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Summary

The thesis compares geostatistical methods for predicting the mean content of soil pollutants for
small areas and whether these local means exceed regulatory thresholds. We consider the case
where the soil was polluted by a point source, i.E. a stationary, identifiable source that releases
pollutants into the atmosphere. The soil in the vicinity of industrial facilities is often so severe
contaminated by heavy metals or persistent organic pollutants that the health of humans and an-
imals is at risk. For this reason, zones, where the concentration exceeds given regulatory thresh-
olds, must be delineated. Since the protective measures imposed by the authorities always refer to
parcels, the following prediction problem arises: Based on usually sparse observations (soil sam-
ples) one has to predict whether the parcel mean of a pollutant exceeds a threshold. The following
must be taken into account: The volume or area associated with a soil sample, called support in
the geostatistical jargon, is smaller than the area of a parcel. Thus, this is a nonlinear prediction
problem with local change of support. In the sequel we use the geostatistical terms “block™ and

“block mean” for parcel and the mean of the target quantity on the parcel.

The popular method for nonlinear prediction problems with change of support is Gaussian
conditional simulation. However, conditional simulations are highly parametric and the predictors
of nonlinear target quantities can be strongly biased if the data are not Gaussian. The universal
block kriging predictor is considerably less susceptible to non-Gaussian data but universal kriging
predictions of nonlinear target quantities are often biased as universal kriging underestimates the
variances of the target quantities. Constrained and covariance-matching constrained kriging are
two new spatial interpolation methods that provide less biased predictions and unbiased predic-

tions of nonlinear target quantities if the data are Gaussian.

The goal of the thesis was to compare the performance of constrained and covariance-matching
constrained kriging with the performance of conditional simulations and universal block kriging
for linear and nonlinear predictions with local change of support. The performance of these four
methods was compared in a simulation experiment and based on an empirical validation with block
support data. The linear predictions were assessed by the bias and the mean square prediction error

and the nonlinear predictions based by the Bias-Score and the Peirce-Skill-Score.

In the simulation experiment Gaussian and positively skewed spatial data, generated by a non-
stationary mean function and various autocorrelated errors, were investigated. The results of the

simulation experiment revealed that for Gaussian data and target blocks with locally dense sam-
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pling, all four interpolation methods performed well, both for linear and nonlinear predictions,
with only slight differences between each other. For locally sparse sampling constrained and
covariance-matching constrained kriging were less precise compared to conditional simulation
and universal block kriging, but both interpolation methods clearly outperformed universal block
kriging for nonlinear target quantities. The conditional simulations outperformed constrained and
covariance-matching constrained kriging only if the data were Gaussian and threshold exceedance
was predicted by the conditional quantiles. However the predictions of threshold exceedance by
the conditional quantiles were strongly biased for the positively skewed data, contrary to con-
strained and covariance-matching constrained kriging, which gave precise nonlinear predictions
even for positively skewed data. Covariance-matching constrained kriging did not show any ad-
vantage over constrained kriging in the simulations. Hence, based on the simulation experiment
constrained kriging is recommended for nonlinear predictions with local change of support as a

robust, simple and relatively precise alternative to conditional simulations.

The performance of conditional simulations, universal block and constrained kriging was fur-
ther studied by an empirical validation. The validation was based on a large data set of measure-
ments of cadmium, copper and zinc in the soils of regions in northwestern Switzerland that had
been contaminated by the emission by a metal smelter. We compared in this validation study linear
predictions of block mean concentrations and nonlinear predictions whether the block mean con-
centrations exceed a regulatory threshold with measured block mean concentrations. In contrast
to the simulation experiment, the measured data were transformed to logarithm for the geosta-
tistical analysis and the predictions were transformed back to the original scale for validation.
Furthermore, compared with the simulation experiment, the linear model used in the validation
study to describe the large scale distribution of the heavy metals was more complex and the ratio
between the average block support and the support of the samples was clearly smaller than in the

simulations.

The validation results revealed minor differences in the performance of the three interpolation
methods when predicting threshold exceedance for all three heavy metals. We ascribe this to the
dense sampling around the target blocks and to rather small ratio of the supports of target blocks
and soil samples. Both factors lessen the smoothing bias of universal block kriging. The bias of
universal block kriging predictor was therefore small for nonlinear target quantities. Moreover,
the constrained kriging predictions of the block means were slightly positively biased for copper
and zinc, and this impaired the performance of that method for the nonlinear predictions. The
predictions of the block means by the conditional simulations and universal block kriging were
more precise than the constrained kriging predictions. On the whole, unlike what expected from
theory, universal kriging performed quite well for these data. However, to gain more insight into

the differences between these interpolations methods further validation studies are necessary.

In order to calculate predictions with constrained and covariance-matching constrained krig-
ing the software package “constrainedKriging” was developed for the software environment R.
The package provides software for constrained, covariance-matching constrained and universal

kriging. The software computes predictions for points or blocks of arbitrary shape for data that are
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modelled by a linear regression and a weakly stationary, isotropic covariance function. The “con-
strainedKriging” software package uses numerically efficient approximations to compute point-
block and block-block covariances. The software complements the existing software packages for
geostatistical analysis in the programming environment R and offers an alternative to conditional

simulations for nonlinear spatial prediction problems with local change of support.



Zusammenfassung

Diese Arbeit vergleicht geostatistische Methoden fiir die Vorhersage von Bodenbelastungen. Dabei
fokussiert die Arbeit auf die Vorhersagen von Bodenbelastungen, welche durch die Emissionen
von Punktquellen verursacht werden. Eine Punktquelle bezeichnet einen festen, identifizierbaren
Standort einer Quelle, welche Schadstoffe in die Atmosphére emittiert. Zwei Typen von Vorher-
sagen werden betrachtet: lineare Vorhersagen zur Schitzung von lokalen Flichenmittelwerten und
nicht lineare Vorhersagen, ob ein lokaler Flichenmittelwert einen gewissen Belastungsgrenzwert

unter- oder iiberschreitet.

In der Umgebung von Industrieanlagen ist der Oberboden héufig so stark durch Schwermetalle
oder schwer abbaubare organische Verbindungen belastet, dass die Gesundheit von Menschen
und Tieren gefdhrdet ist. Aus diesem Grund miissen diejenigen Zonen, wo die Belastungsgrenz-
werte liberschritten sind, rdumlich abgegrenzt werden. Da sich die Anordnungen von Behor-
den beziiglich der Einschrinkung der Landnutzung oder der Bodensanierung immer auf Parzellen
beziehen, stellt sich das folgenden Problem: Aus einer oft geringen Anzahl von Beobachtungen
(Bodenproben) muss vorhergesagt werden, ob der Parzellenmittelwert eines Schadstoffes einen
gewissen Grenzwert iiberschreitet. Dabei muss Folgendes beriicksichtigt werden: Die Flidche
auf welche sich eine Schadstoffmessung bezieht, im geostatistischen Jargon Support genannt, ist
kleiner als die Fldache der Parzellen. Zudem muss vorhergesagt werden, ob ein Fldchenmittelwert
einen gewissen Belastungsgrenzwert iiberschreitet. Es handelt sich somit um ein nichtlineares
Vorhersageproblem mit lokalem Change-of-Support. Im Weiteren werden wir fiir Parzelle und
fiir die mittlere Schadstoffkonzentration auf einer Parzelle die geostatistischen Begriffe Block und

Blockmittelwert verwenden.

Gauss’sche konditionale Simulationen sind das géngige Verfahren fiir nichtlineare, lokale
Change-of-Support Vorhersagen. Allerdings miissen fiir konditionale Simulationen die Parameter
der Gauss’schen Verteilungsfunktion des rdumlichen Prozesses spezifiziert werden und deshalb
kann, falls die Daten nicht eine Gauss’sche Verteilung aufweisen, der Pridiktor von nichtlin-
earen Grossen bei konditionalen Simulationen stark verzerrt sein. Der Universal-Block-Kriging-
Pradiktor ist zwar deutlich weniger anfillig auf nicht normalverteilte Daten, aber nichtlineare
Vorhersagen dieses Pradiktors sind trotzdem héufig verzerrt, da der Universal-Block-Kriging-
Pradiktor die Varianz des Blockmittelwertes im Allgemeinen unterschitzt. Constrained- sowie
Covariance-Matching-Constrained-Kriging sind zwei neue lineare, riumliche Interpolationsver-

fahren, die weniger verzerrte und fiir normalverteilte Daten sogar unverzerrte nichtlineare Vorher-
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sagen liefern.

Das Ziel dieser Arbeit bestand nun darin, Constrained- und Covariance-Matching-Constrained-
Kriging mit konditionalen Simulationen und Universal-Block-Kriging fiir lineare und nichtlineare
Vorhersagen unter lokalem Change-of-Support zu vergleichen. Die Qualitit dieser vier Verfahren
wurde in einem Simulationsexperiment sowie anhand einer empirischen Validierung mit gemesse-
nen Block-Support Daten verglichen. Die linearen Vorhersagen wurden anhand des Bias sowie
des mittleren quadrierten Vorhersagefehlers bewertet und die nichtlinearen Vorhersagen anhand
des Bias-Scores sowie des Peirce-Skill-Scores. In den Simulationen wurden normalverteilte und
rechtsschiefe rdumliche Zufallsprozesse untersucht, die alle die gleiche nichtstationédre Mittel-

wertsfunktion aber unterschiedlich autokorrelierten Fehler hatten.

Die Resultate des Simulationsexperimentes zeigten, dass fiir normalverteilte Daten und Ziel-
blocke mit einer lokal grossen Stiitzpunktdichte die Vorhersagen aller vier Interpolationsverfahren
eine gute Qualitdt aufweisen, mit geringen Unterschieden untereinander, sowohl fiir die linearen
wie auch fiir die nichtlinearen Zielgrossen. Bei einer lokal kleinen Stiitzpunktdichte biissten
Constrained- sowie Covariance-Matching-Constrained-Kriging gegeniiber Universal-Block-Kri-
ging und konditionalen Simulationen bei der Vorhersage der Blockmittelwerte an Prizision ein,
aber beide Interpolationsverfahren waren fiir nicht lineare Vorhersagen Universal-Block-Kriging
deutlich iiberlegen. Die konditionalen Simulationen waren nur dann besser als die Vorhersagen
durch Constrained- und Covariance-Matching-Constrained-Kriging, wenn die Daten normalver-
teilt waren und wenn das Uberschreiten der Grenzwerte durch die konditionalen Quantilen vor-
hergesagt wurden. Allerdings waren die nicht linearen Vorhersagen durch konditionalen Simu-
lationen fiir Daten, welche eine rechtsschiefe Verteilung aufwiesen, stark verzerrt, im Gegensatz
zu Constrained- und Covariance-Matching-Constrained-Kriging, die auch fiir Daten, welche mit
einem rechtsschiefen Zufallsprozess generiert wurden, immer noch prézise nichtlineare Vorher-
sagen lieferten. Covariance-matching-Constrained-Kriging zeigte im Simulationsexperiment keine
Vorteile gegeniiber Constrained-Kriging auf. Constrained-Kriging stellt insgesamt ein guten Kom-
promiss zwischen Genauigkeit der linearen Vorhersagen, kleinen systematischen Fehlern bei der
Klassierung, ob ein Grenzwert iiberschritten wird sowie Robustheit gegeniiber Daten, welche eine

rechtsschiefe Verteilung aufweisen.

Zudem wurde die Qualitit der Universal-Block- und Constrained-Kriging Vorhersagen sowie
der konditionalen Simulationen anhand von empirischen Daten validiert. In dieser Validierung
verglichen wir die Vorhersagen von Blockmittelwerten und ihren Grenzwertiiberschreitungen mit
gemessenen Block-Mittelwertskonzentrationen der Schwermetalle Cadmium, Kupfer und Zink in
einem, durch die Emissionen eines Buntmetallwerkes mit Schwermetallen belasteten Gebiet in
Dornach im Nordwesten der Schweiz. Im Gegensatz zum Simulationsexperiment mussten die
Messwerte fiir die geostatistische Analyse logarithmiert und die Vorhersagen fiir die Validierung
auf die Orginalskala zuriicktransformiert werden. Zudem wurde in der empirischen Validierungs-
studie ein komplexeres lineares Modell verwendet und das Verhiltnis zwischen dem mittleren
Block-Support und dem Support der Messungen war deutlich kleiner als im Simulationsexperi-

ment.
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Die Resultate der Validierung zeigen, dass fiir alle drei Schwermetalle die Qualitdtsunter-
schiede bei der Vorhersage von Grenzwertiiberschreitungen zwischen den drei Interpolationsver-
fahren gering sind. Die Griinde dafiir liegen wohl in der hohen Dichte der Stiitzpunkte, vor allem
in der Nidhe der Zielblocke, aber auch im kleineren Support Verhiltnis zwischen Messwerte und
Zielblocken. Dies fithrt dazu, dass der Glittungseffekt von Universal-Block-Kriging eher ge-
ring ausfillt. Aus diesem Grund sind die nichtlinearen Universal-Block-Kriging Vorhersagen nur
wenig verzerrt. Zudem wiesen die Constrained-Kriging Vorhersagen der Blockmittelwerte von
Kupfer und Zink eine positive Verzerrung auf, was zu einer schlechteren Vorhersage von Grenz-
wertiiberschreitungen fiihrte. Ferner waren die Vorhersagen der Blockmittelwerte durch kondi-
tionalen Simulationen und Universal-Block-Kriging priziser als diejenigen durch Constrained-
Kriging. Entgegen dem, was die Theorie erwarten ldsst eignet sich Universal-Block-Kriging fiir
diese Daten um Grenzwertiiberschreitungen unter Change-of-Support vorherzusagen. Allerdings
miissen weitere empirische Validierungsstudien durchgefiihrt werden, um allgemein giiltige Infor-

mationen iiber die Qualitdtsunterschiede zwischen diesen Interpolationsverfahren zu erhalten.

Um Constrained- und Covariance-Matching-Constrained-Kriging Vorhersagen zu berechnen,
wurde das Softwarepaket “constrainedKriging” fiir die Programmierumgebung R entwickelt. Das
Paket stellt Software fiir Constrained-, Covariance-Matching-Constrained- und Universal-Kriging
zur Verfiigung. Die Software berechnet Vorhersagen fiir Punkte wie auch fiir Blocke beliebiger
Form, fiir Daten, welche mittels einer linearen Regression sowie einer schwachstationéren, isotro-
pen Kovarianzfunktion modelliert werden. Das “constrainedKriging” Softwarepaket verwendet
numerisch effiziente Approximationen zur Berechnung der Punkt-Block- sowie der Block-Block-
Kovarianzen. Die Software ergénzt die bestehenden Softwarepakete fiir geostatistische Analysen
in der Programmierumgebung R und bietet eine Alternative zu konditionalen Simulationen fiir

nicht lineare raumliche Vorhersageprobleme mit Change-of-Support.
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