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ABSTRACT

This work presents Palaeoceanographer as a new computer tool that we designed for palaecoceanographic
studies. However, the software utility can be also extended to other scientific areas in which the aim is to
carry out a similarity multivariant analysis between cases, or the assignment of characteristics to samples
on the basis of a calibration set. The computer application analyzes the proximity between samples by
means of distance algorithms. Different options allow to select among the utilities offering the program,

the mathematical operators of similarity and the number of cases to consider.
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Introduccion

Una de las aplicaciones clésicas de
los fésiles, junto a las paleobioldgicas y
bio-cronoestratigraficas, es su utilidad
para la determinacion de caracteristicas
pal eoambientales. En las Ultimas décadas
hemos asistido a un avance significativo
en este campo, motivado principalmente
por dos causas:

Por una parte, el desarrollo de proyec-
tos internacionales de investigacion ocea-
nogréfica (DSDP; ODP; CLIMAP; etc.) y
el acceso a bases de datos de organismos
administrativos de | os paises mas desarro-
Ilados (v.g. NOAA, http://www.noaa.gov/
) permite disponer de conjuntos de datos
representativos a escala global.

Paralelamente, el desarrollo de lain-
formatica que ha permitido que andlisis
estadisticos complejos por el enorme nu-
mero de operaciones mateméticas impli-
cadas se puedan abordar actualmente en
tiempos muy breves.

La conjuncién de ambos progresos ha
dado la posibilidad de aplicar nuevas me-
todol ogias para conocer caracteristicas pa-
lecambiental es con resultados mésfiables.

En este trabajo se presenta Palaeocea-
nographer (Fig. 1) una nueva aplicacion
informética disefiada especialmente para

estudios pal eoclimatol 6gicos mediante la
estimacion de parédmetros paleoceanogré-
ficos, tales como |la temperatura, la esta-
cionalidad y la salinidad de las aguas su-
perficiales marinas a partir de andlisis de
similitud de asociaciones de foraminiferos
plancténicos. La metodologia del progra-
maes aplicable a Pleistocenoy, con algu-
nas consi deraciones, su uso también puede
extenderse a Nedgeno superior (Serrano
et al., 2007). La aplicacion esta basada en
latécnicade anadlogos modernos (MAT) de
Hutson (1980), pero laherramientase pue-
de usar directamente en otros campos de
investigacion en los que se pretendan com-
parar, caso a caso, lasimilitud de dos con-
juntos de datos o asignar cualidades a
muestras tomando como referencia un
conjunto de calibracion, siempre que se
siga un procedimiento simple. Aungue €l
programano ofrece todas las utilidades de
los grandes paguetes estadisticos disponi-
blesen el software de mercado (SPSS, Ma-
thematica, etc.), su principal ventgjaesla
sencillez de uso paralosfines alos que se
ha disefiado.

M etodologia

Los paleoclimatélogos han utilizado
diferentes técnicas de estimacion de tem-

peratura de las aguas superficiales mari-
nas (SST). Imbrie y Kipp (1971) usaron
una funcién de transferencia obtenida
mediante andlisis de regresion de compo-
nentes principales a partir de un conjunto
de muestras de fondos oceanicos actua-
les. La técnica de la funcion de transfe-
rencia ha sido aplicada posteriormente
por numerosos autores, bien tal como fue
descrita inicialmente, bien obtenida me-
diante otros tratamientos matematicos:
regresion multiple utilizando las frecuen-
cias relativas de las especies; regresion
lineal obtenida a partir de lamediadelos
valores 6ptimos de la variable ambiental
para cada especie, ponderados de acuer-
do con sus abundancias relativas, etc.

Hutson (1980) presenté como alterna-
tiva a las funciones de transferencia me-
diante andlisis de regresion, latécnica de
analogos modernos (MAT), que esta ba-
sada en €l andlisis de la similitud de aso-
ciaciones fosiles con las de un conjunto
de calibracion actual .

Diversos autores han evaluado dife-
rentes técnicas propuestas con €l fin de
determinar la fiabilidad de las diferentes
metodologias. Aunque los resultados no
han sido unanimes, Dowsett y Robinson
(1997) y Gonzélez Donoso y Linares
(1998) concluyeron que los mejores re-
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Fig. 1.- Pantalla de acceso al programa.

Fig. 1.- Screen of access to the program.

sultados se obtienen con MAT, usando la
distancia de la cuerda al cuadrado como
medida de proximidad.

De acuerdo con los resultados ante-
riores, Palaeoceanographer contempla
algoritmos de distancia como operadores
de similitud entre las asociaciones que
componen labase de datos de calibracion
y las asociaciones fésiles que contienen
las muestras que se desean analizar. El
programa ofrece la posibilidad de elegir
entre cuatro de las medidas de distancia
mas usuales:

1. Distancia euclidea:
dij = (S(plk - pjk)2)1/2
2. Distancia de Manhatan:
dij =5(p - pjk)
3. Distanciade la cuerda a cuadrado:
dij = S(pikllz _ pjkl/Z)Z
4, Distancia euclidea al cuadrado:
di' = (S(plk - pjk)Z

Donde: dij es la distancia entre dos
muestras i y j; p, es la frecuencia de la
especiek en lamuestrai; p, eslafrecuen-
ciadelaespeciek enlamuestraj. S esel
sumatorio paralas distintas especies;

Unavez que el programa ha determi-
nado la distancia de cada muestra anali-
zada con cada una de las del conjunto de
calibracion, selecciona las més proximas
de este Ultimo y val ora cuantitativamente
las caracteristicas paleoceanogréficas de
la muestra en funcion de la media ponde-
rada inversamente por su distanciade los
valores de sus andl ogas.

Funciones del programa

El programa permite realizar tres ti-
pos de operaciones basicas (Fig. 2):
autoeval uacion de la base de datos de ca-
libracién (Autoeval uation), estimacion de
valores de variables paleoceanogréficas
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(Parameters) y localizacién de andogos
(Analogs). Para desarrollar cualquierade
las tres operaciones se puede optar entre
los agoritmos de distancia disponibles.

M ediante Autoeval uation el programa
calcula los valores de las variables
oceanogréficas para cada muestra de las
gque componen la base de datos de cali-
bracién, de modo que se puedan compa-
rar con los valores que tienen asignados
en la propia base de datos.

La metodologia que sigue €l progra-
ma es extraer de labase de calibracion la
muestrade laque se van aestimar losva-
lores de la variables oceanogréficas
(leave-one-out cross-validation
procedure). Para efectuar la
autoevaluacioén, se introduce como
sampling dataset una copia de la base de
datos de calibracion en la que se supri-
men las columnas de las variables
estimativas. El programa ofrece unatabla
con los resultados obtenidos para cada
muestra de la base de calibracion.

Es muy recomendable que, una vez
que se disponga de una base de calibra-
cion, se realice una autoeval uacion para
cada uno de los algoritmos de distancia
contemplados en el programa, con €l fin
de determinar cual presenta mayor pre-
cision de estimacion. Nuestra experien-
ciacon las bases de datos disponibles es
que ladistanciade la cuerda al cuadrado
es la que ofrece mejores resultados. No
obstante, los estadisticos que permitan
valorar los resultados de la
autoevaluacion (v.g., error medio y
error absoluto medio) deben ser obteni-
dos fuera del programa.

Parameters estima valores de varia-
bles pal eoceanogréficas para muestras en
las que hemos determinado la composi-
cion cuantitativa de sus asociaciones fo-

Fig. 2.- Pantalla deinsercion de datosy opciones de programa.

Fig. 2.- Screen for the input of database files and the program options.

siles. Por defecto, para el cdculo de los
valores, el programa selecciona de acuer-
do con el operador elegido, las 10 mues-
tras del conjunto de calibracién mas
préximasalamuestrafdsil, pero ofrecela
posibilidad de seleccionar otro nimero de
muestras mas préximas de entre las que
componen la base de calibracion que se
desean tener en cuenta.

Alternativamente, Analogs ofrece la
posibilidad de seleccionar los andlogos
modernos de la base de calibracion mas
proximos a la muestra fésil analizada.
En este caso, las variables
oceanograficas en nuestra base de cali-
bracion son: latitud, longitud y el valor
delalatitud de Mercator, Util parasituar
puntos sobre mapas geograficos repre-
sentados en coordenadas Mercator. De
estaforma, el programaindicael punto o
los puntos del océano actual donde las
condiciones de las aguas superficiales
son mas parecidas a las que existian en
lacuencaen el momento en que se depo-
sité lamuestrafoésil. Como resultados, €l
programa ofrece para cada muestra tan-
tas muestras analogas como se hayan
elegido, ordenadas por su mayor simili-
tud. Por defecto, el programa selecciona
las 3 més andlogas, pero como en los ca-
sos anteriores, el nimero de muestras
andlogas puede ser modificado.

El conjunto de resultados es unatabla
de cuatro columnas; la primeraidentifica
lamuestraen el mismo orden en el que se
han incluido en labase de datos, y lastres
restantes con las estimaciones de las va-
riables oceanograficas. Finamente, para
la lectura de los resultados, €l programa
ofrece la posibilidad de que aparezcan en
una ventana emergente en forma de cua-
dro de texto o crear un nuevo fichero del
gue indicaremos su ubicacion (el progra-
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Correlacidn: r = 0.985
Error neto medio: -0.007 + 0.637
Error absoluto medio: 0.471 . 0.428
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Fig. 3.- Localizacion de las muestras de cimas de sondeos que componen la
base de datos de calibracion usada en este trabajo

Fig. 3.- Location of the core-tops composing the calibration dataset used in this

work.

ma |e asigna un nombre indicativo de las
opciones elegidas).

Preparacion delas bases de datos

L as bases de datos deben ser matrices
rectangulares formateadas en ficheros de
Microsoft Access o Excel.

En la base de datos de calibracion, la
primera columna esté reservada a la iden-
tificacion de las muestras; a continuacion
una serie de columnas correspondientes a
las variables taxondmicas utilizadas en las
quelosvaloresrepresenten lasfrecuencias
de los taxones (especies 0 morfotipos) en
la asociacion de cada muestra. Finalmen-
te, seiscolumnasreservadas alasvariables
estimativas. De éstas, las tres primeras co-
lumnas corresponden a las variables
oceanogréficas que se desean estimar
cuando se utiliza Autoevaluation o
Parameters, y las tres Ultimas correspon-
den alas coordenadas geograficas cuando
se opera con Analogs. Estas Ultimas seis
columnas deben estar siempre contempla-
das, incluso en el caso de que el nimero de
variables oceanogréficas que se deseen es-
timar seamenor (v.g., completandolas con
ceros o repitiendo la columna de alguna
variable).

La base de datos de las muestras a
analizar debe contemplar también una
primera columna con las etiquetas y la
serie de columnasrelativasalasvariables
taxonémicas, siendo imprescindible que
estén en el mismo orden que en labase de
datos de calibracion. En este caso, | 6gica-
mente faltan las seis columnasrelativas a
las variables oceanograficas que se de-
sean estimar.

o 200 40° o

10 15 20 25 ]
S5T-NOCD *C

F1g. 4.- lemperaturas medias anuales estimadas por VA

(SST-MAT) frente a sus cor respondientes valores del conjun-
to de calibracion (SST-NOCD) para cada muestra de la base

dedatosy lalinea deregresion resultante. En la grafica se

indica el coeficiente de correlacion de Pearson (r), y €l resu-

men del andlisisdeerrores.

Fig. 4.- Annual mean SST estimates using MAT vs. reciprocal
SST values from the calibration database and the respective
regression line. The value of the Pearson correlation
coefficient and the summary of the error analysis are shown.

Rutina

La rutina del programa es extraordi-
nariamente sencilla. Unavez activado el
€jecutable, aparece la pantalla principal
que da acceso a una segunda pantalla
desde donde se realiza todo el procedi-
miento (Fig. 2). La parte izquierda de la
ventana activa esta dedicada a la intro-
duccion de las bases de datos (Data
origin). En primer lugar se introduce el
fichero conteniendo la base de calibra-
cion (Calibration database) y a conti-
nuacion la base de datos de las muestras
que se desean analizan (Sampling
dataset). En la parte derecha de la panta-
Ila podemos seleccionar la funcién que
vamos arealizar, el nimero de muestras
mas similares que se quieren tener en
cuentay el operador matemético con €l
que queremos establecer lasimilitud. Fi-
nalmente, seleccionamos como quere-
mos ver los resultados (cuadro detexto o
guardar en fichero).

Unavez que empieza a correr €l pro-
grama, nosindicael tiempo estimado que
tardard en mostrarnos | os resultados.

Comprobacién del funcionamiento del
programa

Para mostrar la precisién de la meto-
dologiay el propio funcionamiento de la
aplicacién hemos hecho correr el progra-
ma con la opcién de Autoevaluation so-
bre una base de datos de calibracion (Fig.

3) compuesta por 735 muestras de cimas
de sondeos de fondos oceanicos del At-
lantico Norte recopilados de la base de
datos de CLIMAP (1984) complementa-
da con muestras de cimas de sondeos de
fondos marinos del Mediterraneo y del
Golfo de Mégjico, a partir de datos de
Thunnel (1978), Brunner (1979) y
Loubere (1981). Las asociaciones de
foraminiferos planctonicos estan defini-
das por las abundancias relativas de 26
especies de foraminiferos planctonicos
gue constituyen casi la variabilidad
taxonémicamas significativade este gru-
po de organismos en el universo
oceanografico actual. Las variables
oceanogréaficas asociadas a cada muestra
(temperaturas, estacionalidades y
salinidades medias anuales de las aguas
superficiales) fueron obtenidas de los ar-
chivos del National Oceanographic Data
Center (Conkright et al., 2002), aunque el
proceso de autoevaluacion que mostra-
mos corresponde sblo a de las tempera-
turas (SST).

Entre las diferentes opciones de anéa-
lisis de similitud, presentamos los resul-
tados obtenidos con el algoritmo de la
distanciadelacuerdaal cuadrado que, en
un ensayo previo fue el que, ligeramente,
ofrecio mejores resultados. Se pidio al
programaque tomaralas 10 muestras mas
proximas (mas similares) de la base de
datos de calibracion, puesto que, a estar
la media ponderada con la distancia, el
peso delas muestras en la estimacion baja
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Fig. 5.- Estimaciones de los valores medios anuales de temper atura,
estacionalidad y salinidad de las aguas superficiales marinas en Baleares
par a aproximadamente los Ultimos 150.000 afios, deducidas a partir del
andlisisde muestras delos 10 m superiores de sedimentos perforados en
el ODP-Site 975. En la grafica se han incluido como referencias, los
valores actuales de las variables oceanogr éficas (Temp: 18.7 °, Est.: 9.85
°C; sal.: 37.3%).

Fig. 5.- Estimates of the annual means of temperature, seasonality and
salinity of sea surfacein Balearics for approximately the last 150,000
years, deduced from the sampling analysis of the uppermost 10 m of

sediments of the ODP-Site 975. Asreferences, the present values of the
oceanographic variables (SST: 18.7 °C, Seasonality: 9.85 °C; Salinity:

37.3° ) are represented.

con ladistanciay un nimero mas alto no

ofrece mayor precision.

Para evaluar la precision de los resul -
tados que ofrece el programa, se han cal-
culado dos estadisticos:

(2) El error medio delas SST estimadas
por la autoevaluacién del programa
(en adelante SST-MAT), calculado
como lamedia de ladiferencia entre
las temperaturas obtenidasy las SST
delabase de datos de calibracion (en
adelante SST-NOCD).

(2) El error absoluto medio de las
estimaciones de SST, calculado
como la media de los valores
absolutos de las diferencias entre
SST-MAT y SST-NOCD.

El error medio esindicativo del sesgo
de las estimaciones. Esto permite detectar
si las estimaciones de SST obtenidas
muestran una sistematica desviacion no
aleatoria significativa en un determinado
sentido, en comparacién con los valores
de la base de datos de calibracion. Si el
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error medio resultante es préximo a cero,
significara que el procedimiento no pro-
duce una sistematica supervaloracion o
infravaloracion de las estimaciones. Sin
embargo, €l error medio no ofrece infor-
macion sobre la fiabilidad de la metodo-
logia para suministrar estimaciones pre-
cisas de SST porque compensa las
sobreestimaciones con las
subestimaciones. La precision del méto-
do es medido mediante el error absoluto
medio de |as estimaciones.

La comparacion de las temperaturas
estimadas por MAT con las temperaturas
incluidas en la base de datos paralas 735
muestras del conjunto de calibracion
ofrece una concordancia muy buena. La
correlacion es muy alta (coeficiente de
Pearson r = 0,995; con probabilidad de
hipétesis nulap<<0.001) y larectadere-
gresion précticamente cruza por valores
homogeéneos (Fig. 4). La pequefia desvia-
¢ion que muestralamedia de las diferen-
ciasentre SST-MAT y SST-NOCD (sesgo

=-0,007 °C; desviacion tipicas = +0.64
°C) indica que, en conjunto, MAT no so-
brevalora o infravalora las estimaciones
SST. Por otra parte, los val ores absolutos
de las diferencias entre SST-MAT y SST-
NOCD muestraque el error de estimacion
medio de MAT es de 0.47 °C (s = £0.43
°C).

Finalmente, como ejemplo de la apli-
cacion, en lafigura 5 presentamos los re-
sultados obtenidos con el programaen la
estimacion de las temperaturas, las
estacionalidades y las salinidades media
anuales para muestras tomadas en los 10
m superiores de sedimentos (aproximada-
mente 0-150.000 afios) cortados por el
sondeo Site 975 del Ocean Drilling
Program, Leg 161 (Comas, Zahn, Klaus
et al., 1996) realizado en el area de Ba-
leares (38°53.7' N, 4°30.6' E).
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