: [ 0.03437614 0.0244765 -0.04707898 -0.0782307 -0.06100226 -0.03979998
0.02980438 0.05966016 0.10776692 0.06639249 -0.09634548]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 10001

TESTE 16#
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.50500001 0.26077777 0.66839821 17.07227759]
Tempo consumido: 0.016591494170348664s
Minimos erros por N-M: [ 5.41280387e-09 5.03744627e-08 -2.31122233e-01 -2.08022233e-01
-1.48822233e-01 -1.11122233e-01 7.97776712e-03 6.37777671e-02
2.00777767e-01 2.10777767e-01 2.15777767e-01]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]

Nudmero de chamadas ao modelo: 264

A2. Resultados para o método de Newton-Raphson — Farinha de silica

Resultados silica metodo Newton-Raphson
Tamanho da amostra: 4 pontos
Testes: 16 testes

TESTE #1
Mensagem de erro: 'Function returned non-finite results'
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TESTE #2
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More iterations are needed ti neet convergence.'

TESTE #3
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #4
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #5
Mensagem de erro: 'Function returned non-finite results’

TESTE #6
Mensagem de erro: 'Function returned non-finite results'

TESTE #7
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #8
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #9
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #10
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #11
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #12
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #13
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #14
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #15
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #16
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Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

A3. Resultados para o método de Powell — Farinha de silica

Resultados silica metodo Powell
Tamanho da amostra: 11 pontos
Testes: 16 testes

TESTE #1

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 2.52726484e+01 8.19813852e+02 -2.56588239e+02 1.61578533e-01]
Tempo consumido:0.7618200776914384s
Minimos erros por Powell [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo 10027

TESTE #2

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 7.41329270e+00 -1.51624580e+03 -5.87354685e-01 2.84364600e+02]
Tempo consumido:0.8126745158951766s
Minimos erros por Powell [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo 10026

TESTE #3

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 1.15217296e+01 8.88444264e+02 -1.28189625e+03 2.20013398e-01]
Tempo consumido:0.7590745471840692s
Minimos erros por Powell [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo 10034

TESTE #4
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 5.05000000e-01 2.85169999e-01 6.18988790e+00 2.51725890e+03]
Tempo consumido:0.021327780486067205s
Minimos erros por Powell [ 3.16364712e-11 -2.19530001e-01 -2.06730001e-01 -1.83630001e-01
-1.24430001e-01 -8.67300006e-02 3.23699994e-02 8.81699994e-02
2.25169999e-01 2.35169999e-01 2.40169999e-01]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
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Ndmero de chamadas ao modelo 305

TESTE #5

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 1.14637107e+01 6.36533284e+02 -9.70582725e+02 3.67985276e-04]
Tempo consumido:0.7492828697502056s
Minimos erros por Powell [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo 10041

TESTE #6

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 7.52879828e+00 -1.57991358e+03 -5.87354685e-01 2.84369551e+02]
Tempo consumido:0.7903185321039405s
Minimos erros por Powell [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo 10027

TESTE #7
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 4.57674167e+01 3.05154546e-01 4.00014360e+02 -7.80906974e-05]
Tempo consumido:0.4551556133530936s
Minimos erros por Powell [-0.19984545 -0.19954545 -0.18674545 -0.16364545 -0.10444545 -0.06674545
0.05235455 0.10815455 0.24515455 0.25515455 0.26015455]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo 6080

TESTE #8
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.505 0.28517 49.93714226 20.35171585]
Tempo consumido:0.018309170578942435s
Minimos erros por Powell [ 1.71936221e-09 -2.19530000e-01 -2.06730000e-01 -1.83630000e-01
-1.24430000e-01 -8.67300000e-02 3.23700000e-02 8.81700000e-02
2.25170000e-01 2.35170000e-01 2.40170000e-01]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
NUmero de chamadas ao modelo 242

TESTE #9
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.50499999 0.28517 6.41925098 241.67151816]
Tempo consumido:0.7062097976139432s
Minimos erros por Powell [ -6.60403099e-09 -2.19530000e-01 -2.06730000e-01 -1.83630000e-01
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-1.24430000e-01 -8.67299995e-02 3.23700005e-02 8.81700005e-02
2.25170000e-01 2.35170000e-01 2.40170000e-01]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo 8234

TESTE #10
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 1.66415224e+01 3.05154546e-01 5.56815483e+14 1.02133994e+01]
Tempo consumido:0.10968908059543914s
Minimos erros por Powell [-0.19984545 -0.19954545 -0.18674545 -0.16364545 -0.10444545 -0.06674545
0.05235455 0.10815455 0.24515455 0.25515455 0.26015455]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo 1469

TESTE #11

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 272.18390554 279.00615569 -0.98956057 275.31214112]
Tempo consumido:0.7925379482587873s
Minimos erros por Powell [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo 10055

TESTE #12
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 5.05000002e-01 2.85170000e-01 6.18988790e+00 2.51725890e+03]
Tempo consumido:0.020971450282089243s
Minimos erros por Powell [ 1.71935732e-09 -2.19530000e-01 -2.06730000e-01 -1.83630000e-01
-1.24430000e-01 -8.67300000e-02 3.23700000e-02 8.81700000e-02
2.25170000e-01 2.35170000e-01 2.40170000e-01]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo 298

TESTE #13

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.505 0.28517 6.3996768 239.94759679]
Tempo consumido:0.07905907035670712s
Minimos erros por Powell [ 3.16298099e-11 -2.19530001e-01 -2.06730001e-01 -1.83630001e-01

-1.24430001e-01 -8.67300006e-02 3.23699994e-02 8.81699994e-02

2.25169999e-01 2.35169999e-01 2.40169999e-01]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo 1082
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TESTE #14
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 1.66413575e+01 3.05154545e-01 1.20932279e+15 1.01693161e+01]
Tempo consumido:0.1098483885521766s
Minimos erros por Powell [-0.19984545 -0.19954545 -0.18674545 -0.16364545 -0.10444545 -0.06674545
0.05235455 0.10815455 0.24515455 0.25515455 0.26015455]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo 1464

TESTE #15

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 272.18502613 282.07040362 -0.99558817 275.31464907]
Tempo consumido:0.7921721894821827s
Minimos erros por Powell [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo 10053

TESTE #16
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.505 0.28517 49.93714226 20.35171585]
Tempo consumido:0.015337354328552877s
Minimos erros por Powell [ 1.71935199e-09 -2.19530000e-01 -2.06730000e-01 -1.83630000e-01
-1.24430000e-01 -8.67300000e-02 3.23700000e-02 8.81700000e-02
2.25170000e-01 2.35170000e-01 2.40170000e-01]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
NUmero de chamadas ao modelo 242

A4. Resultados para o método de Powell-hibrido — Farinha de silica

Resultados silica metodo Powell's Hybrid
Tamanho da amostra: 4 pontos
Testes: 16 testes

TESTE #1
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [0.1 0.01 0.001 1. ]
Tempo consumido: 0.031864315157373355s
Minimos erros Powell Hibrido [-40.47 -39.19 4. 5.5]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0.02997304 1.17624343 4.32031539 -0.29342203]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #2
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Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 10.0]

Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]

Parametros obtidos: [ 1.00000000e-01 1.00000000e-02 1.00000000e-03 1.00000000e+01]
Tempo consumido: 0.0028471495678920114s

Minimos erros Powell Hibrido [-40.47 -39.19 3.99999997 5.45367 |

Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0.02997304 1.17624343 4.32031539 -0.29342203]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #3
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [0.1 0.01 2. 1. ]
Tempo consumido: 0.0008300635974683931s
Minimos erros Powell Hibrido [-40.47 -39.19 4. 5.5]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0.02997304 1.17624343 4.32031539 -0.29342203]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #4
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.1 0.01 2. 10. ]
Tempo consumido: 0.0008533905845575299s
Minimos erros Powell Hibrido [-49.45450117 -48.19 -5. -3.5
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0.02997304 1.17624343 4.32031539 -0.29342203]
NUmero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #5
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [0.1 0.99 0.001 1. ]
Tempo consumido: 0.0008681270943653452s
Minimos erros Powell Hibrido [-40.47 -39.19 4. 5.5]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0.02997304 1.17624343 4.32031539 -0.29342203]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #6
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 1.00000000e-01 9.90000000e-01 1.00000000e-03 1.00000000e+01]
Tempo consumido: 0.00087071122167761s
Minimos erros Powell Hibrido [-40.47 -39.19 4.00000025 5.95815219]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0.02997304 1.17624343 4.32031539 -0.29342203]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #7
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [0.1 0.99 2. 1. ]
Tempo consumido: 0.0008279683591070897s
Minimos erros Powell Hibrido [-40.47 -39.19 4. 5.5]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0.02997304 1.17624343 4.32031539 -0.29342203]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #8
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 10.0]
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Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]

Parametros obtidos: [ 0.1 0.99 2. 10. ]

Tempo consumido: 0.000973168377545193s

Minimos erros Powell Hibrido [ 48.37673379 49.81 93. 94.5 |

Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0.02997304 1.17624343 4.32031539 -0.29342203]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #9
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.99 0.01 0.001 1. ]
Tempo consumido: 0.0008325080422232414s
Minimos erros Powell Hibrido [ 48.53 49.81 93. 94.5]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0.02997304 1.17624343 4.32031539 -0.29342203]
NUmero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #10
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 9.90000000e-01 1.00000000e-02 1.00000000e-03 1.00000000e+01]
Tempo consumido: 0.0008527620130491451s
Minimos erros Powell Hibrido [ 48.53 49.81 92.99999973 93.99551782]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0.02997304 1.17624343 4.32031539 -0.29342203]
NUmero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #11
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.99 0.01 2. 1. ]
Tempo consumido: 0.0008304128038619379s
Minimos erros Powell Hibrido [ 48.53 49.81 93. 94.5]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0.02997304 1.17624343 4.32031539 -0.29342203]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #12
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.99 0.01 2. 10. ]
Tempo consumido: 0.0008510159810813933s
Minimos erros Powell Hibrido [-49.30123495 -48.19 -5. -3.5 ]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0.02997304 1.17624343 4.32031539 -0.29342203]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #13
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.99 0.99 0.001 1. ]
Tempo consumido: 0.0008287366131729049s
Minimos erros Powell Hibrido [ 48.53 49.81 93. 94.5]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0.02997304 1.17624343 4.32031539 -0.29342203]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #14
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
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Parametros obtidos: [ 9.90000000e-01 9.90000000e-01 1.00000000e-03 1.00000000e+01]
Tempo consumido: 0.0008517143938684968s

Minimos erros Powell Hibrido [ 48.53 49.81 93. 94.5]

Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0.02997304 1.17624343 4.32031539 -0.29342203]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #15
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.99 0.99 2. 1. ]
Tempo consumido: 0.0008298540736322649s
Minimos erros Powell Hibrido [ 48.53 49.81 93. 94.5]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0.02997304 1.17624343 4.32031539 -0.29342203]
NUmero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #16
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.99 0.99 2. 10. ]
Tempo consumido: 0.0008671493164634086s
Minimos erros Powell Hibrido [ 48.53 49.81 93. 94.5]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0.02997304 1.17624343 4.32031539 -0.29342203]
NUmero de chamadas ao modelo: 19

A5. Resultados para o método dos Gradientes Conjugados — Farinha de silica

Resultados silica metodo Gradientes Conjugados
Tamanho da amostra: 11 pontos
Testes: 16 testes

TESTE #1

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.32074535 0.01018418 -0.04495226 1.58700931]
Tempo consumido:0.033803947149707574s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 24

TESTE #2

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ -1.24386695e+00 -8.35604508e-03 -7.09141035e-01 9.99806485e+00]
Tempo consumido:0.005014114922427287s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ O. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 108

TESTE #3
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
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Parametros obtidos: [ 0.58747139 -3.56782325 -4.52235022 1.06767419]
Tempo consumido:0.024695666628021168s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 533

TESTE #4

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.53249732 0.25245303 -5.56658746 8.81344973]
Tempo consumido:0.005798921371291607s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 132

TESTE #5

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.44213489 0.98818081 -1.05315951 -0.35664676]
Tempo consumido:0.0011639049097022097s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ O. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 24

TESTE #6

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 22.62425034 0.98693282 -27.15047857 10.00137027]
Tempo consumido:0.0006360445252120012s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 12

TESTE #7

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.5395063 28.99763674 0.06592393 0.99444466]
Tempo consumido:8.171443507484891s
Minimos erros gradientes conjugados: [ 0.03450618 0.02436657 -0.0476121 -0.07862612 -0.06122544 -
0.03995

0.02987098 0.0598308 0.10819551 0.06687896 -0.09623987]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ O. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 180629

TESTE #8
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Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.53032322 0.25980031 -5.57833221 8.81163047]
Tempo consumido:0.005617962618153172s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 132

TESTE #9

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 1.03060864 -0.59067646 -0.95408015 1.68156248]
Tempo consumido:0.0035771306129692704s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan han nan nan nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 78

TESTE #10

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.505 0.28517 10.31605798 9.99947942]
Tempo consumido:0.002959244820221585s
Minimos erros gradientes conjugados: [ 3.29706984e-09 -2.19529997e-01 -2.06729997e-01 -
1.83629997e-01

-1.24429997e-01 -8.67299967e-02 3.23700033e-02 8.81700033e-02

2.25170003e-01 2.35170003e-01 2.40170003e-01]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ O. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 66

TESTE #11

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.51557156 0.2821196 -0.04791914 7.88936315]
Tempo consumido:0.006992019935495364s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ O. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 156

TESTE #12

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.50378537 -0.07597945 -17.42216352 6.95444331]
Tempo consumido:0.005182921293069853s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
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Numero de chamadas ao modelo: 120

TESTE #13

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.7309991 0.99071528 -0.00337297 -0.57201872]
Tempo consumido:0.005915695989294534s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nhan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ O. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 132

TESTE #14

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ -3.15450733 0.98690776 -2.81891376 10.00014232]
Tempo consumido:0.0011796890386914782s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ O. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 24

TESTE #15

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.38781737 0.81857405 -2.87378556 0.64863886]
Tempo consumido:0.09306078007121066s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ O. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 2076

TESTE #16

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.54642875 0.23027193 -5.51292029 8.82700212]
Tempo consumido:0.0055918419799159125s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ O. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 132

A6. Resultados para o método de Levenberg-Marquardt (L-M) — Farinha de silica

Resultados silica metodo LM
Tamanho da amostra: 11 pontos
Testes: 16 testes

TESTE #1
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 1.0]
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Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.26077778 0.50485  0.15462225 -83.91225337]
Tempo consumido: 0.03219466440567167s
Minimos erros por L-M: [ -1.50000017e-04 1.49999983e-04 -2.31122222e-01 -2.08022222e-01
-1.48822222e-01 -1.11122222e-01 7.97777775e-03 6.37777778e-02
2.00777778e-01 2.10777778e-01 2.15777778e-01]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 26

TESTE #2

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.50048018 0.03185161 0.02053939 3.20107602]
Tempo consumido: 0.0090146233669363s
Minimos erros por L-M: [-0.00451982 -0.00422115 0.00457902 0.00237599 0.00228197 0.00418793
-0.00397383 -0.00801128 0.0159671 0.00260003 -0.01126594]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 195

TESTE #3

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.50048017 0.03185168 0.02053939 3.2010778]
Tempo consumido: 0.0042612259379334536s
Minimos erros por L-M: [-0.00451983 -0.00422116 0.00457901 0.00237601 0.002282 0.00418795
-0.00397387 -0.00801134 0.01596708 0.00260004 -0.01126588]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 146

TESTE #4
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 2.85170001e-01 5.05000001e-01 1.04710419e+04 -6.88372105e+04]
Tempo consumido: 0.0007159429480562488s
Minimos erros por L-M: [ 1.43514611e-09 -2.19529999e-01 -2.06729999e-01 -1.83629999e-01
-1.24429999e-01 -8.67299994e-02 3.23700006e-02 8.81700006e-02
2.25170001e-01 2.35170001e-01 2.40170001e-01]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
NUmero de chamadas ao modelo: 16

TESTE #5
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 5.39394143e-01 2.19625419e+03 6.47211789e-02 9.99926899e-01]
Tempo consumido: 0.041884652937733705s
Minimos erros por L-M: [ 0.03439404 0.02448881 -0.04708815 -0.07824345 -0.06101493 -0.03981214
0.02979478 0.05965236 0.10776624 0.06639598 -0.09633159]
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Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 1399

TESTE #6
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 3.05154545e-01 -6.38681726e+00 1.66617216e-04 2.65148430e+01]
Tempo consumido: 0.0007929778784733776s
Minimos erros por L-M: [-0.19984545 -0.19954545 -0.18674545 -0.16364545 -0.10444545 -0.06674545
0.05235455 0.10815455 0.24515455 0.25515455 0.26015455]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 18

TESTE #7
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 5.39378589e-01 2.12766573e+03 6.46966606e-02 9.99924535e-01]
Tempo consumido: 0.042677770498764506s
Minimos erros por L-M: [ 0.03437848 0.02447602 -0.04708522 -0.07823567 -0.06100536 -0.03980225
0.02980465 0.0596617 0.10777189 0.06639851 -0.09634208]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 1453

TESTE #8
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.505 0.26077778 0.82451606 37.25366147]
Tempo consumido: 0.0021601209092217133s
Minimos erros por L-M: [ 1.11022302e-16 -9.34114749e-07 -2.31122222e-01 -2.08022222e-01
-1.48822222e-01 -1.11122222e-01 7.97777778e-03 6.37777778e-02
2.00777778e-01 2.10777778e-01 2.15777778e-01]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 63

TESTE #9

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.50048015 0.0318518 0.02053939 3.20108104]
Tempo consumido: 0.0021101843949440646s
Minimos erros por L-M: [-0.00451985 -0.00422118 0.00457901 0.00237606 0.00228205 0.00418798
-0.00397395 -0.00801145 0.01596705 0.00260006 -0.01126578]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 68

TESTE #10
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Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.50048019 0.0318516 0.02053939 3.20107571]
Tempo consumido: 0.010413264814382844s
Minimos erros por L-M: [-0.00451981 -0.00422115 0.00457902 0.00237598 0.00228196 0.00418792
-0.00397382 -0.00801127 0.01596711 0.00260002 -0.01126595]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 343

TESTE #11

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.50048015 0.0318518 0.02053939 3.20108103]
Tempo consumido: 0.004748648222050567s
Minimos erros por L-M: [-0.00451985 -0.00422118 0.00457901 0.00237606 0.00228205 0.00418798
-0.00397395 -0.00801145 0.01596705 0.00260006 -0.01126578]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 162

TESTE #12

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ nan nan nan nan]
Tempo consumido: 0.522548396514082s
Minimos erros por L-M: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 10001

TESTE #13
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 5.64912916e-01 1.99516514e+02 3.45669351e-11 3.58800860e-01]
Tempo consumido: 0.04427629768587904s
Minimos erros por L-M: [ 0.05890518 -0.00281691 -0.08177764 -0.09889181 -0.06993878 -0.04424288
0.03782146 0.07334843 0.13451459 0.09499669 -0.10191465]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 1498

TESTE #14
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.50048019 0.03185159 0.02053939 3.20107545]
Tempo consumido: 0.013002281016162631s
Minimos erros por L-M: [-0.00451981 -0.00422115 0.00457902 0.00237598 0.00228196 0.00418792
-0.00397382 -0.00801127 0.01596711 0.00260002 -0.01126596]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
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0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Ndmero de chamadas ao modelo: 441

TESTE #15
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 5.39398815e-01 2.11349868e+03 6.47325074e-02 9.99924041e-01]
Tempo consumido: 0.0423349196615771s
Minimos erros por L-M: [ 0.03439871 0.02449241 -0.04708932 -0.07824515 -0.06101615 -0.03981302
0.02979538 0.05965394 0.10777195 0.06640443 -0.09631337]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313
0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
NUmero de chamadas ao modelo: 1484

TESTE #16

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.505, 0.04, 0.016, 3.4]
Parametros obtidos: [ 0.50048017 0.03185167 0.02053939 3.20107766]
Tempo consumido: 0.002723251139460481s
Minimos erros por L-M: [-0.00451983 -0.00422116 0.00457902 0.00237601 0.00228199 0.00418794
-0.00397387 -0.00801134 0.01596708 0.00260004 -0.01126589]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ 0. 0.00029973 0.01176243 0.02459048 0.05354805
0.06901313

0.08020054 0.06694634 0.04320315 0.01813673 -0.00293422]
Numero de chamadas ao modelo: 85

B. Relatorios de resultados para solo repositorio — sem restrigcdes

B1. Resultados para o método de Nelder - Mead (N-M) — Solo repositorio

Tamanho da amostra: 18 pontos
Testes: 16 testes

TESTE #1

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.29320596 -70.52366737 14.95265524 1.00029206]
Tempo consumido: 0.07062720261932731s
Minimos erros por N-M: [ 0.00938013 -0.00369969 -0.01897097 -0.02522914 -0.02627436 -0.02419525
-0.02087224 -0.01670262 -0.0112442 -0.00599289 0.00457571 0.01624804

0.02379994 0.03198173 0.04145439 0.04349277 0.03049737 -0.048249 ]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
NUmero de chamadas ao modelo: 1009

TESTE #2
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]

153



Parametros obtidos: [ 0.29369127 -171.48657117 15.51858917 1.00012008]
Tempo consumido: 0.09206519264319908s
Minimos erros por N-M: [ 0.00974257 -0.00362993 -0.0190438 -0.02532008 -0.02636486 -0.02427737
-0.02094995 -0.01677253 -0.01130754 -0.00604905 0.0045344 0.01622012
0.02378396 0.03197654 0.04146544 0.04351567 0.03057048 -0.04809399]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
NUmero de chamadas ao modelo: 1348

TESTE #3

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27965834 -0.00456989 0.41295716 1.26739945]
Tempo consumido: 0.025498561968071376s
Minimos erros por N-M: [-0.00042583 0.00061334 0.00189007 0.00057659 0.00011788 -0.00206626
-0.00140599 -0.00234541 -0.00144385 -0.0013033 -0.00123816 0.00152098

0.00184392 0.0042089 0.00635639 0.00419964 -0.01487654 0.00379329]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 318

TESTE #4

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27965566 -0.0045772 0.41294464 1.2673912 ]
Tempo consumido: 0.04421539609084396s
Minimos erros por N-M: [-0.00042851 0.00061068 0.00188757 0.00057427 0.00011609 -0.00206768
-0.00140725 -0.00234645 -0.00144474 -0.00130407 -0.00123881 0.00152033

0.00184319 0.00420805 0.00635528 0.0041983 -0.01487913 0.00378715]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 646

TESTE #5

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.29464297 101.13829643 16.68522133 0.9997965 ]
Tempo consumido: 0.07090167884465765s
Minimos erros por N-M: [ 0.01044415 -0.00350397 -0.01918663 -0.02549572 -0.02653811 -0.02443423
-0.02109828 -0.01690589 -0.01142833 -0.00615611 0.00445568 0.01616687

0.02375344 0.03196655 0.04148635 0.04355913 0.03070965 -0.04779497]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03
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1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 1040

TESTE #6

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27966053 -0.00456287 0.41297599 1.2674121]
Tempo consumido: 0.04108797347148868s
Minimos erros por N-M: [-0.00042364 0.00061549 0.00189196 0.00057815 0.00011851 -0.00206631
-0.00140631 -0.00234616 -0.0014449 -0.00130461 -0.00123982 0.0015192

0.00184214 0.00420721 0.00635495 0.00419845 -0.01487618 0.00379858]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 607

TESTE #7

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 2.94026586e-01 9.71349431e+03 1.59186567e+01 9.99997880e-01]
Tempo consumido: 0.697928088625789s
Minimos erros por N-M: [ 0.00999179 -0.00358143 -0.01909013 -0.02537789 -0.02642149 -0.02432797
-0.02099743 -0.01681456 -0.01134501 -0.00608155 0.00451216 0.01620706

0.02377909 0.03197905 0.04147903 0.04353732 0.03062606 -0.04798743]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 10000

TESTE #8

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27965791 -0.00456026 0.41299115 1.26740478]
Tempo consumido: 0.05384364493252636s
Minimos erros por N-M: [-0.00042627 0.00061284 0.00188924 0.00057541 0.00011593 -0.00206862
-0.00140846 -0.00234798 -0.00144641 -0.00130577 -0.00124023 0.00151945

0.00184294 0.00420848 0.00635682 0.00420071 -0.01487286 0.00380179]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 767

TESTE #9
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Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.29368867 -170.09761342 15.51547378 1.00012106]
Tempo consumido: 0.10507131492969068s
Minimos erros por N-M: [ 0.00974065 -0.00363027 -0.0190434 -0.02531958 -0.02636438 -0.02427694
-0.02094954 -0.01677216 -0.01130721 -0.00604876 0.00453462 0.01622025
0.02378403 0.03197655 0.04146536 0.04351553 0.03057007 -0.0480948 ]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
NUmero de chamadas ao modelo: 1508

TESTE #10
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 2.07999997e-01 5.89938205e-04 2.25512027e-03 1.31827678e+01]
Tempo consumido: 0.027609025728130288s
Minimos erros por N-M: [ -7.20000031e-02 -7.00000031e-02 -6.40000031e-02 -6.00000031e-02
-4.50000031e-02 -3.40000031e-02 -2.70000031e-02 -1.70000031e-02
-7.00000315e-03 2.99999685e-03 2.29999969e-02 4.29999969e-02
5.79999969e-02 7.29999969e-02 9.29999969e-02 1.02999997e-01
-4.59229362e-08 -6.17953579e-08]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 416

TESTE #11

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27965577 -0.00455924 0.41292095 1.26743326]
Tempo consumido: 0.023504942667294193s
Minimos erros por N-M: [-0.00042839 0.00061094 0.00188813 0.00057496 0.00011654 -0.00206777
-0.00140766 -0.00234746 -0.00144626 -0.00130613 -0.00124185 0.00151663

0.00183913 0.00420385 0.00635119 0.00419451 -0.01487988 0.00379982]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 331

TESTE #12
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27878879 0.0183294 0.36687196 1.32254927]
Tempo consumido: 0.04206072280136164s
Minimos erros por N-M: [ -1.26851958e-03 -7.42311557e-06 2.00209096e-03 1.23211027e-03
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1.48375933e-03 -7.21553745e-04 -2.01468416e-04 -1.51266890e-03
-1.00007891e-03 -1.31887786e-03 -2.15963691e-03 -1.50627248e-05
-3.51778236e-06 2.29242521e-03 4.71321214e-03 3.02413026e-03
-1.20164770e-02 2.19168414e-02]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
NUmero de chamadas ao modelo: 602

TESTE #13

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 2.94036687e-01 1.11408858e+04 1.59340744e+01 9.99998152e-01]
Tempo consumido: 0.7086522169717102s
Minimos erros por N-M: [ 0.00999863 -0.00358219 -0.01909436 -0.02538246 -0.02642581 -0.02433193
-0.02100121 -0.01681803 -0.01134822 -0.00608446 0.00450984 0.0162053

0.02377783 0.03197826 0.04147897 0.04353783 0.03062929 -0.04797259]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 10000

TESTE #14
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 2.08000149e-01 5.93166017e-04 2.21619536e-03 1.97769561e+01]
Tempo consumido: 0.026504206540217012s
Minimos erros por N-M: [ -7.19998507e-02 -6.99998507e-02 -6.39998507e-02 -5.99998507e-02
-4.49998507e-02 -3.39998507e-02 -2.69998507e-02 -1.69998507e-02
-6.99985070e-03 3.00014930e-03 2.30001493e-02 4.30001493e-02
5.80001493e-02 7.30001493e-02 9.30001493e-02 1.03000149e-01
8.91564127e-07 3.16601650e-06]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 399

TESTE #15

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.25748289 1.22998631 2.50045032 0.98109974]
Tempo consumido: 0.008479848695853942s
Minimos erros por N-M: [-0.02318445 -0.02480695 -0.02759175 -0.0295288 -0.02574049 -0.02177113
-0.01779717 -0.01272337 -0.00665519 -0.0008424 0.01064877 0.02296223

0.03097586 0.03950167 0.0493776 0.05162905 0.03870824 -0.05534408]
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Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 125

TESTE #16
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27665141 0.16504129 1.22778639 15.94802777]
Tempo consumido: 0.015791392481446564s
Minimos erros por N-M: [ -3.34858548e-03 -1.34858548e-03 4.65017129e-03 5.08711920e-05
-8.79540895e-02 -7.69586999e-02 -6.99587054e-02 -5.99587058e-02
-4.99587058e-02 -3.99587058e-02 -1.99587058e-02 4.12942086e-05
1.50412942e-02 3.00412942e-02 5.00412942e-02 6.00412942e-02
8.50412942e-02 1.64451294e-01]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 230

B2. Resultados para o método de Newton-Raphson — Solo repositorio

Tamanho da amostra: 4 pontos
Testes: 16 testes

TESTE #1
Mensagem de erro: 'Function returned non-finite results'

TESTE #2
Mensagem de erro: 'Function returned non-finite results’

TESTE #3
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #4
Mensagem de erro: 'Function returned non-finite results'

TESTE #5
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #6
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #7
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Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #8
Mensagem de erro: 'Function returned non-finite results'

TESTE #9
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #10
Mensagem de erro: 'Function returned non-finite results'

TESTE #11
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #12
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #13
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #14
Mensagem de erro: 'A solution was not found. More than 10000 iterations are needed to neet
convergence.'

TESTE #15
Mensagem de erro: 'Function returned non-finite results'

TESTE #16
Mensagem de erro: 'Function returned non-finite results’

B3. Resultados para o método de Powell — Solo repositério

Tamanho da amostra: 18 pontos
Testes: 16 testes

TESTE #1

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.29650535 7.45987739 20.38059975 0.99721695]
Tempo consumido:0.06790311338452233s
Minimos erros por Powell [ 0.01159716 -0.00371762 -0.01978862 -0.02605364 -0.02691708 -0.02468806
-0.02129843 -0.01701998 -0.01147534 -0.00613353 0.00461308 0.01643797

0.02412096 0.0324175 0.0420563 0.04421079 0.03164751 -0.04759204]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
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Ndmero de chamadas ao modelo 677

TESTE #2

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 5.32090896e+00 1.89366111e-01 1.39269935e+05 1.39613349e+01]
Tempo consumido:0.03843183980086855s
Minimos erros por Powell [-0.09063389 -0.08863389 -0.08263389 -0.07863389 -0.06363389 -0.05263389
-0.04563389 -0.03563389 -0.02563389 -0.01563389 0.00436611 0.02436611

0.03936611 0.05436611 0.07436611 0.08436611 0.10936611 0.18877611]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo 535

TESTE #3
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.65429035 207.56349797 -0.2403044 192.48529337]
Tempo consumido:0.8338140741351205s
Minimos erros por Powell [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan
nan nan nan]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo 10042

TESTE #4

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 5.26419014e+00 1.89366111e-01 1.23361472e+05 1.40552409e+01]
Tempo consumido:0.018671367450332377s
Minimos erros por Powell [-0.09063389 -0.08863389 -0.08263389 -0.07863389 -0.06363389 -0.05263389
-0.04563389 -0.03563389 -0.02563389 -0.01563389 0.00436611 0.02436611

0.03936611 0.05436611 0.07436611 0.08436611 0.10936611 0.18877611]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo 302

TESTE #5
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.29850405 9.56815952 22.35122255 0.99783976]
Tempo consumido:0.04544641846938646s
Minimos erros por Powell [ 0.01316404 -0.00306298 -0.01961346 -0.02598989 -0.02696137 -0.02477195
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-0.02139579 -0.01713599 -0.0116039 -0.00627362 0.00445416 0.01626623
0.02394037 0.03223073 0.04186332 0.04401563 0.0314698 -0.04722136]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo 726

TESTE #6

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 5.32055397e+00 1.89366111e-01 8.58484985e+04 1.39560630e+01]
Tempo consumido:0.028696384596366142s
Minimos erros por Powell [-0.09063389 -0.08863389 -0.08263389 -0.07863389 -0.06363389 -0.05263389
-0.04563389 -0.03563389 -0.02563389 -0.01563389 0.00436611 0.02436611

0.03936611 0.05436611 0.07436611 0.08436611 0.10936611 0.18877611]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo 461

TESTE #7

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.29900072 9.05391015 23.425742 0.99772029]
Tempo consumido:0.04357551029530282s
Minimos erros por Powell [ 0.01345391 -0.00314529 -0.01982075 -0.02620447 -0.0271613 -0.02495662
-0.02157335 -0.01730156 -0.01175969 -0.00641889 0.00433035 0.0161617

0.02385314 0.03215929 0.04181605 0.04398638 0.03152259 -0.04691112]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo 687

TESTE #8

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 5.30884167e+00 1.89366111e-01 1.20514150e+05 1.38557114e+01]
Tempo consumido:0.020811513753842936s
Minimos erros por Powell [-0.09063389 -0.08863389 -0.08263389 -0.07863389 -0.06363389 -0.05263389
-0.04563389 -0.03563389 -0.02563389 -0.01563389 0.00436611 0.02436611

0.03936611 0.05436611 0.07436611 0.08436611 0.10936611 0.18877611]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
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2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Ndmero de chamadas ao modelo 343

TESTE #9

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.29650535 7.45987739 20.38059975 0.99721695]
Tempo consumido:0.04288973877964919s
Minimos erros por Powell [ 0.01159716 -0.00371762 -0.01978862 -0.02605364 -0.02691708 -0.02468806
-0.02129843 -0.01701998 -0.01147534 -0.00613353 0.00461308 0.01643797

0.02412096 0.0324175 0.0420563 0.04421079 0.03164751 -0.04759204]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo 677

TESTE #10
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 4.92160485 274.36810333 -0.65173 325.73125486]
Tempo consumido:0.786437382404747s
Minimos erros por Powell [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan
nan nan nan]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo 10034

TESTE #11
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 2.79720108e+02 2.83474988e+02 -1.38572889e-01 2.83080609e+02]
Tempo consumido:0.7848222329932997s
Minimos erros por Powell [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan
nan nan nan]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Ndmero de chamadas ao modelo 10067

TESTE #12
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 5.28193384e+00 1.89366112e-01 1.32205558e+05 1.37875045e+01]
Tempo consumido:0.021929742467268643s
Minimos erros por Powell [-0.09063389 -0.08863389 -0.08263389 -0.07863389 -0.06363389 -0.05263389
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-0.04563389 -0.03563389 -0.02563389 -0.01563389 0.00436611 0.02436611

0.03936611 0.05436611 0.07436611 0.08436611 0.10936611 0.18877611]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo 357

TESTE #13

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.29588381 9.82851899 19.1579023 0.99789106]
Tempo consumido:0.041061992515808665s
Minimos erros por Powell [ 0.01120604 -0.00368176 -0.01963614 -0.02591426 -0.02683087 -0.02463921
-0.02126566 -0.01701308 -0.01148869 -0.00616798 0.00453747 0.01632727

0.02398019 0.03225042 0.04185107 0.04397884 0.03131477 -0.04784256]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo 634

TESTE #14

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 5.32055397e+00 1.89366111e-01 1.38902659e+05 1.39560630e+01]
Tempo consumido:0.029130168778434218s
Minimos erros por Powell [-0.09063389 -0.08863389 -0.08263389 -0.07863389 -0.06363389 -0.05263389
-0.04563389 -0.03563389 -0.02563389 -0.01563389 0.00436611 0.02436611

0.03936611 0.05436611 0.07436611 0.08436611 0.10936611 0.18877611]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo 463

TESTE #15
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 2.79720363e+02 2.85030272e+02 -6.93919657e-03 2.83081657e+02]
Tempo consumido:0.7683123832777632s
Minimos erros por Powell [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan
nan nan nan]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
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Ndmero de chamadas ao modelo 10068

TESTE #16

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 5.30884166e+00 1.89366111e-01 1.20514150e+05 1.38557114e+01]
Tempo consumido:0.022254993302221138s
Minimos erros por Powell [-0.09063389 -0.08863389 -0.08263389 -0.07863389 -0.06363389 -0.05263389
-0.04563389 -0.03563389 -0.02563389 -0.01563389 0.00436611 0.02436611

0.03936611 0.05436611 0.07436611 0.08436611 0.10936611 0.18877611]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo 349

B4. Resultados para o método de Powell-hibrido — Solo repositério

Tamanho da amostra: 4 pontos
Testes: 16 testes

TESTE #1
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [0.1 0.01 0.001 1. ]
Tempo consumido: 0.03188317230262505s
Minimos erros Powell Hibrido [-18. -13.5 -5. 9.941]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-04 1.21795149e+00 -2.54215041e+00
7.94116816e+00]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #2
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 1.00000000e-01 1.00000000e-02 1.00000000e-03 1.00000000e+01]
Tempo consumido: 0.000882723921615737s
Minimos erros Powell Hibrido [-18. -13.5 -5. 0.941]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-04 1.21795149e+00 -2.54215041e+00
7.94116816e+00]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #3
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [0.1 0.01 2. 1. ]
Tempo consumido: 0.0008189588341535048s
Minimos erros Powell Hibrido [-18. -13.5 -5. 9.941]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-04 1.21795149e+00 -2.54215041e+00
7.94116816e+00]
Numero de chamadas ao modelo: 19
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TESTE #4
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 1.66397500e-01 2.99397692e+00 1.69497431e+08 -4.48922843e+08]
Tempo consumido: 0.0009498413904560493s
Minimos erros Powell Hibrido [-11.36024997 -6.86024997 1.63975003 16.58075003]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-04 1.21795149e+00 -2.54215041e+00
7.94116816e+00]
Numero de chamadas ao modelo: 27

TESTE #5
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [0.1 0.99 0.001 1. ]
Tempo consumido: 0.000812463595233473s
Minimos erros Powell Hibrido [-18. -13.5 -5. 9.941]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-04 1.21795149e+00 -2.54215041e+00
7.94116816e+00]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #6
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 1.00000000e-01 9.90000000e-01 1.00000000e-03 1.00000000e+01]
Tempo consumido: 0.0008324382009445297s
Minimos erros Powell Hibrido [-18. -13.5 -5. 98.941]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-04 1.21795149e+00 -2.54215041e+00
7.94116816e+00]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #7
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [0.1 0.99 2. 1. ]
Tempo consumido: 0.000811066769659273s
Minimos erros Powell Hibrido [-18. -13.5 -5. 9.941]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-04 1.21795149e+00 -2.54215041e+00
7.94116816e+00]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #8
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 1.66397500e-01 5.01640451e+01 3.05968809e+08 -7.69462693e+08]
Tempo consumido: 0.00339987344760298s
Minimos erros Powell Hibrido [-11.36024997 -6.86024997 1.63975003 16.58075003]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-04 1.21795149e+00 -2.54215041e+00
7.94116816e+00]
NUmero de chamadas ao modelo: 27

TESTE #9
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.99 0.01 0.001 1. ]
Tempo consumido: 0.000812184230118633s

165



Minimos erros Powell Hibrido [ 71.  75.5 84. 98.941]

Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-04 1.21795149e+00 -2.54215041e+00
7.94116816e+00]

Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #10
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 9.90000000e-01 1.00000000e-02 1.00000000e-03 1.00000000e+01]
Tempo consumido: 0.0008646350304298486s
Minimos erros Powell Hibrido [ 71. 75.5 84. 0.941]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-04 1.21795149e+00 -2.54215041e+00
7.94116816e+00]
NUmero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #11
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.99 0.01 2. 1. ]
Tempo consumido: 0.0008274794701561214s
Minimos erros Powell Hibrido [ 71. 75.5 84. 98.941]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-04 1.21795149e+00 -2.54215041e+00
7.94116816e+00]
NUmero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #12
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 1.66397500e-01 -4.70592233e-01 1.48955400e+08 -3.35586406e+08]
Tempo consumido: 0.000990838221058818s
Minimos erros Powell Hibrido [-11.36025003 -6.86025003 1.63974997 16.58074997]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-04 1.21795149e+00 -2.54215041e+00
7.94116816e+00]
Numero de chamadas ao modelo: 28

TESTE #13
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.99 0.99 0.001 1. ]
Tempo consumido: 0.000812463595233473s
Minimos erros Powell Hibrido [ 71. 75.5 84. 98.941]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-04 1.21795149e+00 -2.54215041e+00
7.94116816e+00]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #14
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 9.90000000e-01 9.90000000e-01 1.00000000e-03 1.00000000e+01]
Tempo consumido: 0.0008339048677974414s
Minimos erros Powell Hibrido [ 71. 75.5 84. 98.941]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-04 1.21795149e+00 -2.54215041e+00
7.94116816e+00]
Numero de chamadas ao modelo: 19
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TESTE #15
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.99 0.99 2. 1. ]
Tempo consumido: 0.0008114858173315365s
Minimos erros Powell Hibrido [ 71. 75.5 84. 98.941]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-04 1.21795149e+00 -2.54215041e+00
7.94116816e+00]
Numero de chamadas ao modelo: 19

TESTE #16
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.99 0.99 2. 10. ]
Tempo consumido: 0.0008356508997651932s
Minimos erros Powell Hibrido [ 71. 75.5 84. 98.941]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-04 1.21795149e+00 -2.54215041e+00
7.94116816e+00]
Numero de chamadas ao modelo: 19

B5. Resultados para o método dos Gradientes Conjugados — Solo repositorio

Tamanho da amostra: 18 pontos
Testes: 16 testes

TESTE #1

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27965771 -0.00457332 0.41298082 1.26738828]
Tempo consumido:0.03354595346615282s
Minimos erros gradientes conjugados: [-0.00042647 0.00061262 0.00188907 0.00057535 0.00011626
-0.00206798

-0.00140769 -0.00234703 -0.00144535 -0.00130464 -0.00123911 0.00152038

0.00184361 0.00420883 0.00635657 0.00419996 -0.01487625 0.00379111]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 702

TESTE #2

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [-1.73394333 2.03889102 -6.57027983 9.99312908]
Tempo consumido:0.008470839170900211s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan
nan nan

nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

167



1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 53

TESTE #3
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.17702772 -0.09274157 -5.22450794 1.32780669]
Tempo consumido:0.016759811652039575s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nhan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan
nan nan
nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 366

TESTE #4
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.36023817 -0.03022449 -11.78147542 8.9755861 ]
Tempo consumido:0.005214838757439846s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan han nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan
nan nan
nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 121

TESTE #5
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 1.12691622 0.9482772 -1.49443878 1.3738816 ]
Tempo consumido:0.0014095366869252834s
Minimos erros gradientes conjugados: [ han han nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan
nan nan
nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 30

TESTE #6
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 10.0]
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Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 17.17636744 -8.90418514 -0.75580211 10.00005722]
Tempo consumido:0.0006718731011902401s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan
nan nan

nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 12

TESTE #7

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.28287524 7.2238745 8.62707343 0.99705879]
Tempo consumido:0.7693389802335212s
Minimos erros gradientes conjugados: [ 0.00058975 -0.00787677 -0.01970539 -0.02510303 -0.02537365
-0.02305186

-0.01965507 -0.01539309 -0.00988032 -0.00458592 0.00603447 0.01772273

0.02526998 0.03343428 0.04285846 0.04484475 0.03144246 -0.05152851]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 17130

TESTE #8
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.32741138 0.15491467 -2.33442451 9.67848979]
Tempo consumido:0.005622502301270149s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan
nan nan
nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 132

TESTE #9
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.2796683 -0.00458255 0.41324561 1.2673211 ]
Tempo consumido:0.028094771821558284s
Minimos erros gradientes conjugados: [-0.00041597 0.00062228 0.00189531 0.00057845 0.00011302
-0.00207418
-0.00141472 -0.00235474 -0.00145304 -0.00131185 -0.00124428 0.00151765
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0.00184315 0.00421031 0.00636061 0.0042055 -0.01486795 0.00378874]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 618

TESTE #10
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.16263836 0.09034214 -0.49087946 9.97716614]
Tempo consumido:0.004838533947750356s
Minimos erros gradientes conjugados: [ han nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan
nan nan
nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 108

TESTE #11
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.48990854 -0.02522254 -18.66974007 9.3875414 ]
Tempo consumido:0.02420209831137754s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan han nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan
nan nan
nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 156

TESTE #12
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.22186996 0.14535071 -3.30902166 9.5238537 ]
Tempo consumido:0.01910857385505693s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan
nan nan
nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
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Numero de chamadas ao modelo: 388

TESTE #13

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.29728484 15.75877119 20.58471154 0.99869439]
Tempo consumido:0.21598240837871863s
Minimos erros gradientes conjugados: [ 0.01228762 -0.00331539 -0.01966208 -0.02603033 -0.02702999
-0.02486583

-0.0215009 -0.01725934 -0.01174154 -0.00642607 0.0042733 0.01606196

0.02371685 0.03199117 0.0416022 0.04374094 0.03116454 -0.04701545]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 4523

TESTE #14
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.1421926 -8.43250492 -3.58035875 10.00027087]
Tempo consumido:0.0012280192035578619s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan
nan nan
nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 24

TESTE #15

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.29216606 13.0555572 15.01028568 0.9984082 ]
Tempo consumido:0.35961588693535074s
Minimos erros gradientes conjugados: [ 0.00837658 -0.00449384 -0.01945525 -0.02557364 -0.02641802
-0.02423722

-0.02087441 -0.01664422 -0.01114079 -0.00584444 0.00480748 0.01654661

0.02415287 0.03237999 0.04191429 0.04399259 0.03110804 -0.04859838]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 7513

TESTE #16
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
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Parametros obtidos: [ -0.41405615 0.11454264 -21.44679007 8.23884495]
Tempo consumido:0.007226756473238893s
Minimos erros gradientes conjugados: [ nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan nan
nan nan

nan nan nan]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 143

B6. Resultados para o método de Levenberg-Marquardt (L-M) — Solo repositério

Tamanho da amostra: 18 pontos
Testes: 16 testes

TESTE #1

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27965823 -0.00456846 0.4129761 1.2673995 ]
Tempo consumido: 0.0022847177504403495s
Minimos erros por L-M: [-0.00042595 0.00061317 0.00188967 0.00057596 0.00011673 -0.0020677
-0.00140752 -0.00234705 -0.00144553 -0.00130498 -0.00123975 0.00151956

0.00184268 0.00420784 0.00635561 0.00419906 -0.01487636 0.00379455]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 62

TESTE #2

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27965823 -0.00456839 0.41297588 1.26739971]
Tempo consumido: 0.03504167429100626s
Minimos erros por L-M: [-0.00042595 0.00061318 0.00188968 0.00057597 0.00011674 -0.00206769
-0.00140751 -0.00234704 -0.00144553 -0.00130498 -0.00123976 0.00151955

0.00184266 0.00420783 0.00635559 0.00419904 -0.01487637 0.0037946 ]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 180

TESTE #3
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
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Parametros obtidos: [ 0.27965823 -0.00456839 0.41297587 1.26739969]
Tempo consumido: 0.0014872700301295297s
Minimos erros por L-M: [-0.00042595 0.00061318 0.00188968 0.00057597 0.00011674 -0.00206769
-0.00140751 -0.00234704 -0.00144553 -0.00130498 -0.00123976 0.00151955

0.00184266 0.00420783 0.00635559 0.00419904 -0.01487637 0.0037946 ]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
NUmero de chamadas ao modelo: 46

TESTE #4
Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 9.75983330e-02 2.35250000e-01 6.25690171e-02 -6.88745501e+02]
Tempo consumido: 0.0008916636052906171s
Minimos erros por L-M: [-0.04475 -0.04275 -0.03675 -0.03275 -0.01775 -0.00675
0.00025 0.01025 0.02025 0.03025 0.05025 0.07025
-0.05240167 -0.03740167 -0.01740167 -0.00740167 0.01759833 0.09700833]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 21

TESTE #5

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 2.93971729e-01 1.17209556e+03 1.58786689e+01 9.99982432e-01]
Tempo consumido: 0.023975393520684896s
Minimos erros por L-M: [ 0.00994633 -0.00360321 -0.01909755 -0.025382 -0.02642262 -0.02432813
-0.02099728 -0.01681402 -0.01134423 -0.00608055 0.00451343 0.01620847

0.02378053 0.03198048 0.04148034 0.04353848 0.03062577 -0.04800555]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 854

TESTE #6
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 2.80000000e-01 1.84034706e-01 2.03977262e+01 2.70118334e+05]
Tempo consumido: 0.000740247713047329s
Minimos erros por L-M: [ -5.55111512e-17 -9.39652941e-02 -8.79652941e-02 -8.39652941e-02
-6.89652941e-02 -5.79652941e-02 -5.09652941e-02 -4.09652941e-02
-3.09652941e-02 -2.09652941e-02 -9.65294118e-04 1.90347059e-02
3.40347059e-02 4.90347059e-02 6.90347059e-02 7.90347059e-02
1.04034706e-01 1.83444706e-01]
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Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 16

TESTE #7

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 2.94036532e-01 1.07210577e+03 1.59446871e+01 9.99980795e-01]
Tempo consumido: 0.029691483135426425s
Minimos erros por L-M: [ 0.00999646 -0.00358828 -0.01910116 -0.02538884 -0.0264312 -0.02433671
-0.02100574 -0.01682217 -0.01135206 -0.00608801 0.00450684 0.01620274

0.02377562 0.03197634 0.04147741 0.04353649 0.03062827 -0.0479853 ]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 1055

TESTE #8

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27965823 -0.00456842 0.41297595 1.26739963]
Tempo consumido: 0.05780315654643259s
Minimos erros por L-M: [-0.00042595 0.00061317 0.00188968 0.00057596 0.00011674 -0.00206769
-0.00140751 -0.00234705 -0.00144553 -0.00130498 -0.00123975 0.00151955

0.00184267 0.00420783 0.00635559 0.00419905 -0.01487637 0.00379458]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 112

TESTE #9

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 2.94031715e-01 1.07502411e+03 1.59403914e+01 9.99980847e-01]
Tempo consumido: 0.028921971926599593s
Minimos erros por L-M: [ 0.00999261 -0.00358976 -0.01910134 -0.02538875 -0.02643093 -0.02433639
-0.02100542 -0.01682184 -0.01135173 -0.00608768 0.00450716 0.01620303

0.02377589 0.03197659 0.04147764 0.04353669 0.03062834 -0.04798572]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 1032

174



TESTE #10
Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 2.80000000e-01 1.84034706e-01 7.05787518e+01 9.32662296e+05]
Tempo consumido: 0.0007520508891493138s
Minimos erros por L-M: [ -5.55111512e-17 -9.39652941e-02 -8.79652941e-02 -8.39652941e-02
-6.89652941e-02 -5.79652941e-02 -5.09652941e-02 -4.09652941e-02
-3.09652941e-02 -2.09652941e-02 -9.65294118e-04 1.90347059e-02
3.40347059e-02 4.90347059e-02 6.90347059e-02 7.90347059e-02
1.04034706e-01 1.83444706e-01]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 16

TESTE #11

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27965823 -0.00456845 0.41297605 1.26739954]
Tempo consumido: 0.002542711433995093s
Minimos erros por L-M: [-0.00042595 0.00061317 0.00188967 0.00057596 0.00011673 -0.0020677
-0.00140752 -0.00234705 -0.00144553 -0.00130498 -0.00123975 0.00151955

0.00184267 0.00420784 0.0063556 0.00419906 -0.01487636 0.00379456]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 83

TESTE #12

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27965823 -0.0045684 0.41297595 1.26739966]
Tempo consumido: 0.0025735812791849166s
Minimos erros por L-M: [-0.00042595 0.00061318 0.00188968 0.00057597 0.00011674 -0.00206769
-0.00140751 -0.00234705 -0.00144553 -0.00130499 -0.00123976 0.00151955

0.00184266 0.00420783 0.00635559 0.00419905 -0.01487637 0.00379459]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 84

TESTE #13
Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 2.94029524e-01 1.15717261e+03 1.59364708e+01 9.99982207e-01]
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Tempo consumido: 0.022442517135557727s
Minimos erros por L-M: [ 0.00999123 -0.00358932 -0.01910015 -0.02538754 -0.02642985 -0.02433544
-0.02100452 -0.01682103 -0.01135101 -0.00608704 0.00450764 0.01620337

0.0237761 0.03197668 0.04147755 0.04353647 0.03062755 -0.04798789]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
NUmero de chamadas ao modelo: 795

TESTE #14

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27965823 -0.00456852 0.4129763 1.26739932]
Tempo consumido: 0.003168698815072868s
Minimos erros por L-M: [-0.00042595 0.00061317 0.00188967 0.00057595 0.00011672 -0.00206771
-0.00140752 -0.00234705 -0.00144553 -0.00130498 -0.00123974 0.00151957

0.00184269 0.00420786 0.00635562 0.00419908 -0.01487635 0.00379451]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 105

TESTE #15

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 2.94070337e-01 9.49629122e+02 1.59800502e+01 9.99978319e-01]
Tempo consumido: 0.030106130807127707s
Minimos erros por L-M: [ 0.01002245 -0.00358088 -0.01910336 -0.02539263 -0.02643574 -0.02434116
-0.02101009 -0.01682631 -0.011356 -0.00609171 0.00450368 0.01620009

0.02377345 0.03197461 0.04147639 0.04353599 0.03063026 -0.04797469]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 1076

TESTE #16

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27965825 -0.00456851 0.41297673 1.26739928]
Tempo consumido: 0.0022504256825937596s
Minimos erros por L-M: [-0.00042593 0.00061319 0.00188968 0.00057596 0.00011672 -0.00206771
-0.00140753 -0.00234707 -0.00144554 -0.001305 -0.00123976 0.00151956

0.00184268 0.00420785 0.00635562 0.00419908 -0.01487634 0.00379453]
Minimos erros por Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03
9.51072338e-03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
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1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 71

C. Relatério de resultados dos parametros com restricdo — solo repositorio

Cl. Resultados para o método dos Gradientes Conjugados — Solo repositério

(parametros com restri¢cdes)

Tamanho da amostra: 18 pontos
Testes: 16 testes

TESTE #1

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27872258 0.01 0.37269034 1.30359524]
Tempo consumido:0.031222543647307126s
Minimos erros Newton gradientes conjugados: [-0.00134114 -0.00012938 0.00174179 0.00089448
0.00114241 -0.0009257

-0.000316 -0.00145629 -0.00079868 -0.00096936 -0.00157658 0.00066374

0.00065936 0.00286097 0.0050101 0.00303677 -0.01380069 0.01487851]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 119
Mensagem de encerramento: Converged (|f_n-f_(n-1)| ~= 0)

TESTE #2

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 2.07999971e-01 1.00000000e-02 2.32850365e-03 1.00000000e+01]
Tempo consumido:0.011529118924332567s
Minimos erros Newton gradientes conjugados: [ -7.20000294e-02 -7.00000294e-02 -6.40000294e-02 -
6.00000294e-02

-4.50000294e-02 -3.40000294e-02 -2.70000294e-02 -1.70000294e-02

-7.00002938e-03 2.99997062e-03 2.29999706e-02 4.29999706e-02

5.79999706e-02 7.29999706e-02 9.29999705e-02 1.02999967e-01

9.16953448e-07 9.41000000e-03]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 45
Mensagem de encerramento: Converged (|f_n-f_(n-1)| ~= 0)

TESTE #3
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Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27874593 0.01 0.37452703 1.3028172]
Tempo consumido:0.02159513290096926s
Minimos erros Newton gradientes conjugados: [-0.00131834 -0.00011202 0.00173697 0.00086946
0.001079 -0.00100276
-0.00039457 -0.00153113 -0.00086538 -0.00102325 -0.00159602 0.0006787
0.00070398 0.00292991 0.00510967 0.00315372 -0.01365389 0.01492563]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 84
Mensagem de encerramento: Converged (|f_n-f_(n-1)| ~= 0)

TESTE #4

Parametros iniciais: [0.1, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27840306 0.01 0.36982094 1.30384736]
Tempo consumido:0.06737204030121148s
Minimos erros Newton gradientes conjugados: [-0.0016599 -0.00043927 0.00147485 0.00067292
0.00103247 -0.00096422

-0.00032739 -0.00143076 -0.00075095 -0.00090508 -0.00149772 0.00074056

0.00072763 0.00291883 0.0050509 0.00306554 -0.01380874 0.01486718]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 262
Mensagem de encerramento: Converged (|f_n-f_(n-1)| ~= 0)

TESTE #5

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.18936611 0.98836924 0.001 1. ]
Tempo consumido:0.002143428843610018s
Minimos erros Newton gradientes conjugados: [-0.09063389 -0.08863389 -0.08263389 -0.07863389 -
0.06363389 -0.05263389

-0.04563389 -0.03563389 -0.02563389 -0.01563389 0.00436611 0.02436611

0.03936611 0.05436611 0.07436611 0.08436611 0.10936611 0.18877611]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 9
Mensagem de encerramento: Converged (|f_n-f_(n-1)| ~= 0)

TESTE #6
Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 0.001, 10.0]
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Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27865207 0.01 0.37232184 1.30355539]
Tempo consumido:0.04687599960330155s
Minimos erros Newton gradientes conjugados: [-0.00141156 -0.0001986 0.00167884 0.00083853
0.00110506 -0.00094981
-0.0003346 -0.00146667 -0.00080335 -0.00096889 -0.00156851 0.00067596
0.00067379 0.00287654 0.00502637 0.00305303 -0.01378704 0.01488152]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 183
Mensagem de encerramento: Converged (|f_n-f_(n-1)| ~= 0)

TESTE #7

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.18936611 0.99 2. 1. ]
Tempo consumido:0.004460762471207913s
Minimos erros Newton gradientes conjugados: [-0.09063389 -0.08863389 -0.08263389 -0.07863389 -
0.06363389 -0.05263389

-0.04563389 -0.03563389 -0.02563389 -0.01563389 0.00436611 0.02436611

0.03936611 0.05436611 0.07436611 0.08436611 0.10936611 0.18877611]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 19
Mensagem de encerramento: Converged (|f_n-f_(n-1)| ~= 0)

TESTE #8

Parametros iniciais: [0.1, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27878827 0.01 0.37567308 1.30248381]
Tempo consumido:0.03858982077331058s
Minimos erros Newton gradientes conjugados: [ -1.27633346e-03 -7.34233490e-05 1.76069143e-03
8.78768081e-04

1.05741934e-03 -1.03965973e-03 -4.35779526e-04 -1.57586381e-03

-9.09828230e-04 -1.06472722e-03 -1.62539868e-03 6.63729151e-04

7.02432738e-04 2.93992388e-03 5.13493625e-03 3.18810095e-03

-1.36001125e-02 1.49450368e-02]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 155
Mensagem de encerramento: Converged (|f_n-f_(n-1)| ~= 0)

TESTE #9
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Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27868791 0.01 0.37301597 1.30336832]
Tempo consumido:0.02884004810667279s
Minimos erros Newton gradientes conjugados: [-0.00137592 -0.00016505 0.00170315 0.00085374
0.00110025 -0.00096513
-0.00035315 -0.00148837 -0.00082569 -0.00099028 -0.00158413 0.0006679
0.00067299 0.00288208 0.00504037 0.0030721 -0.01375709 0.0148923]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 115
Mensagem de encerramento: Converged (|f_n-f_(n-1)| ~= 0)

TESTE #10

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27867499 0.01 0.37293293 1.30336499]
Tempo consumido:0.051843181186435716s
Minimos erros Newton gradientes conjugados: [-0.00138881 -0.00017768 0.00169186 0.00084393
0.00109425 -0.0009685
-0.00035546 -0.00148913 -0.00082541 -0.0009891 -0.00158175 0.00067082

0.00067612 0.00288524 0.00504342 0.00307501 -0.01375503 0.01489264]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 208
Mensagem de encerramento: Converged (|f_n-f_(n-1)| ~= 0)

TESTE #11

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27882103 0.01 0.37618672 1.3024464 ]
Tempo consumido:0.0297951275930321s
Minimos erros Newton gradientes conjugados: [ -1.24370206e-03 -4.23126719e-05 1.78445370e-03
8.94804832e-04

1.05471633e-03 -1.05403814e-03 -4.54476825e-04 -1.60024641e-03

-9.37425869e-04 -1.09448040e-03 -1.65616389e-03 6.34684064e-04

6.76064563e-04 2.91641024e-03 5.11590076e-03 3.17220737e-03

-1.36056292e-02 1.49460821e-02]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 120
Mensagem de encerramento: Converged (|f_n-f_(n-1)| ~= 0)
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TESTE #12

Parametros iniciais: [0.99, 0.01, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27868426 0.01 0.37315912 1.30329075]
Tempo consumido:0.04809591721852918s
Minimos erros Newton gradientes conjugados: [-0.00137961 -0.00016915 0.00169747 0.00084674
0.00109116 -0.0009744

-0.00036209 -0.00149626 -0.00083233 -0.00099526 -0.0015852 0.00067045

0.00067855 0.00289005 0.00505131 0.00308469 -0.01374191 0.01489704]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 193
Mensagem de encerramento: Converged (|f_n-f (n-1)| ~= 0)

TESTE #13

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.18936612 0.99 0.001 1. |
Tempo consumido:0.0011804572927564538s
Minimos erros Newton gradientes conjugados: [-0.09063388 -0.08863388 -0.08263388 -0.07863388 -
0.06363388 -0.05263388
-0.04563388 -0.03563388 -0.02563388 -0.01563388 0.00436612 0.02436612

0.03936612 0.05436612 0.07436612 0.08436612 0.10936612 0.18877612]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 5
Mensagem de encerramento: Local minima reach (|pg| ~= 0)

TESTE #14

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 0.001, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.2786943 0.01 0.37315245 1.30333048]
Tempo consumido:0.058273397875987065s
Minimos erros Newton gradientes conjugados: [-0.00136957 -0.00015911 0.00170729 0.00085612
0.00109876 -0.00096861

-0.00035721 -0.00149299 -0.00083038 -0.00099473 -0.00158735 0.00066625

0.00067282 0.00288321 0.00504321 0.00307598 -0.01375102 0.01489448]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 235
Mensagem de encerramento: Converged (|f_n-f_(n-1)| ~= 0)

TESTE #15
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Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 1.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.18936612 0.99 2. 1. ]
Tempo consumido:0.0018341018202034376s
Minimos erros Newton gradientes conjugados: [-0.09063388 -0.08863388 -0.08263388 -0.07863388 -
0.06363388 -0.05263388
-0.04563388 -0.03563388 -0.02563388 -0.01563388 0.00436612 0.02436612
0.03936612 0.05436612 0.07436612 0.08436612 0.10936612 0.18877612]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03
1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03
1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02
-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02
2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 8
Mensagem de encerramento: Converged (|f_n-f_(n-1)| ~= 0)

TESTE #16

Parametros iniciais: [0.99, 0.99, 2.0, 10.0]
Parametros esperados: [0.28, 0.08, 0.22, 1.95]
Parametros obtidos: [ 0.27868096 0.01 0.37298425 1.3033357 ]
Tempo consumido:0.028659298877371286s
Minimos erros Newton gradientes conjugados: [-0.00138286 -0.0001719 0.00169697 0.00084845
0.00109767 -0.00096544
-0.00035242 -0.00148598 -0.00082202 -0.00098536 -0.00157709 0.00067635

0.00068235 0.00289202 0.0050508 0.00308265 -0.01374764 0.01489459]
Minimos erros Nichol et al. (2008): [ -1.16638043e-06 1.94295020e-03 7.15346003e-03 9.51072338e-
03

1.53949954e-02 1.32374227e-02 1.21795149e-02 6.04485387e-03

1.08197247e-03 -5.85207941e-03 -1.89920406e-02 -2.35159996e-02

-2.54215041e-02 -2.21003200e-02 -1.45946170e-02 -1.08267328e-02

2.46813297e-03 7.94116816e-02]
Numero de chamadas ao modelo: 116
Mensagem de encerramento: Converged (|f_n-f_(n-1)| ~= 0)
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