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土壤微量元素的空间分布特征是土壤 母质成分和外源输人长期作用的结果
,

了解这

一分布特征是进行土壤环境评价的重要前提
。

地统计
一

学中的条件模拟方法 由于同时考虑 了分布在二维或三维空间的变量整体上的

空间结构特点和局部的不确定性
,

因而在研究变量的空间分布
、

变化和相互联系等方面具

有独到之处
,

并在有关领域得到了 广泛的应用
。

本文根据地统计学原理
,

对北京东郊污灌土壤表层微量元素含量的小尺度分异进行

了条件模拟
,

为考察该方法的特点
,

同时进行了克里格插值以作对 比分析
。

1 原理和方法

1
.

1 原理概述

地质统计学是数学地质的重要分支
,

它最早在矿石品位和矿床储量计算中引进了数

理统计方法
,

应用随机函数研究变量的空间分布规律
。

地统计学在其发展早期主要应用于两个方 面
,

即
:

以 离差方差
、

估计方差和半变异函

数为基本 工具
,

描述区域化变量的随机性和结构性
,

分析矿床的空间结构
,

用于控制生产

品位 ; 以克里格法为基 本方法
,

给出有限区域 内区域化变量的最佳线性无偏估计量
,

用于
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估计实际资源量
。

但克里格法作为一种插值方法
,

不能很好地再现区域化变量的空间结构
。

19 7 3 年
,

M ath e ro n 提出转 向带法
,

开始了地统计模拟的研究
.

假设
:
(x) 为所研究的变量

: 在点 x 的值
。

地质统计学把
: (x

‘

)解释为随机变量 Z (.x 户
在点 x ,

的特定的现实
。

这些 自相关的随机变量的集合笼Z (x)
,
x 在研究 区域 内变化}构成一

个随机函数
。

区域化变量 式x) 可以解释为这一随机函数 z (x) 的一个现实
。

这个随机函数

可以用一个分布函数和二阶矩 (协方差函数或半变异函数 )来表征
。

模拟即是从这个随机

函数提取其他的现实
,

该现实与观测到的现实同构
,

即具有相 同的分布和二阶矩
。

假设 已有 :
(x) 在 k 个点 的实测 数据

: 。 (xa )
, a 一 1

,

一 k
,

并有
: (x) 的一 个模拟 现实

: *

(x)
。

如果进一步将模拟条件化到实测数据
,

即要求实测点处的模拟值等于实测值
:

: ,

(x
。

) = 孔(xa )
,

V x
。

则称该现实为区域化变量
: (x) 的条件模拟

,

记为
: , 。

(x)
。

相应地称未条件化到实测数据的

模拟为非条件模拟
,

可记为 爪(x)
。

根据具体模拟方法的不 同
,

条件化有时是在非条件模拟的基础上独立进行
,

有时是与

非条件模拟同时进行
。

地统计模拟的突出特点表现在以下几方面
:

(l) 由于地质
、

矿产问题本身的特点
,

地统计模拟是较早提出的针对二维或三维空间

变量 的数值模拟 方法
,

它关注的核心问题 始终是 变量值在空 间的分布
、

变化
、

联系及差

异
。

(2) 模拟现实具有与实测数据相同的频率直方 图
。

更重要的是
,

模拟现实与真实现实

具有相同的空间 自相 关结构 (用 自相关函数
、

自协方差函数或半变异函数描述 )
。

这实际

上是构造地统计模拟各种方法的基本要求
。

因为区域化变量在空间各点的值既有差异又

相互影响
,

形成了特定的空间结构
,

模拟现实只有再现了真实现实的空间结构
,

才能在一

定程度上代表真实现实
,

从而具有预测功能
。

(3) 地统计模拟一般指的是条件模拟
,

即模拟值 以临近点的实测数据为条件
:

如果模

拟点 与某一实测点临近
,

则模拟值与该点的实测值相近
;
如果模拟点与某一实测点重合

,

则模拟值与该点 的实测值相等
。

这样
,

模拟现实不仅空间变化规律上与真实现实相符
,

而

且量值与实际相近
,

因而对特定问题更具实际意义
。

地统计模拟 自提出以来发展很快
,

产生了多种方法
,

如转向带法
、

矩阵分解方法
、

序贯

方法等
,

应用领域也不断拓宽
,

在石油勘探
、

采矿
、

水文地质
、

工程地质等方面均 已有成功

应用的例子
11 一5 ]

。

L Z 模拟过程

本文应用条件模拟方法研究 了北京东郊污灌土壤表层元素 C r
、

Cu 和 Pb 的含量
。

对

10 x 1o 米规则网格点进行了 10 次条件模拟
,

同时进行 了克里格插值
。

模拟点和插值点均

为 4 6 行 7 3 列共计 3 3 5 8 个
。

所用的模拟方法是 以转向带法为基础的
。

转 向带法的基本思想是降维
,

即不直接模

拟二维 (或三维)过程
,

而是先沿若干条直线独立地模拟一维过程
,

然后迭加得到所需的二
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维 (或三维 )过程
。

以下用
“

结构函数
”

统称直接或间接反映了变量空间结构的函数 (在本文 中指 自协方

差函数 )
。

模拟过程的主要步骤归纳如下
:

(l) 由实测数据计算待模拟的随机场的结构函数
。

(2) 求出与多维结构函数相对应的一维结构函数
。

(3) 在若干条直线上分别独立地模拟符合 (2) 得出的结构函数的一维过程
。

本文采用

滑动平均进行一维模拟
。

(4 )将多个一维现实带权叠加
,

得到多维随机场的模拟现实
。

(5) 将非条件模拟结果条件化到已知数据
。

从非条件模拟结果与克里格插值结果的

比较中得出每一网格点的误差
,

加到克里格插值结果上
。

(6) 结果检验与分析
。

由于本文研究的变量存在较明显的漂移
,

因此用趋势面拟合其漂移部分
,

然后对残差

进行模拟
。

模拟完成后
,

将残差模拟值与趋势值相加
,

得到原始数据的条件模拟
。

趋势面

采用多项式曲面
。

考虑实际需要和拟合精度两个 因素并计算 比较了 3 至 7 次趋势面之

后确定采用五次曲面进行拟合
。

本文 中需要模拟的随机函数的一元分布近似对数正态分布
,

因此先把数据进行高斯

变换
,

根据由变换后的数据计算的协方差 函数进行模拟
,

并用变换后的数据对非条件模拟

结果进行条件化
,

最后再对条件模拟结果进行逆高斯变换
。

分析变量空间结构的主要工具是半变异 函数
。

本文对三种元素半变异函数的拟合采

用球状模型
,

并把所研究的变量近似视为各向同性
。

首先采用滑动平均在 O
“ 、

3 0
“ 、

6 0
“ 、

9 0
“ 、

12 0
“ 、

15 0
“

六条直线上分别独立地产生一维模

拟
,

最后进行转向带迭加
。

模拟过程 中半变异函数拟合及克里格插值利用 了 G E O
一

E A S 1
.

2
.

1 软件
,

其余计算全

部用 V is ua l B as ic3
.

0 语言编制程序
,

在 PC 机上运行通过
.

结果 图件分别用 M SE xc el s
.

0

和 S u
rfe

rs
.

0 1 绘制
。

2 样品采集与分析

土壤样品采 自北京东郊通惠河畔的污灌土壤
,

该区土壤为潮土
,

种植水稻和蔬菜
,

采样区域为 76 0 义

5 00 米的矩形
。

自 60 年代以来一直利用通惠河和南北灌溉渠进行污水灌溉
。

采样按均匀布点方式进行
,

共采集 10 行 19 列共计 190 个表土样品
,

南北向采样点间距为 50 米
,

东西向采样点间距为 40 米
。

用原子吸收分光光度计测定土样中 C o
、

C r
、

Cu
、

Fe
、

M n
、

两
、

Pb 和 Zn s 种元素的含量
。

采样区域位置
、

采样点分布及分析方法请参见文献 [6]
。

3 结果与讨论

以 C r 元素为例 (C u 、

Pb 的结果类似 )从以下几个方面考察条件模拟结果
,

同时与克里

格插值结果进行对比分析
。

十次模拟结果是类似的
,

因此只取其中若干次给出图示
。
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3
.

1 微量元素含量空间分布基本趋势

从原始数据
、

两次条件模拟以及克里格插值结果的平面等值线 图和三维立体图 (图 l)

中可 以 看出
,

模拟结果的元素含量空间分布基本趋势与原始数据是相符的
。

进一步的分

析证实
,

在实测点上
,

模拟值和实测值相等
。

在非实测点上
,

不同次的模拟 给出略有差异

的模拟值
,

而克 甲格方法在每一非实测点给出唯 一的插值
。

由于 受到空间总体变化趋势

的控制
,

可 以推知非实测点上的变量值将处 于某一合理范围内
,

但在各种未知因素的影响

下
,

又难 以唯一确定其值
。

从这一方面来看
,

不同次模拟结果之间存在的局部波动 比克里

格方法的唯一插 值结果更加合理
。

这是模拟 与估计的一个重要区别
。

对研究空间的一点

(不是控制点 )
,

估计值是一定的
,

模拟值则可 以有多个
,

事实上
,

模拟现实的个数没有任何

限制
。

因此
,

经常把 随机场的模拟现实作为蒙特 耘罗模拟或其它模型的输人数据 (或参

量)
,

由同一数据系列的多个条件模拟现实得到多个模型输出
,

可计算输 出的统计规律
,

也

可分析输入 (或参量 )与输出的统计关系
,

空间不确定性对输出的影响
,

以及模型的灵敏度

等
。

叭呱

C 「
模 拟 之

C r
模 拟 之 十

C r
的原始数据

、

两次模拟结果和克里格插值结果

直观上看
,

模拟值是符合原始数据的变化趋势的
,

下文的分析揭示出模拟值和原始值

在空间结构上存在更深刻的一致性
,

即半变异函数相同
。

从图 l可 以看出克里格插值结果

存在明显的平滑效应
,

下面的分析通过半变异函数对此给出了更精确的说明
。

3. 2 基本统计特征

图 2 显示 r 描述模拟结果
、

插值结果以及原始数据离散特征的基本统计量
。

从图中可

以看出
,

克里格插值的数据范围 与原始数据相同
;模拟结果极端值范围比原始数据和插值
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结果的相应范围明显宽些
,

但大部分数据所处的范围三者相近
;
模拟值

、

插值和原始值三

者的均值及 中位数相 近
; 另据检验

,

在控制点上模拟值 与克里格插值均与实测值严格相

等
。

以上特点 显示出克里格插值的内插特点和条件模拟在实测数据控制下的波动性
。

一 最小值

仓 第一四分位 数

X 中位数

O 均值

0 第三四分位 数
+ 最大值

0O
产
白,乙

...且

.

..1

·

4 0 L
. . . ~ ~ ~ ‘.

es
~ J ~ ~ ~ ~ ~ ~‘~ ~ ~ ~ ~日‘~ ~ ~ ~ ~ 占~ ~ ~ ~ ~曰‘~ ~ ~ ~

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 1 1 12

1
.

2
, ,

10 : 模拟一
,

模拟二
,

. .

,

模拟十 l卜 克里格插值 12: 原始数据

图 Z C 「基本统计量

图 3 显示 厂模拟结果
、

插值结果以及 原始数据的概率分布
,

可 以认为三者是基本吻合

—
模拟现实

一右卜
‘

克里格插值
一讨- 实侧数据

颇率
r.....we卜.... ..卜

,乙-O丹001O门

0 0 4

0 02

〔量值

4 0
一

20 2 0 4 0 6 0 8 0 10 0 12 0 14 0 16 0

图3 C 「的频率分布

3
.

3 半变异函数

半变异函数是方向和两点之间距离的函数
,

定义为两点变量值之差的二阶矩的一半
。

半变异函数是分析变量空间结构的主要工具
,

它反映了变量的空间 自相关性
。

对一定的

距离
,

函数值越大
,

说明变量在该距离上 自相关性越弱
,

即变化性越大
。

对离散特征和频率分布的考察说明模拟和插值均有效地再现了原始数据的基本统计

特征
。

但从图 4 和图 5 可 以看出
,

模拟结果的半变异函 数与原始数据符合得很好
,

插值结

果的半变异函数明显小于原始数据和模拟结果的半变异函数
,

表现出平滑效应
。

是否符合原始数据的半变异函数
,

正是模拟 与插值的重要不同之处
。

模拟与估计 (插

值 )是研究区域化变量时常用的两种方法
,

二者在理论意义和应用领域上均有不同
。

估计

的主要 目的是在每一点 x 提 出一个尽可能接近未知的真实值气
,

(
一

诊的估计量
: ‘

(一 估计的
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质量用无偏性和最小均方误差或者估计方差来衡量
;
估计有 明显的

“

平滑
”

效应
,

改变了变

量的空间结构
。

模拟 的 目的主要是在模拟值接近真实值的前提下
,

再现变量的空间变化

特点
,

而模拟值并不是最优估值
。

因此 当空间变化对所研究的问题有重要意义时
,

就要用

模拟值
,

而不是用估计值
。

2 5 0 0

2 0 0 0

】50 0

10 0 0

5 0 0

O

16 0 0

14 0 0

12 0 0

10 0 0

8oo

6 0 0

4 0 0

2 0 0

O :

棋拟现实

克里格插值

实测数据

延迟 (米 )

10 0 2 0 0

图4

3 0 0 4 0 0 5 0 0 6 0 0 7 0 0

C伴变异 函数 (东西方向)

—
模拟现实

- 叫卜- 克里格插值

- 试一 实测数据

延迟 (米 )

图5 C r

半变异 函数 (南北方向 )

根据上文所述研究分析结果
,

与克里格等空间插值方法相 比
,

空间模拟方法可以很好

地再现土壤微量元素的空间结构特征
,

从而为揭示土壤微量元素含量的空间结构特征提

供了一个有力的 工二具
。

鉴于环境 问题的空间属性和环境研究的发展趋势 (趋势之一就是描述地表化学物质

在二维
、

三 维空间的分布及迁移转化特征 )
,

地 统计模拟方法在环境研究中有广阔的应用

前景
。

本 文只对北京东郊污灌区 土壤重金属含量小尺度空间结构特征进行了模拟研究
,

而实际上
,

该方法在 r 解 区域大尺度土壤化学物质空间特征方面同样有着 明显的优势
。

目前
,

环境污染问题 日益引起人们 的重视
。

应用空间模拟手段有助于了解土壤
、

水体

和大气环境 中污染物的来源
、

分布
,

从而 为环境评价
、

规划及解决有关 问题提供技术支

持
。
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