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RESUMO

LIMA, Claudiney Nunes de. Escolha de tratamentos e blocagem oti-
mizados na construcao de fatoriais fracionarios. 2009. 147p. Tese
(Doutorado em Estatistica e Experimentacao Agropecuaria) - Universidade
Federal de Lavras, Lavras. MG*

Este trabalho trata da implementacao de algoritmos de simples troca
do tipo exchange (trocas) e interchange (intercambio). Foram empregados
critérios de eficiéncia para a escolha de tratamentos e para a blocagem de
fatoriais fracionarios. Os delineamentos encontrados foram comparados a
alternativas usuais da literatura. Em todos os casos, os delineamentos A-
6timos ou D-6timos foram mais eficientes que delineamentos construidos
usando outros métodos tais como consideracdes combinatérias. Delinea-
mentos resolvable foram também encontrados e um exemplo de comparacao
com um Sistema Triplo de Steiner com 15 tratamentos é apresentado. Os
algoritmos resultantes sdo flexiveis e recomenda-se que sejam utilizados por
pesquisadores praticos para construir alternativas aos fatoriais fracionarios
comumente encontrados na literatura. Isso vale tanto para estagios iniciais
da pesquisa (escolha de tratamentos) quanto para fases mais adiantadas de
otimizacao usando modelos de superficie de resposta.

Palavras-chave: Algoritmos de intercdmbio. Algoritmos de troca. Delinea-
mentos dtimos. Fatoriais fracionarios.

*Orientador: Prof. Dr. Jilio Silvio de Sousa Bueno Filho - UFLA.
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ABSTRACT

LIMA, Claudiney Nunes. Optimal treatment choice and blocking for
the construction of fractional factorial designs. 2009. 147p. Thesis
(Doctoral Degree in Statistics and Agriculture Experimentation) - Univer-
sidade Federal de Lavras, Lavras, MG.*

This work deals with implementing exchange and interchange al-
gorithms. FEfficiency based optimality criteria were used to find optimal
fractional factorials for response surface designs. Both treatment choice and
blocking were considered. Designs found for each situation were compared
to alternatives from literature. In all cases A-optimal or D-optimal designs
were more efficient than designs constructed using other methods like com-
binatorial considerations. Resolvable designs were also found and compared
to a Steiner triple system for 15 treatments. Resulting algorithms are flexi-
ble and should be used by applied researchers as alternatives to fractional
factorials. This is also valid for initial steps of research as well as for fitting
response surfaces in optimization steps.

Key-words: exchange algorithms, interchange algorithms, fractional factori-
als, optimal designs.

*Adviser: Prof. Dr. Jilio Silvio de Sousa Bueno Filho - UFLA.
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1 INTRODUCAO

Planejar experimentos é, sem davida, uma das mais importantes
fases do processo de investigagao cientifica. Quando cuidadosamente execu-
tado, o planejamento cria uma estrutura bem definida para o experimento,
seja em termos dos fatores em estudo, seja das unidades, justificando a de-
finicdo de um modelo estatistico. Dessa forma, o produto final do planeja-
mento, que é o conjunto de dados, podera ser tratado com base em resultados
tedricos que permitem implementacao computacional e interpretacao mais
simples.

Em todas as areas cientificas e campos de investigacdo é costume
executarem-se experimentos para se analisar o comportamento de sistemas
e processos. Um experimento € a realizagdo de um procedimento em que al-
gumas caracteristicas explicativas sdo controladas pelo experimentador. Em
um experimento, sao testadas novas condigbes para as varidveis causais -
chamadas fatores - de um processo ou sistema, com o objetivo de se obser-
varem e de se identificarem as variacGes provocadas nas varidveis efeito -
chamadas respostas.

Um processo ou sistema, que pode ser representado pelo modelo
apresentado na Figura 1, geralmente pode ser visualizado como uma com-
binacao de maquinas, métodos, pessoas e outros recursos que transformam
uma entrada (material) em uma saida, que tem uma ou mais respostas ob-
servadas. As variaveis 1,72, ...,x, do processo sdo controladas, enquanto

que outras varidveis 21,22, ...,2¢ sao nao controladas.



Variaveis causais controladas

X, X, X,

Fatores Respostas
—p Processo —

Variaveis causais nao controladas

FIGURA 1 Modelo geral de um processo ou sistema

Em experimentos fatoriais estuda-se, simultaneamente, mais de um
fator, e o nimero de tratamentos geralmente é elevado por ser a combinacao
das categorias dos fatores (fatoriais completos), que, por sua vez, represen-
tam os tipos ou niveis escolhidos para serem estudados - fatores qualitativo
e quantitativo, respectivamente.

Limitagoes diversas, como disponibilidade de material experimental,
de recursos financeiros, de laboratérios e de equipamentos disponiveis, den-
tre outros, podem exigir ensaios com uma quantidade reduzida de parcelas
ou unidades experimentais. Essa e outras justificativas também podem levar
a reducao do namero de tratamentos. O uso de apenas uma parte dos trata-
mentos de um fatorial completo traz a vantagem de economia de recursos e
de tempo, mas apresenta a desvantagem de que efeitos principais e interacoes

podem estar confundidos, isto é, ndo podem ser estimados separadamente.



Muitas vezes, esse problema é de pouco interesse dos pesquisadores nas inte-
ragoes de ordens elevadas devido ao fato de quase sempre serem irrelevantes
e/ou de dificil interpretacao pratica.

O pesquisador, entdo, pode optar por uma quantidade de tratamen-
tos possivel, definindo uma fracao do fatorial completo (1/2,1/3 ou outras).
O problema, nesse caso, consiste em escolher o grupo de tratamentos que iré
compor o fatorial fraciondrio pretendido de forma a otimizar alguma pro-
priedade estatistica; por exemplo, minimizar a varidncia generalizada dos
estimadores dos parametros.

Mesmo que seja possivel repetir todos os tratamentos, frequente-
mente ocorrem situacoes em que nao é possivel alocar os tratamentos em
um s6 bloco de unidades experimentais homogéneas. Em ensaios agricolas,
por exemplo, é dificil encontrarem-se dreas experimentais que sejam homo-
géneas em toda a sua extensdo. Dessa forma, o delineamento em blocos
completos perde a sua eficiéncia, visto que a heterogeneidade dentro dos
blocos tende a aumentar o erro experimental, dificultando a obtencao de
estimativas precisas.

A utilizacdo de blocos menores e de delineamentos em blocos in-
completos é uma alternativa adequada nesses casos, pois a blocagem é um
método efetivo para reduzirem-se as variagoes sisteméaticas e, portanto, ela
aumenta a precisdo da estimacdo dos efeitos de interesse. No entanto, o
problema consiste em como escolher quais tratamentos devem ser alocados
em cada um dos blocos.

Do ponto de vista estatistico, tanto a escolha dos tratamentos quanto
a alocacao dos tratamentos aos blocos podem tornar um delineamento mais

eficiente do que outro. Essa eficiéncia pode ser mensurada por meio de



alguns critérios de otimalidade, que podem ser implementados em algoritmos
de busca. Dessa forma, os planos experimentais resultantes dessa busca sao
designados como 6timos.

O problema da escolha de tratamentos consiste em selecionar, de um
conjunto N tratamentos candidatos, um subconjunto com apenasv < N tra-
tamentos a serem avaliados, de tal maneira que o delineamento resultante
seja melhor possivel em algum sentido. Em geral, para modelos lineares fi-
x08, isso se reduz a estudar as propriedades da matriz X X. Varios algorit-
mos computacionais para a construcao de delineamentos com v tratamentos
estao disponiveis na literatura, mas uma das classes mais importantes nessa
diregao sao os algoritmos de troca (EA, do inglés exchange algorithm), den-
tre os quais podem ser citados: EA, atribuido a Wynn (1970); EA, devido a
Fedorov (1972); EA, chamado de DETMAX | elaborado por Mitchell (1974);
EA, atribuido a Cook & Nachtsheim (1980); e, por fim, EA atribuido a At-
kinson & Donev (1989). Os quatro primeiros algoritmos foram implementa-
dos no software SAS (proc optex). A esse respeito, Nguyen & Miller (1992)
apresenta uma revisao dos algoritmos citados anteriormente, sugerindo uma
implementagao melhorada do EA de Fedorov (1972), comparando-o com 0s
demais.

A teoria de delineamentos 6timos tornou-se um importante compo-
nente no desenvolvimento geral do delineamento experimental para modelos
de regressdo. A principal caracteristica dessa teoria é a percepgdo do deli-
neamento como uma medida de probabilidade com forte énfase na reducao
da variancia com respeito ao modelo ajustado. Dentre os critérios de otima-

lidade que se baseiam na reducao da varidncia, destacam-se o A e o D.



O critério D-6timo minimiza a variancia generalizada dos coeficientes a es-
timar com o modelo, enquanto o A-6timo minimiza a varidncia média dos
estimadores dos parametros.

Desde Kiefer (1959), procura-se comparar delineamentos utilizando-
se esses critérios. Fedorov (1972) propos um algoritmo de busca de trocas
que corresponde, grosso modo, ao algoritmo de otimizagao steepest descent.
Tal algoritmo e diversas de suas adaptacoes tém possibilitado a construgao
de delineamentos otimizados para blocos incompletos. Uma lacuna impor-
tante na literatura dos algoritmos de busca é a obtencao de delineamen-
tos resolvable!. Isso porque, em algumas situacdes conhecidas, em que as
unidades experimentais sao estruturadas (por exemplo, parcelas subdividi-
das ou sistemas triplos de Steiner), algoritmos de simples troca resultam
frequentemente em delineamentos sub-6timos e alternativas, como critérios
bayesianos, tém sido experimentadas (Jones & Goos, 2009).

Nesse sentido, os objetivos deste trabalho podem ser assim resumi-

dos:

1. implementar algoritmos de simples troca tanto para a escolha de tra-
tamentos para a construcdo de um fatorial fracionario quanto para a

sua alocacao em blocos incompletos;

2. implementar algoritmos gerais que funcionem para quaisquer quanti-
dades de tratamentos, de blocos e de tamanhos de blocos, possibili-
tando ao pesquisador aplicado uma forma flexivel de construir o seu

experimento;

!Por nao haver, em lingua portuguesa, uma expressio que traduza adequada e fielmente
o sentido que o termo assume, optou-se por manter o vocabulo na sua lingua de origem.



3. comparar alguns dos delineamentos resultantes da implementagao des-
ses algoritmos a solucdes consagradas na literatura, em especial para
situacoes mistas que envolvam tanto escolha de tratamentos quanto

blocagem e delineamentos resolvable;

4. discutir a obtencdo de delineamentos 6timos em termos de eficiéncia
estatistica para ensaios com estrutura fatorial em que o interesse seja
estimar os efeitos principais e interagoes de baixa ordem do modelo

fatorial (modelo de superficie de resposta).

Para a consecucao desses objetivos, este trabalho encontra-se orga-
nizado em mais 4 se¢des. A se¢do 2 apresenta uma revisao sobre estratégias
Otimas para estabelecer a estrutura dos fatores e das unidades experimen-
tais, iniciando com a teoria dos fatoriais fracionéarios de dois e trés niveis,
passando por alguns critérios de selecdao de delineamentos para a construcao
das fracGes e finalizando com a teoria dos blocos incompletos e blocagem em
planos fatoriais fracionarios. Na secao 3, sdo apresentadas as formas de im-
plementacao dos algoritmos ezchange e interchange, bem como os modelos
de analise e critérios de otimalidade empregados em cada caso. A secao 4
ilustra alguns resultados e discussoes dos delineamentos otimizados compa-
rados a delineamentos ji conhecidos. Por fim, na segdo 5, sdo apresentadas

as principais conclusdes.



2 REFERENCIAL TEORICO

2.1 Estrutura dos fatores
2.1.1 Fatoriais fracionarios

Os experimentos fatoriais fracionérios - conhecidos também como
fatoriais incompletos - como o proprio nome sugere, sao experimentos em
que apenas uma fracdo dos tratamentos é analisada, sob uma estrutura de
confundimento.

Dependendo da fragdo escolhida para andlise, a obtencao da estru-
tura de confundimento torna-se mais complexa, de tal forma que essa com-
plexidade ¢é classificada segundo o grau de resolucao do fatorial fracionério.
Com base nessas premissas, este trabalho apresenta discussoes de métodos,
descritos nas segoes seguintes, destinados a obter diferentes fragdes para
qualquer namero de fatores.

Nesta secao, é apresentada uma revisao da teoria e dos principais
conceitos dos fatoriais fracionarios, tomando-se por base principalmente Box
& Hunter (1961); Box & Draper (1987); Wu & Hamada (2000); Montgomery
(2001) e Box et al. (2005).

2.1.2 Fatoriais fracionarios 2¢

Os experimentos fatoriais 2F fracionarios sdo muito empregados nos
estagios iniciais de experimentacdo, quando ha um nimero muito grande de
fatores a serem investigados, sendo, portanto, desejavel avaliar, de forma
mais superficial e com o minimo de tempo e custos, os efeitos desse grande
nimero de fatores sobre a varidvel resposta. Uma suposicao razoavel é a de
que apenas alguns poucos fatores exercam efeitos significativos sobre a vari-

avel resposta, sendo, entao, o objetivo principal do experimento a identifica-



¢ao desses fatores, os quais deverdo ser analisados de forma mais detalhada
em estagios posteriores do estudo que esta sendo realizado.

Para que se possa compreender melhor a importancia dos experi-
mentos fatoriais fracionarios 2%, deve-se destacar o fato de que, em qualquer
processo experimental, é fundamental manter um equilibrio entre o volume
de informacdo obtida e o custo envolvido. Em um delineamento 2%, por
exemplo, & medida que o nimero de k fatores aumenta, também aumenta a
quantidade de informac6es obtidas por meio do experimento. No entanto,
para que essas informacoes possam ser produzidas, é necessario avaliar um
grande ntmero de tratamentos, o que pode aumentar sobremaneira o custo

do experimento, a ponto de inviabiliza-lo.

2.1.3 Meia fracio dos delineamentos fatoriais fracionarios 2*: co-
dificacao dos niveis dos fatores e dos tratamentos

Nos delineamentos fatoriais 2¥, os niveis dos fatores sdo geralmente
identificados por meio do emprego de uma codificagdo. Uma das formas
de codificacao normalmente utilizada consiste em identificar como “baixo” e
“alto” os dois niveis do fator. Quando o fator é qualitativo, os tipos baixo
e alto sdo escolhidos arbitrariamente. De outro modo, quando o fator é
quantitativo, o nivel baixo é aquele de menor valor e, consequentemente, o
nivel alto é o de maior valor.

Além desse, existem outros tipos de codificacao utilizados para iden-
tificar os niveis dos fatores de um delineamento fatorial 2¥. Algumas dessas

codificaces, para um experimento 22, sio apresentadas na Tabela 1.



TABELA 1 Codificagoes usuais para identificagao dos niveis dos fatores (A

e B) e dos tratamentos em um delineamento 22

Codificacao 1 Codificacao 2 Codificacao 3 | Codificacao 4
A B A B A B

Baixo  Baixo - - 0 0 (1)

Alto Baixo + - 1 0 a

Baixo  Alto - | 0 1 b

Alto Alto + + 1 1 ab

Observe-se, nessa tabela, que a codificacao 1 foi citada anteriormente,
tendo sido repetida para funcionar como referéncia para a defini¢do das novas
simbologias. Note-se, também, que, segundo as codificagoes 2 e 3, o nivel

”

baixo de cada fator é representado pelos simbolos “—” e “0”, enquanto que
o nivel alto é identificado por “+4” e “1”. J4 na codificacao 4, quando o fator
estd no nivel alto, esse fato é registrado pela presenca da forma mintscula
da letra, que identifica o fator e, quando o fator estd no nivel baixo, essa
situacao é simbolizada pela auséncia da letra que representa o fator. De
acordo com essa codificagdo, o tratamento em que todos os fatores estdo no
nivel baixo é representado pelo simbolo (1).

Além disso, é também usual representar por (1),a,b e ab os totais

de todas as medidas da varidvel resposta correspondentes aos tratamentos

identificados por esses simbolos.

2.1.4 Meia fracio dos delineamentos fatoriais fracionarios 2*: con-
ceitos béasicos e definicoes

Uma fracdo um meio de um delineamento 2¥ contém 2°~! tratamen-

tos e €, em geral, chamada de delineamento fatorial fracionario 281,

A Tabela 2 mostra os sinais positivo e negativo para o delineamento

23,



TABELA 2 Delineamento fatorial 2% com os fatores A, B e C e suas intera-

coes
Combinagao dos Efeitos do fatorial
tratamentos I A B C AB AC BC ABC Fracoes

a + + - - - - + +

b + - + - - + - + Principal
c + - -+ 4+ - - +

abc + + + + + + + +

ab + + + -+ - - -

ac + + - + - + - - Alternada
be + -+ o+ - - + -

(1) + - - - + + -

Suponha-se que se escolham os quatro tratamentos a, b, ¢ e abc como
a fracdo um meio. Esses tratamentos constituem a metade superior da

Tabela 2. A Figura 2(a) d& uma visdo geométrica do delineamento.

abc be

T
a
A fragao principal, I = +ABC A fragdo alternada, I = - ABC
(@) (b)

FIGURA 2 Representacio geométrica da fracdo 1/2 do delineamento 23

Note-se que o delineamento 2371 é formado pela selecio apenas dos
tratamentos que resultam em um sinal positivo no efeito ABC’; assim, ABC
é chamado de gerador dessa fragdo particular. Além disso, o elemento
identidade I tem também o sinal positivo para os quatro tratamentos, de
modo que se possa chamar

1 =ABC

10



de relagdo definidora (ou relacdo de defini¢do) para o delineamento, ou
seja, a relacao definidora para um fatorial fracionario é o conjunto de todas

as colunas que sao iguais & coluna identidade I.

2.1.5 Estimativas dos efeitos e dos aliases

Os tratamentos dos delineamentos 2371

resultam em trés graus de
liberdade associados aos efeitos principais, cujas estimativas sdo obtidas pela
Tabela 2 como
la=12%la—b—c+abd; Ip=3[—a+b—c+abc;
lc =%[—a—b+c+abc.
Pode-se verificar, também, que as estimativas das interacées de dois

fatores sao

lgc = %[a —b—c+abc; lac= %[—a +b— c+ abc];
Iag = %[—a — b+ ¢+ abc.

Assim, a combinagao linear de observacoes na coluna A, ou seja, 14,
d4 a estimativa de A + BC. Analogamente, [p d4 a estimativa de B + AC
e lo, a estimativa, C'+ AB. Dois ou mais efeitos que tenham a propriedade
de que as colunas dos seus respectivos fatores sejam iguais, sdo chamados
aliases (ou associados, ou confundidos). No delineamento 237!, A e BC
sdo aliases, bem como B e AC; C' e AB. Em muitas situacbes praticas, é
possivel selecionar a fragao de modo que os efeitos principais e as interacoes
de ordem inferior de interesse sejam aliases das interacoes de ordem superior
(que sdo, geralmente, despreziveis).

A forma facil de conhecer a estrutura de aliases consiste em utilizar a
relacdo definidora do delineamento. A multiplicagao de qualquer coluna pela

relacdo definidora da origem aos aliases do efeito identificado pela coluna

11



considerada, apos ser tomado o resto da divisdo por 2 (operagao mod 2) do
expoente de cada letra que identifica o nivel dos fatores do experimento. Por

exemplo: o alias do efeito A é gerado da seguinte forma:

A=A-T=A-ABC = A’BC = BC.

De modo analogo, os aliases para B e C' sdo:

B=B-I=B-ABC = AB*>C = AC,

C=C-I=C-ABC = ABC? = AB.

Suponha-se, agora, que tivesse sido escolhida a outra fragdo um meio,
ou seja, os tratamentos da Tabela 2 associados ao sinal negativo em ABC),
delineamento esse mostrado na Figura 2b. A relagdo definidora agora é
I =—ABC eosaliasessao A= —BC, B=—AC e (C = —AB. Dessa forma,
os efeitos A, B e C, com essa fracdo particular, realmente estimam A — BC
(I4), B— AC (Iy) e C — AB (l;). Na prética, usualmente, ndo importa
qual fracdo se escolhe. A fracdo com o sinal positivo na relagido definidora
¢ comumente chamada de fragado principal; a outra fracdo é chamada
de fracao alternada. Pode-se dizer que ambas as fracoes consideradas
acima pertencem & mesma familia, isto é, as duas meias fracdes formam um

delineamento 23 completo, como pode ser visualizado pela Tabela 2.

12



2.1.6 Combinacao linear dos aliases
Algumas vezes usamos sequéncias de delineamentos fatoriais fraci-
ondrios para estimar efeitos. Suponha-se que se tenha executado a fragao

principal do delineamento 237!

j4 se sabendo que cada efeito principal é
alids com uma interacao de dois fatores. Suponha-se, a essa altura, que as
interacOes de dois fatores sejam despreziveis. Se esse for o caso, entao o

delineamento 2371

produziu estimativas para os trés efeitos principais 4, B
e C. No entanto, ap6s ser executada a fragdo principal, se houver incerteza
sobre as interacoes, é possivel estimé-las, executando-se a fracdo alternada.
A juncao dos resultados obtidos com a realizacdo de cada uma das fra-
coes levara a obtencdo de um experimento 23 completo em dois blocos de
23=1 tratamentos, com a interacdo ABC confundida com os blocos. Essa
juncdo permitird que cada efeito, exceto a interacdo ABC, seja estimado

individualmente. Para que se possa perceber a veracidade dessa afirmacao,

1
considere-se a combina¢ao linear 5(1,4 +1,):

1 1

Essa combinacdo linear permite a estimacao do efeito isolado do fator
A. De modo anélogo, %(IA—IQ) fornece uma estimativa do efeito da interacao
BC.

A Tabela 3 apresenta o procedimento para estimagdo, isoladamente,
dos efeitos principais e dos efeitos das interagoes de dois fatores, a partir da

juncao das duas meias fracoes de um experimento 23.

13



TABELA 3 Procedimento para estimacao dos efeitos principais e das inte-
racoes de dois fatores, a partir da juncao das duas meias fracoes
de um experimento 23
Efeito i A partir de 3(4; + 1) A partir de 3(4; — )
i=A J(A+BC+A-BC)=A I[(A+BC-(A-BC)|=BC

B IB+AC+B-AC)=B  i[(B+AC-(B-AQ)] = AC

i

C L(C+AB+C-AB)=C I[(C+AB-(C-AB)]=AB

i

2.1.7 Analise de um fatorial 2* e de sua fracio

Uma tnica repeticido de um delineamento fatorial 2* ¢ chamada de
fatorial nao repetido. Com uma tnica repeticao, nao existe uma estimativa
do erro (ou erro puro). Uma abordagem para analisar-se um fatorial néo
repetido consiste em assumir-se que certas interagoes de maior ordem (envol-
vendo mais fatores) sejam despreziveis e, dessa forma, pode-se combiné-las
como uma estimativa do erro. Na maioria das situacoes, o principio da es-
cassez de efeitos se aplica, ou seja, o sistema €, usualmente, dominado pelos
efeitos principais e interagoes de ordem inferior.

Considere-se, por exemplo, um experimento fatorial ficticio 24, com
os fatores A, B, C e D, juntamente com a variavel resposta Y. A Figura 3
da a visao geométrica do experimento e a Tabela 4 apresenta os dados dos

16 tratamentos.
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FIGURA 3 Delineamento 2* do experimento ficticio

TABELA 4 Delineamento 2% de um experimento ficticio com fatores A, B,
C e D e varidvel resposta observada Y

Fatores
Tratamentos A B C D Y
(1) - - - - 80
a + - - - 70
b - + - - 99
ab + + - - 91
c - - + - 79
ac + - + - 72
be - + + - 98
abc + + + - 91
d - - - + 70
ad + - - + 59
bd - + - + 98
abd + + - + 92
cd - - + + 70
acd + - + + 62
bed - + + + 96
abed + + + + 89

15



Os sinais nas colunas da Tabela 4 podem ser usados para estimarem-

se os efeitos dos fatores. Como ilustracao, a estimativa do efeito de A é:

P |
A = -[a+ ab+ ac+ abc + ad + abd + acd + abed

8

—(1)=b—c—d—bc—bd— cd— bed] = —8,00.

Da mesma forma, para os demais efeitos, tem-se o seguinte conjunto

completo das estimativas:

S Q@ o
|

AB =
AC =
AD =
BC =

-8,00
24,00
~0,25
-5,50
1,00
0,75
0,00
~1,25

—

BD
CD
ABC
ABD
ACD
BCD
ABCD

4,50
—0,25
—0,75
0,50
—0,25
—0,75
—0,25

Um método preliminar para identificar-se a significincia dos efeitos

em um experimento 2F consiste na construcio do gréafico de probabilidade

normal das estimativas dos efeitos, supondo-se que os erros tenham dis-

tribuicdo normal. Se nenhum efeito é significativo, entao as estimativas

comportar-se-20 como uma amostra aleatéria extraida de uma distribuicao

normal com média zero, e os efeitos plotados localizar-se-ao aproximada-

mente ao longo de uma reta. Assim, os efeitos que nao se localizarem sobre

a reta serao fatores significantes.

16



Lenth (1989) apresenta um procedimento alternativo ao grafico de
probabilidade normal para se avaliar a significincia dos efeitos. A Figura
4 mostra o gréafico de probabilidade normal das estimativas dos efeitos do

experimento ficticio:

15 20 25
| |

10

Estimativas dos efeitos

oD

oA

T T T
-1 0 1

Quantis tedricos
FIGURA 4 Grafico de probabilidade normal dos efeitos do experimento fic-
ticio

Os efeitos principais A, B e D e a interagdo BD sdo considerados
significativos, uma vez que se localizam distantes da reta que passa pelos
outros pontos, conclusao essa reforcada pela analise de variancia na Tabela
5 . Note-se que, na anélise de varidncia, foram combinadas as interagdes de
trés e quatro fatores para formar o erro experimental (residuo), admitindo-se
que, em vista dos valores obtidos do conjunto das estimativas dos efeitos,
os efeitos principais e interacoes de dois fatores sdo de maior interesse do
pesquisador. Uma maneira de se obter uma estimativa independente do
erro experimental, chamado de “erro puro”, é a adicao de pontos centrais
no delineamento 2*, que consistem em n. repeticdes do nivel intermediario

de cada fator. Uma razdo importante para se adicionarem pontos centrais

17



repetidos é que eles ndo causam impacto nas estimativas usuais dos efeitos
em um delineamento 2%

TABELA 5 Quadro-resumo da andlise de variancia do experimento ficticio

FV GL SQ QM F Pr>F
A 1 256 256 213,33 0,00
B 1 2304 2304 1920 0,00
C 1 0,25 0,25 0,21 0,67
D 1 121 121 100,83 0,00

AB 1 4,00 4,00 3,33 0,13

AC 1 2,25 2,25 1,88 0,23

AD 1 0,00 0,00 0,00 1,00

BC 1 6,25 6,25 5,21 0,07

BD 1 81,00 81,00 67,50 0,00

CD 1 0,25 0,25 0,21 0,67

Residuo ) 6,00 1,20
Total 15 2781

Para ilustrar o uso da fracao um meio, suponha-se que, por eco-
nomia, o pesquisador tivesse decidido utilizar apenas oito tratamentos do
experimento ficticio com I = ABCD para analisar os quatro fatores: A, B,
C e D. O delineamento seria construido escrevendo-se um 23 nos fatores A,
B e C e fazendo-se, entdao, D = ABC.

24—1

A Tabela 6 apresenta o delineamento com sua variavel resposta

(Y) e, na Figura 5, tem-se a sua representagao geométrica.

18



TABELA 6 Delineamento 2~! com a relacao definidora I = ABCD e res-
pectivas observacoes no experimento ficticio

Fatores
Tratamentos A B C D Y
(1) - - - - 80
ad + - - + 59
bd - + - + 98
ab + + - - 91
cd - - + + 70
ac + - + - 72
bc - + + - 98
abed + + + + 89
- D +
be=98 | abcd=89
p—— cd=70
A
bd=98
ab=91 4
(1)=80 ad=59

FIGURA 5 O delineamento 24! do experimento ficticio

Pode-se observar que o nivel do fator D em cada tratamento é o
produto dos sinais das colunas A, B e C. Usando-se a relagdo definidora, os
efeitos principais tém por aliases as interagoes de trés fatores; note-se que o

alidas de A é:

A-I = A-ABCD

= A’BCD

S
|

BCD.
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Analogamente,

= ACD
= ABD
D = ABC.

As interacoes de dois fatores sao aliases umas das outras. Por exem-

plo: o alids de AB ¢ CD:

AB-I = AB-ABCD
AB = A’B%*CD

AB = CD.
J4 os outros aliases sdo:

AC = BD

AD = BC.

As estimativas dos efeitos principais (e seus aliases) sdo encontradas
usando-se as quatro colunas da Tabela 6. Exemplificando, da coluna A,

obtém-se:

1
lA:A+BCD:Z[—80—|—59—98—|—91—70—1—72—98—1—89]:-8,75.
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De forma similar, para os outros efeitos:

I B+ ACD = 23,75

I C + ABD = 0,25

Ip D+ ABC =-6,25
Iup AB+CD = 0,75
Lac AC + BD = 5,25
Iap AD + BC = —1,25

Supondo-se que as interacoes de trés fatores sdo despreziveis, os efei-
tos principais A, B e D afetam significativamente a variavel resposta (V).
Além disso, comparando-se os valores dos efeitos obtidos no delineamento
completo, verifica-se que as estimativas estdo proximas, podendo-se estimar
muito bem os efeitos com a metade do esforco necessario para se realizar o
delineamento completo, principalmente os valores dos efeitos principais e da
interacao significativos, que estdo em boa concordincia com os valores das

combinacoes lineares dos aliases l4, I, Ip e lac.

2.1.8 Critérios de selecao de delineamentos: resolucgao

O conceito de resolucdo de delineamentos é uma maneira util de se
classificarem delineamentos fatoriais fracionarios s"~P, os quais tém n fa-
tores de s niveis e s"7P tratamentos, de acordo com as caracteristicas da
estrutura de aliases, sendo as interagoes desses fatores na relacdo definidora
- isto é, os geradores - chamadas de “palavras”. A relacdo definidora pode
conter varias palavras de tamanhos distintos. Os aliases, como discriminados

anteriormente, definem a resolucao de um fatorial fracionario, cuja resolu-
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¢ao, de modo geral, é igual ao menor nuamero de letras da(s) palavra(s) da
sua relagdo definidora. O nuimero de letras em uma palavra é chamado de
tamanho da palavra e o vetor W = (Ay,...,Ay,) é chamado de tamanho
padrao da palavra, em que A; denota o numero de palavras de tamanho
na relacao definidora.

O conceito de resolugao proposto por Box & Hunter (1961) é definido
como o menor 7, tal que A, > 1, tratando-se de um critério util e conveniente
para selecionarem-se delineamentos, cuja resolucao é denotada, usualmente,
empregando-se um algarismo romano como subscrito.

Seguindo-se a terminologia introduzida pelos autores citados, os de-
lineamentos fatoriais fracionarios classificam-se entre os seguintes tipos mais

usados:

1. Delineamento de resolucao III: nenhum efeito principal é alias de qual-
quer outro efeito principal, mas os efeitos principais sao aliases das
interacoes de dois fatores, e as interacoes de dois fatores podem ser
aliases umas das outras. Por exemplo: o delineamento 237! sob es-

tudo, com I = ABC, é de resolucio TIT (25,}).

2. Delineamento de resolucao IV: nenhum efeito principal é alias de qual-
quer outro efeito principal e nem de interagoes de dois fatores, mas as
interacoes de dois fatores sdo aliases umas das outras. Um delinea-

mento 241 com I = ABCD ¢é de resolugio IV (27,/1).
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3. Delineamento de resolucao V: nenhum efeito principal ou interacao de
dois fatores é alids de qualquer outro efeito principal ou interagdo de
dois fatores, mas as interacoes de dois fatores sdo aliases das intera-
coes de trés fatores. Um delineamento 2°~! com I = ABCDE ¢ de

resolucao V (2;:’;1 ).

De forma geral, um delineamento é de resolugdao R se nenhum efeito
de p-fator é alias de outro efeito que contém menos que R — p fatores.

Assim, deve-se procurar utilizar experimentos fatoriais fracionérios
com a maior resolucdo possivel, que seja compativel com o grau de fraciona-
mento empregado, porque, quanto maior a resolugdo, menos interacoes de
baixa ordem deverao ser consideradas nao significantes, para que se possam
estimar isoladamente os efeitos de interesse. No entanto, & medida que se
aumenta a resolucdo, mais tratamentos deverao ser executados, o que pode
inviabilizar o experimento em termos de custo, tempo para realizacao dos
tratamentos, entre outros fatores. Deve-se, entdo, encontrar um balancea-

mento entre resolucdo e custos.

Etapas para construgao de uma meia fracao de maior resolugao
possivel

Uma meia fracio de um experimento 2* de maior resolucdo possivel

pode ser construida seguindo-se as etapas apresentadas na sequéncia:

2k—1

1. Escolher k—1 fatores e construir um fatorial completo envolvendo

esses fatores.
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2. Adicionar ao experimento acima o k—ésimo fator restante (K), igualan-
do-se a alocacdo dos sinais que representam os niveis desse fator a alo-
cacdo dos sinais que identificam os niveis correspondentes & interacao
de maior ordem no experimento 2°=! ABC' ... (K — 1), construido no
item 1, acima. Esse procedimento é identificado, de forma abreviada,

pelos termos igualar o fator K a intera¢ao (ABC ... K — 1), isto é:

K=ABC...K —1= 1= ABC... K(relagao definidora).

3. Igualar o fator K a interacdo —ABC'...(K — 1) para se construir a

fracao complementar do experimento, isto é:

K=-ABC...K —1=1=—-ABC ... K(relacao definidora).

2.1.9 Critérios de selecao de delineamentos: aberracgao

Muitas vezes, a resolucao dos delineamentos é insuficiente para dis-
tin¢do entre eles. Considerem-se, por exemplo, os trés delineamentos 2;‘_/2
nas Tabelas 7 e 8 apenas com a estrutura dos aliases das intera¢des de dois
fatores. Todos esses delineamentos sao de resolucao 1V, mas eles tém -
assumindo-se que interacoes de trés ou mais fatores sao despreziveis - dife-
rentes estruturas com respeito as interagoes de dois fatores. Pode-se verificar
que o delineamento A tem mais aliases e que o delineamento C, ao contréario,
possui um nimero menor de aliases, o que, baseando-se nisso, levaria a sua

escolha.
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TABELA 7 Trés escolhas de geradores para o delineamento 2;(/2 com as
respectivas estruturas de aliases das interacoes de dois fatores
Delineamento A
Geradores: F = ABC, G = BCD
Relagao definidora: I = ABCF = BCDG — ADFG
Aliases (interagoes de dois fatores)
AB + CF
AC + BF
AD + FG
AG + DF
BD + CG
BG + CD
AF + BC + DG
Delineamento B
Geradores: F = ABC, G =ADE
Relacao definidoras: I = ABCF = ADEG = BCDEFG
Aliases (interagoes de dois fatores)
AB + CF
AC + BF
AD + EG
AE + DG
AF + BC
Delineamento C
Geradores: F = ABCD. G = ABDE
Relagao definidora: I = ABCDF = ABDEG = CEFG
Aliases (interagoes de dois fatores)
DE + FG
DF + EG
DG + EF
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TABELA 8 Delineamentos fatoriais fracionarios 2;‘_,2 com os fatores: A, B,
C, D, E, F e G obtidos das 3 escolhas de geradores da Tabela 7

Delineamento A Delineamento B
Tratamentos A B C D E F G A B C D E F G
1 N N N N N N N N N N N N N N
2 - - - - - + - - - -+ o+
3 -+ - - -+ o+ e
4 + o+ - - - -+ + o+ - - - -+
5 - -+ - + - -+ -+ -
6 R + - 4+ - - -+
7 e S S
8 + 4+ + - -+ - + o+ o+ - -+ +
9 - - + - - 4+ S S
10 + - -+ -+ 4+ + - -+ -+ -
11 -+ -+ -+ - -+ -+ -+ o+
12 + o+ -+ - - - e
13 - -+ o+ - - - -+ o+ +
14 + - o+ o+ - - - + -+ o+ - - -
15 -+ o+ o+ - -t -+ o+ o+ - -+
16 + 4+ + + -+ o+ + o+ + -+ -
17 - - - -+ - - - - -+ -+
18 + - -+ o+ - + - - -+ o+ -
19 -+ - -+ 4+ o+ R T
20 + 4+ - -+ -+ + o+ - -+ -
21 - -+ + + - -+ + +
22 + - o+ - o+ -+ + -+ -+ - -
23 -+ o+ -+ - - -+ o+ -+ -
24 + o+ o+ -+ o+ - + o+ o+ -+ 4
25 - - + o+ -+ - - -+ o+ - -
26 + - + o+ o+ + + - -+ o+ o+ o+
27 -+ -+ o+ o+ - e
28 + 4+ -+ 4+ - - + o+ -+ o+ -+
29 - -+ o+ o+ o+ - R T
30 + - o+ + 4+ - - + -+ o+ o+ -+
31 -+ 4+ o+ o+ -+ T
32 + + + + + O+ 4+ o+ +
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Tabela 8. Continuacao

Tratamentos

Delineamento C

A B C D E F G
- - - - + +
Jr - - - - - -
- + - - - - -
+ + - - - + +
- - + - - +
+ - + - - +

- + + - + -
+ + + - - - +
- - - + - - -
+ - - + - + +
- + - + - + +
+ + - + - - -
- - + + - + -
+ - + + - - +
- + + + - - +
+ + + + - + -
- - - - Jr Jr -
+ - - + - +
- + - - + - +
+ + - - + +

- - _|_ - + - -
+ - + - + + +
- + + - + + +
+ + + - + - -
- - + + - +
+ - + + + -
- + + + + -
+ + - + + - +
- - + + + + +
+ - + + + - -
- + + + + - -
+ + + + + +
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Os tamanhos das trés palavras do delineamento A sdo todos iguais
a 4, ou seja, o tamanho padrao da palavra é (0,0,0,3,0,0,0); para o deli-
neamento B é (0,0,0,2,0,1,0) e, por fim, para o C, (0,0,0,1,2,0,0). Note-se
que, para a relaciao definidora do delineamento C, ha apenas uma palavra de
tamanho quatro, enquanto que os outros delineamentos tém duas ou trés.
Portanto, o delineamento C minimiza o ntimero de palavras na relacao de-
finidora que sdo de tamanho minimo, logo o delineamento é chamado de
delineamento de aberracao minima (Fries & Hunter, 1980). Quando se com-
param dois delineamentos usando-se a resolucao como critério, consideram-
se os tamanhos das menores palavras em cada relacdo definidora. Se esses
tamanhos sdo iguais, os dois delineamentos sdo equivalentes. Com a aber-
ragao como critério, todavia, continua-se a examinar o menor tamanho da
proxima palavra em cada relagdo definidora, até que um delineamento seja
classificado como superior ao outro.

Em um delineamento de resolucao R, efeitos principais sao aliases
com interacoes de R — 1 fatores, interactes de dois fatores sao aliases de
interagoes de R — 2 fatores, e assim por diante. Dado que a resolucao seja
maximizada e igual a R4z, minimizando-se a aberracao, assegura-se que
o delineamento tenha um menor niimero de palavras de tamanho Ry, 0
que significa que um menor nimero de efeitos principais serdao aliases com
interacoes de R,q: — 1 fatores, e que um menor ntimero de interacoes de
dois fatores serdo aliases com interagoes de Ryq. — 2, €, assim, sucessiva-
mente. Dai se deduz que o conceito de aberracdo é uma extensdo natural de

resolucao.
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O critério de aberragdo minima tem sido usado explicitamente na
construgao de tabelas de delineamentos, como apresentam Franklin (1984);
Wu & Zhang (1993); Chen et al. (1993); Montgomery (2001) e Box et al.
(2005).

As defini¢bes de resolucdo e aberracao sao baseadas nas seguintes

suposicoes hierarquicas:

1. efeitos de ordem inferior sao mais importantes do que efeitos de ordem

superior;
2. efeitos de mesma ordem sdo igualmente importantes.

Em geral, o critério de aberragdo minima é uma boa medida para
se ordenarem (classificarem) delineamentos, desde que essas suposi¢oes nao

sejam grosseiramente violadas.

2.1.10 Fatoriais fracionarios 257

Embora o delineamento fatorial seja valioso para se reduzir o niimero
requerido de pontos experimentais, frequentemente vé-se que fragdes meno-
res ddo quase a mesma quantidade de informacdo 1til a um custo menor.
Em geral, um delineamento 2* pode ser executado em uma fracio (1/2)P,
chamada de delineamento fatorial fracionario 2¥~7. Assim, uma fracio (1/4)
é chamada de delineamento fatorial fracionario 2¥~2, uma fracao (1/8) é um
delineamento 273 e assim por diante. Esses delineamentos exigem a selecio
de p geradores independentes. As rela¢es definidoras para o delineamento

consiste dos p geradores inicialmente escolhidos e seus 2P — p — 1 interagoes

generalizadas.
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A estrutura dos aliases pode ser encontrada multiplicando-se cada
coluna do efeito pelas relacoes definidoras, mas um cuidado deve ser tomando
na selecao dos geradores, de forma que efeitos de potencial interesse nao
sejam aliases uns com os outros. Cada efeito tem 2P —1 aliases. Para grandes
valores de k, geralmente supde-se que as interagoes de maior ordem (terceira
ordem, quarta ordem ou superiores) sejam despreziveis, e isso simplifica
notavelmente a estrutura dos aliases.

E importante selecionar p geradores para um fatorial fracionario
2k=P de forma que se obtenha a melhor estrutura de aliases possivel. Um
critério razoavel consiste em selecionar os geradores de um modo que o de-
lineamento resultante 277 tenha a maior resolucio possivel. Montgomery
(2001) apresenta uma série de experimentos fatoriais fracionarios 277 para
k < 15 fatores e até 128 tratamentos com sugestoes de geradores, os quais

resultam em um delineamento de maior resolucao possivel.

2.1.11 Etapas para a construcdo de um delineamento 277

As etapas para a construcio de um delineamento 2P sdo as seguin-

tes:

1. escolha de k — p fatores e construcio de um experimento fatorial 2+~7

completo envolvendo esses fatores;

2. adicdo, ao experimento acima, dos p fatores restantes, igualando a
alocacdo dos sinais que representam os niveis desses fatores a aloca-
¢ao dos sinais que identificam os niveis correspondentes as interagoes
apropriadamente escolhidas, envolvendo os k — p fatores selecionados

no item 1, anterior.
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Como exemplo, para se construir um delineamento 27~*

, escreve-se
o delineamento 23 nos fatores A, B e C e acrescentam-se, entdo, as quatro
colunas para os fatores D, E, F' e G, selecionando-se os geradores da seguinte
forma: D = AB, E = AC, FF = BC e G = ABC, cuja relacdo definidora
¢ I = ABD = ACE = BCF = ABCG. Multiplicando-se os geradores 2 a
2, arelagio ¢ | = BCDE = ACDF = CDG = ABEF = BEG = AFG.
Multiplicando-se os geradores 3 a 3, a relagdo ¢ I = DEF = ADEG =
CEFG = BDF(. Finalmente, multiplicando-se 4 de cada vez, tem-se como
relacdo definidora I = ABCDEF. A relacdo definidora completa, entdo, é
dada por I = ABD = ACE = BCF = ABCG = BCDE = ACDF =
CDG = ABEF = BEG = AFG = DFEF = ADEG =CFEFG = BDFG =
ABCDEFG. Observe-se que a menor palavra da relacdo definidora possui
trés letras, logo o delineamento é de resolucao 111, 2;1_[4.

Convém salientar que o delineamento 2;;14 é dito saturado, assim
como o delineamento 2:;[_[1, pois sao planejados com k =n — 1 varidveis em
n tratamentos. Dessa forma, todos os seus graus de liberdade disponiveis
sao usados para se estimarem os efeitos principais, ou seja, todas as novas
varidveis sao aliases com todas as interacbes entre as varidveis originais,
como pode ser observado na Tabela 9. Uma classe especial de delineamentos
saturados é a de Plackett & Burman (1946). Sao delineamentos ortogonais
de dois niveis, sendo n um miultiplo de 4. Os mais utilizados sdo: 12, 20,

24, 28 e 36 tratamentos para se estudarem 11, 19, 23, 27 e 35 fatores,

respectivamente.
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TABELA 9 Delineamento saturado 2;;14 com os geradores D = AB, F =
AC, F = BC e G = ABC com uma variavel resposta ficticia

(v)
D. Basico
Comb. Trat. A B C D=AB E=AC F=BC G=ABC Y
def - - - + + + - 86
afg + - - - - + + 7
beg -+ - - + - + 95
abd + 4+ - + - - - 150
cdg - -+ + - - + 80
ace + -+ - + - - 75
bef -+ + - - + - 98
abcdefg +  +  + + + + + 142

Os sete graus de liberdade nesse delineamento podem ser usados
para se estimarem os sete efeitos principais. Cada um desses efeitos tem 15
aliases; contudo, supondo-se que as interagbes de trés ou mais fatores sejam
despreziveis, isso resulta em uma simplificacdo consideravel na estrutura
dos aliases. Fazendo-se essa suposicao - cada uma das combinagoes lineares
associadas com os sete efeitos principais nesse delineamento - estimam-se
realmente os efeitos principais e trés interacoes de dois fatores, conforme a

equagao 1 dada a seguir:

la — A + BD + CE + FG = 21,25
Iz — B + AD + CF + EG = 41,75
lc — C + AE + BF + DG = -325
Ilp — D + AB 4+ CG + EF = 2825 . (1)
lg — E + AC + BG + DF = -175
lr — F + BC + AB + DE = 0,75
lc — G + CD + BE + AF = -375
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Convém lembrar que, para o calculo dos efeitos, utilizam-se as com-

binacoes lineares das observacoes. Por exemplo:

~ 1
A= 1(—86—!— 77T —95+ 150 — 80 + 75 — 98 + 142) = 21,25.

2.1.12 Foldover de um fatorial fracionario

Combinando-se delineamentos fatoriais fracionérios em que certos
sinais sdo trocados, pode-se, sistematicamente, isolar efeitos de potencial
interesse. Esse tipo de experimento sequencial é chamado de foldover do
delineamento original. A estrutura dos aliases de qualquer fragdo com os
sinais para um ou mais fatores invertidos é obtida fazendo-se mudancas dos
sinais nos fatores apropriados na estrutura dos aliases da fragado original.

Tratando-se novamente do delineamento 231_14 dado na Tabela 9,
supOe-se, junto com essa fracao principal, um segundo delineamento fatorial
fracionério com os sinais da coluna do fator D invertidos, como apresentado
na Tabela 10.

TABELA 10 Delineamento foldover 2}1_14 com os geradores D = —AB, E =
AC, FF = BC ¢ G = ABC com uma variavel resposta ficticia

Y)
D. basico
Comb. trat. A B C D=-AB E=AC F=BC G=ABC Y
ef - - - — + + - 92
adfg + - - + - + + 137
bdeg -+ - + + - + 95
ab + + - — - - - 140
cg - -+ — - - + 10
acde + -+ + + - - 85
bedf -+ + + - + - 90
abcefg + + + — + + + 72
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Supondo-se que as interagdes de trés ou mais fatores sejam desprezi-
veis, os efeitos que podem ser estimados da primeira fracdo estdo mostrados

na equacao 1, e os obtidos da segunda fragdo sdo dados pela equacao 2,

abaixo:
ly, — A — BD + CE + FG = 3675
ly, — B — AD + CF 4+ EG = 1825
l. — C + AE + BF — DG = 5175
lp — D — AB — CG — EF = 2325 (2)
l, — E + AC + BG — DF = -825
l, — F 4+ BC + AB — DE = 1525
lc. — G — CD + BE + AF = -2325
Tomando-se como combinagoes lineares dos efeitos, %(li—i—l;) e %(ZL —
I;), tem-se:
i A partir de (1/2)(1; + 1;) A partir de (1/2)(1; — 1)
A A+ CE + FG = 29 BD = -7,75
B B + CF + EG = 30 AD = 11,75
C C + AE + BF = -27,5 DG = 24,25
D D = 25,75 AB + CG + EF = 2,50
E E + AC + BG = -5,00 DF — 3,25
F F + BC + AG = 8,00 DE - -7,25
G G + BE + AF = -13,50 CD = 9,75
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Portanto, foram isolados tanto o efeito principal D como todas as
suas interagoes de dois fatores. Esse é um exemplo especial do principio geral
de Box & Wilson (1951) no qual se afirma que, se qualquer delineamento
fracionédrio é repetido com sinais invertidos, entdo toda ligacdo (link) de
aliases entre efeitos principais e interacdo de dois fatores é quebrada.

Caso se adicione a um delineamento de resolucao III uma segunda
fracdo, na qual todos os sinais dos fatores sdo invertidos, tem-se um tipo
de foldover (algumas vezes chamado de foldover completo ou reflexo) que
quebra todas as ligacoes dos aliases entre efeitos principais e interacoes de
dois fatores; isto é, podem-se usar os delineamentos combinados para se
estimarem todos os efeitos principais livres de qualquer interacao de dois
fatores.

O delineamento combinado, obtido pela jun¢do do delineamento ini-
cial e o foldover completo, tem no minimo resolugao IV. Entretanto, como
apontado por Li & Lin (2003), outros foldovers podem resultar em um de-
lineamento tendo maior resolucdo, ou de mesma resolucdo, mas com menor
aberracao do que o foldover completo. Li & Mee (2002) também consi-
deraram delineamentos foldover como um ponto de vista de otimalidade e
forneceram condicoes suficientes sobre as quais um plano foldover alternativo
¢ uma escolha melhor do que um foldover completo. Tabelas contendo pla-
nos foldover 6timos para delineamentos fatoriais fracionarios blocados 2877,
obtidos por meio de dois critérios, aberracdo minima e maxima aberragao
de posto minimo, sdo dadas por Li & Jacroux (2007).

A relagdo definidora para o delineamento foldover, quando os si-
nais de todos os fatores sao invertidos, ¢ idéntica ao 2;1_14, exceto quando

todas as palavras com niimero impar de letras sejam de sinais negativos.



Adicionando-se o delineamento 2;1_14 junto ao foldover e combinando-se as
duas relagoes definidoras, tem-se I = ABCG = ACDF = ABEF =
ADEG = BCDFE = BDFG = CEFG, em que a menor palavra na re-
lacdo definidora possui quatro letras. Assim, o delineamento combinado é
de resolucao IV, nesse caso, um 2;‘73.

Em geral, um delineamento foldover pode ser formado por qualquer
fracdo de um experimento fatorial no qual se deseja mais informacado nos
efeitos principais e interagdes. Contudo, o uso de foldovers, com delinea-
mento de resolucéo IV ou mais, é raro, porque os efeitos e interacoes de dois
fatores ndo sdo aliases uns com os outros nesses experimentos; portanto,

pouco se ganharia com O seu uso.

2.1.13 Fatoriais fracionarios 3P

Da mesma forma como se obteve uma fracao de um delineamento da
série 2% podem-se construir fracdes para o experimento 3. A construco dos
delineamentos 3¥ P ¢ mais complexa e a interpretacio da natureza fisica das
interacoes é, algumas vezes, obscura; no entanto, em pesquisas de otimizacao
de processos utilizando modelos quadraticos de superficie de resposta, os
fracionarios 3P sdo extremamente uteis e de facil interpretacio.

Existem véarias notacgoes diferentes usadas para representar os niveis
dos fatores, dentre as quais duas possibilidades para a codificacdo dos niveis
dada pelos algarismos (0, 1, 2) ou (-1, 0, 1), que representam os niveis baixo,

intermediério e alto, respectivamente, em cada caso.
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Entre as fracdes que podem ser obtidas do delineamento 3, a maior
fracdo é um terco, contendo 3! tratamentos. Para se construir um deli-

3+~1 geleciona-se uma componente da intera-

neamento fatorial fracionario
¢ao de dois graus de liberdade (geralmente a interacdo de maior ordem) e
particiona-se o delineamento fatorial completo 3¥ em trés blocos. Cada um

3+~1 ¢ qualquer um

desses blocos resultantes é um delineamento fracionério
desses blocos pode ser selecionado para uso. Se AB*?C* ... K% (em que
i, @ = 2,...,k indica o grau do efeito do fator na interagdo) é a compo-
nente da interacao usada para definir os blocos, entdo [ = AB*2C* ... K%
é chamada de relacdo definidora do delineamento fatorial fracionario. Cada
efeito principal ou componente da interacio estimada do delineamento 3!
tem dois aliases, os quais podem ser encontrados multiplicando-se o efeito
por I e I? médulo 3.

Considere-se, por exemplo, o processo de construgao de uma fracao
um terco do delineamento 33. Pode-se escolher qualquer componente da
interacdo ABC para construi-lo, ou seja, ABC, AB>C, ABC? e AB?*C”?.
Portanto, existem realmente doze diferentes fracdes um terco do delinea-

mento 3 definidas por

x1 + agxs + agxrs = u (mod 3),

emquea=1ou2eu=0,10u?2.
Suponha-se que tenha sido selecionada a componente de AB%C?.
Dessa forma, cada fracao do delineamento resultante conterd exatamente

nove combinagoes de tratamentos que devem satisfazer

x1 + 2x2 + 223 = u (mod 3),
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em que u = 0,1 ou 2.
Todas as combinagoes dos tratamentos das trés fracbes um terco,

juntamente com suas visdes geométricas, podem ser visualizadas por meio

da Figura 6.

Delineamento 1 Delineamento 1 Delineamento 1
u=10 u=1 u=2
000 100 200
012 112 212
101 201 001
202 002 102
021 121 221
110 210 010
122 222 022
211 011 111
220 020 120

(a) Combinagoes de tratamentos
D —
/,.' [
4 .
B ° °
c ° .

u=20 u=1 u=2

(b) Visao Geométrica

FIGURA 6 As trés fracoes um terco do delineamento 3% com a relacio de-
finidora I = AB%C?
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Se qualquer um dos delineamentos da Figura 6 é executado, a estru-

tura alids resultante é:

A = A(AB%C?) — A2B2C? = ABC
A = A(AB%(C?)? — A3Bict = BC
B = B(AB2C?) = AB3C? = AC?
B = B(AB?C?)? = A2B50t = ABC?
C = C(AB2C?) = AB2C3 = AB?
C - C(AB2C?)? = A2BACP = AB2C
AB = AB(AB?C?)? — A?B3C? = AC
AB = AB(AB?C?)? = A3BSCt = BC?

Consequentemente, os quatro efeitos que sao realmente estimados
dos oito graus de liberdade do delineamento sdo A+ BC +ABC, B+ AC?+
ABC?, C+AB?+AB?C. Esse delincamento seré de interesse pratico apenas
se todas as interagoes forem pequenas em relacdo aos efeitos principais.
Ja que os efeitos principais sdo aliases com interagoes de dois fatores, esse
delineamento é de resolugao III.

Note-se como é complexa a estrutura dos aliases e observe-se, tam-
bém, que cada efeito principal é alids com uma componente da interagao.
Se, por exemplo, o efeito da interacao de dois fatores BC' fosse grande, isso
potencialmente destoaria a estimativa do efeito principal A, o que faria com
que o efeito AB + AC + BC? fosse muito dificil de se interpretar.

Retornando ao delineamento 3?;11, note-se que, no delineamento com
u = 0 da Figura 6, tratando A como linhas e B como colunas, tem-se um

delineamento que pode ser escrito como
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000 012 021
101 110 122,
202 211 220

que é um quadrado latino 3 x 3. Contudo, os dois delineamentos surgem de
motivos diferentes: um da consequéncia da repeticao fracionada e o outro
de restricoes na aleatorizacao.

Montgomery (2001) apresenta uma tabela com ndimero total de qua-
drados latinos de varios tamanhos, inclusive para esse caso, em que se pode
verificar a existéncia de um total de doze quadrados latinos, e em que cada
um corresponde a um dos doze diferentes delineamentos fatoriais fraciona-

rios.

2.1.14 Outros delineamentos fatoriais fracionéprios gk—p

Em geral, pode-se construir uma fracao 3) do delineamento 3*
para p < k, em que a fracdo contém 3*~P tratamentos. Tais delineamentos
sao chamados de delineamentos fatoriais 3* 7. Portanto, um 32 é uma
fracdo um nono, um 3*73 ¢ uma fracdo um vinte e sete avos, e assim por
diante.

O procedimento para se construirem delineamentos fatoriais fraci-
onarios 3*7P consiste em selecionar p componentes da interacio e usa-las
para particionar as 3* combinacbes de tratamentos dentro de 37 blocos.
Cada bloco ¢, entdo, um delineamento fatorial fracionario 3P, A relacio
definidora I de qualquer fracdo consiste dos p efeitos inicialmente escolhidos
e suas (3 — 2p — 1)/2 interagoes generalizadas. O alids de qualquer efeito
principal ou componente da interagao é obtido pela multiplicacdo dos efeitos

por I e I? (modulo 3).
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Podem-se gerar os tratamentos definindo-se um delineamento fatorial

fracionario 3P , como sera apresentado na préoxima secao.

2.1.15 O fatorial fracionario 3*~! de maxima resolucio

As combinaces dos tratamentos em um delineamento 3*~1 com a
relacdo definidora I = AB*2(C? ... K“K podem ser construidas usando-se o
método similar empregado nas séries 2P, Primeiramente, compdem-se 0s
tratamentos do delineamento 3*~! para um delineamento fatorial completo
de trés niveis para k — 1 fatores, com a notagao (0,1,2) ou (—1,0,1), isto ¢,
o delineamento bésico. Entdo, introduz-se o k-ésimo fator igualando-se os
seus nfveis a componente apropriada da interacdo de maior ordem, ou seja,

AB*2C%s .. (K — 1)*~! por meio da relacio:

xp = Prx1 + Paxa + ... + Br—12k—1,

em que f; = (3 — ag)a; (mod 3) para 1 < ¢ < k — 1, o que fornece um

delineamento de maior resolucao possivel.

2.1.16 Delineamento composto central

O delineamento composto central (DCC) introduzido por Box & Wil-
son (1951) é um dos delineamentos mais populares para o ajuste de modelos
de superficie de resposta. Ele consiste de ny pontos de um fatorial de 2F ou
um fatorial fracionario de resolucao V ou mais, 2k pontos axiais e n, pontos
centrais (nivel intermediério “0” de cada fator). Os pontos centrais fornecem
uma estimativa do erro puro e também informam sobre a existéncia, ou nao,
da curvatura no sistema sob estudo. Caso exista, a adicdo de pontos axiais

permite uma estimacao eficiente dos termos quadraticos puros.
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Os pontos axiais sdo colocados a uma distancia o do centro do de-
lineamento. A escolha a e n. depende das propriedades exigidas do deli-
neamento, tais como rotacionalidade.? A Figura 7 mostra um DCC para
k = 3 fatores com os niveis codificados em -1 e 1. Os pontos axiais tém

coordenadas (+«,0,0),(0, + «,0) e (0,0, £ «); e o ponto central, (0,0,0).

o
/O O pontos axiais
t tral
o : 5 © ponto centra
® pontos do fatorial 23
S EERTEREE S ]
o

FIGURA 7 Delineamento composto central para k = 3 fatores, 6 pontos
axiais a e um ponto central

Os valores da distancia axial geralmente variam de 1 a vk. O pri-
meiro coloca todos os pontos axiais na face do cubo (também chamado de
cubo de face centrada) ou hiper-cubo, enquanto o tltimo coloca todos os

pontos em uma esfera comum.

2Maiores detalhes sobre os valores de a e n. associados com algumas propriedades
podem ser encontradas em Box & Draper (1987) e Box et al. (2005).
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2.1.17 Delineamentos de Box-Behnken

Algumas vezes é desejavel (ou necessario) que os fatores sejam exe-
cutados apenas em 3 niveis, como é o caso do delineamento de Box-Behnken
(1960) em que os pontos sao especificamente escolhidos de forma a se obter
uma estimacao eficiente dos coeficientes de um modelo de segunda ordem.
As matrizes desses delineamentos para k = 3 e 4 fatores sdo, respectiva-

mente, dadas a seguir:

+£1 £1 0 O
0 0 =£1 +£1

0 0 0 O

+1 £1 0
£ 0 0 =+£1

+1 0 =1
e 0 +£1 £1 O

0 1 =1
o 0 0 O

0 0 O

+£1 0 £1 0
0 £1 0 =1
o o0 0 O

A notacio £1 & usada para indicar os 4 tratamentos do fatorial 22 e a
notacao 0 significa um vetor-coluna paralelo de 0's. Para cada delineamento
de k fatores a altima linha de 0's identifica um ou mais pontos centrais. As

linhas pontilhadas indicam como o delineamento pode ser blocado.?

3 A estrutura de blocagem dos delineamentos de Box-Behnken nio sera detalhada neste
trabalho. Maiores informagdes podem ser consultadas na obra de Giesbrecht & Gumpertz
(2004), a qual fornece planos de 3 até 10 fatores com esquemas de blocagem para cada
um.
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Para ajudar a apreciar as simetrias de tais delineamentos, as Figuras
8(a) e 8(b) ilustram duas diferentes representacoes do mesmo delineamento

de Box-Behnken para k = 3 fatores.

(a) (b)

FIGURA 8 Duas representacoes do delineamento de Box-Behnken para. trés
fatores

Uma importante caracteristica dos delineamentos de Box-Behnken é
que eles sao considerados delineamentos esféricos. Note-se que, por exemplo,
na Figura 9, com 3 fatores, todos os pontos sdo chamados de “pontos arestas”
(isto &, pontos que estdo na aresta do cubo). Assim, todos os pontos estdo a
uma distancia de v/2 do centro do delineamento. Nio existe nenhum ponto

do fatorial 22 ou pontos nas faces.
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FIGURA 9 Delineamento de Box-Behnken com k& = 3 fatores e um ponto
central

2.1.18 Eficiéncia como critério para construcao de delineamentos

O trabalho em delineamentos 6timos de experimentos foi iniciado
por Wald (1943) e mais tarde se desenvolveu, em grande parte, em uma
série de artigos a partir de Kiefer (1959).

Ao se observar a alocacao dos tratamentos ds unidades experimentais
dos blocos, percebe-se que vérios arranjos sao possiveis. Segundo Hinkelman
& Kempthorne (2005), esses possiveis arranjos (alocagoes dos tratamentos
aos blocos) podem levar a diferentes eficiéncias do delineamento, de tal forma
que poderao existir delineamentos melhores do que outros.

Definidos os principais critérios de otimizagao e os respectivos deline-
amentos 6timos, pode-se medir a eficiéncia relativa entre dois delineamentos
quaisquer & e &g associados a um mesmo modelo, sendo ¥ a fun¢do desejada
da variancia do BLUE de 6, V(0]€). Nas secdes 4.1, 4.2 e 4.4, 0 serd igual a
(80,8182, - - B3], [B1,52, - - - »B23] e [B1.B2, - .. ,B34] , respectivamente.

Entao, uma medida da eficiéncia relativa E(£1,£2) do primeiro em

relacdo ao segundo pode ser obtida por meio de:

E(&1,6) = TV @lEn



v
Se ¥ for a média das variancias de 6, entdao ¥ = Z(autovalores)

2

= trago (V(é\f)), ou, se ¥ for a variancia generalizada de 6, entao ¥ =

v
H(autovalores) = Det (V(é\f)), em que v € 0 namero de tratamentos

Oil de niveis de interesse do fator em estudo. Note-se que, para problemas
especificos, ¥ pode ser a varidncia de qualquer combinacgao linear de interesse
de (um ou mais) elementos de V (6]¢).

Segundo Nguyen & Miller (1992), o objetivo de todos os métodos
numeéricos para se encontrarem delineamentos 6timos ou quase 6timos é
selecionar v pontos (tratamentos), a serem incluidos no delineamento, de
um conjunto finito de N pontos possiveis, que sdo chamados de pontos
candidatos, cujo nimero pode ser bastante grande em algumas situagdes
praticas.

A tarefa de construcao de delineamentos experimentais, entdo, con-
siste em escolher v linhas de X (tratamentos) dos N pontos candidatos (con-
junto de todas as possiveis combinagoes dos niveis dos fatores), de forma que
a matriz de informacao resultante X' X seja 6tima em algum sentido. A me-
lhor combinacado desses pontos é chamada de 6tima e a matriz delineamento
correspondente, de matriz delineamento 6tima.

Podem-se citar varios critérios de otimalidade tais como: A, D, E
e outros, também chamados de critérios alfabéticos de otimalidade (Kiefer,
1959; Chaloner & Verdinelli, 1995; Atkinson et al., 2007). Uma descri¢ao
desses critérios, associados & varidncia das estimativas dos parametros, pode

ser assim resumidas:
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A-otimalidade - minimiza o traco da matriz de covariincias dos
parametros estimados, ou, equivalentemente, o total ou média das variancias
dos parametros estimados. O critério equivale a minimizar a soma ou média
dos autovalores da matriz de covariancias.

D-otimalidade - o volume da regiao de confianca multidimensio-
nal (elipsdide) para um conjunto de parametros pode ser encontrado para
a matriz de covaridncias dos paridmetros estimados, por meio do determi-
nante dessa matriz. Um delineamento D-6timo minimiza o determinante da
matriz de covariancias dos parametros inicialmente estimados (consequente-
mente, o volume da regido de confian¢a multidimensional) e é referido como
a variancia generalizada.

E-otimalidade - o delineamento que minimiza o maior dos autova-
lores da matriz de covariancias dos paradmetros estimados é um delineamento
E-6timo. Isso equivale a minimizar a varidncia do contraste menos precisa-
mente estimado.

Portanto, os critérios de otimalidade baseiam-se em fungoes da ma-
triz de informacgao e de sua inversa, que é proporcional & matriz de cova-
ridncias dos parametros do modelo. O delineamento 6timo é aquele que

maximiza (ou minimiza) uma fun¢do dessa matriz.
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2.2 Estrutura das unidades experimentais
2.2.1 Delineamentos em blocos incompletos

Nesta se¢do sao apresentadas definicoes e algumas formas de cons-
trucdo de delineamentos em blocos incompletos (DBI).

Experimentos blocados sdo tipicamente usados quando nem todos
os tratamentos de um experimento podem ser conduzidos sob circunstan-
cias homogéneas. Em tais experimentos, as unidades experimentais sdo par-
ticionadas em grupos de modo que a variabilidade dentro dos grupos seja
considerada menor do que a variabilidade entre os grupos. A cada grupo de
unidade experimental (blocos) aplica-se, entdo, um subconjunto dos trata-
mentos.

A blocagem é uma alternativa 1til para se reduzir a influéncia de
fontes de variacao sistemaética e melhorar a eficiéncia dos experimentos, ar-
ranjando as unidades experimentais em grupos homogéneos.

A maioria dos pesquisadores praticos gosta de se prender ao principio
da ortogonalidade, pois a solucao mais simples de planejamento é, em geral,
o delineamento em blocos casualizados completos. No entanto, em algumas
situacgoes experimentais, o nimero de tratamentos é bastante elevado, o que
torna dificil acomodé-los aos blocos, pois, nesse caso, necessita-se de blocos
de tamanho cada vez maior, o que pode ser dificil de se obter na pratica.
Desse modo, uma alternativa seria o emprego de delineamentos em blocos

incompletos.
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Situagdes que requerem experimentos em blocos incompletos ocor-
rem, frequentemente, devido as dificuldades de se encontrarem areas experi-
mentais que sejam uniformes em toda a sua extensao; suficientes, portanto,
para abrigarem blocos que contenham todos os tratamentos a serem avalia-
dos, ou até mesmo pela caréncia de instrumentos ou aparelhos experimentais.

O emprego de um delineamento em blocos casualizados completos,
nessa situagdo, faz com que sua eficiéncia seja sensivelmente prejudicada
e diminuida & medida que o ntmero de parcelas por bloco aumenta. A
heterogeneidade dentro do bloco tende a aumentar o erro experimental, difi-
cultando, assim, a discriminacgdo dos tratamentos em teste, ou a obtencao de
estimativas mais exatas, em razao de uma menor precisao do experimento.

Nos DBI, v tratamentos sao distribuidos em b blocos de tamanho
k < v e o i-ésimo tratamento (i = 1,2,...,v) aparece em r unidades ex-
perimentais, isto é, tém-se r repeticoes desses tratamentos; o j-ésimo bloco
contém k unidades experimentais, das quais n;; recebem o i-ésimo trata-
mento (John, 1980). Nesse caso, n;; é uma variavel indicadora da presenca
de um tratamento em um bloco.

Em tais situacoes, podem-se utilizar, em geral, duas classes desses
delineamentos: a primeira, os chamados blocos incompletos balanceados

(BIB), introduzidos por Yates (1936), que satisfacam as seguintes condicoes:

1. o material experimental é dividido em b blocos de k unidades cada, com

tratamentos diferentes sendo aplicados as unidades no mesmo bloco;
2. existem v tratamentos, sendo que cada um ocorre em r blocos;

3. quaisquer dois tratamentos ocorrem juntos em exatos A blocos.
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A segunda classe sdo os delineamentos em blocos incompletos parci-
almente balanceados que serao tratados na proxima segao.

Seja Nyxp a matriz de incidéncia dos tratamentos nos blocos cujos
elementos n;; = 0 ou 1, indicando a auséncia ou a presenca do tratamento no
bloco. Portanto, A = NN, ., é a matriz de concorréncia dos tratamentos.

No passado recente, era complicado analisar experimentos utilizando
esses tipos de delineamento. Assim, por exemplo, Oliveira (1990) apresen-
tou, por meio de um exemplo numeérico, as expressoes para as varias somas
de quadrado na andlise de varidncia, as médias de tratamentos ajustadas
para blocos e a varidncia da estimativa de um contraste entre as médias
de tratamentos, considerando os métodos de anélise intrablocos e com re-
cuperacao de informacao interblocos para o caso de um ensaio em blocos
incompletos parcialmente balanceados (PBIB), aumentado pela adi¢do de
tratamentos comuns a todos os blocos.

Hoje, pacotes genéricos para a andlise REML (Patterson & Thomp-
son, 1971) podem ser encontradas nos softwares-padrao de anélise estatis-
tica, tais como o R (Ime4) e o SAS (proc mixed).

Os delineamentos em blocos incompletos podem ser classificados em

duas categorias, conforme o agrupamento dos seus blocos:

1. resolvable designs - casos em que os blocos podem ser agrupados em

repeticoes;

2. non-resolvable designs - casos em que os blocos ndo podem ser agru-

pados em repetigoes.

*No Anexo encontram-se algumas identidades matriciais tteis como referéncia & teoria
de blocos incompletos.
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Um delineamento resolvable é interessante porque o pesquisador pra-
tico vé a semelhanca com a estrutura ortogonal do delineamento em blocos
casualizados em um delineamento que pode ainda ser eficiente quanto & blo-
cagem. Dentre os delineamentos resolvable mais utilizados encontram-se os
latices quadrados (Cochran & Cox, 1968). Os sistemas triplos de Steiner
sao também excelentes alternativas para blocos incompletos resolvable de
tamanho 3. Um sistema triplo de Steiner (STS) de ordem v, S(2,3,v), é um
conjunto de triplas (blocos), construidas sobre o conjunto de v pontos (trata-
mentos), tal que cada par de pontos distintos ocorrem juntos em um tnico
bloco. Um delineamento famoso na literatura é o sistema triplo de Kirk-
man (v = 15) que constitui um delineamento balanceado (Ray-Chaudury &

Wilson, 1971).

2.2.2 Delineamentos em blocos incompletos parcialmente balan-
ceados (PBIB)

Bose & Nair (1939) desenvolveram uma nomenclatura geral para
delineamentos em blocos incompletos. De acordo com Nair (1952), um de-

lineamento é parcialmente balanceado se:

1. ha v tratamentos arranjados em b blocos e cada bloco contém k dife-

rentes tratamentos (k < v);

2. cada tratamento ocorre em 7 blocos;
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3. fixando-se um tratamento qualquer, os restantes podem ser agrupados
em m grupos contendo ny,ny, ..., N, tratamentos, de modo que os n;
tratamentos do i-ésimo grupo ocorram com esse tratamento A; vezes.
(Os tratamentos do i-ésimo grupo sao chamados de i-ésimos associados
do tratamento em questao. Os valores de 11,19, ..., m, A1,A2, ..., Am
sao independentes do tratamento inicialmente considerado. Alguns

dos N’s podem ser iguais.);

4. o tratamento A é i-ésimo associado de B, o tratamento B ¢é também i-
ésimo associado de A. (Se A e B sao i-ésimos associados, pz- i representa
o nimero de tratamentos comuns aos j-ésimos associados de A e k-
ésimos associados de B, e sdo independentes do par de tratamentos

que se considera.)

Verificam-se as seguintes relagdes entre os pardmetros, de acordo com

Hinkelmann & Kempthorne (2005):

rv = bk
Z n; — v
i=0

m
E ni)\i = rk
=0
m

k- _
DM = m
1=0

ko _ k

bi; = Dy
ko ot — ]
NEPj; = MiPx; = ngpgk
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Os termos v,b,m,k,n1,n2, ..., Nm,A1,A2, ..., Ay, 830 chamados de pa-
rametros de primeiro tipo, enquanto os p?j sao os parametros de segundo
tipo.

Inicialmente, a teoria dos PBIB dedicou-se ao estudo das proprieda-
des de eficiéncia de delineamentos ou métodos de construcao particulares.
Com o advento de algoritmos de buscas implementados em computadores
pessoais, tornou-se mais importante definir o critério, segundo o qual se jul-
gue o delineamento bem ou mal, e buscar um delineamento que satisfaca de
forma “6tima” ou “quase-6tima” a esse critério.

Em resumo, quanto menor o numero de classes de associacdo, tdo
mais proximo do balanceamento estid o delineamento. Isso implica, conse-

quentemente, em maior eficiéncia.

2.2.3 Blocagem de delineamentos fatoriais fracionarios em mode-
los de superficie de resposta

O delineamento de experimentos de superficie de resposta em blocos
tem recebido considerével atencdo. Referéncias padrao como Box & Draper
(1987) e Khuri & Cornell (1996) concentram-se em condi¢des de blocagem
ortogonal que, por sua vez, requer frequentemente blocos muito grandes. Re-
centemente, muitos trabalhos tém sido feitos para arranjar os delineamentos
de superficie de resposta em blocos pequenos nao ortogonais; veja-se, por
exemplo Atkinson & Donev (1989), Cook & Nachtsheim (1989) e Trinca &
Gilmour (2000).
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Uma classe de delineamentos para se ajustarem modelos de segunda
ordem de superficie de resposta de 3 niveis foi introduzida por Box & Behn-
ken (1958, 1960). Sao 17 delineamentos de Box-Behnken que sao utilizados
para 3-12 e 16 fatores. Embora esses delineamentos tenham sido desenvol-
vidos aproximadamente ha 50 anos, sao recomendados, assim como os deli-
neamentos de Box-Wilson (1951), para modelos de superficies de resposta.
Dentre esses 17 delineamentos, 10 foram construidos em blocos incompletos
balanceados e os outros 7, em blocos incompletos parcialmente balancea-
dos. Nguyen & Borkowski (2008) mostraram que esses 7 delineamentos
podem ser melhorados em termos de rotacionalidade, assim como o critério
D-otimalidade. Além disso, os autores também forneceram novas solugoes
de blocagem ortogonal para 5, 8, 9, 11 e 13 fatores.

Mead (1990) apresentou algumas sugestoes para blocar delineamento
composto central (DCC) para varios tamanhos de blocos, usando confundi-
mento total ou confundimento parcial fracionéario (no qual diferentes efeitos
estdo confundidos em diferentes fracoes do delineamento fatorial) dos efei-
tos menos importantes do fatorial de dois niveis e a distribuicao dos pontos
axiais em pares dentro dos blocos.

Quando se usa confundimento parcial fracionario, é suposto que al-
guns efeitos sdo menos importantes do que outros; entao, o delineamento
pode ser muito pobre para se estimarem alguns efeitos. Além disso, nao
existe um confundimento padrao 6bvio para delineamentos fatoriais de dois
niveis para blocos de tamanho 2 e 3 ou se o ntmero de fatores é maior do

que 3 (blocos de tamanho igual a 4).
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De acordo com Cheng & Wu (2002) para se estudarem os deline-
amentos fatoriais fracionarios blocados, algumas suposicoes® hierarquicas

geralmente assumidas sao:

1. efeitos de tratamentos de ordem inferior sdo mais provaveis de serem

significativos do que efeitos de ordem superior;
2. efeitos de tratamentos de mesma ordem sao igualmente importantes;
3. interagoOes entre os fatores blocos e tratamentos sdo despreziveis;

4. interacoes entre os fatores blocos sao tdo importantes quanto os efeitos

principais dos fatores blocos.

2.2.4 Notacgoes e definicoes

O estudo da blocagem em delineamentos fatoriais fracionérios é com-
plicado pela presenca de dois grupos de geradores: um para definir a fracao
e outro para definir o esquema de blocagem, o que, portanto, resulta em
dois tipos do tamanho padrao da palavra das relagtes definidoras, um para
tratamentos (W;) e outro para blocos (Wp).

Seja D(28P : 2") um delineamento 277 em blocos de tamanho
2k=p=n (n < k — p). Isso pode ser visto como um delineamento fatorial
fracionario 205t =(+7) em que os fatores sao divididos em diferentes tipos:
k fatores tratamentos e n fatores blocos by, ...,b,. As 2" combinacoes dos
fatores blocos sdo usadas para dividir as 2*P combinacdes dos tratamentos
dentro dos 2" blocos. Em tal delineamento, existem dois tipos de pala-
vras que sio chamadas de palavras definidoras de tratamentos e palavras

definidoras de blocos.

SEssas suposices tém sido discutidas por Sun et al. (1997); Sitter et al. (1997) e Wu
& Hamada (2000).



Dispor um delineamento fatorial fracionario 272 em 2" blocos é equi-
valente a selecionar n relacoes definidoras independentes para os n fatores

blocos b1, ...,b,. Portanto, pode-se formalmente escolher
By =vi,...,By=v, (em quewvy,...,v, sao fatores tratamentos)

ou pode—se escrever como

que se chama esquema de blocagem. Os U;S e todas as suas interagoes viva,

.., U1 -+ Uy, estdo, respectivamente, confundidos com os 2" — 1 efeitos de
blocos representados na notacao pelos BZ/-S e seus produtos B1Bs, B1 B3, ...,
Bi--- By, e, pela suposicao 4, qualquer um desses blocos é tratado como
um efeito principal de bloco, denotado por B. Retirando-se todos os B's
de Bjv;, i =1,...,n, todas as palavras v;,v;v;,...,v1 - v, € a identidade I

formam grupo de tamanho 2". Desse modo, chama-se o grupo
{I,v1,v2,v109,...,01 - vy} ou {I,v1,09,...,v9n_1}

de subgrupo de contraste de definicao de blocos e denota-se por Gp, em
que v1, Vg, V1V9,...,01 - -+ Up S40 ainda chamados de palavras definidoras de
blocos. Cabe reiterar que o nimero de letras em uma palavra é chamado
de tamanho da palavra e o vetor Wy, = (Ay1,...,An_1,1) é chamado de
tamanho padrdo da palavra, em que A; 1 denota o ntimero de palavras com

tamanho i em Gj.
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Multiplicando-se v; ao subgrupo de contraste de definicdo de trata-
mentos {I,wi,...,ww_1}, vé-se que um efeito de bloco confunde o seguinte

conjunto de efeitos:

{vi,v;wr, vViwa, ..., Viwap_1}.

Fazendo-se isso para cada elemento em Gy, exceto para I, obtém-se
o conjunto dos efeitos, que estao confundidos com os efeitos de blocos. Seu
tamanho é 2P(2n—1) e denota-se o conjunto por Gy. O seu tamanho padréo

da palavra é definido por:

Wbt = (A1,27 cee >An,2)7

em que A; 92 é o numero de palavras com tamanho i em Gy. O Wy indica a
influéncia dos fatores blocos nos efeitos dos tratamentos.

Por causa da relacao intrinseca entre W; e W, um delineamento
2F=P com maior resolucdo pode ser menos desejavel quando a blocagem é
necesséria. Por exemplo: é simples verificar que um delineamento 25!
com aberragdo minima com a relagao definidora I = ABCDFE n&o pode ser
arranjado em 8 blocos sem se confundirem efeitos principais dos tratamentos,
mas o delineamento 2°~! de resolucdo IV com I = ABCE pode ser arranjado

em 8 blocos com o esquema de blocagem definido por

B = AB, By =AC, Bs=AD.
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Igualmente, para delineamentos 2P com a mesma resolucio, um
delineamento pode ser julgado “pior” de acordo com o critério de aberracao,
mas pode ser capaz de acomodar mais blocos do que um “melhor” delinea-
mento fatorial fracionario. Por exemplo: o delineamento 272 de aberracio
minima definido por I = ABCF = ABDEG (com resolugao IV) nao pode
ser arranjado em 16 blocos sem se confundirem alguns efeitos principais de
tratamentos, enquanto que o segundo melhor delineamento 27~2 definido
por I = ABCF = ADEG (com resolugdo IV) pode ser arranjado em 16

blocos com o esquema de blocagem definido como:
By =AB, By,=AC, Bs=AD, By=AEFE.

Idealmente, deve-se procurar por um delineamento que tenha aberra-
¢ao minima com respeito aos tratamentos e blocos. Entretanto, baseando-se
em uma analise da relagao entre os dois tamanhos das palavras padrao W, e
Wi, Zhang & Park (2000) provaram que nao existe tal delineamento. Esses
autores propuseram modificacdes nos critérios de resolucao e aberracao para
a escolha de delineamentos fatoriais fracionarios blocados.

Da mesma forma como os efeitos livres foram definidos por Wu &
Chen (1992); Wu & Hamada (2000) definiram os efeitos livres para os fa-
toriais fracionéarios blocados e usaram o nimero total de efeitos livres para
compararem e classificarem diferentes delineamentos 277 blocados.

Um efeito principal ou interacao de dois fatores sdo livres, se nenhum
dos seus aliases sdo efeitos principais ou interacoes de dois fatores, como
também ndao estdo confundidos com qualquer efeito de bloco. Um efeito de
bloco é livre se nao é alids com qualquer efeito principal de tratamentos ou

qualquer interacao de dois fatores de tratamentos.
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Considerando-se que as interagoes entre os fatores tratamentos e blo-
cos e as interacoes de ordem trés ou superior sao despreziveis, todos os efeitos
livres s@o estiméaveis no delineamento fatorial fracionéario blocado. Entao, é
importante discutirem-se delineamentos que envolvam um nimero maximo
de efeitos livres e, sob essas suposicoes, o critério de efeitos livres é mais ade-
quado em algumas situacoes do ponto de vista operacional, pois o conceito
do critério tem um significado mais direto e interpretével do que o tamanho
das palavras definidoras. Chen et al. (2006) propuseram métodos para se
construirem delineamentos blocados com mais interagoes de 2 fatores livres
e provaram que os delineamentos resultantes tém um ndmero méaximo de
interacOes de dois fatores livres para alguns k,p e n.

Assim, conforme visto, os critérios de resolucdo e aberracao minima
nao podem ser aplicados diretamente em delineamentos fatoriais fracionarios
blocados; além disso, tanto o niumero de tratamentos (v) das fragdes como
o tamanho dos blocos (k) sao poténcias dos niveis do fatorial. Em situagoes
nas quais o pesquisador deseja trabalhar com quantidades diferentes de (v)
ou (k) que nao sejam poténcias dos niveis, podem-se utilizar algoritmos para
se construirem delineamentos experimentais 6timos.

E importante notar que, seguindo a logica de sua construcdo, espera-
se que um delineamento 6timo para efeitos livres deva ser também bom
segundo o critério de eficiéncia na estimagao dos efeitos dos fatores (incluindo
efeitos de blocos). No entanto, construir algoritmos que contemplassem
critérios baseados no nimero de efeitos livres seria extremamente complicado

(Sun et al., 1997).
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Como blocar um delineamento em uma forma 6tima é um problema
de importéncia pratica, varios algoritmos para a construcao de 6timos deli-
neamentos de superficie de resposta blocados envolvendo uma variavel blo-
cagem tém sido descritos na literatura. Por exemplo: Atkinson & Donev
(1989); Cook & Nachtsheim (1989); Miller & Nguyen (1994) e Trinca &
Gilmour (2000) discutiram a construcao dos delineamentos com a variavel
blocagem fixada e Goos & Vandebroek (2001) apresentaram um algoritmo
para calcular delineamentos 6timos na presenca de uma varidvel blocagem
aleatoria.

Embora um modelo com efeitos de blocos aleatoérios possa ser melhor
para andlise, as estimativas das varidncias dos parametros dos tratamentos
dependem da razao de varidncias entre e dentro de blocos. Ja que essa razao
é desconhecida, é mais seguro planejar para o pior caso, ou seja, aquele que
leva a maior varidncia dos parametros de tratamentos estimados. Isso ocorre
quando a variancia entre blocos tende a infinito, o que é equivalente ao caso

de blocos fixos (Bueno Filho & Gilmour, 2003).
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3 METODOLOGIA

3.1 Modelo para selecao dos tratamentos e critérios alfabéticos
de otimalidade

Na forma matricial, os modelos polinomiais podem ser escritos como
y = XB+e, em que y é o vetor das observacoes (nx1); X é uma matriz cujas
colunas sao expansoes dos niveis de cada fator para acomodar o polinémio
a ser ajustado; 3 é o vetor de parametros do modelo e € é o vetor dos erros
aleatorios correspondentes as observages (nx1).

O estimador de minimos quadrados de 8 ¢ 8 = (X' X)™'X'y e sua
152,

matriz de covariancias é dada por: var(8) = (X'X) 2

Na pratica, o
também deve ser estimado e uma estimativa é obtida pelo quadrado médio do
residuo da anélise de varidncia dos resultados do experimento. Note-se que
o? ndo depende de X e, portanto, pode-se escolher X de tal forma a otimizar
alguma propriedade da matriz X X que reflita em precisao de 3. Dentre os
critérios de otimalidade disponiveis na literatura para tal otimizacao, os de
maior interesse neste trabalho sdo os critérios A e D.

Geralmente, os algoritmos de construgao desses delineamentos sao
do tipo exchange, que consiste na geracao aleatéria de um delineamento
inicial, a partir dos N pontos candidatos, de tamanho v. Cada combinacao
do delineamento inicial é sequencialmente substituida por uma combinagao
do conjunto de pontos candidatos. A troca que resultar em um melhora do

delineamento é aceita. O procedimento somente para quando ndo houver

mais trocas que resultem em uma melhora.
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Como é comum em algoritmos para selegao de delineamentos, o pro-
cedimento descrito anteriormente é repetido varias vezes para um nimero
fixo e é também chamado de tentativas de delineamentos iniciais para au-
mentar a chance de se obter o delineamento 6timo global, ou seja, uma

alternativa para se evitar a selecao de um delineamento 6timo local.

3.2 Implementacao do algoritmo exchange

O algoritmo exchange foi implementado na linguagem R. Para uma
melhor compreensdao da sua implementacao, sao descritos, a seguir, seus
passos.5

Definidos o namero total de tratamentos (N pontos candidatos) e o
nimero de tratamentos v a serem alocados as unidades experimentais, o algo-
ritmo inicialmente sorteia um delineamento do conjunto £ dos delineamentos
possiveis. Apds o sorteio, €, entdo, construida a matriz de delineamento X
do modelo adotado. O préximo passo consiste em obter-se a matriz de in-
formacao e, a partir dessa, determinar o valor do determinante da matriz
X'X, que é armazenado.

Um novo passo consiste na troca entre linhas da matriz X do deli-
neamento e outras linhas candidatas. ApoOs ser montada a nova matriz de
informacao do delineamento, é obtido o novo valor do determinante para
fins de comparacao.

Assim, é realizada a comparacéo entre os dois valores do critério para
o delineamento inicial e o obtido pelo intercAmbio. Havendo um aumento
no determinante, a troca é efetivada. Caso contrario, é mantida a configu-

4

ragdo anterior. O processo é repetido até que ndo haja mais aumento do

%0 programa desenvolvido encontra-se no Apéndice A.

62



determinante.
Para se evitar problema de 6timos locais, procede-se ao sorteio de
varios delineamentos iniciais, obtendo-se varios delineamentos ao ser percor-

rido todo o dominio.

3.3 Passos do algoritmo exchange
1. Sorteio

Definidos o ntimero de fatores do ensaio fatorial para s niveis, o
nimero de parametros do modelo e o nimero de unidades experimentais,
o algoritmo, entdo, constréi a matriz base £y, com todos os pontos can-
didatos e, entdo, sorteia, um delineamento inicial qualquer &1, contendo os

tratamentos a serem alocados as unidades experimentais.

2. Matriz do delineamento
Definido o delineamento &1, o algoritmo, entao, encontra a sua res-

pectiva matriz de delineamento Xj.

3. Matriz de informacao
A matriz de informacio (X;X1) é encontrada a partir da matriz de
delineamento e armazenada.
4. Critério
Calcula-se o determinante de (X;X1).
5. Troca

Na matriz do delineamento X7 de &; é efetivada a troca de uma de

suas linhas com uma linha da matriz dos pontos candidatos &y .
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6. Construcao do delineamento &
Apos o intercambio, obtém-se um novo delineamento. A partir dai,

segue-se 0 mesmo passo efetivado em &;.

7. Construgao da matriz do delineamento &

Xo

8. Construcao da matriz de informacao para o delineamento &
(X3X2)

9. Decisao

Compararam-se os valores obtidos pelo critério de otimizacao que
foram encontrados nos delineamentos & e &. Assim, a decisdo é tomada
comparando-se o critério obtido pelo & versus &o.

O delineamento escolhido serd aquele que possuir maior determinante
para a matriz de informacio. Ao se maximizar o determinante, obtém-se um
elipséide de menor volume para os coeficientes do modelo.

Comparando-se os dois delineamentos por meio do determinante das
respectivas matrizes de informagdo, o algoritmo encaminha uma das seguin-

tes decisoes:

e Se det (X;X1) > det (X,X3), o melhor delineamento ¢ &. Assim, o

algoritmo o mantém.

e Sedet (X;X1) < det (X,X»), neste caso o delineamento & é melhor

do que &. Logo, é armazenado.
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10. Ciclo
Encontrando-se o melhor delineamento, uma nova troca é efetuada,

repetindo-se, assim, todo o processo.

11. Fim
O algoritmo repete todo o procedimento para um namero pré-deter-
minado de sorteios iniciais. Terminado o processo, o melhor delineamento

encontrado pelo algoritmo é, entdo, apresentado e armazenado.

3.4 O algoritmo para blocagem de delineamentos de superficie
de resposta

Nesta se¢do, demonstra-se como blocar delineamentos em geral utili-
zando-se critérios adequados. Na subsecao 3.4.2 apresenta-se a construcao
de delineamentos em blocos incompletos e, na subsecdo 3.4.4, a construgao

de delineamentos em blocos incompletos resolvable.

3.4.1 O modelo estatistico

Um modelo linear geral para um delineamento em b blocos, supondo-

se que os efeitos de blocos sao fixos, é apresentado da seguinte forma:

y=2720+ X0 +e¢,



em que:

é o vetor da variavel resposta (nx1);
é a matriz de delineamento dos blocos (nxb);
¢ o vetor dos parametros dos efeitos de blocos (bx1);

é a matriz de regressdo para os fatores em questao (nxp);

T N N

é o vetor dos parametros do polinémio a ser ajustado (px1);

é o vetor de erros aleatorios (nx1), E(¢) = 0 e Var(e) = Io2.

M

Para os experimentos blocados neste trabalho, a matriz de delinea-
mento de blocos Z é matriz de 0’s e 1’s, em que o elemento z;; = 1, (i =
1...,n; j=1,...,b) se a i-ésima unidade experimental pertence ao j-ésimo

bloco e z;; = 0, caso nao pertenca.

3.4.2 O algoritmo interchange - construgao dos fatoriais fracio-

narios em blocos incompletos

Apos a selegdo de alguns tratamentos do fatorial completo por meio
do algoritmo ezchange, procedeu-se & alocagao dos mesmos aos blocos para
a construcao do fatorial fracionario em blocos incompletos por meio do
algoritmo interchange, que também foi implementado na linguagem R e
encontra-se no Apéndice B com suas etapas detalhadas. Para uma melhor
compreensdo do algoritmo efetuado, sdo descritos, a seguir, os passos neces-
sarios para a sua implementacao.

Definidos a quantidade e quais os tratamentos selecionados, ntimero
de blocos, tamanho dos blocos e o ntimero de repeticoes dos tratamentos,
o algoritmo inicialmente sorteia um delineamento do conjunto ¢ dos deline-

amentos possiveis. ApoOs o sorteio, €, entdo, calculada a matriz de delinea-
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mento X7 do modelo adotado.

O préximo passo consiste em calcular a matriz de informacao e, a
partir dessa, a matriz de covariancias. Obtém-se o valor do critério da matriz
de covaridncias, que é armazenado.

Um novo passo (intercambio) é efetuado. Esse consiste na troca de
linhas da matriz de delineamento referentes apenas as colunas dos efeitos
principais e interacdes, conservando-se, portanto, as linhas das colunas re-
ferentes aos blocos. Apods a montagem da nova matriz de delineamento,
de informacao e de covaridncias, é obtido o valor do critério para fins de
comparagao.

Assim, é realizada a comparacao entre os dois valores do critério para
o delineamento inicial e o novo obtido pelo intercAmbio. Se a troca resultar
em uma melhora de acordo com o critério adotado, ela é efetivada. Caso
contrario, é mantida a configuracdo anterior. O processo é repetido varias

vezes até que nao haja mais melhoras.

3.4.3 Passos do algoritmo interchange

1. Sorteio

Definidos o namero de tratamentos do fatorial fracionério, o nimero
de repeticoes dos tratamentos, o tamanho do bloco e o ntmero total de
blocos, o algoritmo sorteia um delineamento inicial qualquer &; contendo os

tratamentos a serem alocados aos blocos aleatoriamente.

2. Matriz do delineamento
Definido o delineamento &1, o algoritmo, entdo, encontra a sua res-

pectiva matriz de delineamento Xj.
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3. Matriz de informacao

Consideram-se as seguintes particoes da matriz de delineamento X7:
X1=(Z || X),

em que: Z representa o espaco descrito pelas colunas referentes aos efeitos
de blocos e X tem significado andlogo para os efeitos dos tratamentos. Dessa

. . ~ ! .
forma, a matriz de informacao (X;X7) pode ser escrita como:

, 77 7'X
(X1X1) = , , )
X7Z XX
sua inversa €, portanto,
, Cnn Crz
(Xle)_l = )
Co1 Cao

em que Cyy & proporcional a variancia dos efeitos de tratamentos V (0]¢1)
conforme demonstrado no Anexo.

4. Critério

Toma-se o trago (ou o determinate) da porgao Cas.

5. Troca

Na madtriz do delineamento X7 de &7 é efetuada a troca de duas linhas
referentes aos efeitos de tratamentos. Ao intercambio s6 interessa se as linhas
referentes aos efeitos de tratamentos forem de blocos diferentes, pois trocar

linhas (tratamentos) no mesmo bloco nao modifica o delineamento.
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E importante notar que a troca é feita de forma sequencial, come-
cando da primeira unidade experimental (UE}) do primeiro bloco (Bj) ver-
sus a primeira unidade experimental (UE;) do segundo bloco (Bz2); depois,
(UEy) do (By) com (UEs) do (Bs2) e assim por diante, até (UEy) do (Bp_1)
versus (UE}y) do (By).

6. Construcao do delineamento &
Apés o intercAmbio, obtém-se uma nova matriz X, do delineamento.

A partir dai, segue-se 0 mesmo passo efetuado em &;.

7. Construgao da matriz do delineamento &

Xo=(Z || Xs)

8. Construcao da matriz de informacao para o delineamento &

, z7'7Z 7X.
(X2X2) = , ,
X7 X, X,
Sua inversa é, portanto,
, Ccy, Cy
(X = | T
C3 O

9. Decisao
Compararam-se os valores obtidos pelo critério de otimizagdo que
foram encontrados nos delineamentos &1 e &. Assim, a decisdo é tomada

comparando-se o critério obtido pelo £; versus o valor do critério obtido pelo

&2
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O delineamento escolhido serd aquele que possuir menor determi-
nante ou trago para a inversa da matriz de informacdo. Ao se minimizar
o determinante ou traco, obtém-se um elipséide de menor volume para os
coeficientes do modelo ou uma menor varidncia nos efeitos das estimativas
dos tratamentos, respectivamente.

Comparando-se os dois delineamentos por meio do determinante ou
trago nas inversas das respectivas matrizes de informacao, o algoritmo en-

caminha uma das seguintes decisoes:

e Se U7(Cy) < W(C%,), o melhor delineamento é &;. Assim, o algo-

ritmo o mantém.

o Se U(Cq2) > V(C5,), neste caso o delineamento & é melhor do que

&1. Logo, é armazenado.

10. Ciclo
Encontrando-se o melhor delineamento, uma nova troca é efetuada,

repetindo-se, assim, todo o processo.

11. Fim
O algoritmo repete todo o procedimento para um namero pré-deter-
minado de sorteios iniciais. Terminado o processo, o melhor delineamento

encontrado pelo algoritmo é, entdao, armazenado e apresentado.

"Funcao indicadora das operacdes de traco ou determinante.
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3.4.4 O algoritmo S-interchange - construgao dos fatoriais fraci-
onarios em BIB do tipo resolvable

Uma, outra maneira adicional para a construcdo de fatoriais fracio-
nérios blocados é a aplicagao do algoritmo S-interchange, do qual se podem
obter delineamentos em blocos incompletos balanceados do tipo resolvable.
A forma de construcao é similar & anterior, com algumas pequenas altera-

¢oes.

3.4.5 O modelo estatistico para analise de delineamentos resol-
vable

Um modelo linear geral para um delineamento com v tratamentos em
b blocos e que possa ser arranjando em 7 superblocos (repeti¢oes completas),
supondo-se os efeitos de blocos e superblocos fixos, é apresentado da seguinte

forma:

y=Wp+ZB+ X0 +e,

em que:

¢ o vetor da variavel resposta (nx1);

é a matriz de delineamento dos superblocos (nxr);

¢ o vetor dos parametros dos efeitos de superblocos (rx1);
¢ a matriz de delineamento dos blocos (nxb);

é o vetor dos parametros dos efeitos de blocos (bx1);

¢ a matriz de regressdo dos fatores em questao (nxp);

T < ®» N T

¢ o vetor dos parametros dos tratamentos (px1);

é o vetor de erros aleatérios (nx1), E(e) = 0 e Var(e) = Io.

a
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A matriz de incidéncia de superblocos W é uma matriz de 0’s e 1’s,
em que o elemento wi; =1,(i=1,...,n; j=1,...,7) se a i-ésima unidade
experimental pertence ao j-ésimo superbloco e, w;; = 0, caso nao pertenca.

O procedimento para a construcao de fatoriais fracionarios em deline-
amentos em blocos incompletos do tipo resolvable difere daquele da subsecdo
3.4.2 apenas na troca e distribui¢do dos tratamentos nos blocos (superblo-
cos). Para tanto, sdo aleatoriamente distribuidos v tratamentos em cada
um dos r superblocos (agrupamentos de blocos de tamanho k), sendo que
a troca é feita entre tratamentos alocados em blocos diferentes dentro de
cada superbloco, ou seja, aplica-se a fungdo troca do algoritmo interchange
aos blocos dentro de cada superbloco. Para uma melhor compreensao do
algoritmo efetuado, sdo descritos, a seguir, 0s passos necessarios para sua

implementacdo. O programa resultante encontra-se no Apéndice C.

3.4.6 Passos do algoritmo S-interchange (resolvable)

1. Sorteio

Definidos o ntunero de tratamentos do fatorial fracionério, o ntunero
de repetigoes de cada tratamento (nimero de superblocos), o tamanho do
bloco e o nimero total de blocos, o algoritmo sorteia um delineamento inicial
qualquer &1, contendo os tratamentos a serem alocados aos blocos aleatori-

amente dentro de cada superbloco.

2. Matriz do delineamento
Definido o delineamento &1, o algoritmo, entao, encontra a sua res-

pectiva matriz de delineamento Xj.
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3. Matriz de informacao

Consideram-se as seguintes particoes da matriz de delineamento X7:
Xo=W || 2 || X),

em que W representa o espaco descrito pelas colunas referentes aos efeitos
de superblocos, Z e X tém significado andlogo para os efeitos dos blocos e
tratamentos, respectivamente. Dessa forma, a matriz de informacao (Xin)

pode ser escrita como:

ww W'z w'x
(X;x)) = | zZw Zzz 7ZXx
Xw Xz X'x

Sua inversa é, portanto,

Ci1 Ci2 Ci3
(X1 Xx1)t = Co1 Cap Caz |
C31 O3z Css

em que C33 é proporcional & variancia dos efeitos de tratamentos V (0]¢1).

4. Critério

Toma-se o trago (ou o determinate) da porgao Css.
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5. Troca

Na matriz do delineamento X7 de &7 é efetivada a troca de duas linhas
referentes aos efeitos de tratamentos. Ao intercambio s6 interessa se as linhas
referentes aos efeitos de tratamentos forem de blocos diferentes pertencentes
ao mesmo superbloco, pois trocar linhas (tratamentos) no mesmo bloco nao
modifica o delineamento.

E importante notar que a troca é feita de forma sequencial, come-
cando da primeira unidade experimental (UE7) no primeiro bloco (Z7) do
primeiro superbloco (W7) versus a primeira unidade experimental (UE;) no
segundo bloco (Z2) do primeiro superbloco (W7); depois, (UE1) no (Z1) do
(W7) com (UE3) no (Z3) do (W7) e assim por diante, até (UEj) no (Zp—_1)
do (W,) versus (UEy) no (Zp) do (W,).

Desse momento em diante, os passos 6 até 11 sdo andlogos ao da

subsecao 3.4.3.
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4 RESULTADOS E DISCUSSAO

4.1 Escolha de tratamentos

Como visto, a escolha de um subconjunto de tratamentos é um dos
objetivos do experimento e da regifo de interesse. Em um fatorial, geral-
mente existem diferentes conjuntos de combinacoes de niveis dos fatores
que podem ser usados, tais como os delineamentos composto central, Box-
Behnken e muitos outros compostos de fatoriais fracionarios. Desse modo, os
critérios revisados como resolucao e aberracao buscam atender a principios
como os de ortogonalidade e estimabilidade. Note-se que a estimabilidade
esta implicita na presenca de colunas da matriz de delineamento correspon-
dentes aos efeitos do modelo. Assim, o compromisso de se encontrar um
subconjunto de tratamentos com propriedades desejaveis pode, em geral,
ser traduzido pela busca de maior eficiéncia, pois essa propriedade implica
em estimabilidade, estrutura de confundimento mais favordvel, etc.

O delineamento otimizado (segundo o critério D), encontrado pelo
algoritmo de busca, para 15 tratamentos escolhidos, entre os 27 tratamentos
de um fatorial completo 33 com os fatores A, B e C, considerando o ajuste

do modelo de segunda ordem, esti apresentado na Tabela 11.



TABELA 11 Delineamento D-6timo com 15 tratamentos selecionados para
efeitos principais, quadraticos e interacoes de dois fatores e o
delineamento composto central (DCC: 2% 4+ 2k + 1) com ponto
axial sendo av =1

Delineamento D-6timo DCC com a=1
Fatores Fatores
A B C A B C
-1 -1 -1 -1 -1 -1
1 -1 -1 1 -1 -1
1 1 -1 -1 1 -1
-1 1 -1 1 1 -1
-1 -1 1 1 -1 1
-1 1 1 -1 -1 1
-1 0 0 -1 1 1
0 1 0 1 1 1
1 -1 0 0 0 0
0 -1 -1 -1 0 0
1 -1 1 1 0 0
1 0 -1 0 -1 0
0 0 1 0 1 0
1 0 1 0 0 -1
1 1 1 0 0 1
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Apesar de os dois delineamentos possuirem 11 tratamentos em co-
24192 x 10*

mum, o delineamento D-6timo foi mais eficiente, EF = 18432 < 108 —
1,3125, ou seja, aproximadamente 31% mais eficiente do que o delineamento
composto central. Além disso, a estrutura dos aliases dos dois delineamentos
é um pouco complexa, devido ao fato de ambos possuirem confundimento
parcial dos efeitos, sendo complicado estabelecer, assim, o conjunto de alia-
ses de cada um.

Observando-se apenas as inversas das matrizes de informagao (matriz

de dispersao) dos delineamentos 6timo e composto central, respectivamente,

tem-se:
(X timo Yot )71 _ o
otimo™ otimo 100

X

Bo B1 B2 B3 P P2 B3z Bz Bz Pas

Bo 67 0 —1 -2 —28 —22 —-28 2 0 —2
B 9 1 0 -1 2 -2 1 0 o0
o 9 0 1 0 1 -1 0 1
3 9 0 3 0o 0 -2 1
Bi1 45 -3 -8 1 0 4
B2 36 -3 1 -1 -1
B33 Sim 45 -5 0 -2
B2 12 0 0
B13 10 0
Ba3 12

em que “Sim” indica que a matriz é simétrica.
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2
O¢

(Xi)CCXDCC)_I = 100 %

Bo B1 B2 Pz Bir Bz Bz Pz P13z B3

Bo 29 0 0 0 —11 —-11 —-11 0 0 0
By 10 0 0 0 0 0 0 0 0
s 10 0 0 0 0 0 0 0
33 10 0 0 0 0 0 0
P11 39 —11 —-11 0 0 0
B2z 39 —11 0 0 0
B33 Sim 39 0 0 0
B2 13 0 0
B13 13 0
Ba3 13

Note-se que cada linha ou coluna representam os coeficientes do mo-
delo de regressao, sendo que os elementos da matriz de dispersdo sao as
covaridncias dos coeficientes, de forma que os elementos na diagonal princi-
pal representam as variancias e os que se situam fora dela sao as covariancias.
Apesar de a estrutura de covariancia do delineamento 6timo apresentar mais
covaridncias do que a do DCC, as varincias dos seus coeficientes sdo, na
maioria, inferiores. O fato de que a matriz de covaridncias do DCC est4 mais
préxima da ortogonalidade do que do delineamento otimizado nao impede de
obterem-se combinagoes lineares no delineamento otimizado mais precisas.
Por exemplo: caso o pesquisador esteja interessado na combinacao Bl — Bg,

as variancias do seu estimador nos delineamentos otimizado e DCC sao,
2

respectivamente, iguais a (16 =9+9—-2x1e20=10+10—2x0) x 18%-

78



Outra informagao adicional é que a varidncia média dos coeficientes
do modelo, ou seja, o traco da matriz de covaridncias dos delineamentos
6timo e DCC, foram iguais a 2,54 e 2,13, respectivamente. Ou seja, o de-
lineamento D-6timo é 19% menos eficiente do que o DCC. Como o critério
D leva em conta a estrutura de varidncias e covariancias dos coeficientes e,
como o modelo de superficie de resposta é uma combinacao linear desses
coeficientes, seria interessante utilizar-se um critério que levasse em consi-
deracao nao sé as varidncias, como também as covariancias dos coeficientes
para o melhor ajuste do modelo para a descricao da relacao entre a variavel
resposta e os fatores.

O D-6timo minimiza a varidncia generalizada das estimativas dos
componentes de 3, o que equivale a minimizar o volume da regidao de con-
fianga multidimensional para os componentes de 8. Ou ainda, minimiza a
variancia de todas as combinagoes lineares entre os parametros de S.

O mesmo resultado obtido com o DCC pode ser generalizado para
situagoes experimentais mais complexas, pois eficiéncia e ortogonalidade nao
sao sinénimos (Mead, 1990).

Assim, podem-se construir delineamentos fatoriais fracionérios 6ti-
mos por meio do algoritmo ezchange mais eficientes do que os classicos da
literatura, além da flexibilidade de sua construcao para qualquer quantidade

de pontos experimentais.
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4.2 Escolha de tratamentos e blocagem
4.2.1 Delineamento A-6timo

A Tabela 12 apresenta o delineamento A-6timo encontrado pelo al-
goritmo interchange apés a selecdo dos v = 24 tratamentos de um fatorial
completo 3* por meio do algoritmo exchange, sendo que o ponto central
dos fatores foi incluido e repetido 3 vezes, alocados em b = 3 blocos de ta-
manho £ = 9, além da combinacao dos niveis dos fatores aos tratamentos
indicados pela notacao 0,1,2,3,...,24. O delineamento de Box-Behnken,
compilado de Giesbrecht & Gumpertz (2004), também estd apresentado na
mesma tabela.

Verificando-se a estrutura de confundimento parcial dos niveis dos
fatores no delineamento otimizado, pode-se notar cada um desses niveis
estd confundido em diferentes blocos. Para o fator A, seu nivel alto esta
confundido nos bloco I e III. Enquanto que, para o fator B, o seu nivel
alto estd confundido apenas no bloco III, entretanto o seu nivel baixo esta
confundido no bloco 1. J& o fator C possui o seu nivel alto confundido com
os blocos I e 11, ao passo que, no bloco 111, foi confundido o seu nivel baixo.
Por fim, o fator D confundiu o seu nivel alto no bloco III e o nivel baixo no
bloco 1. Com excecao do fator C, nenhum dos demais fatores teve os seus
niveis confundidos no bloco II, dessa forma os niveis desses fatores foram

ortogonais apenas nesse bloco.
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TABELA 12 Delineamento A-6timo encontrado pelo algoritmo de busca oti-
mizado para efeitos principais, quadraticos e interacoes de dois
fatores e atribuicao dos tratamentos as combinacoes dos niveis
dos fatores do delineamento otimizado e o de Box-Behnken

Delineamento A-6timo Delineamento de Box-Behnken
Fatores Fatores

Blocos Trat A B C D Trat A B C D
1 1 1 0 1 1 -1 -1 0 0

2 1 -1 1 0 2 1 -1 0 0

3 o -1 1 -1 3 -1 0 0

1 4 -1 -1 -1 -1 4 1 1 0 0
5 1 -1 -1 1 5 0 0o -1 -1

6 -1 1 -1 -1 6 0 0 1 -1

7 -1 1 1 1 7 0o 0 -1 1

8 1 0 1 -1 8 0 O 1 1

0 0O 0 0 0 0 0 0 O 0

9 -1 -1 1 1 9 -1 0 0 -1

0 0O 0 O 0 10 1 0 0 -1

0 0O 0 0 0 11 -1 0 0 1

10 1 0 1 1 12 1 0 0 1

1I 11 1 -1 -1 -1 13 0o -1 -1 0
12 -1 -1 1 14 0 1 -1 0

13 0 1 0 -1 15 0o -1 1 0

14 1 1 1 0 16 0 1 1 0

15 -1 -1 1 -1 0 0 0 0 0

16 -1 0 0 0 17 0 -1 0 -1

17 -1 1 1 -1 18 0 1 0 -1

18 1 -1 0 -1 19 0 -1 0 1

19 1 1 -1 -1 20 0 1 0 1

111 20 1 1 -1 1 21 -1 0 -1 0
21 1 -1 1 1 22 1 0 -1 0

22 -1 -1 -1 1 23 -1 0 1 0

23 0O 0 -1 0 24 1 0 1 0

24 0 1 1 1 0 0O 0 O 0
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As respectivas matrizes de covariancias V(0|¢) (ver Anexo) dos co-
eficientes dos delineamentos de Box-Behnken e A-6timo sao apresentadas a
seguir.

Verifique-se que, com excecdo dos coeficientes dos efeitos quadrati-
cos, todas as demais varidncias do delineamento otimizado foram inferiores
as do Box-Behnken. Assim, as diferencas dos efeitos quadraticos sao melho-
res estimadas no Box-Behnken do que no delineamento otimizado. Isso se
deve ao fato de que o de Box-Behnken é construido em blocos incompletos
para comparacao de pares de interagoes de dois fatores. Como esse nao é o
principal objetivo da pesquisa na fase de otimizagdo de processos, os deline-
amentos propostos tendem a ser mais eficientes do que os de Box-Behnken

para a estimacao da superficie de resposta.
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As matrizes de concorréncia dos tratamentos nos blocos NN’ para os
delineamentos otimizado e de Box-Behnken tém grande dimensao, 25x25 (24
tratamentos mais 1 ponto central repetido 3 vezes), e serdo omitidas, mas,
para uma melhor visualizagdo dos tratamentos que ocorrem num mesmo
bloco, os grafos dos respectivos delineamentos estao apresentados nas Figu-
ras 10 e 11. Para a representacdo dos tratamentos no grafo foi utilizada a
seguinte atribuicdo dos tratamentos aos niveis dos fatores, de acordo com a

Tabela 12.

FIGURA 10 Representacao do grafo do delineamento A-6timo com 25 trata-
mentos (vértices) - (Os tratamentos que ocorrem em um mesmo
bloco estao ligados entre si por uma linha.)
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FIGURA 11 Representacao do grafo do delineamento de Box-Behnken com
25 tratamentos (vértices) - (Os tratamentos que ocorrem em
um mesmo bloco estao ligados entre si por uma linha.)
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Observe-se que os dois grafos nao sao regulares, pois alguns trata-
mentos, em determinados pares, tiveram uma quantidade de pares diferente
dos demais. Por exemplo: no grafo da Figura 10, o tratamento 0 (ponto cen-
tral) ocorreu em 8 pares no bloco I e em 7 pares no bloco II, totalizando 15
pares, ao passo que o tratamento 16 ocorreu apenas em 8 pares. Além disso,
pode-se averiguar que o grafo é desconexo (em relagao aos 25 tratamentos),
pois o tdnico tratamento repetido, o ponto central, foi alocado apenas nos
blocos I e II. Entretanto, o grafo da Figura 11 é conexo®, ao menos para
0s 25 tratamentos considerados. Quando a conexdo é complicada para um
modelo como o de regressdao, a representacao simplificada ndo é adequada,
pois o grafo procura representar os tratamentos na forma nao estruturada.

Assim, para uma melhor compreensao, os grafos das Figuras 12 e
13 representam a alocagdo dos tratamentos na forma estruturada em cada
um dos blocos dos delineamentos Box-Behnken e A-6timo, respectivamente.
Nesses grafos, os tratamentos sao representados por quadrilateros com vér-
tice em cada fator e nivel correspondente. Espera-se ilustrar que os grafos
com maior nimero de malhas correspondem a delineamentos de maior inte-
resse para o modelo de superficie de resposta.

Pode-se notar que, na Figura 12, h4 maior conexao dos pontos cen-
trais, ou seja, o delineamento privilegia os pontos centrais e interagoes de
dois fatores, ao passo que, na Figura 13, houve maior conex@o dos niveis alto
e baixo dos fatores, sendo assim indicado para se estimarem efeitos principais

e interacdes de maior interesse para o modelo de superficie de resposta.

8 A ideia de conexio empregada neste trabalho para esses delineamentos esta ligada ao
fato de que o tdnico tratamento repetido (ponto central) seja primeiro associado a todos
os outros. O lago em torno do ponto central, na Figura 10, significa suas duas repeticoes
no mesmo bloco.
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FIGURA 12 Representacdo dos grafos do delineamento de Box-Behnken

com 25 tratamentos - (Os tratamentos na forma estruturada
sao representados pelos quadrilateros.)
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Bloco 1

FIGURA 13 Representacao dos grafos do delineamento A-6timo com 25 tra-
tamentos - (Os tratamentos na forma estruturada sao represen-
tados pelos quadrilateros. O quadrilidtero em destaque no bloco
II indica a repeti¢ao do ponto central.)
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4.2.2 Delineamento D-6timo

Da mesma forma como ocorreu com o delineamento A-6timo, a Ta-
bela 13 apresenta o delineamento D-6timo para fins de comparacao da efi-
ciéncia com o delineamento de Box-Behnken. A matriz de covariancias do
delineamento D-6timo é apresentada logo apés os delineamentos da Tabela
13.

Analisando-se a estrutura de confundimento parcial dos niveis dos
fatores do delineamento D-6timo, constata-se que, no bloco I, o nivel alto
dos fatores A e C foram confundidos. No bloco 11, houve o confundimento
do nivel alto dos fatores A, C e D e também do nivel baixo do fator C. Por
fim, no bloco III, os niveis alto e baixo dos fatores B e D, respectivamente,
estao confundidos.

Pode-se verificar também que algumas covaridncias negativas entre os
coeficientes contribuem para inflacionar a varidncia de algumas combinagdes.
Por exemplo: os coeficientes ng e 344 possuem uma covariancia negativa
no delineamento A-6timo igual a %027 0 que resulta na combinacdo
ng —344 uma variancia igual a 102, e que é igual & sua varidncia no D-6timo.

PO A s 121
E, para o caso da combinacao B2 — 812, sua varidncia no D-6timo ( 10(’)%6 02)

é superior ao A-6timo (1118(’)%402>. Assim, diante dessas situagoes, resta ao

pesquisador decidir sobre qual dos dois delineamentos adotar, a partir de

suas combinacoes de interesse.
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TABELA 13 Delineamento D-6timo encontrado pelo algoritmo de busca oti-
mizado para efeitos principais, quadraticos e interacoes de dois
fatores e atribuicdo dos tratamentos as combinacoes dos niveis
dos fatores do delineamento otimizado e o de Box-Behnken

D-6timo Box-Behnken
Fatores Fatores

Blocos Trat A B C D Trat A B C D
1 -1-1 1 1 1 -1 -1 0 0

2 1 1 1 0 2 1 -1 0 0

3 0 0o -1 0 3 -1 1 0 0

4 -1 0 0 0 4 1 1 0 0

1 5 1 0 1 -1 5 0 0 -1 -1
6 1 1 0 1 6 0 0 1 -1

7 1 -1 -1 1 7 0 0 -1 1

8 0 -1 1 -1 8 0 0 1 1

9 -1 1 -1 -1 0 0 0 0 0

10 -1 A1 1 -1 9 -1 0 0o -1

11 -1 -1 -1 1 10 1 0 0o -1

12 1 -1 1 0 11 -1 0 0 1

13 1 1 -1 1 12 1 0 0 1

11 14 1 0 1 1 13 0 -1 -1 0
0 0 0 0 0 14 0 1 -1 0

15 1 -1 -1 -1 15 0 -1 1 0

16 0 1 0 -1 16 0 1 1 0

17 -1 1 1 1 0 0 0 0 0

18 1 -1 1 1 17 0 -1 0 -1

0 0 0 0 0 18 0 1 0 -1

19 1 1 -1 -1 19 0 -1 0 1

20 1 -1 0 -1 20 0 1 0 1

111 0 0 0 0 0 21 -1 0 -1 0
21 -1 -1 -1 A1 22 1 0 -1 0

22 0 1 1 1 23 -1 0 1 0

23 -1 1 1 -1 24 1 0 1 0

24 -1 1 -1 1 0 0 0 0 0
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Pode-se observar, nessa matriz, que as varidncias dos coeficientes
do modelo de superficie de resposta sdo, em sua maioria, inferiores as do
delineamento A-6timo. Além disso, as varidncias dos coeficientes correspon-
dentes aos efeitos quadraticos no delineamento A-6timo s@ao todas menores
em relacao ao D-6timo.

Na Figura 14, esta ilustrado o grafo para se demonstrar o esquema
de blocagem do delineamento D-6timo. O ponto central é novamente repe-
tido duas vezes num mesmo bloco (I1T) e esté representado por um circulo
no grafo. Depreende-se, pela figura, que o grafo nao é regular para os 25
tratamentos e também n&o é conexo, pois o ponto central ndo foi alocado
em todos os blocos. Da mesma maneira como foram representados os tra-
tamentos na forma estruturada nos delineamentos A-6timo e Box-Behnken,
a Figuralb representa a alocagdo dos tratamentos nos blocos para o deline-

amento D-6timo. As mesmas conclusoes sobre a conexao dos tratamentos

estruturados do delineamento A-6timo se aplicam para o D-6timo.
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FIGURA 14 Representacao do grafo ndo regular para o delineamento D-
Otimo com 25 tratamentos (vértices) - (Os tratamentos que
ocorrem em um mesmo bloco estao ligados entre si por uma

linha.)
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Bloco 1

FIGURA 15 Representacao dos grafos do delineamento D-6timo com 25 tra-
tamentos - (Os tratamentos na forma estruturada sao represen-
tados pelos quadrilateros. O quadrilidtero em destaque no bloco
III indica a repeticao do ponto central.)
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4.3 Eficiéncia dos delineamentos otimizados

Utilizou-se o critério A por ser proporcional & variancia média das
estimativas do modelo. Assim, buscou-se um delineamento que minimizasse
o valor do critério, por minimizar a variancia associada aos efeitos do modelo.
Os valores obtidos pelo traco da inversa da submatriz referente aos efeitos
dos tratamentos, para os delineamentos 6timo e de Box-Behnken so: 1,852
e 2,583, respectivamente.

Na Tabela 14, estao apresentados os valores dos critérios A e D dos
delineamentos otimizados. Um fato interessante foi que os valores dos cri-
térios A e D dos delineamentos otimizados resultantes A-6timo e D-6timo
foram iguais. Na parte superior dessa tabela, os delineamentos otimizados
foram blocados de acordo com os critérios A e D. Os valores corresponden-
tes & parte inferior da mesma tabela sdo os dos delineamentos otimizados,
desconsiderando-se os blocos.

Portanto, o delineamento A-6timo é aproximadamente 40% mais efi-
ciente do que de o Box-Behnken. O delineamento A-6timo possui uma es-
trutura de confundimento parcial dos niveis dos fatores principais, sendo,
assim, impossivel a obtencao de estimativas livres dos efeitos, ao passo que
o delineamento de Box-Behnken apresenta confundimento total do nivel in-
termediario dos seus fatores em cada um dos seus blocos. Em relagdo ao
critério D, o delineamento A-6timo é cerca de V260 x 103 = 144% mais
eficiente que o de Box-Behnken.

Na Tabela 14, percebe-se que o delineamento D-6timo é igualmente
eficiente ao A-6timo e se aplicam as mesmas conclusdes. A ideia de que
um tal delineamento possa ser mais eficiente é bastante contraintuitiva, no

entanto resultados semelhantes sdo comuns na literatura, usando-se outros
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critérios (Qu et al., 2004).

Uma comparacao adicional, ignorando-se a blocagem, pode ser reali-
zada entre a eficiéncia dos 3 conjuntos de tratamentos (A, D e Box-Behnken).
Os valores dos critérios assim obtidos estdo localizados na parte inferior da
Tabela 14. E possivel perceber que os delineamentos otimizados foram igual-
mente mais eficientes do que o de Box-Behnken (em torno de 29% e 140%),
de acordo com os critérios A e D, respectivamente. Dessa forma, sdo me-
lhores delineamentos para escolha de tratamentos e, além disso, podem ser
blocados.

TABELA 14 Valores dos critérios A e D para os delineamentos otimizados
segundo os critérios A e D e do delineamento de Box-Behnken.
(Situacoes em que se considera ou nao a estrutura em blocos
das unidades experimentais.)

Estrutura das Valores dos critérios
unidades (blocos) Delineamento A D

A-6timo 1,852 1,662 x 10~

presente D-6timo 1,852 1,662 x 10~1°
Box-Behnken 2,583 | 8,623 x 10~12

A-6timo 1,750 2,208 x 10~16

ausente D-6timo 1,750 2,208 x 10716
Box-Behnken 2,250 9,582 x 1013

Para se evitar a ocorréncia de repeticoes do ponto central em um
bloco e, assim, garantir conexio, o algoritmo pode ser facilmente modificado
para que se busquem apenas 0s oito pontos complementares em cada bloco.
Assim, a aplicacdo do algoritmo interchange, fixando-se 0s pontos centrais
em cada um dos blocos, é também comparada ao delineamento de Box-

Behnken.
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Na Tabela 15, estao dispostos os delineamentos resultantes da aplica-
¢80 do algoritmo utilizando-se os critérios A e D, respectivamente. Note-se
que a eficiéncia, em geral, estd associada a conexao e que, além disso, muitas
vezes, as estruturas 6timas sao de dificil obtengao por algoritmos de trocas
simples, em especial em estruturas fatoriais ou outras estruturas complexas
em que ocorrem 6timos locais ou 6timo global, o que nao pode ser alcangado
com uma so troca.

Pela Tabela 15, vé-se que cada fator teve os seus niveis confundidos
em blocos distintos. Além disso, a estrutura de confundimento parcial dos
fatores foram diferentes nos dois delineamentos. Por exemplo: o fator A teve
o seu nivel alto confundido nos blocos I e IT e o nivel baixo confundido no
bloco IIT no delineamento A-6timo. Entretanto, no delineamento D-6timo,
o seu nivel alto foi confundido nos blocos II e III, e o nivel baixo, no bloco
L

Na Tabela 16, encontram-se os valores dos critérios A e D dos de-
lineamentos otimizados. De acordo com os valores dos critérios, observa-se
que ambos os delineamentos sdo mais eficientes do que o delineamento de
Box-Behnken. O delineamento A-6timo é aproximadamente 40% e 142%
mais eficiente do que do delineamento de Box-Behnken, pelos critérios A e
D, respectivamente. E o delineamento D-6timo também é mais eficiente do
que o delineamento de Box-Behnken, cerca de 38% e 143%, pelos critérios
A e D, respectivamente.

Comparando-se a eficiéncia entre os dois delineamentos otimizados,
o delineamento A-6timo é 1,4% mais eficiente do que o D-6timo, segundo o
critério A; porém, pelo critério D, a eficiéncia do D-6timo é 7% superior ao

outro.
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TABELA 15 Delineamentos otimizados encontrados pelo algoritmo de busca

com o ponto central fixado em cada um dos blocos

D-6timo

A-6timo

Fatores

Fatores

A

Trat

A

Trat

Blocos

10
11
12
13
14
15
16

10
11
12
13
14
15
16

I

17
18
19
20
21

17
18
19
20
21

I11

22
23
24

22

23
24

99



TABELA 16 Valores dos critérios A e D dos delineamentos otimizados com
os pontos centrais fixados em cada um dos blocos

Delineamentos
Valores dos critérios A-o6timo D-6timo
A 1,842410 1,868263
D 1,804 x 10~1° 1,679 x 10~1°

Comparando-se, ainda, o procedimento de restringir as trocas ao de
deixar as trocas livres, encontra-se que, em ao menos um caso (algoritmo com
critério A) o delineamento resultante foi ligeiramente mais eficiente do que
deixar livres as trocas (EF = 1,852/1,8424 = 1,005 ou 0,5% mais eficiente).
Nos demais casos isso nao ocorreu, embora os delineamentos resultantes
sejam sempre melhores que o de Box-Behnken.

A matriz de covaridncias do delineamento D-6timo possui, em sua
maioria, variancias menores (elementos da diagonal principal) em relagao ao
A-6timo. Apesar de as matrizes nao possuirem uma estrutura de covariancia
tao esparsa quanto a de Box-Behnken, ambos os delineamentos otimizados
possuem variancias, na maioria dos casos, inferiores as variancias do de Box-
Behnken.

As respectivas matrizes de covariancias dos delineamentos A e D

6timo sao apresentadas a seguir.
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Em resumo, observou-se que os delineamentos otimizados sao sempre
mais eficientes do que o de Box-Behnken. No entanto, eles apresentaram uma
estrutura de confundimento parcial dos niveis de cada fator mais complexa
do que o de Box-Behnken, o qual confundiu apenas o nivel intermediario de
cada fator. Pode-se depreender um padrao geral de que delineamentos com
uma estrutura de confundimento parcial dos diversos niveis dos fatores sob
estudo tendem a ser mais eficientes. O uso de algum critério de eficiéncia
no algoritmo interchange leva em conta esses fatores de forma indireta e
é, portanto, uma boa alternativa para a construcao de delineamentos de

superficie de resposta em blocos incompletos.

4.4 Blocagem e superblocos

O exemplo aqui apresentado é inspirado em um problema proposto
por Kirkman em 1850 (Rees & Wallis, 2003): “15 garotas saem durante
os 7 dias da semana em grupos de 3. De quantas maneiras podem ser
arranjados esses grupos durante a semana de forma que ndo haja mais de
uma repeticdo de um par de garotas?” Pode-se, a partir desse problema,
construir um delineamento em blocos incompletos do tipo resolvable com
tais parametros: v = 15 (garotas), k = 3 (tamanho de cada grupo) e r =7
(dias da semana), A\; = 1 (par sai junto uma tnica vez) e b = 35 (ntmero
total de grupos). Ou seja: um £(v =150 =35,k =3,7r=T7,\1 = 1), que é
uma das solugdes do sistema triplo de Steiner “STS”, S(2,3,15), obtido por
meio do algoritmo denotado “S-interchange” do Anexo C.

Inicialmente, com o objetivo de se verificar se o algoritmo acha uma
solugdo para o STS, o delineamento encontrado do sistema triplo é um A-

6timo com a matriz de tratamentos (X ) sem estrutura, ou seja, uma matriz
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cujos elementos sao 0’s e 1’s, em que x;; = 1, se a i-ésima unidade experi-
mental recebeu o j-ésimo tratamento e x;; = 0, caso contrario. O valor do
critério A foi igual a 2,87.

Apos a selecio de 15 tratamentos, de um fatorial completo 33 - con-
siderados bons pelo critério D via algoritmo ezchange, seguindo o ajuste do
modelo de superficie de resposta - os mesmos foram nomeados conforme a
combinacao dos niveis dos fatores do delineamento de acordo com a Tabela
17 e, para o sistema triplo, foram designados & matriz X de tratamentos nao
estruturados. A seguir, aplicou-se o algoritmo S-interchange para a cons-
trugdo dos delineamentos A e D 6timos com os 15 tratamentos selecionados

e que estao apresentados nas Tabelas 18 e 19, juntamente com o STS.

TABELA 17 Tratamentos selecionados pelo algoritmo exzchange aplicados
ao sistema triplo de Steiner e delineamentos otimizados

Fatores
Tratamentos A B C
A -1 -1 -1
B 1 -1 -1
C 0 0 -1
D -1 1 -1
E -1 0 1
F 1 1 -1
G -1 -1 0
H -1 0 -1
1 1 0 0
J 1 0
K -1 -1 1
L 0 -1 1
M 1 -1 1
N -1 1 1
0 1 1 1
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TABELA 18 Delineamento 6timo balanceado do tipo resolvable como uma

solucao ao problema de Kirkman e o delineamento otimizado

pelo algoritmo S-interchange pelo critério A com os fatores

(A,B,C) em 7 repeti¢des ou superblocos (REP) em 35 blocos

de tamanho 3

A-6timo

STS

Fatores

Fatores

Blocos Trat

C

Trat

Blocos

REP

=z

II

10
10
10

10
10
10
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Tabela 18. Continuacao

11

11

11
11

11
11

12
12

12
12

12
13
13
13
14
14

12
13
13
13
14
14

IIT

14
15
15
15
16
16
16
17
17
17
18
18
18
19
19
19
20
20
20

14
15
15
15
16
16
16
17
17
17
18
18
18
19
19
19
20
20
20

v
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Tabela 18. Continuacao

21

21

21

21

21

21

22

22
22

22

22

22
23
23
23
24
24

23

23
23
24

24

24

24
25
25
25
26
26
26
27

25

25
25

26

26
26

- - 27
27

27
27
28
28
28
29
29
29
30
30
30

27
28

28
28

VI

29

29

29
30

30
30
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Tabela 18. Continuacao

31

31

31

31

31

31

32

32

32

32

32

32

33
33
33
34
34

33
33
33
34
34
34
35
35
35

VII

34
35

35

35
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TABELA 19 Delineamento 6timo balanceado do tipo resolvable como uma

solugao ao problema de Kirkman e o delineamento otimizado

pelo algoritmo S-interchange pelo critério D com os fatores

(AB,C) em 7 repetigdes ou superblocos (REP) em 35 blocos

de tamanho 3

D-6timo

STS

Fatores

Fatores

Blocos Trat

C

B

Blocos Trat

REP

II

10
10
10

10
10
10
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Tabela 19. Continuacao

11

11

11
11

11
11

12
12

12
12

12
13
13
13
14
14

12
13
13
13
14
14

IIT

14
15
15
15
16
16
16
17
17
17
18
18
18
19
19
19
20
20
20

14
15
15
15
16
16
16
17
17
17
18
18
18
19
19
19
20
20
20

v
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Tabela 19. Continuacao

21

21

21

21

21

21

22

22
22

22

22

22

23
23
23
24
24

23
23
23
24
24

24
25

24
25
25
25
26
26
26
27
27
27
28
28
28
29
29
29
30
30
30

25

25

26
26
26
27
27
27
28
28
28
29
29
29
30
30
30

VI
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Tabela 19. Continuacao

31 G -1 -1 0 31 M 1 -1 1
31 A -1 -1 -1 31 C 0 0 -1
31 M 1 -1 1 31 G -1 -1 0
32 I 1 0 0 32 F 1 1 -1
32 N -1 1 1 32 H -1 0 -1
32 F 1 1 -1 32 N -1 1 1
33 D -1 1 -1 33 B 1 -1 -1
VII 33 J 0 1 0 33 0) 1 1 1
33 C 0 0 -1 33 K -1 -1 1
34 O 1 1 1 34 A -1 -1 -1
34 L 0 -1 1 34 E -1 0 1
34 H -1 0 -1 34 J 0 1 0
35 K -1 -1 1 35 D -1 1 -1
35 B 1 -1 -1 35 L 0 -1 1
35 E -1 0 1 35 I 1 0 0

As matrizes de concorréncia (simétricas) dos tratamentos nos blo-
cos, comumente denotadas por A = NN " e as matrizes de covariancias
(V(é)) dos coeficientes do modelo adotado, para os delineamentos - sis-
tema triplo (ASTS, V(95T5)>, A-6timo (AA,V(éA_étimo)) e D-6timo (AD,

V(éD—()timo)) - sd0, respectivamente:

112



B
B2
B3
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633
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BZS

Asrs =
b1 B2 B3
18 —120 2,15

19 1,40

18
Sim

S Q @ =
-3

2

. o2
V(Osts) = 1000 %
ﬁll 522 /333
2,35 —=3,54 3,40
1.53 0,88 1,54
-0,12 —6,00 1,00
920 -5,80 —15
72 —64
90
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512
2,00
1,95
0,42

—2,80
—2,86
9,00
24

513
0,04
0,28
3,61

—0,02
-1,20
0,20
0,08
21

523
0,16
—2,00
1,72
—8,70
1,73
3,17
0,06
0,34
24
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B
B2
B3

522
633
512
613
523

B1 B2
16 —1,06
16

B3

0.61

0,81
17

Sim

~ o;
V(GA-(')timO) = 1000 x

B11
1,06
1.46
1,00
77

ﬁ22
—0,80
1,12
—3,80
—4,34
57
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2,41
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—0,07
—2,42
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5,32
21

513
—0,50
—0,01

3,05
1,17
~1,02
0,40
0,28
17

523
0,08
~3,25
2,03
—5,79
1,95
4,45
—0,84
1,02
23
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o?

V(OD-(')timO) = 1000 x

/Bl BQ ,83 ﬁll ,322 533 ﬁ12 513 523

B1 15 —0,97 0.15 385 —095 517 1,00 047 0,12
B2 17 143 387 220 331 146 —03 —2,39
B3 16 —-120 -382 -123 —0,16 341 147
Bt 80 —240 —4,03 -3,70 0,13 727
Ba2 58 1,62 —2,56 —0,74 2,07
B33 81 7,58 —1,02 3,17
B2 Sim 21 0,28 —0,17
B3 17 0,23
Ba3 23

Todos os elementos da diagonal principal (variancias dos coeficientes)
da matriz de covaridncias dos delineamentos otimizados foram inferiores aos
elementos do STS. Dessa maneira, para um modelo de superficie de resposta,
esses delineamentos seriam os melhores.

Os elementos das matrizes A correspondem ao nimero de vezes que
cada tratamento ocorre com um outro no mesmo bloco. Os elementos da
diagonal principal correspondem aos ntimeros de repeticoes dos tratamen-
tos. Na matriz Agrg, pode-se averiguar que quaisquer pares de tratamentos
ocorreram juntos uma unica vez em algum bloco, ou seja, A = 1 (uma classe
de associados).

Uma propriedade desejavel para esse delineamento é que todos os
contrastes de tratamentos sejam estimaveis e todos os pares de comparagoes
dos efeitos de tratamentos sejam estimados com a mesma variancia, de forma
que seus intervalos de confianca possuam o mesmo tamanho. Por essa e
outras razdes histéricas, os delineamentos em blocos incompletos nao sao

uma escolha popular entre os pesquisadores.
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Mesmo para o STS balanceado e completo, a matriz V (6g7g) envolve
falta de ortogonalidade e sua andlise seria dificil sem computadores, sendo
que os pesquisadores limitam-se & anélise dos superblocos que constituem
blocos completos ortogonais (Agrs = 7J), em que J é uma matriz cujos
elementos sdo iguais a 1.

Para as demais matrizes de concorréncia, verifica-se que ambas pos-
suem varias classes de associados, pois ha 0,1,...,6 repeticdes de pares de
alguns tratamentos; além disso, sdo delineamentos em blocos incompletos
parcialmente balanceados. Por exemplo: na matriz A4, os pares de trata-
mentos (A,G), (B,F) e (D,H) ndo ocorreram juntos em nenhum bloco, o que
pode ser constatado na Tabela 18. Em contrapartida, o par de tratamentos
(D,E) ocorreu em 6 blocos: 2, 10, 11, 23, 29 e 35. Conclusao anédloga pode
ser feita para a matriz Ap para os pares de tratamentos (B,F), (E,H), (F,J)
e (C,G)?, consultando-se a Tabela 19.

Dessa forma, ha 7 grupos de contrastes, dentre os quais tem-se: um
grupo de contrastes que envolvem médias de tratamentos que ndo ocorreram
juntos em nenhum bloco, portanto possuem maior varidncia; por exemplo,
no delineamento A-6timo, 74 — 7q, 7B — Tr € Tp — 7. Um outro grupo sao
contrastes que ocorreram em 6 blocos, assim tem-se menor varidncia, logo
sdo estimados com maijor precisdo; por exemplo: 7p — 7 no A-6timo e

Tc — Tg no D-6timo.

°0Os pares de tratamentos (D,E) e (C,G) estdao destacados nas Tabelas 18 e 19 como
indicagdo de suas ocorréncias.
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Observe-se que a matriz Agrg possui apenas uma classe de asso-
ciados para os tratamentos, o que caracteriza um delineamento em blocos
incompletos balanceados, cujo grafo regular pode ser visualizado na Figura
16. Nessa figura, as letras representam os tratamentos sem estrutura e os
tratamentos que ocorrem juntos em algum bloco sao ligados entre si por

uma linha.

L,
A
A

/|
JANN =
SN
%,

Y
! v.y
AR

Z,
—7
N
/] E

——

NS

57
o
Al

——

N

N

S

N
i
=§

—
s
AL

=
R

IR

R
S
R

SRy
= H
J I

FIGURA 16 Representacao do grafo regular para o £(15,35,3,7) em que cada
tratamento é um ponto (vértice) - (Os tratamentos que ocorrem
num mesmo bloco estao ligados entre si por uma linha.)
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Os 3 delineamentos sdo do tipo resolvable, ou seja, podem ser agru-
pados em superblocos ou repeticées completas. A matriz de incidéncia dos

tratamentos nos superblocos (dias da semana) obtida é:

ABCD .- O

AT 777 7
Bl 77717 7
RR = o | 7777 7
D |l 77717 7
o\7 777 ... 7

Assim, os delineamentos com os 7 superblocos compostos por 5 blo-
cos contendo os 15 tratamentos em cada superbloco podem ser encarados
como um delineamento em blocos casualizados. Uma das principais dificul-
dades é que nem sempre existe BIB para algumas escolhas de v,k,b e r.

Os valores obtidos do traco e determinantes dos delineamentos em

questao podem ser observados na Tabela 20.

TABELA 20 Valores dos tragos e determinantes da matriz de covariancias
dos delineamentos: sistema triplo e otimizados

Delineamentos
Valores STS A-6timo D-6timo
Traco 0,328 0,325 0,328

Determinante 9,717 x 10715 1,108 x 10714 9,717 x 10715

Diante dos valores da Tabela 20, deduz-que que o delineamento D-
6timo é igualmente eficiente ao STS, visto que os valores do tragco e deter-
minantes sdo iguais. Ja o delineamento A-6timo é um pouco mais eficiente
(0,9%) que os outros dois pelo critério A; no entanto, para o critério D, os

outros dois foram 14% mais eficientes do que ele.
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Apesar de os delineamentos otimizados possuirem mais classes de as-
sociados - portanto, ndao sendo balanceados - eles mostraram-se tao eficientes
quanto o STS. Logo, sdo delineamentos alternativos e eficientes no emprego
de blocos incompletos. Assim, o algoritmo S-interchange mostrou ser uma
ferramenta 1til para a construcao de delineamentos eficientes, como o STS,
bem como para delineamentos em blocos incompletos com tratamentos es-
truturados.

Cabe ao pesquisador, diante da situacado experimental, adotar o de-
lineamento que seja mais eficiente nas suas estimativas perante as suas es-
colhas, tais como os contrastes de seu interesse.

No caso especifico de o pesquisador ndo poder montar o STS com-
pleto, a solucdo otimizada para uma fracdo, por exemplo, 4 repeticoes, é
mais provavel de ser 6tima se for escolhida via algoritmo de trocas do que

se fossem buscadas ao acaso 4 repeticoes do STS.
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5 CONCLUSOES

Os algoritmos de busca sao, como pdde ser observado, uma ferra-
menta util e bastante flexivel para a construcdo de delineamentos 6étimos
para experimentos fatoriais em blocos incompletos, pois permitem a cons-
trucdo de fatoriais fracionéarios com qualquer quantidade de tratamentos,
diferentemente da construcdo padriao dos livros-texto.

Para a escolha de tratamentos em fatoriais fracionarios, em geral,
podem-se obter delineamentos otimizados mais eficientes do que os delinea-
mentos ja conhecidos, usando-se algoritmos do tipo ezchange. Isso se aplica
tanto na fase inicial de estudos com muitos fatores quanto para delineamen-
tos de superficie de resposta, como os fatoriais com 3 niveis.

Para a alocacdo de tratamentos em blocos, considerando-se a estru-
tura dos fatores em modelos de superficie de resposta, algoritmos do tipo
interchange resultam tao ou mais eficientes que alternativas consagradas,
mesmo em exemplos didéaticos.

O algoritmo S-interchange é uma opc¢ao para a construgao de deline-
amentos em blocos incompletos balanceados (ou nao), do tipo resolvable. O
algoritmo encontra delineamentos 6timos em situagoes classicas (Sistemas
Triplos de Steiner) e resulta em delineamentos eficientes em situagoes com

estrutura complexa de tratamentos e unidades experimentais.
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Programa 1: Rotina R para implementagao do algoritmo ezchange para a

construcao de fatoriais fracionarios com k fatores de 3 niveis.

HEHSFHGHAF RS HEHBFHEH G HEHAFHEHAF RS HEH B G HEH GRS ARG RS RS H RS H
# Funcdo que faz as trocas de linhas (tratamentos) entre o deli-

# neamento e o conjunto de pontos candidatos.

HHH SRR R R R R R

Troca <- function(Xbase,X0,Crit0)
{
HT1 <- 0

for (i in 1:v)

{

for (j in 1:N)
{
X <- X0

X[i,] <- Xbasel[j,]

Crit <- det(t(X)%*%X)

if (Crit > Crit0)
{

Crit0 <- Crit

X0 <- X
HT1 <-1
}
}
}
list (X0,HT1)

}
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HHE R R R R R R R R
# Construclo da matriz do delineamento para o seguinte modelo: #
# Y=A+B+C+ A"2 +B"2 + C"2 + AB + AC + BC + ABC #

HHHH AR AR GRS R R R R R R

k <- 3 # Nimero de fatores #
N <- 3k # N° total de pontos candidatos (tratamentos)#
v <- 15 # N° de tratamentos do fatorial fracionario #
Xb <- matrix(0,N,k)

# Construgdo das trés primeiras colunas (Efeitos principais) #
Xb[,1:k] <- as.matrix(expand.grid(-1:1,-1:1,-1:1))

# Construgdo dos demais efeitos de acordo com o modelo de #
# superficie de resposta #

colnames(Xb)<- ¢(A,B,C)

A <- Xb[,1]

B <- Xb[,2]

C <- Xb[,3]

y <- rnorm(N)

modelo <- 1m(y ~ A+B+C+I(A~2)+I(B~2)+I(C~2)+A*B+A*C+B*C)
Xbase <- model.matrix(modelo)

HHHH R R R R
# Repete a otimizagfo até sair do détimo local #

HH BB HHHH B ESHHHHBRGHHHH R GRS RS R R R H R RS

inicio <- Sys.time()
TENTA <- 10000 # Nimero de tentativas #
pontos <- c(1:W)

critvec <- Oxc(1:TENTA)
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critfin <- 0
Crit0 <- 0
Crit <- C
CritFin <- C
for(k in 1: TEN
{
Crit0 <-

while(Crit0 <

{
iX0 <-
X0 <-
Crit0 <-
}
# Escolher
HT <-

while (HT==1)

{
invoca <-
X0 <-
Crit0 <-
HT <-
}
X <-
Crit <-

critvec[k]<-

if(Crit > Cri

*c(1:TENTA)

rit0 + 1
rit0

TA)

0
10~(-6))

sort (sample (pontos,v))
Xbase[iXO0,]
det (t (X0) %*%X0)

uma linha de X0 para troca com uma de Xbase

1

Troca(Xbase,X0,Crit0)
invocal[[1]]
det (t(X0) %*% X0)

invocal [2]]

X0
det (£ (X) %x% XD
Crit

tFin)
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{
XFinal <- X

CritFin <- Crit

}
critfin[k]<- CritFin
}
(tempo <- Sys.time() - inicio) tempo de execucg8o #
XFinal # melhor delineamento selecionado #
CritFin
det (t (XFinal)%*%XFinal) # Valor do critério (D) #

write.table(XFinal,file = XFinal do exchange (Critério D).txt,

append=TRUE)

sum(diag(t (XFinal)%*%XFinal)) # Trago da matriz de informagdo do
# melhor delineamento encontrado #

par (mfrow=c(2,1))

plot(critvec)

plot(critfin)
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Programa 2: Rotina R para implementagao do algoritmo interchange para
a construcao de fatoriais fracionéarios com k fatores de 3 niveis em delinea-

mentos de blocos incompletos.

HHHH R R R R R R S
# Funcdo da rotina de intercé&mbio dos tratamentos alocados nos #
# blocos #
HHHH R R R R R S S
Troca.entre.blocos <- function(XT,Crit.X)
{
HTB <- 0
for(i in 1:(b-1))
{
for(j in 1:k)
{
Lc <= (i-1)#k+j

for(ii in (i+1):b)

{

for(jj in 1:k)
{
Lb <-(ii-1)*k+jj
X2 <- XT

X2[Lc,] <- XT[Lb,]

X2[Lb,] <- XT[Lc,]

X2 <- cbind(XB,X2)

M <- ginv(t(X2) %*% X2)

Crit.X2 <- sum(diag(M[(b+1):(nc), (b+1):(nc)1))
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# Crit.X2 <- det((M[(b+1):(nc), (b+1):(nc)]))
if (Crit.X2 < Crit.X)
{

Crit.X <- Crit.X2

XT <- X2[, (b+1) :ncol (X2)]
HTB <1
}
}
}
}
}
list (XT,HTB)

}
Troca.entre.blocos <- function(XT,Crit.X)
HESH RS R R S R R R
# Fungdo que constrdéi o delineamento #

HHBHHH R R H RS R R R

design <- function(vetor,niveis)
{
n <- length(vetor)
Xdes <- matrix(0,n,niveis)

for(i in 1:length(vetor))
{

Xdes[i,vetor[i]] <- 1
}
list (Xdes=Xdes)
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3

HHH SR R R R R R

#

Especificagdo do problema

#

HHHH AR AR GRS R R R R R R

<- 10000 # Namero de tentativas
<- 24 # Namero de tratamentos
<- 1 # Namero de repeticgles
<- 3 # Namero de blocos

<- 9 # Tamanho dos blocos

library (MASS)

TENTA

v

r

b

k

# Amostra aleatdria dos tratamentos

trat

<- c(1:(vxr))

for (1 in 1:1)

{

trat [((i-1)#v+1): (i*xv)] <- sample(c(l:v))

3

= O®# = ®H O ®H ®

HHBHHH R R H RS R R R

#

Construcdo das matrizes do delineamento

#

HH BB RS HHHH R AR HHH R R G SRR RS RS R R R S

blocos
repet
delB
delR
XB

XR

XT

<- kronecker(c(1:b),c(rep(1,k)))

<- kronecker(c(1:r),c(rep(1,v)))

<- design(blocos,b)
<- design(repet,r)
<- delB$Xdes
<- delR$Xdes

<- as.matrix(read.table(‘‘box.txt’’))
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XT <- XT[,2:ncol(XT)]

nulo <- matrix(0,3, (ncol(XT))) # ptos centrais
XT <- as.matrix(rbind(XT,nulo))

X <- ¢cbind (XB,XT)

nc <- ncol(X)

M <- ginv(t(X) %*% X)

Crit.X <- sum(diag(M[(b+1):(nc), (b+1):(nc)]))
#Crit.X <- det ((M[(b+1):(nc),(b+1):(nc)]1))
Crit.FIM <- Crit. X + 1

Crit .BEST <- Crit.FIM +1

HHHHH R R R R R R R R R
#Invoca o algoritmo interchange: troca tratamentos entre blocos#

HHHH AR RS AR R R R R R R R

XT.FIM <- XT
XT.BEST <- XT
inicio <- Sys.time()

for(tentativa in 1:TENTA)

{

trat <- c(1:(v*r))

XT <- XT[trat,]

X <- cbind(XB,XT)

M <- ginv(t(X) %*% X)

Crit.X <- sum(diag(M[(b+1):(nc), (b+1):(nc)]))
#Crit.X <- det ((M[(b+1): (nc), (b+1):(nc)1))
Crit.FIM <- Crit.X + 1

HTT <- 1
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while(Crit.FIM > Crit.X || HIT==1)

{

Crit.FIM <- Crit.X

invocablocos <- Troca.entre.blocos (XT,Crit.X)

XT <- invocablocos[[1]]

X <- ¢cbind (XB,XT)

M <- ginv(t(X) %*% X)

Crit.X <- sum(diag(M[(b+1): (nc), (b+1):(nc)1))
#Crit.X <- det ((M[(b+1):(nc), (b+1):(nc)l1))

HTT <- invocablocos[[2]]

}

write(Crit.FIM,file = ‘‘Crit.FIM interchange n&o resolvable’’,
append=TRUE)

if(Crit.FIM < Crit.BEST)

{

Crit.BEST <- Crit.FIM
XT.BEST <- XT

b

write(Crit .BEST,file = ¢‘Crit.BEST interchange nfo resolvable’’,

append=TRUE)

}
(tempo <- Sys.time()- inicio) # duragdo #
XT <- XT.BEST
XT # matriz dos tratamentos do delineamento 6timo #
N <- t(XT) %% XB # matriz de incidén- #

cia dos tratamentos nos blocos #
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NNt <- N %*% t(0)

NNt # matriz de concorréncia dos tratamentos #

Programa 3: Rotina R para implementacao do algoritmo S-interchange
para a construcao de fatoriais fraciondrios com tratamentos nao estrutura-
dos em delineamentos de blocos incompletos balanceados do tipo resolvable

utilizando o critério A.

HUgHHHSH RS H SRS SRS SRS SR R R R R S R R
# Limita a fung8o troca para dentro de cada superbloco #
HUSHH A A S H A R R R R R
Troca.entre.blocos <- function(XT,Crit.X)
{
HTT <- 0
for(i in 2:1)
{
for(j in 1:(b/r-1))
{
for(kk in 1:k)
{
Lc <- (i-1)#v+(j-1)*k+kk
for(jj in (j+1):(b/r))

{

for(kkk in 1:k)
{
Lb <= (i-1)#v+(jj-1) ¥k+kkk
X2 <- XT
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X2[Lc,] <- XT[Lb,]
X2[Lb,] <- XT[Lc,]
X <- cbind(XB,X2)
M <- ginv(t(X) %*% X)
Crit.X2 <- det((M[(b+1):(b+nc), (b+1):(b+nc)]1))
#Crit.X2 <- sum(diag(M[(b+1): (b+nc), (b+1): (b+nc)1))#
if(Crit.X2 < Crit.X)
{

Crit.X <- Crit.X2

XT <- X2
HTT <- 1
+
+
+
}
}
}
list (XT,HTT)

}
HHH R R R R R R R R R
# Func8o que constrdéi o delineamento #
HHH A A A A A R R
design  <- function(vetor,niveis)

{

n <- length(vetor)

Xdes  <- matrix(0,n,niveis)
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for(i in 1:length(vetor))
{
Xdes[i,vetor[i]] <- 1
}
list (Xdes=Xdes)
}
HUdHHASH RS H R S R SH R SHS H R R H H R R  HH
# Especificagdo do problema #

HHBHHSHHHH B E SRR RS R R R R R

library(MASS)

TENTA <- 10000 # Namero de tentativas #
v <- 15 # Nimero de tratamentos #
r <-7 # Nlmero de repetigles #
b <- 35 # Namero de blocos #
k <- 3 # Tamanho dos blocos #

HHHH R R HH AR R R R R R R
# Amostra separada em superblocos #
HHHEEHHHEHEEE B EEHEEEEEHEEEEEHEEEEEHE R
trat <- ¢(1:(v*r))
for (i in 1:r)

{

trat [((i-1)*v+1):(i*v)] <- sample(c(l:v))

}
HHHEEHHHHEHEEEEHEHEEEEEEHEEEEEHEEEEEEHEEEEEEHE R
#Construcdo das matrizes: blocos, superblocos e do delineamento#

HHHH AR ARG H AR SH R H R H R H ER R R
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blocos <- kronecker(c(1:b),c(rep(1,k)))

repet <- kronecker(c(1l:r),c(rep(l,v)))

delB <- design(blocos,b)

delR <- design(repet,r)

XB <- delB$Xdes # matriz dos blocos #
XR <- delR$Xdes # matriz dos superblocos #
XT <- delT$Xdes # matriz dos tratamentos #
X <- ¢bind (XB,XT) # matriz do delineamento #
M <- ginv(t(X) %*% X)

Crit.X <- sum(diag(M[(b+1): (b+v), (b+1): (b+v)]))
Crit.FIM <- Crit.X + 1
Crit.BEST <- Crit.FIM +1
B S R s R s S R R R e R R R g R
# Invoca o algoritmo interchange: Troca tratamentos entre #
# blocos dentro de cada superbloco. #
HUdHHASH RS H RS H SRS SRS SRS R R R R A R R
XT.FIM <- XT
XT.BEST <- XT
inicio <-Sys.time()
for(tentativa in 1:TENTA)
{
trat <- ¢(1:(v*r))
for ( i in 2:r)
{
trat [((i-1)*v+1):(i*v)] <- sample(c(l:v))
}
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XT <- XBase[trat,]
X <- ¢bind (XB,XT)
M <- ginv(t(X) %*% X)
Crit.X <- sum(diag(M[(b+1):(b+v), (b+1):(b+v)]))
Crit.FIM<- Crit.X + 1
HTT <- 1
while(Crit.FIM > Crit.X || HIT==1)
{
Crit.FIM <- Crit.X

invocablocos <- Troca.entre.blocos(XT,Crit.X)

XT <- invocablocos[[1]]

X <- cbind(XB,XT)

M <- ginv(t(X) %*% X)

Crit.X <- sum(diag(M[(b+1) : (b+v), (b+1) : (b+v)]1))
HTT <- invocablocos[[2]]

b

write(Crit.FIM,file = ‘‘Crit.FIM superinterchange
(Critério A).txt’’,ncolumns=(v*r)+1,append=TRUE)
if (Crit.FIM < Crit.BEST)
{
Crit .BEST <- Crit.FIM
XT.BEST <- XT
}
write(Crit.BEST,file = ‘‘Crit.BEST superinterchange

(Critério A).txt’’,ncolumns=(v*r)+1,append=TRUE)
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(tempo <- Sys.time() - inicio) # duragdo #

XT <- XT.BEST

XT # matriz dos tratamentos do delineamento 6timo #

N <- t(XT) %*% XB # matriz de incidéncia dos #
cia dos tratamentos nos blocos #

NNt <- N %)% t(N)

NNt # matriz de concorréncia dos tratamentos #
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Anexo A: Inversa de uma matriz particionada (Searle, 1982)

Al 0
—(D—CA™'B)"1CA~! (D—CA~'B)"!

A B

-1
e ~-A7'B
Cc D

0 1

que pode ser reescrita como:

-1
AL 0 ~A7'B
= +
0 0 I

Note-se que essa propriedade é também valida para a inversa ge-

A B

(D-cA7'B)Y| oA 1.
C D

neralizada de Moore-Penrose. Fazendo-se a equivaléncia com as matrizes
usuais do delineamento em blocos incompletos, segundo o modelo da subse-

cao 3.4.1, cujas matrizes estao apresentadas na subsecao 3.4.3, tem-se:

—1 , -1
KI, N
N o, '

—1

Vii Via

77z 7'X
Vor  Vag

X'z X'Xx

No caso, a matriz desejada é Vas.

-1
KI, N' 17 — L1y )
b L1b ¢ + k (T[v—%NN )—1 |: _
I

N rl, ¢ @

Portanto, V (0[€) = (r1, — TA)71 em que A = NN =(r—1DI+J.

Logo, »
v(0le) = (TI - (T_kl)l - ‘;) =k((rk—r+ 1) —J) ' =

R — I— —— .
rk—?“—i—lX( rk—r—l—l—i—v)
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~

2 >

Em que:

nimero de repeticoes;

nimero de tratamentos;

nimero de blocos;

tamanho do bloco;

vetor dos parametros do polinomio a ser ajustado (p x 1);
delineamento em estudo;

matriz identidade;

matriz cujos elementos sdo iguais a 1;

matriz de concorréncia dos tratamentos

matriz de incidéncia dos tratamentos nos blocos.

. . _ 1 b
(*) Caso especial de inversa: (al, +bJ,)" ! = o (In o
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