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RESUMO

Os estudos para a obtencdo de novas cultivares com caracteristicas agronémicas
desejaveis no melhoramento genético, sdo constituidos por um grande numero de
acessos, seguidos por longos periodos de experimentacao. Estes conjuntos de dados
sao tradicionalmente avaliados por meio de analises univariadas, as quais ndo levam
em consideracdo a dependéncia que pode existir entre as variaveis. A CDpca
(Clustering and Disjoint Principal Component Analysis) apresenta-se como uma
modificacdo recente da Andlise de Componentes Principais, com a finalidade de
facilitar a interpretacdo destes dados. Assim, 0 objetivo deste trabalho foi aplicar a
CDpca em dados agrondmicos da area de melhoramento genético de plantas e
aprimorar e/ou adequar essa técnica. A Clustering and Disjoint Principal Component
Analysis (CDpca) quando comparada a Andlise de Componentes Principais (ACP),
apresenta algumas vantagens como a facilidade de interpretacao de seus resultados.
Entretanto, ao comparar os resultados de ambas as técnicas, algumas divergéncias
foram encontradas como: porcentagem de explicacdo das componentes, variaveis
selecionadas para cada componente bem como a escolha de objetos. Outrossim,
divergéncias maiores foram encontradas quando se utiliza trés componentes, caso
em que a modificagdo proposta se mostrou como alternativa para tentar solucionar
esta questdo. Todavia, é interessante ressaltar a necessidade de estudos
complementares para melhor entendimento e utilizacdo da CDpca em estudos de

melhoramento genético.

Palavras-chave: andlise de componentes principais; selecdo; anélise multivariada.






ABSTRACT

Studies to obtain new cultivars with desirable agronomic characteristics in genetic
improvement consist of a large number of accessions, followed by long periods of
experimentation. These data sets are traditionally evaluated through univariate
analyses, which do not take into account the dependence that may exist between
variables. CDpca (Clustering and Disjoint Principal Component Analysis) is a recent
modification of Principal Component Analysis, with the purpose of facilitating the
interpretation of these data. Thus, the objective of this work was to apply CDpca to
agronomic data from the area of plant genetic improvement and to improve and/or
adapt this technique. Clustering and Disjoint Principal Component Analysis (CDpca)
when compared to Principal Component Analysis (PCA), presents some advantages
such as ease of interpretation of its results. However, when comparing the results of
both techniques, some divergences were found such as: percentage of explanation of
the components, variables selected for each component as well as the choice of
objects. Furthermore, greater discrepancies were found when using three
components, in which case the proposed modification proved to be an alternative to
try to solve this issue. However, it is interesting to highlight the need for complementary

studies to better understand and use CDpca in genetic improvement studies.

Keywords: principal component analysis; selection; multivariate analysis.






11
1.2
121
1.2.2
1.2.3
124
1.3

13.1
1.3.2
1.4
15

2.1
2.2
221
2.2.2
2.2.3
2.2.4
2.3
231
2.3.2
2.4

SUMARIO

INTRODUGAQO GERAL ...t 17
CAPITULO 1 - ANALISE DE COMPONENTES PRINCIPAIS E
CLUSTERING AND DISJOINT PRINCIPAL COMPONENT

ANALY SIS e 20
INTRODUGAO. ..ottt e, 20
ANALISE DE COMPONENTES PRINCIPAIS........ooeeieeeeeeceeee e, 20
Estrutura do Conjunto de DadosS............ceeiiiiiiiiieeeeieceeeeeee e 21
Forma de Obtenc&o das Componentes PrinCipais............uvuvveeiiiiinineennee. 22
Aplicacdo em Dados AgrONOMICOS. .......cccuuuuiriiiiiiiiee e e e e e e e e e 24
LimitagOes da Analise de Componentes PrinCipais. ...........ceevvveeeeeeennnnnnn. 25
Clustering and Disjoint Principal Component

ANAIYSIS. ... 26
INOTAGOES. ...ttt ettt e e e e e e e e e e e e ettt e e e e e e eeaeee e 27
(@ 21100 o =1 [o TP PPPRT TR 28
APLICACOES DA CDPCa.......cveveieeieeeeeeeteeteeieeeees e steseeeaeensas e sresennans 30
CONCLUSAO. ...ttt s 31
REFERENCIAS. .....ooiitiiieeteiie ettt enenenens 32

CAPITULO 2 - CLUSTERING AND DISJOINT PRINCIPAL
COMPONENT ANALYSIS — UMA NOVA ABRODAGEM PARA OS

ESTUDOS DE MELHORAMENTO GENETICO

BT (T N P 34
INTRODUGAO. ...ttt ettt sttt et e ere e s 34
MATERIAL E METODOS........coocieeeeieceeeeee et ee e ets e ete e ere e 35
O ConNjuUNLO A€ DATOS......uuoiiieiie et 35
Pré-processamento d0S Dados...........ccoooiiiiiiiiiiiiiiiiiiicee e 35
Descricdo dos Experimentos COmputaCioNaiS. ........uueeuiiiiiieiieeeeeeeenieneennns 36
DefiniCA0 dOS Pardmetros..........cooviiieeeiiiiiiiiisisee s e e e e ee e 37
RESULTADOS E DISCUSSAO.........c.covieiieeeeieeeeeeieeeeeete e enenee, 37
DefiniCAO O P € Q... e 37
(O o[ o7= TP PPPPRPPPPTPTRPPT 43
CONCLUSAD. ...ttt 46



3.1
3.2
3.2.1
3.2.2
3.2.3

3.3
3.3.1
3.3.2
3.3.3
3.4

REFERENCIAS ..ottt ettt e e e eee e e e e e, 47

CAPITULO 3 - ANALISE DE COMPONENTES PRINCIPAIS E
CLUSTERING AND DISJOINT PRINCIPAL COMPONENT ANALYSIS

EM DADOS DE MELHORAMENTO GENETICO 49
VEGETAL...; ..............................................................................................

INTRODUGAOD. ... ..ttt ittt e ettt e e st e e e e e e eea e e e e e e e s annees 49
MATERIAL E METODOS........ccooiiteiteiteceeeeee e es et eneeneene s 52
Descrigdo dos conjuntos de dadosS..........uuvuiiiiiiiiiiiiieeeeee e 52
Analise de Componentes PriNCIPAIS. ........oovuvrieeeiiiiiiieeiee e 53
Clustering and Disjoint Principal Component

ANGIYSIS. ... —————— 54
RESULTADOS E DISCUSSAO.......oo oot ee e 55
37N D 1 1 T N 55
DADOS 2.ttt e e e e e e e 62
PROPROSTA DE MODIFICACAO NA CDPCa......c.covevieeeeeeeeeeireeeinaenns 69
CONCLUSAO. ... .ottt ettt e 70
REFERENCIAS ..ottt 72
CONSIDERACOES FINAIS......oeiiieeeeeeee e et en s en e e, 74
REFERENCIAS ...ttt sttt 75

APENDICE A .ottt 77



17

INTRODUCAO GERAL

No melhoramento de plantas, como em outras areas do conhecimento
(genbmica, machine learning), é usual avaliar as unidades de amostragem (plantas,
progénies, populacdes, acessos, entre outros.), para varios caracteres ou atributos.
Tradicionalmente, o tratamento estatistico de cada carater ou variavel, isoladamente,
caracteriza o que se conhece por analise univariada.

Esse tipo de analise, embora de grande utilidade, quando associada a um
processo de selecédo de gendtipos, pode resultar em um material ndo completamente
desejavel (Godoi, 1985), uma vez que, a selecdo com base em um ou poucos
caracteres ocasione em materiais com desempenho ndo tao favoravel para caracteres
nao considerados. Isto pode levar a rejeicdo precoce do material por parte dos
melhoristas, agricultores, consumidores e inddstrias.

Pode-se acrescentar que, resultados de analises univariadas para um grande
namero de caracteres sdo de dificil manipulacdo quando se objetiva identificar os
gendtipos com as melhores combinacbes de caracteristicas, 0 que torna o
procedimento praticamente inexequivel, especialmente quando o numero de
genotipos é elevado.

Pimentel Gomes (1990) afirma que, somente havendo independéncia entre as
variaveis, as analises univariadas resolveriam o problema. Assim, para aumentar a
probabilidade de éxito num programa de melhoramento, deve-se combinar grande
namero de caracteres, com analise estatistica eficiente em extrair as informacdes
principais contidas numa grande massa de dados.

Desta forma, técnicas de reducdo de espaco e recursos para selecdo de
subconjuntos sdo de grande importancia, uma vez que facilitam a visualizacdo e
capturam as associagdes relevantes existentes no conjunto de dados.

As analises multivariadas apresentam-se como instrumento poderoso no
estudo de dados, em razao de permitirem combinar as informac¢des multiplas tomadas
nas unidades de amostragem. No melhoramento de plantas, essas técnicas
possibilitam predizer fenbmenos genéticos como mutacao, fluxo génico, reproducéo
sexuada, deriva genética, baseando-se, simultaneamente em um complexo de
variaveis de importancia tanto genética quanto evolutiva (Cruz, 1990).

Johnson e Wichern (1992) relacionam os seguintes objetivos aos métodos
multivariados de analise: i) reducao do volume de dados, representando-os de forma
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mais simples possivel (interpretacdo mais facil), sem sacrificio de informacdes
valiosas; ii) agrupamento e classificacéo (criacdo de grupos de objetos ou variaveis
similares; ou alternativamente, alocacdo de objetos a grupos ja bem definidos) ; iii)
investigagcéo da interdependéncia entre variaveis (natureza e grau de relacionamento
entre variaveis, ou predicdo dos valores de uma ou mais varidveis com base em
observacdes feitas sobre outras); e iv) construcéo de hipoteses e testes estatisticos a
respeito de parametros de populacées multivariadas.

As técnicas de maior utilizacdo compreendem um conjunto de métodos
estatisticos exploratoérios, cujos objetivos centram-se especialmente no estudo da
diferenciacdo entre objetos ou individuos, e no estudo do relacionamento entre
variaveis (Duarte, 1997).

Embora a aplicacdo em larga escala seja relativamente recente, as principais
técnicas de andlise multivariada foram propostas ha bastante tempo. Na realidade,
todo o desenvolvimento tedrico somente alcangou popularidade com o avanco da
informatica, porque os métodos multivariados, geralmente, exigem operacdes
algébricas com matrizes inexequiveis de serem implementadas manualmente para
grandes volumes de dados, proprios de pesquisas aplicadas (Alencar, 2019).
Atualmente, diante dos recursos computacionais disponiveis, esse entrave ja néo
mais existe.

A andlise de componentes principais (ACP), que se constitui num procedimento
basico do qual derivam varios outros metodos multivariados, foi concebida por Karl
Pearson, em 1901 (Souza, 1988). Ja na década de 30 a técnica estava completamente
consolidada, com os artigos de Harold Hotelling (1933, 1935 e 1936).

A ACP reduz a dimensionalidade dos conjuntos de dados, aumentando a
interpretabilidade, mas ao mesmo tempo minimiza a perda de informacdes. Essa
técnica cria variaveis chamadas de componentes principais (CP), néo
correlacionadas, que sao definidas pelo conjunto de dados em questédo e onde ha a
maximizagdo sucessiva da variancia, tornando-a uma andlise de dados adaptativa
(Jolliffe e Cadima, 2016). Por tais caracteristicas, tem sido amplamente utilizada com
diferentes obijetivos.

Oliveira, Gravina e Oliveira (2018), utilizaram a ACP como ferramenta para
selecdo de gendtipos de feijdo com caracteristicas agrondémicas desejaveis. Esta
também ja foi utilizada em estudos de divergéncia fenotipica em linhagens de milho

(GReveniotis et al., 2018), para identificar acessos de arroz com desempenho superior
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guando submetidos a temperaturas abaixo do ideal durante a fase de
desenvolvimento inicial (Moura et al., 2018) e em estudos para identificar e separar
diferentes cultivares de soja (Panero et al., 2018).

Entretanto, tal como acontece com outras técnicas estatisticas, muitas
adaptacdes da metodologia basica da ACP para diferentes tipos de dados e
estruturas, foram desenvolvidos (Lee et al., 2010; Birnbaum et al., 2013), visando
torna-la mais robusta.

Algumas dessas modificagbes sao simplificacdes das CPs, com o intuito de
ajudar na interpretacao dos resultados (Jolliffe e Cadima, 2016), como por exemplo,
0s estudos realizados para decidir os critérios e a quantidade de componentes a
serem selecionados. Outras exploram métodos nos quais as funcdes de dados sdo
vistas como solugdes para equacoes diferenciais, uma abordagem conhecida como
analise diferencial (Ramsay e Silverman, 2006).

Nesse contexto, uma nova metodologia foi proposta por Vichi e Saporta (2009),
a andlise restrita de componentes principais (Clustering and Disjoint Principal
Component Analysis - CDpca), que visa um agrupamento simultaneo de objetos e um
particionamento de variaveis. Ela permite identificar componentes com variancia
maxima, para cada combinacdo linear de um subconjunto de variaveis.
Simultaneamente, uma particdo de objetos também €& calculada maximizando a
variagdo entre os agrupamentos. Outra vantagem importante é a facilidade de
interpretacdo dos componentes, uma vez que cada um é caracterizado por um
conjunto disjunto de variaveis. Assim como nao é necessario usar um método de
rotacao para melhorar a interpretabilidade dos resultados.

Essa técnica, apesar dos beneficios citados anteriormente, € pouco utilizada,
visto que seu complexo sistema ainda nao esta disponivel em softwares executaveis
e scripts prontos disponiveis em softwares programaveis, sdo escassos e recentes,
tornando-se desse modo, fator limitante para sua ampla difusdo no meio académico.
Quanto aos estudos no melhoramento genético do Brasil, sua aplicacao inexiste ou é
escassa na literatura.

Assim, o0 objetivo deste trabalho foi: (i) apresentar a CDpca através de uma
revisdo bibliogréfica; (i) demonstrar o desempenho do algoritmo descrito por Macedo
e Freitas (2015) para a execucao da CDpca e; (iii) comparar os resultados da CDpca
com aqueles obtidos a partir da ACP classica, quando ambas as metodologias sdo

aplicadas para avaliar experimentos agronémicos.
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CONSIDERACOES FINAIS

A Analise de Componentes Principais (ACP) destaca-se como uma ferramenta
valiosa, explorada em diversos contextos cientificos. No entanto, € crucial reconhecer
gue novas modifica¢cdes, como a Clustering and Disjoint Principal Component Analysis
(CDpca) tém emergido, evidenciando vantagens significativas em sua aplicacéo.

A CDpca, ao se diferenciar da ACP convencional, apresenta uma abordagem
inovadora e promissora, revelando potencialidades ainda nao totalmente exploradas.
Explorar e disseminar a compreensdo sobre a CDpca torna-se imperativo para o
conhecimento geral, promovendo uma visdo abrangente das possibilidades
oferecidas por essa abordagem. Sua aplicacdo ndo apenas enriguece a gama de
técnicas disponiveis, mas também proporciona uma perspectiva mais refinada e
adaptavel as nuances presentes em diversas disciplinas cientificas.

Além disso, a necessidade de tornar a CDpca acessivel e de facil manipulacéo
nao pode ser subestimada. Ao simplificar os processos envolvidos, pode-se ampliar 0
alcance e a adocdo dessa técnica, permitindo que pesquisadores, cientistas e
profissionais de diferentes areas, inclusive, do melhoramento genético, possam

integrar eficazmente a CDpca em suas analises e investigacoes.
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