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摘 要院定量土壤重金属空间预测的局部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遥 描述统计分析表明袁张家港
541个土壤表层渊0耀15 cm冤样品的 Cd含量变异性较大袁而 pH的变异性较小袁并且土壤 Cd含量与 pH存在极显著正相关渊r= 0.51,
P<0.001冤遥 本文采用序贯指示模拟尧序贯指示协同模拟和 270个 Cd模拟集数据对 Cd含量进行了 1 000次条件随机模拟遥 结果表
明袁序贯指示模拟的中值估计对 271个验证点 Cd含量预测的均方根误差为 0.080袁增加 pH后的序贯指示协同模拟预测的均方根
误差降低为 0.069袁预测精度有所提高遥 对定量土壤 Cd含量预测的局部不确定性而言袁随着临界概率值的增大袁这两种随机模拟方
法对验证点位置不同 Cd阈值的局部不确定性定量的分类错误率也越来越大遥 如果选择临界概率值为 0.50可满足要求袁则序贯指
示模拟的分类错误率要小于序贯指示协同模拟曰如果要求较高的可信度尧选择临界概率为 0.95袁序贯指示协同模拟的分类错误率则
比序贯指示模拟要低遥
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Comparison of Sequential Indicator Simulation and Sequential Indicator Co-simulation for Quantifying the
Local Uncertainty of Soil Cd Content
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Abstract: The local uncertainties associated with the prediction of heavy metal contents at un-sampled locations are important for decision-
makings in the heavy metal pollution management. A total of 541 topsoil (0~15 cm) samples were collected from Zhangjiagang city of China
for modelling the local uncertainty of Cd contents. The descriptive statistics indicated that high variations existed in Cd contents whereas
small variations for soil pH data, and the positive correlations between Cd and pH were significant (r=0.51, P<0.001). The 1 000 times of se原
quential indicator simulation (SIS) and sequential indicator co-simulation (SIcS) using 270 Cd data (the simulation set) and 541 pH soft indi原
cator data suggested that the median estimates of SIcS at 271 validation points were of lowest root mean square error. As for the abilities of
modeling the local uncertainty of Cd contents, the misclassification rate of Cd content at 271 validation points given by different threshold val原
ues increased with the increase of selected critical probability. If the selected critical probability was 0.50, the SIS would have smaller mis原
classification rate; if high critical probability was necessary, i.e. 0.95, the SIcS incorporating 541 soil pH soft data was of low misclassification
rate compared with SIS.
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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，但由于空间预测模型的限制

等，使得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（Uncertainty），

这种不确定性将通过随后的分析或决策过程加以传

递，并对最终的应用结果产生深刻影响[1]。

单一空间位置土壤性质预测的不确定性称为局

部不确定性（local uncertainty）[2]。在空间位置 u的连
续土壤属性 z(u)预测的不确定性可以通过概率模型

来定量，即把 z(u)看作是随机变量 Z(u)的实现（real-

ization）并获取 Z(u)的条件累积分布函数（ccdf）来建模

不确定性。在建模土壤性质不确定性方面，目前最常

用的就是随机模拟方法：Zhao等[1]采用序贯指示模拟

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[3]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[4]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[5]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。在模拟过程中增加与

模拟主变量相关的协同变量则称为协同模拟

（co-simulation），Hendriks等[6]探讨了使用“软”数据

（soft data，指间接测定的结果）来提高环境空间预测

精度问题；Franco等[7]利用不同种类重金属间的相关

性和序贯协同模拟的方法对西班牙南部瓜的亚纳河

边缘地区土壤重金属进行了污染风险制图。与克立格

（kriging）或指示克立格（indicator kriging）相比，随

机模拟方法在建模土壤性质不确定性方面的优势，表

现在它能够综合考虑结果的整体统计性质和模拟值

的空间相关性，并且没有平滑效应。此外，随机模拟能

够产生多个等概率实现，通过 ccdf来建模未采样点

位置土壤性质预测的局部不确定性和空间不确定性

（spatial uncertainty）[1、8]。

目前建模土壤性质局部不确定性最常用的随机

模拟方法包括序贯高斯模拟、序贯高斯协同模拟、序

贯指示模拟和序贯指示协同模拟[9]。序贯高斯（协同）

模拟在建模 ccdf时采用的是参数化的方法，其前提

是数据符合多高斯分布（Multi-Gaussian distribution），

但在实践中很难确定多高斯分布是否存在，而序贯指

示模拟则不考虑分布类型，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[2]。本研究

以江苏省张家港市土壤 Cd含量为例，探讨了序贯指

示模拟和序贯指示协同模拟定量土壤 Cd含量局部

不确定性的优劣，这对于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 研究方法

1.1 研究区域概况及土样采集与分析
研究区域为江苏省张家港市（图 1）。该市地处

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。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，水稻土则主要分布于南部的

平田地区。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。土壤采样时间为 2004年，共

采集了 541个土壤表层样品（0～15 cm），土壤全 Cd

含量采用 HNO3-HClO4消解、石墨炉原子吸收法测定

（3510，安捷伦 -上海分析仪器有限公司），土壤 pH

采用玻璃电极法测定（PHS-3C），土水比 1∶2.5 [10]。

541 个采样点中随机抽取 270 个作为模拟数据集

（simulation set）进行 Cd含量局部不确定性建模，其

余 271 个作为验证数据集（validation set）进行建模

的准确性检验（图 1）。

1.2 序贯指示模拟和序贯指示协同模拟
1.2.1 序贯指示模拟 （Sequential indicator simulation,

SIS）[2]

（1）选取 K个门槛值（cutoff value）z1，...，zK 对

模拟集 Cd含量 Z(u)进行二态指示变换，指示变量 i

图 1研究区域及采样点分布图
Figure 1 Geographic location of Zhangjiagang city and the

distribution of sampling sites
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渊u，zk）的定义为:

i(u，zk)=
1 if z(u)燮zk

0 otherwise嗓 k=1，...，K [1]

（2）建立指示变量 i(u，zk)的半方差模型。

（3）定义一条遍历所有待模拟位置的随机路径，

通过以下步骤实现序贯指示模拟：

a）对于随机路径上某一位置 u，通过 kriging估

计指示随机变量 i(u，zk)，其估计值 i*(u，zk)=Prob*(Z(u)

≤zk)。

b）纠正次序关系错误后，估计 Cd含量 z(u)的累

积分布函数 FZ (u)，从 FZ (u)随机获取一个模拟值并将该

值赋予位置 u。
c）对随机路径上的每一位置都重复步骤 a）～b）

便获得一个随机模拟实现（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。

1.2.2序贯指示协同模拟（Sequential indicator co-sim-

ulation, SIcS) [11]

序贯指示协同模拟与序贯指示模拟类似，主要区

别在于在模拟过程中增加了与主变量相关的协同变

量。假设土壤 pH值 Y (u)是与 Cd含量 Z(u)相关的变

量，如果条件先验概率函数 F(Z(u)≤zk|Y (u))已知，该函

数可用于土壤 pH值 Y(u)对 Cd含量 Z(u)的影响进行指

示编码：Ik(u)=F(Z(u)≤zk|Y (u)) k=1，...，K，其中 0≤Ik(u)

≤1。由于土壤 pH值 Y (u)为连续变量，土壤 Cd含量

的条件先验概率函数 F(Z(u)≤zk|Y (u))可由下式估计：

F* (Z≤zk|Y ∈[y1，y1+1])=
1

移u琢沂u i (u琢，[y1，y1+1])

u琢沂u

移i（u琢，zk冤i渊u琢，[y1，y1+1]冤 [2]

式中：y1=y1，...， yK' 是用于将土壤 pH变量 Y 进
行离散化处理（划分为不同的范围）的界限值；u是
一系列 Cd含量 Z和 pH值 Y 均已知的采样点位置，
并且：

i(u琢，[y1，y1+1])= 1 if y(u琢)∈[y1，y1+1]
0 otherwise嗓 [3]

序贯指示协同模拟中 Cd的条件分布函数是通过协

同 kriging估计的，对于每个门槛值 zk 都需要两个协

方差模型和一个交互协方差模型，因此计算量是相当

大的。然而，在假定马尔可夫性（Markov property）的

条件下，计算量可以大大减轻。在假定下列马尔可夫

性的条件下：

Prob (Z(u')≤zk|i (u袁zk)，y(u袁zk))=Prob {Z(u')≤zk|i (u袁
zk)} [4]

不同门槛值 zk 时，Cd软指示数据 (soft indicator data)

（由相同位置的 Cd含量和 pH数据计算获得）的协

方差 CY（h，zk）及 Cd含量（硬）指示数据（hard indi-

cator data）与软指示数据的交互协方差 CIY（h，zk）可

由下式计算[12]：

CY(h，zk)=
|B(zk)|C1(h，zk) if‖h‖=0

B(zk)2|C1(h，zk) if‖h‖=0嗓
CIY(h，zk)=B(zk)C1(h，zk) [5]

式中：h 为距离(lag)；CI(h，zk) 为 Cd 含量的指示协方

差；B(zk) 为条件期望值 mI(zk)与 m0(zk)之差，即 B(zk)

=m1 (zk)-m0 (zk)∈[-1，1]，其中 mI (zk)=E {Y (u袁zk)|I (u袁zk)

=1}；m0(zk)=E{Y (u袁zk)|I(u袁zk)=0}，即通过校正系数 B(zk)

和土壤 Cd含量指示协方差模型来推断软指示数据

的协方差模型及 Cd含量（硬）指示数据与软指示数

据的交互协方差模型，上述过程称为马尔可夫 -贝叶

斯算法。

本研究中共进行了 1 000 次序贯指示模拟和

1 000次序贯指示协同模拟，序贯指示协同模拟中将

541个土壤 pH值作为协同模拟变量，使用模拟数据

集中的 270采样点的土壤 Cd 含量、pH 值和公式[2]

～[3]来建立验证数据点位置 Cd含量的先验概率。验

证结果表明马尔可夫假定[5]成立，因此基于公式 [5]

计算不同门槛值 zk对应的交互协方差。校正系数

B(zk) 和 Cd软指示数据计算采用的是 GSLIB软件包

中的“bicalib”程序。本研究所进行序贯指示模拟和

序贯指示协同模拟均为条件模拟，模拟过程中模拟数

据集中采样点位置的 Cd含量值保持不变，模拟所采

用的程序为 GSLIB软件包中的“sisim”程序（协同模

拟过程中，由于 sisim程序默认的模拟结点数量和协

同模拟变量样本数量的限制，本研究修改了部分

Fortran程序源代码，重新编译了 sisim程序）。

1.3 模拟预测的准确性和局部不确定性
准确性评价：序贯指示模拟和序贯指示协同模拟

预测的准确性采用验证集采样点位置 Cd含量的平

均预测误差（MPE）和均方根预测误差（RMSPE）来

评价，MPE和 RMSPE的计算方法如下：

MPE= 1
l

l

j = 1
移[z

∧

(sj)-z(s j)]

RMSPE= 1
l

l

j = 1
移[z

∧

(s j)-z(sj)]
2姨 [6]

式中：l为验证集中采样点的个数；z(s j)为验证数据点
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位置 j 上土壤 Cd含量 Sj的实际观测值，z

∧

(s j)为 z(sj)的

估计值。

局部不确定性：单一空间位置 x'上 Cd含量的不

确定性袁即局部不确定性渊local uncertainty冤可以用该点
Cd含量 z(x')大于或小于等于某一给定 Cd含量阈值 z t

的概率 Pg=Prob[z(x')>z t]或 Ple=Prob[z(x')≤zt]来定量：

Pg=Prob[z(x')>zt]=
n(x')

1 000 Ple=1-Pg [7]

式中：1 000为随机模拟的次数；n(x')为 1 000次模拟

中在 x'位置上 Cd含量模拟值大于阈值 zt的次数。

分类错误率： 给定不同临界概率值 pc和 Cd含

量阈值 zt（比如环境质量标准值），基于规则 Prob
[z (x')>z t]≥pc 或 Prob [z (x')≤z t] ≥pc 对 Cd 含量大于 z t

的点（比如污染点）或 Cd含量不超过 z t 的点（比如

清洁点）进行划分时包含两类分类错误，即实际观测

值大于给定阈值而模拟结果小于该阈值（假阴性错

误），例如实际上为污染，模拟结果划分为清洁；或观

测值小于等于阈值而模拟划分为大于该阈值（假阳性

错误），比如实际为清洁，模拟结果划分为污染[13]。因此

随机模拟的分类错误率 SM（Site misclassification）可

由下式计算：

SM%= 1
l (Ng+Nle)×100 [8]

式中：l为验证数据集中采样点的个数；Ng为实际观

测值大于 zt而随机模拟划分为小于等于 z t的点的个

数；Nle 为实际观测值小于等于 z t 而随机模拟划分为

大于 z t的点的个数。

2 结果与讨论

2.1 描述统计分析和指示半方差模型
研究区土壤表层 Cd 含量和 pH 平均值分别为

0.173 mg·kg-1 和 7.41，极差分别为 0.513 mg·kg-1 和

3.95。Cd含量的描述统计分析结果表明土壤 Cd具有

较强的变异性，541个采样点计算的 Cd变异系数为

52%，而土壤 pH值的变异性相对较小，变异系数仅为

13%。土壤 Cd含量的偏度为 0.716，频率分布表现为

右侧长尾分布（表 1）。土壤 Cd含量与 pH存在极显

著正相关关系（P<0.001），即研究区土壤 pH高的位

置其土壤 Cd含量也较高。为了比较两种随机模拟方法

预测局部点位置土壤 Cd含量大于或小于给定阈值

的概率，土壤 Cd含量数据被随机划分为模拟集和验

证集，表 1的结果表明，随机抽取的 270个 Cd 模拟

集数据及 271个验证集数据与全部 541个采样点 Cd

含量具有相似的统计特性，比如均值、标准差、偏度、

Cd与 pH的相关性等，这说明本研究中模拟数据集和

验证数据集的划分是合理的，具有较好的代表性。

本研究中使用了 9个门槛值进行 Cd含量的指

示变换，门槛值为模拟集 Cd含量的 9个十分位数，

相应指示编码的半方差图和模型拟合参数（图 2）均

由统计计算软件 R[14]中的 geoR[15]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）。

从图 2中可以看出 10%分位数和 90%分位数半方差

模型拟合的均方根误差（RMSE）相对稍大，这主要是
由于极端阈值条件下数据点对数过少而造成的。本研

究中的 9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比较明显，这表明使用这 9个

门槛值能够较好地体现研究区土壤 Cd含量的整体

变异性特征。

2.2 模拟预测结果的准确性分析
通过计算序贯指示模拟和序贯指示协同模拟的

条件均值（亦称为 E型均值，E-type estimate）或中值

可以对验证点位置的土壤 Cd含量进行预测，其中条

件均值可以通过取 1 000个模拟实现的平均值获得，中

值可以通过取 1 000个模拟实现的中值获得。从表 2

表 1土壤 Cd含量和 pH的描述统计分析
Table 1 Descriptive statistics for soil Cd content and pH

 

 样本数 均值 标准差 最小值 中值 最大值 变异系数 偏度 与 pH相关系数 

  mg·kg-1 %   

Cd 541 0.173 0.091 0.020 0.163 0.533 52 0.716 0.51  (P<0.001) 

pH 541 7.41 0.94 4.40 7.94 8.35 13 -1.100 — 

Cd模拟集 270 0.176 0.092 0.041 0.163 0.509 53 0.707 0.49  (P <0.001) 

Cd验证集 271 0.171 0.090 0.020 0.166 0.533 52 0.727 0.52  (P <0.001) 

赵永存等院不同随机模拟方法定量土壤镉含量预测的不确定性研究

表 2 Cd含量预测结果准确性分析
Table 2 Prediction accuracy of SIS and SIcS for soil

Cd content at validation points
 序贯指示模拟  序贯指示协同模拟  

 均值估计 中值估计  均值估计 中值估计  

平均预测误差 0.009 -0.007  0.009 -0.005  

均方根预测误差 0.081 0.080  0.077 0.069  
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图 2 不同门槛值 Zk时 Cd含量的指示半方差图和拟合模型参数渊半方差模型表示为 aC0+bSph渊c冤袁其中 a为块金常数袁
b 为基台值袁c 为变程袁Sph表示球状模型袁RMSE为模型拟合的均方根误差冤

Figure 2 Indicator variograms and fitted models of Cd for the nine cutoff values Zk 渊The fitted models of the variograms were presented
as耶aC0+bSph渊c冤爷, where a, b and c represent nugget, sill and range, respectively. RMSE means root mean square error冤

可以看出，不论序贯指示模拟还是序贯指示协同模

拟，中值估计的预测平均误差和均方根预测误差均要

低于条件均值估计的预测误差，这主要是由于在非对

称分布条件下中值估计要比均值估计更稳健[16]。同时

序贯指示协同模拟的条件均值估计预测和中值估计

预测的均方根预测误差都比序贯指示模拟方法低。由
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此可见，序贯指示协同模拟的中值估计预测 Cd含量

的误差最低、在预测准确性方面序贯指示协同模拟的

预测效果要好于序贯指示模拟。

2.3模拟结果的分类错误率分析

使用空间模型来预测未采样点位置的污染物含

量通常包含一定的不确定性，比如实际含量大于某一

给定阈值而预测结果为小于该阈值从而导致假阴性

误差（False negative errors），或者是实际含量小于某
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一给定阈值而预测结果为大于该阈值从而导致假阳

性误差（False positive errors），这均会对污染风险评

价结果带来潜在的影响，因此必须评价预测结果的不

确定性。序贯指示模拟和序贯指示协同模拟除了通过

模拟均值、中值预测未采样点位置的 Cd含量外，还

可以通过局部条件累积分布函数（ccdf）来定量 Cd含

量预测的局部不确定性，即通过临界概率的方法（公

式[8]）确定未采样点位置 Cd含量大于 /小于给定阈

值 z t。

图 3是不同临界概率 pc条件下序贯指示模拟和

序贯指示协同模拟对验证集 11个分位数阈值（阈值

即公式[7]中的 z t）建模局部不确定性的误差统计（即

模拟 Cd含量大于 /小于等于这 11个分位数的分类

错误率），其中选择验证集 Cd含量的 5%和 95%分位

数作为阈值，主要是为了比较极端阈值条件下这两种

随机模拟方法建模 Cd含量局部不确定性的误差。从

图 3中可以看出，随着选择的临界概率值的增大，序

贯指示模拟和序贯指示协同模拟对于不同 Cd阈值

局部不确定性建模的分类错误率也越来越大，而较小

的临界概率时（比如 0.10）模拟的分类错误率也较低。

但临界概率小于等于 0.50时的结果是不可靠的，因

为 Cd含量大于给定阈值和 Cd含量小于等于给定阈

值的可信程度均低于 50%，即 1 000次模拟中只有不

到 500次的模拟值大于给定阈值，就认为实际值大于

给定阈值；或者是 1 000次模拟中有不到 500次的模

拟值小于等于给定阈值，就认为实际值小于给定阈值，

所以临界概率的选择至少要大于 0.50。当临界概率为

0.90时，序贯指示协同模拟对于低阈值（验证集的

5%分位数和 10%分位数）的分类误差比序贯指示模

拟要大，但当临界概率超过 0.95时，序贯指示协同模

拟对于验证集 11个 Cd分位数阈值建模的分类错误

率均要低于序贯指示模拟。实际上对于 Cd局部不确

定性建模时，要保证临界概率可信程度的基础上尽量

降低分类的错误率，因此，图 3可以作为选择研究区

Cd含量不确定性建模随机模拟方法的依据。从图 3

中可以看出，如果临界概率为 0.50即可满足应用要

求的话，选择序贯指示模拟定量研究区 Cd含量的局

部不确定性即可；如果需要较高的可信度，选择临界

图 3不同阈值zt时序贯指示模拟渊SIS冤和序贯指示协同模拟渊SIcS冤的分类错误率
Figure 3 The misclassification rate of SIS and SIcS of Cd content for eleven threshold values
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概率为 0.95，那么序贯指示协同模拟的分类错误率则

比序贯指示模拟要低，更适合于定量研究区土壤 Cd

含量的局部不确定性。

3 结论

（1）在预测准确性方面，增加协同变量 pH 后，

序贯指示协同模拟的中值估计对研究区 Cd 含量的

预测精度比序贯指示模拟要高。

（2）对定量土壤 Cd含量预测的局部不确定性

而言，1 000次的序贯模拟结果表明，随着选择的临界

概率值的增大，序贯指示模拟和序贯指示协同模拟对

于不同 Cd阈值局部不确定性建模的分类错误率也

越来越大，如果选择的临界概率值为 0.50即可满足

要求，则序贯指示模拟的分类错误率较小；如果要求

较高的可信度、选择临界概率为 0.95，那么增加相关

的协同变量 pH后，序贯指示协同模拟的分类错误率

则比序贯指示模拟要低，因此更适合于定量研究区土

壤 Cd含量的局部不确定性。
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