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RESUMO

RANGEL, Bernardo Rolim. A Aplicac&o de Machine Learning Supervisionada para
a predicdo de carbono organico no Atlantico Sul a partir de dados fisiograficos e
taxas de sedimentacdo. 2021. 89 f. Trabalho Final de Curso (Geologia) —
Departamento de Geologia, Instituto de Geociéncias, Universidade Federal do Rio de
Janeiro, Rio de Janeiro.

Modelos de facies organica sao pecas fundamentais no contexto da industria do petréleo
e gas, sobretudo na fase exploratéria. Muitos dos alvos estratigraficos visados durante
essa fase sdo do Cretaceo, periodo no qual o Oceano Atlantico teve origem e quando
acumulacbes anbmalas episédicas de carbono organico (CO) ocorreram nos
sedimentos marinhos desta bacia oceanica recém-formada. Muitos fatores/forcantes
sdo sabidamente relevantes para o acimulo de carbono organico nos oceanos e fazem
parte da modelagem de facies orgéanica. Entretanto, é desconhecido o papel da
fisiografia e taxas de sedimentacdo na acumulacdo de carbono organico em bacias
ocednicas. O objetivo deste trabalho foi avaliar a contribuicdo de fatores fisiograficos -
latitude, paleobatimetria e distancias para a linha de costa — e taxas de sedimentacao
na acumulagédo de carbono orgénico nas margens opostas do Atlantico Sul/Equatorial
através do desenvolvimento e aplicacdo de modelo regressivo associado a Machine
Learning supervisionada. Para tal, foram testados 19 modelos regressivos com base em
dados em dados de 7 testemunhos obtidos em expedigbes do DSDP e ODP. Uma
primeira analise dos padrdes de distribuicdo do CO nos testemunhos estudados mostrou
gue a acumulacdo de carbono orgénico entre as duas margens do Atlantico
Sul/Equatorial foi significantemente distinta, 0 que pode ser atribuido a atuagdo de
processos especificos associados, sobretudo, a dindmica de massas d’aguas, dinamica
atmosférica e evolugao paleobatimétrica. O modelo preditivo com melhor performance
(R?=0,69; RMSE = 2,73) foi uma regresséao de processo gaussiano, com funcéo kernel
racional quadratica. A aplicacdo desse modelo em dataset de teste resultou em menores
coeficientes de determinagdo, com R? = 0,37. Apesar da boa performance do modelo
regressivo escolhido e do seu potencial para predizer teores de carbono organico a partir
de fatores fisiograficos e taxas de sedimentagédo, 0 mesmo demonstrou-se pouco flexivel
para adaptagOes diferentes do contexto do treinamento. A piora da performance da
aplicacdo do modelo em dataset de teste sugere que os fatores fisiograficos influenciam
indiretamente parametros significativos na modulag&o do acumulo de CO, os quais sao,
também, afetados por outros fatores néao fisiograficos. Compreende-se, dessa forma, o
poder limitado do uso dos fatores fisiograficos como preditores Gnicos da acumulagéo
de CO em sedimentos marinhos.

Palavras-chave: Cretaceo; machine learning; carbono organico



ABSTRACT

RANGEL, Bernardo Rolim. The application of supervised Machine Learning for
organic carbon prediction on South Atlantic based on physiographic factors and
sedimentation rates. 2021. 89 f. Trabalho Final de Curso (Geologia) — Departamento
de Geologia, Instituto de Geociéncias, Universidade Federal do Rio de Janeiro, Rio de
Janeiro.

Organic facies models are fundamental pieces in the context of the oil and gas industry,
especially in the exploration phase. Many of the stratigraphic targets during this phase
are from the Cretaceous, period in which the Atlantic Ocean originated and when
episodic anomalous accumulations of organic carbon (OC) occurred in the marine
sediments. Many factors/forcings are known to be relevant to the OC accumulation in
the oceans and are part of organic facies modeling. However, the specific role of
physiography factors and sedimentation rates in organic carbon accumulation in ocean
basins is still poorly known. The objective of this work was to evaluate the contribution
of physiographic factors - latitude, paleobathymetry and distances to the coastline - and
sedimentation rates in the accumulation of organic carbon in both margins of the
South/Equatorial Atlantic, through the development and application of a regressive
model associated with supervised Machine Learning. For this purpose, 19 regressive
models were tested based on data from 7 cores obtained in DSDP and ODP expeditions.
A first analysis of the OC distribution patterns in the studied cores showed that this
accumulation was significantly different between both margins, which can be attributed
to specific processes associated with water masses and atmospheric dynamics, and
paleobathymetric evolution. The best performing predictive model (R? = 0.69; RMSE =
2.73) was a Gaussian process regression with a quadratic rational kernel function. The
application of this model in a test dataset resulted in lower coefficients of determination,
with R? = 0.37. Despite the good performance of the chosen regression model and its
potential to predict organic carbon contents from physiographic factors and
sedimentation rates, it proved to be inflexible for different adaptations from the training
circumstance. The poor performance of the model application in a test dataset suggests
that physiographic factors indirectly influence significant parameters in the modulation of
OC accumulation, which are also affected by other non-physiographic factors. Thus, the
limited power of physiographic factors and sedimentation rates as unique predictors for
OC accumulation in marine sediments is expected.

Key-words: Cretaceous; machine learning; organic carbon
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1. INTRODUCAO

O ciclo do carbono estd intimamente relacionado a questdes ecoldgicas,
climéticas, geoldgicas e econdmicas que permeiam a nossa vida (Battin et al., 2009).
Do ponto de vista ambiental, a produtividade primaria promove a remocéao do diéxido de
carbono da atmosfera, sustenta cadeias troficas e, em escalas geoldgicas de tempo,
conduz a oxigenacdo atmosférica, possuindo importancia significativa no controle do
clima e da vida na Terra (Cartapanis et al., 2016). Sob as perspectivas geoldgica e
econbmica, a deposicao de matéria organica (MO) e, consequentemente, do carbono
organico (CO), pode levar a formagédo de rochas geradoras de hidrocarbonetos, a
depender da atuagéo conjunta de outros fatores como a qualidade da matéria organica
depositada, as condi¢gdes de preservagéo do ambiente deposicional, temperatura/tempo
de maturacgéo, dentre outros (Bergman et al., 2020). Os teores de carbono orgéanico total
(COT) também exercem influéncia sobre o potencial de geracdo da rocha. Na sua vasta
maioria, os teores de COT de sedimentos marinhos variam de 0,2 a 2 wt% (Schoepfer
et al.,, 2015), enquanto teores an6malos (> 3 wt%) sdo comumente — mas nao
exclusivamente - registrados em ambientes marinhos de circulacao restrita (e.g. mares
interiores) ou observados em intervalos especificos do tempo geoldgico, geralmente
associados a litologias denominadas folhelhos negros, do inglés black shales
(Dummann et al., 2020). De forma mais detalhada, Peters & Cassa (1994) classificaram
o potencial de geracdo de rochas imaturas com base no contetdo de COT, conforme

demonstrado na Tabela 1.

Tabela 1 - Classificagédo de potencial de geragdo de rochas imaturas com base no conteddo de
COT (modificado de Peters & Cassa, 1994).

geprgtg%':)(:(iia; gleeo COT (wt%)
Pobre 0-0,5
Intermediario 0,5-1
Bom 1-2
Muito bom 2-4
Excelente >4

14



O potencial econdbmico e as implicacbes paleoambientais da existéncia de
folhelhos negros ricos em carbono organico (>4 wt%, chegando até 30 wt%) sao objeto
de debate h& muito tempo (Pettijohn, 1957). Até a década de 1960, acreditava-se que a
génese dessas rochas se dava exclusivamente em ambientes lacustres, marinhos de
circulacéo restrita (e.g., Mar Negro) ou em bacias rasas e estratificadas associadas a
fiordes ou estuarios (e.g., Mar Baltico) (Arthur & Sageman, 1994). Embora estes
ambientes sejam realmente propicios a sedimentacdo mais intensa e preservacao de
matéria organica, os modelos propostos nao incluiam outras possibilidades, como a de
ambientes marinhos francamente abertos. Isto se deve a dois fatores principais: (i) a
limitacdo da existéncia de analogos modernos capazes de explicar a acumulacédo e
preservacdo de matéria organica de maneira tao eficiente em ambiente marinho e; (ii) a
inexisténcia, até entdo, de evidéncias de folhelhos negros associados a paleoambientes

marinhos abertos.

Com o inicio das expedi¢cdes dos programas internacionais de pesquisa Deep
Sea Drilling Project (DSDP) na década de 1970 e Ocean Drilling Program (ODP), na
década de 1980, foram descobertos intervalos de folhelhos negros marinhos
depositados em platés e regifes distais de bacias oceéanicas diversas, sobretudo no
Pacifico, associados a paleoambientes deposicionais que implicavam em configuracdes
paleobatimétricas ndo condizentes com os modelos propostos até entdo. Os dados
provenientes do DSDP também permitiram entender que esses horizontes ricos em
matéria organica se distribuem global e sincronicamente, e foram depositados em curtos
intervalos de tempo (<1 Myr). As constatacfes indicaram que esses intervalos nao
poderiam ser explicados apenas por condicdes de restricdo de batimetria de bacia e,
pela primeira vez, foi proposto o termo Evento Andxico Oceéanico (do inglés Oceanic
Anoxic Event — OAE) (Schlanger & Jenkyns, 1976) de forma a definir as camadas de

folhelhos negros marinhos ricos em carbono organico (CO).

A descoberta dos OAEs levantou hip6teses acerca dos mecanismos adicionais
necessarios para a ocorréncia dos folhelhos negros, com dois pontos tedricos principais
se destacando: (i) aumento da capacidade de preservacdo de matéria organica,
causado pela estagnacdao de aguas profundas e estratificacdo na coluna d’agua
marinha, com expansao das condi¢cdes de anoxia (Demaison & Moore, 1980; Pedersen
& Calvert, 1990) e (ii) aumento excessivo da produtividade priméria marinha, com
consequente expansdo da zona de minimo oxigénio (ZMO) e aumento do fluxo de
carbono (Pedersen & Calvert, 1990). Apesar de ainda controversos, os modelos mais

recentes propostos tendem a favorecer a segunda hipétese (Jenkyns, 2010; Mort et al.,
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2008; Nederbragt et al., 2004). Do ponto de vista geotectdnico e paleoclimético, segundo
(Kidder & Worsley, 2010), muitos dos picos de formacdo de rochas geradoras
coincidiram com a ocorréncia de grandes provincias igneas (do inglés Large Igneous
Provinces - LIP) e OAEs em meio a um cenario climatico caracterizado por elevados
teores de CO; atmosférico (>1000 ppmv) (Foster et al., 2017), auséncia de calotas

polares e niveis eustaticos de até 250 m acima dos niveis atuais (Haq, 2014).

Rochas ricas em CO sdo encontradas em intervalos do Cretaceo
médio/Superior de diversas bacias de margem passiva no Atlantico Sul e Equatorial,
sendo consideradas geradoras marinhas importantes, como por exemplo na Bacia do
Espirito Santo (folhelhos da Fm. Urucutuca; (Franga et al., 2007) e na Bacia de Sergipe-
Alagoas (folhelhos das Fm. Riachuelo e Cotinguiba; (ANP, 2017). Este é um dos
motivos que despertam grande interesse nos meios cientifico e industrial sobre esta

bacia oceanica (Beckmann et al., 2008; Dummann et al., 2021).

Com o apoio massivo da industria de 6leo e gas (O&G), modelos preditivos de
facies organica tém sido desenvolvidos desde o inicio da década de 1990 (Carpentier
et al., 1991; Passey et al., 1990; Schwarzkopf, 1993) e aplicados em diversas bacias
petroliferas na tentativa de predizer o contetdo e a qualidade de CO depositado, bem
como a distribuicdo temporal das principais rochas geradoras de hidrocarbonetos em
ambientes marinhos, com foco principal na minimizag&o dos riscos exploratorios. Dentre
esses modelos, destacam-se o OF-Mod (Organic Facies Model) (Mann & Zweigel,
2008), e o DORS (Dionisos Organic-Rich Sediments) (Granjeon & Chauveau, 2014)
desenvolvido pelo SINTEF-Noruega e IFPEN-Franga, respectivamente. Estas solu¢des
enumeram diversos aspectos a serem considerados, tais como: (1) produtividade
primaria; (2) aporte de material orgéanico terrigeno; (3) preservacao diferencial do CO;
(4) fluxo de CO; (5) eficiéncia de preservagdo do CO, dentre outros (Granjeon &
Chauveau, 2014; Mann & Zweigel, 2008). A despeito dos fatores fisiograficos e as taxas
de sedimentacdo afetarem direta e/ou indiretamente todos os aspectos considerados
nos modelos de facies organica, suas contribuicdes individuais para o acumulo de CO
nunca foram avaliadas. Dentre as limitacbes para esse tipo de avaliacdo esta a
disponibilidade de extensos bancos de dados (Big Data) que permitam o
estabelecimento de uma maior robustez estatistica. Essa limitacdo tem sido
ultrapassada nos ultimos anos em funcdo das politicas de disponibilizacdo de dados
cientificos (Big Data Repositories). Nesse novo contexto, ferramentas de Inteligéncia
Artificial, dentre as quais incluem-se as técnicas de Machine Learning, tém sido cada

vez mais empregadas em diversas areas das geociéncias (Karpatne et al., 2019a)
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visando a identificacdo de padrdes, fei¢cdes, eventos e, até mesmo, o desenvolvimento

de modelos preditivos (Alaudah et al., 2019).

O objetivo deste trabalho consiste no treinamento de modelos regressivos
associados a Machine Learning visando avaliar quantitativamente a influéncia de
aspectos fisiograficos (homeadamente latitude, paleobatimetria e paleodistancias para
a linha de costa) e taxas de sedimentacdo no acumulo de CO no Atlantico Sul e
Equatorial ao longo do Cretaceo Superior, o qual € marcado por importantes alteracées
fisiograficas decorrentes da abertura desta bacia oceanica (Donnadieu et al., 2016).
Assim sendo, por meio da analise de dados oriundos de 7 testemunhos recuperados
durante expedi¢cbes do DSPD e ODP, pretende-se trazer respostas as seguintes

questdes:

e A acumulagédo de CO no Atlantico Sul/Equatorial € homogénea durante
o Cretaceo Superior ou existem diferencas entre as margens leste e
oeste?

e Que tipo de modelo regressivo aplicado a Machine Learning é o mais
adequado para predizer os conteidos de CO durante o Cretaceo
Superior a partir de fatores fisiograficos e taxas de sedimentagcéo?

e Com base no melhor modelo regressivo, qual a contribui¢cdo dos fatores
fisiogréficos e taxas de sedimentagéo para o acumulo de CO no Atlantico

Sul durante o Cretaceo Superior?

2. BASE TEORICA
2.1.Ciclo do carbono: da atmosfera ao soterramento

O ciclo biogeoquimico do carbono, em escalas de tempo geolégico, consiste em
uma variedade de processos que podem ser simplificados estequiometricamente em

duas equacdes distintas (Berner, 2003):

(1) CO; + CaSiO; « CaCOs + SiOz, que, da esquerda para a direita, representa
a formacédo de carbonatos a partir do intemperismo de silicatos promovidos com
a mobilizacdo de CO, atmosférico e no sentido oposto, resulta na devolucéo de
CO. a atmosfera a partir da degradacédo dos carbonatos soterrados na zona da

diagénese;
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(2) CO2 + H20 « CH20 + O, que € a reacdo da fotossintese, fundamental para
0 entendimento da produtividade primaria e a subsequente deposicao de carbono
organico em sedimentos. Esse material eventualmente transforma-se em
querogénio, betume, 6leo, gas e carvao, a depender do tipo de facies organica
em questdo e da atuacdo dos processos de maturacao térmica (Mendonca Filho
et al., 2012). No sentido inverso, a reacao representa o intemperismo oxidativo

da matéria organica exposta em ambientes subaéreos.

Conceitualmente, o ciclo de longo prazo do carbono pode ser sintetizado

conforme o modelo abaixo (Fig. 1a):

Intemperismo

' continental

Deposicao de CaCOs

d

Fotossintese

Soterramento

l Metamorfismo
(o{0) Diagénese

Metamorfismo
Intemperismo Diagénese

nismo
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. marinhos

Figura 1 - Diagramas esquematicos do ciclo do carbono e mecanismos de deposicdo em
ambiente marinho (a) o ciclo de longo prazo do carbono e (b) diagrama com os sistemas de
feedback que modulam a deposicdo de CO em sedimentos marinhos (modificado de Berner,
2003). Setas normais ilustram respostas positivas e setas com circulos, respostas negativas.

Berner (2003) discute em seu estudo os complexos sistemas de feedback
atuantes entre o soterramento de CO, ciclagem de nutrientes, clima e composicao
quimica atmosférica. A figura 1b, modificada deste trabalho, apresenta alguns dos
diversos parametros que controlam a deposicao de CO através de respostas positivas
(setas normais), e negativas (setas com circulos). O tamanho das setas ndo esta
relacionado a nenhum tipo de avaliagcdo quantitativa ou representacdo de maior/menor
importancia do pardmetro em questdo. Analisando-se a figura, depreende-se, pelo ciclo
1, que o aumento do soterramento de CO nos oceanos promove a diminuicdo do CO;
atmosférico e, consequentemente, a reducédo do efeito estufa global. O resfriamento do
planeta aumenta o gradiente de temperatura entre altas e baixas latitudes, contribuindo
para a intensificacdo da circulacao/ventilagdo oceéanica e limitando condi¢cdes de anoxia
fundamentais para o acimulo de CO em sedimentos. De forma analoga, no ciclo 2, o
resfriamento global contribui para a diminuicdo do intemperismo e, por consequéncia,

do aporte de nutrientes aos oceanos. A queda da produtividade primaria leva, em Ultima
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instancia, a reduc&o do acimulo de CO em sedimentos marinhos. E importante ressaltar

que, em ambos os loops descritos, 0 aumento inicial do soterramento de CO resulta, ao

final de cada ciclo, em sua reducéo, evidenciando como este parametro se automodula

e controla

0s niveis de diéxido de carbono atmosférico. Assim, pode-se admitir que o

soterramento de CO em bacias oceénicas exerce controle sobre a quimica dos oceanos

e da atmosfera (Garrels et al., 1976).

Alguns dos parametros apresentados na figura 1b séo, de forma indireta,

influenciados ou relacionados a parametros fisiogréficos e taxas de sedimentacédo que,

em ultimo grau, contribuem para o controle — ou para parte da explicacdo empirica - da

deposicéo de CO da seguinte forma:

(i)

(ii)

(iii)

a latitude estd intimamente associada a caracteristicas climaticas que
controlam indices de pluviosidade e, consequentemente, atuam sobre o
intemperismo e o aporte de nutrientes/materiais terrigenos em bacias
oceanicas através do escoamento superficial e descargas fluviais. Ademais,
a latitude também modula a intensidade de insolacdo, produzindo efeitos
sobre a produtividade primaria (Méliéres et al., 1997);

a paleobatimetria e sua evolugdo relaciona-se fortemente com a
paleocirculagdo oceénica, uma vez que sua variacdo esta ligada a
abertura/fechamento de passagens oceanicas (ou marine gateways ha
literatura corrente) e elevacao/subsidéncia do assoalho oceénico resultante
de processos tectbnicos (Pérez-Diaz & Eagles, 2017). Além disso, a
paleobatimetria controla o tempo que o material organico levara para
percorrer a coluna d’agua até a sua deposigao no assoalho oceénico, tendo

efeito decisivo na preservacdo de CO (Emmel et al., 2018);

a distancia em relacdo a costa esta ligada empiricamente ao potencial de
determinado ponto geografico em receber aportes de material continental
gue contribuem para o inventario de carbono organico autéctone e aloctone.
Os processos de contribuicdo continental e dispersdo sobre o ambiente
marinho estdo vinculados sob um mesmo arcabougo fisico. Em
contrapartida, a entrada de material detritico pode promover a diluicdo do
carbono organico depositado, contribuindo para menores teores de carbono

organico total (COT) nas rochas sedimentares; e
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(iv) as taxas de sedimentagdo que, de maneira genérica, podem representar a
propriedade de determinado ambiente deposicional em acumular material
sedimentar. E interessante pontuar que, apesar de ser intuitivo pensar que a
taxa de sedimentacédo varia de forma inversamente proporcional a distancia
para a linha de costa, mais fatores precisam ser levados em consideracao.
As especificidades oceanogréaficas de escala local e a topografia de fundo
possuem forte influéncia na dispersdo do material sedimentar e trazem
complexidade para o entendimento dessa relacdo (Pérez-Diaz & Eagles,
2017). Além disso, as caracteristicas quimicas do material a ser depositado
(Iabil/refratario), associadas as condi¢cdes redox da coluna d’agua, por
exemplo, também séo fatores importantes a serem apontados e modulam
significantemente os valores de taxas de sedimentagdo em bacias oceanicas
(Bianchi et al., 2017).

2.1.1. A deposicdo de CO no Atlantico Sul durante os Eventos Anoxicos
Oceénicos do Cretaceo

Como ja mencionado ao longo da introducdo deste o trabalho, o periodo
Cretaceo reuniu caracteristicas geoldgicas e paleoclimaticas especificas que
culminaram em momentos de significativa deposicdo e preservacdo de carbono
organico marinho durante intervalos curtos de tempo, que foram batizados de Eventos
Andxicos Oceanicos (Schlanger & Jenkyns, 1976). As ocorréncias que levaram a
definicdo de OAEs por esses autores resumiam-se aos intervalos marinhos do Aptiano-
Albiano e Cenomaniano-Turoniano do Oceano Pacifico. Desde entdo, outros intervalos
similares e ndo restritos ao Cretaceo foram descobertos e caracterizados como OAEs
(Fig. 2; Jenkyns, 2010).
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Devido a pluralidade de mecanismos e forcantes potencialmente envolvidos na
ocorréncia dos OAESs, ha propostas de modelos conceituais generalistas para explica-
las (Fig. 3) (Robinson et al.,, 2017). Porém, cada Evento pode ter maior ou menor
participacao de tais fatores principais, também sendo influenciados por condicfes

paleogeograficas e de circulacdo especificas do intervalo temporal em questao
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(Donnadieu et al., 2016). Esses eventos representam situagdes bastante particulares no
tempo geoldgico que culminaram em acumulagfes andémalas de carbono organico em

horizontes de grande interesse econémico.

Atmosphere

Greenhouse

warming \

S [

Figura 3 - Modelo conceitual dos processos principais envolvidos na ocorréncia de OAEs
(Robinson et al., 2017).

Dentro do intervalo de tempo de interesse deste trabalho — o Cretaceo Superior
(~100,5 — 66 Ma) — 3 OAEs globais séo reconhecidos:

(i) OAE 1d (Evento Breistroffer, Albiano-Cenomaniano, ~100 Ma), reconhecido
inicialmente em um horizonte da Bacia Vocontiana, na Franga, onde h&
ocorréncia de intercalacdes de folhelhos negros e aumento da populacédo de
foraminiferos e radiolarios (Breistroffer, 1937; Erbacher & Thurow, 1997).
Este evento possui outros equivalentes localizados no Atlantico e em
calcérios pelagicos do Complexo Franciscano, na Califérnia (Robinson et al.,
2008; Wilson & Norris, 2001). No contexto do Atlantico Sul, testemunhos
provenientes de expedi¢cdes do DSDP e ODP registram a ocorréncia do OAE
1d de forma mais proeminente na regido central (sites DSDP363 e 364) e
equatorial (Site ODP962), e de forma menos 6bvia em sites localizados na
regido mais ao sul (sites DSDP356, 327 e 511) (Wilson & Norris, 2001). Do
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(ii)

(i)

ponto de vista geoquimico, as observacdes do OAE 1d sdo mais bem
caracterizadas no Atlantico Norte (Hofmann et al., 2000; Wilson & Norris,
2001) mas indicam, através de dados de is6topos de oxigénio e carbono, que
este foi um evento global, relacionado ao colapso térmico de massas d’agua
superficiais, proporcionando grandes acumulos de carbono orgéanico (COT
>25 wt%) (Hofmann et al., 2000). As extrapolacbes deste evento para as
localidades do Atlantico Sul se dao, principalmente, por similaridades na
variacao litolégica das colunas estratigraficas, partindo de padrdes sutis de
laminacdo em lamitos carbonaceos, para folhelhos negros bem
desenvolvidos (Wilson & Norris, 2001);

OAE 2 (Evento Bonarelli, Cenomaniano-Turoniano, ~93 Ma), um dos mais
bem documentados OAESs, reconhecido ja nas primeiras expedi¢des do
DSDP (Schlanger e Jenkyns, 1976) e correlacionado aos afloramentos do
intervalo conhecido como Livello Bonarelli (do italiano, nivel Bonarelli).
Localizado nos Apeninos italianos, caracteriza-se por um intervalo de cerca
de 1 metro de espessura de folhelho escuro com valores de COT chegando
até a 30 wt% (Tsikos et al., 2004). Algumas observa¢fes deste evento sdo
identificadas no hemisfério Sul em sites do DSDP e nas bacias de Santos,
Campos, Sergipe-Alagoas e Ceara (Arai, 1988; Forster et al., 2008;
Koutsoukos et al., 1990; Mello et al., 1989; Raven et al., 2019; Valle et al.,
2019). Valle et al. (2019) sugerem que, na regido da Bacia de Sergipe-
Alagoas, além do OAE 2, outro evento de anoxia/disoxia também ocorreu no
inicio do Cenomaniano (LCAE, do inglés Lower Cenomanian Anoxic Event).
Nesta bacia, os episodios de anoxia s@o evidenciados por concentracdes
elevadas de pirita, diminuicdo de organismos bentdnicos e excursdes
positivas de 3'3Ccamonato, COMO tipicamente observado para este intervalo
(Jenkyns, 2010). Em relagéo aos valores de COT, para o OAE 2 os valores
estao proximos ao background (~1 wt%) do intervalo em facies carbonéticas
com picos de COT (~ 4 wt%) durante o LCAE (folhelhos e margas),
evidenciando a importancia do uso integrado de outros proxies para a

identificacdo desses eventos a depender da variacao litolégica local; e

OAE 3 (Coniaciano-Santoniano, ~86 Ma) que, diferentemente dos demais
Eventos, possui ocorréncia de maior duragdo (~5.5 Myr) (Locklair et al.,

2011) e excursdes positivas de 6*3Ccamonato Mais modestas do que a maioria
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dos demais Eventos (~0.5 %o0). O OAE 3 ocorre em intervalos cronocorrelatos
com aumento de teores de COT, bem distribuidos ao longo de todo o
Atlantico Norte e Sul, tendo também j& sido identificado em regides do Oeste
dos Estados Unidos, no Mar Interior Ocidental (Wagner et al., 2004). Na
costa africana, o OAE 3 é evidenciado em regifes offshore do Gabao (Katz
et al., 2000), Angola (Schoellkopf & Patterson, 2000) e Namibia (Holtar &
Forsberg, 2000); e em sites de expedicbes ODP (site 959) (Wagner et al.,
2004) e DSDP (sites 364, 530 e 361) (Stein et al.,, 1989). Na margem
brasileira, esses intervalos ja foram observados no platé de Sao Paulo
(DSDP356) (Stein et al.,, 1989) e em intervalos das bacias de Campos,
Sergipe-Alagoas e Ceara (Mello et al., 1989). Observac¢des também ja foram
feitas na regido do Platd de Demerara (DSDP1261) (Wagreich, 2012). A
ocorréncia dos intervalos de folhelhos escuros relacionados a este Evento é
explicada por episédios de anoxia de zona fética (Wagner et al., 2004). No
entanto, comumente se intercalam intervalos de maior oxigenagéo da coluna
d’agua, evidenciados pela presenca dos CORBs (do inglés Cretaceous
Oceanic Red Beds) (Wagreich, 2012).

2.2.0 processo de abertura do Atlantico Sul
2.2.1. Evolucéo tectbnica

O processo de abertura do Atlantico Sul, que remonta a separacdo do
supercontinente Gondwana, teve seu inicio no Cretaceo Inferior (~130 Ma) (Mohriak,
2003; Torsvik et al., 2009) por meio da reativacdo de grandes sistemas de falhas
transformantes promovida por plumas mantélicas ascendentes (Fromm et al., 2015). No
contexto desses sistemas, dois grandes lineamentos estruturais viabilizam a setorizagéo
do Atlantico Sul em 2 segmentos distintos e facilitam o entendimento da evolugéo do
processo tectbnico, a saber: a Zona de Fraturas de Floriandpolis, que separa 0s
segmentos sul e central do Atlantico Sul; e a Zona de Fraturas Romanche, que
estabelece a divisdo entre os segmentos central e norte ou equatorial. A porg¢ao inferior
do segmento sul é, ainda, limitada pela Zona de Fraturas Agulhas-Falklands (Fig. 4)
(Beniest et al., 2017).
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Figura 4 - A compartimentacdo atual dos segmentos do Atlantico Sul a partir de lineamentos
estruturais que se prolongam entre as margens conjugadas (Beniest et al., 2017).

De acordo com (Wen et al.,, 2019), a evolugcdo das margens conjugadas do

Atlantico Sul pode ser dividida em 3 fases principais (Fig. 5):

(i) Barremiano (129 — 125 Ma, Fig. 5a), com dominio de sistemas deposicionais
continentais (fluviais e lacustres) em uma fase rifte com gradual transicao para
sistemas deposicionais marinhos no limite inferior do segmento sul, porgéo
onde os esforcos extensionais da separagdo de Gondwana se iniciaram e por
onde houve conex&o com o Oceano indico. O rifte se desenvolveu em direcéo
ao norte, com estabelecimento de sistemas de vales em rifte de orientagéo
predominante N-S junto a uma série de falhamentos ortogonais, de orientagcédo
E-W, que criaram bacias continentais do tipo pull-apart sobretudo em latitudes
préximas a fronteira entre os segmentos central e equatorial (e.g. bacias
interiores do Nordeste). O desenvolvimento do sistema de falhas normais N-
S relacionado a subsidéncia tectbnica deu origem a lagos profundos
(grabens) onde ocorreu a deposicao de folhelhos associada a condi¢cdes
anoxicas que promoveram significativa preservacao de material organico nos
sedimentos (Karner et al., 1997). Sob este contexto, e considerando as etapas
subsequentes de maturacdo do material organico lacustre, as rochas

sedimentares depositadas - dentro da extensdo geografica observada na
26



figura 5c — tornaram-se intervalos de rochas geradoras dos sistemas

petroliferos do pré-sal (Oliveira et al., 2019).

(i) Aptiano (~125-113 Ma, Figs. 5b, ¢), marcado por uma fase transicional, com
incursdo marinha significativa no segmento sul. O alto estrutural de direcédo
aproximada E-W promovido pela Elevacdo do Rio Grande e Cadeia Walvis
atuou como barreira para o avan¢co marinho, promovendo a ocorréncia de
ambiente lagunar restrito e sedimentacao carbonatica no segmento central do
Atlantico Sul. No segmento norte, sob o controle dos cinturdes transformantes
E-W, o sistema de riftes era relativamente pequeno e estreito, ainda com o
predominio de facies lacustres. Ao fim do Aptiano, evaporitos se formaram
em larga escala no segmento central. Compostos predominantemente de
halita e anidrita, essas rochas cobrem uma area de cerca de 1 milhdo de km?,
ocorrendo desde a bacia de Santos até a bacia de Sergipe-Alagoas, e atingem
espessuras de até 4.000 km (Kukla et al.,, 2018). Dentro dos sistemas
petroliferos do pré-sal, essas extensas e espessas camadas de sal atuam
como eficientes rochas selantes, limitando a migracdo do 6leo gerado e
permitindo que este se concentre nas rochas reservatorio predominantemente
carbonéticas (Mohriak et al., 2012).

(iii) A partir do Albiano (<113 Ma, Fig. 5d), fase na qual o intervalo de
interesse deste trabalho se inclui, formou-se no Atlantico Sul um centro de
espalhamento de crosta oceénica sensu strictu, com separacgéo efetiva das
placas e comecgo da deriva continental (fase drifte). A separagdo dos dois
continentes provocou aprofundamento progressivo da margem continental
divergente e desenvolvimento de espessos depocentros (Mohriak, 2003). Do
Albiano ao Maastrichtiano, um sistema transgressivo se desenvolveu com o
nivel eustatico maximo de cerca de 250 m acima do nivel atual ocorrendo na
transicdo Cenomaniano-Turoniano (Hag, 2014), momento em que condicbes
de anoxia contribuiram para a deposicao e preservacao de folhelhos negros
sobretudo nos segmentos central e norte do Atlantico Sul (Wagner et al.,
2013). Desde o Paleoceno, a queda do nivel eustético associada a existéncia
de fontes suficientes de sedimentos em ambas as margens resultou em deltas
progradantes e fluxos gravitacionais de aguas profundas (turbiditos,
majoritariamente), como se observa nos deltas do Niger, Foz do Amazonas e
Pelotas (Wen et al., 2019; Fig. 5e).
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Figura 5 - Esquematizacdo do processo de abertura do Atlantico Sul e facies associadas a cada

etapa da evolucao tectbnica (Wen et al., 2019).
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Atualmente, as margens conjugadas do Atlantico Sul possuem cerca de 25
bacias exploradas que, em conjunto, abrigam 111 campos de petréleo e gas com
reservas recuperaveis de cerca de 256.000 MMboe (Wen et al., 2019). Essa estimativa
representa mais de 70% de todo Oleo e gas equivalente descoberto em margens

passivas do mundo todo (Thompson et al., 2015).

2.2.2. Aspectos da circulacdo oceéanica no Cretaceo

As caracteristicas ambientais e paleogeograficas do planeta durante o Cretaceo
contribuiram para que os padrbes de circulacdo oceénica naquele tempo fossem
bastante diversos dos observados atualmente. Segundo Hay (2008), a estabilidade dos
sistemas modernos de ventos mantida pelas altas pressfGes polares era inexistente
devido a auséncia de calotas polares e do albedo promovido por elas, com
consequéncia diretas na dindmica de massas d’agua oceanicas. Quanto a configuragéo
dos continentes, a inexisténcia de um corredor oceanico bem desenvolvido no Atlantico
Sul impedia a conexao profunda entre o Oceano Austral e o Atlantico Norte, atribuindo
papel relevante a Célula de Revolvimento Meridional do Pacifico (ou Pacific Meridional
Overturning Circulation — PMOC) como modo dominante da dindmica oceanica daquele

periodo (Ferreira et al., 2018).

No Atlantico Sul, sugere-se que a anoxia oceanica que viabilizou a ocorréncia de
OAEs no Cretaceo so teria sido desenvolvida devido a uma restricdo significativa da
circulacdo oceéanica, influenciada, sobretudo, pela configuracdo paleogeografica
daquele periodo (Poulsen et al., 2001). Apesar da maior parte dos estudos apontarem
para o importante papel do aumento das entradas de nutrientes e material terrigeno
como promotor principal da anoxia e, consequentemente, gatilho para um OAE (Meyer
& Kump, 2008; Monteiro et al., 2012), outros estudos tém considerado o controle,
mesmo que parcial, promovido pela circulagdo oceanica profunda no desencadeamento
desses eventos (Donnadieu et al., 2016; Dummann et al., 2020; Robinson & Vance,
2012). Neste contexto, Hay (2009) mostrou que, a despeito do clima quente do Cretaceo
favorecer o intemperismo e a eroséo, o runoff fluvial de carbonato e fosforo era 30%
menor comparado as taxas atuais, sugerindo ser improvavel que uma bacia oceéanica
como o Atlantico Sul tenha se tornado andxica sem que estivesse fortemente isolada

dos demais oceanos.

Dummann et al. (2020), de fato, concluem que a paleogeografia é fator primordial

para as mudancas de circulagéo oceanica observadas no intervalo Barremiano-Aptiano
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(~124 - 110 Ma), no Cretaceo Inferior. Os autores demonstram, por meio de modelagem
de correntes e valores de eéNd — um proxy geoquimico utilizado na determinacdo da
proveniéncia de massas d’agua - que, no inicio do Aptiano (~118 Ma), a maior abertura
do Platd das Falklands permitiu o comeco da circulacdo de aguas intermediarias
provenientes do Atlantico Sul em direcdo ao Oceano Austral. A partir de 110 Ma, uma
nova alteracdo paleogeografica conduzindo a abertura de mais um gateway — a
passagem da bacia da Georgia (do inglés Georgia Basin Gateway, GBG) — permitiu o
inicio da circulacdo de aguas profundas que adentravam o Atlantico Sul a partir do
Oceano Austral. Em ambos os momentos, a intensificacdo da circulacéo contribuiu para
0 aumento da oxigenacdo no segmento sul do Atlantico Sul, induzindo menor
preservacdo de CO nesta por¢éo. E importante ressaltar a existéncia de trabalhos que
se baseiam em dados paleontoldgicos da margem continental brasileira para levantar a
hipétese de que a sedimentacdo marinha aptiana tenha ocorrido vinda de norte para
sul, sob dominio de aguas oriundas do Mar de Tétis, se contrapondo a ideia comum de
gue a ingressao marinha tenha se iniciado a partir do sul (Arai, 2009, 2014).

Donnadieu et al. (2016), por sua vez, mostraram que, no Cretaceo Superior, a
anoxia/disoxia do oceano profundo também esteve intimamente relacionada a
mudancas fisiograficas ocorridas ao longo do processo de abertura do Atlantico Sul.
Com a utilizacdo de modelos de circulacdo oceénica considerando paleogeografias da
transicdo Cenomaniano-Turoniano (~94 Ma) e Maastrichtiano (~71 Ma), esses autores
sugeriram que a mudanca da localidade de formacédo de aguas profundas no Oceano
Austral (Fig. 6) e a intensificagdo da circulacdo profunda/reversédo do fluxo através da
passagem do Atlantico Central e do Caribe, no Maastrichtiano, poderiam ter induzido
mudangas importantes na dinamica das correntes oceanicas. Como consequéncia, 0
estado geral de oxigenacdo do Atlantico Sul e Equatorial teria sido impactado,
contribuindo para o encerramento de eventos andxicos em grande escala. Os autores
ressaltam, ainda, que apesar de serem determinantes na ocorréncia de OAEs, a

paleogeografia ndo € o unico fator que ativaria o “gatilho” desses eventos.
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Figura 6 - Distribuicdo anual de ajustes convectivos na coluna d’agua. Regides com grande
namero de ajustes convectivos representam locaisde formacgédo de dguas profundas. (a) 94 Ma,
polo norte; (b) 71 Ma, pdlo norte; (c) 94 Ma, pdlo sul e (d) 71 Ma, pdlo sul (Donnadieu et al.,
2016).

Por meio da utilizacdo do €éNd para o Atlantico Norte e Sul, Robinson & Vance
(2012) concluem que, no inicio/meados do Campaniano (~80 Ma), um novo padrao de
circulacdo se iniciou nessas bacias oceanicas, integrando-as. De forma similar a
Donnadieu et al. (2016), foi proposto que essa nova dindmica oceénica, iniciada na
segunda metade do Cretdceo Superior, teve forte contribuicdo de aguas profundas
formadas no Oceano Austral (e.g. Agua do Componente Sul ou Southern Component
Water — SCW) que fluiam em direcdo ao Atlantico Norte através da passagem do
Atlantico Central ja suficientemente desenvolvida para permitir a ocorréncia da
circulacdo de fundo. Essa configuragdo — aguas profundas formadas nos setores
Atlantico e indico do Oceano Austral, e circulagéo fluindo em diregéo ao Atlantico Norte
— caracterizaria a dinamica oceanica da forma como conhecemos atualmente, ativando
a Célula de Revolvimento Meridional do Atlantico (ou Atlantic Meridional Overturning
Circulation — AMOC).
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2.2.3. Machine Learning

Machine Learning ou aprendizagem de maquina consiste em um ramo de
algoritmos computacionais vinculados ao conceito maior de inteligéncia artificial (Zhang
& Ni, 2020). Desenvolvido para emular a inteligéncia humana com base no treinamento
de modelos, esses algoritmos tém como objetivo fazer com que a maquina tome
decisbes e/ou faca previsdes de uma variavel qualitativa ou quantitativa - a variavel de
resposta - a partir de um conjunto de dados de entrada - as variaveis preditoras (Chang
et al., 2018). Técnicas relacionadas a Machine Learning estdo em franca evolucao e
vém sendo amplamente aplicadas em diversos campos do conhecimento como
engenharia espacial, finangas, reconhecimento de padrdes visuais, entretenimento,

medicina, entre outros (El Naqga et al., 2018).

Nas geociéncias, o avancgo tecnoldgico das Ultimas décadas contribuiu para que
essa disciplina ultrapassasse a fronteira entre o Data-poor e o Big Data, ou seja, 0s
dados geocientificos passaram a ser extensos demais para serem tratados por sistemas
tradicionais (Karpatne et al., 2019b). Neste sentido, técnicas de Machine Learning vém
sendo empregadas, sobretudo, no ramo da mineracdo (Rodriguez-Galiano et al., 2015;
Zuo, 2017), sismologia (Bergen et al., 2019; Kong et al., 2019), sensoriamento remoto
(Lary et al., 2016), geologia de engenharia (Goetz et al., 2015; Marjanovi¢ et al., 2011)
e 6leo e gés (Aliyuda et al., 2020; Mohaghegh, 2020).

De forma geral, existem duas vertentes associadas a Machine Learning que
diferem quanto a informacdo que é fornecida ao computador: a aprendizagem
supervisionada e a aprendizagem nao supervisionada. Na primeira modalidade, o
usuario informa & maquina os valores ou classes da variavel de resposta. No segundo
caso, essa variavel ndo é fornecida ao computador, o que faz com que a maquina
agrupe os dados de entrada (clusterizacdo) de acordo com padrées e/ou estruturas
intrinsecas para prever resultados da variavel de resposta (Ang et al., 2016). A adocao
por uma modalidade ou outra acarretara nas classes de modelo a serem utilizados na
geracdo de um modelo preditivo (modelos de classificacdo, regresséo ou clusterizacao,
vide Fig. 7). Com base na escolha da classe de modelos desejada, existe, ainda, uma

série de tipos de modelos que podem ser utilizados (Fig. 7).

Considerando a modalidade de aprendizagem supervisionada, os modelos de
classificacdo sao utilizados quando a variavel de resposta é qualitativa. A classe de
modelos regressivos, por sua vez, € utlizada quando a variavel de resposta é

quantitativa, ou seja, seus valores sdo numéericos.
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Figura 7 - As vertentes de aprendizado em Machine Learning e as respectivas classes e tipos de
modelos pertencentes a cada uma delas?.

7

Um passo mandatorio para o treinamento de modelos é a selegdo de uma
técnica de validag&o, que consiste na forma como serdo separadas as amostras que
constituirdo os grupos de treinamento e de teste. Dentre essas técnicas, destacam-se a
validagdo cruzada e a validacdo por holdout. A validag&o cruzada consiste na definigdo
de um valor k, que indica em quantas partes o conjunto amostral sera subdivido. Em
seguida, cada um desses subconjuntos serd treinado, ao mesmo tempo em que sdo
testados os k-1 conjuntos restantes, por k rodadas ou iteracdes (Fig. 8a). Os erros de
cada rodada sao computados e fardo parte do calculo do erro global do modelo. Este
método contribui para que um modelo torne-se mais flexivel quando aplicado em dados
de teste, sendo mais generalista e reduzindo o efeito indesejado denominado overfitting.
A validacao por holdout, por sua vez, consiste em separar determinado percentual do
conjunto amostral para testes do modelo, com o treinamento sendo realizado no
percentual restante (Fig. 8b) (Yadav & Shukla, 2016).

1 Figura modificada de https://www.mathworks.com/help/stats/machine-learning-in-matlab.html.
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Figura 8 - Exemplos de métodos de validagdo de modelos. (a) Validag&o cruzada com 5-folds e
(b) Validag&o por holdout com 20% de dados separados para teste.

3. MATERIAIS & METODOS

As etapas a seguir detalham todos os procedimentos adotados para a obtencéao,
tratamento e analise dos dados deste trabalho, visando a interpretacdo de processos
envolvidos no acumulo de CO em ambas as margens do Atlantico Sul, bem como a
geracao de um modelo regressivo que elucide a contribuicao dos fatores fisiograficos e

taxas de sedimentag&o nesta acumulacéo.
3.1.Escolha dos sites de estudo e banco de dados de COT

Os dados utilizados no presente trabalho séo resultados de andlises de testemunhos
obtidos durante expedi¢cbes do DSDP. A selecdo de sites obedeceu aos seguintes
critérios iniciais:

e recuperacdo temporal que abrangesse totalmente (ou quase totalmente) o
Cretaceo Superior (100,5 — 66 Ma), com o potencial de registrar diferentes
etapas da fase drifte da abertura do Atlantico Sul que implicam em variacées
fisiograficas das bacias sedimentares geradas?.

2 As informacd6es de cobertura temporal dos sites DSDP/ODP/IODP podem ser encontradas de
forma compilada através do link http://iodp.tamu.edu/database/ages_lims.html;
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e localizacdo nas por¢cBes sul e equatorial do Oceano Atlantico, mais
especificamente entre as latitudes 10° N e 52° S; e
e disponibilidade de dados de COT dentro do intervalo temporal de interesse,

independente da resolucdo temporal destes dados;

Como resultado dos critérios de busca aplicados, 22 sites foram inicialmente
encontrados no portal IODP (Fig. 9). Um Unico site (ES-1), utilizado como testemunho
de teste, ndo é oriundo desse portal, tendo os dados de COT obtidos a partir da

publicacdo de Santos et al. (submetido).

Dentre esses, selecionou-se aqueles com modelos de idade recentemente revistos
e publicados (vide item 3.2), o que garante maior robustez na obtencdo das idades
absolutas a partir de profundidades, bem como no célculo das taxas de sedimentacao.
Chegou-se, assim, em um total de 7 testemunhos (P1-P7, Tabela 2) para treinamento
do modelo. Mesmo apdés essa etapa adicional de refinamento dos dados, garantiu-se
que a cobertura espacial inicialmente proposta fosse mantida. Outros quatro
testemunhos ainda foram selecionados para realizacdo da aplicagdo do modelo de

Machine Learning gerado, ndo sendo utilizado para o seu treinamento (T1-T4).

Tabela 2 - Nomenclatura e posicéo geogréfica atual dos 7 sites selecionados no portal IODP para
treinamento (P1-P7) e dos 4 testemunhos de teste da aplicacdo do modelo (T1-T4).

gg;ne%ricég: l\(lj%ti? Cobdigo do site %éeii,?eotgjboglzio Latitude Longitude

207 1258 ODP1258 P1 9,4333 -54,7328
39 356 DSDP356 P2 -28,2870 -41,0880
71 511 DSDP511 P3 -51,0047 -46,9717
159 959 ODP959 P4 3,6276 -2,7358
40 364 DSDP364 P5 -11,5720 11,9717
75 530 DSDP530 P6 -19,1877 9,3858
40 361 DSDP361 P7 -35,0664 15,4485
207 1261 ODP1261 T1 9,0486 -28,3889
-- -- ES-1 T2 -20,4157 -39,4889
159 962 ODP962 T3 3,2514 -3,1816
40 363 DSDP363 T4 -19,6458 9,0467
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Os sites selecionados encontram-se geograficamente dispostos de acordo com o
mapa da Figura 9. Em um comparativo entre as margens do Atlantico Sul, 4 dos sites
selecionados encontram-se na margem leste, enquanto os 3 restantes situam-se na
borda oeste deste oceano. Para fins de simplificacdo de entendimento no momento da
exposicdo de resultados e discusséao e, ainda, considerando o grande nimero de sites
estudados, adotou-se, neste trabalho, cédigos em sequéncia (P1-P7, tabela 2) que
remetem exatamente a ordenacao da localizacdo dos sites estudados, sendo P1-P3
localizados na margem oeste e P4-P7 situados na margem oposta (Fig. 9). Quanto aos
testemunhos de teste, adota-se I6gica similar na utilizacdo dos codigos (T1-T4) e suas
respectivas posicbes geograficas, com T1/T2 localizados na margem oeste e T3/T4

situados na margem leste.
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Figura 9 - Localizacao geogréfica dos 22 sites inicialmente selecionados nas bases de dados do portal IODP. Em vermelho, os 7 sites resultantes da aplicacédo
dos critérios descritos no item 3.1. Pontos amarelos: testemunhos inicialmente triados; pontos vermelhos: testemunhos utilizados neste trabalho; estrela:
testemunhos para teste do modelo.
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Os dados de COT foram obtidos a partir de buscas especificas para cada um dos
sites (a partir da identificacdo de expedicao/site) realizadas na plataforma SEDIS
(Scientific Earth Drilling Information System), banco de dados que se insere dentro do
portal IODP (International Ocean Discovery Program) e que concentra os dados
compilados pés-moratéria e de publicacdes resultantes de expedicbes
DSDP/ODP/IODP. As ferramentas de busca do SEDIS podem ser acessadas através
do endereco http://sedis.iodp.org/search.php (Fig. 10).

4y |ODP

,' rcovtay oA Scientific Earth Drilling Information Service - SEDIS

Home |Search |

Search SEDIS

Data sets

Anywhere in data description:

anywhere o

age: emporal coverage:
— —_—
Bl stort dote ‘

| ¥ [ Erd dste (2]

| Gaar) (o]

[Search| [}

Copyright © 2006-2020 IODP-MI. Search engine powered by pank MP.

Figura 10 - Interface da ferramenta de busca da plataforma SEDIS.

3.2.Modelos de idades

Modelos de idades séo essenciais para que as profundidades associadas ao
parametro estudado (COT, nesta ocasido) sejam convertidas em idades absolutas,
como via de regra em estudos paleoambientais. A existéncia de data ao longo dos
testemunhos possibilita, ainda, a interpolagéo de idades entre o datum de idade minima
e 0 de idade méxima, permitindo que a todo esse trecho sejam atribuidas idades
absolutas. Além disso, é a partir da relacdo profundidade-idade que as taxas de
sedimentacg&o sdo estimadas.

Os data que permitiram a constru¢do de modelos de idades dos sites estudados
foram obtidos, em sua totalidade, na publicagcdo de Setoyama & Kanungo (2020) e
baseiam-se em dados bioestratigraficos. Os detalhes dos modelos de idade

apresentados por este estudo encontram-se no Material Suplementar deste trabalho.
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Tendo como base os data supracitados, 0 passo seguinte consistiu na interpolagéo
de idades nas profundidades associadas aos dados de COT. Esse procedimento foi
realizado através do software Matlab (funcao ‘griddedinterpolant’), permitindo que os
dados fossem interpolados linearmente. Dessa forma, todas as profundidades situadas
entre dois data passam a receber valores de idade absoluta baseados na equacao linear
especifica para tal intervalo, e assim sucessivamente para todo o intervalo
compreendido entre o datum de idade minima e o de idade maxima. Nao foram
atribuidas idades absolutas as profundidades que estivessem fora desse intervalo.

Para o caso especifico do testemunho de teste ES-1 (T2), o modelo de idades é

oriundo da cicloestratigrafia e obtido a partir da publicacédo de Santos et al., (submetido).

3.3.Taxas de sedimentacéo

As taxas de sedimentacao consistem em uma medida da deposi¢cao sedimentar em
determinada localidade, normalizada por unidade de tempo. Neste estudo, as taxas de
sedimentacgdo foram calculadas com base nos dados de idade e profundidade, apos
aplicacdo dos modelos de idade para obtencado das idades absolutas associados a cada

dado de COT. Um exemplo de célculo pode ser descrito abaixo:

Profundidade (m) Idade (Ma) ¢ P, — Py
sed; — I, — 1
P, .
P | t _ P
n n sed, — i I
n~— In-1

As taxas de sedimentacdo obtidas neste trabalho séo expressas em m. My ™1

3.4.Paleolatitude e paleolongitude

Todos os dados extraidos dos bancos de dados sé&o oriundos de testemunhos e,
dessa forma, possuem uma Unica dimensdo (1-D). A analise fisiografica demanda,
necessariamente, que os dados sejam espacializados (2-D) ao longo do tempo
geoldgico, de forma a permitir que parametros paleogeograficos facam parte do estudo.
A representacédo 3D (latitude, longitude, tempo) foi construida por meio da utilizacdo de
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ferramentas de reconstru¢des cinematicas de placas tectdnicas disponiveis no software
GPlates v2.2.0 (Miller et al., 2018), gerando para cada site estudado as respectivas
paleoposicbes (paleolatitudes e paleolongitudes) contidas dentro do intervalo temporal
de interesse (Fig. 11).

tat 600000 [£] ton (100000 [2] piaten [301 [2] Anchor piatein [0 = Begin [19500a [2] End [000ms  [2] step [soomy |

g

[r]

e | Time (Ma) Lat Lon V mag {cmiyr) V azimut th (%) V colat {emiyr) V fon (emiyr) Ang V (*/Ma)

404150 15.0872 6.7850 17.3715 6.4764 2.0261 0.6268
190 433075 17.2815 6.7880 18,5027 6.4371 2.1542 0.6268 =
185 44.4175 21.9567 7.9012 75.2502 2.0104 7.6412 1.0267
180 422214 243563 6.2062 1438425 5.0432 36853 08234
75 4055452 242026 35186 1848515 35050 -0.2082 -0.4305
170 39.0528 24.0502 35551 184.8752 35422 -0.3021 -0.4306

| Update | {165 38.3089 231735 2.2504 223.0762 16438 15369 -0.3570

| = 160 38.8704 217789 27300 297.1857 12473 24284 0.2867
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Figura 11 - Exemplo da interface da ferramenta cinematica dentro do software GPlates, utilizado
para a obtencao de dados espaciais dos testemunhos trabalhados.

A obtencao de paleoposicdes s6 é possivel com a utilizagdo de um modelo de
rotacdo, arquivo que reconstroi as movimentagoes relativas entre placas tectonicas ao
longo do tempo geoldgico. O modelo de rotacéo utilizado no GPlates para este trabalho
é parte do pacote de dados do projeto PALEOMAP PaleoAtlas (Scotese, 2016) que traz,
além deste modelo em resolucdo temporal de 1 Ma, mapas paleogeograficos com
resolucéo de 5 Ma (gerados a partir de paleotopografias e paleobatimetrias descritas no
item 3.4). Além disso, foi necessério importar no GPlates a localiza¢do atual de cada
site em formato shapefile (.shp) e identifica-los de acordo com o seu Plate ID, ou seja,
informar ao software a qual placa tectdnica cada ponto estudado pertence e atrela-los a
um ponto de referéncia (neste caso especifico, a cadeia mesoceéanica do Atlantico) para
gue todas as regressdes cinematicas pudessem ser computadas (Fig. 12). Os mapas

apresentados foram produzidos por meio do software QGis 3.12.3.
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Figura 12 - Exemplo da reconstrucao paleogeografica dos sites estudados (pontos vermelhos no
mapa) a partir do uso do software GPlates para 3 idades distintas do Cretaceo Superior — Albiano
(100 Ma), Turoniano (90 Ma) e Maastrichtiano (70 Ma) — plotados em paleomapas de Scotese
(2016).

Todos os dados extraidos de bancos de dados (ex.:. COT) bem como os dados
gerados/calculados (ex.: paleoposi¢cdes, idades interpoladas, dados cinematicos) até
aqui foram agrupados dentro de uma estrutura de dados que permitisse a sua
manipulacdo de forma mais rapida e pratica. O formato adotado foi a struct, que
possibilita que dados sejam armazenados em campos especificos na forma de vetores,
matrizes, caracteres etc. A criagdo (arquivo com extensdo .mat) e utilizacdo dessa struct
foi feita no software Matlab (Fig. 13) e todas as etapas posteriores do trabalho utilizaram

os dados nela contidos.

Variables - mylODP8test?
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Figura 13 — Exemplo de struct em Matlab com os dados armazenados para cada site estudado.
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3.5.Paleobatimetria

Um modelo digital de elevacdo (MDE) é uma representacdo matricial (em grid, onde
para cada lat/lon existe um valor de batimetria associado) da paleotopografia e da
paleobatimetria que foram reconstruidas ao longo do tempo geoldgico. Os paleoMDE
utilizados neste trabalho foram gerados com base em dados geoldgicos (litofacies,
histéria tectbnica) e geofisicos, cujos detalhes estdo descritos em Scotese & Wright
(2018). Originalmente, possuem resolucéo espacial de 1° x 1°, resolucao temporal de 5
Ma e foram produzidos, a exemplo dos mapas paleogeogréficos ja citados, como parte
do projeto PALEOMAP?, e estdo disponiveis aos usuarios na forma de arquivos netcdf
de extensao .nc (formato também reconhecido e manipulavel dentro do Matlab).

Neste trabalho, os arquivos de paleoMDEs originais foram reinterpolados dentro do
Matlab para que as resolucdes temporal e espacial fossem reajustadas para 0,5 Ma e
0,25° x 0,25°, respectivamente. A importancia dessa etapa estd na redugédo do erro
quando se utiliza a fungéo de interpolacao (interp3, com método cubico de interpolacao)
para obter as paleobatimetrias dos sites estudados a partir de suas respectivas latitudes
e longitudes.

3.6.Paleodistancia para a linha de costa

As paleodistancias para a linha de costa foram calculadas a partir dos grids
paleobatimétricos, onde estabeleceu-se que a linha de costa seria representada pelo

intervalo de batimetria -20m/20m. Por meio da funcdo dsearchn existente no Matlab,

calculou-se as menores distancias euclidianas (d = \/(xz —x1)%+(y, — ¥1)?) entre os
pontos de interesse e a linha de costa estabelecida. A esses valores, multiplicou-se o

raio da Terra (6371 Km) para que as distancias finais fossem obtidas.

3 Os dados do projeto PALEOMAP podem ser baixados em

https://www.earthbyte.org/paleodem-resource-scotese-and-wright-2018/.
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3.7.Tratamento de dados e geoestatistica
3.7.1. Estatisticas basicas

O tratamento inicial dos dados por meio de estatistica descritiva consistiu no
estabelecimento dos parametros basicos (espaco amostral, médias, desvios padrdes e
medianas); construgéo de boxplots; histogramas de probabilidade; teste de normalidade
de Shapiro-Wilk e no teste ndo-paramétrico de Mann Whitney (teste U, utilizados para
distribuicdes ndo normais) para a comparacao estatistica dos dados de COT entre as
margens do Atlantico Sul/Equatorial.

3.7.2. Aplicagédo de Machine Learning Supervisionada

A geracdo do modelo preditivo de COT para o Atlantico Sul durante o Cretaceo
Superior foi obtida através do uso da ferramenta Regression Learner, pertencente a
suite de recursos do Matlab (toolbox Deep Learning & Machine Learning). Com esta
ferramenta, treinou-se todos os 19 modelos disponiveis e o critério de escolha do melhor
modelo baseou-se na menor raiz do erro quadratico médio ou RMSE (do inglés Root
Mean Squared Error) resultante. Tendo em vista a heterogeneidade da varidncia dos
valores da COT (vide Resultados & Discussao, Fig. 14) os modelos foram treinados
em validacdo cruzada k-fold, com 5, 10 e 15 folds. Os dados de entrada ndo sofreram
normalizacdo e ndo houve reducdo dimensional por aplicacdo prévia de PCA ou
gualguer outro método de clusterizagcdo. As variaveis de entrada (preditoras) utilizadas
foram latitude, paleobatimetria, distancias para a linha de costa e taxas de

sedimentacgéo; a variavel de resposta utilizada foi o COT.

4. RESULTADOS & DISCUSSAO

Os resultados utilizados para o desenvolvimento deste trabalho estédo
disponibilizados integralmente no Material Suplementar. A seguir, serdo apresentados
os resultados e discutidas as questdes fundamentais que representam 0s objetivos

centrais deste estudo.
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4.1.Acumulacdo de Carbono Organico nas margens oeste e leste do

Atlantico Sul durante o Cretaceo Superior

Ao longo do Cretaceo Superior, entre 100,5 e 66 Ma, elevados teores de COT
(>4 a 29 wt%) foram registrados em ambas as margens do Atlantico Sul (Fig. 14). Na
margem oeste, 0os maiores teores de CO foram observados na borda equatorial (P1),
enquanto na margem leste ocorreram na Bacia de Angola (P5 e P6) e na borda
equatorial (P4). De forma pontual e com menor resolucéo temporal, o testemunho P2,
localizado no Platé de S&o Paulo, também registrou picos pontuais com COT atingindo
teores de até cerca de 5 wt% (Fig. 14). Interessante notar que a ocorréncia dos maiores
teores de COT nas bordas equatoriais de ambas as margens se deu de forma
assincrona, tendo ocorrido inicialmente (Cenomaniano-Turoniano) ha margem oeste e,
posteriormente (Coniaciano-Santoniano), na margem leste. A despeito desse padréo de
assincronia ter sido observado para as bordas equatoriais, alguns dos altos teores de
COT nos testemunhos P5 e P6, Bacia de Angola, ocorreram de forma sincrona a
margem oeste, cobrindo o intervalo Cenomaniano-Santoniano. Apds o fim do Turoniano
ndo houve mais deposic¢ao de altos teores de COT (>4 wt%) na margem oeste, enquanto
na margem leste (P4, P5 e P6), a deposicdo permaneceu em patamares elevados até
meados do Santoniano e apresentou niveis intermediarios (entre 1 e 3 wt%) até o fim
do Maastrichtiano (P4). Por fim, os testemunhos P3 (Platé das Falklands, margem
oeste) e P7 (Bacia do Cabo, margem leste) ndo registraram, em nenhum momento do
Cretaceo Superior, acumulos de COT superiores a 2 wt%, com valores predominantes
menores do que 1 wt%. De uma forma geral, os altos valores de COT observados em
ambas as margens do Atlantico Sul sdo coincidentes com a ocorréncia dos principais
OAEs dentro do periodo Cretdceo Superior - OAE 1d, OAE 2 e OAE 3 (Fig. 14). No
entanto, teores elevados de COT (> 4 wt%) também ocorreram fora das janelas
temporais de OAEs. Assim, tendo em vista que os intervalos destacados representam
eventos de anoxia oceanica de carater global (Jenkyns, 2010), a ocorréncia fatores
caracteristicos locais ou regionais ndo podem ser descartados para explicar altas
acumulacbes de COT. Por esse ponto de vista, pode-se sugerir que a gama de
processos atuantes para viabilizar a ocorréncia de um OAE pode, também, estar
contribuindo para o acimulo anémalo de COT nos testemunhos estudados, embora nao
seja a pretensdo deste estudo associar tais picos andmalos a determinado OAE. Caso
esta fosse a intencdo, seria necessario lancar mao de ferramentas geoquimicas
adicionais ao COT como, por exemplo, isétopos de carbono (3*3C) visando uma melhor

caracterizacdo desses eventos (Boudinot et al., 2020).
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Figura 14 - Perfis geoquimicos de COT dos 7 testemunhos estudados, em ambas as margens do Atlantico Sul ao longo do Cretaceo Superior. As barras cinzas
representam o intervalo aproximado de ocorréncia dos principais OAEs globais (Locklair et al., 2011; Jenkyns, 2010).
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A distribuicio de COT em ambas as margens do Atlantico Sul durante o
Cretaceo Superior ndo é gaussiana, ou seja, ndo ha simetria de distribuicdo em torno
da média. A ndo normalidade da distribuicdo amostral pode ser percebida visualmente
e também comprovada pelos valores p obtidos no teste de Shapiro-Wilk, aplicado no
conjunto de dados de ambas as margens (Fig. 15a, b). Em decorréncia disso, a
comparacao estatistica do acumulo de COT entre as margens se deu por meio da
utilizacdo de um teste ndo-paramétrico (teste U ou teste de Mann-Whitney). Assim
sendo, a andlise estatistica de comparacao entre as medianas da acumulacao de COT
entre o Cenomaniano e Maastrichtiano (Cretdceo Superior) nas margens leste e oeste
do Atlantico Sul confirmou que, com um nivel de significancia de 5% (a=0,05), a

deposigéo de CO entre as margens foi significativamente desigual (Fig. 15c).
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Figura 15 - Histogramas de probabilidade da distribuicdo de COT durante o Cretaceo Superior
considerando (a) totalidade de dados e (b) a divisdo por margens, com valores p do teste de
normalidade de Shapiro-Wilk; (c) Boxplot da distribui¢cdo do percentil 25-75% com indica¢édo das
medianas (traco vermelho) e valor p do teste U.
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E possivel observar que, em termos de espaco amostral, a margem leste é
melhor representada, possuindo mais do que o dobro do nimero de amostras para todo
o intervalo do Cretdceo Superior. O intervalo Cenomaniano-Santoniano € o mais
amostrado em ambas as margens (n=439 na margem oeste e n=1326 ha margem leste),
0 que era de se esperar pelo fato desta faixa temporal possuir horizontes com médias
de teores de COT mais elevadas (9,32+5,51 wt% para a margem oeste e 3,88+3,91 wt%
para a margem leste) e abrigar as janelas de ocorréncia dos OAEs indicados.
Considerando todo o Cretaceo Superior, nota-se, nas duas margens, o grande desvio
em relacdo aos valores médios de COT (7,66+6,08 wt% para a margem oeste e
3,57+3,82 wt% para a margem leste), reforcando a ideia de que picos de COT sdao
episodicos e valores reduzidos de background (0-1 wt%) séo bastante frequentes (28%
das ocorréncias na margem oeste e 31% na margem leste), conforme pode ser
observado no histograma da Figura 15b. Tendo em vista esses resultados, foi possivel
afirmar que existem diferencas significativas na deposicdo de CO entre as margens
oeste e leste do Atlantico Sul durante o Cretdceo Superior. No entanto, cabe ainda
discutir os potenciais processos envolvidos nas diferencas registradas.

Dentre as diferencas mais marcantes esta a assincronia observada na
ocorréncia de altos teores de COT no segmento equatorial de ambas as margens (P1 e
P4) pelo menos ao longo do Turoniano, considerando que ndo ha dados de P4 para
grande parte do Cenomaniano (Fig. 14). Nesse contexto, diversos estudos de
paleocirculacéo oceanica, especificamente ligados a dinamica da formacao e circulacéo
de aguas profundas no segmento equatorial descrevem processos que, potencialmente,
explicam as diferencas observadas nessa regido através da formacéo de uma armadilha
de nutrientes durante o intervalo Cenomaniano-Santoniano (Berrocoso et al., 2010;
Martin et al., 2012; Trabucho Alexandre et al., 2010).

Com base na utilizacdo do ENd, marcador geoquimico de proveniéncia de
massas d"agua, Martin et al. (2012) propuseram um padréo de circula¢do equatorial que
envolve a presenca de duas massas d’agua profundas, a saber: a Agua de Fundo de
Demerara (do inglés Demerara Bottom Water, DBW), e dguas profundas formadas no
Tétis/Atlantico Norte (aqui designada como Agua Profunda do Tétis, APT). Durante o
intervalo Cenomaniano-Santoniano (excluindo o OAE2, Fig. 16bl), os autores
sugeriram que a DBW e a APT interagiam ortogonalmente (Fig. 16a), dando origem a
uma “armadilha de nutrientes dindmica” em que os nutrientes de origem continental -
carreados pela DBW - misturavam-se com a APT e eram empurrados para sudoeste,

sendo levados para regiées proximais a costa norte da América do Sul. A ocorréncia de
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ressurgéncia promovida pela agdo de ventos permitiria que esses nutrientes aflorassem
na superficie estimulando a produc¢éo primaria e contribuindo para os altos teores de
COT nos sedimentos marinhos daquela regido (Berrecoso et al.,, 2010). A alta
produtividade induzida pela ressurgéncia teve, potencialmente, como consequéncia o
estabelecimento de uma zona de anoxia capaz de favorecer a preservacdo do CO
depositado (Trabucho Alexandre et al., 2010). Durante o OAEZ2 e as condi¢des extremas
de efeito estufa deste intervalo, os valores de ENd sugerem maior influéncia da APT
devido a intensificacdo de sua produgcdo no Tétis e/ou reducdo de densidade e
conveccdo da DBW, promovendo intensificacdo da ressurgéncia e consequente
aumento na deposicao/preservacao de CO na regido do testemunho P1 (Martin et al.,
2012; Fig. 16b). Ap6s o OAE2, a DBW retomou, paulatinamente, a dominancia na
regido, até se consolidar como Unica agua de fundo a partir do Campaniano até
meados/final do Maastrichtiano, interrompendo o processo de armadilha de nutrientes,
uma vez que a DBW flui paralelamente a linha de costa e em batimetrias elevadas. E
importante ressaltar que ndo ha deposicao significativa de CO durante o Coniaciano-
Santoniano no segmento equatorial da margem oeste (P1, Fig. 14). Apesar do processo
de armadilha de nutrientes ainda estar ativo no referido intervalo temporal, o testemunho
P1 (site ODP1258) é o mais distal dos testemunhos ODP retirados no Platé de
Demerara, o que pode, potencialmente, explicar a interrupcdo antecipada (ao fim do
Turoniano) da ocorréncia de altos teores de COT neste ponto, quando comparados a
sites proximais da mesma regido (e.g. ODP1260 e 1261, como descrito em Martin et al.,
2012). Conforme o mapa da Fig. 16a, o testemunho P4 n&o sofre influéncia destes
processos, o que explicaria, a principio, a auséncia de ocorréncia de altos teores de

COT no segmento equatorial da margem leste do Atlantico Sul durante o Turoniano.
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Figura 16 - (a) Mapa indicando sentidos de fluxo estimados para a DBW e APT e posicbes
relativas dos testemunhos do segmento equatorial (P1 e P4), modificado de Berrecoso et al.
(2010) com paleogeografia do Cenomaniano, modificado de Scotese (2008); (b) Dindmica de
circulagdo profunda das massas d'agua DBW e APT na regido do Platd de Demerara (sites
ODP1258, 1260 e 1261) baseados em valores de ENd no intervalo Cenomaniano-Santoniano
(b1), OAE2 (b2) e Campaniano (b3), modificado de Martin et al. (2012); (c) modelo conceitual
para o processo de armadilha de nutrientes, modificado de Berrecoso et al. (2010).

Wagner et al. (2013), estudando diversos registros DSDP/ODP distribuidos no
Atlantico Norte e Sul (dentre os quais os testemunhos P1, P4, P5 e P6 deste estudo),
discutem que, a expansédo da Célula de Hadley, decorrente do aumento das condicdes
de efeito estufa durante o Cenomaniano-Turoniano (C/T na Fig. 17), teria produzido um
alargamento da faixa subtropical, gerando condi¢cfes favoraveis para o fortalecimento

dos ventos alisios e, consequentemente, corroborando a intensificacdo dos processos
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de ressurgéncia nesta regido. Essas condi¢cdes paleoclimaticas, potencialmente,
explicariam os altos teores de COT observados nos testemunhos P1, P5 e P6 (Fig. 14).
Nesse mesmo sentido, Kruijs & Barron (1990) confirmaram, por meio de estudo de
modelagem, que a regido da Bacia de Angola (P5 e P6) estaria, durante o
Cenomaniano-Turoniano, submetida a acdo de ressurgéncia sazonal durante o verao,
0 que teria se potencializado, ainda mais, durante o OAE2, favorecendo a intensificacdo
das zonas de minimo oxigénio (ZMO) e, consequentemente, a acumulacdo de CO
sedimentar (Pancost et al., 2004). O desenvolvimento de uma “mega-ZMO” que cobriu
a margem leste do Atlantico Sul durante o intervalo Cenomaniano-Turoniano tem sido
sugerido para explicar a presenca dos black shales na regido dos testemunhos P5 e P6.
A grande variabilidade observada nos registros de COT, sobretudo no testemunho P6,
tem sido explicada como resultante de processos de retrabalhamento de sedimentos
ricos em CO oriundos da plataforma continental ou do flanco superior da Cadeia Walvis
e seu subsequente transporte e redeposicdo em regido submetida a condicbes menos
anodxicas do fundo da Bacia de Angola decorrentes de correntes de turbidez (Forster et
al., 2008).

O testemunho P4 apresenta posicionamento favoravel para assumir os efeitos
da acdo do fortalecimento dos ventos alisios e consequente intensificacdo dos
processos de ressurgéncia e ZMO. De acordo com o modelo de idades aqui
estabelecido, entretanto, ndo ha dados de COT disponiveis para grande parte do
Cenomaniano nesse testemunho. Ao fim do Cenomaniano, quando a série de dados de
COT passa a existir para o P4, ha registro de teores moderados de cerca de 2,5 wt% no
Turoniano e teores elevados (>5 wt%) ao longo do Coniaciano e inicio do Santoniano,
cuja ocorréncia pode estar associada as condi¢des paleoambientais estabelecidas pelo
OAE3.
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Figura 17 - Mapa indicando a extensdo de atuac&o das diferentes faixas de influéncia da Célula
de Hadley e o posicionamento dindmico da Zona de Convergéncia Intertropical (ITCZ) e a
localizagdo dos testemunhos P1, P4, P5 e P6 deste estudo (modificado de Wagner et al., 2013).
Verde escuro: faixas tropicais; verde claro: faixas transicionais, onde a influéncia de ventos
alisios e ressurgéncia sdo maiores; marrom: faixas subtropicais, onde a influéncia de monc¢des
e drenagem continental é mais pronunciada; C/T: Cenomaniano-Turoniano.

Nesse contexto, Flogel et al. (2008) indicaram que o segmento equatorial das
margens oeste e leste do Atlantico Sul durante o Cretdceo Superior responderam de
forma diferente as forcantes climaticas orbitais*. Uma andlise espectral das frequéncias
da acumulacdo de CO na regido do Platd de Demerara (P1) durante o Coniaciano-
Santoniano identificou as bandas de excentricidade (~400 e 101 ka) como dominantes,
enquanto na margem leste (P4) as bandas orbitais de obliquidade e precess&o seriam
as mais marcantes, o que difere, consideravelmente, das condi¢cdes atuais que

condicionam padrdes similares entre ambas as margens do segmento equatorial do

4 Forcantes orbitais ou astrondmicas do clima consistem em mudancas periédicas do eixo de
rotacdo da Terra ao longo da trajetéria ao redor do Sol. Essas varia¢cdes dependem da interagcédo
gravitacional entre o Sol, a Terra, a lua e outros planetas do nosso sistema solar (de Boer &
Smith, 2009).
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Atlantico Sul. Dessa forma, a auséncia das montanhas andinas e do sistema de
drenagem do Rio Amazonas durante o Cretaceo Superior, seriam fatores de estresse
atmosférico/orografico que alteraram de forma significativa o paleoclima da América do
Sul nesse intervalo e, provavelmente, contribuiram para as assincronias observadas nas

deposicdes de CO entre os testemunhos P1 e P4.

Em contraponto a ideia de uma circulacdo oceéanica profunda vigorosa no
segmento equatorial durante o Cretdceo Superior, acima descrita e defendida por
Berrecoso et al. (2010), Trabucho Alexandre et al. (2010) e Martin et al. (2012), outros
autores suportam ideia contréria, ou seja, de que o segmento equatorial do Atlantico Sul
possuia uma circulagéo oceanica restrita, promovendo a anoxia oceanica e propiciando
maior preservagédo da MO depositada (Murphy & Thomas, 2013; Robinson et al., 2010;
Robinson & Vance, 2012). De acordo com esses pesquisadores, somente a partir do
Campaniano, com a abertura da passagem do Atlantico Central, Aguas profundas
formadas no Oceano Austral (e.g., SCW) fluiram em direcdo ao Atlantico Norte,
ventilando essas bacias oceénicas e interrompendo as condi¢cdes de anoxia/euxinia
(Fig. 18). Essa hip6tese explicaria os baixos contetdos de COT observados em todos

os testemunhos estudados (Fig. 14, P1-P7) a partir do inicio do Campaniano.

b: Campanian—Maastrichtian reconstruction
(Late Paleocene—Eocene values in brackets)

(-8.7)
-8.7

Pacific
average:
-4.3
(-4.3)

270 300° 330° 0 30° 60° 90°
Figura 18 - Nova circulacdo oceénica integrando Oceano Austral, Atlantico Sul e Atlantico Norte

a partir de meados do Campaniano e valores de eNd das respectivas bacias oceanicas (Robinson
& Vance, 2012).

52



Pérez-Diaz & Eagles (2017) corroboram essa ideia, constatando que a
passagem do Atlantico Central tenha atingido uma paleobatimetria suficiente para
viabilizar, no inicio do Campaniano, o intercambio de aguas profundas (~ 3500 m) entre
0s segmentos central e equatorial do Atlantico Sul, promovendo maior oxigenacgao
dessas por¢des oceanicas. Segundo esses autores, entretanto, a subsidéncia da cadeia
Rio Grande-Walvis, até entdo, nao havia sido suficiente para permitir a passagem de
aguas profundas oriundas do sul. Isto pode ter se dado no Campaniano (Robinson &
Vance, 2012), no Maastrichtiano (Donnadieu et al., 2016) ou até mesmo no Paleoceno
(Voigt et al., 2013). E, de fato, ponto de debate 0 momento exato em que a evolugéo
paleobatimétrica do Atlantico Sul gerou a abertura da passagem do Atlantico Central e
permitiu o fluxo da SCW para norte, alterando de forma marcante o padréo de circulagédo
termohalina global.

Condi¢des analogas de baixa acumulagéo de COT (<2 wt%) perduraram durante
todo o Cretaceo Superior em ambas as margens do Atlantico Sul, tendo sido observadas
nos testemunhos P2 (margem oeste), P3 e P7 (margem leste), posicionados nos
segmentos sul e central. De fato, Dummann et al. (2020) mostraram que, desde o final
do Albiano (~110 Ma), a configuracdo paleogeogréfica ja possibilitava a circulacdo
profunda entre o Oceano Austral e o Atlantico Sul, limitado pela Cadeia Rio Grande-
Walvis (Fig. 19), promovendo a ventilagdo desta bacia oceénica e desfavorecendo a
preservacdo de matéria organica.

A partir do Albiano (=110 Ma) -

-3 circulacdo superficial

~ circulacéo intermediaria

circulagéo profunda

Figura 19 - Modelo conceitual de circulacéo oceanica entre Oceano Austral e segmento sul do
Atlantico Sul a partir do Albiano, modificado de Dummann et al. (2020), indicando posicédo dos
testemunhos P2, P3 e P7; GBG: passagem da Bacia da Georgia.
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Com base na discussdo acima apresentada, € possivel perceber que fatores
fisiograficos, especialmente relacionados a evolucdo tectbnica que condicionou a
abertura do Oceano Atlantico, tiveram um papel fundamental na acumulagcédo de CO no
fundo marinho durante o Cretaceo Superior. No entanto, uma avaliacdo mais precisa da
maghnitude da contribuicdo desses fatores ainda néo foi devidamente realizada. Dessa
forma, esse estudo apresentara a seguir uma discussdo sobre a aplicacdo de modelos
regressivos em Machine Learning visando mensurar a parcela de explicacdo atribuida
aos fatores fisiograficos e taxas de sedimentacdo no acumulo de CO em ambientes

marinhos do Atlantico Sul ao longo do Cretaceo Superior.

4.2.Aplicacdo de modelos regressivos em Machine Learning para
avaliar o papel da fisiografia e taxas de sedimentacdo na
acumulacdo de Carbono Orgéanico no Atlantico Sul durante o
Cretaceo Superior

No presente estudo, a aplicacéo da técnica de Machine Learning tem o objetivo
de mensurar, em termos percentuais, a contribuicAo dos fatores fisiogréficos -
batimetria, distancias para a linha de costa, latitude - e taxas de sedimentacdo na
explicacdo da variancia de CO acumulado em sedimentos marinhos. Como explicado
na secdo Materiais & Métodos, adotou-se aqui um algoritmo de regressao, uma vez
gue a variavel de resposta (COT, também chamada de variavel dependente) utilizada é
guantitativa. Dentro dos algoritmos de regressao, optou-se, ainda, por testar os modelos
que pertencem a vertente da Machine Learning supervisionada, devido ao fato da
variavel de resposta estar sendo informada ao computador para ser predita a partir das
variaveis independentes (ou variaveis preditoras). No caso hipotético onde a resposta
desejada nao é informada a maquina, deve-se utilizar modelos pertencentes a vertente

nao-supervisionada de Machine Learning (Osisanwo et al., 2017).

Nesse sentido, 19 modelos regressivos foram treinados com validacdo cruzada
K-fold (5, 10 e 15-folds). Tendo em vista a distribuicdo irregular dos valores de COT (Fig.
14), entendeu-se que a validacdo cruzada por holdout ndo seria adequada, uma vez
gue este método requer uma menor variancia nos dados de resposta. No total, produziu-

se 114 resultados de performance (R? e RMSE), apresentados na Tabela 3.
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Tabela 3 - Resultados de R?, RMSE e graficos de resposta observada vs resposta modelada
para cada modelo de regresséo treinado. As piores performances estéo destacadas em vermelho
e as melhores, em verde.

Validacéao Cruzada K-fold
Tipo Modelo 5-folds 10-folds 15-folds
R2 |RMSE| R2 |RMSE| R2 |RMSE
Linear 0,27 417 027 | 417 0,27 416
Interactions | 55 3,93 0,35 3,94 0,36 3,93
Linear
Linear
Robust 0,23 4,30 0,23 4,30 0,23 4,29
Linear
Stepwise 0,35 394 | 035 394 | 0,36 3,93
Linear
Fine Tree | 0,58 3,19 0,59 3,15 0,59 3,15
Tree Medium 061 | 305 | 063 | 299 | 063 | 2097
Tree
Coarse
Tree 0,55 3,28 0,57 3,21 0,58 3,15
Linear SYM | 0,23 4,30 021 | 4736 0,22 431
Quadratic | o7 49 | 3743 |-22003| 73,00 |-12555] 55,02
Support SVM ’ ' ’ , , ,
Vector
Machine
(SVM™) Cubic SVM | 7690 | 13577 | -130xa07 | 18317 |-1,14x10° | 52193
Fine
Gaussian | 0,48 3,53 0,48 354 | 048 3,53
SVM
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Validagao Cruzada K-fold
Tipo Modelo 5-folds 10-folds 15-folds
RZ |RMSE| R?2 |RMSE| R? |RMSE
Medium
Support GaSu\:;,;llan 039 | 381 | 039 | 382 | 039 | 381
Vector
Masci/hl\l/lne Coarse
(SVM) Gaussian | 029 | 414 | 020 | 414 | 029 | 412
SVM
B‘T)ﬁ::;d 060 | 310 | 060 | 309 | 060 | 3,00
Ensemble
Bagged 066 | 285 | 067 | 282 | 067 | 283
Trees
Squared
Exponential | 0,557 | 322 | 059 | 315 | 058 | 3,16
GPR-SE
support | Gpmman | 059 | 312 | o061 | 307 | 060 | 309
Vector
Machine
(SVM) Exponential
PR E 065 | 290 | o066 | 284 | 066 | 286
Rational
Quadratic | 067 | 280 | 069 | 273 | 069 | 273
GPR-RQ

A andlise de performance dos treinamentos realizados mostrou que os modelos
gaussianos Rational Quadratic (GPR-RQ)?®, validados por 10 e 15-folds, apresentaram
resultados semelhantes com os maiores coeficientes de determinacdo (R?=0,69) e
menores valores da raiz do erro quadritico médio (RMSE=2,73). No entanto,
considerando que a validag&o por 10-folds realiza menos iteragdes e, portanto, gera um
menor custo operacional para reprodutibilidade (tempo de maquina), decidiu-se adotar

0 modelo gaussiano GPR-RQ validado por 10-folds como o modelo selecionado neste

5 A funcdo de base dos modelos de processo gaussiano testados foi constante; o kernel
isotrépico também foi adotado.
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estudo. Dessa forma, a seguir serdo apresentados parametros de performance deste
modelo frente aos dados de distribuicdo de COT dos testemunhos P1-P7 ao longo do
Cretaceo Superior, visando discutir os pontos fortes e as limitac6es da aplicacdo deste

modelo nos dados em questéo.

A andlise do erro residual, que consiste na diferenga entre resposta observada
e resposta modelada para cada um dos testemunhos estudados (P1-P7), mostrou que,
em termos gerais, grande parte da dispersdo (mais precisamente 61% dos dados),
encontra-se préximo do residuo zero, variando entre +/- 0,5 COT wt%, com uma
expressiva maioria ocupando o intervalo interquartil, o qual também se encontra proximo
ao eixo (Fig. 20). Esse fato € refletido pelo bom coeficiente de determinagéo encontrado
(R?=0,69) que atesta o bom desempenho deste modelo. Por outro lado, a distribuicdo
do residuo confrontado com a resposta observada (dados medidos de COT) mostra uma
clara tendéncia (ou viés) de superestimar os baixos valores e subestimar os altos
valores de COT (Fig. 20a, seta vermelha). Além disso, a variancia dos erros observada
entre os testemunhos é bastante heterogénea (Fig. 20b), o que pode estar relacionado
a tendéncia anteriormente enfatizada. Esse padrdo heterogéneo das variancias indica
uma condi¢cdo conhecida como heterocedasticidade, a qual pode apontar para uma
potencial diminui¢do na eficiéncia do modelo (Bollerslev, 1986) apesar de néo invalidar
a aplicacao dos preditores estudados (Maia, 2019). Dentre as possiveis causas para a

heterocedasticidade e o viés observados estao:
a. auséncia de normalizacdo dos dados de entrada;

b. falhas na especificacdo do modelo, a qual seria condicionada pela auséncia de outras

potenciais variaveis preditoras que nao foram considerados no treinamento;
c. presenca de valores extremos da variavel de resposta (COT); e

d. natureza das variaveis preditoras.
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Figura 20 - Erros residuais comparativos entre valores simulados e observados (a) Erro residual
vs. Resposta observada; (b) boxplots dos erros residuais para os testemunhos P1-P7.

Nesse sentido, se faz necesséaria uma avaliagdo mais aprofundada sobre o papel
das possiveis causas (itens a-d, acima listados) da heterocedasticidade na distribuicao

de erros residuais do modelo:
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a. Normalizacdo dos dados - A fim de testar a influéncia da falta de
normalizacdo dos dados, foram testados 2 tipos de normalizagdo, a saber:
escore-Z e range 0-1. A primeira consiste em subtrair de cada amostra a média
da distribuic&o total de determinada variavel e dividir essa diferenga pelo desvio
padrdo. A segunda realoca todos os valores entre 0 e 1. Os resultados obtidos
com o treinamento do modelo com dados normalizados mostraram a ineficacia

da normalizacdo para a extingdo das tendéncias e fim da heterocedasticidade

(Fig. 21a, b).
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Figura 21 - Erro residual vs. Resposta observada com dados (a) hormalizados entre 0-1 (range)
e (b) normalizados por escore-Z.
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Efetuou-se, também, a normalizacdo logaritmica dos dados. Entretanto, a
logaritmizacdo dos dados de latitude e paleobatimetria resultou em nameros
complexos, inviabilizando a leitura desses valores pela ferramenta de

treinamento em modelos regressivos.

b. Falhas de especificacdo do modelo - Essa falha diz respeito ao fato de
as variaveis preditivas (i.e., latitude, paleobatimetria, paleodistancia da costa e
taxa de sedimentagdo) ndo serem capaz por responder integralmente por toda a
variabilidade da variavel de resposta, no caso o COT. Além disso, a tendéncia
clara marcada pela seta na Figura 2la sugere, de fato, que o viés de
especificagdo esteja ocorrendo, ou seja, 0 modelo pode estar ndo considerando
variaveis ou termos de interacao importantes para a predicao. A despeito dessa
condicdo ser, potencialmente, responsavel por adicionar um fator de erro no
modelo produzido, o objetivo deste estudo é mesmo conhecer a parcela de
contribuicdo dos fatores fisiograficos e taxas de sedimentacdo para a
acumulagéo de CO, sem jamais assumir que essa acumulagéo é integralmente
explicada por tais preditores. Dentro da proposta do presente estudo, portanto,

essa condicdo ndo pode ser remediada.

c. Valores extremos da variavel resposta (COT) - A distribuicao dos valores
de COT ao longo dos testemunhos estudados (P1-P7, Fig. 14) é bastante
heterogénea variando entre um minimo de 0,01 e um maximo de 29,2% COT
wt%, com uma distribuicdo de valores que pode ser observada no histograma de
frequéncia de valores ilustrado na figura 15. Vale notar, no entanto, que o0s
maiores valores de COT (> 4 wt%) foram registrados apenas nos P1, P4, P5 e
P6, os quais também demonstram as maiores distribuicbes dos erros residuais
(Fig. 20b). Essa condicdo confirma que, potencialmente, a alta variabilidade
observada nos dados de resposta (COT), com a ocorréncia de valores extremos,
pode, de fato, estar contribuindo para a heterocedasticidade e o viés observados.
No entanto, cabe lembrar que a acumulagdes anomalamente altas de CO no
fundo oceénico durante intervalos temporais restritos, em especial durante os
eventos anoxicos (OAEs), refletem condigBes atipicas, porém naturais dos
sistemas marinhos. Assim, uma analise da distribuicdo temporal dos erros

residuais demonstra uma grande variabilidade com maiores amplitudes entre o
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Cenomaniano-Santoniano, o qual coincide com a ocorréncia de eventos
anoxicos oceanicos (Fig. 22). Esse contexto de distribuicdo temporal irregular
dos erros decorrentes de alteracdes abruptas do sistema, indica a inabilidade
dos modelos regressivos em representar sistemas naturais de alta complexidade

e variabilidade.
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Figura 22 - Distribuicdo dos erros residuais ao longo das idades do Cretaceo Superior, com
destaque para os intervalos temporais de ocorréncias dos principais OAEs desse periodo.

d. Natureza das varidveis preditoras - A comparacgao entre a magnitude das
variancias das variaveis preditoras e da variavel resposta demonstra com clareza
uma fonte para a heterocedasticidade observada no modelo (Fig. 23). Como

ilustrado na figura 20b, os testemunhos P1, P4, P5 e P6 - que juntos representam

61



cerca de 92% do espago amostral - apresentam grande variancia no erro
residual, além de concentrarem os valores extremos de COT. Assim, uma vez
gue a variancia do COT é expressivamente maior do que a variancia das
preditoras, 0 modelo encontra dificuldades para simula-lo, em especial nos
extremos do intervalo da variancia, causando a superestimacdo dos baixos

valores e subestimacao dos altos valores de COT (Fig. 23).
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Figura 23 - Distribuigdo das variaveis preditoras e varidvel de resposta para os testemunhos P1,
P4, P5 e P6, com dados normalizados por escore-Z. Lat: latitude; PaleoBat: paleobatimetria;
DistCost: distancias para a linha de costa; Tsed: taxa de sedimentacao; COT: carbono organico
total.

De forma andloga, a relacdo entre as variaveis preditoras e a variavel de
resposta pode ser mais detalhadamente analisada ao se observar suas distribuicdes
normalizadas (escore-Z) ao longo do tempo (Fig. 24), o que representa a forma que o

modelo considera dos dados durante o treinamento.
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A despeito do Cretaceo Superior representar um intervalo de tempo em que
houve a consolidacdo do Atlantico Sul como bacia oceénica francamente aberta,
observa-se que, em linhas gerais, os fatores fisiograficos apresentam variacbes
discretas. Uma vez que as altera¢Oes fisiograficas decorrem de processos tectdnicos
(Pérez-Diaz & Eagles, 2017) e variacGes eustaticas/euribaticas (Haq et al., 2014) que
agem paulatinamente no decorrer do tempo geoldgico, essas variacbes sutis eram
esperadas. Por outro lado, considerando que a deposicdo de COT nédo responde
unicamente as forcantes fisiogréaficas, o registro de valores anémalos ocorre a despeito
de qualquer variacdo igualmente brusca da fisiografia (varidveis preditoras). Assim,
durante os OAEs, por exemplo, ocorrem bruscas alteracdes ambientais que
condicionam a acumulagéo de altos teores de CO, entretanto, sem acarretar mudancas
igualmente significativas nas variaveis preditoras. Fora das janelas temporais em que
valores andbmalos de COT ocorrem, a variagao sutil das variaveis preditoras (fisiografia)
tém como resposta valores de COT proximos a zero (Fig. 24).
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Z ao longo do Cretaceo Superior. As porcentagens representam a parcela de amostras dentro

do conjunto amostral referentes a cada um dos testemunhos. Lat:

latitude; PaleoBat:

paleobatimetria; DistCost: disténcias para a linha de costa; Tsed: taxa de sedimentacdo; COT:

carbono organico total.
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Levando-se em conta a natureza desproporcional das variancias das preditoras
(fisiografia) em relacdo a variavel de resposta, ou seja, COT (Fig. 23), bem como o
comportamento paradoxal entre essas variaveis em momentos especificos do tempo
geoldgico (Fig. 24), fica evidente que outras forcantes ndo consideradas neste trabalho
atuam na modula¢édo do acumulo de CO no assoalho marinho do Atlantico Sul ao longo
do Cretaceo Superior (Behrooz et al., 2018; Brumsack, 2006; McAnena et al., 2013).
Além disso, essas observac@es esclarecem, em parte, o desequilibrio da performance
do modelo, o qual resulta em um padrdo de superestimacéo dos baixos valores de COT
(0-5 wt%) e subestimacdo de valores elevados (>10 wt%), com melhores predicbes
(simetria do erro em torno da reta Eresiqua = 0) em valores intermediarios (5-10 wt%),

como se observa na figura 25.
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Figura 25 - Distribuicdo dos valores de erro residual para 3 faixas de intervalo de COT: 0-5 wt%,
5-10 wt% e >10 wt%. A seta vermelha indica a tendéncia do modelo em superestimar valores
mais baixos de COT e subestimar valores mais elevados, alcancando a simetria em valores
intermediérios. As porcentagens correspondem a proporcdo de cada faixa de COT dentro do
espacgo amostral.

Apesar do n significativamente maior dos dados de COT entre 0 e 5 wt%, testou-
se extrair 335 dados (média entre os n das faixas de COT 5-10 e >10 wt%)

randomicamente do conjunto de dados dessa faixa de COT para se avaliar o efeito do
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namero de dados na tendéncia de superestimacgéo da resposta modelada. Ainda assim,
0 resultado apresentou um padrdo de superestimacdo da resposta modelada,
descartando a hipotese de que o espago amostral original desta faixa de COT estivesse

influenciando tal tendéncia.

A despeito das limitagbes acima discutidas sobre a utilizacdo de modelos
regressivos associados a Machine Learning para avaliar o papel das variaveis
fisiogréficas e taxas de sedimentacdo na acumulacdo de CO durante o Cretaceo
Superior no Atlantico Sul, foi possivel observar que a fisiografia e as taxas de
sedimentacdo explicam, com base no treinamento do modelo, 69% da variancia dos
dados observados de COT (Fig. 27).
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Figura 26 - Resposta observada vs. resposta modelada, com coeficiente de determinacao de
0,69, considerando o modelo regressivo Rational Quadratic GPR (validagéo de 10-folds) adotado
neste trabalho.
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No entanto, para o real entendimento do poder preditivo do COT a partir dos
fatores fisiograficos e taxas de sedimentacédo, se faz necessaria a aplicacdo do modelo
produzido em um conjunto de dados preditores independente do dataset de treinamento.
Para tanto, utilizou-se os testemunhos de teste (T1-T4), cuja distribuicdo encontra-se
descrita na Fig. 9 (Material & Métodos). Como resultado deste teste, obteve-se um
coeficiente de determinacgédo (R?) de 0,37, indicando piora em relagdo aos dados obtidos
na validacdo do treinamento do modelo. Além disso, a distribuicdo dos residuos
acompanha a tendéncia ja observada no treinamento, ou seja, superestimacao dos
valores mais baixos da distribuicdo (<3 COT wt%) e subestimacdo dos valores mais
elevados (>6 COT wt%) (Fig. 27). A diminuicdo da variancia do COT explicada pelos
preditores utilizados era esperada, uma vez que trata-se de um dataset independente
do treinamento. O modelo regressivo associado a Machine Learning supervisionada

demonstra-se, assim, pouco flexivel para aplicacdo em dados novos (overfitting).
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Figura 27 — Aplicacéo do modelo regressivo escolhido nos dados preditivos dos testemunhos
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Além dos potenciais motivos ja citados anteriormente, podem ser considerados

também para essa constatacdo uma ou mais das seguintes razoes:

A piora da performance na aplicacdo do modelo em dataset de teste
sugere que os fatores fisiograficos influenciam indiretamente parametros
significativos na modulacdo do acumulo de CO, como o aporte de
nutrientes, produtividade primaria, condi¢cdes redox na coluna d’agua,
etc, os quais sao, também, afetados por outros fatores nao fisiograficos,
como o clima, por exemplo. Compreende-se, dessa forma, o poder
limitado do uso dos fatores fisiograficos e taxas de sedimentacdo como
preditores unicos da acumulacdo de CO em sedimentos marinhos do

Atlantico Sul ao longo do Cretaceo Superior;

A despeito das taxas de sedimentagdo serem diretamente associadas ao
acumulo de CO e, por isso, amplamente utilizadas em modelos
preditivos, a acuidade das estimativas desses valores esta relacionada
ao modelo de idades utilizado, de forma que poucos data interpolados
linearmente (como é o caso deste estudo) podem causar um bias em sua

variancia, afetando a sua correlagdo com o COT.

5. CONCLUSAO

Este estudo utilizou modelos regressivos associados a Machine Learning para

mensurar o papel de variaveis fisiograficas (latitude, paleobatimetria, paleodistancias da

linha de costa) e taxas de sedimentacdo na acumulacdo de CO ao longo do Cretaceo

Superior em 7 testemunhos coletados no Atlantico Sul e Equatorial, seguindo a seguinte

ordem logica de trabalho (Fig. 28):

Seleclio de dados A'..fallar’uert_eme aﬂsst_:crada o Avaliar € comparar esﬁgﬁd&;ig‘%ﬁ;er
(preditores a M"C’.’”?e Learning LESHIAl as performances independente e avaliar
i —> sul.lpervssmnada eas  |—p 0s —> estatisticas de performance
resposta) CIBGAE 8 Mmodales modedos validacéo dos modelos comparativamente
que podem ser utilizados 20s dados de treinamento

Figura 28 — Fluxograma com as etapas envolvidas no treinamento e aplicagdo do modelo
regressivo associado a Machine Learning supervisionada.

68



Para tanto, um conjunto de 10.060 dados (2.012 dados para cada variavel) foi
selecionado em diferentes bases de dados, e confrontados entre si. A comparacao entre
os dados de COT mostrou diferencas estatisticamente significativas no acumulo de
carbono organico entre as margens leste e oeste do Atlantico Sul, o que pode ser
atribuido & atuacdo de processos especificos associados, sobretudo, a dindmica de
massas d’aguas (e.g. processo de armadilha de nutrientes na regido do Alto de
Demerara), dindmica atmosférica (e.g. expansdo temporal das células de Hadley) e
evolucdo paleobatimétrica (e.g. circulacédo de fundo no setor Sul do Atlantico Sul a partir

do final do Cretaceo Inferior).

A partir do entendimento dos processos que conduziram a acumulagdo de CO
em ambas as margens do Atlantico Sul, treinou-se 19 modelos regressivos associados
a Machine Learning supervisionada para predizer o conteddo de COT (variavel de
resposta) em fungéo das variaveis preditoras (latitude, paleobatimetria, paleodistancias
para a linha de costa e taxas de sedimentacdo). O modelo regressivo Rational Quadratic
GPR teve a melhor performance, resultando em uma raiz do erro quadratico média de
2,73 e uma explicacdo de 69% da varidncia do COT. No entanto, um aprofundamento
nas limitagbes desse modelo mostrou uma heterogeneidade e um viés dos erros
residuais, a qual pode ser explicada, em principio, pela natureza das variaveis preditoras
face a variavel de resposta, onde se observa maior variancia desta se comparada
aquelas. Essa constatacao, aliada ao coeficiente de determinacao obtido sugere que,
como esperado, outros fatores/forcantes ndo considerados neste estudo, atuam como
controladores da deposicdo do carbono organico no assoalho oceénico, incluindo
possivelmente condi¢cdes paleoambientais atipicas relacionadas ao estabelecimento de
OAEs. A aplicacdo do modelo escolhido em conjunto de dados de teste, independentes
do treinamento, reforca essa necessidade, uma vez que a variancia do COT explicada
pelos preditores resultou em 37%. Esse resultado sugere que o modelo é pouco flexivel
para aplicacdo em dados novos. Entende-se, também, o poder limitado do uso dos
fatores fisiogréficos e taxas de sedimentacdo como preditores Unicos da acumulacao de
CO em sedimentos marinhos do Atlantico Sul ao longo do Cretaceo Superior. Além
disso, artefatos associados as interpolacdes lineares das taxas de sedimentacdo
potencialmente mascaram a sua real variancia frente ao COT, impedindo que o seu

verdadeiro papel na acumulacdo de CO seja avaliado.

A adocao de outros fatores fisiogréficos, sedimentologicos, geoquimicos (e.g.
0C) ou parametros de logging de pogo (e.g. densidade, gamma ray espectral,

resistividade, potencial espontdneo) como variaveis preditoras, bem como a exploracao
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de novas ferramentas supervisionadas e ndo supervisionadas de Machine Learning
(e.g. Andlise de Componentes Principais — PCA, misturas gaussianas) podem refinar o
entendimento do acimulo de COT em bacias oceanicas, bem como fornecer subsidios
fundamentais para a melhoria de modelos de facies organica e, consequentemente,
contribuir para a minimizacdo de riscos exploratérios e o aprofundamento do

conhecimento cientifico nesse tema.
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Anexo A — Script para Interpolacdo de idades

load ( )
idx = find(strcmp ( , {myIODP8test2.core}));

if (isempty (idx))

fprintf (1, )
return

end

[mindepth,imin] = min (myIODP8test2 (idx) .AgeMaDep(:,1));

minage = myIODP8test2 (idx) .AgeMaDep (imin, 2);
myIODP8test2 (idx) .AgeMaDep (imax, 2) ;

(

[maxdepth, imax] = max (myIODP8test2 (idx) .AgeMaDep(:,1));
(
(

maxage
[~,1ia,~] = unique (myIODP8test2 (idx) .AgeMaDep(:,1), ) ;

xdata = myIODP8test2 (idx) .AgeMaDep (ia, :);
xdata = sortrows (xdata);

Fage = griddedInterpolant (xdata(:,1l),xdata(:,2), , ) ;

if (~visempty (find (myIODP8test2 (8) .AgeDepthToc (:,1)<mindepth)))
fprintf (1,
)
fprintf (1, y e
mindepth, minage)
end
if (~isempty (find (myIODP8test2 (8) .AgeDepthToc (:, 1) >maxdepth)))
fprintf (1,
)
fprintf (1, s e
maxdepth, maxage)
end
age = Fage (myIODP8test2 (8) .AgeDepthToc(:,1));

end

Anexo B — Script para criacdo do grid lat/lon

bounds = [-70 25 -60 15];

filesScottese = dir(

AgeScottese = 0:5:120;

filenc = strcat(filesScottese(l).folder, ,filesScottese (1) .name) ;
latScottese = ncread(filenc, ) ;

lonScottese = ncread(filenc, )

[~,lonmin] = min (abs (lonScottese-bounds(1l)));

[~,lonmax] = min (abs (lonScottese-bounds (2)));
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[~,1latmin] = min (abs(latScottese-bounds(3)));

[~,latmax] = min (abs(latScottese-bounds(4)));
[lonS,latS] = meshgrid(lonScottese,latScottese);
[glon,glat] =

meshgrid(lonScottese (lonmin:lonmax),latScottese (latmin:latmax));
[X,Y] = meshgrid(glon(l,:),glat(:,1));

for i=l:length (AgeScottese)

PaleoBAT2 (i) .glat = [];
PaleoBAT2 (i) .glon = [];
PaleoBAT2 (i) .AgeMa = AgeScottese (i);
PaleoBAT2 (i) .xwd = [];
filenc =
strcat (filesScottese (1) .folder,'/',filesScottese (1) .name) ;
Xz = ncread(filenc, 'z'");
Xz = xz';

newbat = interp2(lonS,latS,xz,glon,glat);
PaleoBAT2 (i) .xwd = newbat;
end

PaleoBAT2 (1) .glat = glat;
PaleoBAT2 (1) .glon glon;

Anexo C — Script para obtencdo das paleobatimetrias e distancias para a
linha de costa
load( )

mylat = PaleoBAT2 (1) .glat;
mylon = PaleoBAT2(1l).glon;

myage = [PaleoBAT2.AgeMa];

fprintf (1, )
[X,Y,Z] = meshgrid(mylon(l,:),mylat(:,1),myage);

mybat =

reshape ([PaleoBAT2.xwd], length (mylat(:,1)),length(mylon(1l,:)),[]1);

res = 0.25;
tres = 0.5;

a = minmax (mylon(1l,:));
b = minmax (mylat(:,1)");
c = minmax (myage) ;

[

Xq,Yq,Zq] = meshgrid(a(l):res:a(2),b(l):res:b(2),c(l):tres:c(2));

fprintf (1, )
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mybat new = interp3(X,Y,Z,mybat, Xq, Yq, Zqg, ) ;

fprintf (1,

a = minmax (mylon (1, :))
b = minmax (mylat(:,1)"’
[Xd,Yd] = meshgrid(a(l

radius = 6371;

mydist = nan(size (mybat new));

for i=l:size (mybat new, 3)
fprintf (1,
,1,size (mybat new, 3))
nowbat = mybat new(:,:,1);
[1i1] = find(nowbat>=-20&nowbat<=20) ;

Pbat = [Xd(ii),Yd(i1)];

Qbat = [Xd(:),Yd(:)];

[k,dist]=dsearchn (Pbat, Qbat) ;

mydist(:,:,1) = reshape(dist,size(Xd,1),[])*radius;
end
load ( )

comp = 1l:lenght (myIODP8test2)

for i=1l:1length (comp)
fprintf (1, 'IODP core %d [de %d] : %s

calculando...\n',i,length (myIODP5), myIODP5 (comp(i)) .core)

xage = myIODP8test2 (comp (i)) .AgeDepthToc(:,1);

idx = find(~isnan (xage));

myIODP5age = xage (idx);

myIODP5lat =
interpl ([myIODP8test2 (i) .plate time], [myIODP8test2 (i) .plate lat],myIOD
P5age) ;

myIODP5lon =
interpl ([myIODP8test2 (i) .plate time], [myIODP8test2 (i) .plate lon],myIOD
Pbage) ;

myPaleobat =

interp3(Xqg, Yq, Zg,mybat new,myIODP5lon,myIODP5lat,myIODP5age) ;

myPaleodist =

interp3 (Xq, Yqg, 29, mydist, myIODP5lon, myIODP5lat, myIODP5age) ;

myIODP8test2 (i) .plate time = myIODP5age;
myIODP8test2 (i) .plate lat myIODP5lat;
myIODP8test2 (i) .paleobat = myPaleobat;
myIODP8test2 (i) .distcost = myPaleodist;

end
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Anexo D - Script para calculo das taxas de sedimentacao

load

srates = [];
age = [1];
time=[];

for 1i=11

for j=1:1:(length(myIODP8test2 (i) .plate time(:,1))-1)

x = (myIODP8test2 (i) .AgeDepthToc (j+1,2)-
myIODP8test2 (i) .AgeDepthToc (j,2)) ./ (myIODP8test2 (i) .AgeDepthToc (j+1,1)
-myIODP8test2 (i) .AgeDepthToc (j,1));

id = myIODP8test2 (i) .AgeDepthToc (j+1,1);

srates = cat(l,srates,x);
age = cat(l,age,id);

end

srates = [age srates];

myIODP8test2 (i) .tsed = srates(:,2);

h = find(isnan (myIODP8test2 (i) .plate lat));

myIODP8test2 (i) .tsed (h, :)= NaN;
srates = [];
age = [];
time =[];
end

Anexo E — Script para treinamento do modelo Rational Quadratic GPR (10-
folds)

inputTable = array2table(trainingData, , | ,
4 4 4 4 } ) ;

predictorNames = { , ’ ' }i

predictors = inputTable(:, predictorNames)

response = inputTable.column_ 5;

isCategoricalPredictor = [false, false, false, false];

regressionGP = fitrgp (...

predictors,
response,

, true);
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predictorExtractionFcn = @(x) array2table(x, ,
predictorNames) ;

gpPredictFcn = @ (x) predict(regressionGP, x);
trainedModel.predictFcn = @ (x)

gpPredictFcn (predictorExtractionFcn (x)) ;

inputTable = array2table(trainingData, ;| ,

’ ’ ’ ’ 1)

predictorNames = { ’ ’ ’ }i
predictors = inputTable(:, predictorNames) ;

response = inputTable.column 5;

isCategoricalPredictor = [false, false, false, false];
partitionedModel = crossval (trainedModel.RegressionGP, , 10);

validationPredictions = kfoldPredict (partitionedModel) ;

validationRMSE = sqrt (kfoldLoss (partitionedModel, ’ ));

Anexo F - Linha de cédigo para aplicacdo do modelo em dataset de teste

Yfit teste = trainedModel.predictFcn = (data teste(:,1:4));

Os scripts utilizados para geracao das figuras ndo estéo descritos, mas podem
ser disponibilizados mediante contato com o autor através do e-mail
berglz@gmail.com. A struct com todos os dados utilizados na realizacdo deste estudo,

bem como o arquivo contendo o modelo podem ser disponibilizados da mesma forma.
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