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摘 � 要 � � 定量土壤重金属含量空间分布预测结果的不确定性对于控制土壤空间数据的应用风险具有

重要意义。采用序贯指示模拟方法对张家港土壤表层 ( 0~ 15 cm) Cu 含量的空间不确定性进行了定量评价。

结果表明, 张家港东部的集约农业区及中北部的冶金和电子类企业聚集区土壤表层 Cu 含量较高, 其空间预

测的波动性也较大,而该市南部土壤 Cu含量较低,空间表达的波动性也较小;序贯指示模拟的模拟实现图像

没有平滑效应,当给定一个Cu 含量阈值时, 序贯指示模拟可以定量任一空间位置 Cu含量大于该阈值的概率,

同时序贯指示模拟也可以评价描绘 Cu 含量大于该阈值的区域的空间不确定性。
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� � 土壤属性制图的一个重要目的就是提供有关土

壤性质空间变异的信息。在应用数字土壤性质空间

分布图进行分析或决策时, 人们经常假定所获取的

数字化信息是完善的, 但实际上由于空间预测模型

的限制等使由采样点位置的观测值来预测土壤性质

空间分布的过程中通常包含一定的不确定性, 这种

不确定性将通过随后的建模、分析或决策过程加以

传递并对最终的结果产生深刻影响[ 1]。

土壤性质制图过程中最重要的一步就是采样的

�点 数据到空间分布图�面 数据的空间建模预测过

程,为了实现土壤属性空间分布的定量表达和制图,

地统计学的克立格( kriging )插值与 3S 技术相结合

的方法得到了广泛应用
[ 2~ 5]

。目前土壤性质空间预

测的精度一般采用平均误差、均方根误差或方差来

评价
[ 6]
。平均误差和均方根误差是从确定的位置来

计算的,是应用于整个地图的全局值,不能指示不确

定性的空间变异
[ 7]

, 而当采用地统计学方法制图时

可以用方差来估计不确定性, 但克立格估计是平滑

插值, 具有局部准确性和整体统计特征的不准确性

的特点[ 8]。克立格估计的一个缺点就是平滑效应依

赖于采样点的分布, 距离采样点越近平滑越小,距离

采样点越远平滑效应越强烈, 由于这些原因使克里

格估计只能提供简化变异的空间分布模式, 而在出

现极端值和空间连续性模式敏感的应用中则存在很

大的局限性, 比如典型的土壤污染数据
[ 8]
。克立格

估计也附带了一个误差方差估计, 但克里格方差却

经常被误用为衡量克立格估计可靠性的尺度, 比如

估计值大于某一给定阈值, 但实际值可能低于该阈

值,因此克立格方差在度量空间不确定性方面是不

完善的[ 9, 10]。为了克服线性地统计学在评价不确定

性方面的缺点, 1995年以前实际上都是采用非线性

克立格方法, 如指示克立格[ 11] , 但指示克立格同样

存在平滑效应,并且只能获得单独一个空间位置上

土壤性质的条件累积分布函数、对单一空间位置的

局部不确定性进行定量评价, 而不能实现同时考虑

多个空间位置的� 空间 不确定性评价[ 12]。近年来

人们提出采用随机模拟方法 ! ! ! 序贯高斯模拟( se�
quential gaussian simulation, SGS)和序贯指示模拟( se�
quential indicator simulation, SIS)来进行空间不确定性

建模以克服指示克立格的内在局限性
[ 13]
。SGS 和

SIS均基于概率模型, 与克立格插值法相比, 随机模

拟的优势表现在它综合考虑结果的整体统计性质和
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模拟值的空间相关性(重现输入数据的基本统计特

征和半方差模型) , SGS和 SIS 在克里格插值模型中

系统地加入随机噪声,模拟结果较插值要更真实, 此

外,随机模拟能够产生多个等概率实现( realization) ,

各个模拟图之间的差别正是空间不确定性的反映。

Mowrer
[ 14]
采用 SGS 方法评价多年生亚高山带森林

空间分布预测的不确定性; Zhao 等[ 1] 采用 SIS 方法

评价了河北省土壤碳密度空间分布表达的不确定

性;李保国等[ 15]采用序贯高斯模拟对农田土壤表层

饱和导水率进行了条件模拟;王学军[ 16]应用转向带

法对北京东郊污灌区土壤铜和铅含量进行了条件模

拟;而徐英和陈亚新[ 17]则运用条件模拟对土壤水盐

特性空间变异的各向同性进行了探讨。SGS用于不

确定性建模的前提是数据符合多高斯分布, 但在实

践中很难确定多高斯分布是否存在,而 SIS 则不考

虑分布类型,在不能确定多高斯分布是否存在时序

贯指示模拟是一个明智的选择[ 12]。

江苏省张家港市地处长江三角洲, 改革开放以

来经济增长迅速,该地工业企业类型较多,农业养殖

业也较发达,土壤重金属污染的潜在风险高, 探索该

区土壤重金属含量空间预测的不确定性评价方法对

于提供完善的土壤空间信息、控制该区土壤重金属

含量空间分布信息的应用风险具有重要的理论和现

实意义。

1 � 材料与方法

1�1 � 研究区概况
� � 研究区域为江苏省张家港市(图 1) , 张家港地

处长江三角洲冲积平原,地势平坦。该区属北亚热

带季风气候, 年平均气温 15�2 ∀ , 年均降雨量

1 039 mm。全市总面积 999 km2, 其中陆地面积 799

km2,人口 85万。该市土壤类型主要有潮土、水稻土

两个土类,潮土主要分布于北部的沿江圩田地区, 为

长江冲积物母质发育而成, 其中绝大部分属灰潮土

亚类。水稻土则主要分布于南部的平田地区, 由泻

湖相沉积母质发育而成, 绝大部分属潴育水稻土亚

类。此外黄棕壤、堆叠土和园田土在该区亦有零星

分布,但数量极少。

1�2 � 样品采集与分析
土壤采样时间为 2004年, 共采集了 547个土壤

表层样品( 0~ 15 cm) , 其中 386个土壤样点的布置

主要根据土壤类型、土地利用状况及采样点在整个

研究区分布的均匀性等因素, 另外161个采样点则

图 1 � 研究区域及采样点分布图
Fig� 1� Geographic location of Zhangjiagang City and the sampling

site dist ribut ion map

主要分布在各类企业周围, 主要考虑了各类企业的

排污方式及潜在的污染来源。每个采样点的位置均

采用 GPS记录了采样点的经纬度, 并详细记载了采

样点周围的环境信息,采样点的分布如图 1所示, 土

壤全 Cu含量的测定见文献[ 18]。

1�3 � 序贯指示模拟
首先通过指示函数 I ( x , zc ) ,将土壤表层 Cu含

量观测值 z ( x )转换为指示编码( 1或 0) , 以便进行

Cu含量先验概率分布函数建模。本研究中 Cu含量

指示变换的门槛值 zc ( cutoff value)设置分别为 24�12

mg kg- 1( 20%分位数)、28�00 mg kg- 1( 40%分位数)、

31�72 mg kg- 1( 60%分位数)、37�00 mg kg- 1( 80%分

位数)和 41�59 mg kg
- 1

( 90 %分位数)。进行指示编

码变换的指示函数 I ( x , z c)为:

I ( x , zc )=
1, z ( x ) # zc

0, z ( x )> zc
(1)

通过 5个土壤 Cu含量门槛值的指示变换可以

获得 5个Cu含量指示编码数据集,然后通过半方差

建模分别获得与 Cu 含量门槛值相对应的 5个指示

编码数据集的半方差图和理论模型拟合参数。

定义一条遍历未采样位置的随机路径, 每次模

拟过程中随机路径上的每个结点仅模拟一次, 通过

以下步骤实现序贯指示模拟
[ 8]

:

( i)对于随机路径上的一点 i , 使用已经建立的

指示半方差图和指示克里格来估计该点 Cu含量小
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于等于给定 Cu 含量门槛值的概率, 可以获得该点

Cu 含量分别小于等于 24�12 mg kg- 1、28�00 mg

kg
- 1
、31�72 mg kg

- 1
、37�00 mg kg

- 1
和 41�59 mg kg

- 1

的概率值;

( ii)对于 i 点使用获得的 5个概率值来外推创

建其 Cu含量的先验条件累积分布函数;

( iii)从 i 点的先验条件累积分布函数随机获取

一个 Cu含量的模拟值;

( iv)将 i 点获得的 Cu含量模拟值的指示编码

加入到下一个位置的 Cu含量先验条件累积分布函

数建模中;

(v)沿着该随机路径重复第 ( i) 到( iv) 步便获

得未采样点位置 Cu 含量的一个随机模拟实现

( realization)。重复 L 次序贯模拟, 每次模拟均使

用不同的随机路径则将产生 L 个等概率的模拟

实现。模拟的方法在重现整体统计特征的同时

也建模评价了空间不确定性, 这一系列的模拟实

现提供了空间不确定性的可视化和定量评价的

模型。

本研究中共进行了 1 000次序贯指示模拟(栅

格尺寸为50 m∃ 50 m) ,所进行的随机模拟为条件模

拟,模拟过程中采样点位置的 Cu含量值保持不变,

模拟所采用的软件为 GSLIB[ 13]。

1�4 � 不确定性评价
1�4�1 � 局部不确定性评价 � � 单一空间位置 x%上

( single�locat ion) Cu 含量空间表达的不确定性, 即局

部不确定性( local uncertainty) , 可以用该点 Cu含量

z ( x%) 大于某一给定 Cu 含量阈 值 z t 的概率

Prob [ z ( x%) > z t ]来进行定量评价。这个概率值可通

过以下公式计算:

prob[ z ( x%)> zt ] =
n ( x%)
1 000

(2)

其中 1 000为随机模拟的次数; n ( x%)为 1 000次

模拟中在 x%位置上 Cu 含量模拟值大于阈值 z t的

次数。

1�4�2 � 空间不确定性评价 � � 多个位置( multi�loca�
tion)的不确定性, 即空间不确定性( spatial uncertain�
ty) ,可以用于评价基于概率 Prob[ z ( x%) > z t ]来描绘

Cu含量空间分布的可靠性。例如给定一个临界概率

值 p c和 Cu 含量阈值 z t , 则基于规则 Prob [ z ( x%)

> zt ] &p c可确定一个 Cu含量大于 z t的区域A, 那么

由于 p c的选择差异, 用区域 A 来表达 Cu 含量大于

zt的区域的不确定性有多大? 假设 A中共包括 n个

� �

位置(栅格) m 1, m2, ∋, mn, 则区域 A的 Cu 含量大

于 z t的空间不确定性可由以下公式计算的联合概率

来评价[ 12] :

prob [ z ( m1)> zt , z ( m2)> zt , ∋z ( mn)> zt ]

=
n (m 1, m2, ∋, mn )

1 000
(3)

其中 1 000 为模拟次数; n ( m1, m 2, ∋ , mn ) 为

1 000次随机模拟中,区域 A中的 n 个位置 Cu含量

模拟值均大于 zt的次数。

论文中图件的投影为 Albers 等积圆锥投影, 将

GSLIB模拟结果的 ASCII码文件转换为 ASCII GRID

格式,在 ArcGIS 9�0软件中进行图件绘制。

2 � 结果与讨论

2�1 � 描述统计分析及序贯指示模拟的实现
� � 张家港土壤表层平均 Cu含量为 32�01 mg kg- 1

(图 2) ,描述统计分析结果表明, 土壤 Cu 含量的极

差为 218�5 mg kg
- 1

, 极差范围较宽, Cu 含量的变异

性较大, 变异系数为 47%。偏度为 7�62, 有部分 Cu

含量较高的点存在。土壤 Cu含量的频率分布直方

图表现为右侧长尾分布, 说明该区土壤表层 Cu 含

量的空间分布是非常不均匀的。

图 2� 土壤表层 Cu 含量的描述统计分析与频率分布

直方图

Fig� 2 � Descriptive statistics and histogram of Cu contents in

topsoil of Zhangjiagang City

� � Cu含量的指示编码变换共使用了 5个门槛值,

相应指示编码的半方差图(图 3)和半方差模型的拟

合参数(表 1)均由统计计算软件 R
[ 19]
中的 geoR

[ 20]

模块计算获得,半方差函数拟合采用的是权重最小

二次方方法( WLS) [ 13]。
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图 3� 指示编码的半方差图
Fig� 3� Semivariograms of the indicator codes obtained by different cutoff values

� � 本研究中仅使用了5个门槛值来建立土壤 Cu含

量的先验条件累计分布函数, Cattle等
[ 21]
研究认为使

用较多的门槛值可以获得更可靠的条件累计分布函

数,但实践中由于门槛值划分过多使极端阈值条件下

数据点对数过少而影响指示半方差函数建模,此外过

多的门槛值也容易造成违背次序关系的出现,这均会

对建立先验条件累计分布函数产生影响[ 22]。从图 3

和表 1可以看出,本研究中的5个指示半方差图都具

有明显的空间结构性,并且拟合的参数差异也较大,

这表明使用5个门槛值能够较好地体现研究区土壤

Cu含量的整体变异性,同时这也将大大降低随机模

拟过程中的计算量,提高模拟速度。

表1 � 土壤 Cu含量指示编码半方差函数的拟合参数

Table 1 � Parameters of the theoret ic model for indicator codes of total Cu contents obtained at different cutoff values

门槛值

Cutoff value

理论模型

Theoretic model

块金常数 C0

Nugget

基台值

Sill

变程

Range(m)

均方根误差

Root mean square error

24�12 球状 Spherical 0�125 0�163 6 666 0�002

28�00 球状 Spherical 0�175 0�245 8 000 0�001

31�72 球状 Spherical 0�170 0�247 10 800 0�002

37�00 球状 Spherical 0�119 0�163 11 350 0�002

41�59 球状 Spherical 0�066 0�088 12 500 0�002

� � 根据以上获取的参数,采用GSLIB中的 sisim程序

就可以对土壤 Cu含量的空间分布进行序贯指示随机

模拟,模拟过程中的搜索半径设置为指示半方差图的

最大变程。图4是从 1 000次模拟结果中随机抽取的

两次模拟实现图像,每个模拟实现图像均是等可能的。

模拟实现图像也反映了研究区土壤 Cu含量的空间分

布模式,总体趋势表现为东部及中北部有几个高值区

域出现,南部土壤Cu含量相对较低且变异性较小。

图 4 � 从1 000次模拟中随机抽取的两次模拟实现

Fig� 4� Two randomly selected realizat ions from 1 000 realizations generated by SIS
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2�2 � 局部不确定性评价
E型均值(亦称为条件均值)可以通过取 1 000

个模拟实现的平均值而获得(图 5a) , 它也反映了研

究区土壤表层 Cu 含量空间分布的宏观趋势, 即东

部、中北部土壤 Cu含量较高, 而南部水稻土区的土

壤Cu含量则较低。图 5b是采用 geoR 软件计算的

土壤 Cu含量的普通克立格插值结果(对数变换后

的半方差模型为球状模型, 块金常数 0�07, 基台值

0�093,变程 6 km) , 1 000次 SIS模拟的平均值( E型

均值)与普通克立格方法估计的土壤 Cu 含量空间

分布模式类似, 但由于克立格估计的平滑效应, SIS

生成的模拟图像(图 4)显然要比普通克立格插值结

果(图 5b)更现实。

由于每个随机模拟实现均是等概率、等可能的,

因此条件方差( conditional variance)反映了 1 000次模

拟实现结果中土壤 Cu含量的波动性,当然这种波动

性是基于�点 的, 即对于研究区域中的任一空间位

置,该位置上土壤Cu含量模拟值在1 000次模拟中的

方差。从图 5c中可以看出张家港土壤表层 Cu含量

空间表达波动性大的区域主要集中在具有较高 Cu含

量区域,这些区域具有较高的条件方差(图 5c中黑色

区域) ,土壤 Cu含量空间分布表达的不确定性也较

大,在采样点位置上的条件方差为零, 因为采用的是

条件模拟,即模拟过程中采样点位置的 Cu含量值保

持不变。克立格估计也提供了克立格方差(图5d) ,但

克立格方差大的区域集中在采样点相对稀疏的地区,

离采样点越近,克立格方差越小,而其他区域不管 Cu

含量高低,克立格方差的差异均不大, 这主要是因为

克立格方差仅依赖于采样点的分布情况, 因此克立格

方差在评价局部不确定性方面是不完善的。

图 5 � 土壤 Cu 含量的 E型均值估计、条件方差及普通克立格估计和标准化克立格方差

Fig� 5 � E�type mean estimat ion, condit ional variance of the 1 000 realizat ions and the ordinary kriging

estimat ion and standard kriging variance of Cu content

� � 土壤元素含量的不确定性可以采用置信区间表

示,当随机变量的条件累积分布函数具有高度的对

称性并且正态分布能够满足时,可以采用条件均值

加减标准差(标准差可由条件方差计算获得)的方法

来获得高斯类型的置信区间。而从 E 型均值估计

(图 5a)与中值估计(图 6a)的比较来看, 总体分布趋

势基本一致,但局部的差异也是比较明显的, 这表明

土壤 Cu含量的分布并非对称分布, 在非对称分布

条件下中值估计要较均值估计更稳健[ 23]。基于条

件累积分布函数的分位数和 1 000次条件序贯指示

随机模拟计算的研究区土壤表层 Cu含量空间分布

的置信区间下限( 2�5%分位数)和上限( 97�5%分位

数)如图 6b、图 6c 所示。

由于研究区土壤表层 Cu 含量较高的区域波动

性较大,我们选择了一个相对较高的 Cu含量阈值

35 mg kg- 1来阐明土壤 Cu空间分布表达的不确定

性评价方法。这个阈值接近该地区 1985年获取的

土壤表层 Cu背景值的上限[ 24] , 同时也是国家土壤

环境质量标准中 Cu含量的背景值, 如果某一空间

位置的土壤 Cu 含量大于该值则说明由于近 20 年

来的工业化进程,该点可能具有被污染的�潜在 风

险。基于1 000次随机模拟实现计算的任一空间位
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置土壤 Cu含量大于 35 mg kg
- 1
的概率如图 6d所

示, 可以看出张家港土壤表层 Cu 含量大于 35

mg kg
- 1
的区域主要分布在东部及中北部地区, 这

些地区 Cu含量大于 35 mg kg- 1的概率较高, 研究

区大多数区域土壤表层 Cu含量均低于 35 mg kg- 1

(低概率区域)。土壤 Cu含量的这种空间分布模式

与研究区的工农业布局是密切相关的,该市东部的

现代集约农业集中区及中北部的冶金和电子类企

业的聚集可能是造成这些区域土壤表层 Cu含量较

高的原因。

图 6 � 土壤 Cu含量的中值、95%置信区间估计及 Cu含量大于 35 mg kg- 1的概率

Fig� 6� Est imates of median and 95% confidence interval for Cu content in the study area, and the probability

of Cu content being greater than 35 mg kg- 1

2�3 � 空间不确定性评价
在给定不同临界概率 p c的前提下, 基于规则

Prob[ z ( x ( ) > 35] &pc可以从图 6d来确定 Cu含量大

于35 mg kg- 1的区域范围(图7) ,但以图 6d来评价Cu

含量大于 35 mg kg- 1的区域的可靠性(即空间不确定

性)是不可行的。假设以 0�95作为临界概率 p c,则基

于规则 Prob[ z ( x( ) > 35] &0�95可以从图 6d 中确定

一个概率值大于等于 0�95的区域(图 7a 中的黑色区

域) ,该区域中的任一点 Cu含量大于 35 mg kg- 1的概

率均大于等于0�95,但该黑色区域中所有点同时大于

35 mg kg- 1的概率(即该区域的空间不确定性)却不能

通过其包含的所有点的概率值的简单相乘而获得,因

为一系列单个点的条件累积分布函数不能提供任何

衡量多点联合条件累积分布函数的信息[ 25]。

图 7� 不同临界概率 pc条件下获取的土壤 Cu 含量大于 35 mg kg- 1的区域分布

Fig� 7 � Estimates of areas where Cu content being greater than 35 mg kg- 1at dif ferent cirit ical probabilit ies

� � 从图 7可以看出随着给定的 Cu含量临界概率

值 pc的减小,土壤 Cu含量大于 35 mg kg- 1的黑色区

域( Cu污染的潜在风险区域)个数在增加,同时区域

面积也在增大。单从概率论的角度考虑, 大于等于

0�90的概率也是比较可靠的,但当临界概率值 p c为

0�90时(图7b) ,黑色区域中 5 432个栅格点Cu含量

同时大于 35 mg kg- 1的概率仅为 0�19 (表 2) , 即

1 000次模拟中仅出现 190次, 具有很大的空间不确
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定性。以 0�85为临界概率值, 用图 7c 中黑色区域

表达 Cu含量大于 35 mg kg- 1的区域的空间不确定

性也很大,该区域出现的概率为 0�02(表 2)。但如

果选择的临界概率值为 0�95, 则用图 7a中的黑色区

域来表达 Cu含量大于 35 mg kg
- 1
的区域则比较可

靠, 该区域出现的联合概率为 0�85,即 1 000次模拟

中该区域中2 040 个栅格点同时大于 35 mg kg- 1的

次数为 850次,空间不确定性较小。

表 2 � 土壤 Cu含量大于 35mg kg- 1的区域的空间不确定性评价

Table 2� Assessment of spatial uncertainty of areas where Cu content is greater than 35 mg kg- 1 based on joint probability

临界概率 pc � Critical probability

0�95 0�90 0�85

50 m ∃ 50 m 栅格的个数Number of cells 2 040 5 432 11 244

联合概率 Joint probability 0�85 0�19 0�02

3 � 结 � 论

张家港土壤表层 Cu 含量的变异性较大, 变异

系数为47% , 1 000次序贯指示模拟的结果表明,张

家港土壤表层 Cu含量空间表达波动性大的区域主

要集中在该市东部及中北部地区, 该区的 Cu含量

也相对较高,而该市南部的土壤 Cu含量较低, Cu含

量空间表达的波动性也小。序贯指示模拟的模拟实

现图像可以反映土壤 Cu 含量的空间分布模式, 并

且模拟实现没有平滑效应,所有的 Cu 含量模拟实

现图像一起可用于探索土壤表层 Cu含量空间分布

表达的可能模式。当给定一个 Cu 含量阈值时, 序

贯指示模拟可以评价任一空间位置 Cu含量大于该

阈值的概率,同时序贯指示模拟也可以评价描绘 Cu

含量大于该阈值的区域的空间不确定性。
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UNCERTAINTY ASSESSMENT OF THE SPATIAL PATTERNS OF COPPER

CONTENTS IN TOPSOIL IN ZHANGJIAGANG CITY, CHINA

Zhao Yongcun1 � Huang Biao1� � Sun Weixia1 � Shao Xuexin1, 2 � Wang Zhigang1, 3

( 1 StateK ey Laboratory of Soil and SustainableAgriculture , Institute of Soil Science, Chinese Academy of Sciences , Nanjing � 210008, China)

( 2 The Research Institute of Subtropical Forestry, CAF , Fuyang , Zhejiang � 311400, China)

( 3 Graduate School of the Chinese Academy of Sciences, Beijing � 100039, China )

Abstract � The mapping of heavy metal distribution is usually associated with certain uncertainty that needs to be considered

in decision�making for heavy metal pollution management. The uncertainty in prediction of heavy metal contents at unsampled lo�
cations is part icularly important because such uncertainty can be propagated into subsequent modelling or decision�making process

and has fundamental impacts on ultimate results. Based on the Cu content data of a total of 547 topsoil ( 0~ 15 cm) samples in

Zhangjiagang City, the sequential indicator simulation (SIS) were applied to perform a conditional stochast ic simulation in this

study to quantitatively assess the uncertainty of mapping total Cu content. Results show that prediction of the spatial pattern of

soil Cu fluctuated the most in the eastern and central northern parts of the study area, where intensive agriculture and metallurgic

and electronic enterprises dominate and the total Cu contents were high, and the least in the southern part, where the total Cu

contents were low. The pattern simulated with SIS did not show any smoothing effect. With a given threshold of Cu content, SIS

can quantitatively assess both local uncertainty and spatial uncertainty of Cu content that is greater the threshold.

Key words � Soil mapping; Spatial uncertainty; Stochast ic simulation
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