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20世纪60年代由Matheron创立的Kriging插值方法目前已发展出多种形式，广泛应用于地学研究[1~4]。该方法能根据现有数据给出空间变量的最优无偏线性估计，但其缺点是产生平滑效应。为此，Deutsch和Goovaerts等又在Monto-carlo方法的基础上，提出序贯高斯条件模拟算法[5~6]，不仅有效避免了平滑效应，还能对空间取值的不确定性进行多种形式的度量，成为土壤学领域最为广泛应用的条件模拟算法之一。近年来，土壤学、生态学等领域中很多论文对序贯高斯条件模拟与Kriging插值结果进行了对比[7~10]，但多数限于验证序贯高斯条件模拟避免平滑效应及在不确定性评价方面的优点，而从变异函数、协方差函数，不确定效果等方面更广泛深入地对比研究案例还不多见；较多的应用者对序贯高斯条件模拟值与Kriging插值之间的关系认识还比较抽象，容易造成前者优于后者的片面认识。鉴于此，本文概括了这两种空间估值方法在原理、结果方面的特点，以实例系统研究两种方法在统计特征、变异函数、不确定性表达方面的区别和联系等，希望有助于促进土壤空间变异研究领域对该方法的认识。
1 Kriging插值和序贯高斯条件模拟的原理比较

1.1 算法原理的区别

Kriging插值是以估值结果的无偏性和最优性为限制条件，求解已知数据在估算未知点数据时最适当的权重，加权求和得到估值结果，同时得到Kriging误差方差，用以表示估值不确定性[11~12]。序贯高斯条件模拟则首先根据已知数据构造高斯函数，将区域化随机变量Z(x)的每一个取值看做是符合高斯函数（即正态分布函数）F（x）的一次随机实现。在每一个模拟位置
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,(j= 0,1,2, … m-1)为条件的累积条件概率密度函数。相关文献对此表述较多，在此不赘述。
1.2 算法结果的联系

虽然原理不同，但两种方法的计算结果却存在密切联系。从Luo的论文中可推出下式[13]：

             
[image: image4.wmf])

(

)

(

)

(

#

'

m

m

m

m

x

S

x

Z

x

Z

l

+

=

                             （1）

其中
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位置处序贯高斯条件模拟值，
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为该位置根据条件数据进行的Kriging插值结果，
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是Kriging误差方差，
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是均值为0，方差为1的标准正态随机数。由于随机偏差均值为0，所以模拟值与Kriging插值的数学期望应相等。
1.3结果准确度的比较
最优性条件保证了Kriging的局部估值结果最优，其不足是产生平滑效应，低估全局空间变异性。序贯高斯条件模拟则致力于再现原始数据的统计特征，能再现全局的空间变异性。但根据式（1），模拟值在Kriging插值的基础上还增加了1个随机偏差成分，其局部估值精度必然降低。
1.4 不确定表达的比较

Kriging结果是唯一的，Kriging误差方差表征的不确定性只是不同空间位置之间估值精度的相对大小。而序贯高斯条件模拟通过多次运行，可以在每一个位置产生很多个服从某一高斯分布的模拟结果，具备了以概率论为基础的取值不确定性评价功能。
2 研究区及研究方案

[image: image10.jpg]


[image: image11.jpg]1-2

3 B

E)

25

=

15

1

[

5 E) =

HEEN AL E k)

)




图1 土壤样点图及土壤有机质含量正态Q-Q图
研究区设在驻马店市西平县宋集乡，面积约 68 km2，地势变化平缓，高程在56~62 m 之间，年均温14.8ºC，年降雨量700~1000 mm，土壤类型属于砂姜黑土土类。采样时间为2007年5月，采用500 m×500 m网格法采样，共采集0~20 cm土样241个（图1-1）。

按重铬酸钾氧化-容量法[14]分析得到土壤有机质数据，对部分极大或极小值调整后，其Q-Q图呈直线形式（图1-2）且正态分布的参数检验值 P=0.2，说明数据服从正态分布。

Kriging 插值和序贯高斯条件模拟应用WinGislib软件进行，结果转化为AscII码文件输出，然后导入到ArcINFO软件制作成栅格地图，共进行200次随机模拟实验。数据统计、Q-Q图和数据频率分布直方图采用SAS8.0软件进行，各种实验结果的半方差和自协方差经WinGislib计算后，导入到Excel表中重新制图，实现在同一个视图的相互比较。
3 结果与分析

3.1 Kriging插值和序贯高斯条件模拟的数据分布比较   
与原始数据比较，Kriging插值后土壤有机质的取值区间缩小（表1），标准差降低了约20%，数据分布经检验不服从正态分布，Q-Q图明显不是一条直线（图2-1b）。而随机模拟的取值区间没有缩小，数据标准差变化幅度低于5%，数据分布经检验服从正态分布，Q-Q图呈直线形式（图2-2b，图2-3b）。结果说明随机模拟较好地重现了原始数据的分布型和离差特征，而Kriging插值则没有。Kriging预测图是唯一的（图2-1a），而多次序贯高斯条件模拟结果的分布趋势虽有一定相似性，但具体位置的模拟取值却具有明显差异（图2-2a，图2-3a）。
表1 土壤有机质Kriging插值和序贯高斯条件模拟数据的统计特征比较

	
	平均值(g kg-1)
	标准差(g kg-1)
	最大值(g kg-1)
	最小值(g kg-1)
	偏度
	峰度
	正态性

	原始数据
	17.9
	2.85
	26.0
	9.80
	-0.003
	0.255
	正态

	Kriging插值
	17.8
	2.32
	24.7
	11.0
	-0.621
	1.122
	非正态

	第一次模拟
	17.7
	2.99
	26.0
	9.80
	-0.145
	0.308
	正态

	第二次模拟
	18.0
	2.89
	26.0
	9.80
	0.104
	0.268
	正态

	第三次模拟
	17.8
	2.79
	26.0
	9.80
	-0.158
	0.310
	正态

	第四次模拟
	18.1
	2.87
	26.0
	9.80
	-0.106
	0.181
	正态
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图2 Kriging插值和序贯高斯条件模拟值的空间变异图和数据正态Q-Q图比较
3.2 Kriging插值和序贯高斯条件模拟结果的空间变异函数曲线比较   
任意选取4次序贯高斯条件模拟结果的变异函数曲线，将其与原始数据和Kriging插值结果的变异函数曲线进行对比（图3-1）。随机模拟结果和原始数据的变异函数曲线接近，它们均在2800 m左右达到基台值水平；Kriging插值结果的变异函数曲线与原始数据产生明显差距，其块金方差基本消失，且变异函数在5000 m仍然有进一步上升的趋势。该结果说明Kriging插值结果呈现的空间相关性增强，随机性变异基本消失，没有能够再现原始数据的变异函数模型，但4次随机模拟均很好地再现了原始数据的变异函数模型。图3-2则表明，Kriging插值结果、原始数据以及4次随机模拟结果的协方差曲线差异并不特别大，它们同样在2800m左右就达到了最低值。考虑变异函数
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，可以认为Kriging结果保持协方差函数不变的原因是其方差
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和变异函数
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同步降低的结果。而随机模拟值则因为同时保持了方差不变和变异函数不变，所以协方差亦不变。
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图3 原始数据、序贯高斯条件模拟和Kriging插值的变异函数曲线和自协方差函数曲线对照图
3.3 Kriging插值结果与多次序贯高斯条件模拟结果平均值的比较    
若将200次随机模拟的平均值视为随机模拟结果的数学期望，计算历次模拟值与数学期望的差作为对公式（1）随机偏差
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的近似。计算该随机偏差的均值、方差，并与Kriging 方差进行比较，同时比较200次模拟均值与Kriging估值结果。表2是其中任意选择的6个点的数据（6个点的位置见图4），它们的随机偏差的均值约等于0，随机偏差的方差基本上等于相应位置的Kriging误差方差。基于条件数据的Kriging插值结果可能不完全等于基于已知原始数据的Kriging插值结果，但二者的数学期望应是相等的，表2中模拟均值（即根据条件数据进行Kriging插值的数学期望）与Kriging估值的相似性验证了该结论。根据公式（1），模拟值距离真实值的误差也可以分为随机偏差导致的误差和Kriging插值误差，由于这两个误差基本相等，模拟误差应为Kriging误差的2倍。
表2 任意6个位置处200次随机模拟的统计特征及Kriging估计值

	位置
	随机偏差均值
(g kg-1)
	随机偏差方差
(g2 kg-2)
	Kriging误差方差
(g2 kg-2)
	模拟均值
(g kg-1)
	Kriging估值
(g kg-1)

	X1
	0.011
	3.84
	4.32
	18.7
	18.4

	X2
	0.009
	3.75
	3.49
	16.8
	17.1

	X3
	-0.037
	3.77
	3.56
	20.0
	20.4

	X4
	0.017
	5.49
	4.88
	18.1
	18.3

	X5
	0.011
	3.58
	3.71
	18.0
	17.8

	X6
	0.045
	3.77
	3.69
	17.9
	17.7


3.4 Kriging插值与序贯高斯条件模拟对土壤有机质取值不确定性的估计    
Kriging方法在生成空间估值结果的同时还得到Kriging误差方差，可以表征空间变量估值结果的不确定性。如图4所示，土壤有机质的Kriging误差方差呈明显的规律性分布，与图1-1比较可发现在采样点集中的区域及在实测点附近位置的空间估值误差方差相对较低，而在研究区的东北和西南区域，实际采样点数较少，Kriging插值的不稳定性更大，其误差方差相对较高。然而，Kriging误差方差仅仅是针对最优的、也是唯一的线性插值结果的不确定性估计，不能做出对任一位置其他可能性取值的不确定程度估计。
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      图4 Kriging误差方差分布图            图5 x1位置200次随机模拟值的频率直方图

多次运行序贯高斯条件模拟，则能在任一个空间位置得到服从正态分布的可能性取值，为基于概率论的不确定性推断提供了条件。如经拟合计算，在位置x1处土壤有机质取值服从正态分布Z(x1)~N(18.7，2.0)（图5），通过将该分布转化为标准正态分布，并查标准正态分布函数密度表，即可求取x1位置处土壤有机质取值13.0~15.0 g kg-1的概率约是3%，而取值为17.0~19.0 g kg-1的概率约36.2%。
    此外，序贯高斯条件模拟在空间不确定性估计方面具有更多的表现形势。如图6可以看出研究区的东北部土壤有机质含量大于15.0 g kg-1的概率在0.4以下，而大部分区域土壤有机质含量大于15.0 g kg-1的概率在0.8以上。图7则显示了任意位置条件累积概率为0.75时的土壤有机质取值，即对于任意位置低于它在图7上的取值的概率是0.75，仍然可以得到研究区东北部土壤有机质含量较低的结论。
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 图6 土壤有机质大于15.0 g kg-1的概率分布图     图7 条件累积概率为0.75的土壤有机质含量图

3.5 Kriging插值与序贯高斯条件模拟不确定性估计之间的联系    
序贯高斯条件模拟对土壤取值的估计是依据其条件正态分布，而该分布的主要参数是条件均值与条件方差，其中条件方差等于Kriging误差方差[13]，该值越大意味着模拟值可能的取值区间越大，其条件累积概率密度函数曲线的延展程度就较大。反之，曲线延展性小。如x2位置的土壤有机质Kriging误差方差比x4位置小，前者的累积概率分布曲线变化较陡（图8-1）；而后者的曲线则较平缓（图8-2）。这意味着同样的估值区间，前者对应的累积概率差较大，估值不确定性更小，这与Kriging误差方差反映的不确定性是一致的。
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    图8  在X2、X4位置的累积概率分布函数图
4 结论与讨论
4.1 结 论

1）Kriging插值结果的平滑效应不仅表现为其取值区间减小，方差降低；而且其结果不呈正态分布，变异函数曲线整体降低，空间相关性增强。序贯高斯条件模拟的取值区间不变，方差与原始数据较为接近，结果仍呈正态分布；变异函数曲线、自协方差函数曲线与原始数据也较为接近，较好地再现了原始数据的统计特征和空间变异性。

2）任意位置200次序贯高斯条件模拟值的平均值近似于Kriging插值，证实“模拟值与Kriging插值数学期望相等”。序贯高斯模拟值可划分为Kriging插值和随机偏差两部分，而随机偏差的方差与Krging误差的方差较为接近，证实“序贯高斯条件模拟误差是Kriging插值误差的2倍”。
3）尽管表达估值不确定性的方式不同，但kriging误差方差与序贯高斯条件模拟值的取值区间大小具有数学联系，前者影响后者的概率密度函数形式。
4.2 讨 论

在土壤采样实践中，由于采样方法、深度、容量等随机因素影响，理论上所得到的观测值应该是围绕一个特定的数学期望随机变化的正态分布函数。序贯高斯条件模拟方法基于条件正态分布判断模拟值实现的概率，较之用Kriging误差方差表征估值不确定性更接近于客观实际。但如果仅仅希望获得一个确定性最大的土壤变量估值，则Kriging方法仍应优先考虑。
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