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RESUMO

Técnicas quimiométricas de analise exploratéria s&o aplicadas com
frequéncia ao estudo de sistemas aquaticos, tendo em vista o comportamento
multivariado dos mesmos. Os indices de Qualidade de Agua (IQAs) sdo uma forma
simples de indicar a qualidade de sistemas hidricos. Neste trabalho é proposta a
implementagdo da ponderagdo proveniente dos IQAs na metodologia de avaliagao
de qualidade de aguas por meio da andlise hierarquica de agrupamentos
(Hierarchical Cluster Analysis — HCA) e da analise de componentes principais
(Principal Component Analysis — PCA). Ambas, HCA e PCA foram ponderadas com
o intuito de refletirem a importancia relativa que os parametros monitorados tém no
conceito de qualidade. Para a ponderagao das variaveis que compdem os IQAs
foram utilizados os pesos de dois IQAs distintos: um baseado em somatério de
termos relativos as variaveis que o compde, cujos pesos variam de 1 a 4, e outro
baseado em produtorio relativo a estas mesmas variaveis, que tem seus pesos
variando de 0 a 1. O conjunto de dados é composto por 568 amostras de aguas de
vinte rios das bacias de Ribeira, Iguagu, Cinzas, Irai e Piquiri, localizadas no Estado
do Parana. As amostras foram coletadas no periodo de 1987 a 2001 e tiveram a sua
qualidade classificada, segundo os critérios do Instituto Ambiental do Parana (I1AP),
como: boa, razoavel, ruim e péssima. A HCA ponderada foi utilizada para se estudar
grupos de amostras conforme suas similaridades. Foram observados dois grandes
grupos: G1 que agrega aguas de melhor qualidade e G2, contendo as aguas de pior
qualidade. Essa separacéao foi evidenciada melhor quando os pesos do IQAgascaroN
foram usados. Com a PCA ponderada foi constatado que os escores da primeira
componente principal (PC1) concordam com a variagao de qualidade de agua dada
para o sistema em analise, segundo a classificacdo dada pelo IAP. Melhores
resultados foram observados usando os pesos do IQAgascaron, cuja PC1 porta 62%
da variancia explicada. Foi visto também que as relagdes entre os pesos das
variaveis originais em PC1 e PC2 correspondem as relagdes esperadas nos

sistemas hidricos.

Palavras chave: HCA, PCA, ponderagéo, IQA, qualidade de agua
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ABSTRACT

Quimiometric techniques of exploratory analysis are frequently applied on the
study of aquatic systems having in mind the multivariate behavior of the same. The
Water Quality Indices-WQIs (indice de qualidade de aguas — IQAs, in Portuguese)
represent a simple form of indicating the hidric systems quality. In this work the
weighting from the Water Quality Indices is implemented in the methodology of
waters quality evaluation using Hierarchical Cluster Analysis (HCA) and Principal
Component Analysis (PCA). Both, HCA and PCA, were weighted in order to point out
the relative importance of the parameters for the quality concept. For the weighting of
the variables that composes the 1QAs, It was used the weights of two distinct IQAs.
The 1QAceTess Was based on the sum of terms relatives to these variables, whose
weights are in the range from 1 to 4; the IQAgiscaron Was based on product, whose
weights varies from 0 to 1. The data set used includes 568 water samples from
twenty rivers distributed among the basins of Ribeira, Iguacu, Cinzas, Irai and Piquiri,
located in the State of Parana. The samples were collected in the period from 1987 to
2001 and its quality was classified according to the criteria of the Instituto Ambiental
of Parana (IAP) as good, reasonable, bad and very bad. First, the weighted HCA was
used in order to study sample groups according to their similarities. Two great groups
were observed: G1, including the best quality waters and G2, with the worst quality
waters. This separation was more evident when the weights of the IQAgascaron Were
used. The weighted PCA showed that the scores of the first principal component
agree with the water quality variation for the analyzed aquatic system according to
the classification by the IQAcetess. The best results of the weighted PCA were
observed using the weights of the IQAgascaron Whose PC1 carries 62% of the
explained variance. In addition the relation between the loadings of PC1 and PC2

agree with the expected behavior of the aquatic system.

Key works: HCA, PCA, weighting, WQI, water quality



1 - INTRODUCAO

Atualmente fala-se muito sobre a preservagao ambiental, para que as futuras
geragbes possam viver de forma sustentavel e em harmonia com os ecossistemas
da Terra: sistemas aquaticos, ar, solo e biota. Na pratica, sdo constatados altos
indices de poluicdo dos compartimentos ambientais causados pelos mais variados
aportes, como por exemplo, poluicdo causada pela agao antropica.

Desde a Antiguidade, o homem busca sua evolugdo socio-econdmica e
tecnolégica. Os tempos atuais sdo marcados por uma crescente industrializagao,
devido a procura por bens manufaturados e por um modo de vida mais confortavel.
Neste contexto, sdo gerados, todos os dias, milhares de toneladas de residuos de
producdo ou de consumo, provenientes das industrias tais como, os gases toxicos
que sao langados na atmosfera, os efluentes contaminados por metais pesados,
compostos orgéanicos biodegradaveis ou nao, dentre outros. Em geral, essas
substancias sdo lancadas nos compartimentos ambientais sem nenhum tratamento
prévio.

Estes fatores s&o os principais responsaveis por problemas gravissimos de
saude publica, como epidemias que assolam a humanidade desde a Idade Média
(400 a. 1400 d.C). Como exemplo, pode-se citar a peste bubdnica, que matou cerca
de 25 milhdes de pessoas na Europa, e foi causada por falta de saneamento nas
cidades ou pelo despejo, nos rios europeus, de efluentes de esgotos domésticos!*.

Além desses e de outros aspectos qualitativos, a problematica da agua
envolve fatores quantitativos.

Analisando a quantidade de agua disponivel no planeta, € sabido que dois
tercos da superficie da Terra ou 71% sao cobertos por agua, sendo 97% deste total
constituido de agua salgada, e apenas 3% de agua doce. Desta porgdo de agua
doce 2% esta disponivel nos rios, lagos (reservatérios superficiais) e aquiferos

(reservatorios subterrédneos), 1% fica armazenado nas geleiras e uma quantidade
minima (0,0005%) esta na forma de vapor d’agua espalhada na atmosferal?.

Além de ser um bem econbmico, a agua € indispensavel as atividades
humanas, no que diz respeito a producdo de alimentos (agricultura e pecuaria), aos

processos industriais em geral e ao abastecimento pl]blico[3].



O problema da escassez de agua doce de qualidade para consumo humano é
global. Existem politicas mundiais para melhorar a distribuicdo e diminuir a poluigao
das fontes ainda disponiveis deste bem indispensavel a vida e ao desenvolvimento
sécio-econdmico das nacgdes. A Organizagdo Mundial de Saude (OMS) tem como
meta reduzir pela metade, até 2015, os numeros atuais de pessoas que nao
dispdem de agua potavel e de saneamento, estimados respectivamente em 1 bilhdo
e 2,4 bilhdes de habitantes. Estes problemas sdo também fonte de preocupacgao da
Organizagdo das Nagbes Unidas (ONU) cujo secretario geral, Kofi Annan, tem
afirmado que “no ritmo que vai, a agua se tornara cada vez mais uma fonte de
tens3o e fruto de feroz competicéo entre as nagoes™™.

Atualmente, estes problemas ainda permanecem, porque falta saneamento
basico e a distribuicdo de agua potavel € precaria para boa parte da populagao
mundial. Isto acarreta o aumento do niumero de doencgas de veiculacao hidrica, como
por exemplo, febre tiféide, colera, salmonelose, shigelose e outras gastroenterites,
poliomielite, hepatite A, verminoses, amebiase e giardiase, que causam surtos
epidémicos, mortalidade infantil e o agravamento dos varios problemas de saude
publical®.

No ano de 2003, o Fundo das Nagdes Unidas para a Infancia (UNICEF, do
inglés, United Nations International Children's Emergency Fund) afirmou que, cerca
de 10.000.000 de pessoas morrem por ano em todo o mundo em virtude de doencas
causadas pela contaminagao das aguas. Estas mortes acontecem porque menos da
metade da populagdo mundial (35%) tem acesso a agua potavel, ou seja, um bilhdo
e 200 milhdes de pessoas. Também, segundo o UNICEF, cerca de 43% (um bilh&o e
800 milhdes) dos habitantes de todo o mundo ndo dispdem de esgotamento
sanitario’.

Conforme censo realizado em 2000 pelo Instituto Brasileiro de Geografia e
Estatistica (IBGE), 76,1% da populagao brasileira €, em média, atendida por rede de
abastecimento de agua. Todavia, a rede de esgoto atende, apenas, cerca de 40%
da populagao e desta parcela de esgoto coletado, somente 34,5% sao tratados, o
que tem provocado a grave crise de saude publica verificada ha décadas no pais!®
(41

A heterogeneidade da distribuicdo de agua no Brasil (80% esta na regido
amazoénica e os outros 20% nas demais regides) e o aporte de esgotos domésticos e

industriais nos sistemas hidricos sado fatores que levam a escassez de agua potavel



0 que aumenta a preocupagado com os problemas ambientais relativos qualidade de
aguas.

Neste sentido, € imprescindivel a implementagao de politicas publicas para a
gestao de bacias hidrograficas, com a finalidade de preservar as nascentes dos rios,
bem como a qualidade da agua durante o seu curso, o que tem tornado importante
em todo o mundo a implementacdo de programas de monitoramento de recursos
hidricos!®.

Particularmente no Brasil, com o intuito de proteger as reservas de aguas
superficiais e subterrdneas de cada regido do territério nacional, bem como
regulamentar a gestdo e estabelecer o controle de qualidade dos sistemas hidricos
pode-se destacar:

» a Politica Nacional de Recursos Hidricos (PNRH), pela Lei Ne 9433 de 8
de janeiro de 1997, desenvolvida como acgédo politica e administrativa,
fundamentada em estudos sobre riscos quimicos a saude publica e
ambiental, que favorecem o aperfeicoamento da legislacdo e indicam a
pratica da gestdo dos recursos hidricos!”.

» a Resolugcdo proposta pelo Conselho Nacional do Meio Ambiente
(CONAMA) de n° 357 de 17 de marco de 2005 que classifica e
enquadra os corpos d’agua®.

» a Portaria de n° 518 de 25 de margo de 2004 do Ministério da Saude (MS)
o1 que visa promover o controle e vigilancia dos padrdes de potabilidade

da agua para consumo humano.

1.1 - Controle de qualidade dos sistemas hidricos

A qualidade dos sistemas aquaticos esta associada as suas propriedades
fisicas, quimicas e biologicas. A alteracdo da mesma pode ser causada por fatores
naturais, climaticos e/ou hidrogeoldgicos, bem como, antropicos (efluentes
domésticos e industriais ou chorume de aterros sanitarios). Estes contaminantes

podem atingir reservatérios hidricos superficiais e subterraneos, causando impactos

@ Segundo a resolugdo CONAMA N-357/2005 as aguas do territério nacional séo classificadas
conforme sua salinidade, como doce, salobra e salina. As aguas doces podem pertencer as classes
especial, I, I, lll e IV, as quais destinam-se basicamente ao abastecimento publico. O enquadramento
nas respectivas classes dependera do tratamento prévio que tera a dgua para se tornar potavel.



negativos em suas caracteristicas normais e em seu estado de equilibrio. Deste
modo, diz-se que o ambiente aquatico sofreu um processo de poluicdo!”.

Alteracgbes fisicas, quimicas e bioldgicas de um ecossistema aquatico que
caracterizem a poluicdo dos mesmos, além de causar prejuizos ambientais, acabam
refletindo na economia, seja pela diminuigdo da oferta de peixes, seja pelo aumento
do custo de tratamento da agua para abastecimento publico, e ainda pelos prejuizos
causados as atividades de turismo e lazer.

Por isso, € de fundamental importancia o gerenciamento efetivo e eficiente
dos recursos hidricos, porque agua de boa qualidade € um bem que, a cada dia se
torna mais escasso, devido ao alto grau de contaminagdes e ao desperdicio. Neste
contexto, vale salientar que cerca de 69% da agua consumida no pais € destinada a
irrigacao® e que ocorrem constantes vazamentos nas redes distribuidoras de agua
€ mau uso por parte da populagao.

A qualidade de agua de um determinado manancial € avaliada através do seu
monitoramento, que assegura os diferentes usos das aguas. Esta avaliacdo se da
por meio de analises fisicas e quimicas, que identificam e quantificam a substancia
poluente, e de analises bioldgicas que mostram os efeitos que tais substancias
causam ao meio ambiente. Vale salientar que a populagdo que consome agua de
ma qualidade esta sujeita ndo apenas as doengas diarréicas de veiculagao hidrica,
ja citadas anteriormente, mas também a doengas degenerativas cerebrais, como o
mal de Alzheimer (que tem como fator relevante o excesso de aluminio em aguas
superficiais e subterrdneas) e a formacdo de compostos carcinogénicos no
estdmago, causados por excesso de nitrato e nitrito em aguas profundas™?.

Para garantir a distribuicdo de agua de boa qualidade a populagéo, bem como
proteger os mananciais contra a deposicdo de compostos organicos toxicos,
excesso de produtos biodegradaveis e de pesticidas é que sdo implantadas medidas
para a fiscalizagdo dos sistemas aquaticos, que através de diretrizes gerais,
estabelecem os limites aceitaveis de certas substancias nos sistemas hidricos.

A dindmica dos sistemas aquaticos pode ser avaliada através de programas
de monitoramento de longo prazo que englobem a determinagdo de parametros
fisicos, quimicos e biologicos, respeitando os aspectos temporais e espaciais da
amostragem, ou seja, fazendo coleta de amostras em diferentes pontos ao longo da
bacia hidrografica e em épocas distintas, de modo que seja observada a

sazonalidade!*?.



1.2 — Principais parametros de qualidade de agua

Dentre os varios parametros utilizados nos programas de monitoramento
alguns como os mostrados a seguir, sdo fundamentais e a determinacdo dos
mesmos comumente € exigida pelos 6rgaos responsaveis pela gestao dos recursos

hidricos.

1.2.1 - Parametros fisicos

> Turbidez

A turbidez!*®, como o préprio nome indica, esta relacionada a aparéncia turva
da agua, causada por material coloidal ou em suspensdo, como por exemplo,
particulas constituidas por plancton, bactérias, argilas e/ou por fontes de poluicao
que langam material fino nos corpos hidricos. A turbidez é medida pelo
espalhamento da luz (nhormalmente, luz azul) causado por esses materiais. Algumas
vezes, a turbidez pode também estar associada a absor¢cdo de luz por particulas
coloidais ou em suspensao.

O aumento da turbidez reduz a zona de luz prejudicando a fotossintese onde
ela ainda pode ocorrer (zona eufética), interferindo nos equilibrios naturais entre os

compartimentos ambientais**.

» Temperatura

E uma medida da intensidade de calor, transferido por radiacdo, conducéo ou
convecgao (entre o corpo d’agua, a atmosfera e o solo). A elevagédo da temperatura
acima da faixa usual tem uma relagao direta com os equilibrios quimicos e bioldgicos
entre eles com a diminuicdo da solubilidade dos gases e consequente aumento da

taxa de transferéncia desses gases para a atmosferal***°,



1.2.2 - Parametros quimicos

» pH

E uma medida da quantidade de ions hidrogénio, H*, em solucdo, que pode
indicar acidez, neutralidade ou basicidade do meio, causada por solidos e gases
dissolvidos, provenientes da dissolugao de rochas, absorcdo de gases da atmosfera,
oxidagdo da matéria organica e fotossintese. Dependendo do valor de pH os
sistemas aquaticos podem apresentar caracteristicas corrosivas ou incrustantes,
bem como interferir na vida aquatica e influenciar na taxa de crescimento de

microorganismos!***?!,

» Nitrogénio total

A medida de nitrogénio total corresponde a soma das quantidades de
nutrientes nas formas: amdnia, nitrato, nitrito e nitrogénio organico (dissolvido ou em
suspensao). Ela pode indicar poluicdo por efluentes domeésticos e fertilizantes, bem
como a presencga de constituintes em sua forma natural (proteinas, clorofila e varios
outros compostos bioldgicos) %,

A presenca de nitrogénio em grande quantidade pode causar eutrofizagdo de
ambientes aquaticos e a morte de peixes que sdo sensiveis a certos niveis de

aménia livre!*®l.

> Fosforo total

O fosforo presente no sistema aquatico também se insere na gama de
nutrientes que sdo indispensaveis para o crescimento dos microorganismos
responsaveis pela estabilizacdo da matéria orgénica[13]. Em excesso, o fésforo
causa a eutrofizacdo do meio. A determinacao de fésforo total é feita pela soma das
parcelas de fésforo inorgénico (ortofosfatos e polifosfatos) e fosforo organico. As
principais fontes de fésforo sdo os esgotos domésticos e os detergentes

biodegradaveis!®.



» Solidos ou residuos totais

Corresponde as impurezas da agua (exceto os gases dissolvidos) e, de
acordo com o tamanho das particulas, podem ser classificados como suspensos ou
dissolvidos. Dependendo de suas caracteristicas quimicas, estes se classificam em
volateis (fracdo orgénica) e fixos (fracdo inorganica). A soma destas quantidades
(dissolvidos volateis e fixos e suspensos volateis e fixos) constitui os solidos ou
residuos totais, cuja medida é importante na deteccédo de fonte de poluigdo por

esgoto domésticol*”.

» Demanda bioquimica de oxigénio (DBOs)

Representa de forma indireta a quantidade de matéria organica biodegradavel
que foi consumida pelos microorganismos aerébios presentes no sistema aquatico e
constitui um importante parametro na caracterizacdo do seu grau de poluicdo!®.

Medidas baixas de DBO indicam que ha muita matéria organica e baixa
concentracdo de oxigénio dissolvido na agua e vice-versal*”. O termo DBOs indica a
quantidade de oxigénio resultante apds incubacado (estabilizagdo da matéria

organica carbonacea) da amostra analisada por um periodo de cinco dias, a 20°C!*®,
» Oxigénio dissolvido (OD)

O oxigénio dissolvido é imprescindivel para a manutencao da vida aquatica e
pode ser proveniente do oxigénio atmosférico ou de organismos fotossintéticos. A
concentragdo de OD na agua é influenciada pela temperatura, pois a quantidade de
gas dissolvido diminui com o aumento da mesmal****%!. Este ¢ o principal parametro

para caracterizar efeitos de poluicdo causada por despejos organicos*®.

> Condutividade

A condutividade esta associada a quantidade de anions e cations dissolvidos

na agua que conferem a mesma capacidade de conduzir corrente elétrica. Este



parametro depende dos estados de oxidagcao dos ions e da temperatura e tem uma

relagdo direta com as concentragdes relativas destes!***2!.

1.2.3 - Parametro bioldgico

» Coliforme fecal (coliformes termotolerantes)

As bactérias do grupo coliforme sao organismos indicadores de contaminagao
fecal associados potencialmente a presenca de agentes patogénicos que séao
responsaveis pela transmissédo de doengas por veiculagao hidrica, tais como: colera,
febre tifdide, leptospirose, dentre outras!*®.

Os coliformes fecais ou termotolerantes sdo um subgrupo de bactérias do
grupo coliforme (principalmente, a Escherichia Coli) que fermentam a lactose a 44,5
1+ 0,2 °C em 24 horas. Estas bactérias sao indicadoras de organismos originados no
trato intestinal de humanos e de outros animais de sangue quente. Por esta razdo,
para indicar poluicdo sanitaria de forma significativa, determina-se a concentragao
de bactérias coliformes termotolerantes ao invés de bactérias do tipo coliformes

totais®.

1.3 — indices de qualidade de agua (IQAs)

De acordo com a Resolucdo CONAMA n° 357 de 17 de marco de 2005 nos
seus artigos 15° e 16°, que indicam os padrdes da agua para o abastecimento
humano apds tratamento convencional, bem como a Portaria do MS n° 518 de 25 de
marco de 2004 que regulamenta o controle e vigilancia da qualidade de agua para
consumo humano e seu padrao de potabilidade, faz-se necessario a determinagao
de mais de 60 parametros, dentre eles: 6leos e graxas, corantes artificiais, DBOs,
OD, turbidez, cor, pH, temperatura e de substancias potencialmente prejudiciais,
como por exemplo, aluminio, nitrato, nitrito e metais pesados, além de testes
ecotoxicologicos para o monitoramento de agrotoxicos.

Visto o grande numero de analises necessarias para 0 monitoramento da

qualidade da agual*¥, é necessario um alto investimento financeiro para que seja



organizada uma estrutura fisica e técnica, especializada para este fim. Contudo, a
realidade da maioria das agéncias reguladoras e administradoras que examinam a
qualidade da agua no pais é precaria, o que limita muito o atendimento a esta
demanda.

Diante da gama de informacbes geradas pelo monitoramento hidrico, cuja
interpretacéo pode ser complicada, surgiu a necessidade de uma abordagem mais
simples sobre a qualidade da agua, para se chegar a um resultado compreensivel
para a sociedade em geral (populacgado, prefeituras, érgdos de controle ambiental,
comités de bacias hidrograficas, organizagbes nao—governamentais, entre outros).
Essa abordagem deve ser baseada nas variaveis ambientais que s&o criticas para a
qualidade da agua e deve servir como ferramenta para examinar tendéncias, indicar
condigdes ambientais especificas (controle de fontes de poluicdo pontuais e
difusas), bem como para auxiliar érgdos ambientais na avaliagdo de programas de
gerenciamento de recursos hidricos.

Neste contexto, uma forma simples de se mostrar a qualidade da agua é
através do calculo do indice de Qualidade de Agua (IQA). O IQA é expresso através
da combinagao ponderada de um numero essencial de parametros de qualidade de
aguas, resultando em um unico valor que pode indicar de modo classificatorio a
qualidade de um determinado curso de agua. Entretanto, ao se construir tais 1QAs,
alguns problemas podem ocorrer, como por exemplo: perda de informagdo na
definicdo de qualidade da agua. Além do mais, os IQAs em geral sdo de baixa
aplicabilidade para outros diferentes sistemas hidricos!*®, uma vez que a
universalizagdo deste indice ndo é valida, pois cada regido tem suas caracteristicas
especificas.

O IQA mais utilizado no pais como ferramenta de gestdo dos recursos
hidricos é aquele adotado pela Companhia Estadual de Tecnologia de Saneamento
Basico do Estado de S&o Paulo (CETESB). O IQA-CETESB baseia-se no I1QA
elaborado pela National Sanitation Foundation — Units States (NSF-US)Y, que
considera a determinagao de nove parametros de qualidade de aguas: sélidos totais,
turbidez, temperatura, coliformes fecais, pH, Oxigénio Dissolvido (OD), Demanda
Bioquimica de Oxigénio a 20°C e 5 dias (DBOs), nitrato e fosfato.

Vale destacar que, os IQAs ndo podem ser usados como unica fonte de

avaliacdo da qualidade da agua, mas servem de orientagdo para a utilizagdo e o
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tratamento da agua, a distribuicdo de recursos, para a informagédo publica e o

planejamento ambiental.

1.3.1 - Formulacges de indices de qualidade de agua

O calculo de um IQA compreende quatro etapas basicas!?”:
- Escolha dos parametros (variaveis) que representem a qualidade da agua;
- Geragao dos sub-indices (qi): transformagdo dos paradmetros de dimensdes e de
unidades diferentes para uma mesma escala;
- Atribuicao de pesos a cada parametro;

- Agregacao dos sub-indices para a formulagao do IQA final.

1.3.1.1 - Escolha dos parametros (variaveis) que representem a qualidade da
agua

Devido ao grande numero de constituintes encontrados na agua nas formas
dissolvida, coloidal ou em suspensao (substancias neutras, ibnicas, organicas e
radioativas), e também de outros parametros de qualidade como cor, odor, numero
de bactérias dissolvidas, de fungos etc. € necessario uma escolha criteriosa e a
menos subjetiva possivel dos parametros mais representativos para a avaliagdo da
qualidade da agua de determinada regido. Essa escolha pode ser feita por métodos
estatisticos, que levem em conta a freqiéncia de ocorréncia e a correlagao entre os
parametros, a fim de diminuir a incerteza e a subjetividade inerente a avaliagao
complexa da qualidade da agua. Os parametros a serem escolhidos para construgéo
do IQA dependerdo da finalidade do uso da agua, da caracterizagdo socio-

econOmica da regidao em questao e dos critérios legais de aceitabilidade.

1.3.1.2 - Geragao da funcéo de sub-indice de qualidade (qi)

A geracdo da funcdo de sub-indice de qualidade (qi) consiste na
transformacdo dos parametros de dimensdes e de unidades diferentes para uma

mesma escala.
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As variaveis que compde os IQAs tém unidades e ordens de grandeza
diferentes bem como provocam impactos diferentes no corpo hidrico. Desta maneira,
os dados s&o transformados em uma unica escala, comumente chamada de escala
de qualidade, que varia de 0 a 1 ou, a mais comum, de 0 a 100, indo dos valores
inaceitaveis para os aceitaveis. Esta transformacdo é comumente chamada de
normalizacgéao.

A funcao de sub-indice de qualidade ou simplesmente fungdo de qualidade,
pode ser obtida na maioria das vezes a partir de dados histéricos que demonstram o
comportamento de cada variavel ao longo de um certo periodo. Dependendo do
comportamento do parametro, esta funcao pode ser linear, ndo linear, segmentada
linear ou segmentada nao linear. Deste modo, & construido o grafico da fungéo de
sub-indice de qualidade para um dado parametro, com os valores de qualidade que
variam de 0 a 100 versus os valores histéricos do parametro. A Figura 1.1 mostra
um exemplo de fung¢ao de sub-indice de qualidade obtida para o parametro turbidez.

Os sub-indices obtidos de todos os parédmetros sdo agrupados em um unico

numero que correspondera ao QA final.

Funcao de Qualidade para Turbidez

100
90

80 \ N
70

60 \
50

a0

30
20 —

Subindice de Qualidade (qi)

10
0

0 10 20 30 40 50 60 7O 80 90 100
NTU

Se Turbidez >100,0 entdao Q=50

Figura 1.1 Fungao de qualidade para o parametro turbidez. (Fonte: adaptada da NSF-US[lz]).

1.3.1.3 - Atribuicdo de pesos a cada parametro

Assim como a escolha dos parametros, a atribuicdo dos respectivos pesos é
uma tarefa subjetiva que deve ter critérios bem estabelecidos, para refletir a real

importancia de cada um deles
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Alguns indices utilizam o mesmo peso para todas as variaveis, mas a maioria
as distribuem numa escala de 0 a 1, fazendo uma analise através de estudo
Delphi®>??l | Este estudo consiste numa pesquisa criteriosa entre especialistas em
um determinado assunto para definir caracteristicas sobre um tema em questio. Por
exemplo, BROWN et alii, 19702 utilizaram o estudo Delphi para escolher os
parametros, bem como os seus respectivos pesos. Quando a formulagao de um IQA
e feita atribuindo diferentes pesos as variaveis, ocorre na maioria das vezes o

ol24.25]

chamado efeito eclips que sera discutido na préxima segéo.

1.3.1.4 - Agregacéo dos sub-indices para a formulacdo do IQA final

A formulagcdo matematica do IQA final pode ser baseada em produtorio,
somatorio, analise fatorial, operador minimo e operador maximo, dentre outros!?%.
Ao aplicar uma determinada formulacdo matematica deve-se observar o efeito
eclipsel®®. Este efeito consiste em mascarar um efeito ambiental devido a uma
formulacdo inadequada do IQA que por sua vez ocorre quando um determinado
parametro que compde o referido IQA é ponderado de forma indevida. Desse modo,
o IQA ndo refletird as condigbes ambientais observadas, ou seja, o efeito negativo
de uma determinada variavel pode ser mascarado, acarretando uma avaliagao
equivocada do estado de um corpo hidrico'®*?7.

Pelo exposto acima, conclui-se que na formulacdo do IQA é imprescindivel
fazer uma escolha criteriosa dos parametros a serem incorporados, levando em
conta os limites estabelecidos pela legislacdo de acordo com a finalidade a que se

destina o sistema hidrico em analise!?*"!

, € a atribuicdo adequada dos pesos aos
parametros, quando esta formulagao envolve uma ponderacao.
O calculo final de um IQA segue geralmente uma escala crescente de 0 a 100

no sentido do melhoramento de qualidade da agua.
1.3.2 - Aplicagbes dos indices de qualidade de agua
Dentre os inimeros IQAs encontrados na literatura, os IQAs da NSF-US*! e

da CETESBPY sdo especificos para indicagdo da qualidade da agua para

abastecimento publico. Para avaliar a qualidade da agua no tocante a protecdo da
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vida aquatica sdo usados, por exemplo, o IQA de Bascarén®? e o IQA utilizando

operador minimo'®¥, que serdo descritos mais adiante.
1.3.2.1 — IQAs para a avaliacdo de aguas para consumo humano

BROWN et alii’®®!, apoiados pela NSF-US, propuseram em 1970 o indice de
Qualidade de Agua — IQAwsr. Este indice foi formulado baseando-se numa pesquisa
que envolveu 142 profissionais, que trabalhavam com a tematica de qualidade da
agua. Foram indicados 35 parametros. Contudo, apenas 9 foram escolhidos
(temperatura, pH, OD, DBOs, coliformes fecais, nitrato, fosforo total, solidos totais ou
residuo total e turbidez), como forma de padronizar a avaliagdo da qualidade da

agua. O caélculo do IQANsr, de acordo com a Equacéo (1), é feito através da

somatorio dos produtos entre os sub-indices de qualidade de cada parametro, Q; e

0 seu respectivo peso, W; .
n
IQARs = 2 GiW, 1)
i-1

Os pesos foram atribuidos as variaveis escolhidas considerando sua
importancia para o consumo humano e os riscos para a satde publical®®. O valor 0;

de cada parametro € obtido usando a funcdo de sub-indice construida conforme
variagao dos mesmos no tempo e espaco, através de dados historicos locais.

O resultado do célculo de IQANsrF leva a valores que podem variar de 0 a
100% (maxima qualidade), constituindo-se numa ferramenta muito simples para
diagnosticar a qualidade de um determinado manancial, bem para acompanhar a
variabilidade do mesmo no decorrer de sua extensao e do tempo.

O IQANsr € bastante aplicado como ferramenta necessaria para auxiliar a
gestdo dos recursos hidricos, principalmente nos Estados Unidos!*?, sendo bastante

difundido na Escécia e na Polénia®®l.

(34]

No Brasil™, o uso de IQA como indicador de poluicdo de determinado

[31,35]

sistema aquatico foi iniciado pela CETESB , que adaptou o IQA\sr da seguinte

forma: ao invés de somatdrio, foi aplicado um produtério, no qual os sub-indices de
qualidade dos parémetros,(];, sdo elevadas aos seus respectivos pesos,W;,

conforme a Equacéo (2):
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n
1QACETESE :H ini 2)
i=1

Os parametros considerados relevantes para indicar a qualidade da agua
destinada ao abastecimento publico sdo basicamente os mesmos usados no IQANsk,

(exceto pelo uso de nitrogénio total e fésforo total ao invés de nitrato e fosfato,

respectivamente), bem como os pesos (W;) e as fungdes de sub-indices usadas na

obteng&o dos valores de ( ;) de cada um dos parametros.

A metodologia de indicagdo de qualidade de agua baseada no IQAceTess €
bastante comum, sendo utilizada no pais por agéncias de gerenciamento dos
recursos hidricos e por estudos cientificos que tém como objetivo avaliar impactos
na dindmica aquatica, causados por fatores antropicos, como despejo de esgotos
industriais, domésticos ou por atividades agropecuarias.

O Centro de Recursos Ambientais da Bahia, usando o IQAcetess, realizou em
2001 a avaliagao de 13 bacias hidrograficas monitoradas naquele Estado com o
intuito de se tomar decisbes para implementacdo de agdes preventivas e corretivas
para manter e melhorar a qualidade ambiental dessas bacias®®. Este mesmo indice
também foi utilizado por MACEDO Jr. et alii (2003)"*” para avaliar a poluigdo
causada por atividades urbanas num trecho do rio Agu, no Rio Grande do Norte.
Estes conseguiram classificar entre boa e 6tima a qualidade da agua no trecho
observado.

CARVALHO et alii (2000)3¥ investigaram os impactos de atividades
agropecuarias adotando o IQAceTess como uma das ferramentas para inferir sobre a
poluicao em fontes de agua para o abastecimento publico da cidade de Sao Carlos,
SP e constataram a correlagao entre os parametros medidos e a sazonalidade, bem
como com a cobertura vegetal ao longo das margens do sistema hidrico.

O Instituto Ambiental do Parana (IAP)®®, através do IQAcetess avaliou, no
periodo de monitoramento de 1987 a 2001, a qualidade da agua em cerca de vinte
rios distribuidos nas bacias hidrograficas de Ribeira, Iguagu, Cinzas, Irai e Piquiri,
localizadas no Estado do Parana e constataram a variacdo de qualidade entre os

estados classificados como péssimo, ruim, razoavel, bom e étimo.
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1.3.2.2 - IQAs para protecdo da vida aquatica

CONESA FDEZ-VITORIAP? (1995), introduziu o indice de Qualidade de
Bascardén (IQAgascarsn) tendo em vista a sobrevivéncia das espécies aquaticas
associadas com o conceito de qualidade de agua. O IQAgascarsn pode ser de dois
tipos, IQA de Bascaron subjetivo (IQAsub) e objetivo (IQA)).

O IQAs,b baseia-se num somatorio, conforme Equagéo (3):

Sch
IQA,, =k 'Z—P 3)

onde C; e P, sao, respectivamente, as medidas dos parametros normalizados (sub-

indice de qualidade) e os pesos (que variam de 1 a 4) de cada parametro medido. O
k é uma constante de subjetividade que depende do aspecto visual do rio e varia de
0,25 a 1,0 do pior para o melhor aspecto.

Quando o IQAgascarsn POssui k igual a 1, este é chamado de IQAq,; € €

descrito pela Equacéao (4):
2GR

IQAobj = IZ—P. (4)

PINHEIRO e LOCATELLI! (2003), empregaram uma metodologia baseada
no IQAgascarsn Para observar a qualidade da agua dos mananciais da bacia
hidrografica do rio Itajai. Ao usar o IQA.,; a qualidade da agua melhorou ao longo
dos anos, enquanto que o IQAg mostrou a tendéncia inversa, mas ndo na mesma
intensidade. Estas tendéncias antagbnicas observadas revelam que o crescimento
do 1QA; se deu pelo aumento da cobertura vegetal nos pequenos mananciais, bem
como pela precipitagdo ocorrida durante as coletas das amostras. O decréscimo no
IQAsup foi resultado do despejo de efluentes domésticos e industriais ao longo dos

mananciais.
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Tanto o IQAs quanto o IQA., se baseiam em 20 parametros® de qualidade
de agua, inviabilizando o calculo em muitos casos de monitoramento. Com o intuito
de diminuir o custo da grande quantidade de analises, bem como o tempo gasto,
PESCE e WUNDERLINEY (2002) propuseram um IQA minimo, IQAmn, calculado
segundo a Equacédo (5), na qual sao utilizados apenas trés parametros: OD,

condutividade, turbidez ou sdlidos totais.

| N COD + CCond + Ctur ou ST
QAnin -

3 ()

onde, Cop,Cqong € Curousr S80, respectivamente, os valores medidos de

oxigénio dissolvido, condutividade e turbidez ou sdlidos totais apds normalizagéo
dos parametros.

Perfis similares foram obtidos (PESCE e WUNDERLIN, 2002)®° para a
evolucdo do IQAmin e dos 1QAs, € QA do sistema analisado. Como o IQAg, pode
superestimar a poluicdo, devido a constante k, a comparagdo entre o IQAw, € O
IQAsu, pode fornecer um resultado nao confiavel. Porém, como o perfil do IQAw» € O
QA foram também similares pode-se confiar no resultado obtido do [QAmin,
obtendo-se com o0 seu uso uma grande economia no custo total do monitoramento
dos recursos hidricos.

O Instituto Ambiental do Parana (IAP)3#384%41 tilizou a mesma equacdo do
IQABascarsn, @ Equacao (4) para verificar a qualidade da agua da regidao. Com base
nos dados histéricos determinaram-se as variaveis relevantes® e seus respectivos
pesos, mantendo a soma dos mesmos iguais a 100. O indice foi chamado de IQAR,
indice de Qualidade de Agua de Reservatério.

Outro IQA para a protegdo da vida aquatica, usando a metodologia de
operador minimo foi aplicado por SILVA E JARDIM (2006)*Y aos dados da bacia do
rio Atibaia, S&o Paulo. Ao considerarem apenas as variaveis mais criticas para a

protecdo da vida aquatica que sdo amoénia total e OD obtiveram valores de IQA

® Os parametros de qualidade que compdem 0 IQAgsscaron S80: aménia, DBOs, calcio, cloreto, DQO
(Demanda Quimica de Oxigénio), OD, dureza, magnésio, nitrato, nitrito, 6leos e graxas, pH, fosforo
(ortofosfatos), solidos dissolvidos, sdélidos totais dissolvidos, sulfatos, surfactantes, temperatura,
coliformes totais e turbidez.

° Para o calculo do IQAR, o IAP utiliza os parametros: déficit de OD, fosforo total, nitrogénio
inorganico total, clorofila “a“, profundidade Secchi, DQO, Fitoplancton, tempo de residéncia e
profundidade média.
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semelhantes aos obtidos pela CETESB (que utiliza nove parametros) no mesmo

sistema observado.

1.4 — Quimiometria

1.4.1 - Tratamento quimiomeétrico e estatistico dos dados

Segundo Kowalski 4

, “‘quimiometria € uma disciplina da quimica que usa
métodos matematicos e estatisticos para planejar ou selecionar experimentos de
forma otimizada e para fornecer o maximo de informagdo quimica na analise de
dados de natureza multivariada”.

Métodos de reconhecimento de padrao nao supervisionados sao utilizados
para se fazer andlises qualitativas de dados de natureza multivariada **!, como ¢é o
caso da anadlise hierarquica de agrupamentos (do inglés: Hierarchical Cluster
Analysis - HCA) e a analise de componentes principais (do inglés: Principal

Component Analysis- PCA) 44,

1.4.1.1 — Pré-processamento dos dados

Antes da aplicacdo de HCA e PCA é necessario observar se os dados
necessitam de algum tratamento prévio, chamado de pré-processamento dos dados.
Técnicas de pré-processamento sao empregadas para corrigir variagdes
sistematicas ou aleatdrias que mascarem uma variagao de interesse. Contudo, se for
usada uma técnica inadequada de pré-processamento, informacgao util pode ser
removida, e para evitar isso; os dados devem ser reexaminados e comparados com
0s originais.

Para dados de natureza discreta que apresentem unidades e magnitudes
diferentes, a técnica de pré-processamento mais adequada € o
autoescalonamento[45], que consiste em centrar os dados na média, e em seguida
fazer a normalizagdo da covariancia. O autoescalonamento é calculado segundo as

Equacdes (6) e (7), mostradas a seguir.
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A matriz de covariancia € dada pela expresséo:
1
Cov(x, ) :N—Z (Xi = Xmed ) (Vi = Yimed) (6)
T

onde X, X eq € ¥V, Ymeq S8O as variaveis e as respectivas médias.

A normalizag&o da covariancia é dada por:

1 < (6~ Xmeg) (¥i~ Ymea)
C V)= i med i med
or(xy)=y 12 o ™)

X Sy

onde SX e Sy representam os desvios padrao da cada variavel.

1.4.1.2- Analise hierarquica de agrupamentos — HCA

A analise hierarquica de agrupamentos é utilizada na analise de dados de
natureza multivariada com a finalidade de agrupar as amostras que tenham
similaridade entre si e heterogeneidade em relagdo a outros agrupamentos em
termos de uma determinada distédncia (por exemplo: distédncia Euclideana ou de

Mahalanobis )!*44¢!

. As diferengas e similaridades entre os agrupamentos s&o
analisadas através de um grafico conhecido como dendrograma.

Para construir um dendrograma é necessario escolher em primeiro lugar o
tipo de distancia utilizada para medir a similaridade entre as amostras. Em segundo
lugar, deve ser escolhido o método adequado para a estruturagdo dos
agrupamentos.

A distancia mais comumente utilizada em HCA é a distancia Euclideana,
calculada segundo a Equacéao (8) e o método para estruturagdo de agrupamentos

empregado a dados discretos, € chamado método Ward!*".

2 2
D= \/(Xi —X%i_1)" +(Yi = ¥i1) (8)
onde X e Y representam as amostras referentes as variaveis i.

O método Ward agrupa os pontos de modo a minimizar o residuo interno do

grupo®. Desta maneira, sdo formados grupos segundo a ordem de similaridade, e
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devido a minimizagdo da variagao interna, sdo construidos agrupamentos mais ou

menos do mesmo tamanho.

1.4.1.3 - Analise de componentes principais — PCA

A analise de componentes principais[42'49] baseia-se na combinacdo linear?
das variaveis originais correlacionadas que compdéem o conjunto de dados, a fim de
que sejam gerados novos eixos de coordenadas, denominados de componentes
principais. No espaco descrito por estes novos eixos as amostras sao dispostas de
tal modo que a estrutura dos dados e as classes que sao formadas podem ser
visualizadas com maior facilidade.

As componentes principais sao projetadas na diregdo da maior variancia dos
dados. A primeira componente principal (PC1) segue na diregdo da variancia
maxima, enquanto a segunda componente principal (PC2) que deve ser ortogonal a

PC1, segue a segunda maior variancia e assim por diante (Figura 1.2).

PC1

Variavel 2

Variavel 1

Figura 1.2 - Representacdo das duas primeiras PCs em que os circulos representam as amostras.
(Fonte: adaptado de BEEBE et alii, 1998!*%)

¢ Estatisticamente a combinagao entre as variaveis depende da correlacdo entre as mesmas. De
forma geral, a combinacao linear de p varidveis € dada por:y =a;X; +8,Xy; +...+a,X, = Zaixi , que
i

pode ser escrita em termos da variancia das variaveis correlacionadas pela expressdo: S’ =>a’S/,
i

onde S; ¢éavariancia ,a, é o coeficiente linear eS, é o desvio padrao de cada variavel.
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As coordenadas das amostras nas componentes principais (PCs) sdo dadas
pelos valores de escores (Figura 1.3.a) e os coeficientes da combinacéo linear sao
dados pelos valores dos pesos (Figura 1.3.b), que sdo os co-senos dos angulos
entre 0s eixos originais € 0s novos eixos dados pelas PCs. Os valores dos pesos
nas PCs indicam literalmente o peso que cada variavel original tem neste novo

sistema de eixos.

B

(b)

Figura 1.3 - Grafico dos escores e as proje¢des na diregdo da componente principal (a) e os pesos
dados pelos co-senos dos angulos entre cada variavel e a componente principal (b). (Fonte: adaptado

de BEEBE et alii, 1998**)

1.5 — Andlise exploratoria em qualidade de agua e a necessidade de
ponderacdo das variaveis

O grande numero de parametros medidos para avaliar a qualidade da agua
pode gerar confusdo quando analisados simultaneamente, uma vez que deve ser
levada em consideracdo a interacdo entre os mesmos e os equilibrios aquaticos,
dados muitas vezes por reag¢des de complexagao, precipitacdo, oxi-reducédo e acido
base e ainda os fatores termodindmicos e cinéticos complexos[5°]. Deste modo, o
uso de ferramentas quimiométricas para a analise exploratoria de dados ambientais
de natureza multivariada tem sido o foco de varios estudos, como os citados a

seqguir.
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VEGA et alii (2003)"Y, BENGRAINE et alii (1995)°% e MARENGO et alii
(1994)1%3 utilizaram HCA e PCA para investigar a variabilidade hidroquimica dos
sistemas aquaticos, quanto aos fatores sazonais, temporais e em relacéo a poluigao
antropica.

Como a analise exploratéria é feita a partir dos dados originais, a PCA é
construida conforme o ambiente geofisico e estrutural em questdo e gera modelos
especificos que podem ser aplicados no monitoramento ambiental.

Neste contexto, técnicas quimiométricas podem auxiliar em planos de
amostragem com menor numero de parametros analisados; por exemplo, ANDRADE
et alii (2004)™¥, propuseram a reducdo do numero de varidveis utilizadas no
programa de monitoramento de aguas profundas. Em 2004, PARINET et alii>®
verificaram as variaveis mais importantes para a avaliagdo do estado tréfico em
lagos.

E importante ressaltar que nos dos trabalhos citados acima e na pesquisa
bibliografica realizada, ndo foram encontrados estudos fazendo ponderacdes das
variaveis originais, para que fosse refletida a importancia qualitativa das variaveis

ambientais no conceito de qualidade de agua.

1.6 — Objetivos

1.6.1 - Objetivo Geral:

Fazer a analise exploratoria de dados ambientais provenientes de sistemas
aquaticos levando-se em consideragdo a importancia que cada variavel possui no

conceito de qualidade de agua.

1.6.2 - Objetivos Especificos:

1) Inserir na analise exploratéria de dados ambientais a mesma atribuicdo da
importancia qualitativa dos parametros que compdem os IQAs usando ponderagao

no pré-processamento.
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2) Avaliar se analise exploratéria ponderada expressa a qualidade de agua do
sistema em analise, tendo como referéncia a metodologia de construcéo de IQAs em
geral e a classificacdo dada pelo IQAceTESB.

3) Verificar se a analise exploratoria permite inferir sobre a qualidade da agua
para fins de abastecimento publico, observando a relacdo entre o comportamento
multivariado dos dados e os fendmenos hidroquimicos em geral, inerentes ao

sistema em analise.
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2 — MATERIAIS E METODOS

2.1 - Banco de dados

Para a aplicagdo da metodologia proposta foi utilizado um banco de dados
proveniente do monitoramento realizado pelo IAP no periodo de 1987 a 2001 em
cerca de vinte rios das bacias de Ribeira, Iguacu, Cinzas, Irai e Piquiri, localizadas
no Estado do Parana. O banco de dados é composto de 568 amostras e foi adquirido

via internet!®®,

2.1.1 - Parametros que compdem os dados

O monitoramento foi realizado com a finalidade de avaliar a qualidade da agua
destinada ao abastecimento publico, seja ela bruta ou tratada. Para isso, foram feitas
medidas das seguintes variaveis fisicas, quimicas e biologicas, apresentadas na
Tabela 2.1.

Tabela 2.1 — Pardmetros medidos no monitoramento

Caracteristica Parametros Unidade
Parametros fisicos Turbidez UNT

Temperatura °C
pH -

N-Total mg ! -N

P-Total mgl'-P

Parametros quimicos oD mg -0,

DBOs mg I - O,

Sélidos Totais mgl* -0,

Condutividade uS cm™

Parametro biologico Coliforme fecal NMP(100 mL)
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2.2 - Softwares

Para pré-tratamento dos dados e realizacdo dos calculos quimiométricos
utilizou-se o MICROSOFT EXCEL XP, os pacotes UNSCRUMBLERP® da CAMO A/S
e o STATISTICA versdao 6.0, bem como o ambiente operacional MATLAB for
Windows, verséo 6.1, da Mathworks, 2001.

2.3 - Metodologia proposta

2.3.1 — Andlise exploratéria: HCA e PCA ponderadas

Utilizar HCA e PCA para fazer a indicagéo da qualidade da agua e comparar
esses resultados com a classificagdao dada pelo IQA pode levar a consideracdes
interessantes. Contudo, vale a pena destacar que o IQA é dado como um simples
numero que pode encobrir observacdes importantes acerca do sistema hidrico em
analise. Entretanto, através de HCA e PCA essas variagdes podem ser vistas
também de maneira simples, fornecendo, contudo uma informacdo mais completa,
sem necessidade de usar modelos pré-estabelecidos, como por exemplo, as fungoes
de qualidade usadas pelo IQAcETESB.

Nesta metodologia, os dados originais s@o previamente autoescalonados!*® e
ponderados antes da realizacido tanto da HCA, como da PCA, pois como nos IQAs
em geral, cada variavel tem a sua importancia relativa definida no contexto da
qualidade da agua. Por exemplo, alguns parédmetros como DBOs, solidos totais e OD
sao qualitativamente mais importantes que temperatura e pH. Esta é a idéia levada
em conta quando pesos sao atribuidos aos parametros de qualidade na formulagao
dos IQAs em geral, logo, a metodologia aqui proposta apenas transpde esta idéia de
ponderacgao.

Para construcdo de HCA e PCA foram utilizados dois conjuntos de pesos
diferentes: os pesos provenientes do IQAgascaron € 0s pesos do IQAceTess. A

Tabela 2.2 mostra os respectivos pesos utilizados para a ponderacédo da PCA.
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Tabela 2.2 Parametros com seus respectivos pesos. Os pesos do IQAgascaron Variam de 1 a 4
enquanto os pesos do IQAceTess t€m somatorio igual a 1.

Parametros Unidade Pesos IQACETEsB Pesos IQABASCARON
oD mg I O, 0,17 4
Coliforme fecal NMP (100 mL)” 0,15 3
pH - 0,12 1
DBOs mg 1’ -0, 0,10 3
N-Total mgl"-N 0,10 2
P-Total mg " - O, 0,10 1
Turbidez UNT 0,08 2
S¢lidos Totais mg I’ 0,08 4
Temperatura °C 0,10 1

Fonte: Adaptado de PESCE E WUNDERLIN, 2002 e de CETESB™

A ponderacao dos dados faz parte da etapa de pré-processamento e é feita
logo apos o autoescalonamento antes de ser realizado o calculo para obtengédo dos
dendrogramas e das PCs. A Figura 2.1 mostra o esquema de pré-processamento,
que tem como resultado uma matriz ponderada a ser usada nos calculos da HCA e
da PCA.

Autoescalonamento g Paonderacdo S F
(mxn) (maxn) T 0 ? Lnlmxn)
X-X oo
f= i med 0 py 0
E=FE]. <.
Sx o s
0 0 P,

Figura 2.1 — Esquema de pré-processamento aplicado a matriz de dados X com m linhas e n colunas.
Apds o autoescalonamento é gerada a matriz E, que é ponderada multiplicando-a pela matriz de
pesos (matriz diagonal), resultando na matriz ponderada, Ep a ser usada em HCA e PCA.
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3 — RESULTADOS E DISCUSSAO

3.1 - Exame preliminar dos dados

O banco de dados do IAP é composto por 568 amostras que apresentam
valores de IQA que variam segundo a classificagdo dada pelo proprio IAP, como:

bom, razoavel, ruim e péssima.

A classificagdo das amostras do conjunto de dados foi feita com base nos
seus respectivos valores de IQA. Os valores que delimitam cada classe e 0 numero

de amostras de cada uma sdo mostrados na Tabela 3.1.

Tabela 3.1- Classificacdo das amostras do banco de dados segundo o IAP

_ Namero de
Classe Variacdo no Valor IQAap
Amostras
PESSIMO 0-25 71
RUIM 26-50 131
RAZOAVEL 51-70 201
BOM 71-90 165
OTIMO 91-100 -

Fonte: Adaptado de IAP™”

Inicialmente foram calculadas as médias amostrais e os desvios padrao das
amostras referentes a cada classe da Tabela 3.1. Em seguida, foram calculados os
intervalos correspondentes a média, mais ou menos trés desvios padrao para cada
classe. Assim podemos avaliar a sobreposicdo entre os intervalos que
correspondem as regides de incerteza na classificacdo das amostras. Essas
incertezas véem do fato dos limites das classes em termos de valor de IQA serem
subjetivos, e ndo absolutos, ndo significando que exista uma diferenga marcante
entre as amostras com IQA 70 (maior IQA classificado como razoavel) e 71 (menor
IQA classificado com bom). O limite de trés desvios padrao foi escolhido porque ele
cobre praticamente toda a extensao da distribuicdo normal: 99,7%. Os intervalos

estao apresentados na Tabela 3.2.
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Tabela 3.2- Incertezas associadas a variabilidade dos dados do IAP!®

Classe Média Amostral Desvio Padréo Intervalo de confianca
PESSIMO 19,0 3,04 19,0 £ 9,12
RUIM 39,2 7,27 39,2 + 21,81
RAZOAVEL 61,3 6,11 61,3 +£18,13
BOM 75,5 4,58 75,5+ 13,74

Observa-se na Tabela 3.2 que os intervalos de confianga para cada classe
sobrepbem—se, como por exemplo, as amostras da classe ruim tém o limite inferior
do seu intervalo de confianga para média populacional iniciando-se em 17,4; que
pela definicdo do IQA corresponderia a uma amostra classificada como péssima. Da
mesma forma, o limite superior do intervalo com 99,74% de confiangca para as
amostras da classe péssima € de 28,1; que corresponderia pela definicdo a uma
amostra da classe ruim. Isso ocorre porque as fronteiras entre as classes dadas pelo
IQAceTess sao arbitrarias e ndo rigorosamente definidas, uma vez que se trata
apenas de um indice para avaliagdo e diagndéstico qualitativo de determinado corpo

hidrico.

3.2 - Anélise quimiométrica e estatistica dos dados

3.2.1 - Andlise hierarquica de agrupamentos ponderada (HCA ponderada)

Para a analise hierarquica de agrupamentos, os dados foram
autoescalonados e ponderados usando tanto os pesos do IQAgascaron quanto os
pesos do |IQAceTesB.

A HCA foi realizada com o objetivo de identificar padrées de qualidade de
aguas ao longo dos agrupamentos formados. Foi utilizada a distancia Euclideana
para medir a similaridade entre as amostras e o método Ward para a construgao dos

agrupamentos.
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Primeiramente foram construidos dendrogramas sem rotolugem das classes com
o intuito de observar a possivel formacdo de agrupamentos. Em seguida, as
amostras nos dendrogramas foram rotuladas segundo o IQAcgetess, usado como
referéncia para confirmar a ligagdo entre a qualidade de agua e os agrupamentos

formados.

» HCA ponderada sem rotulagem das classes

Na Figura 3.1, observam-se os dendrogramas referentes aos dados
autoescalonados e ponderados com os pesos do IQAgascaroN € cOm 0s pesos do
IQAceTESe. A numeragao observada corresponde apenas a sequéncia das amostras

na matriz de dados (568 amostras analisadas e nove parametros determinados).

Dendrograma sem Ratulo Dendrograma sem Rotulo

17
125

459
187

Gl
0
16
a0

71
369
405
484
382
Hame
540
0

10 il i 40 a0

600 800 1000 1200 1400

Distancia Euclideana

Disténcia Euclideana

(@) (b)

Figura 3.1- Dendrogramas dos dados sem rotulagem usando ponderacdo dada pelo IQAgascaron (@)
e ponderacao dada pelo IQAcetess (b)-

Cada agrupamento observado na Figura 3.1 é composto por amostras que
tém homogeneidade dentro do grupo e heterogeneidade em relagdo as demais
classes. Quanto menor a distancia entre as classes ou amostras, maior é a
similaridade entre elas. Para ambos os conjuntos de pesos observam-se a formagéao
de dois grandes grupos denominados G1 e G2, que se ligam a uma distancia de

1350 quando os pesos do I|QAgascaron S@0 usados (Figura 3.1a) e a
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aproximadamente 44,5 quando os pesos do IQAcetess sdo usados (Figura 3.1b).
Nota-se a presenca de trés subgrupos dentro do agrupamento denominado G1.
Esses subgrupos sdo mais similares entre si e estdo ligados a uma distancia de 280
(Figura 3.1a) e 18 (Figura 3.1b). Observa-se, também, a presenca de dois
subgrupos dentro do agrupamento G2 que se ligam a uma distancia de 240 (Figura
3.1a).

» HCA ponderada com rotulagem das classes
Os dendrogramas da segao anterior foram rotulados usando a classificagao
do IAP, como ja foi dito anteriormente. O dendrograma obtido apds a rotulagem é

mostrado na Figura 3.2.

Dendragrama com Rétulo

Dendrograma com Ratulo
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198 | RaZOAVEL ;
171 |RAZOAVEL
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Y BOM G )
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301 |RAZOAVEL
144 BOM 36 |RAZOAVEL
326 | RaZOAVEL 06 |RAZOAYEL &
202 [ RazOAVEL
05 | RAZOAVEL [
RUM
413 RUIM ¥
405 RUM M
352 | RATOLVELES ]}-"_—I*
525 | PESSMA ) 404 RUM
40 RLIM G2 392 RUIM
505 | PESSIMA 53 | PEssiMa G2
563 |_pEsaia 540 | PESSIMA
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Figura 3.2 - Dendrogramas dos dados com rotulagem usando ponderagéo dada pelo |QAgascaroN
(a) e ponderacéo dada pelo IQAcetess (b).

Ao comparar os agrupamentos de amostras com sua respectiva classificagdo
(bom, razoavel, ruim e péssimo), observa-se (Figura 3.2) que os grupos G1 e G2
estdo separados de acordo com a qualidade da agua das amostras desses grupos.
Nota-se, também, que as aguas de “melhor” qualidade (boa e razoavel) estao
contidas, de forma geral, no agrupamento G1, enquanto que as aguas de “pior”

qualidade (ruim e péssima) estdo contidas no agrupamento G2.
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Como mostra a Figura 3.2.a, onde as amostras foram ponderadas com os
pesos do IQAgascaroN, as amostras 413 e 352 (respectivamente ruim e razoavel na
Tabela 3.3) ndo estéo classificadas nos grupos esperados, ou seja, a 413 esta em
G1 e a 352 estda em G2. A amostra 352 é considerada de qualidade razoavel por
apresentar seu IQAceTess igual a 51, enquanto a 413 é dita ruim por apresentar seu
IQAceTess igual a 43 (Tabela 3.1).

Tabela 3.3- Classificagdo das amostras referentes ao dendrograma rotulado

Amostra Valor de Qualidade Amostra com Valor de Qualidade
com pesos qualidade IQA AP pesos qualidade IQA AP
IQABASCARON I(D'ACETESB

198 65 Razoavel 11 81 Bom
85 72 Bom 171 67 Razoavel
243 65 Razoavel 125 85 Bom
88 87 Bom 459 49 Ruim
244 56 Razoavel 197 62 Razoavel
144 71 Bom 301 69 Razoavel
326 70 Razoavel 316 66 Razoavel
202 67 Razoavel 306 68 Razoavel
205 63 Razoavel 71 80 Bom
413 43 Ruim 369 42 Ruim
352 51 Razoavel 405 41 Ruim
525 19 Péssima 484 29 Ruim
410 30 Ruim 392 27 Ruim
505 15 Péssima 534 24 Péssima
563 21 Péssima 540 12 Péssima
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No entanto, como vimos na Tabela 3.2, o intervalo de confianga para nossas
amostras da classe razoavel é de 61,3 + 18,13 e da classe ruim é de 39,2 + 21,81.
Portanto, ambas as amostras estéo localizadas na faixa de 43-61, onde os intervalos
de confianga para essas duas classes se sobrepdem e ndo podemos classificar com
exatidao essas amostras.

Na Figura 3.2.b, onde as amostras foram ponderadas com os pesos do
IQAcETESBE, Nota-se que o grupo G1 nao inclui majoritariamente amostras boas e
razoaveis, visto que as amostras como 369 (IQAap = 42), 405 (IQAap= 41) e 484
(IQAap = 29), todas classificadas como ruins (Tabela 3.3), pertencem a esse grupo.
Ainda assim, o dendrograma separa as amostras por qualidade, ja que essas
amostras ruins estdo agrupadas em um mesmo subgrupo de G1.

Uma outra observacdo é que a amostra 451 (IQAap = 49) da classe ruim
(Tabela 3.3) estd em um outro subgrupo de G1 (Figura 3.2.b), ligando-se a
amostras das classes razoavel e boa. Contudo, esta amostra ndo pode ser
classificada com exatiddo como ruim, pois seu valor de IQAap cai na faixa de 43-61,
que corresponde a sobreposicdo das classes razoavel e ruim segundo seus
respectivos intervalos de confianga (61,3 + 18,13 e 39,2 £+ 21,81).

Conclui-se, entdo, que a HCA ponderada utilizando os pesos do IQAgascarRON
se mostrou mais adequada para analise geral do comportamento da qualidade de
agua, pois forneceu agrupamentos bem mais distintos. A partir desta HCA, pode ser
deduzida a existéncia de dois agrupamentos gerais de qualidade de agua: G1 para
as aguas de “melhor’ qualidade e G2 para as aguas de “pior” qualidade. Ao
contrario, a HCA que usou os pesos do |IQAceTess agrupou amostras de qualidade

ruim no agrupamento G1, formado por aguas de melhor qualidade.

3.2.2 - Andlise de componentes principais ponderada (PCA ponderada)

Foi realizada a analise de componentes principais com os dados previamente
autoescalonados e ponderados usando os pesos de IQAgascaron € de IQAGceTEss, a
fim de ser observada a variagdo da qualidade da agua.

Primeiramente foi feita a PCA sem ponderacdo e em seguida a PCA
ponderada a fim de compara-las e entdo investigar a influéncia do uso de pesos na

indicagdo de qualidade de agua.
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» PCA sem ponderacao

Considerando os dados sem ponderagcdo, apenas autoescalonados,
observamos na Figura 3.3, um certo perfil de qualidade, no qual as amostras variam
de boa a péssima indo do sentido negativo para o sentido positivo da primeira
componente principal (PC1), que porta apenas 42% da informagéao total dos dados

(variancia explicada).
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Figura 3.3 — Grafico dos escores para as duas primeiras PCs sem ponderagéo (m bom; m razoavel;
m ruim; m péssima)
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As amostras dispostas ao longo de PC1 referem-se as classes de qualidade
destacadas pelo IQAxp € indicam a mesma tendéncia observada na HCA, no que se
refere as fronteiras pouco rigorosas entre as classes, observada pela mistura das
mesmas. Entretanto, observa-se que os escores negativos de PC1 correspondem as
aguas de “melhor” qualidade enquanto os escores positivos correspondem aquelas

de “pior” qualidade.



» PCA ponderada usando os pesos do IQAgascarRON
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A Figura 3.4 mostra o grafico dos escores das duas primeiras componentes

principais (PC1 X PC2), obtido para as amostras que tém qualidades variando de

péssima a boa. Observa-se uma maior dispersdo dos dados no sentido negativo de

PC1 e no sentido positivo de PC2.
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Figura 3.4 — Grafico dos escores para as duas primeiras PCs, segundo o0 IQAgascaron (m bom; =

razoavel; m ruim; m péssima).

Verifica-se também na Figura 3.4, uma relagdo entre os escores de PC1 e

qualidade da agua, uma vez que, caminhando do sentido positivo para o sentido

negativo dessa componente, a qualidade das amostras de agua varia na sequéncia:

boa, razoavel, ruim e péssima (segundo a classificacdo do IQAap), @ medida que os

valores dos escores tornam-se mais negativos.

A primeira componente principal (PC1) descreve 62% da variancia explicada,

ou seja, modela 20% a mais de informagdo quando comparada com a PCA néo

ponderada (Figura 3.3). Observamos também que na PCA ponderada com os pesos

do 1QABsascaroN (Figura 3.4), as classes estdo mais dispersas em PC1, numa faixa
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de escores mais ampla (de -23 a + 9) que na PCA nao ponderada (-2 a 12),
conduzindo a uma interpretacdo de qualidade mais resolvida.

E interessante notar que em ambas as PCAs as amostras de melhor
qualidade, classificadas como boas, estdo menos dispersas que as demais, o que
indica que esta categoria de qualidade esta bem definida.

Vale ressaltar que a diferenca do sentido em que as amostras apresentam
“‘melhor” qualidade (Figura 3.4), quando se comparam estes resultados com os
resultados da PCA ndo ponderada (Figura 3.3) € arbitraria e depende apenas da
execucgao do algoritmo empregado no calculo. A interpretagdo baseia-se apenas na
disposicao relativa entre os valores dos escores e/ou pesos da PCA.

A segunda componente principal (PC2) explica 15% da variancia. A Figura
3.5 mostra o grafico da variancia explicada versus o numero de componentes
principais.
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Figura 3.5 — Grafico da variancia explicada versus o nimero de componentes principais ponderadas
Segundo o IQABASCARON-

Ao observar o grafico dos pesos de PC1 versus PC2 para cada variavel

(Figura 3.6) é importante destacar algumas relagoes:

» DBO e OD apresentam correlagao inversa na primeira € na segunda
componente principal, uma vez que seus pesos aparecem em quadrantes
opostos para ambas as componentes. Essa relagdo esta de acordo com a

dindmica quimica dos sistemas aquaticos envolvendo o processo de consumo
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de matéria organica nas fontes hidricas. Este processo € representado pela

reagcao quimica genérica dada pela Equacao 3.1, abaixo:

{CH,0} + O, microorganismos CO, + H,0 (3.1)

De acordo com a Equacgéo 3.1, com o aumento da matéria organica (CH,O) a
quantidade de oxigénio necessaria para degrada-la sera cada vez maior, o que
implica em uma redugao na quantidade de oxigénio dissolvido presente no corpo

hidrico.

» Os pesos da PCA dos parametros relacionados a presenca de nutrientes
(fésforo total, nitrogénio total e DBO) e coliformes fecais em relagdo a PC1 e PC2
(que explicam 77% de variancia dos dados) tém valores negativos, em contraste
com os valores positivos assumidos por OD. Esta correlacdo inversa € também
corroborada pelo processo descrito pela Equacdo 3.1, onde a quantidade de
matéria organica € aumentada devido ao aumento de nutrientes, o que se reflete

na diminuigdo de oxigénio dissolvido no sistema aquatico.
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Figura 3.6 — Grafico dos pesos das variaveis nas componentes principais PC1 versus PC2,
ponderadas segundo o IQAgascaron, onde: OD (Oxigénio Dissolvido); CF (Coliforme Fecal); pH; DBO
(Demanda Bioquimica de Oxigénio); NT (Nitrogénio Total); PT(Fésforo Total); Tu (Turbidez); ST
(Sélidos Totais);T (Temperatura).
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» Ao levar em consideracdo a variabilidade dos dados em questdo, os
parametros temperatura e pH (Figura 3.6) tém pouca influéncia para a definigao
das componentes principais PC1 e PC2, uma vez que seus pesos se aproximam
de zero em ambas as PCs. Contudo, esse comportamento ndo pode ser
generalizado para outros bancos de dados, ja que esses sdo parametros
importantes para os equilibrios que regulam a qualidade da agua, e juntos com
os demais parametros complementam a informagdo sobre a dindmica quimica

dos sistemas hidricos em geral.

» PCA ponderada usando os pesos do IQAceTess

A Figura 3.7 mostra o grafico dos escores de PC1 (50% da variancia

explicada) versus PC2 (12 % da variancia explicada).
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Waridncia Explicada: PC1050%) PC2 (129%)

Figura 3.7 — Grafico dos escores para as duas primeiras PCs, ponderadas segundo o IQAceTess (=

bom; m razoavel; m ruim; m péssima).

Constata-se também a mesma relagao entre a qualidade da agua (Figura 3.7)
e os escores ao longo de PC1, embora a quantidade de variancia explicada pelas
duas primeiras componentes (Figura 3.8), nesse caso, seja menor (62%) que no
caso da PCA anterior (77%). Notamos ainda que a variagado nos valores de escores

de PC1 neste caso é bem mais estreita variando de — 1,1 a 0,4.
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Figura 3.8 — Grafico da varidncia explicada versus o numero de componentes principais
ponderadas segundo IQAceTess

Em relagdo aos pesos da PC1 (Figura 3.9), constatou-se que os nutrientes,
DBO e coliformes fecais apresentam também valores negativos de pesos em PCA,
em contraste com os valores positivos de OD, como na PCA ponderada com pesos

do 1QABascarON, cOmpativel com o esperado para o sistema aquatico.
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Figura 3.9 — Grafico dos pesos das variaveis nas componentes principais PC1 versus PC2,
ponderadas segundo o IQAcetesg, onde: OD (Oxigénio Dissolvido); CF (Coliforme Fecal); pH; DBO
(Demanda Bioquimica de Oxigénio); NT (Nitrogénio Total); PT (Fésforo Total); Tu (Turbidez); ST
(Sélidos Totais);T (Temperatura).
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Temperatura e pH se relacionam de maneira oposta em PC2 (Figura 3.9)
provavelmente porque os pesos do IQAcetess (Tabela 2.2) dados a estas variaveis
sao diferentes, embora que, inferir sobre a segunda componente principal n&o seja
tao relevante para esta discussdo em especifico, uma vez que a mesma nao porta a
informacgéo que caracteriza a qualidade da agua.

Ao comparar os resultados das PCAs ponderadas usando os pesos de
IQABascaron € de IQAcetess, observamos semelhancas acerca da informacao
qualitativa da qualidade da agua. Todavia, como a PCA ponderada com os pesos do
IQABascaroN pPoOrtam mais informagdo, ou seja, apresenta uma maior variancia
explicada (77%) nas duas primeiras componentes, PC1 e PC2. Ela explica melhor a
relacdo entre os parametros e a sua importancia dentro do contexto de qualidade de

agua.
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4 — CONCLUSOES E PROPOSTAS FUTURAS

A proposta deste trabalho foi implementar nas metodologias de analise
multivariada: HCA e PCA, quando aplicadas a parametros de qualidade de aguas, a
mesma atribuicdo de importancia relativa dos parametros de qualidade usadas nos
IQAs. Para tanto foram utilizados dois conjuntos de pesos referentes a IQAs
diferentes, ou seja, os pesos do IQAceTess € 0S pesos do IQABASCARON.

A metodologia utilizada neste trabalho para a indicagado da qualidade da agua
se assemelha a metodologia dos IQAs em geral, com a vantagem de levar em
consideracao toda a variabilidade dos dados e a correlagdo entre as variaveis
envolvidas.

Na HCA ponderada observou-se a formagao de agrupamentos (G1 e G2) que
indicaram de forma geral o comportamento da agua, diagnosticando sua qualidade
como “melhor” (G1) e “pior” (G2). Utilizando a HCA ponderada com os pesos do
IQABAscarRON €sta separacao foi vista de forma mais clara.

Com os resultados da PCA ponderada foi possivel estabelecer uma clara
relagdo entre a variacdo de qualidade e os escores de PC1. Quando os pesos do
IQABascaron foram usados PC1 apresentou 62% da variancia explicada, enquanto
que quando os pesos do IQAcetess foram usados PC1 apresentou 50%. A PC1
obtida sem ponderacao apresenta apenas 42% da variancia explicada e discrimina
menos as amostras de classes de qualidade diferentes.

Os pesos da PCA ponderada apresentaram concorddncia com o
comportamento esperado, tendo em conta a dinamica dos sistemas aquaticos. Por
exemplo, evidencia-se a correlagao inversa entre o parametro OD e os parametros
relacionados a presenca de nutrientes (fésforo total, nitrogénio total e DBO) e
coliformes fecais.

A proposta de implementacdo de pesos as metodologias de analise
exploratéria leva em consideracdo as caracteristicas especificas da regido em
estudo, ja que utiliza dados historicos que portam essas informagdes. Nao é
razoavel utilizar curvas de qualidade obtidas com dados de regides diferentes como
€ 0 caso das curvas utilizadas no IQAceTess, que se referem a dados histéricos

provenientes da NSF-US.
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Finalmente, pode-se afirmar que proposta apresentada € uma ferramenta util
para indicar a qualidade da agua e para contribuir para idéia de usar ponderagao em
analise multivariada de dados ambientais de natureza hidrica. Contudo, ela ainda
precisa ser avaliada utilizando outros conjuntos de dados, de preferéncia de regides

distintas, para testar sua reprodutibilidade.

Como propostas futuras espera-se:

Complementar as informagdes geradas pela HCA e PCA ponderadas através
da construgdo de cartas de controle estatistico para que sejam detectadas
anomalias quanto aos programas de controle de qualidade de sistemas hidricos.

Otimizar os conjuntos de pesos utilizados, de modo a tornar menos subjetiva

possivel sua atribuicao.
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ANEXOS

1. Curvas dos sub-indices de qualidade dos parametros utilizados no IQANsk:
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Curva de Qualidade para Turbidez
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Baixar livros de Medicina
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