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TRATAMENTO DE DADOS CENSURADOS DE NITROGENIO AMONIACAL
TOTAL PELOS METODOS DE MAXIMA VEROSSIMILHANCA, ROBUSTOS E
KAPLAN-MEIER

Silva, F. H. R. e Pinto, E. J. A.

RESUMO - Dados abaixo de limite de detec¢do do aparelho (LD) sdo comuns nas Ciéncias Ambientais
e o tratamento simplificado ocorre pela substitui¢do direta por valores proporcionais a LD. Contudo, o
percentual recomendavel para essa escolha ¢ de no maximo 20%. Por isso, torna-se necessario o uso de
métodos alternativos de tratamento de dados, como o de maxima verossimilhanga (MLE), robustos (ROS)
e Kaplan-Meier (KM). O parametro trabalhado foi o nitrogénio-amoniacal total (N-Am) na Bacia do Rio
das Velhas — MG. O comportamento da substituicdo direta pelo LD e pelo método KM foi semelhante
(média superestimada e baixo coeficiente de variagdo). Isso nao foi observado quando existiram outliers
muito dispares na amostra. O método MLE apresentou resultados discrepantes em varias estagdes de
qualidade de agua (desvio-padrao e coeficiente de variagdo), principalmente quando os dados nao-
censurados ndo seguem a distribui¢do lognormal. A substitui¢do direta de LD = 0 trouxe uma grande

subestimac¢ao da média e um alto desvio-padrao.

ABSTRACT - Data below the detection limit (DL) of the equipment are common in the
Environmental Science. Replacing this values for proportional values of DL is recommendable when
lower than 20% of the sampled is composed by censored data. Maximum Likelihood (MLE), Robust
(ROS) and Kaplan-Meier (KM) methods are used to evaluate this situation. Total ammoniacal
nitrogen in Velhas River watershed was the chosen parameter. Estimated values with KM method
and replacement censored data by DL values were similar in overestimated media and low variation
coefficient. This situation did not occur when very high outliers are presente in the sample. MLE
method estimated non-adequated values in standard deviation and coefficient variation, mainly when
non-censored data don’t follow lognormal distribution. The replacement of censored data by 0 returns

low values of media and high values of standard deviation.

Palavras-Chave — método de tratamento de dados censurados, pacote NADA.
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1. INTRODUCAO

Dados censurados sdo aqueles cujos valores encontrados ficam fora do limite de detec¢ao dos
aparelhos e/ou métodos analiticos utilizados. Censuras a esquerda sdo valores abaixo do limite de
deteccao (LD) e a direita para dados com medi¢des acima do LD do aparelho. O valor de LD ¢
definido como a concentracdo minima de uma substancia que pode ser medida e reportada com 99%
de confianga que a concentracdo ¢ maior que zero (Contar et al. (2015)). A eliminagdo desses dados
de monitoramento pode trazer grandes dificuldades nas andlises subsequentes, seja pela
insuficiéncia/reducdo do numero de amostras, seja pelo viés ocasionado pela elevacao de valores,
ocasionado pela retirada de dados menores que LD.

Christéfaro e Ledo (2013) descrevem quatro métodos de tratamento: substitui¢do direta,
paramétricos, robustos (ROS) e Kaplan-Meier (KM). A escolha do melhor método depende do
percentual de dados censurados, do ntimero total de elementos, da qualidade de ajuste a uma
distribuicao e da presenca de outliers. O método de substituicao direta consiste na adogao de valores
para substituir os dados censurados, proporcionais a LD. Ele ¢ amplamente utilizado por sua
simplicidade, mas sua generalizagdo requer cuidados. Pode afetar diretamente os resultados na
estatistica descritiva (média, desvio padrdo, coeficiente de variagdo), resultados dos testes de
hipoteses, regressoes, correlagdes, tendéncias, dentre outros. Oliveira et al. (2019) consideram a
adocdo desse método adequada quando o percentual de dados censurados seja de até 20%.
Christéfaro e Ledo (2013) relatam que a Agéncia de Protecdo Ambiental Americana (United States
Environmental Protection Agency — USEPA) nao recomenda sua adocao para percentuais de dados
censurados acima de 15%. Helsel e Hirsch (2002) sustentam a informacdo que a substituicao direta
nao contém fundamentagao teorica.

Os métodos paramétricos tém como premissa a aderéncia presumida a certa distribuicao de
probabilidade e o uso de estimador de maxima verossimilhan¢a (MLE) para célculo de pardmetros,
a partir do percentual de dados censurados e dos valores acima do limite de detec¢do (Christofaro e
Ledo, 2013). Naghettini e Pinto (2007) descrevem que o método MLE consiste em maximizar uma
func¢do de parametros de distribui¢ao, conhecida como funcao de verossimilhanga. Seja um conjunto
de n dados de uma amostra aleatéria continua (y1, y2, ... yn) extraidas de um popula¢do com uma
funcdo de densidade de probabilidade fy (y, 01, 62, ..., 0k) de k pardmetros. Considerando que as

observagoes sejam independentes, a probabilidade de ocorréncia sera dada pela Equacao 1:
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L (01, 02, ..., 6k) =T fy (yi, 01, 02, ..., Ok) Eq.1

Para maximizar essa fun¢do, basta realizar a derivada parcial em relagdo a cada parametro 0i e
iguala-las a zero. A solucdo de cada equacdo formara o vetor dos estimadores de maximas
verossimilhancas (6)).

Helsel e Hirsch (2002) descrevem que o método paramétrico ¢ adequado quando os dados tém
uma boa aderéncia as distribuigdes presumidas. Mesmo que haja boa aderéncia, o pequeno numero
de amostras (n < 15) traz viés e baixa precisao na analises (Gleit (1985) apud Helsel e Hirsch (2002)).
Com isso, os autores colocam que esse método apresenta boas estimativas relacionadas a amplitude
interquartil (AIQ) e mediana, em amostras com mais dados (25 ou 50), em distribuigdes
aproximadamente simétricas ou com assimetria positiva. Eles justificam que o modelo log-normal ¢
mais adaptavel aos diferentes formatos de curva, mas ndo produz resultados coerentes em estatisticas
de momento (média e desvio-padrao), por serem mais sensiveis ao nimero de observacdes. Além
disso, eles comentam que ha criagdo de viés nas médias e desvios-padrao ao se aplicar as
transformagdes, como a logaritmica.

ROS consistem no ajuste dos dados ndo censurados ao modelo log-normal no grafico QQPlot
(Figura 1) e posterior preenchimento dos censurados igualmente espagados nos quantis normais. Os
ROS tém desempenho superior aos paramétricos no céalculo de médias e desvios-padrdo por
considerar os dados estimados abaixo de LD e nao a distribuicao ajustada. Os resultados podem ser

retransformados a unidade original, sem viés (Helsel, 2002).
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Figura 1 - Grafico dos métodos robustos (Helsel, 2002).
Kaplan-Meier ¢ um método de célculo de estatisticas descritivas utilizado em Ciéncias médicas
para censuras a direita (Helsel, 2005). Ele foi adaptado para ser usado em censuras de dados a

esquerda, subtraindo-se cada elemento das amostras por um valor fixo, pouco maior que 0 maximo.
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Helsel (2005) descreve que a média por KM ¢ superestimada se o menor valor da série é ndo
censurado.

Helsel (2005a) apud. Christofaro e Ledo (2013) sugerem os critérios de escolha do método para
o tratamento de dados censurados, baseado no nimero de elementos das amostras e no percentual de
dados abaixo de LD. Ela deve ser utilizada com parcimonia, visto que as medidas de tendéncia central,

dispersdo e variabilidade também interferem sobre essa escolha (Tabela 1).

Tabela 1 - Método de tratamento de dados censurados mais adequado (Helsel, 2005* apud. Christéfaro e

Ledo (2013))
Amostragem
Percentual de Censura
< 50 observagoes > 50 observagoes
< 50% nao detectados Kaplan-Meier Kaplan-Meier
50% - 80% ndo detectados Métodos Robustos Métodos paramétricos —verossimilhanca

> 80% nao detectados Reportar apenas o percentual acima de um limite importante Reportar percentis elevados (90°, 95°)

2. METODOLOGIA

A éarea de estudos ¢ a Bacia Hidrografica do Rio das Velhas, que esta localizada na regido central
do Estado de Minas Gerais (sub-bacia do Rio Sado Francisco). A nascente do Rio das Velhas ocorre na
Area de Prote¢io Ambiental da Cachoeira das Andorinhas, no municipio de Ouro Preto. O rio percorre

802 km até chegar em sua foz, na localidade de Barra do Guaicui, na cidade de Varzea da Palma, onde
desagua no Rio S@o Francisco e sua area de drenagem total ¢ de 29.173 km” (CBH Velhas, 2014).

Cinquenta e um municipios mineiros estdo localizados parcial ou totalmente na Bacia Hidrografica do
Rio das Velhas, sendo 44 deles com sede na mesma. A populagdo total estimada segundo o levantamento
censitario do IBGE de 2010 era de 4,4 milhdes de pessoas aproximadamente, sendo a maior parte
pertencente a Regido Metropolitana de Belo Horizonte. (ECOPLAN, 2015).

O IGAM monitora a qualidade de agua no Estado de Minas Gerais através do Programa Aguas
de Minas desde 1997. Atualmente existe 600 estacdes de amostragem distribuidas nas mais diversas
bacias mineiras. A frequéncia amostral varia entre mensal, trimestral e semestral. Na bacia do Rio
das Velhas ja foram utilizadas 155 estagdes de monitoramento de qualidade de agua.

Nesse trabalho foram selecionadas as estagdes ativas, que possuem pelo menos 25 medigdes
simultaneas dos quatro compostos de nitrogénio monitorados (nitrogénio organico (N-Org),
nitrogénio amoniacal total (N-Am), nitrito (NO2) e nitrato (NO3)) conjuntamente para o célculo

posterior do nitrogénio total, com no minimo 20% de dados censurados.
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Depois de sistematizados os dados brutos, foram feitos calculos da média, desvio-padrao, mediana e
coeficiente de variagdo do conjunto de dados de cada uma das 31 estacdes de qualidade para a
concentracdo N-Am. Foi realizada a substitui¢do dos dados censurados pelo método da substitui¢ao
por 0, 0.5*LD e LD, além do método MLE, ROS e KM, utilizando-se o pacote NADA (Non-Detect
Data Analysis) do software livre R.

Foi realizada inicialmente uma visualizacao geral de valores (Tabela 2) e grafico (Figuras 2, 3,
4 e 5). Depois, as estacdes de qualidade de dgua foram divididas em grupos (Tabela 3), conforme o
numero de elementos e o percentual de dados censurados (< 0,1 mg/L).

Foram identificados outliers dos dados brutos, que t€ém valores menores que Al-1,5 AIQ ou
maiores que A3+1,5AIQ, sendo Al e A3 o primeiro e terceiro quartil e AIQ a amplitude interquartil
(Naghettini e Pinto, 2007). Nenhum elemento foi retirado da analise por ser a medi¢ao possivel de
acontecer com os valores observados. Também foi realizado o teste de normalidade de Shapiro-Wilk
com nivel de significancia de 5% com apenas dados ndo-censurados para averiguar a aderéncia a
distribuicao log-normal. Essa ¢ uma informacao importante porque altera a aplicabilidade do método

MLE.
3. RESULTADOS

. A Tabela 2 mostra por completo o nimero de elementos, o percentual de dados censurados, a
média, mediana, desvio-padrao e coeficiente de variagao (CV) de cada estagdo. Os valores médios de
N-Am estimados pelo método KM foram superiores aos demais métodos, em todas as estacdes,
conforme Helsel (2005). Seus valores foram acompanhadas de maneira proxima pelo método LD na
maioria das estagdes (Figura 2). O método LD = 0 fornece estimativas muito baixas, especialmente
quando os valores censurados sao baixos e o percentual de dados censurados ¢ alto. Também ocorre
a superestimac¢do da média, quando os valores censurados sdo substituidos pela média. Contar et al.
(2015) corrobora com essas observagoes.

Esses autores realizaram estudo exploratdrio do comportamento dos valores médios, medianos
e desvio-padrao para Demanda Quimica de Oxigénio (DQO) e fosfato, através da substitui¢ao por 0,
LD/2, LD e ajuste de dados ndo censurados a distribui¢ao lognormal ao método MLE, variando o
numero de amostras e o percentual de dados censurados. Eles concluiram que a média obtida por

qualquer método de substitui¢do ¢ imprecisa e ndo deve ser utilizada, porque grande parte dos valores
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Tabela 2 — Estatisticas descritivas obtidas via tratamento de dados censurados
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%
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7

2

25

3

2

3
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4

2
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% censurados

68.97

85.71

4483

7500

4483

53.52

4789

11.43

36.62

30.56

58.82

55.22

36.07

3968

64.71

62.86

52.38

63.49

5984

7250

4762

6522

3714

42 B6

37.14

Média

0,099

0.027

0.107

0.043

0.111

0.112

0.126

0.356

0.223

0.143

0.147

0.258

0.334

0.340

0.093

0.095

0.103

0.124

0.080

0.136

0.174

0.108

0.168

0134

0.129

LDi2

0.133

0.070

0.129

0.079

0.134

0.139

0.150

0.361

0.241

0.158

0.176

0.285

0.352

0.360

0.125

0.126

0129

0.156

D116

0173

0.198

0.141

0.185

0.155

0.148

LD

0.171

0.113

0.157

0.114

0.167

0.166

0.174

0.367

0.259

0173

0.206

0313

0.370

0.379

0.157

0.157

0.155

0.188

0.150

0209

0.222

0.173

0.205

0177

0.167

KM

0.178

0.139

0.161

0.121

0171

0.1M

0.178

0.369

0.263

0.178

0.212

0.318

0.373

0,383

0.164

0.176

0.166

0.194

0.157

0.216

0.226

0.183

0.1%

0.185

0.170

ROS

0.118

0.146

0.0%0

0.147

0.105

0.160

0.366

0.249

0.169

0.168

0276

0.350

0.358

0.124

0137

0.143

0.154

0.113

0.149

0.202

0.138

0.19

0.165

0.157

MLE

0.143

0.058

0.143

0.087

0.151

0.163

0.158

0372

0.251

0.167

0.179

0.216

0.361

0.377

0.126

0.132

0137

0.162

0.115

0.152

0.1

0,136

019

0,163

0157

Desvio-
padréo

0.200

0.070

0.118

0.071

0.133

0.155

0.151

0.2715

0.290

0.114

0.280

1.031

0.561

0.632

0.161

0.141

0.124

0.238

0.147

0443

0.363

0.235

0.1%

0.156

0.119

LDi2

0.184

0.049

0.114

0.136

0131

0.268

0217

0.09%6

0.265

1.024

0.551

0.621

0.143

0.119

0.103

0.222

0128

0432

0.352

0220

0.181

0.138

0099

0.166

0.038

0.078

0.029

0.107

0.120

0.154

0.262

0.265

0.071

0.251

1.018

0541

0612

0.127

0.100

0.084

0.207

0111

0422

0342

0.207

0.168

0123

0.082

KM

0.172

0.033

0.076

0.026

0.108

0.118

0111

0.260

0.264

0.017

0253

1.026

0.542

0.613

0.126

0.091

0.078

0.207

0.10

0435

0.343

0177

0.119

0.079

ROS

0.192

0.046

0.122

0133

0.125

0.263

0.272

0.084

0270

1.026

0552

0.622

0.145

0.115

0.084

0224

0.132

0439

0.350

0.223

0177

0132

0.081

MLE

0482

0.082

0.111

0.052

0137

0.145

0.164

0315

0329

0.101

0.392

0.541

0.747

0.802

0.199

0192

0.127

0.367

0.212

0.633

0273

0.263

0.195

0163

om

Mediana

0.000

0.000

0110

0.000

0.110

0.000

0.110

0.300

0.200

0.170

0.000

0.000

0.170

0.160

0.000

0,000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.130

0.000

0.130

0.140

0.130

LD2

0.050

0.050

0.110

0.050

0.110

0.050

0.110

0.300

0.200

0.170

0.050

0.050

0.170

0.160

0.050

0.050

0.050

0.050

0.050

0050

0.130

0.050

013

0140

0.130

0.100

0.100

0.125

0.100

0.110

0.100

0.110

0300

0.200

0.170

0.100

0.100

0.170

0,160

0.100

0.100

0.100

0.100

0.100

0.100

0.100

0.100

0.130

0.100

0.130

0140

0.130

KM

0.110

0.110

0.10

0.300

0.200

0.170

0.170

0.160

0.130

0.130

0.140

0.130

ROS

0,034

0.040

0.126

0.075

0.110

0.105

0111

0,300

0.200

0.170

0,065

0.070

0170

0,160

0.072

0.008

0.085

0117

0.074

0.063

0.022

0.031

0.130

0.068

0.130

0.140

0.130

MLE

0.041

0,033

0113

0.079

0.112

0.096

0.110

0.283

0,152

0.143

0075

0.080

0.157

0147

0068

0.075

0078

0.101

0.065

0.055

0035

0.109

0.063

0.136

0121

0129

Coeficien
te de

variagio

202

2597

1.112

1.659

1.196

1.383

1.194

0.774

1,304

0.803

1.904

4.001

1.682

1,860

1.742

1.486

1.504

1.208

1.815

1.829

3251

2515

2064

2,168

117

1,166

0.919]1.

LD/2

1378

0.766

0.765

0.625

0.847

0.981

0873

0.742

1,148

0.608

1,501

3.590

1.566

1.728

1,145

0.947

0.738

0.799

1421

1.112

2504

2017

1.7718

1.562

0971

0,890

0.669

0.967

0.333

0.497

0.251

0.645

0.724

0.686

0.7113

1.021

0.459

1221

3.254

1463

1.613

0.807

0632

0.388

0.541

1.103

0.739

2021

1.545

1.195

0819

0695

0.480

KM

0.963

0.237

0469

0.218

0.621

0,690

0623

0.703

1.003

0.438

1.162

3224

1451

1,600

0.771

0.517

0312

0471

1.068

0.700

2014

1516

1061

0.927

0642

0.465

ROS

1.618

1,003

0.598

0.512

0.831

1.262

0.784

0.7118

1,083

0.483

1610

3720

1578

1.739

1.178

0833

0629

0.657

1457

1.169

2939

1.732

1616

0927

0.797

0.576

MLE

3.363

1424

0.778

0.596

0.906

0.890

1036

0,849

1313

0.604

2182

0.770

2.501

2,066

2.366

1.576

1453

0.789

0.826

2.265

1.846

4.167

1.428

1931

1.010

1.000

0.703
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observados e censurados nos testes realizados, ficaram fora da reta de regressdo e do intervalo de
confianca com a = 5%. Na Figura 02, h4 valores médios acima de 0,4 mg/L, mas optou-se por

construir o grafico com limita¢do nas ordenadas para melhor visualizacao.
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Figura 2 - Média de N-Am nas
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Os desvios-padrao estimados mostram valores bastante dispares do método MLE em relacao
aos demais para alguns pontos, sendo a ocorréncia possivel pela ndo aderéncia a distribuicdo pré-
selecionada (log-normal no caso do R) ou pelo baixo nlimero de elementos das estagdes de qualidade
de 4gua.
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Figura 3 - Desvio-padrao de N-Am nas estagdes de qualidade de agua na bacia do Velhas

A mediana via método KM s6 pode ser estimada se o percentual de dados censurados € menor
que 50%, por usar os dados abaixo de LD apenas para ordenamento dos que estdo acima de LD. A
substituicdo direta pode retornar mediana igual ao valor substituido se o percentual de dados
censurados ¢ maior que 50%. Isso gerou elevado niimero de pontos de zero, 0,05 e 0,1 mg/L nos

graficos 0, LD/2 e LD respectivamente.
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Figura 4 - Mediana e m das estagdes de qualidade de agua do Velhas

O coeficiente de variagdo ¢ mais baixo pelos métodos LD e KM, podendo ser explicado pelo
alto valor das médias estimadas. Os valores de MLE sdo bastante descolados dos demais, como o
desvio-padrao. O uso de LD = 0 traz valores de CV sistematicamente altos, pelo forte peso atribuido

na cauda inferior da distribui¢ao de probabilidades.

: e qualidade de ag
Figura 5 — Coeficiente de variacdo de N-Am de estagdes de qualidade do Velhas

As estagdes foram separadas conforme os métodos descritos por Helsel (2005a) - Tabela 3 para
facilitar anélises pontuais. Para os pontos de monitoramento na primeira linha dessa tabela, visualiza-
se que o desvio-padrao o método KM ¢ o mais baixo, justificando o menor valor do coeficiente de
variacdo. Esses valores sdo muito proximos do que ocorre quando se substitui os dados censurados
por LD, excecdo as estacdes BV037 e CA002S, que apresentam 2 outliers muito distantes dos demais
valores. Com relacdo a MLE, percebe-se uma discrepancia grande nos valores da mediana, desvio-
padrao e coeficiente de variagao nas estacoes BV067, BV140, BV142, BV161 e CA009. Isso pode
ser justificado pela ndo aderéncia a distribuicao normal das quatro primeiras estagcdes e pelo baixo

numero de elementos na amostra (25).
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Tabela 3 — Divisao das estacdes de qualidade de agua para analise de dados censurados

Dados
censurados n<50 n>50
20 - 50% AV210, BV001, BV133, BV166, BV037, BV067, BV140, BV142,
CA002S, CA006S, CA007 e CA009 BV152 e BV161
50 - 80% AV 050, AV250, BV144, BV145, BV013, BV135, BV139, BV143,
BV150,BV151 e BV162 BV146,BV147, BV148 e BV149
>80% AV 200

Para o grupo de estagdes que tem menos de 50 medigdes e entre 50 e 80% de dados censurados
podem ser feitas algumas consideragdes. Os valores estimados para a média sao mais dispersos em relagdo
aos grupos anteriores. O método KM continua a ter o maior valor e ROS e MLE tém valores proximos.
O desvio-padrao obtido via ROS ¢ intermediario entre os métodos, excecao feita a substituicdo por zero
e de forma muito acentuada, pelo método MLE. Para a estimativa da mediana, os métodos robustos sdao
tém estimativas visualmente razoaveis. Para a estimativa do coeficiente de variagdo, a substitui¢do por
0*LD traz resultados altos pela consideracdo da parcela ndo censurada. MLE traz valores bem
discrepantes nas estagdes AV050, BV150 e BV151.

Para grupo de estagdes que tem mais de 50 medicdes e entre 50 e 80% de dados censurados
podem ser feitas algumas consideragoes. O MLE estimou valores de média préximos dos demais
métodos, mas discrepantes no desvio-padrdo e coeficiente de variagdo em BV135, BV139 e BV148,
sendo que o inicial ndo segue a distribui¢do normal. Verificou-se a mediana com valores muito ruins,

quando feita a substitui¢do direta.
4.  CONCLUSAO

Verificou-se que a substituicdo dos dados censurados por zero traz resultados ruins, com
subestimac¢do de média e alta variabilidade dos valores (coeficiente de variacdo e desvio-padrdo) em
relagdo aos demais métodos. As estimativas usando o método KM e a substitui¢ao pelo LD trouxeram
resultados muito proximos (média alta e desvios-padrao baixo), exceto quando existiram outliers
muito altos nas amostras. O método MLE retornou valores discrepantes dos demais, mesmo em
situacdes onde houve aderéncia na distribuicdo lognormal. Verificou-se que o método ROS pode ser
o mais adequado para estimar as medianas, visto que a substituicao direta retorna a mediana como o
valor substituido, se o percentual de dados censurados ¢ inferior a 50% e KM ndo retorna nenhum
valor se o percentual de censura ¢ superior a 50%. Além disso, o método ROS foi o que forneceu

resultados visualmente menos discrepantes dentre os estudados e a adogao da substitui¢ao dos valores
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imputados abaixo de LD pode ser uma op¢ao, desde que testada a sua influéncia entre as técnicas

posteriormente adotadas (correlacdes, tendéncias, dentre outras).
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