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SAFARI - eine erweiterte geostatistische Software

Andree Rottig, Frieder Tonn, Dietmar Tzscharschuch & Hans-J tirgen Wendel

Zusammenfassung

Df:r folgende Beitrag stellt ein geostatistisches Softwarepaket vor, das an der TU Bergakademie Freiberg ent-
wickelt wyrdc. In den programmierten Algorithmen wurden zum groBen Teil stochastische Verfahren verwen-
det, um die aus der Interpretation, Modellierung und Visualisierung von Geodaten resultierenden Aufgaben-
stellungen zu bearbeiten. Die Ausfiihrungen beschrinken sich auf die Darstellung der Funktionalitit, der
Schnittstelle zu den Algorithmen und der Benutzeroberfliche.

Neben den allgemeinen geostatistischen Methoden, die in den bereits in groBer Zahl vorhandenen einschligi-
gen Softwarepaketen zu finden sind, enthilt das Paket auch neu entwickelte Verfahren und neue Maglichkei-
ten.

Die Entwicklung der Software erfolgte unter unterschiedlichen Betriebssystemen und fiir die einzelnen
Rechenmodule getrennt. Um Portabilitit zu gewihrleisten, wurden zur Programmierung ausschlieBlich der
ANSI-Standard der Programmiersprache C oder die Makrosprache IDL verwendet. Die Rechenmodule sind
einzeln umfangreichen Tests unterworfen worden und laufen relativ stabil. Die zwischenzeitlich weitestgehend
fertiggestellte grafische Nutzeroberfliche auf der Basis von IDL fiihrt die einzelnen Module unter einer ein-
heitlichen Oberfldche zusammen und bietet Unterstiitzung bei der Dateneingabe mit Priifung ihrer Zulissigkeit
und Vollstindigkeit.

Schliisselworter: Geostatistik, Kriging, Gradienten-Kriging, BAYESsches Kriging, Kollokation, Geosta-
tistische Simulation, Vorratsberechnung

Abstract

SAFARI - an expanded geostatistical software. - The following paper represents a geostatistical software
developed at the "Technische Universitit - Bergakademie Freiberg" (The Freiberg University of Mining and
Technology). The software mostly uses stochastic methods within the programmed algorithms to realize the
target obtained from interpretation, modelling and visualizing of geodata. Carrying out this software is restric-
ted to the representation of the functionality, the interfaces to the algorithms and to the user.

Besides common existing geostatistical methods in a plenty of systems, this represented software has incorpo-
rated some new statements and algorithms. Some of them should emphasized here:

e the additional consideration of relative changes (as gradients) of the prediction variable besides absolute

measured data,

¢ anew and very successfully used method for the estimation of model parameters of the covarianz function,
this method is very robust in respect to trends,

e geostatistical simulations with optimizations,

e calculation of reserves and masses on the base of grids and polygons of bounds with a following considera-
tion of the reliability of the results,

¢ the implementation of the BAYESian estimator as completion as well as to consider the a-priori knowledge,

¢ the programming of methods as collocation solution which are analogous to kriging, ¢.g. to show the trend

separate.
The development of this software was done under different operating systems. While programming, only the
programming language C in ANSI standard or the IDL macro language was used to guarantee the portability.
Hence, self-sufficient working programs without graphical interactions were developed. Morcover, the pro-
grams were subjected to numerous tests so that they generally work very stable. The graphical user interface
transfers these programs in a modular total system with uniformed user interfaces. IDL supports the establish-
ment of graphical interfaces as well as provides numerous softwares for visualizing and calculating. Because of
this, the graphical interface was implemented within IDL macro language. The software should therefore run
under operating systems with a C-compiler and in which IDL runs. The exchange of data between modules as
well as between modules and user interface uses files. The format of these files is not fixed so that developed

algorithms can be incorporated in other softwares. Since the calculation modules and the user interface are
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d be done casily. The existing software is in Ge@an lan-
ary 1998. The address is http://www.tu-freiberg.de/
as well as dissertationes about algo-

separated, a rearrangement to another language shoul
guage and available as freeware via internet from ..lﬂnl‘] ‘ ; el
WWmagc/rocttig/softwarc/safari.html and documentations, rcsn?'flr'c. h reports
rithms and belonging investigations are also represented on this site.

Key words: geostatistics, kriging, gradient-kriging, BAYESian kriging, collocation, geostatistical simulation,

resource and reservee calculation

Vorwort

In diesem Beitrag soll cin Softwarcpaket, das wiihrend der Forschung zum“T'hcma ,,Markschmdc(:lrlsc'hAgco.]ogi_
sche Komplexauswertung® am Institut fiir Markscheidewesen und Gcoda_sxc der TU Bergakademie rcnber.g
entwickelt wurde, vorgestellt werden. In den programmierten  Algorithmen wcrd.cn zum groBen Teil
stochastische Verfahren verwendet, um die aus der Interpretation, Modellierung und Vlsualls.lcrung von Geo-
daten resulticrenden Aufgabenstellungen zu bearbeiten. Auf eine Erlduterung der zugrunde lleger.ldcn Metho_
den wird hier jedoch verzichtet. Die Ausfiihrungen beschrinken sich auf die Darstellung der Funktlor.lahta.t,' der
Schnittstelle zu den Algorithmen und der Benutzeroberfliche. Bei tiefergechendem Interesse an den jeweiligen
theoretischen Grundlagen sei auf die an entsprechender Stelle genannte Literatur verwiesen.

1. Weitere oder erweiterte Geostatistik-Software?

Dem an der Geostatistik interessierten Leser stellt sich natiirlich sofort die Frage, welchen Nutzen bzw. wel-
chen Neuigkeitswert ein weiteres neben den schon in geniigender Anzahl existierenden Softwarepaketen haben
soll. Dariiber hinaus ist die Anwendung von geostatistischen Methoden in allen groBen Softwaresystemen, die
ein Vorhersagemodul besitzen, bereits selbstverstindliche Praxis. Eine Eigenentwicklung war notwendig, um
die im Rahmen der Forschung konzipierten neuen Verfahren und Algorithmen untersuchen zu kénnen.
Hervorgehoben seien an dieser Stelle:

e die zusitzliche Beriicksichtigung von relativen Anderungen (als Gradienten) der Vorhersagemerkmale
(z. B. Schichtgrenzen) neben den absoluten Mef3daten,

e Strategien zur optimalen MefBnetzplanung,

ein neues, sehr erfolgreich eingesetztes Verfahren zur Schitzung der Modellparameter der Kovarianzfunk-
tion, das sich gegeniiber Trends robust verhilt,

e Simulationsverfahren mit Optimierungen,

Vorrats- und Massenberechnungen auf Grundlage von Grids und Begrenzungspolygonen mit anschlieBen-
der Betrachtung der Zuverlissigkeit der Ergebnisse,

U.msetzung des BAYESschen Zugangs zur Beriicksichtigung von a priori-Kenntnissen sowie als Erginzung
die 1.3r‘ogramn1}emng der dem Kriging analogen Verfahren als Kollokationsldsung, um z. B. den Trend
explizit ausweisen zu kénnen.

Da mit der Software auch immer reale Fallbeispicle zu bearbeiten waren, machten sich viele Erweiterungen zur

;b‘suzg von Problemen(,idic sich aus der Anwendungspraxis ergaben, notwendig. Die vorliegende Software war
so Voraussetzung und ist aber auch zugleich Ergebnis der in di i
i cbempr s LSk fid lesem Heft dargestellten Forschungsarbeiten

, der oft detaillierten Moglichk
rﬂiiche sind die Autoren der
eit das Attribut

eiten zur Programmsteuerung und der Inte-

e | Auffassung, daB diese Software insbesondere
»erweitert” fiir sich in Anspruch nehmen darf.
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2. Funktionalitiit

NaturgcmiiB unterscheidet sich diese Software in ihrem grundlegenden Aufbau von dem verwandter Systeme
nicht wgscntlich. Der Nutzer wird viele Funktionen und Bezeichnungen, die ihm aus der einschligigen Litera-
tur sowie aus schon angewendeten Geostatistikprogrammen vertraut sind, wiederfinden. Das Hauptmenii
erscheint mit acht grundsitzlichen Meniipunkten, unter denen Funktionen mit dhnlichem Aufgabengebiet
lzurstammcngcfaBt sind. Sie seien im folgenden kurz genannt und in den Unterabschnitten ausfiihrlicher erlédu-
ert:

(1) Projektverwaltung

(2) Datenaufbereitung

(3)  deskriptive Statistik

(4)  Simulation

(5) Bestimmung der Modellparameter der Kovarianzfunktion

(6) Vorhersage

(7)  Massen- und Volumenberechnung mit Genauigkeitsanalyse

(8)  Visualisierungen

Das Dateiformat der Eingangsdaten lehnt sich an das Format der Programmsammlung GS-LIB (DEUTSCH &
JOURNEL 1992) bzw. GEO-EAS (GEO-EAS 1993) an, d. h. Dateien in jenen Formaten konnen ohne Verédnde-
rungen gelesen werden.

2.1. Projektverwaltung

Es wird davon ausgegangen, daB fiir ein reales Untersuchungsgebiet die meisten der zur Verfiigung stechenden
Funktionen in einer gewissen zeitlichen Reihenfolge benétigt werden. Diesem Ansatz trigt der Aufbau einer
Projektdatei Rechnung. In ihr ist jeweils der aktuelle Stand der Bearbeitung gesichert. Die Verwaltung der Ein-
gangs-, Ergebnis- und modulspezifischen Projektdateien geschieht in dem in Rede stehenden Mentipunkt. Hier
werden prinzipielle Entscheidungen fiir die Bearbeitung eines Projektes und den damit verbundenen Datenfluf

getroffen.

2.2. Datenaufbereitung

Hier ist das numerische Editieren und Betrachten von Stiitzpunkt-, Gradienten- und Griddateien vorgesehen.
AuBerdem sind Konvertierungen durch mathematische Operationen und zwischen verschiedenen Datenforma-
ten implementiert. Im weiteren wird zur Verkiirzung der Begriff Merkmalswert benutzt. Ein Merkmalswert
kann ein Stiitzpunkt oder Gradient des zu untersuchenden (interessierenden, zu schitzenden) Naturmerkmals
(z. B. Schichtgrenze) sein. Die Eingabe ist in SAFARI auf die Datentypen Merkmalswerte in Spaltenform,
Griddateien im SURFER-Format (SURFER 1991) und Grenzpolygone im Spaltenformat beschrinkt. Aufge-
schliisselt umfaBt die Datenaufbereitung folgende Funktionen:

e Editieren (Loschen, Einfiigen, Ersetzen) eines Wertes in Merkmalswert-, Grid- und Grenzpolygondateien

e Editieren von Wertefolgen (Zeilen oder Spalten) in Merkmalswert-oder Griddateien

e Werteselektion mit cut-off und Polygonbegrenzung in ganzen Dateien (Merkmalswert- und Griddateien)

oder in Wertefolgen
e Abbildung ganzer Dateien oder Wertefolgen (Zeilen oder Spalten) mit ausgewihlten mathematischen

Funktionen (log, exp, sin, cos)

Operationen mit Griddateien (elementweise Addition, Subtraktion, Multiplikation zweier Griddateien und
dieselben Operationen einer Griddatei mit einer Konstanten)

Erzeugung von Indikator-, Merkmalswert-, oder Griddateien aus vorhandenen Dateien nach Vorgabe eines

Schwellwertes oder eines Intervalls
Entfernen oder Zusammenfassen von Merkmalswerten mit zu eng beieinander liegenden Koordinaten

e Konvertierung zwischen Merkmalswert- und Griddatei

2.3. Deskriptive Statistik
Mit dem Modul deskriptive Statistik werden einige gebriuchliche, doch gleichwohl sehr niitzliche und infor-
ahlen und Darstellungsarten geliefert (ISAAKS & SRIVASTAVA 1989).

mative Berechnungen statistischer MaBz \A :
htigen Makrosprache des Visualisierungssystems IDL (siche

Die meisten dieser Routinen sind in der sehr mic
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aftig fiir wichtig erachtete weitere Kriterien mit sehr

. - secchriebel hit sind kiir L v
AbsscTins 3 wn TDL, J965), gessheicben. L7 icle komplexe Funktionen schon mit einem einzigen

geringem Aufwand implementierbar, da diesc Spruchc VA 0

Aufn;f bereitstellt. Bisher ist folgendes in die Oberfliche integriert: -

e Berechnung statistischer Mafzahlen fiir Mcrl\'-malswgl—a:r;d) Griddateien (Anzahl, Mittelwert, Strcuung,

ariationskoeffizient, Median, Minimum, Maximum, Quartile), ] )

. Xiq:::lr\;:n:\nlfcfrcchnung und -darstellung fiir Merkmalswert- und G.l'iddalC{cn, Schatzung. dcr. Parameter
uusnclviihltcr Verteilungen (Normal-, Lognormal- und Exponentialverteilung) und Einzeichnen der
gcs;h'ziLzlcn Dichtefunktion in das Histogramm, )

e Scatter- und Postplots fiir vier Klassen, wahlweises Einzeichnen der Regressionsgeraden y=f(x) und x=g(y)
sowie der 45°-Geraden in die Plots, . ) ‘

e fiir cine Folge simulierter Felder werden statistische Tests und Schrankentests durchgefiihrt, um die Min-
destfeldgroBe fiir die Simulation zu ermitteln.

2.4. Simulation
Bei der geostatistischen Simulation werden Werte fiir ein ortsabhéngiges Merkmal generiert. Sim}xliene Werte
unterscheiden sich von den Schiitzwerten geostatistischer Vorhersageverfahren dadurch, daB sie die Rauhigkeit
(Variabilitit) des betrachteten Merkmals widerspiegeln.

Bei dem von TONN implementierten Verfahren handelt es sich um die sequentielle GAUSSsche Simulation,
einem Verfahren zur Durchfiihrung bedingter und nichtbedingter Simulationen. Es konnen also auch reale
Werte als Stiitzwerte benutzt werden. Die Simulation von Werten erfolgt unter Beriicksichtigung der Nachbar-
schaftsbeziehungen zu bisher simulierten Punkten und Stiitzwerten.

Die Formulierung der Nachbarschaftsbeeinflussung zwischen simulierten Werten und Stiitzwerten erfolgt
durch die Angabe von Autokovarianzfunktionen, wobei neben dem isotropen Fall auch einfache geometrische
Anisotropien beriicksichtigt werden. Sind die Stiitzwerte trendbehaftet, so ist eine Beschreibung des Trends
durch ein Polynom dritten Grades méglich. Routinen zur Trendschitzung und Optimierung des Trendpolynoms
sind ebenfalls implementiert. Zur Durchfiihrung geostatistischer Simulationen werden die Stiitzwerte pro-
grammintern in normalverteilte Werte transformiert. Die Reihenfolge der Simulation von Werten wird zufalls-
gesteuert festgelegt. Zur Beschleunigung des Rechenablaufs enthilt die Software einige Optimierungen; z. B.
wird der Suchbereich fiir Stiitzwerte und bereits simulierte Werte mit zunehmender Punktdichte verringert, so
daB sich -, stochastisch* gesehen - stets gerade noch eine Mindestanzahl bereits simulierter Werte im Suchbe-
reich befindet. Nach erfolgter Simulation werden die gencrierten Werte in ihre urspriingliche Verteilung
zuriicktransformiert.

Die Simulation kann ein-

oder zweidimensional erfolgen und bietet zusammenfassend die folgenden Maglich-
keiten:

¢ Durchfiihrung bedingter und nichtbedingter Simulationen,

* Spezifizierung ciner zusammengesetzten Autokorrelationsfu
Modelle méglich (zu Details siche Abschnitt 2.5);

Beriicksichtigung von Trends durch Vorgabe eines Polynoms dritten Grades,

. gntor'dnung der Punkte in einem regelmiBigen Netzgitter oder Einlesen der Punktkoordinaten aus einer
atel.

nktion, dabei sind isotrope und anisotrope

Die von TONN entwickelte Simulationssoftware umfaft

e auBerdem Module zur Berechn i isierun,
statistischer Angaben sowie zur 3D-Visualisie ung und Visualisierung

S ; i rung simulierter Werte. Diese Module sind jedoch nicht in die
ng(li’gjc;c 1nt[c\ffvnex.1,haber sie sind ausfiihrlich dokumentiert und konnen vom Autor iiberje-Mail angefordert
- £Zum Algorithmus und s
empfohlen, zur Software sei (DEUTSCH & JOURNEL 1992) und (ToNN 1?95) als Literatur

2.5. Schiitzung von Parametern des Kovarianzmodells

Fiir eine erfolgrei statisti ist di
L eine cmscir:il:i:hedgeoglz;usnsche Vorhersage ist die Bestimmung der Modellparameter der Kovarianzfunk-
cnder Bedeutung. Ublicherweise werd iri i
1 ent en empirische Vari d
durCh. eine iiber Parameter anzupassende Funktion approximienP wird. SAF logramme berechnet, deren Verlau
funktionen, da bei ihnen der mitunter uns i R a

bleibt. Die Kovarianzen konnen in bis z
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sternférmige Anordnung, aus der im Anschluf} zur Darstellung der zweidimensionalen empirischen Kovarianz-

fgnktior} auf ci{1 regelmiiBliges Gitter interpoliert wird. Um dic Interpolation zu umgehen, bietet SAFARI auch
die Vz%rlantc, ein Gitter iiber das Untersuchungsgebiet zu verschieben, und fiir jede Gittermasche die mittlere
Kovananz_ zu berechnen. Diese Methode erlaubt zudem bei regelmifBiger Punktanordnung cine Einsparung von
Rechenzeit. Die Modelle, mit denen in der Simulation und der Vorhersage gearbeitet werden kann, sind ge-
schachtelte Strukturen, deren allgemeiner Ansatz fiir den zweidimensionalen Fall wic folgt lautet:

2 o0 ’ 2 2
O.Rl'.\'(llﬂl fur X"+ Y = 0
2

G(X, y) - (chmml _o-:uggcl )(vlfl (’x’ y7a’v)gl (x’ y’ ﬂ)
+(V2f2(x,y,06,v)gz(xy y’ﬁ)

+ (W fi(xny, o v)gs(x,y, B)
+(v4f4(x,y,a,v)g4(x,y,ﬁ)) far\)xz'*'yz ¢0

Dabei sind die 6°-Werte Streuungen und die v; -Werte konstante Gewichtsfaktoren, deren Summe Eins ergeben
muB. Die Funktionen fi(x,y,o,V) konnen lineare, exponentielle, GAUSSsche, sphirische, HIRVONEN-, verallge-
meinerte exponentielle, verallgemeinerte HIRVONEN-Modelle oder die Konstante Eins sein. Der Parameter a ist
das MaB fiir die Abnahme der Nachbarschaftsbeeinflussung und v ein Exponent bei den verallgemeinerten
Modellen (ROTTIG 1996). Mit den periodischen Funktionen g;(x,y,B) lassen sich den obengenannten Modellen
Schwingungen aufprigen, deren Wellenlidnge A iiber den Parameter 3=27n/A eingeht. Fiir Kreuzkovarianzfunk-
tionen kénnen auBerdem Phasenverschiebungen beriicksichtigt werden. Es ist also die Spezifizierung von ein-
fachen bis hin zu komplizierten Modellen, die jedoch sicher nur von akademischem Interesse sind, moglich.
Bemerkt sei, daB die ausgewahlten Kombinationen zuldssige Modelle fiir Kovarianzfunktionen sein miissen.
Die Anpassung der Modelle erfolgt grafisch-interaktiv; bei den einfachen ist sie auch automatisch durchfiihr-
bar.

SAFARI bietet neben der Berechnung der empirischen Kovarianzfunktion in der soeben angegebenen traditio-
nellen Art und Weise eine alternative bzw. eine ergidnzende Methode zur Bestimmung der Modellparameter.
Bei der von MENZ entwickelten Methode werden durch schrittweises sinnvolles Verdndern der Modellpara-
meter eine theoretische und eine empirische Fehlerkurve angendhert. Der Vorteil dieses Vorgehens liegt in
seinem robusten Verhalten gegeniiber Trends und darin, da es genauer ist und auch bei kleinen Stichproben
noch zufriedenstellende Resultate liefert. Ausfiihrliche Erklarungen und Untersuchungen dazu findet der Leser
in diesem Heft mit dem Beitrag von HILLMANN.

Zur Verifizierung des Modells gibt es die Moglichkeit der Cross-Validation, wobei hier ausdriicklich darauf
hingewiesen wird, daB die Ergebnisse dieser Methode in jedem Fall einer kritischen Auseinandersetzung
bediirfen und keinesfalls oberstes Entscheidungskriterium sein sollten (DAVIS 1987).

Wie schon im vorangegangenen Abschnitt zur Simulation angedeutet, sind Schétzungen des Trends sowie des-
sen Abspaltung bzw. Addition fiir bestimmte Untersuchungen und Berechnungen notwendig. Im Programm
sind diese drei Operationen mit linearem, quadratischen und kubischen Ansatz sowohl fiir Merkmalswert- als
auch fiir Griddateien vorgesehen. Die Visualisierung des Trends mit seinen konkreten Parametern erfolgt
sofort.

2.6. Vorhersage
Im Vorhersagemodul stehen dem Nutzer verschiedene Interpolationsmethoden zur Verfigung:

(A) traditionelles Kriging,

(B) BAYESsches Kriging,

(C) Kollokation,

(D) einfaches und gewogenes arithmetisches Mittel,
(E) Tief-, Hoch- und BandpaBfilterung sowie

(F) Multiquadratik.
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Unter traditionellem Kriging wird hier die Losung nach dem bekannten Krigingansatz f'“it seinen EYWeitemn-
gen verstanden. Dazu zihlen das gewdhnliche Kriging, das Co-Kriging und das universelle Kriging. Dgq
Ergebnis sind Dateien, in denen

e der Schitzwert,
e die Krigevarianz und
e dic Konditionszahl der Krigematrix

enthalten sind.

In (MENZ & P1LZ 1994) wird gezeigt, daBl die Ansitze des Krigings und der Kollokation identische Ergebnisse
liefern. Aus der Ableitung der Kollokation ergeben sich jedoch die Angaben zum Signal- und Trendanteil im
Gegensatz zum Kriging separat. Die Kollokation erfordert aber hdheren Rechenaufwand. Das Ergebnis der
Kollokation sind Dateien, in denen folgende Werte stehen:

e Schitzwert,

e Trendanteil des Schitzwertes,

e Signalanteil des Schitzwertes,

e Schitzvarianz,

e Trendanteil der Varianz,

e Signalanteil der Varianz und

e Verbesserung wegen Kreuzkorrelation zwischen Trend und Signal.

Einen erweiterten Rahmen, in den sich die erwihnten Verfahren einordnen lassen, bietet der BAYESsche Zu-

gang. ,.Das Ziel besteht darin, a priori-Kenntnisse objektiver Art (historische Daten, zusitzliche Daten, physi-

kalische bzw. technologische Restriktionen) bzw. subjektiver Art (Expertenwissen, a-priori-Schétzungen etc.)
zur Vorhersage heranzuziehen und mit den aktuell verfiigbaren Daten Z zu kombinieren® (PILZ 1992). Die

a priori-Kenntnisse flieBen iiber Trendparameter und deren Genauigkeit in die Schitzung ein. Die Vorkennt-

nisse konnen sehr verschiedenartig sein. Deshalb wird der Schétzwert vor allem im Interesse der Erweiterbar-

keit in zwei voneinander unabhingigen Stufen berechnet. Zuerst werden an jedem Schétzpunkt die Trendpara-
meter sowie die zugehdrige Kovarianzstruktur aus den Vorkenntnissen bestimmt und in einer temporéren Datei
abgelegt. Im zweiten Schritt werden die Strukturen (Kovarianzmatrix, Designmatrix) fiir die aktuellen Daten
aufgebaut und mit den vorigen verkniipft. Da sich die Algorithmen im zweiten Teil nicht dndern, braucht mit
jeder Erweiterung der Software nur der erste Teil ersetzt zu werden. Die Trendparameter konnen sogar aus
anderen Programmen stammen, wenn das Format der temporiren Datei eingehalten wird. Sollten an einem

Schitzpunkt keine a priori-Kenntnisse vorliegen, wird automatisch auf die Kollokation aus den aktuellen Daten

umgeschaltet. Derzeit sind die im Anschlu aufgezahlten Varianten, die Trendparameter zu bestimmen, reali-

siert:

e alle Moglichkeiten, die das traditionelle Kriging mit seinen schon erwzhnten und noch zu erkldrenden
Erweiterungen (inklusive Gradienten- und Co-Kriging) bietet, kdnnen auf verwandte Datensitze angewandt
werden,

e aus einer Datei mit Koordinaten und Mittelwerten, die fiir einen definierten Bereich gelten und denen Streu-
ungen zugeordnet werden, die mit dem Abstand zum Mittelpunkt funktional zunehmen, werden Trends
berechnet, die lediglich aus einer Konstanten (Mittelwert, Polynom 0-ter Ordnung) bestehen,

aus einer Datei dhnlichen Zuschnitts wie die vorige werden die Mittelwerte und zugehorigen Streuungen a0
Jjedem Schiitzpunkt mit einer Interpolationsmethode berechnet sowie

e das Einlesen eines extern berechneten Trends aus einer Datei in einem bestimmten Format.

Die Ergebnisdatei hat den gleichen Inhalt wie bei der Kollokation. Aber durch die Beriicksichtigung von Vor-

kenntni;scn verbessert sich die theoretische Schitzvarianz. Deshalb wird auSerdem die BAYES-Verbesserung
angegeben.

Jef.ie Fier anfa{xgs aufgezihlten Methoden ist dhnlich aufgebaut, und bei jeder sind zahlreiche Spezifikationen
moglich. In diesem Abschnitt wird deshalb versucht, eine kurze systematische Ubersicht zu geben. Der ent-
scheidende Unterschied zu anderer Software ist die Moglichkeit, bei den Methoden A) bis C) neben absolute?
MeBwerten an Stiitzp.unkten auch relative MeBwerte (Gradienten) zu beriicksichtigen (MENZ 1991, 1993)
AuBerde?m konnen bei ihnen auch kreuzkorrelierte StiitzpunktmeBwerte und Gradienten von mehreren Merk
maler} e{mbezggen werden. Da alle Programme ihren bendtigten Hauptspeicher dynamisch zuordnen, begren?
nur die jeweilige zur Verfiigung stehende Hardwarekonfiguration die Anzahl der einzubeziehenden Merkmal®
den Umfang der Ausgangsdaten bzw. die GréBe der zu I16senden Gleichungssysteme. Aus Def"mitionsgrﬁ“den
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ist dc‘rzeit die Anzahl fiir Stiitzpunkt- und Gradientendateien auf jeweils fiinfzig begrenzt worden. Ein weiteres
Spezifikum wird dadurch gewiihrt, daB jedem Stiitzpunkt und jedem Gradienten cine eigene Streuung zugeord-
net werden kann. Damit sind Wichtungen, z. B. infolge unterschiedlicher MeBgenauigkeiten, wihrend der
Schitzung moglich. Oftmals gewinnt man Erkenntnisse aus der Ansicht der aufgebauten Matrizen, deshalb
wurde eine Option vorgeschen, die diese Matrizen in den Algorithmen als farbiges Rasterbild visualisieren
1dBt. Die Visualisierung erlaubt dariiber hinaus Interaktionen, wic das Streichen von Zeilen und Spalten, Ein-
und Ausblenden der Zahlenwerte oder das Andern der Farbskala bzw. der angezeigten Stellen. Die Spezifizie-
rung der Kovarianzfunktion der cinzelnen Merkmale und die Kreuzkovarianzfunktionen zwischen ihnen folgt
dem im vorigen Abschnitt dargelegten Schema. Es konnen isotrope und anisotrope Modelle verarbeitet wer-
den, wobei auch beim Co-Kriging selbst diese nebeneinander spezifizierbar sind. Die Anisotropien werden wie
bekannt iiber eine Ellipse bzw. ein Rotationsellipsoid berechnet. Sollte geometrische Anisotropie vorliegen,
wird dieser Fall durch eine Koordinatentransformation auf den isotropen Fall zuriickgefiihrt, um Rechenzeit zu
sparen.

Die Schitzung kann fiir alle Methoden

e im Profil (eindimensional),
e in der Flache (zweidimensional) und
e im Raum (dreidimensional)

durchgefiihrt werden.

Die anfangs aufgefiihrten Vorhersagemethoden konnen in unterschiedlichem Kontext aufgerufen werden. Da-
bei zeigt sich, daB es sich jeweils nur um den ein- oder mehrmaligen Aufruf der Vorhersage an einem bestimm-
ten Ort handelt. Deshalb verzweigt sich jede Methode nach unterschiedlichen Vorhersageorten:

(a) regelmiBiges Gitter (Punkt, Gerade, 2D- und 3D-Netz),

(b)  unregelméBige Punktanordnung,

(c)  Cross-Validation,

(d) Modellanpassung nach MENZ,

(e) Differentiation am Stiitzpunkt und

(f)  Differentiation im Gitter.

Der Unterschied zwischen b) und c) liegt im Weglassen der Schitzstelle selbst bei der Crossvalidation sowie in
der Ausgabe des Residuums in der Ergebnisdatei. Der Aufruf erfolgt im Modul Parameterschitzung. Das glei-
che gilt fiir die schon erwihnte Modellanpassung nach MENZ. Zu ihr sei noch hinzugefiigt, daB die empirischen
Fehler nicht nur durch die Krigingschétzung ermittelt werden miissen; sondern daB, wenn ein Kovarianzmodell
spezifiziert worden ist, auch die multiquadratische Methode und der Mittelwert dazu verwendet werden kon-
nen. Mit der Vorgabe eines Kovarianzmodells ist es durch die Benutzung einer allgemeineren Formel zur Vari-
anzberechnung dann auch méglich, bei Bedarf fiir Mittelwert bzw. fiir die Multiquadratik eine Schitzvarianz
anzugeben. Bei der numerischen Differentiation eines Merkmals werden Hilfspunkte zur Berechnung der je-
weiligen Differenzenquotienten durch eine der Interpolationsmethoden bestimmt. Der Abstand der Hilfspunkte
ist frei wihlbar. Es konnen die ersten und zweiten sowie die gemischt partiellen Ableitungen berechnet wer-
den. Die Differentiation am Stiitzwert entspricht im Grunde der unregelméBigen Punktanordnung und f) ist das
Aquivalent zu a).

Bei allen Kombinationen aus A) bis F) und a) bis f) wird eine einheitliche Suchstrategie zur Auswahl der
Punkte bzw. Gradienten an der jeweils aktuellen Schiitzstelle angewendet, die durch folgende Merkmale
gekennzeichnet ist:

Suchradius auB3en

Suchradius innen

Suchradius erweitert

nichste Punkte absolut/Quadrant/Oktant
Richtungsprioritit/gemischte Prioritit: néchste Punkte absolut - Sektoren
maximale Anzahl nichster Punkte absolut

minimale Anzahl an Punkten pro Sektor

maximale Anzahl an Punkten pro Sektor

Zusammenfassen von Punkten

unabhingig von ihrer Lage zum Schitzpunkt einmal im Datensatz
oder abhingig von ihrer Lage zum Schitzpunkt bei der Vorhersage.
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Mit den Punkten Suchradius innen/auBen lassen sich Suchringe festlegen. In ch:‘lc'sgc:ngtgtnszsgrlggiz:‘
teilten Stiitzstellen wird es sogenannte ,Datenlocher® gcbcn. .Um dort ltrotz tr:dcc; el w?rd ot dane
cbenfalls Schitzungen zu erhalten, kann ein erweiterter Suchradius fcstgg C{;t we t ﬂc}»"mcn i n
benutzt, wenn mit dem normalen Suchradius eine Mindestanzahl von .Slull.slcllcp u.n”crs(l & Pt hEinn
nach den am niichsten zur Schiitzstelle gelegenen Stiitzstellen ohne .Ru':}.l'tungspnont‘at‘o er na/i en nasz sten
in gewissen Sektoren gesucht werden. Mit der Option gcmiscblc Prioritdt wcr(;J‘c;l1 dxc.s; ZV;::I cr;(l:lrcththsluﬁﬁ
verkniipft. Zuerst wird ohne Richtungsprioritit nach der maxn'nalcn Anzahl ndc ster Pun Zg‘ + .d anac
wird getestet, ob mit diesen Punkten die Sektoren mit ihrer Mlndcstanzah} bcsclz-t sind. Ist das nic t der Fall,
werden die Unterbesetzten aufgefiillt, wobei zu diesem Zweck cbenfalls ein erweiterter Su‘chbcr‘cxch festgelegt
sein kann. Zu nah beicinander liegende Punkte kénnen das Gleichungssystem numcn'sch smgular.machcn. Um
dies zu verhindern, kann man solche Punktpaare zusammenfassen, indem die Ko.ordmate‘n und die Merkmals-
werte gemittelt werden. Derzeit sind diesbeziiglich zwei Algorithmen programm]crt.. Beim ersten V'VCl'dCl"] alle
Stiitzstellen, dic unterhalb einer festen Schranke liegen, gemittelt. Dies geschicht einmal vor der eigentlichen
Schiitzung mit dem gesamten Datensatz. Ein zweite Moglichkeit ist das Zusammenfassen von Stiitzstellen
unterhalb ciner Schranke, die mit dem Abstand zur aktuellen Schitzstelle variiert. Dieser Algorithmus wird an
jeder Schitzstelle ausgefiihrt und ist dementsprechend zeitaufwendig. Die Suchstrategie kann in SAFARI fiir
jedes Merkmal, ob Stiitzpunkt- oder Gradientendatensatz, spezifiziert werden. Die Suchstrategie kann noch um
cine weitere Vorgabe modifiziert werden. Wenn spezifische Streuungen existieren, dann kann man festlegen,
daB eine Stiitzstelle mit einer Streuung unterhalb eines bestimmten Schwellwertes (oder gleich Null) unabhin-
gig von ihrer Entfernung zur Vorhersage herangezogen wird. Voraussetzung ist natiirlich, daB sie sich im Such-
bereich befindet.

Bei der Beriicksichtigung von Gradienten ergeben sich einige Probleme. Gradienten sind Vektoren in Richtung
der maximalen Anderung cines Skalarfeldes und vom Betrage des maximalen Anstiegs. Das Verfahren ver-
langt solche GroBen. In der praktischen Arbeit werden die Anderungen jedoch oft nur in bestimmten Richtun-
gen gemessen (z. B. beim Messen in Profilen). Einen Ausweg bietet die Software durch die Drehung des
Koordinatensystems, wobei der Drehwinkel vorgegeben oder aus den Daten selbst berechnet werden kann. Es
sind die einmalige Drehung des Datensatzes oder wiederholend an jeder Schiitzstelle vorgesehen. Ein weiteres
Problem ist die Diskrepanz zwischen der Notwendigkeit cines differenzierbaren Modells und der Verwendung
von Modellen mit Nuggeteffekt infolge von Mikrovariabilitit. Um dennoch diese Einfliisse beriicksichtigen zu
konnen, werden die Gradienten auf Flichenelemente bezogen. Die GroBe der Flichenelemente muB in einer
Datei angegeben sein. Mit diesen wird intern die Auswirkung als Nuggetfaktor in der Autokovarianzfunktion
dGcrx;j grzilcr:ix;t.berechnet. Der Nuggete:ffclft infolge der Merehle.r bei. Gradienten kann abhingig von der

ieges oder davon unabhingig festgelegt werden. Wie bei Stiitzpunkten auch sind spezifische

Genauigke'itsangaben fiir jeden Gradienten moglich. Die entsprechenden Formeln zu den in diesem Abschnitt
kurz angerissenen Problemen findet man in (ROTTIG 1997).

2.7. Volumen- und Massenberechnung

Dif: Volgmen- und Massenberechnungen werden mit Werten auf regelmiBigen Gittern ausgefiihrt, wie sie bei-
spielsweise der Vorhersagemodul erzeugt. Das verarbeitbare Format ist das Gridformat des SmRS Man
5 S gh chs 1opografi§che Fliche mit solchen Grids erfassen 14Bt. Als topogra-

, die Gelindeoberfliche, Schichtgrenzen oder auch gedachte Ebenen angese-

e vorhe , daB ein

eder komplexe Kaorper 148t sich aus solch

) I S en elementaren K¢ \

ist dann o ao nen OIpern zusammensetz, i I

S Brrait i:[?;;:vag; detl)' Organisation deg Rechenablaufs, der im wese:tr;ic]ilc VOlumc“P‘?reChnﬁn (gi
ok 1 erten besteht. In der Oberfliche kann jedem fii iet relorn Addlllo“e_"

art gspolygon zugeordnet werden. Dj m fir das Gebiet relevanten Grid ein Be-
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entnehmen. Den Teilkérpern werden positive oder negative Vorzeichen zugeordnet. Nachdem in der Oberfla-

che ein Gcsamlkérpcr entsprechend den Vorgaben definiert wurde, lduft die Berechnung nach ihrer Aktivie-
rung automatisch ab.

In einem iplcmcn Bericht ist in einem Beispicl ausfiihrlich gezeigt, welcher Systematik man folgen sollte. Mit
dem BCI'S[.)lCl wird klar, daB es sich um ein cinfaches und effektives Verfahren handelt. Das Programm wurde
so konzipiert, dal es auch zur Vorratsberechnung im Versorgungsbergbau eingesetzt werden kann. Uber die
vorgegebenen Konditionen (cut-off) werden Indikatorvariable definiert und in Griddateien abgelegt. Sie wer-
den als sogenannte Masken fiir multiplikative Verkniipfungen bereitgestellt. Im Ergebnis werden Vorrite und
ihre Schiitzvarianzen ausgewiesen, wobei dic Berechnung der Schitzvarianzen nach (MENZ et al. 1995) erfolgt.

2.8. Visualisierung

Neben den grafischen Ausgaben bei der deskriptiven Statistik, der Trendberechnung, der Modellanpassung
nach MENZ und der Matrixdarstellung in den Vorhersagen stellt SAFARI eine eigenstindige Visualisierung
der Eingangs- und Ergebnisdaten bereit. Sie ist fast ausschlieBlich mit den Méoglichkeiten, die IDL bietet, reali-
siert worden. Da die Forschung nicht die Visualisierung von Daten zum Gegenstand hatte, ist die Leistungsfa-
higkeit dieses Moduls natiirlich nicht mit der von kommerziellen Systemen zu vergleichen. Da aber IDL die
Grundlage bildet, sind Verbesserungen bzw. die Integration von ausgereifteren Losungen, sofern sie in IDL
implementiert werden, unabhingig von der hier vorgestellten Losung moglich.

In dem Modul werden Griddateien im SURFER-Format visualisiert. Wahlweise konnen die zur Vorhersage
benutzten Stiitzpunkte und Gradienten eingeblendet werden. Die zweidimensionale Darstellung 1a8t folgende
Présentationsarten zu:

diskretes Raster (verschiedene Werte mit verschiedenen Farben),
Werte als Zahlen,

Isolinien,

Konturen als farbige Flichen und

sinnvolle Kombinationen der eben genannten Punkte.

Die dreidimensionale Darstellung erlaubt die Betrachtung aus beliebigen Richtungen und MaBstabénderungen.
Die Software offeriert die Visualisierung eines Profils zwischen zwei beliebigen Punkten innerhalb der Fliche,
wobei hier ebenfalls wahlweise in der Nihe der Profillinie liegende Punkte und Gradienten eingeblendet wer-
den konnen. Eine zweite Moglichkeit, die Profillinie festzulegen, besteht darin, einen Gradienten als Trédger-
gerade zu benutzen.

Zur Unterstiitzung der Lesbarkeit wird eine Zoom-Funktion unterstiitzt. Der durch den Cursor begrenzte recht-
eckige Bereich wird jeweils in das volle zur Verfiigung stehende Fenster vergroBert. AuBerdem lassen sich ver-
schiedene Farbtafeln auswihlen sowie Darstellungen loschen und neu zeichnen. Es wird eine einfache Druk-
kerausgabe angeboten.

Wie in dem Abschnitt Datenaufbereitung vermerkt, existiert im Visualisierungsmodul eine Dateneditierfunk-
tion. Sie benutzt alle soeben aufgezihlten Fihigkeiten, um Stiitzpunkte und Gradienten an bestimmten Stellen
zu verindern. Die Objekte kénnen mit dem Cursor angesprochen werden. Zum Editieren zihlt:

Hinzufiigen,

Modifizieren,

Loschen,

grafisch Modifizieren (nur Gradienten) und

aus der Gridumgebung berechnen (nur Gradienten).

Diese Funktion dient vor allem dazu, sich die Wirkungsweise der Verfahren verdeutlichen zu konnen.

3. Schnittstellen

An dem Projekt waren verschiedene Mitarbeiter beteiligt, die weitestgehend in sich abgeschlossene Aufgaben-
gebiete bearbeitet hatten. Das Resultat der Arbeiten waren ebenfalls autark laufende Programme. Ziel der
angestrebten einheitlichen grafischen Nutzeroberfliche war es, diese Programme in ein modular aufgebautes
Gesamtsystem zu iiberfiihren. Da die Entwicklung unter verschiedenen Betriebssystemen erfolgte, wurde zur
Gewiihrleistung der Portabilitit durchgingig die Programmiersprache C im ANSI-Standard oder die IDL-
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i i en worden und arbei-
Makrosprache benutzt. Diese cinzclr{cn !’mgrammc sind umfaf}%{'c;lchi:r:is:: ;:ch:?tr\fmrc o rage, die d::n
ten inzwischen weitgehend robust. Fiir dic Gestaltung dcr'Ok')CI dche B s medmsdle Uieysri
Entwickler eine komfortable Schnittstelle zu den Grlz\fikh;bl|olhcll(lznvt;ti:;llli:lic:cnl].ngi o BchChnunggfunk;o_
Zrstellen von grafischen Oberflichen auch umfangreiche Vi s g 8 =
iz::ga::vir:xf‘r_\;iccl die Emichcidung zugunsten dieser Sofm‘mrc. Da die Nutzcrob‘crﬂacﬁlc lr;tf.lgc;ll‘\]/xlrjléros?:zche
programmiert wird, sollten dic erstellten Programme auf jeder ?lf&ltform, auf die IDL portic , mit dem
jeweiligen plattformspezifischen Ausschen und Verhalten lauffihig sein. . )
Infolge der Trennung von Oberfliche und cigentlichen Bcrcchnungsprogral".nmcn crsghlcncn fU{ ('Icn Informa-
tionsaustausch zwischen den Modulen sowie zwischen Modulen und Obcrﬂa‘chc l?atcwp als geeinigt. Das For-
mat dieser Dateien liegt offen. Fiir jedes Projekt wird eine Hauptprojektdatei sowie zu .chcm Haupl'modul und
fiir Variantenrechnungen innerhalb cines Projektes eine modulspezifische Pl’OJCkl.dalCl angclcg.'ch gesamte
Kommunikation und Steuerung erfolgt iiber dic Oberfliche. Dort werden die Spezifika der.Jewcxllgan‘Aufgabe
festgelegt. AuBerdem erfolgen ebenda die Priifungen zur Vertriglichkeit bzv\./. Korrektheit der Menuauswahl
und der im Dialog cingegebenen Werte sowie des Aufbaus der Eingangsdateien. Von der Ob(frﬂacl'm werden
die entsprechenden C- oder IDL-Programme mit der Hauptprojektdatei als Aufrufparamct?r im Hintergrund
aufgerufen. Mit gewissen Restriktionen, die der Datenkonsistenz geschuldet sind, konnen wihrenddem andere
Aufgaben durchgefiihrt werden. Die Ergebnisse der Berechnungen werden an den Oberflichenmodul iiberge-
ben und dieser sorgt fiir dic Ausgabe, gegebenenfalls einschlicBlich einer Visualisierung. Bei auftretenden Feh-
lern wird ebenfalls grundsitzlich zur Oberfliche zuriickgegangen.

Aus der Arbeit mit Projektdateien ergibt sich, daB die einzelnen Programme auch ohne Oberfléche benutzt
werden konnen. Da die Projektdateien im ASCII-Code erstellt werden, kann man sie auch mit einem beliebigen
Editor erzeugen. Es muB lediglich das Dateiformat eingehalten werden. So konnen die Algorithmen auch in
anderer Software verwendet werden, da von dieser nur die Projektdateien erzeugt werden miiBten.

Die Schnittstellen der C-Funktionen sind zum groBen Teil ebenfalls dokumentiert. Die Dokumentationen lie-
gen gedruckt vor. AuBerdem sind sie teilweise als Onlinetext bzw. als Postscriptdatei iiber das Netz verfiigbar.

4. Resiimee

Es wurde ein erweitertes geostatistisches Softwarepaket vorgestellt. Teile der Software sind seit Januar 1998
als Freeware iiber das Internet zu beziehen. Die Adresse lautet:

http://www.tu-freiberg.de/~wwwmage/roettig/grille/grmain.html

Dokumentationen, Forschungsberichte und Dissertationen iiber die Algorithmen und zu den dazugehdrigen
Untersuchungen werden dort ebenfalls publiziert. Die Autoren wollen die Software im Rahmen ihrer Moglich-
keiten weiterhin betreuen und verbessern. Sie sind daher iiber jede Anregung und Zusammenarbeit erfreut. Das
Zusammenspiel von Oberflache und Berechnungsalgorithmen konnte leider bis zum jetzigen Zeitpunkt noch
n'lChI ausreichend getestet werden. Gefundene Fehler sollten deshalb sofort per e-mail angezeigt werden, um
sie so schnell wie moglich auszumerzen und andere Nutzer davon zu informieren. ,
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