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PREAMBULO

El presente trabajo pretende profundizar en el estudio de la distribucion
de los llamados metales pesados en suelos y sedimentos y en la deteccion de
zonas sometidas a procesos de contaminacion. Se busca determinar los
valores de concentracion de estos elementos que se deben a factores
naturales de las debidas a aportes antropicos, que se reflejan en la aparicion
de los mismos en lugares que no deberian estar o en un aumento de las

concentraciones de origen natural.

A fecha de hoy, no existe ninguna metodologia precisa que permita
establecer los criterios necesarios para calificar una zona como contaminada o
no, especialmente cuando los valores de concentraciones de elementos
contaminantes no alcanzan un umbral suficiente como para quedar reflejados
en los llamados bioindicadores, es decir, que se halla alcanzado una
concentracion lo suficientemente alta como para que se empiecen a producir
efectos adversos (toxicos), en la cubierta vegetal principalmente, de las zonas

sometidas a procesos de contaminacion.

Probablemente, el hecho de que, a dia de hoy, no exista tal
metodologia, se deba a condicionantes de tipo politico-social, que han hecho
que los problemas relativos a la contaminaciéon se enfoquen mas desde un
punto de vista administrativo que cientifico. Asi, se definen términos como nivel
base o baseline (internacionalmente), con el que se quiere indicar el umbral a
partir del cual un suelo se puede o debe considerar contaminado, o niveles
guia, término que hace referencia a valores fijados por distintas instituciones
que pretenden indicar el grado de contaminacion de los suelos y para qué uso
son adecuados, o si debe realizarse algun tipo de actuacion sobre ellos. Por lo

general, se fijan tres niveles con grado de exigencia creciente:

1.- Nivel de referencia: corresponde a la maxima concentracion de un
determinado elemento que puede encontrarse en un suelo sin que llegue a

producir efectos no deseables, es el limite de seguridad, por debajo del cual se

supone que se le puede dar al suelo cualquier uso. En la literatura



iInternacional, se utilizan como términos equivalentes: reference, guide, target,

trigger, baseline, screning o preventive levels o values.

2.- Nivel de investigacion: delimita la concentracion maxima de
contaminantes en un suelo, a partir de la cual cabe se puedan producir efectos
nocivos para ciertos usos, siendo irrelevante para otros. En la literatura
internacional, se utilizan como téerminos equivalentes: investigation, signal o

threshold values.

3.- Nivel de intervencion: corresponde al valor a partir del cual el riesgo
deja de ser tal y pasa a convertirse en la seguridad de que se estan
produciendo danos medioambientales y es peligroso para la salud humana
realizar cualquier tipo de actividad sobre él, se considera que el suelo esta muy
contaminado y que deben tomarse medidas de recuperacion. En la literatura
internacional, se utilizan como términos equivalentes: intervention,

remediation, action o clean up values o levels.

Resumiendo, en la actualidad los estudios de contaminacion de suelos,
se vienen enfocando desde una perspectiva de planificacion y gestién
medioambiental, se busca diferenciar areas contaminadas de otras que no lo
estan, y el grado de peligrosidad de éstas en funcion de criterios como riesgo
para la salud humana o deterioro del medioambiente. Y la importancia que se
concede a este tipo de estudios, queda reflejada en la abundante, y
relativamente reciente, legislacion que existe sobre el tema, tanto a nivel

nacional como internacional.

En Espana, la Ley de Residuos de 1998 (10/98), recoge la normativa
fundamental de las Directivas de la comunidad Europea en materia de
medioambiente, no existiendo hasta el momento una regulacién que fije, a nivel
nacional, los criterios para considerar un suelo como contaminado, si bien el
articulo 3 en su apartado p, se define lo que se entiende por suelo
contaminado: Todo aquél cuyas caracteristicas fisicas, quimicas o biolégicas
han sido alteradas negativamente por la presencia de componentes de caracter

peligroso de origen humano, en concentracion tal que comporte un riesgo para

11
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la salud humana o el medioambiente. Segun este articulo, hay que destacar
dos hechos importantes a. So6lo se considera contaminacion, cuando se
produce por actividad humana y b. Para calificar un suelo como contaminado,
la contaminacion tiene que ser lo suficientemente intensa como para que
comporte riesgo para la salud humana o el medioambiente. En el articulo 27 de
esta misma ley se delega en las Comunidades Autdbnomas el declarar, delimitar

e inventariar los suelos contaminados de cada comunidad, asi como a fijar las

prioridades de actuacion.

Como se deduce de lo anterior, los planteamientos actuales son mas
una declaracion de intenciones o la exposicion de una serie de necesidades
que los que corresponderian a un planteamiento cientifico clasico, entre otras
razones, porque las espectativas abiertas o las necesidades de conocimiento

para una buena gestion del Medioambiente no son acordes con los

conocimientos o los datos existentes.

Por ello, en este trabajo se parte de la base de que el planteamiento a
seqguir en los estudios de distribucion y acumulacion de elementos
contaminantes debe en consonancia con los datos e informacion disponibles,
para lo cual, se recurre a la definicién de un nuevo concepto, que se ha dado
en llamar Nivel Caracteristico o niveles caracteristicos, que puede definirse
como el valor o el intervalo de valores correspondientes a las concentraciones
de origen natural de un elemento contaminante bajo unas condiciones
determinadas de factor condicionante o patron explicativo, asi tendriamos un
valor caracteristico para cada tipo de suelo, que ademas mejora su precision al
afiadir factores condicionantes o patrones explicativos, como tipo de sustrato,
grado de pendiente, etc. Pudiendo obtener asi de forma mas precisa, valores
caracteristicos para un suelo desarrollado sobre distintos sustratos, o situados

en diversas condiciones de pendiente entre otros.

Esto ha obligado a desarrollar una metodologia de calculo, basada en la
Teoria de la Informacion de Shanon (1948), que permite agrupar los datos
siguiendo simultaneamente dos criterios, uno de similitud y otro de continuidad,

para asi delimitar los valores correspondientes a concentraciones de elementos

111



de origen natural, y por su diferencia con los encontrados en un muestreo,
poder calificar la zona de estudio como normal, y por tanto libre de
contaminacion o como andémala y por consiguiente sospechosa de estar
sometida a procesos de contaminacion.
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Introduccién. 1.1. Consideraciones generales

1.1. Consideraciones generales.

Segun los expertos en Ecologia, las mayores cotas de éxito evolutivo,
pueden conseguirse siguiendo dos estrategias diferentes, una de adaptabilidad,
que consiste en ser capaz de subsistir en diferentes nichos ecologicos junto
con otras especies, en principio mejor adaptadas, y una segunda, de
especializacion, que consiste a su vez en la adaptacion maxima al medio y por

tanto en obtener el mejor aprovechamiento de sus recursos.

En principio, la primera presenta mas posibilidades para la supervivencia
en general, pues las fuentes de subsistencia estan mas diversificadas y por
tanto las especies que sigan esta estrategia se veran menos afectadas por los
cambios que se puedan producir en los sistemas a lo largo del tiempo. Y la
segunda, supone una mayor facilidad para sobrevivir, pues requiere menos
esfuerzo por parte de las especies mejor adaptadas para cubrir sus
necesidades basicas, siempre y cuando se mantengan las condiciones del
medio. Segun lo anterior, el factor tiempo, en cuya dimension se van a producir
los cambios del sistema, es determinante a la hora de atribuir un mayor o
menor éxito a la estrategia seguida. Generalizando, a corto plazo, y en tanto se
mantengan las condiciones, el éxito obtenido es mayor a traves de estrategias

de adaptacion, y a largo plazo, si cambian las condiciones, triunfan las de

adaptabilidad.

En su lucha por la supervivencia, la humanidad ha hecho uso de las dos
estrategias, en principio su éxito se debia a su adaptabilidad, mas tarde, debido
a su capacidad de construir herramientas, mejordé su adaptacion, y por ultimo y
a diferencia de otras especies desarrolla e impone, una tercera estrategia,
consistente en intentar adaptar el medio a sus necesidades. Estos intentos de
adaptar el sistema planeta a nuestras necesidades, son los que producen los
cambios en las relaciones histéricas entre especies y con el medio, generando
desequilibrios. Si hacemos un balance de las consecuencias de estos
desequilibrios, desde el comienzo de la Historia hasta ahora y desde un punto
de vista estricto de éxito de la especie frente a otras competidoras, obviando

cualquier consideracion de tipo sociologico, en general ha resultado positivo,



Introduccién. 1.1. Consideraciones generales

pues ha aumentado la poblacion de manera exponencial a la vez que ha
aumentado el tiempo de vida de los individuos y, al menos los paises
desarrollados, disponen actualmente de recursos suficientes para mantener e

INncluso aumentar su ritmo de desarrollo.

Mencion aparte merece la pregunta: ;En el futuro se va a poder
mantener el nivel de éxito alcanzado? La respuesta seria negativa si seguimos
rigiendonos por las mismas normas que hasta ahora, que se resumen en hacer
caso omiso de cualquier consideracion que no afecte directamente y de forma
reconocible a la salud humana o al medio de produccion de recursos, Sistema
Tierra. De manera, que el reto al que nos enfrentamos consiste esencialmente
en poder poner a disposicion de la especie los recursos suficientes para que

mantenga o aumente su éxito.

La logica indica que la cantidad de recursos presentes en un sistema
debe de disminuir de manera proporcional al consumo que se haga de ellos,
llegando a agotarse si no se renuevan con la suficiente rapidez, por lo que
llegado un cierto momento y si la renovacion no se realiza a una velocidad
acorde con el ritmo de consumo, ocurre que, para mantener el nivel de

recursos es necesario importarios.

Dado que no parece que a corto plazo puedan importarse recursos de
otros planetas, la respuesta mas prudente a la pregunta anterior seria no
agotar o inutilizar los del nuestro, a la vez que se trabaja en el desarrollo y uso

de otras energias y tecnologias que permitan generar nuevos recursos.

La tendencia de la humanidad, tanto a nivel particular como colectivo, de
intentar alcanzar la mayor cota posible de satisfaccion personal a lo largo de su
existencia, plantea, por lo subjetivo del termino en ambos niveles, gran
cantidad de problemas a la hora de elegir criterios que permitan elaborar
estrategias a medio y largo plazo para el uso, manejo y conservacion de los
nichos ecologicos que ocupamos o de otros que pueden llegar a ocuparse en el

futuro, por lo que seria conveniente profundizar en los conocimientos sobre

nuestro sistema de produccion de recursos.



y - 3 &

By

T

P L

2

W

!

¥

L

. A A A A A A

Y WO O Y Y Y YT Y Y Y WU Y Y Y Y TTOYTYT T OT OTYT W T T T OYT T T TITTZYTF U WUHR' OTOYT & T W OTY o
¢ \L ' - y y y P ’ ? E |

g

& &
T ty

PR P N
y 7 |

X K |

Introduccién. 1.1. Consideraciones generales

El hecho de que ciertas actividades antropicas puedan ser lesivas para
el Medio Ambiente o la salud humana, se conoce desde muy antiguo, de hecho
ya existia una normativa en la Roma Republicana para la construccion de
cloacas en las ciudades y la disposicion de puntos potencialmente
contaminantes en los campamentos de las legiones, en los cuales la
construccion y situacion de los vertederos y las letrinas de los legionarios debia
de cumplir una serie de requisitos, pues se sabia la existencia de una relacion
entre la localizaciéon de estos puntos negros y una serie de infecciones vy
enfermedades. Este tipo de practicas, caydé en desuso a raiz del hundimiento
del Imperio, aunque se han ido recuperando a lo largo del tiempo. Pero ha sido
a partir de la llamada Revolucién Industrial (1760) cuando las actividades
humanas han ido afectando de manera determinante el comportamiento normal
de los ciclos de la Naturaleza, ya que en épocas anteriores, con una poblacion
inferior y una industria rudimentaria, las acciones del hombre sobre el medio se
reducian a las derivadas de la agricultura, ganaderia y mineria a una escala
relativamente pequefia, a partir de entonces estas actividades han tenido un
crecimiento exponencial, y ademas se ha unido a ellas la industrial, junto con
un aumento espectacular de la poblacion, lo que ha multiplicado lo que

podriamos llamar efectos antropicos sobre los ecosistemas.

Para tener una idea de la intensidad de la actuacion antropica a lo largo
de los ultimos siglos, podemos recurrir a representar la evolucion del PIB
mundial (Fig. 1.) — recordemos que el Producto Interior Bruto (PIB), es la suma
del valor de todos los bienes y servicios puestos en el mercado o registrados
oficialmente, por lo que refleja de alguna manera, la actividad agricola,
ganadera e industrial -. Aunque algunos autores, como McNeill (2001), hacen
notar que se trata de un procedimiento muy imperfecto desde el punto de vista
econdmico, pues en algunos momentos y lugares ciertas producciones Yy
orestaciones de servicios significativas, se realizan fuera de los controles, Io
que supone una infravaloracion del PIB calculado sobre el real. En los aspectos
que conciernen a este trabajo la diferencia entre los valores de PIB oficiales y

los reales, nos indica que la presion sobre los ecosistemas es probable que

haya sido superior a la expuesta.
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Fig. 1. Evolucion del PIB mundial desde 1.500 hasta 1992, en valores referidos a 1.500.
(Maddison, 1995, in McNeill, 2001).

En el grafico, podemos ver, que la situacion econdmica actual es del
orden de 1.200 veces superior a la que existia en 1.500, lo cual, aunque no
presente una relacion lineal con el grado de presion al que se ha sometido al
medio ambiente, es indicativo del aumento producido en los ultimos tiempos,
esto, unido al comportamiento no lineal que presentan algunos sistemas al
sobrepasar ciertos umbrales, como pueden ser la formacién de huracanes en el
oceano Atlantico tropical, una vez superado el umbral de 26°C de temperatura,
o la desaparicion de bancos pesqueros cuando la tasa de capturas supera a la
de reproduccion, debe hacer que nos planteemos si /la humanidad ha
comenzado a jugar con el planeta sin conocer todas las reglas del juego

(McNeill, 2001), con todos los riesgos que ello supone.

A partir de 1820 comienza a diverger el PIB y la poblacion, lo que implica
un cambio de costumbres y por lo tanto de tipo de contaminantes y forma de

losS misMmos.
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Introduccién. 1.2. Aspectos sociales y legislativos

1.2. Aspectos sociales y legislativos.

Hace ya algunas décadas que la sociedad empezo a preocuparse por
los temas relacionados con el estudio y la conservacion del medio ambiente,
pero no fue hasta la Conferencia de Rio de Janeiro de 1992, propiciada por las
Naciones Unidas, cuando las altas esferas politicas decidieron que era tan
urgente como necesario, el aumentar el conocimiento de como las actividades
humanas influyen en el medio ambiente y de como equilibrar el balance entre
crecimiento econémico y protecciéon del medio ambiente para asegurarnos un
desarrollo sostenible, entendiendo como desarrollo sostenible aquel que
satisface las necesidades actuales sin poner en peligro la capacidad de las

generaciones futuras de satisfacer sus propias necesidades.(EEU, 2002).

Anteriormente a esta conferencia - aunque solo dos décadas -, una serie
de organismos internacionales, y algunos paises de forma independiente ya
habian comenzado a financiar y realizar proyectos de investigacion

encaminados hacia este fin.

En el concierto mundial la UNEP, comienza en 1972 el United Nations
Environment Programme, cuyos avances se reflejan en los proyectos GEO
(Global Environmental Outlook), en los que participan mas de 171 paises y 40
instituciones internacionales, iniciados en 1999 (GEO 2000) y que actualmente
se encuentra en su version GEO-3 (2002), intentan proporcionar a los
responsables de politica medioambiental toda la informacién posible para poder

tomar las decisiones necesarias para el futuro del Medio Ambiente.

En Europa, durante la cumbre de la CEE de Paris de 1972, se reconocio
que, en el contexto de la expansion econémica y la mejora de la calidad de
vida, debia concederse una especial atencion al medio ambiente y a raiz de
ello se adoptd el primer programa de medio ambiente para el periodo 1973-
1976, al cual siguieron una serie de programas plurianuales del mismo tipo que
desembocaron en la adopcion de diversas directivas. Pero no fue hasta la
entrada en vigor del Acta Unica de 1987 cuando se afiadié al tratado un titulo

especifico sobre el medio ambiente (articulos 130R hasta 130T). El tratado
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tambien introduce la idea de que las exigencias de la proteccion del medio
ambiente seran un componente de las demas politicas de la comunidad
(Direccion General de Medio Ambiente de la CE, 2002).

Pero fue a partir de 1993, con la entrada en vigor del Tratado de la Unién
Europea, cuando se produjeron los mayores avances en estos aspectos, pues
se introdujo entre los objetivos de la Unién Europea el concepto de crecimiento
sostenible y no inflacionista que respete el medio ambiente, y se esbozo el
principio de cautela en el articulo referente al medio ambiente, con lo que las
medidas relacionadas con el medio ambiente adquirieron el rango de politica
por derecho propio. El Tratado de Amsterdam de 1999, recoge el principio de
desarrollo sostenible en su articulo 2 y la clausula del articulo 130 R del Acta
Unica de 1987, segun la cual las exigencias de la proteccion del medio
ambiente deben ser un componente de las demas politicas, pasd a convertirse

en el articulo 6.

Todos estos aspectos, han sido considerados de nuevo en otras
cumbres internacionales, como las de Kiev (2002) y Johanesburgo (2003), en
las que se han hecho nuevas propuestas, debidas a la mejora de la informacion

disponible, que siguen las mismas lineas de actuacion.

Hoy dia, practicamente todos los paises disponen de una legislacion
propia en lo relativo a conservacion del Medio Ambiente (Ferguson, 1999), que
generalmente sigue las directivas propuestas por los distintos organismos
internacionales, pero resulta bastante imprecisa, en ciertos aspectos, por no
disponer de criterios 0 modelos de comparacion claros para determinar cuando
y cuanto estan afectando al medio ambiente las distintas actividades
antropicas, ello ha conducido a promover y financiar proyectos de investigacion
que reduzcan, en la medida de lo posible, esta imprecisiéon, y permitan por
tanto resolver de manera efectiva los problemas derivados de la poco
adecuada gestion del medio ambiente que, en general, se ha llevado a lo largo

de la historia.

10
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Introduccién. 1.2. Aspectos sociales y legislativos

Generalmente se acepta, que los efectos negativos sobre el medio
ambiente que pueden derivarse de la actuacion humana, se centran
principalmente en dos aspectos, uno debido a la sobreexplotacion del medio en
forma de agricultura, ganaderia, pesca, talas de bosques, etc., que dan como

resultado una degradacion de tipo fisico principalmente y el otro relacionado
con las actividades industriales y mineras y con los modos de vida de la
poblaciéon (tendencia a concentrarse en nucleos de poblacion cada vez
mayores), cuyas emisiones y residuos afectan al medio siguiendo una

componente esencialmente quimica.

El presente trabajo, intenta contribuir al segundo aspecto,
especificamente en lo relativo a la situacién en la que se encuentran los suelos
y la distribucién de los elementos llamados metales pesados, presentes en
ellos, buscando un sistema que permita discriminar entre concentraciones
normales o naturales y otras debidas a la actividad humana o derivadas de
ésta, ante la ausencia, en la actualidad, de criterios precisos para conocer los

valores correspondientes a la concentracion natural de los distintos elementos

O compuestos.

Las recomendaciones y directivas de los distintos organismos nacionales
e internacionales, van encaminadas sobre todo hacia el control de situaciones
que se consideran, con toda seguridad, real o potencialmente de riesgo tanto
para la salud humana como para el medio ambiente, como son la vigilancia y
control de emisiones de gases nocivos o la recuperacion de zonas (suelos,
sedimentos y acuiferos) cuyo contenido en éstos elementos o compuestos
nocivos es con toda seguridad lo suficientemente elevada para que produzcan
a corto y medio plazo efectos negativos en los aspectos citados de salud
humana y medio ambiente, a la vez que se potencian las lineas de

investigacion dirigidas a un mejor conocimiento de las acciones y procesos que

dan lugar al deterioro medioambiental.

Esta estrategia de trabajo de paises y organismos internacionales,
queda reflejada en publicaciones de distinto tipo, como guias, informes o

comunicaciones, de distintos niveles, de las cuales, las que se han considerado

11
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mas relevantes, se pueden encontrar sus referencias en el apartado de
Bibliografia, aunque no se citen en el texto de forma especifica.

12

X N X N X-NN NN N NN N NN N-N-N-XN-N-N-N-N-NNNNNXNNXNXNNXNEKXKENENNELNNERNNZNDNZD:




i

n’

¢

T 1 B ‘rh i

A 2 S 2 42 S S S S S S S
'] ' ¥ ] | ' F 1 ] li ; 1 3 s .

A 2 A A A 2 2 A A B S
3 b g ¢ 't ? v ¢ | wr

q

1

1

Introduccién. 1.3.1. Necesidad de establecer niveles de referencia

1.3.1. Necesidad de establecer niveles de referencia.

El hecho de que la deteccion de puntos o zonas contaminadas por
metales pesados no resulte una tarea facil, se debe principalmente a que, a
diferencia de otros compuestos toxicos, generalmente de naturaleza organica,
su deteccion no es indicativa per se de la existencia de procesos
contaminantes, ya que puede tener un origen natural debido a su presencia en
los materiales que dan lugar al suelo como elementos minoritarios o trazas, de
manera que ademas de por causas antropicas, las acumulaciones de metales
pesados pueden deberse a la actuacion de fendbmenos naturales sobre los
materiales originarios que dan lugar al suelo como son los procesos de
edafizacion a los que se superponen los fendbmenos geologicos externos
clasicos de erosioén, transporte y sedimentacion, que a su vez actuan de distinta
forma segun el clima, la topografia, etc. (Adriano, 2001; Matschullat et al.,
2000: Plant et al., 2001; Salminen y Tarvainen, 1997; Salminen vy
Gregorauskiene, 2000; Tarvainen y Kallio, 2002, ...).

Gran cantidad de autores (Darnley et al., 1995; Darnley, 1997; Plant et
al., 2001; Salminen y Tarvainen, 1997; Salminen y Gregorauskiene, 2000;
Tidball y Ebens, 1976; ... ), proponen el establecimiento de niveles de
concentracion o umbrales para cada elemento que permitan discriminar entre
areas contaminadas y no contaminadas, como solucién al problema, es decir,
delimitar un nivel de referencia o background natural a partir del cual una zona
pueda etiquetarse como contaminada o no, e incluso indicar el grado de

contaminacion al que esta o ha estado sometida.

De esta manera, queda resuelto el problema conceptual de la
delimitacion de zonas contaminadas, dejando en el aire, como cuestion a

resolver, cual es el valor de concentracion que hay que tomar como referencia.

Algunos autores, proponen como valor de referencia general, el
correspondiente a las concentraciones medias de estos elementos en la
corteza terrestre, como las publicadas por Turekian y Wedephol (1961), Taylor
(1964), Taylor y McLennan (1985) o Rudnick y Fontain (1995), pero la mayoria
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los desestiman precisamente por ser valores excesivamente genéricos, que no
reflejan ni las fuentes locales de estos elementos, ni los procesos de
acumulacion, es decir, las litologias concretas sobre las que se desarrolla un
suelo y los distintos procesos de alteracion de rocas y sedimentos y procesos
de edafizacion, que dan lugar a ese suelo. Baste considerar que, desde el
punto de vista de la geoquimica, el término background o nivel base en un area
determinada, se entiende como el valor o intervalo de valores de concentracion
de un elemento o compuesto a partir de los cuales, se supone que existe una
anomalia positiva, en tanto que, desde el punto de vista ambiental lo que se
quiere indicar es el umbral que separa las concentraciones de elementos o
compuestos de origen natural, de las producidas como resultado de las
actividades antropicas. Pese a que, en principio, no parece que exista ningun
problema para la conjuncion de los dos criterios, realmente no es asi, pues lo
gque se considera una anomalia positiva desde el punto de vista geoquimico no
tiene por que serlo desde el punto de vista medioambiental, de manera que los
valores correspondientes a los backgrounds serian diferentes, por lo que lo
normal es que se sobrevalore el background ambiental sobre el geoquimico si
se trabaja a la misma escala, aunque tenderian a converger a medida que esta

se fuese reduciendo.

Como se deduce de lo anterior, al problema de definir un valor limite de
concentracion natural, se anade el de poder generalizarlo al area que se esté

estudiando.

Existen propuestas basadas en el uso de bioindicadores, que reflejen,
tanto cuantitativa como arealmente, de alguna manera las concentraciones
anomalas de elementos y compuestos toxicos para la solucion de ambos
problemas conjuntamente (Caritat et al, 2001; Eberling et al., 2003; Kooistra et
al., 2004; Otvos et al., 2003; ... ), pero, en primer lugar, debido a su propia
naturaleza, detectan los contaminantes cuando éstos han alcanzado ya un
nivel de concentracion lo suficientemente alto como para que queden reflejados
en organismos vivos, y en segundo lugar la forma quimica en la que se

encuentre el elemento es determinante a la hora de ser asimilado (Adriano,
2001; Cances et al., 2003; Thorton, 2002; Wang et al., 2002; Su y Wong, 2003;
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Introduccién. 1.3.1. Necesidad de establecer niveles de referencia

...), con lo que pueden quedar enmascarados los procesos que se quieren
detectar. Este tipo de métodos son adecuados para detectar zonas
contaminadas, pero no para ser usados en tareas de establecimiento de

valores de concentracion natural ni de prevencion de la contaminacion, pues

sobrevalorarian los niveles de referencia.

Visto lo cual, a la hora de acometer un trabajo para el establecimiento de
niveles de referencia y prevencion de la contaminacion, seguimos manteniendo
las incognitas de valor de referencia a tomar y de su representatividad, y por

tanto de la fiabilidad del mismo, al extenderlo a toda el area de estudio

En cuanto al primer aspecto, se han propuesto una serie de soluciones a
través de métodos de normalizacion, que como su propio nombre indica,
consisten en estandarizar los valores de concentracion del elemento bajo
estudio frente a otro elemento o un is6topo estable del mismo, del que se este
seguro que no tiene enriquecimiento antrépico, para, a partir de los datos
normalizados, construir un indice de enriquecimiento o acumulacion por medio
de la relacion entre los valores obtenidos y los considerados naturales (Ciavola
y Covelli, 1994; Covelli y Fontolan, 1995; Grant y Middleton, 1990; i AE s
principio, parece que esta metodologia resulta la mas adecuada para definir
valores de referencia, pero desgraciadamente, en la mayoria de las ocasiones
suele ocurrir que no se dispone de los datos necesarios para ponerla en
practica, bien sea por falta del elemento de comparacion, porque su
concentracion queda por debajo del limite de deteccion, porque la forma
quimica del contaminante en cuestion lo haga mas movil y falsee los resultados
o que la actuacion de procesos geoldgicos externos o antropicos, superpuestos
a los de contaminacion, produzca remociones o acumulaciones de materiales
que proporcionen valores enganosos. No obstante, de cumplirse los requisitos
necesarios, como son disponer de los datos e identificar los procesos que dan
lugar al fraccionamiento, es probablemente el método que da los resultados
mas precisos, aunque su obtencion suponga una mayor complejidad en la
interpretacion de los resultados, asi como una mayor carga economica (Mason

et al.,, 2003; Meng y Maynard, 2001; Turer et al., 2003; Weber y Hryhczuk,
2000; Yohn et al., 2002; ...).
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Ademas de los meétodos anteriores, para obtener los valores de
referencia se han propuesto otros, basados en las relaciones entre las
concentraciones de los contaminantes obtenidas en muestras a diferentes
profundidades en suelos y en el material originario (Cobelo-Garcia y Prego,
2003; Preda y Cox, 2002; Reimann et al. 2000; Reimann et al. 2001; Yohn et
al., 2002; ... ), pero los valores obtenidos son sélo indicativos del
comportamiento y evolucion de la concentracion del elemento en el suelo, no
son lo suficientemente concretos en cuanto a la concentracion natural del
mismo, puesto que los valores de referencia se asignan subjetivamente en

funcion de las variables consideradas (geologia, topografia, etc.).

La complejidad del problema, ha llevado a algunos autores a
preguntarse si realmente se puede obtener un valor real que refleje cual es la
concentracion natural de los metales pesados en una zona determinada.
Matschullat et al. (2000), llegan incluso a publicar un articulo titulado
“Geochemical background — can we calculate it?” , en el que ponen de
manifiesto sus reservas a la hora de reconocer como nivel de referencia

cualquier valor obtenido a traves de los “métodos convencionales”.

Desde un punto de vista mas pragmatico, Tidball y Ebens en 1976
resuelven este problema acunando el termino nivel base regional (regional
baseline), al estudiar una zona fuertemente antropizada y sin grandes
anomalias naturales, de manera que pudieron estimar un valor de fondo en el
que la variabilidad de los datos se debia mas al factor humano que a los
naturales, por lo que el establecimiento de éste nivel de referencia, baseline,
resultaba mas real que si se hubiese realizado en otra zona en la que las
fuentes de variacion (geologia, clima, topografia, etc.) hubieran sido mayores.
Considera como valor de referencia o regional baseline al intervalo
comprendido entre la media geomeétrica £ una desviacion geométrica del 95%
central de la distribucion obtenida, este metodo se sigue utilizando
actualmente, a pesar de sus consideraciones de partida (Chen et al., 1988;

Chen et al., 1999; Ferreira et al., 2001; Salminen y Gregorauskiene, 2000; ...).
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Introduccién. 1.3.1. Necesidad de establecer niveles de referencia

El primer intento, a nivel internacional y escala global, de obtener unos
niveles de referencia para elementos con el fin de proporcionar a las
autoridades la informacién necesaria para establecer la legislacion oportuna y
las lineas de actuacion futuras, se produce en 1996. Auspiciado por la IUGS
(International Union of Geological Sciences) y la UNESCO, se establece
formalmente el grupo de trabajo Global Geochemical Baselines, para coordinar
las actividades cientificas que se desarrollen en este campo. El punto de
partida fue la planificacion de la Global Geochemical Database for
Environmental and Resource Management (Darnley et al, 1995), en la que se
establecen los criterios de muestreo, y tratamiento de datos necesarios para
establecer un nivel de referencia de elementos y compuestos, que pueda ser
utilizado en estudios de contaminacion (Darnley, 1997; Plant et al, 1997; Plant
et al, 2001), también establecen el término geochemical baseline, definiendolo
como el valor de concentracion de un elemento, obtenido siguiendo una serie
de criterios estrictos: tamaino de cuadricula (160x160 km), n® de muestras por
celdilla (5) y metodologia analitica a utilizar. Ademas indican el protocolo a
seguir cuando se quieran integrar datos que hayan sido tomados con mayor

detalle.

A partir del establecimiento del Geochemical baseline, se extiende su
uso y se amplia su contenido, deja de ser un concepto estricto y pasa a
considerarse como el umbral de concentracion de un cierto elemento a partir
del cual se considera que ha habido aportes de origen no natural y por tanto
existe contaminacion (Darnley, 1997; Plant et al. 2001; Salminen y Tarvainen,
1997; Salminen y Gregorauskiene, 2000; ...), de manera que pasa a
considerarse como un equivalente al background desde el punto de vista

medioambiental, con sus mismas ventajas e inconvenientes.

De esta manera, el problema de definir el nivel de referencia, esta vez
bajo el apelativo de geochemical baseline, retorna: obtencion de un valor de
este umbral, que cumpla con la definicion de baseline y sea representativo del
area bajo estudio, aunque ahora queda delimitado a una superficie concreta y
con una estrategia de muestreo e interpretaciéon de datos sistematica, lo que

deja via libre a los investigadores para ensayar otras técnicas de analisis de
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datos, cuyos resultados puedan mejorar la interpretacion y el establecimiento

de los niveles de referencia, baselines o niveles base.

La tendencia general hasta hace unos anos, era representar el nivel
base de una region por un solo valor o intervalo de valores, que se pretendia
fuese representativo de la concentracion de un elemento en dicha region, este
valor o intervalo de valores solia ser la media aritmética de las concentraciones
presentes en las muestras tomadas, en el caso de que se ajustasen a una
distribucion de tipo normal o la media geométrica si se ajustasen a una
lognormal, pero dado que esta es una situacion muy poco frecuente, pues las
distribuciones normales o lognormales en la naturaleza, son mas una
excepcion que una regla (Reimann y Filzmoser, 1999), algunos autores
proponen, como mal menor, el uso de otros parametros mas robustos, en el
sentido estadistico de téermino, como la mediana £ un margen de variacion, que
podria corresponder a los intervalos de confianza (Salminen y Tarvainen, 1997;

Salminen y Gregorauskiene, 2000; ... ).

Al planteamiento excesivamente simplista anterior, se oponen muchos
autores que han puesto de manifiesto la incoherencia de querer representar por
un solo valor el nivel de fondo para los suelos de una region, que normalmente
presenta una distribucion de datos tal, que hace que parametros como la media
O la mediana sean muy poco representativos de la misma, de hecho Salminen
y Tarvainen (1997) y Tarvainen y Kallio (2002), ponen de manifiesto que
existen areas en el Norte de Finlandia, que consideran libres de contaminacion,
en las que las concentraciones de metales pesados son superiores a las que
corresponden al baseline que marca la ley finesa, por lo que proponen la
conveniencia de utilizar no un solo nivel base, sino varios valores de fondo mas
locales para caracterizar a una region (Gregorauskiene y Kardunas, 1997;
Salminen y Tarvainen, 1997; Salminen y Gregorauskiene, 2000, Tarvainen y
Kallio, 2002; De Miguel et al., 2002; ... ). Estos valores locales, pueden estar
referidos a distintas formaciones geoldgicas (De Miguel et al., 2002; Salminen y
Gregorauskiene, 2000; ... ), a la litologia, no sélo desde el punto de vista
mineralogico sino tambien desde el granulométrico (Salminen y Tarvainen,

1998), o cualquier otro factor que se considere. En suma estos métodos se
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Introduccion. 1.3.1. Necesidad de establecer niveles de referencia

basan en la subdivision de la regidon bajo estudio siguiendo los criterios
tradicionales en la linea del analisis de varianza, es decir, creando variables de
control que determinen grupos y estableciendo si existen o no diferencias
significativas entre ellos, para terminar asignando los valores de fondo a un
parametro caracteristico, como pueden ser las medias o las medianas de los

grupos.

A pesar de que el uso de varios niveles base supone una mejora en la
exactitud y representatividad de los mismos, no deja de ser un metodo
artificioso, en el que, por lo arbitrario y subjetivo de la eleccion de las variables
de control a priori, puede inducir a plantear conclusiones sesgadas y por tanto
incorrectas. Por ello, otros autores, hacen notar que el uso de otras
metodologias basadas en el establecimiento de variables de control siguiendo
criterios de probabilidad pueden dar mejor resultado (Dorronsoro et al., 2003), y
planteando que, probablemente, la mejor manera de representar los niveles de
fondo de una region seria a través de un mapa tematico para cada elemento,

realizado a través de técnicas de interpolacion o curvas de Bezier.

En la actualidad, gran parte de los trabajos que se realizan sobre
contaminacion de suelos por metales pesados, estan enfocados desde un
punto de vista de distribucién, comportamiento y relaciones entre elementos, en
ellos se hace uso de técnicas clasicas en geoestadistica. Asi, pueden ser
estimadas las dependencias espaciales (ej. a través de variogramas O
semivariogramas) y la distribucién espacial (ej. por kriging), ademas de calcular
y representar los errores estandar (Grosz et al., 2004; Haapanen et al., 2004;
Lark, 2000; McGrath et al., 2004; Juang et al.,2004;... ), pero como hace notar
Filzmoser (1999) el encontrar cuales son las razones que producen la
distribucion regional de una variable y en que medida lo hacen, es otra

cuestion.

Para el estudio de las causas que dan lugar a una determinada
distribucion regional de una variable y estimar su valor de fondo, se vienen
utilizando técnicas de analisis de datos, cada vez mas complejas desde el

punto de vista matematico, que van desde las correlaciones multiples uni y
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multivariantes (Huisman et al. 1997; Gordeev et al., 2004; Reimann et al. 2001;
Preda y Cox, 2002; ...), hasta el analisis discriminante, el analisis de factores
(De Vivo et al., 1997; Fachinelli et al., 2001; Filzmoser, 1999; Gallego et al.
2002) o el analisis de clusters (Bandyopadhadyay, 2004; Buurman et al., 2004;
Farber y Kadmon, 2003; Globocanin et al., 2004; Lacassie et al., 2004; Meng y
Maynard, 2001; Meyer et al., 2004; Motelay-Massei et al., 2004; Tayfur et al.,
2003; Therfeld et al., 2003; Yucer y Demil, 2004; Zhang, Y.G. et al., 2004;
Zhang, B. et al., 2004,...) e incluso técnicas de analisis de Fourier (Gallego et
al., 2002). En estos trabajos se suele buscar la identificacion de las fuentes de
contaminantes y el modo en el que se distribuyen, a partir de las relaciones
existentes entre ellos y con otras variables explicativas (geologia, topografia,
etc.), de forma que se toman como puntos fuente de contaminantes los
correspondientes a los valores extremos y su distribucion se explica a partir del
comportamiento general. Este tipo de metodologias resultan muy utiles a la
hora de reducir la dimensionalidad de variables o datos, es decir, estimar el
comportamiento general y las relaciones entre las variables, y por tanto de la
mayoria de los datos, de forma que resulte mas facil la interpretacion de los
resultados, pero es aqui precisamente donde éstos métodos tienen su punto
debil, pues la reduccion de dimensionalidad conlleva una pérdida de
informacion, de manera que los valores locales pierden importancia frente a los
generales, por lo que al aplicarlos a estudios sobre contaminacion
encontrariamos que se les resta influencia a los valores discordantes o puntos
discolos, que corresponderian a los puntos clave y tienden a uniformizar los

demas.
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Introduccién. 1.3.2. Justificacion del desarrollo de nuevas metodologias

1.3.2. Estado actual y justificacion del desarrollo de nuevas metodologias.

Tal y como se ha podido observar en el capitulo anterior, el hecho de
utilizar con profusion los métodos estadisticos en estudios de contaminacion de
suelos, se debe a que, en muchos casos, el comportamiento del fendmeno
objeto de estudio es demasiado complejo, o no se dispone de la suficiente
informacién, para explicarlo mediante una sucesion de procesos fisico-
quimicos, es decir que no se conocen con el suficiente detalle o profundidad,
cOmo actuan los procesos que dan lugar a los resultados finales ni qué grado
de influencia tienen en ellos. Por ello, se ha incrementado el uso de técnicas de
creciente sofisticacion estadistico-matematica, en algunos casos con el fin de
establecer las pautas de comportamiento generales, y a partir de ellas, clarificar
los criterios de actuacion para abordar problemas concretos (Abonyi y Szeifert,
2003: De Vivo et al., 1997; Fachinelli et al., 2001; Globocanin et al., 2004;
Farber y Kadmon, 2003; Filzmoser, 1999; Lacassie et al., 2004); Lin y Chen,
2004; Meng y Maynard, 2001; Meyer et al., 2004; Motelay-Massei et al., 2004;
Thierfeld et al., 2003; Yucel y Demir, 2004; ...), y en otros aplicando
directamente la nueva informacion para inferir comportamientos y establecer

conclusiones (Gallego et al., 2002; Gordeev et al., 2004; Huisman et al. 1997;
Preda y Cox, 2002; Reimann et al. 2001; ...).

Se debe tener en cuenta que, a diferencia de otros trabajos, en los que
se suelen medir las respuestas de una variable frente a los cambios de un
factor conocido, en este caso, de lo que se dispone es de una serie de datos o
valores que son el resultado de la accidbn o acciones, en algunos casos
superpuestas, de varios fenédmenos o factores, de los que no se tiene una idea
exacta de como actian ni de con qué intensidad lo hacen, por lo que las
técnicas de reduccion de dimensionalidad y de analisis de datos que se vienen
utilizando, en general, no estan produciendo resultados satisfactorios, ya que la
falta de conocimiento sobre coémo actuan de forma cuantitativa los fendmenos
implicados, sus interrelaciones y su posible superposicion, obliga a hacer uso
de una serie de supuestos sobre el comportamiento de las variables y los

factores de variacién, que, en el mejor de los casos, hacen imprecisa la

interpretacion de los resultados.
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Si exponemos de manera esquematica el problema en cuestion,
identificando las fuentes de contaminantes, los procesos que pueden dar lugar
a su concentracion y cuales son los factores que pueden influir en su

redistribucion obtenemos el cuadro siguiente:

1°.- El origen de los elementos contaminantes puede tener dos
fuentes primarias:
a) Sustrato geoldgico.

b) Aportaciones de origen antropico.

2°.- Los elementos contaminantes pueden concentrarse en
determinadas zonas por:
a) Causas naturales, por procesos de sedimentacion o por
procesos de edafizacion.
b) Causas antropicas, como cercania a la fuente de produccion
del contaminante o vertidos.
Ademas, pueden producirse redistribuciones superficiales de
contaminantes debido a la actuacion de procesos, los de tipo geoldgico externo

fundamentalmente, y en profundidad, por procesos edaficos.

3°.- Debido a la evolucion del desarrollo social y la mejora de los
rendimientos industriales, el tipo, la calidad y la distribucion areal de los

contaminantes puede variar con el tiempo.

De |la observacion del cuadro anterior, se puede concluir que a la hora

de estudiar los procesos de contaminacion:

1°.- Las relaciones entre las concentraciones de distintos contaminantes
en conjunto, no tienen por que existir, y si existieran, ser lineales, debido a la

variabilidad del sustrato y a la del origen y distribucion de los contaminantes.

2°.- La unica informacion directa y cuantitativa disponible sobre la

condicion de punto contaminado o no y sobre la distribucion de la
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Introduccién. 1.3.2. Justificacion del desarrollo de nuevas metodologias

contaminacion se encuentra incluida en los datos de concentraciones de los

elementos contaminantes y en la localizacion geografica de los puntos

muestrales.

Lo cual invalida el uso generalizado de las técnicas estadisticas o geo-
matematicas uni o multivariantes convencionales en este tipo de trabajos, pues
éstas consideran, en mayor o menor medida, que debe existir una relacion en

el comportamiento de las variables en su conjunto, asi:

Las técnicas univariantes exigen un buen ajuste de los datos a un
modelo conocido, pues de otra forma los parametros clasicos que definen la
funcién de distribucién y de probabilidad (media, mediana, desviacion tipica u
otros momentos), no son representativos de la misma, ademas, otros
parametros de uso comun en otras areas, basicamente en econometria, como
la mediala o los indices de concentracion (Gini, Theil, etc.), nos indican sodlo la
existencia o no de homogeneidad en el reparto de los valores, es decir, el

grado de agrupacion que presentan los datos en la distribucion.

Las técnicas multivariantes presuponen la existencia de algun tipo de

relacién entre las variables, o que estas se ajustan bien a un modelo de

distribucién clasico (normal, lognormal, etc.)

El analisis discriminante busca una combinaciéon lineal entre variables
que produzca las maximas diferencias entre grupos previamente definidos, lo
cual obliga reducir la dimensionalidad de las variables y a elegir de forma
subjetiva los grupos, lo que conlleva una pérdida de informacion por la
reduccion de dimensionalidad de las variables y porque la funcion discriminante
obtenida persigue el objetivo de adaptarse a la mayor parte de los datos, con lo

cual pierde precision local y da mas influencia a los datos que se ajusten al

modelo previo que a los que no lo hagan.

El analisis de factores intenta localizar grupos homogéneos de variables
a partir de un grupo mayor, los grupos se forman con las variables muy

correlacionadas entre si, y establece la estructura de los factores a partir de
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Introduccion. 1.3.2. Justificacion del desarrollo de nuevas metodologias

matrices de correlacion y covarianza, lo que implica la presuposicion de
existencia de algun tipo de relacion entre las variables, asi como una pérdida
de informacion al reducir la dimensionalidad al igual que el analisis
discriminante. ademas, a travées de ésta técnica, sb6lo se distinguen como
valores anomalos los outliers, no los inliers (datos anémalos cuyo valor no es lo
suficientemente alto como para producir cambios detectables en los resultados

del analisis, pero que lo desvirtuan o le hacen perder exactitud).

Mencion aparte merece el analisis de clusters, que busca la division de
los datos en subgrupos en base a criterios de similaridad entre todos los puntos
muestrales y todas las variables consideradas. Las medidas de similaridad se
hacen en base a correlaciones, distancias medias, euclidianas, etc.. Este
metodo parece el mas adecuado, desde el punto de vista conceptual, para la
deteccion de puntos contaminados, pues a partir de su aplicacion, al menos en
teoria, deberian distribuirse los datos ,y por tanto agruparse, de distinta manera
los puntos que estan contaminados y los que no lo estan, dando lugar a
agrupaciones homogéneas naturales a un cierto nivel, y encontrandose en
niveles sucesivos, las agrupaciones correspondientes a los puntos afectados
por un cierto grado de contaminacion, acorde con la distancia de separacion de

los subgrupos previos.

Pese a lo expuesto, el uso de éste método desde un punto de vista
estricto, presenta algunos inconvenientes serios, el primero consiste en la
exigencia de utilizacion conjunta de mas de una variable (todas o parte de las
disponibles) para su calculo, y algunas de ellas, como el tipo de suelo o la
litologia subyacente, son de tipo cualitativo, y su transformacién a cuantitativa
va acompanada de un error que interfiere en la interpretacion de los resultados.

Y un segundo relacionado con el método de agrupacion utilizado, resultando:

a) Si se utilizan los algoritmos de k-medias se esta obligado a definir un

numero maximo de agrupaciones de forma subjetiva

b) Los algoritmos de tipo jerarquico, funcionan de forma iterativa, van

produciendo agrupaciones de mayor similitud hasta terminar dando lugar a un
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Introduccién. 1.3.2. Justificacién del desarrollo de nuevas metodologias

solo grupo, presentandose entonces la necesidad de elegir subjetivamente el

nivel o niveles que determinan los grupos homogéneos que se buscan.

Desde el punto de vista de este trabajo, estos métodos, deberian usarse
Gnicamente para reduccion de la dimensionalidad de datos o de variables
previo al planteamiento del problema de forma definitiva, en el estudio de
fenémenos complejos como analisis exploratorio, para inferir cuales son los

procesos que influyen en mayor medida en el fendmeno o, como confirmacion

de hipotesis.

Como se deduce de lo anterior, para el estudio de fendbmenos como el
citado, u otros de problematica similar, se hace necesario el desarrollo de
nuevas metodologias que, al menos en principio, no hagan uso de supuestos
que puedan ser erroneos y desvirtien las interpretaciones, asi como el
planteamiento de expectativas y el establecimiento de conceptos mas acordes

con la informacién disponible.

.
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Introduccion. 1.4. Objetivos concretos

1.4. Objetivos concretos.

Una vez identificados los problemas que se presentan a la hora de
identificar suelos contaminados, estimar el grado de contaminacion vy
generalizar los valores de referencia. En este trabajo se van a proponer tres

objetivos que se supone mejoren el conocimiento en las tareas citadas:

1° Definir el concepto de niveles caracteristicos como los intervalos de

valores de las concentraciones de metales pesados que guardan una mayor

similitud en agrupaciones de puntos muestrales realizadas en base a variables

explicativas (ej. Litologia, topografia, clima, etc.).

2° Desarrollar la metodologia de analisis de datos necesaria para poder

agrupar de forma objetiva las muestras y eventualmente realizar una

clasificacion.

3° |Jna vez caracterizadas las concentraciones normales de los distintos
elementos, niveles caracteristicos, en base a ellos localizar zonas de
concentracidn andémala, que permita aseverar si se trata de puntos

contaminados o no y en caso de que resulten positivos inferir en que medida lo

estan.

4° Ajustar un sistema de umbralizacion que permita representar y
extender los niveles de referencia (baselines) a otras escalas de trabajo,

siguiendo criterios de maximizacion de su probabilidad de aparicion.
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Metodologia. 2.2. Condiciones a cumplir por una nueva metodologia

2.2. Condiciones a cumplir por una nueva metodologia.

Tal y como se ha planteado el problema en el capitulo anterior, la

metodologia a desarrollar debe de cumplir una serie de condiciones:

a) Estar libre de supuestos de comportamiento previos, pues no se

puede afirmar a priori que las variables sigan una distribucion determinada, ni

que existan relaciones funcionales entre ellas.

b) El establecimiento de grupos de datos homogéneos debe hacerse con
el minimo de pérdida de informacién, siguiendo criterios de similaridad, que
permitan su explicacion a partir de la distribucion de los factores condicionantes
o patrones explicativos. Ademas debe asumir una cierta heterogeneidad tanto

en el factor explicativo como en el muestreo.

c) Ha ser sensible tanto a los outliers (valores extremos) como a los
inliers (valores anémalos situados en el interior de la distribucion), no

detectables por métodos convencionales.

d) Debe de ser compatible, en la medida de lo posible, con los métodos

que se han venido utilizando hasta ahora.

Por lo tanto, el cumplimiento de estas condiciones, implica:

1°) Estudiar las variables por métodos libres de cualquier supuesto de

comportamiento a priori.

2°) Desarrollar un método de agrupacion que siga simultaneamente criterios de

similaridad y continuidad.

3°) Elaborar un sistema de deteccion de outliers e inliers.

4°) Proponer un método de integraciéon de datos que haga compatibles los

resultados con otras metodologias.
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En cuanto al punto 1°, se puede afirmar que el estudio de las variables
una a una y por separado mediante el uso de técnicas no paramétricas, parece
ser la solucion mas idonea, pues esta libre de cualquier supuesto de ajuste a
un tipo de distribucion predeterminada asi como de cualquier supuesto de

relacion funcional entre ellas.

La propuesta de estudiar las variables por separado, puede parecer
equivocada desde el punto de vista de los trabajos tradicionales, pues se trata
de técnicas univariantes que no aportan nada al conocimiento sobre cuales son
las relaciones existentes entre los distintos elementos contaminantes y de su
comportamiento en conjunto, pero hay que tener en cuenta que el uso de las
técnicas de analisis multivariante, tanto las tradicionales (De Vivo et al., 1997;
Fachinelli et al., 2001; Filzmoser, 1999; Gallego et al. 2002; Gordeev et al.,
2004; Huisman et al. 1997; Reimann et al. 2001; Preda y Cox, 2002; ...) como
las modificaciones y desarrollos recientes (Buurman et al. 2004; Farber y
Kadmon, 2003; Globocanin et al, 2004; Lacassie et al. 2004; Meng y Maynard,
2001; Meyer et al., 2004; Motelay-Massei et al., 2004; Tayfur et al., 2003;
Therfeld et al., 2003; Yucer y Demil, 2004; ...), suponen en definitiva, el
establecimiento de una estructura general de comportamiento de las variables
en base a las relaciones existentes entre ellas, lo que ademas de producir una
péerdida de informacion, que puede ser crucial, debida a la reduccion de
dimensionalidad de datos y variables, a los efectos de este trabajo se traducen
en una serie de supuestos que estan en contra de las observaciones y el

conocimiento previo disponible:

a) Continuidad de las variables, no considerando de esta manera la
existencia de umbrales, geoquimicos, como los que se pueden producir en
contactos entre materiales de composicion muy diferente como pueden ser una
roca ignea basica, una metamodrfica o una sedimentaria, o de rupturas vy

cambios de pendiente entre otros.

b) Existencia de relaciones funcionales en el conjunto de los datos, ya

que la estructura obtenida, es la resultante de la combinacion de todos los
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Metodologia. 2.2. Condiciones a cumplir por una nueva metodologia

valores disponibles, considerando asi, de manera implicita, que las relaciones
entre las concentraciones de los distintos elementos contaminantes es parecida
en todos los tipos de sustrato o roca, que la alteracion de distintos minerales, y

por tanto la liberacion de elementos contaminantes, sigue una dinamica similar,

etc.

Aunque, en aquellos casos en los que se den las condiciones adecuadas
de homogeneidad de sustrato, como de condiciones del medio, las técnicas de

analisis multivariante se puedan aplicar con buenos resultados.

Los tres puntos siguientes: 2°) Desarrollo de un método de agrupacion
que siga simultdneamente criterios de similitud y continuidad. 3°) Elaboracion
de un sistema de deteccidn de outliers e inliers. y 4°) Propuesta de un meéetodo
de integracion de datos que haga compatibles los resultados con otras
metodologias. No presentan una solucion tan facil como el primero pues exigen
el desarrollo de nuevas metodologias de calculo, que se abordan el los

capitulos siguientes.
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Metodologia. 2.3. Propuesta de un sistema de agrupacion

2.3. Propuesta de un sistema de agrupacion.

Tal y como se refleja en los objetivos de este trabajo, la definicion de
niveles caracteristicos, pasa por conseguir un método de agrupacion de datos
tal, que los subgrupos de datos resultantes cumplan la propiedad de que cada
elemento que pertenezca a un grupo se parezca mas al resto de los
componentes de ese grupo que a los de otro, por proximo que se encuentre, y
sin hacer uso de condiciones aprioristicas, que supongan un comportamiento
predeterminado de las variables y que por tanto puedan introducir un sesgo en
la interpretacion de los valores resultantes. Es decir, se busca un metodo que
establezca una serie de agrupaciones de valores que por su similitud individual
y su independencia con respecto a grupos adyacentes permita considerar

homogéneos a los valores que lo constituyen.

Normalmente, cuando se dispone de un conjunto de datos en los que se
desea establecer subgrupos o clasificarlos, se suele hacer uso de criterios o
medidas de semejanza, que en el caso de variables cuantitativas se basan en
un criterio de minimizacion de las diferencias o distancias existentes entre los
valores entre si o con respecto a un parametro. Para la obtencion de estas
medidas de distancias o semejanzas, hay multitud de sistemas propuestos:
distancias de Cook, euclidianas, de Mahalanobis, de Matushita, etc., a partir de
las cuales se pueden agrupar los datos en funciéon de su parecido, desde el
punto de vista de que existan menos diferencias entre ellos, siguiendo un
método especifico de calculo para cada una de ellas. Las agrupaciones
resultantes, se realizan mediante iteraciones, de manera que se van
estableciendo agrupaciones a distintos niveles en cada iteracion, quedando
reflejado el factor de semejanza a través de la distancia que separa a un nuevo
punto o agrupacién de un subgrupo previamente establecido. En tanto que,
cuando se trata de variables cualitativas, se utilizan las llamadas distancias de

Hamming, que consisten en el contaje y comparacion de de atributos diferentes

para cada muestra.

Estos métodos que, aparentemente suponen la solucion al problema que

se plantea, de hecho su uso es cada vez mas comun tanto en el campo en el
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Metodologia. 2.3. Propuesta de un sistema de agrupaciéon

gque nos movemos como en otros similares (Bandyopadhadyay, 2004; Buurman
et al., 2004; Farber y Kadmon, 2003; Globocanin et al., 2004; Lacassie ef al.,
2004; Meng y Maynard, 2001; Meyer et al., 2004; Motelay-Massei et al., 2004;
Tayfur et al., 2003; Therfeld et al., 2003; Yucer y Demil, 2004; Zhang, Y.G. et
al., 2004; Zhang, B. et al., 2004,;...) se incluyen en los llamados métodos de
analisis de clusters., que como ya se ha visto anteriormente presentan varios

iInconvenientes para su uso generalizado.

1°.- El tipo de medida de similaridad a utilizar, ya que segun se tome una
u otra, ej. euclidianas o de Mahalanobis, los resultados pueden ser diferentes,
debido a que cada una de ellas sigue un meétodo de calculo diferente,
asumiendo por tanto un comportamiento predeterminado de las variables, lo

cual esta en contra del planteamiento inicial.

2°.- Independientemente del sistema de obtencidon de similaridades
(distancias), todas ellas parten del supuesto de que se esta trabajando con una
distribucion continua y en la mayoria de los casos multivariante, lo que
presupone un cierto grado de relacion a priori de las variables (colinearidad o
covariacion), de manera que si no existe tal relacibn obtenemos unos

resultados sesgados de muy dificil interpretacion.

3°.- La conveniencia de estandarizar o normalizar las variables, para que
en el calculo de las similitudes no se les conceda mas importancia a unas que

a otras, pues si se realiza la estandarizacion se pierde precision.

4° - El orden de introduccion de las variables puede influir en el
resultado, ya que el calculo de las similaridades al anadir una nueva variable,

esta condicionado por los calculos previos.

5°- Sea cual sea el método de clustering utilizado, k-medias o
jerarquico, obliga a decidir de forma subjetiva los grupos homogéneos que se
persiguen, el primero por definir desde el inicio el numero de grupos resultantes
y el segundo por obligar a decidir subjetivamente en qué iteracion se considera

que estan formados los grupos homogéneos.
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Metodologia. 2.3. Propuesta de un sistema de agrupacion

Pese a los inconvenientes citados, los meétodos que produzcan
agrupaciones homogéneas, conceptualmente parecen los mas adecuados para
trabajos como el presente, hay que recordar que se parte de la hipdtesis de
que fenémenos iguales que actuan de idéntica manera, con la misma
intensidad y en el mismo orden dan lugar a resultados idénticos, y por tanto
este comportamiento debe quedar reflejado en una cierta similitud en los datos

obtenidos, lo que obliga a hacer una serie de correcciones en los

planteamientos clasicos de los analisis de clusters:

1°.- No presuponer la existencia de una relacion estadistica o funcional

entre las distintas variables.

2° - No considerar a priori que las variables se ajustan a un tipo de

distribucion definida ni que son continuas.

Estas correcciones obligan a:

1°.- Estudiar las variables una a una y por separado, dejando las

consideraciones sobre relaciones entre ellas para mas tarde.

20 _ Desarrollar un sistema nuevo de calculo de similitudes o distancias,

que no se vea afectado por supuestos de comportamiento y continuidad de los

datos.

La primera correccion es facil de realizar, en tanto que la segunda

requiere un esfuerzo un poco mayor.

Como ya se ha citado, existen numerosas medidas de similitud, pero
todas ellas presuponen un comportamiento continuo de la variable o un cierto
grado de ajuste a una distribucién conocida. En el caso de éste tipo de
trabajos, en el que podemos encontrar una variabilidad de datos tal que sugiere
en muchos casos la existencia de varias poblaciones mezcladas, -hay que

recordar que algunos autores como Salminen y Tarvainen (1997), Salminen y
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Gregorauskiene (2000), etc., proponen el uso de varios niveles de referencia-,
la medida de similitud que se proponga debe seguir otros derroteros, de forma
que el criterio a seguir no suponga necesariamente un comportamiento

continuo y mas o menos lineal de las variables en cuestion.

Partiendo de la base de que la informacion de cualquier tipo contenida
en una variable reside en la distribucion de la misma, se deduce facilmente que
los parametros clasicos, como la media, la desviacién tipica, otros momentos,
la mediana o la moda, aportan muy poca informacién si los datos no se ajustan
a una distribucion conocida, normal, lognormal, etc., pues pierden tanto sus
propiedades de inferencia, como su significado conceptual, pasando a ser
meros indicadores del comportamiento general de los datos que en el mejor de
los casos solo aportan informacion cualitativa, como puede verse en la Figura
2, en la que puede verse cuales serian las distribuciones normales vy
lognormales correspondientes a las medias y desviaciones obtenidas, asi como
comparar los valores correspondientes a la media y a la mediana, resultando
que el 50% de los datos tiene valores iguales o inferiores a 66.00 y el valor

medio asignado es de 176.56.

e . e — e e —i

| Quantiles ' Moments f

100.0% maximum 7530,0 Mean 176,56162

99.5% 6970,0 Std Dev 730,0359

97.5% 1750,0 Std Err Mean 43,706106

90.0% 115,0 upper 95% Mean 262,59857

75.0% quartile 89,0 lower 95% Mean 90,524665

50.0% median 66,0 N 279

25.0% quartile 46,0 Sum Wagt 279

10.0% 31,0 Sum 49260,692

0 1000 3000 5000 7000 2.5% 21,0 Variance 532952,42
0.5% 56 Skewness 7,602706

SRR T i R 0.0% minimum 0,0 Kurtosis 61,911104
Normal(176,562,730,036) cV 413.47372
— LogNormal(4,22927,0,81433) N Missing s

Fig. 2. Estadistica descriptiva del Cr.
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Metodologia. 2.3. Propuesta de un sistema de agrupacion

En otras disciplinas como la econometria frecuentemente se anaden a

las tablas de la estadistica descriptiva otros parametros e indices de

concentracion, como:

s Mediala (MI), valor de la variable tal que la suma de las
observaciones mayores que él es igual a la suma de las

observaciones menores que el.

v indice de Gini, alcanza valores entre 0 y 1, el valor 0 indica
concentracion minima, por tanto la muestra esta uniformemente
repartida a lo largo de todo el rango, y el 1 concentracion
maxima, de forma que un soélo valor acumula el 100% de los

datos. Se calcula a partir de la Curva de Lorentz.

B indice de Theil, que se basa en la entropia (medida de

desorden) de la distribuciéon de frecuencias, obteniendose a

partir de la formula:

T =1 + (X pi*log(pi)/log(n))

Donde:
pi es el procentaje que representa el valor i frente a

la muestra total.

Al igual que el indice de Gini, alcanza valores entre 0 y 1, el O indica

concentracion minima y el 1 concentracion maxima.

Estas medidas de concentracion o agrupamiento, proporcionan Mmas
informacidén sobre la distribuciéon de los datos, indicando en el caso de la
mediala donde se encuentran situados los valores mas altos y mas bajos, y en
el caso de los indices de Gini y Theil el grado de concentracion o dispersion
general, pero no dan mas que una informacién vaga de cuales son las zonas
de mayor densidad de puntos, aunque algunos autores proponen métodos de
segmentacion o agrupacion de los datos para delimitar las agrupaciones de

concentraciones similares, Akita (2003) utiliza criterios aprioristicos similares a
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los clasicos de analisis de varianza, Dikhanov (1996) utiliza los cuantiles, Kapur

y Kesawan (1992) y Reesor y McLeish (2002) proponen métodos multivariantes

y transformaciones de las variables, etc.. Pero en definitiva, estas propuestas,

en lo que a este trabajo se refiere, se diferencian muy poco de las técnicas ya

comentadas que parten de supuestos aprioristicos.

Visto lo anterior, se confirma que no existe ningun método que permita

crear agrupaciones de datos de manera objetiva, sin hacer ningun tipo de

suposicion a prioi, por lo que para su desarrollo hay que partir de cero.

46

Para ello, se considera:

a)

b)

Las agrupaciones homogéneas, estan refrendadas
matematicamente por las teorias de puntos autoconsistentes vy
puntos principales de Flury (1993 y 1995) y Tarpey (1998 y
2000), que definen puntos principales como el conjunto de k
puntos que representa oOptimamente una distribucidon en
terminos de error cuadratico medio y puntos autoconsistentes
al conjunto de k puntos que coinciden con su media
condicionada a los dominios de atraccibn que generan de
acuerdo con la distancia minimal (Gonzalez Caballero y Peralta
Saez, 2003). Es decir, que los conjuntos de puntos resultantes
de una eventual agrupacion, contienen un punto principal y que
sus limites estan fijados por los dominios de atraccion que éste
genera o Dominios de Voronoi, lo que en definitiva supone una
serie de agrupaciones de puntos o valores que cumplen la
condicion de parecerse mas entre si que a cualquier otro punto

o valor que pertenezca a un grupo distinto.

Las agrupaciones que se obtengan no deben sufrir pérdida de
informacién o distorsion de la misma, lo que equivale a que la
entropia correspondiente a la distribucidbn completa calculada

de forma discreta, sea igual a la de la suma de las entropias de
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los grupos resultantes, pudiendo medir la entropia a través de

a

l! !

los indices de Theill.

_ﬂ i

De esta manera se dispone, desde el punto de vista matematico, de los

dos criterios necesarios para establecer las agrupaciones, uno derivado de los

-y s

indices de concentracion de Theil, pues las agrupaciones que se obtengan

deben cumplir que la entropia de la distribucién no varia al realizar su calculo

en forma discreta (punto a punto) o en intervalos, con lo cual se demuestra que
no hay pérdida de informacién en los grupos y un segundo, basado en las
teorias de puntos principales, que obliga a que los puntos o valores incluidos

en un mismo grupo cumplan la condicion de parecerse mas entre si que a otro

r.

punto perteneciente a un intervalo diferente.

y

Tanto Flury como Tarpey, destacan en sus trabajos la enorme dificultad
que supone la obtencion de los puntos principales de una distribucion de

tamafno medio, pues se basan en métodos de calculo iterativos del tipo k-

"

medias, que necesitan mucho tiempo de calculo y un uso intensivo de

ordenador.

Pero si se enfoca el problema de otra manera, haciendo uso de la
filosofia de la teoria de la informacién (Shannon, 1948), se puede simplificar el

problema del calculo sensiblemente.

ENTROPIA DE SHANON

El concepto de entropia de un sistema fisico fue introducido por primera vez

¢

por Clausius en 1864 como una medida del desorden del sistema, que puede

¥

\E

expresarse en términos de otras macrocoordenadas que si pueden medirse de forma

v

directa. No obstante, este concepto clasico de entropia de Clausius no era de

¢ i L3 ‘s . y y - y y 4 y ¥ y S W w- |

y -

naturaleza probabilistica, y fue Bolzmann en 1896 quien definid la entropia en
termodinamica estadistica como una medida de las posiciones y velocidades de todas
0 las particulas incluidas en el sistema fisico, enfatizando asi su significado

> probabilistica.
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En base al desarrollo de |la teoria de la probabilidad durante la primera mitad
del siglo XX, Shannon introdujo en 1948 la entropia en abstracto, por analogia con la
expresion de Bolzmann, como una medida de la incertidumbre de experimentos
probabilisticas arbitrarios, es decir una medida cuantitativa sobre la cantidad de
informacion proporcionada por el experimento. Esto permitié a Kullback y Leibler

(1951) definir la divergencia como una medida de la distancia entre dos poblaciones.

Consideremos un experimento aleatorio cuyos posibles resultados son a4, a,,
..., an con probabilidades respectivas p4, p2, ..., Pn (pi20, 1=1,2,...,n, p1+po+---+p,=1).
Es evidente que dicho experimento puede representarse mediante una variable
aleatoria X con funciéon de masa P(X= a;)=p;. Se denomina entropia de la variable X a

la expresion:

N
H(X) Z_pr log p,

i=]

Los logaritmos se pueden tomar respecto a cualquier base que sea mayor que
la unidad. De hecho, si se toma en base dos, a la unidad correspondiente se le
denomina BIT (Binary digit) y puede definirse como la entropia correspondiente a una

variable aleatoria con dos resultados equiprobables:

DEEET S5 P
H(X)=~—log, -~ log, —=log, 2 =1BIT

Si se toman en base 10, como es usual, la unidad correspondiente se
denomina DIT (Decimal digit o unidad de Hartley) y se define como la entropia de una

variable aleatoria con diez resultados equiprobables:

H(X)=——1—10g10—1— ----- Llogmi=10gmlO=1DIT

10 10 10 10

Si se toman logaritmos neperianos, la unidad correspondiente se denomina
NAT y su interpretacion encaja entro de la entropia como medida de la incertidumbre

asociada a variables aleatorias continuas.

48



® 7

L | -'E?- -,

A 45

_ !'._‘ 4 1.8 1
| 1 . | 4

h’v‘_‘  ig—

- -
v

Metodologia. 2.3. Propuesta de un sistema de agrupacion

ESTIMACION DE ENTROPIAS (IGUALDAD DE DIVERSIDADES)

El concepto de diversidad aparece en numerosos campos de investigacion
asociado siempre a la idea de variabilidad de los elementos de una determinada
poblaciéon. Asi, la entropia de Shannon permite cuantificar esta diversidad desde un
punto de vista tedrico, pero puede suceder que no se conozca su valor mas que a
nivel muestral, siendo necesario desarrollar expresiones para estimar de forma optima
la entropia de toda la poblacion. En nuestra situacion, dado que los tamanos
muestrales son suficientemente grandes, el estadistico para el contraste

Ho: H(®) = Dy
Hy: H(®) # Dy

viene dado por:

_Nn[H(6)-D,]

O

L

siendo

6’ =Y p,(logp) —H(O)
=]

la estimacion de la varianza. Su distribucion asintética se ajusta por el teorema de

Slutsky (Ferguson, 1996) a un modelo Gausiano tipificado.

lgualmente, una vez calculadas las entropias para diferentes elementos, el

objetivo siguiente consiste en averiguar si existen diferencias significativas entre ellas,
es decir si la pérdida de informaciéon consecuencia de los distintos métodos de
agrupacion son dignas de tenerse en cuenta. Para ello contrastaremos la hipotesis
nula

Ho: H(®4) = H(O,)
frente a la alternativa

Hi: H(®,) # H(O®,)

Dado que el tamafno muestral es en todos los casos grande (n=278), se

utilizara el siguiente estadistico de contraste (Pardo, 1997):
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, _ s [H(6)—H(,)

A2 A2
\/nzol +no,

donde n; denota el tamano muestral y s;? es la cuasivarianza muestral asociada a la
entropia H(®;), que se distribuye asintéticamente segun una normal N(0,1). Como n=

n, = 278, la expresion del estadistico queda reducida a:

H(6,) - H(6,)

A2 , A2
\/0'l + O,

Z =16,67333

ASi:

1°.- Si se ordenan los datos en forma creciente, obtenemos una
sucesion de valores en la que los datos quedan situados de forma que los mas
parecidos, es decir los que guardan mayor similitud, se encuentran mas

proximos.

2°- Si en vez de utilizar el criterio tradicional de calcular las
diferencias/similitudes entre puntos y estudiar la distribucion de los dominios
obtenidos sobre los valores, se estudia el comportamiento de las distancias
entre puntos consecutivos, se observa que los valores quedan agrupados

automaticamente entre maximos relativos de las distancias calculadas.

Siguiendo este planteamiento, se obtienen agrupaciones que cumplen
las condiciones impuestas, en primer lugar no hay pérdida de informacion, lo
que queda demostrado a los efectos de este trabajo en que no hay variacion en
los indices de Theil y por tanto en la entropia de la distribucién, y ademas los
valores quedan agrupados siguiendo un criterio de maxima similitud puesto que
el valor medio de cada una de estas agrupaciones constituye un punto principal
de la distribucion de los mismos, resultando agrupaciones autoconsistentes
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