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不同插值方法对成分数据空间预测结果的影响
①
 

——以土壤连续分类模糊隶属度值为例 
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摘  要： 地球科学中成分数据（compositional data）非常普通，其在进行空间插值时必须满足 4 个条件：每一位置各组分

之和为常数，每一组分为非负，插值结果无偏最优。本文以土壤连续分类模糊隶属度值为例，数据经对数正态变换、非对称对

数比转换、对称对数比转换后进行普通克里格插值结果和成分克里格插值（compositional kriging）结果进行比较。结果表明，

对原始数据和经对数正态变换后数据进行插值，每一位置预测结果隶属度之和不能满足常数 1。经非对称对数比转换后，插值结

果虽然满足各个位置组分之和为 1，但是预测结果精度较低，且预测结果空间分布连续性不明显。数据经对称对数比转换后插值

结果和成分克里格插值结果，都能满足成分数据空间插值的 4 个条件，但二者各有优势。相比较而言，对称对数比转换方法得

到的预测结果更能体现土壤空间连续渐变特征，而成分克里格插值结果能保证隶属度本身是最优无偏估计。 

关键词： 成分数据；对称对数比转换；非对称对数比转换；成分克里格  

中图分类号： S159.9；O159  

        

 地球科学中成分数据（compositional data）非常普

通，数据常常表达为分数或百分比。例如土壤颗粒组

成、岩石的化学组成，沉积物中花粉和有孔虫目的组

成等[1]。另外，不明显的成分数据有指示数据和经模

糊 c-均值分类得到的土壤连续分类模糊隶属度值。各

组分之和为常数，且每一组分为非负。因此组分相关

性中含由闭合效应引起的伪相关，并且不服从正态分

布，使得统计分析存在困难[2]。由于成分数据结构的

特殊性，在进行地统计学空间预测之前，必须进行特

殊的处理，使得插值结果同时满足以下 4 个条件：每

一位置各个组分插值结果均为非负，且之和为常数，

估计误差最小化和无偏估计[3-4]。国外进行过土壤颗粒

组成空间预测方法的对比研究，结果表明原始数据经

对称对数比转换后进行克里格插值取得的结果最理

想，而直接对原始数据进行克里格插值的方法不可取
[5]。在国内有关成分数据空间预测的实际研究中，定

和和非负限制常常被有意或无意地忽略，从而造成插

值结果不符合实际情况，例如土壤颗粒组成空间预测

常常是这种情况[6-7]。基于离散样点土壤属于每一类别 

 

 

 

 

的模糊隶属度值，进行土壤模糊连续制图，国外在这

方面的研究较多[4,8-12]，但没有研究对模糊隶属度值空

间预测的各种方法进行过系统的比较和分析。因此本

文选取区域土壤样点属于不同类别的模糊隶属度值，

数据经各种方法转换后插值和成分克里格插值得到的

结果进行系统的分析和比较，总结出各种方法的优势

和不足，为今后自然界中诸如此类成分数据的空间预

测提供方法借鉴。 

1  土壤连续分类模糊隶属度值 

作为地球表面的自然连续体，土壤的连续性特征

不仅表现于地理空间上的分布，同时也表现于属性空

间上的变异。土壤样本往往表现出对于不同土壤类型

的多重相似性。换言之，土壤样本对于一个特定土壤

类型的隶属关系不是非 0 则 1，而是对于一个以上的

土壤类型均表现出部分隶属关系，即模糊隶属关系。

模糊隶属关系的理论基础是模糊逻辑或模糊集理论
[14-15]。 根据部分隶属关系把土壤样本划分入不同的类

别（子集），所得每个样品属于不同类别的模糊隶属度 
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值，即模糊子集。20 世纪 80 年代末期，模糊逻辑结

合地统计学方法开始广泛应用在土壤分类连续制图领

域，国内是最近两年才刚刚发展起来的。模糊 c-均值

算法是土壤科学应用最广泛的土壤连续分类方法，分

类结果为每一样点属于不同类别的隶属度之和为 1，

且隶属度值均为非负。从模糊隶属度数据结构来看，

它是一类典型的成分数据。  

2  研究方法 

2.1  非对称对数比转换 

       Aitchison 于 1982 和 1986 年提出成分数

据的对数比转换方法，将成分数据变换成其组分的比

值对数（称“对数比”），其对数比将近似地服从正态分

布，就这样，对数比转换同时解决了成分数据统计分

析中的闭合效应和统计分析这两个问题  [16-17] 。

Pawlowsky 等[3]将对数比方法与地质统计学方法相结

合，提出了成分数据的区域化统计方法。常用的对数

比转换又称为非对称对数比转换 [8-9]（ asymmetry 

Logratio transform），某些文献中又称为加和对数比转

换[5]（additive logratio transform），具体计算公式如下： 
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式其中，       为第 i 个样点的土壤对于第 j 个聚

类类别的隶属度，       为第 i 个样点的土壤对于

第 j 个聚类类别的隶属度的对称对数比转换值。 

2.2  对称对数比转换 

对称对数比转换[8-9]（symmetry Logratio transform），

某些文献中称改进的加和对数比转换 [5]（modified 

additive logratio transform），公式为： 
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式其中，        为第 i 个样点的土壤对于第 j 个聚

类类别的隶属度，       为第 i 个样点的土壤对于

第 j 个聚类类别的隶属度的对称对数比转换值，  为

常数，取研究区除 0 外最小隶属度值的一半。 

2.3  成分克里格 

  由于没有一种现成的克里格插值方法考虑过成分

数据的特殊性，因此 De Gruijter 等[4]于 1997 年提出的

成分克里格是一种专门针对这类数据的插值方法，该

方法是在普通克里格插值的基础上发展起来的。然而

它与协同克里格插值不同，它不能保证成分数据之间

的线性相关性，此外，不能获取交叉-变量图模型。考

虑到无偏限制，和普通克里格一样，成分克里格也是

最小化估计方差。最小化估计方差通过设置联合拉格

朗日乘数一阶偏导数，也就是对于一阶线性方程 ca ，

c 或者 为 0。 
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式中， jc 对于隶属类别 c（成分数据）赋值于观察点

j 点的权重值。 ijcC 为观察点 i 和 j 隶属类别 c 隶属度

的协方差。 ciC 0 为观察点 i 和预测点隶属类别 c 隶属

度的协方差。 cn 为用于预测类别 c 的观察点的数量。

因此，特定预测点的隶属度值可以通过公式子计算： 
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估计方差可以通过代数处理经替代的权重更有效

地表示为： 
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式中，
2
RC 为隶属于类别 c 预测误差的方差，

2
c 为隶

属于类别 c 的方差。 

3  案例研究 

3.1  研究区土壤模糊连续分类 

（1）

（2）转回公式为： 
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    研究区位于江苏省南京市东郊麒麟镇东流村附

近，面积约为 1 km2。在对研究区进行野外调查的基础

上，在不同母质来源、地形部位和土地利用方式下开

挖土壤剖面 31 个[18]，钻取土壤样点 85 个，深度为 120 

cm（或至基岩）。对土壤剖面形态特征进行观察、描述

与记录，并分层采集土壤样品，同时记载样点的地理

位置及其周围的景观信息。结合土壤样品实验室分析

数据，在对研究区主要发生层进行细分、归整的基础

上，划分出 9 个具有重要土壤发生学意义与分类典型

性的特征土层 [19]。 

    基于研究区 116 个样点发育的 9 种特征土层的厚

度数据[20]，建立样点对应特征土层类型厚度数据矩阵，

样点对应缺失的特征土层类型厚度值用“0”表示。应用

模糊 c-均值算法（FCM），定量化确定最佳分类参数，

把研究区土壤自动分为 4 类，用 A、B、C、D 表示。

FCM输出结果包括类别质心值和样点属于每一类别的

模糊隶属度值。 

3.2  各种数据转换方法空间预测结果比较 

直接用模糊隶属度值进行普通克里格插值，4 种

类别隶属度栅格图加和平均值虽然为 1，但是有 40.7% 

的栅格之和＞1，有 59.3% 的栅格隶属度之和＜1，没

有一个栅格单元之和＝1 的情况出现（图 1I）。单一类

别隶属度图最小值都为负值，最大值为 1.53。采用对

数正态变换，4 种类别隶属度插值栅格图加和，结果

有 13% 的栅格隶属度之和＞1，有 87% 的栅格隶属度

之和＜1，没有一个栅格隶属度之和＝1 的情况出现（图

1II）。这显然与隶属度实际情况不符。因此结果说明，

不考虑成分数据的特殊性，对原始数据直接进行插值，

或经正态变换后进行插值，都会存在必然的不确定性

或不可靠性。直接对原始数据进行克里格插值的均方

根误差虽然较小（表 1），按理来说这应该是理想的预

测结果，但实际证明对原始数据进行插值不可靠，这

点同时说明依靠一种方法进行预测精度验证也是不可

靠的问题。  

经非对称对数比转换后进行普通克里格插值生成

的单一类别隶属度图，每一栅格单元的隶属度之和虽

然都均为 1，但是预测结果精度很低（表 1）。单一类

别隶属度预测结果图渐变过渡特征不明显，空间分布

格局不合理（图 2）。    

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 1   4 个类别隶属度栅格加和图（I 基于原始数据，II 基于自然对数变换数据） 

Fig.1  Sum of the membership values produced by ordinary kriging of the untransformed soil memberships and transformed 
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图 2  数据经非对称对数比转换后插值结果 

Fig. 2  Interpolation results of membership values transformed by asymmetry log-ratio   
       

 

   经过对称对数比转换后的研究区 4 种类别

土壤隶属度空间预测图进行栅格加和，结果每一栅

格隶属度之和均为 1，且每一类别隶属度值都在 0 ~ 

1 之间。同时预测精度也较合理（表 1）。因此，采

用对称对数比对土壤隶属度值进行转换，预测结果

较理想。 

 

表 1  各种形式数据空间插值精度比较 

Table 1  Assessment of spatial interpolation precision of different kinds of data 

均方根误差 平均预测误差 类别 

原始 自然对数 对称对数比 非对称对数比 原始 自然对数 对称对数比 非对称对数比 

A 0.168 1.952 1.017 42.77 -0.001 0.024 0.001 -0.105 

B 0.261 2.292 1.484 27.31 0.001 0.026 0.002 0.041 

C 0.254 2.335 1.863 291.40 -0.010 -0.053 -0.068 -3.656 

D 0.373 2.196 2.268 359.40 0.010 0.080 0.050 2.615 

平均 0.264 2.194 1.658 180.22 0 0.019 -0.004 -0.276 

 

 

 

 

3.3 3.3  对称对数比转换插值结果和成分克里格插

值 结    

     果比较 

    数据经对称对数比转换和成分克里格插值结果

均满足成分数据插值的 4 个条件。对称对数比转换

比成分克里格插值结果理想，空间上连续渐变特征

明显（图 3）。但对称对数比转换由于不是直接对原

始数据进行预测，因此不能进行估计误差方差评 

价，不能保证转回的隶属度值一定满足最优无偏估

计，成分克里格隶属度插值结果不太理想可能是成

分克里格程序由代数控制所引起的，并且成分克里

格是基于原始隶属度数据进行插值的，数据可能不

像希望中的那样总是有序的（即进行插值的前 3 个

类别与最后插值的那个类别顺序的不同会影响到最

后进行插值的那个类别），而对称对数比转换后的数

据总是有序的。但是成分克里格的优势在于直接对

原始数据进行插值，因此是对隶属度值无偏最优估

计，估计误差的方差图显示（图 4），插值结果比较

理想。 
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图 3  单一类别隶属度图（Ⅰ数据经对称对数比转换后进行普通克里格插值，Ⅱ成分克里格插值） 

Fig 3  Interpolation results of membership values transformed by symmetry log-ratio ( ) and compositional kriging result ( )Ⅰ Ⅱ  

 

 

 

 

图 4  成分克里格插值估计误差方差图 

Fig.4   Maps of variance of prediction error in compositional kriging 

 

 

4  结论 

4  结论 

本文以区域土壤模糊连续分类隶属度值为例，进

行成分数据各种空间预测方法的对比分析。成分数据

直接进行插值和经对数正态变换后插值都会存在必然

的不确定性或不可靠性。 

    虽然非对称对数比转换、对称对数比转换和成分

克里格插值结果均能满足成分数据插值的四 4 个条

件，但三者之间又有差异。从预测精度来看，非对称

对数比转换预测精度较低，因此首先被排除。而对称

对数比转换和成分克里格插值各有优势，成分克里格

插值结果空间分布图连续性特征不如对称对数比转

换。而对称对数比转换由于不是直接对原始数据进行

预测，因此不能对估计误差方差进行评价，不能保证

转回的隶属度值一定满足最优无偏估计，而成分克里
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格是直接对隶属度值进行插值，可以进行估计误差方

差的评价，且能保证隶属度本身是最优无偏估计。 

成分数据的结构分析和区域化预测对土壤科学家

提出了特定的问题，为了保证得到更确切的预测结果，

使用恰当的方法非常重要，例如对称对数比转换后进

行普通克里格插值或成分克里格插值。而不是直接对

原始数据进行插值或对原始数据进行正态变换后插

值，目前已经成为实事。  
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Influences of Different Interpolation Methods on Spatial Prediction of Compositional Data 

—-A Case of Fuzzy Membership Values of Soil Continuous Classification 
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Abstract: Compositional data is very common in geosciences, which must meet four conditions in spatial interpolation, including ensuring 

positive definiteness and a constant sum of interpolated values at a given position, error minimization and lack of bias. This study took a case of fuzzy 
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membership values of soil continuous classification, applied three methods of data transformation prior to kriging, i.e., logarithm transformation (LN), 

asymmetry Logratio transformation (ALR) and symmetry Logratio transformation (SLR). The performance of the transformed values by ordinary 

kriging was compared with the spatial prediction of the untransformed data using ordinary kringing (UTok), compositional kriging (CK). The results 

showed that the sum of interpolated values at a given position wasn’t equal to constant 1 by UTok and LN. Obviously, the above predictive result was 

theoretically unauthentic. Contrarily, membership values of all the spatial predicted sites summed to 1 when the membership values of the known 

soils were transformed by asymmetry Logratio and symmetry Logratio approaches and compositional kriging. Comparatively, symmetry Logratio 

transform could lead to a better spatial continuous distribution pattern. Interpolation results by compositional kriging could keep membership values 

either unbiased predictions or minimum prediction error variances. 

Key words：Compositional data, Asymmetry Logratio transform, Symmetry Logratio transform, Compositional kriging 

 


