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VORWORT

Zur Losung erdwissenschaftl icher Fragestellungen werden seit etwa einem Jahrzehnt in zunehmendem Umfang
mathematische Methoden herangezogen. Eine der Ursachen fir diese Entwicklung besteht darin, dal moderne tech=
nische Gerate, wie sie auch in den Erdwissenschaften eingesetzt werden, immer grofRere Datenmengen produzieren,
die nach einer rationellen Verarbeitung verlangen. Es ist daher nicht verwunderlich,dal die Mathematische Geo=
logie in Zusammenhang mit der Entwicklung von GroR-Rechenanlagen stark an Bedeutung gewonnen hat.

Multivariate statistische Verfahren sind heute zum unentbehrlichen Hilfsmittel von Paldontologen und Sedi=
mentologen geworden. "Geostatistische”™ Methoden zur Schatzung der Vorrate von Erzlagerstatten werden aus Grin=
den der Wirtschaftlichkeit immer haufiger eingesetzt. In der Hydrogeologie und deren Nachbardisziplinen konnen
z.B. zuverlassige Aussagen Uber Grundwasserbilanzen aus mathematischen Modellen erwartet werden, der Inge=
nieurgeologe berechnet gemeinsam mit dem Boden- oder Felsmechaniker die Standfestigkeit von Gesteinen. Auch
die automatische Bildverarbeitung setzt zur Klassifizierung geologischer Einheiten statistische Methoden ein.
In der quantitativen Tektonik wird versucht, Beziehungen zwischen Spannungen und Deformationen von Gesteinen
durch Systeme von Differentialgleichungen herzustellen. Auch dem Feldgeologen erleichtert die EDV seine Arbeit
in zunehmendem MafRe, sei es Uber die Existenz von Datenbanken oder uber Moéglichkeiten der automatischen Kar=

tierung.
Auf internationaler Ebene gibt es bereits seit mehr als einem Jahrzehnt Arbeitsgruppen -- beispielsweise
in den USA, der UdSSR, Kanada, GroRbritannien und Frankreich -- die sich an Hochschulen und in der Industrie

eingehend mit der mathematischen Behandlung geologischer Probleme auseinander setzen. Die Publikationen von
D.F. MERRIAM, F. AGTERBERG, A.B. VISTELIUS, W. SCHWARZACHER, G. MATHERQN, D. MARSAL u.a. haben internationale
Anerkennung gefunden. Seit 1971 haben sich die Mathematischen Geologen auch in einer internationalen Gesell=
schaft, der “International Association for Mathematical Geology" organisiert, die eigene Zeitschriften (Ma=
thematica! Geology und Computers and Geology) herausbringt.

In Deutschland hat eine entsprechende Entwicklung zundchst nur zoégernd eingesetzt. 1971 wurde an der Frei=
en Universitat ein Lehrstuhl fir Mathematische Geologie geschaffen, der bis heute noch der einzige in Deutsch®
land geblieben ist. Jedoch auch die groRen geologischen Gesellschaften in Deutschland haben dem zunehmenden
Interesse fir quantitative Methoden in der Geologie Rechnung getragen und Jahrestagungen mit entsprechenden
Rahmenthemen durchgefiihrt (1974 Bonn, 1978 Minster). Die Deutsche Forschungsgemeinschaft hat seit 1973 Projek=
te der Mathematischen Geologie besonders gefdordert und unter anderem drei vierzehntégige Ferienkurse finan=
ziert, von denen die letzten beiden (1976 und 1979) in Berlin abgehalten worden sind.

Was die studentische Ausbildung betrifft, so umfalt das Lehrangebot der Mathematischen Geologie an der FU
Berlin jetzt insgesamt 20 Wochenstunden, die Uber vier Semester verteilt angeboten werden. Zur Zeit laufen
mehrere Diplomarbeiten und Dissertationen mit thematischem Schwerpunkt in der Mathematischen Geologie.

Um mathematisch arbeitenden Geowissenschaftlern in Berlin Gelegenheit zu geben, aus ihren Forschungsgebiet
ten zu berichten, wurde am 7. Dezember 1978 erstmals unter dem Namen "Rudolf-G.V.-Eigen-Collogium"™ eine ein=
tagige Vortragsveranstaltung durchgefiihrt. Neben den innerhalb der Arbeitsgruppe fiir Mathematische Geologie
der FU erarbeiteten Ergebnissen und solchen aus benachbarten Instituten (Anthropogeographie) wurde auch Uber
Arbeiten berichtet, die auBerhalb der FU entstanden sind (Hahn-Meitner Institut fir Kernforschung, Ruhr-Uni=
versitat Bochum).

Der vorliegende Band der "Berliner geowissenschaftlichen Abhandlungen™ basiert auf den Beitrégen zu dieser
Veranstaltung und vermittelt damit auch erstmalig eine Obersicht Uber die laufenden Forschungsaktivitaten der
Arbeitsgruppe fur Mathematische Geologie der Freien Universitat Berlin.

An dieser Stelle soll den Mitarbeitern des "GroRrechenzentrums fiur die Wissenschaft Berlin™ besonderer
Dank ausgesprochen werden, die die Arbeitsgruppe fir Mathematische Geologie stets beratend unterstiitzen und
ihren Sonderwiinschen gegeniber sehr aufgeschlossen sind. Ferner ist Herrn H. Graetsch zu danken, der die Pho=
toarbeiten durchgefihrt hat und Frau R. Cousino, die die mihevolle Reinschrift der Manuskripte auf sich nahm.
Frau G. Wolf {Osteuropa-Institut an der FU Berlin) erstellte freundlicherweise die Ubersetzungen in die rus=
sische Sprache.

WOLFDIETRICH  SKALA



FOREWORD

The use of mathematics in solving geosci enti fic problems has increased steadily within the last decade.
The modernisation of the technical equipment available to geoscientists has resulted in ever-growing amounts
of data which then must be analysed. Therefore, it is no wonder that the development of mathematical geology
and computers are closely related.

Multivariate statistics has become an aid to paleontologists and sedimentologists. The economic advan=
tages of geostatistical methods of estimating ore reserves has lead to their increasingly widespread use.
Mathematical models yield much valuable information for hydrologists, engeneering geologists and specialists
in soil or rock mechanics among others. Even the automatic analysis of aerial photographs requires statisti=
cal calculations for the classification of geologic units. On the branch of quantitative tectonics attempts
are being made at representing the relationship of tension to deformation in rocks by systems of differen=
tial equations. With its vast data banks and its mapping skills data processing has become an important aid
to the field geologist.

Study groups for mathematical geology have been active at universities and in industry in the US, USSR,
Canada, Great Britain, and France, to name only a few, for over ten years. The publications of D.F. MERRIAM,
F. AGTERBERG, A.B. VISTELIUS, W. SCHWARZACHER, G. MATHERON, D. MARSAL and others have received international
recognition. The International Association for Mathematical Geology, founded in 1971, also publishes two
periodicals, “Mathematical Geology" and "Computers and Geoscience".

The early evolution of mathematical geology in Germany was not so rapid. In 1971, a professor®s chair
for mathematical geology was created at the Free University in Berlin, yet it remains the only one of its
kind in Germany. The larger geological concerns, however, have become increasingly aware of the advantages
of quantitative analysis to geology. In fact, interest has grown so much that two conferences on the subject
have been held (in Bonn, 1974, and Minster, 1978) and the "Deutsche Forschungsgemeinschaft" (DFG) has
strongly supported projects involving mathematical geology. Up to now, the DFG has also sponsored three
two-week long courses of which the last two were held in Berlin (1976 and 1979).

At the FU Berlin a total of 20 credit hours of mathematical geology are offerred over a period of four
semesters. In addition, various aspects of mathematical geology are the themes of several current master®s
theses and doctoral dissertations.

In order to give mathematical geoscientists the opportunity to present and discuss their work, the first
day-long "Rudolf-G.V.-Eigen-Colloquium™ was held on Dec. 7, 1978. Research reports from the Free Universi=
ty’s Mathematical Geology study group and related institutes (Anthropogeography) were presented along with
papers from the Hahn-Meitner Institute for Atomic Research and the Ruhr University in Bochum.

This volume is a collection of the aforementioned papers and thus provides a fairly comprehensive look
at the current research activities of the Mathematical Geology study group.

At this point, 1 would like to express my thanks to the staff of the "GroRrechenzentrum fur die Wissen=
schaft Berlin" (GRZ) for their support of our work and their willingness to tackle any problem. In addition
I would like to thank Mr. H. Graetsch for the photography and Ms. R. Cousino for typing the manuscript.
Special thanks to Ms. G. Wolf (Osteuropa-Insti tut of the FU Berlin) for the Russian translation.

WOLFDIETRICH  SKALA



NPEFIHCIIOBHE

K pemeHHB reoHaygHHx npoGxeu bot yXxe okojho 10 abt Bce b Goabiuhx uaciaGax npHBAeicaiDT-
ca uaTeMaTHtieckHe weTOAbi. Oahs H3 hphhhh aaa noAoOHoro pa3BHTHa coctokt b tom, hto co-
BpeueHHue TexHHgecKHe annapaTbi, npHueHAeuue b reojiorHH, onepapyioT see Goabhihm SCOAHgecT-
BOM AaHHux, TpeOy»*Hx pagHOHaabHoit oGpaGoTKH. {osTouy He yahbhtgabho, hto 3HagqeHHe uaie-
MaTH"ecKoit reojiorHH BoapacAO b cootbotctbeh c pa3BHraeu GoAbmnx BugHCAHTeAbHHXx ijeHTpoB.

MHoroMepHue CTaTHCTHgecKHe ueTOAt* CTajuH He3aueHHuuM BcnouoraTeAbHMM cpeACTBOM ajih
najieoHTOJioroB h ceAHueHTOAoroB. reocTaTHCTHgecxHe ueTOAH ajlb oneHKH 3anaca pyAHux uecTo-
poxAeHHfi Bce name ynoTpeGAADTca no npHHHHe peHTaGeAbHociH. B rHAporeoAorHH h hx CMexHMx
npe,nMeTax, Hanpnuep, moxho noAygaTh AOCTOBepHue BHCKasuBaHHH o OajiaHce rpyHTOBuUxX boa*
HHxeHep-reojior BuecTe c iiexaHHKOM bihhcjibiot ycToihiHBOCTb ropHhix nopoA» B aBTOMaTHgecKoa
oGpaGoTKe AHacoB, nJteHKH h t .a . Toxe Hcnoxb3yeTCA CTaTHCTHgecKHe m6TOah, c uejibio KAacca-
$HKaunH reoAorHEecKKx eAHHHU. B TeKTOHHxe CAeAaHa nonuTKa ycTaHaBJiHTb Koppejiauaio uexAy
HanpaxeHHHMH h AefcopuauHAMH ropHHX nopoA npa noMom« CHCTeu AH$$epeHUHaAbHHx ypaBHeHHO.
OjieKTpoHHaH oGpaGoTKa ashhux Bce b GoAbmeft Mepe oGAerqaei raxxe paGoTy reoAora, paGoia-
lomero npaKTHgecKH.

Yxe a&bho cymecTByDT HCCAeAOBaTeAbCKHe rpynnti b tbkhx CTpanax, icic b CIUA, CCCP, Ka-
HaAe, Ahtahh, $paHnHH, cHCTeiiaTHneckH paGoraiHUHe uaA uaTeMaTHgecieofi 06paGoTKOA reoAora-
gecxHx npodjieM b Bysax h b npouHmxeHHOCTH. TlyGAHicanHH MEPPHAMA, $. ArTEPEEPrA, A.E.

BHCTEJIBYCA, B. IHBAPUAXEPA, r. MATEPOHA, £. MAPCAJLA h .a . namjiH MexAywapoAHoe npH3HaHHe.
C 1971r. reoMaTeMSTHKH opraHHSOBaAHCB b "International Association for Mathematical

Geology". 3ts acconnauHH BunycicaeT coOCTBeHHtie xypHaAM Mathematical Geology"™ h "Compu-

ters and Geology".
CooTBeTCTBy»nee pasBHTHe HagaAOCb m k -to '"HepemHTexbHo"™ b $PF cnpaBa. B 1971r. b

3an. EepAHHCKOM yHHBecHTeTe (FU Berlin) Ghao opraHH30Bana xatpeApa no uaieuaTH”ecKoa reo-
AorHH, OKa3aBmaHcs eAHKCTBeHHoii b OTF, ygHTMBaa BO3pacTaiomiiii HHTepec k KOAHgecTBeHHUM
MeTOAaM b reojiorHH. Ohh dpoboahah saceAaHHH no cooTBeTCTBymiHM tcmsm (b 1974 - b EoHHe,
b 1978 - B Mkhcrepe)= C 1973 r. "Deutsche Forschungsgemeinschaft"” (DFG) noAAepxHBaA
ocoCeHHo npoeKTH MaTeMaTHgecKoft reojiorHH h 4>HHaHUHpoBaAO MexAy npoHHM TpH AByxHeAeAbHMx
Kypca, npOBeAeHHux b EepAHHe (b 1976 h b 1979).

Mto xacaeTCH o6pa30BaHHe CTyA”HTOB b EepAHHCKOii yHHBepcHieTe (FU Berlin), to odyne-
HHe MaTeMatHHecKoft reoAorHH oxBa-ruBaeT Beero 20 nacoB b HeAMAbio, pacnpeAejiHiomnxcH Ha 4
ceMecTpa. B HacToamee BpeiiH npoBOAHTCA HecKOAbKO ahhaomhhx pa6oT aKueHTOM b odAacxH
MaTeuaTHnecKofi reoAorHHe

7. 12. 1978 6ujia npoBeAeHa b nepBuS pa3 OAHOAHeBHaA Aexuhh noA 3arAaBHeu "PyAOAbgp -
r.B. 3#reH - KOAAOKBHyM”, c xeM hto6u AaTb BO3UoamocTb reoAorau, pa0OTas™HM b ocascth
MareuaTHnecKoit reoAornn, AOKAaAUBaTb oG hx HccAeAyeiinx oGAacTAX. Kpoue htotob Bupa-
GoTaHHhix HccAeAOBaTeAbCKoft rpynnod no MaxeMaTHnecKoA reoAorHH b BepAHHCKOii1 yHHBepCHTexe
h b coceAHHx HHCTHTyrax (aHTponoreorpa$HA)npoBOAHAHCb aokabah h o paGoiax Apyrnx hhcth-
TyTOB, paGoTauinHx BHe yHHBepCHTeTa FU (HHCTHTyYT no HccAeAOBaHH» b oGaacth aagphoa 4»H3h -
kh hu. raH-MeUTHepa, yHHBepcHTeT b Eoxyu).

B ocHOBy ABHHoro Toua '"Berliner geowissenschaftliche Ahhandlungen" noAoxeHu cTaibH
3T00 AeKUHH. Oh AaeT oGsop o Gerymed HccAeAOBeTeAbCKoa AeATeAbHociH HayqHod rpynnofi b
BepAHHCKOM yHHBepcHTeTee

Mm GAaroAapHM coTpyAHHKOB BepAHHcxoro HaygHO-BMHHCAHTeAbHoro ueHTapa, KOTopMe BcerAa
noAAepxHBaAH TpyAH HCCAeAOBaTeAbCKofl rpynnti h HHTepecoBaAHCb ee cnenn”HHecKHuH noTpeG-
hoctamh. Bim GAaroAapHM cepA”HHo Taxxe r. T. Tpeqa 3a HsroioBAeHHe ~OTorpa”™md h r-xy P.
Ky3HHJQ 3a AeAonpoH3BOACTBO pyKonHcedl.

BOA4*AHETPHX ckajla
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DIGITALE BILDVERARBEITUNG - EIN WICHTIGES HILFSMITTEL
IN DER GEOLOGISCHEN FERNERKUNDUNG

von

HEINZ BURGER+

ZUSAMMENFASSUNG

Die digitale Bildverarbeitung liefert einen wichtigen Beitrag zur geologischen Interpretation von Luft-
und Satellitenbildern. Bei der Entwicklung von Klassifizierungsalgorithmen ist die besondere Struktur der
Remissionswerte von Gesteinsoberflachen in den verschiedenen Spektral Kandlen zu bericksichtigen (hohe Korre=
lation in den Landsat-Kandlen, gute Trenneigenschaften in den IR-Kandlen 8-14 /xm).

Zusatzliche Merkmalswerte, die die texturellen Eigenschaften von Gesteinsoberflachen erfassen, konnen zu
einer Klassifizierung herangezogen werden.

Voraussetzung fir eine effektive digitale Bi”Verarbeitung ist ein interaktives Bildauswertegerat, das es
erlaubt einfache Bildverbesserungen und Klassifizierungen in Real-Zeit vorzunehmen und auf dem Bildschirm
darzustellen.

Schnelle GrofRrechner missen eingesetzt werden, um kompliziertere Bildverarbeitung vorzunehmen, die fir
eine ganze Landsatszene durchgefihrt werden muff (3200 x 2340 Bildpunkte statt 512 x 512).

Fernziel der digitalen Bildverarbeitung in der Geologie ist die automatische Erkennung von geochemischen
Anomalien, die sich in unterschiedlichem Remissionsverhalten der Gesteine selbst oder der sie bedeckenden
Vegetation bemerkbar machen. Hierzu gibt es ermutigende Ansatze (LYON 1970, SMITH 1977). Die quantitative
Analyse der Signaturen und Texturen von Gesteinen, die automatische Kartierung von Lineationen und Entwasse=
rungsnetzen sind notwendige Schritte auf dem Weg zu diesem Ziel.

SUMMARY

Remote sensing has become an important tool in geological research and in exploration of new mineral
deposits. The analysis of multi spectral data can best be done by digital image processing using an inter=
active computer system.

This paper gives a short review of features on satellite photographs which are important for geological
interpretation. Some techniques are described how to extract signature- and texture-parameters automatically
and to use them in an image classification algorithm.

Anschrift des Verfassers: Dipl.-Math. Heinz Burger, Institut fur Geologie d. FU Berlin,
1000 Berlin 33, Altensteinstr. 34A.



PE3KME

HcnojibsoBaHHe hh$pobhx OTOOpaxeHH® bhocht bbixhui bkjiba b reojiorHtiecKyio HHTepnpexaHHio
a 3pO$OTOCHHMKOB H KOCMHUeCKHX <$OTOCHHMKOB =+ IlpH paSBHTHH MOTOflIOB AAH KJiaCCH$HKaUHO, HeOO-
XO£HMO y'THTHBaTb OCOOeHHyiO CTpyKTypy OTpaKOHUA Ha HOBepXHOCTH rOpHHX nopo” B paSHHX
cneKTpaji&Hiix KaHajioB*

AonoJiHHTejibHHe 3HaneHHH npH3HakKOB, onpeflejiHBmHe TeKCTypHiie CBoRCTBa noRepxHocTed
rOpHHX nOpOA* MOXHO IIpHMeHfITb AJIH KJiaCCH$HKaHHH «

FlpeAlIOCblJIKa Raa 3$$eKTHBHOA OOpaOOXKH H300paaeHHU - yCTpofiCTBO OOpaOOTKH H300paKeHH4
b ,n;najioroBOM peacHMe, no3Bajrfliomee c<ne.&aTb HcnpaB~eHHa H3o06paaceHHIt h KJiaccH"HKau.HH Ha
OKpaHe b peatiibHoe BpeMHe

npeflJiaraeTCH npHMOHeHH® OHCTpux BHHHCJiHTejibHHX uaoHH k o6palOoTKe H3o6paaeHnti, Uejib
Hcnoj ib3oBaHHH HH$poBHX 0TOOpaxeHHO b reoJiorHH - aBTOMaTHHecKoe pacno3HaHHe reoxHMHHecKHx
aHOMajiHA (cm. TpyAM JlaoHa 1970, h CMHca 1977). KojiHHecTBeHHud aHaoiH3 ycjioBHHX 3Hbkob h
xeKCTyp ropHHX nopo,n, aBTOMaTHHecKoe KapinpoBaHHe mHeAHocTefi h _flpoHaxHux ceMeii — BaxHHO

mam k otoo aejin.

1. EINLEITUNG

Seit der Entsendung des ERTS-Satelliten (jetzt Landsat genannt) im Jahre 1972, hat die digitale Bildver®
arbeitung einen bis dahin ungeahnten Aufschwung erfahren. Die Grinde hierfir liegen vor allem in

- der Entwicklung neuer Sensoren, die in mehreren Spektralkanalen Informationen sammeln
- neu entwickelten Methoden der Bildverbesserung und Auswertung mit Hilfe von leistungsfahigen Computern.

Geometrische Bildentzerrung, Kontrastverstarkung, Unterdriickung von Bildstdrungen, Klassifizierung von
landwirtschaftlichen Nutzfldchen sind Beispiele fir heute operationelle Verfahren bei der Auswertung von
Bilddaten.

Im Bereich der Geologie ist die Erstellung einer geologischen Karte Grundlage fir zahlreiche weitere
Forschungen. Die Auswertung von Luft- und Satellitenbildern erméglicht die schnelle Kartierung grofRer Ge=
biete der Erdoberflache. Daten aus geologischen Feldaufnahmen, geophysikalischen Messungen, Bohrungen etc.
bilden die Kontrollpunkte bei der Bildauswertung. Bei dieser Auswertung werden die folgenden Bildeigen=
schaffen von Gesteinsoberflachen bericksichtigt:

- Grautonwerte
Bildtextur

- Lineationen
Formelemente

Remissionsverhalten in verschiedenen Spektral bereichen.

Hieraus ergeben sich die Aufgaben der digitalen Bildverarbeitung im Bereich der geologischen Fernerkun=
dung:

Verbesserung des vorhandenen Bildmaterials

Quantitative Beschreibung von Texturen
- Verstéarkung von Lineamenten
- Quantitative Beschreibung von Formelementen

Automatische Klassifizierung von Gesteinsoberflachen.

Ziel dieser Arbeit ist es, Moglichkeiten und Probleme der digitalen Bildverarbeitung bei der geologi =
sehen Interpretation von Fernerkundungsdaten darzustellen.



2. DIGITALE BILDVERARBEITUNG AN DEN GEOLOGISCH/PALAONTOLOGISCHEN INSTITUTEN DER FREIEN UNIVERSITAT BERLIN

Hauptziel der digitalen Bildverarbeitung ist die voll automatische Klassifizierung von Luft- oder Satel=
li terbi Idem. Hierzu wird das Bild in digitaler Form in den Rechner eingelesen und nach Ablauf eines Klassi=
fizierungsprogramms als thematische Karte geplattet. Dieses Ziel einer automatischen Erkennung von Biidobjek=
ten ist in manchen Bereichen schon erreicht (Lesen von Texten auf Formularen, Sortierung einfacher Formen
etc.), im Bereich der Geologie ist man noch weit davon entfernt. Es ist deshalb zweckmaRig, auf eine vol 1=
automatische Interpretation des Bildmaterials zu verzichten und interaktiv mit einer Bildverarbeitungsanlage
zu arbeiten. Dabei konnen Fehlinterpretationen sofort erkannt und durch Anderung der Klassifizierungs=
parameter berichtigt werden. Interaktive Bildverarbeitung ist nur an einem ProzelRrechner moéglich, der fir
diesen Zweck entwickelt wurde.

Fiur die digitale Bildverarbeitung ergeben sich daraus zwei Folgerungen:

a) Bildverarbeitung kann an jedem Rechenzentrum betrieben werden, wenn man nur an speziellen Bildverarbei”
tungsalgorithmen interessiert ist und mit einer Bildausgabe auf dem Schnelldrucker zufrieden ist (Abb. 1
und 2). Neben den Recnenzeitkosten entstehen nur Kosten durch die Anschaffung von Magnetbandern mit Bi 1d=
aufzeichnungen (200 US % fir eine 185 x 185 km landsat-Szene).

b) Zur interaktiven Bi ldverarbeitung ist umfangreiche Hardware notwendig, die im Wesentlichen aus verschieb

denen Bildeingabe- und Bildausgabemoduln und einem ProzefRrechner besteht.

In der Arbeitsgruppe "Fernerkundung“ an der FU werden beide Moglichkeiten zur Rildverarbeitung genutzt,
wobei die Entwicklung neuer Software vorwiegend am GrolRrechner des Rechenzentrums geschieht, wéhrend die
Interpretation von Satellitenbildem innerhalb aktueller Forschungsprojekte am interaktiven hybriden Bild=

verarbeitungsgerat erfolgen kann.

2.1 Das hybride Bildverarbeitungssystem EARTHVIEW 11

Die Hardwarekonfiguration der Bildverarbeitungsanlage ist aus Abb. 3 zu entnehmen. Als Bildeingabe dient
die Fernsehkamera, die Magnetbandstation oder Oiscetten; Ausgabegeradt sind Farb- und S/W-Monitore sowie Mag=
netbénder und Discetten.

Die Magnetbander geben die Moglichkeit, Ergebnisse der Bildverarbeitung am GroBrechner interaktiv weiter
zu verarbeiten oder auf Film auszugeben (Hel 1-Chromagraph).

Das Terminal dient der Eingabe von Kommandos an den Rechner, wobei ein grofler Anteil der Funktionen Uber
Funktionstasten und den Track-ball (Rolikugei) aufgerufen werden koénnen.

Die Ergebnisse der Bildoperationen konnen sofort auf dem hoch auflésenden Farbmonitor kontrolliert werden,
wobei es auch moglich ist Uber die Rollkugel Information auf dem Bildschirm einzutragen (Abgrenzung von
Trainingsgebieten etc.).

Der X-Y-Monitor liefert ein Pseudo-Relief der Grautonverteilung des Bildes. Durch Rotation des Bildes und
Simulation verschiedener Blickwinkel ist es moglich, Strukturen (insbesondere Lineationen) sichtbar zu machen,

die auf dem Farbmonitor durch die Informationsfille schwer erkennbar sind .

2.2 Programme zur Bildverarbeitung

Eine Ubersicht lber die bisher vorhandenen Programme liefert Abb. 4. Dabei kann das gesamte Preprocessing
interaktiv durchgefihrt werden, ebenso die Uberwachte (supervised classification) Klassifizierung mit Signatur
Parametern.

Besonders wichtig sind hierbei die Grauwert-Transformationen und die Farbkodierung, die global oder lokal
an die spezielle Problematik angepalt werden koénnen. Durch die Look-up table-Technik kann nahezu jede belie=
bige Bildtransformation interaktiv durchgefihrt und das Ergebnis auf dem Farbmonitor kontrolliert werden.

Ferner ist es moglich, die Ergebnisse von Rechnungen am Grofirechner fir Transformationen im interaktiven
System zu verwenden (z.B. die Komponenten der Eigenvektoren einer Hauptkomponentenanalyse als Gewichte bei

linearen Bildkompositionen). Ein weiterer Vorteil der Arbeit mit einem GrofRrechner liegt darin, da dort meist
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rte Grautonwiedergabe durch Zeilen Uberdrucken auf dem Schnelldrucker.
Ostteil der Murnauer Mulde (dunkle Waldgebiete,

rechts) und den Riegsee (helle Flache,

Die Szene zeigt den

links).



Abb. 2: Klassifikation der Szene aus Abb. 1 und Darstellung des Ergebnisses durch Symbole: Blank Wasser
W = Wald, S = Autobahn, +,- = Felder verschiedener Art.



10

umfangreiche Programmpakete zur Auswertung multi variater Daten in Bibliotheken vorhanden sind (z.B. CLUSTAN,
SPSS, IMSL, NAG etc.)* die bis zur Entwicklung eigener, bild- und rechnerspezifischer Software eingesetzt

werden konnen.

3. SPEKTRALE SIGNATUREN IM SATELLITENBILD

Der Landsat-Satellit (auf dessen Daten ich mich im Folgenden beschréanken will) umlduft auf einer sonnen-
synchronen Bahn die Erde. Seine Umlaufhohe ist etwa 912 km, die Umlaufzeit betragt 103 Minuten, so daf die
Erde alle 18 Tage einmal vollstandig Uberdeckt wird.

Neben drei Kameras (Return Beam Vidicon) tragt der Satellit ein Scannersystem, das in vier Spektralkand=
len die Erdoberflache in 185 km breiten Scanlinien abtastet. Das Aufldsungsvermégen betragt dabei ca. 80 m.
Die Remissionswerte der Scanner werden zur Erde gefunkt, auf computercompatible Magnetbander (CCT) transfor=
miert und an die Benutzer weitergegeben.

Die Sensoren arbeiten in den Kandlen

0.5- 0,6 m
0.6- 0.7 /Am
0.7- 0.8 /Am
0.8- 1.1 A=m

~ o 0 A

Die beiden Infrarot-Kandle (6, 7) sind meist sehr hoch korreliert, so daf bei der Herstellung von Falsch
farb-Kompositen die Kandle 4, 5 und 7 verwendet werden.

Fur jedes Bildelement (Pixel) erhalt man vier Grautonwerte, die als Komponenten eines Merkmalsvektors
aufgefalt werden. Durch die grofle Anzahl von Bildpunkten in einer Landsat-Szene (ca. 7.5 x 10" Pixel) ist es
nicht unmittelbar méglich, die in der mul tivariaten Statistik Ublichen Verfahren der lberwachten oder nicht-
Uberwachten Klassifizierung anzuwenden. Man behilft sich damit, zufallig oder systematisch Bildpunkte heraus=
zusuchen, und die Signaturen anhand dieser reduzierten Datenmenge zu analysieren. Haben sich hierbei bestimm*
te Gruppierungen und Klassifizierungsverfahren ergeben, so kann das Gesamtbild entsprechend abgearbeitet
werden. Kompromisse zwischen der Effizienz der Analyse und der Rechenzeit sind dabei unumganglich.

3.1 Spektrale Signaturen von Gesteinsoberflachen in ariden Gebieten

Zur Korrelationsanalyse der vier Spektralkandle werden 300-500 Pixel nach einem Zufallsverfahren aus dem
zu untersuchenden Teilbild ausgewdhlt. Tragt man die Grautonwerte der Pixel in ein Koordinatensystem ein,
wobei ein Kanal die Abszisse belegt, der andere die Ordinate, so ergeben sich in gunstigen Fallen schon deut*
liehe Punkthaufungen, die bestimmten Bildgebieten zugeordnet werden koénnen (Abb. 5). In diesem Fall liefern
die verschiedenen Spektralkandle unterschiedliche Information und die Anwendung multivariater Methoden bringt
bessere Ergebnisse als die Auswertung eines Bildes mit dessen Grautonwerten.

Untersucht man auf diese Weise die spektralen Signaturen von Gesteinsoberflachen in ariden Gebieten, so
ergibt sich in allen bisher hier untersuchten Gebieten eine hohe Korrelation zwischen allen Spektralkandlen

(Tab. 1).

4 5 6
5 0.98
6. 0.97 0.98
7 0.97 0.98 0.99

Tab. 1: Korrelationskoeffizienten fiir die Spektralkandle 4-7. Es wurden 400 Bildpunkte aus der Umgebung
des Tousside-Vulkans (Tschad) verwendet.



Abb. 3: Schema des hybriden Bildverarbeitungssystems am Institut fur Angewandte Geologie der Freien
Universitat Berlin



iaitalen Bildverarbeitung. Die meisten laufen interaktiv an der Bildverarbeitungsan-
nd speicherintensive Programme (Texturanalyse, Clusteranalyse), die auf eine ga
ngewendet werden, laufen Uber die GrofRrechner (vgl. Abb. 3)

Abb. 4: Programme zur
lage. Rechen-
Landsat-Szene
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I Abb. 5: Scattergramm der Grautonwerte in den
Kanalen 7 und 5. Die Bildpunkte wurden
nach einem Zufallsverfahren aus der
17 Szene von Abb. 1 (Murnauer Mulde) ge=
wahlt. Vergleicht man diese Verteilung
mit bekannten Remissionswerten, so er=
<0 gibt sich etwa die eingezeichnete Zu=
Ordnung: A = Wasser, B = Wald, C = Auto=
bahn, Stadtgebiete, D1-D3 = Unterschieds
liehe Felder.

60

»0 4
17

BC

131

13841
1371 1

2635

22/3

12*1

-

Abb. 6: Charakteristisches Scatter=
gramm von Grautonwerten ver=
schiedener Spektralkanale fir
Bildpunkte in ariden Gebieten
(Ofouni, Tchad). Im Gegensatz i
zu Abb. 5 sind die Kanadle hier
hoch korreliert (r=0.98), so i P - 1. - i —i- - 1B
da die Verwendung mehrerer . " 30 40 50
Spektral kandle redundant er= AKIOR 1/4 K5
scheint.

xl

-_—

Tragt man in diesem Fall die Bildpunkte in ein Scattergramm ein so ergibt sich ein sehr schmaler gerader
Streifen, in dem sich die Daten konzentrieren (Abb. 6).

Die verschiedenen Gesteinseinheiten unterscheiden sich in ihren Helligkeitswerten, nicht jedoch in ihrem
Spektral verhalten. Deshalb hat LYON schon 1970 darauf hingewiesen, daB eine multi spektrale Auswertung der
Landsat-Aufnahmen kaum einen Informationszuwachs gegeniber der klassischen einfachen Bildinterpretation
bringt. Erst durch die Hinzunahme von Infrarot-Aufnahmen im Bereich zwischen 7 und 14/A.m ist ein Informations
Zuwachs zu erwarten, d.h. Gesteinseinheiten mit unterschiedlicher chemischer Zusammensetzung zeigen unter=
schiedliches Remi ssionsvermogen in verschiedenen Spektralkandlen. Aus diesem Grund sind die Aufnahmen des
Landsat 3 - Satelliten, der ein zusatzlichen Infrarot-Scanner in dem o.g. SpektraTbereich enthalt, fir die
geologische Auswertung von besonderem Interesse.

Eine genauere statistische Auswertung der vier Landsatkandle zeigt, dal verschiedene Gesteine sich im
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Abb. 7: Grautonsimulation einer Szene osti. Ofouni (Tchad).
Die dunkle Diagonale, die von SSW nach NNO streicht, stellt eine Stérung dar, die Sandstein (links)
und Reste von Basaltdecken (sehr dunkel) von metamorphen Schiefern trennt. Eine Trennung der beiden
Einheiten mit Hilfe aufwendiger Klassifizierungsprogramme ist kaum méglich. Ein einfaches Quotienten-
bild K5/K7 zeigt jedoch eine deutliche Trennung (rechtes Bild).

Remissionsverhalten nicht vollig gleichen. Insbesondere die Sande kann man haufig aufgrund ihrer unterschied=
liehen Farben klassifizieren. Betrachtet man Quotientenbilder verschiedener Kandle, so komrien auch hier Struk=
turen deutlich heraus, die man aufgrund der hohen Korrelation zwischen den Kandlen nicht erwartet (Abb. 7).

Ein Klassifizierungsverfahren fir Gesteinseinheiten, das die Spektralkandle des Landsat-Satelliten als
Klassifizierungsmerkmale benutzt, muRl die hohe Korrelation von 0.95-0.99 zwischen allen Spektralkanalen
berucksichtigen, um sinnvolle Ergebnisse zu erhalten. Die bekannten Verfahren, die von unabhangigen Merkmalen
ausgehen, liefern keine sinnvollen Ergebnisse.

Fuhrt man eine Hauptachsentransformation durch, so liefert der erste Eigenvektor meist 99% der Gesamt=
information. Sie enthalt die Grauwertunterschiede der verschiedenen Gesteinseinheiten. Die Ubrigen Eigenvek=
toren liefern Information Uber Unterschiede im Spektral verhalten. Bei einer Klassifizierung ist es deshalb
sinnvoll, mit transformierten Merkmalen zu arbeiten, wobei die transformierten Bilder zeigen, wieviel Merk=
male zur Klassifizierung ausreichen.
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4. TEXTURANALYSE

Bei der Interpretation von Luft- und Satei litenbiidem spielt neben dem Grauwert der Gesteinseinheiten
die Textur eine entscheidende Rolle. Versucht man die Textureigenschaften bei der digitalen Biidverarbeitung
als weiteres Merkmal zu verwenden, so muB man die qualitativen Begriffe wie

- grob und fein
- streifig

- fleckig

- kornig

- kontrastreich etc.

quantifizieren. Fur das Erscheinungsbild einer Textur in einem Punkt 1st die Verteilung der Grautonwerte in
seiner Umgebung von Bedeutung. Damit kann jede lokale Bildoperation (d.h. eine Bildfunktion f(x, y), die nur
von Werten in einer Umgebung U(X, y) des Pixels (X, y) abhangt) dazu verwendet werden, Texturparameter zu
extrahieren. Man kann dabei im wesentlichen folgende Methoden unterscheiden:

- lokale Grauwertstatistik
- Berechnung von “Nachbarschaftsmatrizen®1l (HARAIICK, 1973)
- Analyse des Powerspektrum (oder andere Orthogonalentwicklungen)

Besondere Probleme bei der Texturanalyse von Multispektral aufnahmen bringt der Umgebungsbegriff: die Um=
gebung eines Bildpunktes muB so grofl sein, dall die extrahierten Parameter die Textur erfassen; andererseits
muBR sie moglichst klein gehalten werden, um die Rechenzeiten gering zu halten und um Texturgrenzen moglichst
genau zu erfassen.

Ferner ist zu bericksichtigen, da Aufnahmen in verschiedenen Spektral bereichen i.A. verschiedene Textu=
ren zeigen. Um den Rechenaufwand nicht zu gro werden zu lassen, ist es deshalb notwendig, sich bei der
Texturanalyse auf einen Spektralkanal zu beschrénken. Dabei wahlt man zweckméRigerweise denjenigen Kanal,
der die beste Trennung der verschiedenen Klassen erlaubt.

4.1  Abgrenzung von Textur-Nichttextur

Bei der Signaturklassifizierung geht man davon aus, daf zwei Pixel genau dann dieselbe Gesteinseinheit
darstellen, wenn sie in allen Spektralkandlen dasselbe Remissionsverhalten zeigen. Differenzen werden innere
halb gewisser Grenzen ignoriert. Um homogene Bildteile gegenuber Texturen abzugrenzen ist es notwendig fest=
zustellen, ob die Differenzen zwischen einem Bildpunkt und seiner Umgebung in allen Spektralkandlen einen
bestimmten Schwellenwert nicht Uberschreiten.

Ein MaB hierfur ist spektrale Distanz zu benachbarten Bildpunkten (etwa in x- und y-Richtung)

Xom T OE 1« 9i ,j+l

£ 1 «i.i ei+l.j
wobei 9y - den Grautonwert in Bildzeile i und Spalte j bezeichnet und die Summation Uber die n Spektralka=
naie erfolgt. Die zweidimensionale Verteilung (d_, d ) erlaubt es, die Bildpunkte in zwei Klassen einzuteilen,
wobei die erste Klasse das homogene Bild darstellt, die zweite Klasse das inhomogene Bild 1.. Entschei=
dungsregel ist dabei

xi,j e V wenn D(xy-j> = adx + bdy + cdxdy < C @

Die Konstanten a, b, c ergeben sich aus der Verteilung von (dx, d*) durch eine Hauptkomponentenanalyse
ihrer Varianz-Covarianz-Matrix. Der Schwellwert C wird am einfachsten anhand bekannter Testgebiete bestimmt.
Gehdrt ein Bildpunkt an, so kann er entsprechend seiner Signatur klassifiziert werden, d.h. die Merk=
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malswerte sind die Grautonwerte in den verschiedenen Spektralkanalen.
Gehort der Bildpunkt dem inhomogenen Bild 1" an, so missen andere Merkmalswerte berechnet werden: die
Texturparameter.

4.2  Untersuchung einiger Texturparameter

Zur quantitativen Beschreibung der Texturmerkmale verwendet man verschiedene lokale Bildoperationen. Im
Gegensatz zu Merkmalen aus dem Frequenzbereich (nach Fouriertransformation) haben solche Parameter den Vor=
teil der Anschaulichkeit. Es gibt viele Moglichkeiten den Kontrast, die Rauhigkeit, Kornigkeit etc. zu er=
fassen. Viele Parameter sind hoch korreliert und es ist notwendig eine passende Auswahl zu treffen.

Zur Beschreibung der Rauhigkeit in einer Punktumgebung kann man die Streuung der Grautonwerte in der

Umgebung U(Xisf) des Pixels ngg verwenden

A% 'h gi,j gu n

oder die Werte des Gradienten in dieser Umgebung

2

2 @itg T i8Rt Gisar ~ §is? @
p3 {; P2() (mittlerer Gradient) ©)
p4 % P2 - P2(u))2 (varianz des Gradienten) ®)

In der Bildverarbeitung ist es sinnvoll, anstelle der mathematischen Definitionen fiir die Grauwerténderung
(Gradient, Laplace-Operator etc.) vereinfachte Aquivalente zu verwenden, d.h. Absolutbetrage anstelle von
Quadraten, Ganzzahl-Arithmetik etc. So ergibt eine Korrelationsanalyse der verschiedenen Gradientendefini=
tionen (Niemann, 1974) Werte zwischen r = 0.85 bis r = 0.98.

Zur Beschreibung der Koérnigkeit verwendet man ein diskretes Aquivalent des Laplace-Operators

1
= 9 -8 (7)

wobei Uber die umgebenden 8 Grautonwerte summiert wird.
Der Kontrast in einem Bildpunkt kann beschrieben werden durch das Verhaltnis

p6 = 9i.J / gu ®

wobei gu den mittleren Grauwert in der Umgebung bezeichnet. Die Feinheit einer Textur kann durch Abz&hlen
der lokalen Maxima und Minima oder durch die Berechnung der Autokorrelationsfunktion erfaflt werden.

Eine Hauptkomponentenanalyse dieser Parameter zeigt, daB die Korrelationskoeffizienten zwischen 0.15
(fur Gradient und Kontrast) und 0.75 (fir Kontrast und Kornigkeit) liegen, so daB eine Reduktion der Para=
meterzahl einen Informationsverlust bedeutet.

4.3 Klassifizierung von Texturen

Bei der Bildklassifizierung unterscheidet man die Uberwachte und die nicht-lUberwachte Klassifizierung.

Bei der nicht-uberwachten Klassifizierung wahlt man aus einer Szene Zufallsbildpunkte mit den zuge=
horigen Merkmalswerten (Signaturen, Texturparametern etc.) aus. Ein Clusterverfahren (mit dem CLUSTAN-Paket
oder anderen Programmen) mit diesen Werten liefert eine Gruppierung der Bildpunkte, wobei die Anzahl der
Gruppen und deren Zusammensetzung im Einzelnen vom speziellen Clusterverfahren abhdngen. Inwieweit diese
Gruppen speziellen Oberfléachenstrukturen (Gesteinsarten, Bodenarten, Vegetationstypen etc.) zugeordnet werden
kénnen, zeigt sich meist erst bei einer Klassifizierung des Gesamtbildes.
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Nichtuberwachte Klassifizierung wurde bei Abb. 2 angewendet, wobei die Einheit "Autobahn, bebautes Ge=
biet" erst bei der Darstellung des Gesamtbildes identifiziert werden konnte, da sie bei der Grauton-Darstel=
lung (Abb. 1) nicht deutlich hervortritt.

Bei der uberwachten Klassifizierung wahlt man signifikante Bildteile aus und untersucht deren Merkmals=
Verteilung. Bei der Texturanalyse ist es zweckmafig, den Einfluf von Mittelwert und Streuung der Trainings”®
gebiete zu eliminieren. Hierzu transformiert man die verschiedenen Teilgebiete so, daB sie gleichen Mittel=
wert m" und gleiche Streuung st besitzen:

gt= mt+ (ga - ma) s ° (©)

wobei gt,zg, den transformierten bzw. alten Grautonwert und m - S den urspringlichen Mittelwert und die
Streuung bezeichnen. Aus den transformierten Szenen werden sodann die Texturparameter extrahiert und analy=
siert.

Die Diskriminanzanalyse gibt die Moglichkeit, folgende Probleme zu untersuchen:

- ist eine Trennung der Gruppen aufgrund der gewdhlten Merkmale moéglich
- welche Variablen tragen am meisten zur Trennung bei
- wie sehen die Trennfunktionen zwischen den Gruppen aus.

Zur Berechnung der Diskriminanzfunktion geht man von einem linearen Ansatz aus und transformiert die

Parameter der Bildpunkte

P=aQ+ +ap (10)

so daB die Gruppenmittelpunkte der transformierten Daten moglichst weit auseinander liegen und die Varianz
innerhalb der Gruppen minimal wird. Damit erh&dlt man eine Projektion des n-dimensionalen Merkmalsraumes in
den ein-dimensionalen Diskriminanzraum, der besonders leicht darstellbar ist.

Abb. 8: Zwei charakteristische Texturen aus dem Tibesti-Gebirge (Tchad). Das unterschiedliche Entwasserungs-
netz wird durch unterschiedliche Sandsteinkomplexe verursacht, die sich aufgrund ihrer spektralen
Signaturen kaum unterscheiden lassen.
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Abb. 9: Haufigkeitsverteilung der Diskriminanz-Scores der Texturparameter von Trainingsgebieten aus den Ge=
bieten von Abb. 8. Trennlinie ist der Score-Wert 0. Die gestrichelte Kurve gehdrt zu einer Textur,
die durchgezogene zur anderen. Trennlinie ist der Score-Wert 0. Fehlklassifikationen liegen beim
Uberschreiten der O-Linie auf die "falsche" Seite vor (hier ca. 7%; beide Kurven ergeben 200%)

Abb. 8 zeigt eine Reihe von Texturen, die im Untersuchungsraum haufig sind. Die Textur wird dabei durch
die Gesteinsart, die Tektonik und die Erosionsprozesse im ariden Klima bestimmt.

Eine Diskriminanzanalyse der Texturparameter zweier Sandsteinkomplexe zeigt, daf der mittlere Gradient
und die Koérnigkeit am meisten zur Trennung der beiden Gruppen beitragen. Abb. 9 zeigt die Haufigkeitsver=
tei lung der Diskriminanz-Scores der beiden Gruppen. Der o6berschneidungsbereich der beiden Verteilungen ist
nur gering; die gute Trennbarkeit der beiden Gruppen zeigt sich auch durch den hohen F-Wert beim Test der
Mahalanobis-Distanz (d.i. der Abstand der Mittelwerte der Diskriminanz-Scores der Gruppen).

Benutzt man die zugehodrige lineare Diskriminanz-Funktion

dl,2 “ a0 + alpl + aZp2+ anpn
wobei die Konstanten & (i=0, ..., n) durch die Diskriminanzanalyse der Trainingsgebiete festgelegt werden
und die Texturparameter p* (=1, ...» n) fur jeden Bildpunkt berechnet werden, so erhdlt man eine Klassifi=

zierung des Gesamtbildes. Abb. 10 zeigt das Ergebnis dieser Klassifizierung, wobei einfach zwei Bildausschnit=
te der beiden Sandsteinkomplexe nebeneinander gesetzt wurden.

Liegen mehrere Gruppen vor, so mu man entsprechend viele Diskriminanzfunktionen berechnen und die Rechen=
zeit steigt entsprechend an. Dabei konnen die Gruppen paarweise getrennt werden (vgl. oben) und man braucht
bei k Gruppen k (k-1}/2 Trennfunktionen. Eine Reduzierung dieser Zahl erh&alt man durch die Transformation
der Daten in den "Diskriminanzraum™.

Hierzu wahlt man wiederum einen linearen Ansatz (im Folgenden wird die Vektor- und Matrizenschreibweise
benutzt)
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Abb. 10: Klassifizierung der Bildpunkte einer Szene, in der die Texturen von Abb. 8 nebeneinandergesetzt sind.
Trennfunktion ist die lineare Diskriminanzfunktion, die die Scores in Abb. 9 lieferte. Liefert die
Trennfunktion positive Werte, so wird der zugehorige Bildpunkt der Textur 1 zugeordnet und mit +
dargestellt, andernfalls mit - . Die Trennlinie zwischen beiden Texturen liegt in der Bildmitte,
so daB sich die Fehlklassifizierungen leicht auszahlen lassen (ca. 4%).

- (12)

mit unbestimmten Transformationsvektor v. Ist W die Varianz-Kovarianz-Matrix (VKM) innerhalb der Gruppen und

A die VKM zwischen den Gruppen, so transformieren sich diese Grdfen zu

y- = Vvilv @3

?

Ya V" Av (€T}

Man kann die beiden Bedingungen - grofler Mittelwertsabstand, kleine Streuung innerhalb der Gruppen -

zusammenfassen durch die Bedingung
y'ily = maximal 5

Eine leichte Umformung dieses Ausdrucks und die Einfihrung der Nebenbedingung v®v=1 liefert dann (MORRI=

SON, 1976 ) die Extremal aufgabe fiir die Funktion
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0 = V'W'1Av - X (vv - 1) | max (16)

Diese Aufgabe fihrt auf das Eigenwertproblem

W'1A -X I]= 0 an

Die Dimension des Diskriminanzraums ist abhangig von der Anzahl der Variablen und der Gruppenzahl (die
den Rang der Matrix W"1 A bestimmen). Die Eigenwerte X , der Gleichung (17) liefern die Eigenvektoren v~,
die nach einer Normierung als Koeffizienten fir die Berechnung der Diskriminanz-Scores verwendet werden. Die

Achsen des Diskrimi nanzraumes bezeichnet man auch als kanonische Variable.
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EINIGE ERGEBNISSE EINES NETHODENVERGLEICHS BEI DER
BERECHNUNG VON ERZKORPERN

von

JURGEN BURSTENBINDER4

ZUSAMMENFASSUNG

Die hier vorgesteilten Methoden wurden von uns bisher ausschlieflich nach Beendigung der Explorationsar=
beiten angewendet.

Bei den Methoden von Matheron sind wir noch sehr skeptisch beziiglich der Berechnung der theoretischen
Variogramme und der dadurch bestimmten Wichtung fir das Kriging. Sicher muf man die Variogramme in den Rich=
tungen aller Nachbarblécke berechnen, die fiir das Kriging verwendet werden, und dann mit dem Lagerstatten”
kundler zusammen die Grenzen der gegenseitigen Beeinflussung der Metallgehalte festlegen.

Die Zeichnungen von Isolinienpldnen ist z.Zt. noch keine Methode der Vorratsberechnung. Sie dient ledig=
lieh einer greifbaren Darstellung des Vorkommens. Eine automatische Berechnung der Flachen zwischen Isolinien
ist noch nicht programmiert.

Die Volumenberechnung mit der Monte-Carlo-Methode ist bereits voll einsatzfahig. Wir arbeiten noch an
einer Verbesserung der Fehlerschranken.

Bereits wahrend der durchgefiihrten Arbeiten hat es sich gezeigt, daR die besten Ergebnisse bei einer Zu=
sammenarbeit zwischen Lagerstattenkundlern und Mathematikern erzielt werden koénnen. Jeder fir sich kann hier
nur suboptimal arbeiten.

SUMMARY

The methods presented here were first put to use after the exploration fieldwork had been completed. The
accuracy of Matheron*s methods for calculating the theoretical variograms and the corresponding weights for
Kriging was not very convincing.

The variogram values must be computed for all the neighbouring blocks, that are to be used in the Kriging
equations. The range of influence of the metal content is then determined by both the mining geologist and
the geostatistician.

Isoline maps can not be considered a menas of estimating reserves. They serve to illustrate the deposit,
but no program to automatically calculate the areas between the lines has been developed to date.

The Monte-Carlo system for estimating the volume (of the deposit) al ready functions well. Minor improve-
ments in order to minimize the estimation error are still being made.

+ Anschrift des Verfassers: Dipl.-Math. Jirgen Birstenbinder, Hahn-Meitner-Insti tut fur Kernforschung
Berlin GmbH, 1000 Berlin 39, Glienicker StraBe 100.
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PE3KMVE

lpeAECTBBJIs HHiie 3flecb MeTOHU MJ npHMeHHJIH HOKIAEOiIHTeJIbHO nOCJie OKOHISHHH OKCMyaTa-
UHOHHUX paOOT.

Mu eme coMHeBaeMCH, *to KacaeTca hétoah MaTepoHa HacneT KajibKyjiHU.HH TeopeTH” iecKHx
BapHorpaMM h b3 Beninbshhh am kphthht* HeodxoAHMO onpeAGMTB BapnorpaMMu b HanpaBJieHHH Bcex
CMeacHux 6jiokob, 3KCiuioaTHpoBaHHHX am KpHrHHra. 1lotou moxho onpeASMTB BMecTe ¢ reojior -
pasBen MKOM npenediH BaaHMHoro bo3A&&ctbhh MeTaMHHecKKx coAepxaHH#.

Fljiattu ¢ h3ojihhhhmh ao CHx nop He c'iHTaeTCA ueTOAOM am KajibKyjiauHH sanacoB« 3tot we-
toa TOJIbKO cjiyxHT am noHHTHoro H3o6paxeHHH MecTopoJt®eHHH. IlporpaMua aBTOuaTHMecKoro bu-
AHCJieHHfl njiomaAe3 Mexny h30jihhhhmh eme He cymecTByeT.

Bu~HCJieHHe oobeMa c¢ ueTOHOM “"MoHTe-KapAo" yxe totobo am bboas b AelicTBue. Mu eine
padoTaeu Han yjiy“meHHeM AHana30Ha norpeniHocTed

1. EINLEITUNG

Lassen Sie mich zunéchst einige Definitionen vorausschicken bevor ich auf die Ziele unserer Arbeiten,
einige Anwendungen und die Grenzen der Methoden zu sprechen komme.

1. Wenn ich die Begriffe " wir" oder “uns" verwende, so steht das fir eine Zusammenarbeit zwischen den Lager=
stattenkundlern der TU, Prof. Wilke und Dr. Akim, den Mathematikern der Arbeitsgruppe Geochemie im HMI,
Dr. Fleischer und mir und Diplomanden der TU und der Ecole des Mines, Paris.

2. Der Begriff "Geostatistik" wird abweichend von Prof. Matheron, der darunter lediglich die Methoden Vario=
grammberechnung und Kriging zusammenfaflt, fir die Gesamtheit der mathematischen und statistischen Metho=

den zur Berechnung von Lagerstatten verwendet.

3. Der Begriff "mathematische Lagerstattenmodellell enthdlt die Ergebnisse von Berechnungen der Wertstoff=
Verteilung und die Absch&tzungen von RohStoffvorkommen.

Die Ziele unserer Arbeiten sind (Abb. 1):

- ABSCHATZUNG DER WERTSTOFFVERTEILUNG IN DEM ROHSTOFFVORKOMMEN
- ZEICHNUNG VON ISOLINIENPLANEN DER KONZENTRATION IN SCHNITTFLACHEN DES VORKOMMENS
- VOLUMENBERECHNUNG DER VORHANDENEN WERTSTOFFMENGEN

Im folgenden werden jeweils die verwendeten Methoden kurz angedeutet und einige Ergebnisse gezeigt. Die
Arbeiten wurden mit Daten aus der Komplexerzlagerstatte Harsit KOpribasi, Tirkei (Pb, Zn, Cu, Sb), der Lager=
Statte Massa Alice, Sardinien (Pb, Zn) und teilweise einer Schwermineral seifenlagerstéatte in Indonesien (Fe,
Ti) durchgefihrt.

Fur die getesteten Methoden existieren Rechenprogramme, die auf den Computer Siemens S 7755 im HMI laufen.
1. Explorationsdaten

In einer Datei werden auf dem Rechner die Ergebnisse der Probennahmen gespeichert mit Angaben der raum=
liehen Koordinaten und den Ergebnisse der chemischen Analysen.

2. Selektionsprogramme

ermdglichen den Zugriff auf einen Teil der Daten, z.B. auf die Gesamtmetallgehalte bei einer konstanten
z-Koordinate, d.h. in einer horizontalen Schicht.

3. Geostatistik nach Matheron
Fiur die Variogrammberechnung und die Durchfiihrung der Krigingprozedur stehen Programme zur Verfigung.
4. Zeichnung von Isolinienplanen

Eine HMI-Software erméglicht die Berechnung und Darstellung von Isolinien wobei zusatzlich die MeBpunkte
und -werte eingezeichnet werden koénnen.

5. Flachenberechnung

Als Teil der Volumenberechnung wird eine Flachenberechnung mit der Monte-Carlo-Methode durchgefihrt.
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EDV - AUSWERTUNG VON EXPLORATIONSOATEN

V. v vV

Ecole des Mines Hahn-Meitner-Institut

Abb. 1: Schema der Auswertung von Explorationsdaten mittels EDV

2. AMWENDUNG
2.1 Geostatisti sehe Auswertung mit den Methoden von Mattieren

Zwei Diplomanden der Ecole des Mines haben diese Methoden bei uns angewendet: Im Jahre 1977 Herr Baudin
an der Lagerstatte Harsit und zur Zeit Herr Dubrule an der Lagerstédtte Alice. Im folgenden wird die Methode
kurz an der Lagerstatte Harsit erlautert.

Im ersten Arbeitsschritt wurde eine Umrechnung der Analysenergebnisse aus den Bohrldchern auf 10 m lange
Kerne vorgenommen (Abb. 2).

Dabei wurden die MeRBwerte mit der Lange innerhalb des 10 m-Intervalls gewichtet. Die 10 m erschienen als
technisch verninftiges Mal fir den Abbaubetrieb.

Im zweiten Arbeitsschritt wurde ein regelmdlRiges Netz Uber den Bohrldéchern angepalft mit einer Kanten=
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10m sample (reconstituted)

Abb. 2: Wichtung von 10m - Bohrlochabschnitten durch gemessene Proben

Abb. 3: Festlegung der zu sch&tzenden Abbaublécke durch ein regelmaBiges Gitter
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lange von 50 m, die durch die Lage der Bohrldcher vorgegeben war (Abb. 3).
Auf diese Weise erhalt man Bldcke von 50 x 50 x 10 m Abmessung*
Im dritten Arbeitsschritt wird die Berechnung des Semi variogramms durchgefihrt.

Semi variogramm

v Q)]
¢y - (F G +h -fr))2
= Anzahl der Wertepaare fur ein vorgegebenes h

= Abstand zweier Probenahmestellen

Autokorrelation

< - =
I

= Volumen

Anstelle des Semivariogramms # (h) wird bei der praktischen Berechnung die Summation fur #"{h) durch=
gefihrt. Der Wert # st ein MaR fur die Autokorrelation der MeRBwerte f (X).

Abb. 4: Anpassung einer Funktion (theoretisches Variogramm) an MeRdaten

Das Ergebnis ist ein experimentelles Variogramm, das durch eine mathematische Funktion approximiert wird.
Diese Approximation heifft theoretisches Variogramm {Abb. 4).

Achtung: Fur die Wahl des Funktionstyps konnen mehrere Theorien herangezogen werden und die Approximation
kann auch willkirlich vorgenommen werden, ohne die Genauigkeitsmale zu beeinflussen.

Als vierter Rechenschritt wird die Kriging-Prozedur durchgefihrt. Die Analysenergebnisse in einem Block
werden durch die gewichteten Werte der Wachbarbldcke korrigiert. Die Wichtung ist abhdngig von der Entfernung
zum Block und dem Wert aus dem theoretischen Variogrami fir diesen Abstand.

Etwas salopp ausgedriickt handelt es sich um eine high sophisticated Methode der Mittelwertbildung.

Diese Methode ist aus der theoretischen Physik in der Potentialtheorie bekannt. Voraussetzung fiir die
Anwendung ist die Homogeneitdt des betrachteten Bereichs. Ob und wie weit das bei einem Rohstoffvorkommen der
Fall ist, kann meiner Meinung nach nicht durch die mathematische Betrachtung des Variogramms beantwortet wer=
den, dazu bedarf es des Sachverstands des Lagerstattenkundlers,

Mit dieser geostatistischen Methode wurde in der Lagerstatte Harsit eine Nivellierung einer hochprozentig
gen Vererzung beobachtet.

Der Analysenwert in einem Block, der bei etwa 16% Gesamtmetallgehalt lag, wurde durch die niedrigen Werte

in der horizontalen Umgebung des Blocks auf etwa 7 heruntergemittelt.
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Man kann sagen, diese Methode simuliert die Mischung des Erzes, die im spateren Abbau vorgenommen wird.
Ob die Gesamtmetallmenge bei der Berechnung erhalten bleibt, geringer wird oder zunimmt, kann z.Zt. noch
nicht gesagt werden.

2.2 Zeichnung von Isolinienplénen

Im HMI wurde im Bereich Datenverarbeitung/Mathematik ein Softwarepaket ISOFIX entwickelt, mit dem Isoli=
nienberechnet, auf dem Bildschirm und auf Papier ausgezeichnet werden kommen.

Als Ausgangswerte werden:
Wertetripel benutzt

X
> Koordinaten

y
g &y Metallgehalt

Die Flache g(x, y) wird durch eine Flache g"(x, y) approximiert und das Ergebnis als Isolinienplan, d.h.
hier durch Linien gleicher Konzentration dargestellt.
In dem Programm stehen eine Reihe von Manipulationsmdéglichkeiten zur Verfugung:

- Festlegung eines Gebietsausschnitts durch die Angabe von Eckpunkten, d.h. ein Teil der Daten einer Schicht
wird nicht verwendet.

Abb. 5: Anpassung verschiedener Interpolationsfléachen vier MefRpunkte
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- Festlegung der Rasterung
Das gesamte zu untersuchende Gebiet wird in Teile zerlegt indem die Achsen unterteilt werden.
- Weitere mathematische Parameter wie Schrittwerte, Art der Flache und Anzahl der zu bericksichtigenden Nach

barwerte kdnnen vorgegeben werden.

Der Tsolinienplan hangt selbstverstandlich von allen genannten Parametern ab.

Das Zusammensetzen von Zeichnungen fir mehrerer Schichten ergibt ein Modell des Vorkommens.

Die Approximation der Flachen der Konzentration ist keine mathematisch eindeutig l0sbare Aufgabe. Daher
kann sie auch nicht von dem Mathematiker alleine geldst werden.

Er mu die Parameter so wahlen, dal der Lagerstattenkundler mit seinem Sachverstand sagen kann, dal es
sich tatsachlich um ein Modell einer Lagerstatte und zuvor genau der vorliegenden handelt.

Als Beispiel fur die Probleme bei der Approximation dient die folgende Situation. In einem Gebiet liegen
vier MeRBwerte vor (Abb. 5a).

Wie sollen die Linien gleicher Konzentration gezeichnet werden?

1. Vorschlag (Abb. 5b) bildlich gesprochen "ein TalZl.

2. Vorschlag (Abb. 5c) ein Bergriicken mit unterschiedlich abfallenden Flanken.

3. Vorschlag (Abb. 5d) ein Sattelpunkt.

Mit Leichtigkeit sind weitere Mdglichkeiten denkbar. Hier hat also die Willkiur ein freies Spiel und jede

Lésung kann als mathematisch richtig angesehen werden. Die tatsadchlichen weitgehend unbekannten Verhaltnisse

Abb. 6: Interpolation von MeRpunkten mit dem Programm ISOFIX
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werden jedoch durch genau eine Ldsung beschrieben. Aber welche?

Als Beispiel fir Ergebnisse dieser Arbeiten sollen die beiden folgenden Isoliniendarstellungen gelten.

Die OriginalmeBwerte fur den Gesamtmetallgehalt in einer Schicht (Abb. 6) wurden mit dem Isolinienpro=
gramm bearbeitet. Man erkennt zwei Maxima und eine Senke zwischen diesen beiden. In der unteren Mitte des
Bildes liegt eine Situation wie in dem vorangegangenen Beispiel erlautert vor.

Das gleiche Isolinienprogramm mit gleichen Gebietsausschnitt» gleicher Rasterung und gleichen Parametern

auf die Werte nach dem Kriging angewendet zeigt nur noch ein niedrigeres Maximum mit einer Ausbuchtung zu

dem vorher erkannten zweiten Maximum (Abb. 7).

2.3 Die Monte-Carlo-Methode

Die Volumenberechnung der vorhandenen Wertstoffmengen kann mit der Monte-Carlo-Methode durchgefiihrt wer=
den.

Die Berechnungsmethode und das Rechenprogramm fir diese Aufgabe wurden im HMI wvon Dr.

Achtung: In der gangigen Literatur sind von dieser Methode viele Fehler zu finden.

Bei der Berechnung handelt es sich um eine Form der Profi Imethode. Das Volumen V ist das Produkt aus Fl&a=

Fleischer entwickelt.

che mal Hohe mal mittlerer Konzentration mal Dichte.

Abb. 7: Interpolation der MeBpunkte von Abb. 7 durch ein Kriging-Programm
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Voiumenberechnung V V. =F msh *c - 8§
F Flache

h Hohe

c mittlere Konzentration

9 Dichte

Mit der Monte-Cario-Methode wird der Anteil F einer Gesamtflache bestimmt, in dem eine vorgegebene Kon=
zentration c¢  angetroffen wird.
Dafiir werden die folgenden Berechnungsschritte durchgefihrt:
1. Schritt
Abgrenzung einer Gesamtfléche, in der Experimente, d.h. MeRergebnisse an einzelnen Stellen vorliegen.

2. Schritt
Schwanken der Metallgehalte werden vorgegeben, d.h. die Frage wird gestellt: Welche Wertstoffmengen
kénnen erwartet werden bei einem Metallgehalt zwischen a und b Prozent, a kann z.B. cut-off grade sein
Durch die Vergabe von a und b werden die Experimente in "Trefferll (liegt im Intervall (a, b)) und

"Nichttreffer" (liegt auferhalb des Intervalls (a, b)) eingeteilt.

3. Schritt
Das Verhaltnis der Anzahl der Treffer zu der Anzahl der Experimente gibt einen Hinweis auf den Flachen
anteil, in dem die vorgegebenen Metallgehalte angetroffen werden koénnen. Man erh&dlt lediglich die Gro=
Re, nicht die genaue Lage dieser Flache. Fur eine gegebene Risikowahrscheinlichkeit, z.B. mit 95%iger
Sicherheit, werden Fehlerschranken angegeben. Der mittlere Metallgehalt c der als Treffer deklarier®

ten MeRergebnisse wird ebenfalls mit Fehlerschranken berechnet.

Flachenabschatzung

F = Trefferflache

Fy = untere Schranke Fit F s 0 G
Fq = obere Schranke 29

82% ~  85%< 87%

Die Fehlerschranken sind bei dieser Rechenprozedur unabh&dngig von der Art der Verteilung der Metallge=
halte und der Art des Vorkommens, da hier ein rein formales Verfahren angewendet wird.

Sollten durch den Lagerstattenkundler Zusatzinformationen verfigbar sein, so lassen sich die Fehler=
schranken verbessern.

Ein Spezial fall tritt bei 100% Treffen auf.

Besonderheit bei 100% Treffern:

Fu Fqg < F z. B. 98% ~ 99% ~ 100%

Sind z.B. n (100) Experimentale durchgefiuhrt worden und alles Treffer, sc heifft das noch nicht, daf
auch bei n + m (1000) Experimenten nur Treffer erreicht werden, da die Experimente ja nicht flachendeckend
vorgenommen wurden.

Der Zeitaufwand fur die Volumenberechnung nach dieser Methode ist sehr gering. An einer Lagerstatte wurde
z.B. im Rahmen einer Studienarbeit in drei Monaten die Vorratsberechnung mit der Dreiecks- und der Polygon=
methode durchgefihrt.

Die gleichen Ergebnisse wurden mit der Monte-Carlo-Methode nach 1 Stunde und 5 Minuten erzielt. Dabei
wurde 1 Stunde fir das Eintippen und Kontrollieren der Daten bendtigt und ca. 5 Minuten am Terminal fir die

Berechnung.
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MULTIVARIATE GRUPPIERUNGSMETHODEN IN PHYLOGENETISCH
ORIENTIERTER PALAONTOLOGIE (AM BEISPIEL VON GASTRO=
POOEN AUS DEM STEINHEIMER BECKEN).

von

H.G. LINPENBERG+ und H. MENSINK+

ZUSAMMENFASSUNG

Zur Diskussion der statistischen Behandlung phylogenetisch orientierter Fragestellungen wurden ver$chie=
dene Verfahren der multivariaten Analyse biometrischer paldontologischer Daten vergleichend an einem groReren
Datensatz angewendet. Bei den Daten handelt es sich um Gehadusemerkmale miozaner Gastropoden (“'Planorben*) aus
dem Steinheimer Becken, die von MENSINK (1967) fur eine mono- bzw. bivariate Untersuchung gemessen wurden.
Neben der Hauptkomponenten-Analyse, der Analyse canonischer Variate und der Diskriminanz-Analyse wurden vor
allem hierarchische Cluster-Verfahren behandelt. Eine neue Methode multipler Clusterung erwies sich als be=
sonders praktikabel und erlaubt in der Kombination mit der Diskriroinanz-Analyse klare Aussagen zur morpholo=
gischen und profilbezogenen Gliederung des Materials.

SUMMARY

Statistical treatments of paleontological data concerning phylogenetic problems are discussed. Different
methods of multivariate analysis were applied to a set of biometrical data. The measurements on Miocene
gastropods from the Steinheim Basin in Southern Germany were made by MENSINK (1967). The analysis of prin=
cipal components, of canonical variates and of discriminat functions were tested in a parallel manner to va=
rious cluster procedures, A new technique of multiple clustering proved to be very successful and easy to
handle and it allows in combination with discriminant functions a clear vertical and horizontal classifica=
tion of the material.

PE3IOVE

Ilpe~cTaBlieHoi cTaTHCTH”eckHe oRpaOOTKH <|)HJioreHeTH"ecKHx npoOJieM. IlpeA~araKTCA pasatie
MeTOfIM MHoroMepHoro anajmsa O6HOMeTpHMecKHx a naoieoHTOJiorH"iecKHx ashhux € nouons» naxeia
cueTeMHbix nporpaMM. MccjieAOBaHHH 6p»xonorHX MHOReHa H3 OacceAHa 1UTe&HraaM (na »re $Pr)
npoBeJi MeHSHHK (1967). KpoMe aHaxH3a roiaBHHX komhohoéhtobt aHaaiH3a KaHOHHRecKHX cjiyRaa-
HHX BejiHRHH h KJiacTep-aHajiH3a npeACTaBjieHH nepapxHRecKHe KJtacTep-MeTOAM. 3tot hobha
MHoatecTBeHHuii MeTOA OKa3axcH OReHB nojie3HWM h AaeT bo3moxhoctb rchhx BbiCKa3iBaHnad o Bep-

THKaAbHod h ropH30HTaJibHo6 KAaccH(])HKaaH4 MaTepna.nae

+ Anschriften der Verfasser: Dr. Hans Georg Lindenberg, Institut fiir Geologie d. FU Berlin
1000 Berlin 33, Al tensteinstr. 34A

Prof.Dr. Hans Mensink, Geologisches Institut der Ruhr Universitat Bochum
D-463 Bochum, Postfach 102148.
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1. VORBEMERKUNGEN

Eine haufige Fragestellung in der paldontologischen Forschung ist die nach der phylogenetischen Entwik=
klung mehr oder weniger weit begrenzter taxonomischer Einheiten. Dazu mussen zeitlich, d.h. im Profil aufein=
ander folgende "Schicht-Populationen™ in bestimmten Merkmalen erfaflt und ihre Verdnderung quantifiziert wer=
den. Bekannt wurde die uni- bzw. bivariate Darstellung der Merkmalsentwicklung bei Ammoniten {BRINKMANN 1929).
Aus der “gerichteten” Veranderung von Modalwerten der Haufigkeitsverteilung eines einfachen oder als Quotient
kombinierten Merkmals wird auf die Umbildung eines Taxons in der Zeit und Auf- bzw. Abspaltungen neuer Taxone
geschlossen. Diese Methode setzt voraus, dal es ein Merkmal bzw. Merkmalspaar gibt, an dem sich diese Verande”
rung darstellen 1&3t. Dies ist meist bei sehr niedrig organisierten Organismengruppen gegeben. Gute Beispiele
dafir sind Arbeiten Uber morphologische Entwicklungen bei Foraminiferen (GRABERT 1959, GERHARDT 1963, MICHAEL
1966, LINDENBERG 1967, BETTENSTEDT 1968, SCOTT 1974). Sehr haufig wird aber eine morphologische Entwicklung
eine Vielzahl von Merkmalen in unterschiedlicher und nicht korrelierter Weise erfassen. Bei der Darstellung
derartiger Umwandlungen ist man auf die Methoden der mul tivariaten Statistik angewiesen. In der Literatur
existieren zahlreiche Beispiele fir den erfolgreichen Einsatz dieser Methoden in der Taxonomie (siehe bei
BLACKITH & REYMENT 1971, SNEATH & SOKAL 1973, COLE 1969, SCOTT 1974). Fur evolutionsbezogene Fragestellungen
ergeben sich jedoch Probleme verschiedener Art: Einmal gehen fast alle multivariaten Methoden von der Voraus=
Setzung homogener "Populationen™ aus, die bei divergierenden Entwicklungszustanden innerhalb einer Population
meist nicht vorliegen.

Zum anderen ist die "vertikale" Aufgliederung von mutierenden Formgruppen mit besonderen Proolemen der
Abgrenzung verbunden, wobei Verhaltnisse der faziellen Entwicklung und die Umstande der Uberlieferung eine
besondere Rolle spielen.

Noch gibt es kaum aliegemein anerkannte Verfahren und die meisten vorliegenden Untersuchungen zu diesem
Thema sind Experimente mit dem Ziel, optimale statistisch fundierte Darstellungen morphologischer Verande-
rungen zu erreichen.

Bei grofRen Datens&tzen ist aber das "Probieren”™ mit erheblichem Aufwand an Programmtechnik und Rechenzeit
verbunden und viele publizierte Ergebnisse - nicht zuletzt das vorliegende Beispiel - sind in vieler Hinsicht
eine Funktion der zur Verfugung stehenden Rechenprogramme. Dazu kommt das Problem der Deutung neu kombinier”
ter multivariater Variablen (Eigenwerte, Achsen, Vektoren) und die Schwierigkeit, den direkten Bezug zu dem

Ausgangsmaterial zu behalten.

Dem hier verwendeten Beispiel liegt eine uni- und bivariate Untersuchung eines umfangreichen Materials
miozéner Gastropoden aus dem Steinheimer Becken in Suddeutschland zugrunde (Habilitationsschrift MENSINK 1967).
Sie fihrte zu einem bestimmten phylogenetischen Konzept. Zwischenzeitlich sind zahlreiche ergénzende Bearbei=
tungen durchgefuhrt worden. Die Gesamtdarstellung wird in Kirze verdffentlicht. In der vorliegenden Abhandlung
ist ein Teil des Experimentierfeldes erlautert: An dem "a priori bekannten Ergebnis"™ wurden multivariate Ver=
fahren erprobt. Sie sollten auBerdem die vorhandenen Vorstellungen Uberpriufen und ggf. erganzen. Diese zweite
Aufgabe und deren Ergebnisse werden in erster Linie in der genannten Gesamtdarstellung erlautert.

2. DAS BEISPIEL

An den kleinen Gastropoden der Gyraul”~s-Gruppe des Steinheimer Beckens (bekannt als "Planorben-Reihe)
sind an einer Vielzahl horizontiert entnommener Schichtpopulationen von MENSINK (1967) verschiedene Merkmale
gemessen worden. Fur die vorliegende Auswertung wurden sechs der Merkmale ausgewahlt, da sie allein von allen
Gehausen vorliegen:

- Breite und Hohe des 1. und 2. Umganges, jeweils gemessen in Relation zu einem Fixpunkt am Anfang der Schnek=
kenspira. Bei der Hohenmessung ergaben sich nach Lage des MeBpunktes zum Fixpunkt positive (trochospirale
Gehduse) oder negative (pianispirale Gehduse) Werte (Abb. 1).

- Breite und Hohe eines haufig entwickelten, innen gelegenen Windungswulstes, gemessen am 2. Umgang.
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Abb. 1: Definition der gemessenen Merkmale (MENSINK, 1967)
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49 Populationen mit je 100 vermessenen Gehausen wurden ausgewdhlt; sie entsprechen der von MENSINK ausge=

werteten zeitlichen Abfolge.
MENSINK schliefft aus seiner Untersuchung auf die Existenz von sieben Taxonen:

G. suprerms einfacher Wulst, plani spiral
G. rev!rtens ohne Wulst, plani spiral
G. oxy!toma ohne Wulst, planispira!
G. trochiformis einfacher Wulst, trochospiral
G. suloatus doppelter Wulst, planispiral
G. einfacher Wulst, planispiral

ohne Wulst, plani spiral

Die zum Teil als Arten (unterstrichen), zum Teil als Varietaten aufgefallten Taxone sind entsprechend den

Linien durch gleitende Ubergiange miteinander verbunden.
3. MULTIVARIATE METHODIK

Aus Grinden, die z.T. in der Verfugbarkeit von Programmen liegen, wurde anfangs versucht, das Oatenmate=
rial nach einer erneuten univariaten maschinellen Auswertung mit relativ komplexen Methoden zu bearbeiten;
wahrend spéater auf mathematisch einfachere aber leichter praktikable Methoden UbergegangéPn wurde. Es wurden
die Hauptkomponenten-Analyse, die Analyse canonischer Variate, verschiedene Cluster-Verfahren und die Diskri=
minanz-Analyse angewendet.

Alle diesen multivariaten Verfahren ist gemeinsam, dall aus den Rohdaten, nach verschieden einzusetzenden
Normierungsprozeduren, eine Matrix von Ahnlichkeits-Koeffizienten gebildet wird. In der sog. Q-mode-Technik
beschreiben diese Koeffizienten die Ahnlichkeit zwischen jeweils zwei Individuen. Dies ergibt bei 5000 Indivi=
duen Matrizen, die in normalen Rechenprogrammen nicht zu bearbeiten sind. Ein primares Anliegen war daher,
die Datenfille mdglichst ohne grofReren Informationsverlust zu reduzieren.

Die einfachste Form der Datenreduktion ist die Verwendung statistischer Kennzahlen (z.B. dem arithmetic
sehen Mittel) der ganzen Schichtpopulation. Bei heterogen zusammengesetzten Proben sind diese Werte in erster
Linie abhangig von der Haufigkeit einzelner Morphotypen in einer Stichprobe. Da diese Haufigkeiten aber bereits
Ausdruck von Entwicklungstrends sein koénnen, sind auch auf dieser Basis interessante Darstellungen zu gewinnen
(siehe Abb. 4 und 6). Andere Moglichkeiten mit Mittelwerten zu arbeiten, werden in dem Abschnitt Uber Cluster-
Analyse erlautert.

Um das Lesen der folgenden Abbildungen zu erleichtern wird auf die multivari at erzielte Gruppierung vor=
gegriffen. Es werden sieben Gruppen unterschieden, hier als 0TU (=operational taxonomic unit) aufgefalt. Diese
sind nahezu mit den sieben taxonomischen Einheiten bei MENSINK (1967)identisch. Die Benennung der OTUs mit

Namen der Planorbenreihe dient nur der Versténdigung und impliziert keine taxonomische Zuordnung. Zur besseren
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Erkennbarkeit in den Diagrammen ist jeder OTU ein Symbol zugeordnet (Abb. 2). Symbol-Kombinationen in manchen

Abbildungen deuten etwa entsprechend zusammengesetzte Schichtpopulationen an.

Name Symbol . Umgang IL Umgaing [I. umgcmg
ISt-
0TU Breite Hohe Breite  Hohe Wutst-
Breite HoOhe
kleini-
revertens Y 1 ' 1 1
oxystoma . 1 11 -
trochiformis A i 1 1 L 1 1
S
~planorbiformis” A 1 1 1 1 1 1
teinhei . . e !
steinheimensis . 1 1 1 1 1 1
supremus |:| 1 i 1 1 1 1
sulcatus [ | 1 1 1 1
aban WB0Q5 o a5 o 02) o (Mn

Mittelwerte der Cluster

Abb. 2: Aufgliederung der Daten in OTUs und Zuordnung der in den Abbildungen verwendeten Symbole.
3.1 Probleme der Ahnlichkeits-Koeffizienten und Standardisierungen

Die Wahl des zu benutzenden Ahnlichkeitsmalles sowie der anzuwendenden Standardisierung bzw. Transformie=
rung der Daten beinhaltet Probleme, die vorwiegend durch die Methode von "trial and error™ angegangen werden
muBten. Es wurden im wesentlichen drei verschiedene AhnlichkeitsmaBe verwendet, die jeweils unterschiedliche
Ergebnisse lieferten. Wahrend die Analyse canonischer Variate nur mit der einfachen Dispersionsmatrix (unkor=
rigierte Covarianz-Matrix) durchzufihren war, wurden fir die Hauptkomponenten, die Diskriminanz- und die
Cluster-Analyse auch die Korrelations-Matrix (die der Covarianz-Matrix normalisierter Daten entspricht) sowie
die Matrix der cosinus-Theta-Koeffizienten und die der Euklidischen Distanz verwendet.

Wahrend in der Hauptkomponenten-Analyse vor allem die cosinus-Theta-Koeffizienten (ein MaB, daB auf die
Winkel zwischen den MerkmalsVektoren der Einzel Individuen zurickgeht) die beste Trennung erlaubte, waren so=
wohl in der Diskriminanz- als auch in der Cluster-Analyse das AhnlichkeitsmaR der Euklidischen Distanz am
"erfolgreichsten”.

Diese Distanz ist definiert als

1
ij \ =1

wobei x” die k-te Variable am i-ten Objekt und die k-te Variable am j-ten Objekt ist.
Bei der Benutzung einzelner Ahnlichkeitsmatrizen war wiederum die verwendete Standardisierung der Daten
bedeutsam.

Von den Moglichkeiten: keine Standardisierung, Standardisierung (Normalisierung) auf Mittelwert = O,
Varianz = 1 und Standardisierung auf eine Variationsbreite von O bis 1 brachte die letztere meist die besseren

Resultate und wurde bevorzugt eingesetzt.



Fir diese Standardisierung, bei der der kleinste Wert einer Variationsbreite gleich 0, der grofRte gleich
1 gesetzt wird, ist es entscheidend, dal keine einzelnen Extremwerte innerhalb der Population das Bild ver=
falschen. Im Zuge der vorausgegangenen univariaten und multivariaten Bearbeitungen wurden solche Werte elimi=

niert.

3.2 Merkmals-Wertigkei t

Die hier verwendeten Variablen zeigten verschiedene Besonderheiten. Die Héhenwerte waren von der MeRtech=
nik her entweder positiv oder negativ, was bei gleichzeitigem Auftreten planispiraler und trochospiraier Ge=
hause in einer Schichtpopulation zu nichtssagenden Mittelwerten fihrt. Die anfanglich vorgenommene Transfor=
mierung der Werte in ausschlieBlich positive Zahlen wurde im Zusammenhang mit der Standardisierung auf Ein=
heits-Variationsbreite uberflussig. Die Variablen der Wulst-Entwicklung beinhalten eine schwer zu handhabende
Mischung von bindren Daten (Wulst/kein Wulst) und kontinuierlichen Daten (wenig Wulst/viel Wulst). Bei der
Berechnung der Ahnlichkeitsmatrizen wurde der stérende O-Faktor (kein Wulst) durch den Hilfsgriff eliminiert,
dal "0" jeweils durch eine sehr kleine, normal verteilte Zufallszahl ersetzt wurde, die sich deutlich von der
kleinsten gemessenen Einheit unterschied und das Rechnen mit Mull vermeidbar machte. Leider fuhrten diese
"dummy'-Werte zu Scheinkorrelationen der anderen Variablen mit den - eigentlich nicht vorhandenen - Wulstdaten
was wiederum den Korrelationskoeffizienten als Ahnlichkeitsmall einschrankte. Trotzdem hatten naturlich die
Wulstmerkmale die groRte Varianz aller Variablen und damit den groRten Einflul auf die Clusterbildung. An=
sonsten wurden die starken Unterschiede in der GroBenordnung der gemessenen Merkmale durch die $tandardisie=
rung ausgeglichen.

Die einzelnen Variablen sind in unterschied!icher Weise miteinander korreliert. Die hochsten - positiven
- Korrelationen treten zwischen den analogen Merkmalen beider Umgange auf, sowie zwischen den beiden Wulstmerk
malen. Deutlich negative Korrelationen treten zwischen der Wulstausbildung und der Hohenentwicklung besonders

des 2. Umganges auf.

Abb. 3: Korrelations-Diagramme der gemessenen Variablen in den einzelnen OTUs. Jede Achse reprasentiert die
Korrelation zwischen zwei Variablen (Namen sinngemaR abgekiirzt).
Symbole wie in Abb. 2.
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Auf Grund der Korrelationen ist keine Variable als Uberflissig anzusehen (mit Ausnahme vielleicht der
Wulsthodhe). Bei der Hauptkomponenten-Analyse stellen jedoch die ersten 3 Hauptkomponenten 95 bis 99% der Ge=
samtvarianz, so daf letztlich von nur drei unkorrelierten Variablen ausgegangen werden mifte.

Um die Wertigkeit einzelner Variablen zu erfahren» wurden verschiedene Analysen mit unterschiedlichen
Variablen-Kombinationen durchgefihrt. Gruppierungen miften unabh&ngig sein von der Zahl der verwendeten Varia=
bien, solange die gemessenen Variablen Uberhaupt gruppenspezifische Merkmale darstellen. Beim Vergleich der
Gruppierungen mit und ohne Wulstdaten wurden tatsachlich grundsatzlich &hnliche Cluster erreicht, auch wenn
die Assoziierung einzelner Gruppen zueinander stark verschieden war (siehe unter Cluster-Analyse).

3.3 Hauptkomponenten-Analyse

Dies haufig eingesetze Verfahren beruht auf der Ldsung eines Eigenwertproblems. Aus einer Matrix (S) von
Annlichkeitskoeffizienten zwischen entweder m Variablen (mxm-Matrix,R-mode-Technik) oder n Individuen (nxn-
Matrix, Q-mode-Technik) werden die maximal m bzw. n nicht trivialen Losungen X ” der Detenninanten-Glei=
chung

|s - X 11 = o

errechnet (I ist eine nxn bzw. mxm Einheitsmatrix).

Zu jedem Eigenwert X . gehdrt ein Eigenvektor a”, der sich aus dem Ansatz
¢ - XD a-o0

bestimmen 1&B3t.

Die Eigenvektoren bestimmen die Raumlage der aufeinander senkrechtstehenden Achsen von der Lénge X eines
m-  bzw. n-dimensionalen Raumes. Die durch einen Eigenwert ausgedrickte GroRe gibt den durch diese Richtung
vertretenen Anteil an der Gesamtvarianz an. Die Summe aller Eigenwerte und Eigenvektoren dargestellten Achsen
kann man aus den Ursprungsvariablen neu kombinierte Variable (hdufig auch Variate genannt) sehen. Im Gegen=
satz zu den urspringlichen Variablen sind diese Variate nicht miteinander korreliert und man kann aus ihnen
die Zahl von unabhangigen Dimensionen ersehen, die die Gesamtvarianz bzw. einen wesentlichen Teil davon er=
klaren. Mit Hilfe der Eigenvektoren a lassen sich die an einem Individuum gemessenen Merkmalswerte X. "iUber=
setzen™ in die Ausdrucksform der Hauptkomponenten

- [ ] E v,

Dabei wird jedes Individuum nicht mehr durch die m Variable sondern nur noch durch die wesentlichen
r < m Hauptkomponenten reprasentiert.

Die Ausfihrung dieser Analyse kann zu einer betrachtlichen Datenreduktion fihren und empfiehlt sich be=
sonders zur Beurteilung der Variablen (R-mode). Fir eine echte Q-mode Analyse sind jedoch kaum zu realisie=
rende Speicherkapazitéten notwendige gleichzeitig sind bei den vielen Rechenoperationen Rundungsfehler in der
GroRenordnung der Ergebnisse nicht auszuschlieRen.

Im vorliegenden Fall wurden R- und Q-mode Hauptkomponenten Analysen nur mit den Mittelwerten der 49
Schichtpopulationen durchgefuhrt. Das Ergebnis entspricht weitgehend dem in Abb. 4 dargestellten Bild einer
Analyse canoni scher Variate.

3.4 Diskriminanz-Analyse

Bei diesem Analyse wird eine Funktion - die Diskriminanz-Funktion - gesucht, die zwei zu unterscheidende
Gruppen moglichst optimal trennt. Sie wird aus der Formel

Y =[xt " x21" S1X
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errechnet, in der - xNj1 der transponierte Vektor der Mitteiwerte-Differenzen beider Gruppen ist,
S 1 die Inverse der sog. vereinigten (pooled) Dispersionsmatrix der Proben und X ist ein Vektor von Variablen.
Oer Vektor von Koeffizienten a der Diskriminanz-Funktion ergibt sich nach

Durch Einsetzen von a in eine Formel der Form

R = al s 1 + a2 2 + am n
erzielt man die sog. "discriminant scores™ oder Diskriminanz-Werte. Wird kp = x* (Mittelwerts-Vektor der
1. Gruppe) bzw. = XxM gesetzt, erhalt man die GroBe D2 oder "Mahalanobis Distance" die den multiva=

riaten Abstand der Zentren beider Gruppen im m-dimensionalen Raum angibt.

Diese Technik erlaubt es, fir zwei schwer zu unterscheidende Gruppen eine exakt definierte, optimale
Trennung zu erreichen,ferner kann man neu einzuordnende Individuen durch Einsetzen ihrer MeBwerte in die Dis-
kriminanzfunktion der einen oder anderen "Population™ zuordnen.

Ein Nachteil der Methode ist, daB die Gruppen a priori definiert sein missen und dal jeweils nur paarwei=
se Vergleiche stattfinden. Dennoch ist dies wie weiter unten noch dargestellt wird, eine leicht und erfoig=

reich einzusetzende Methode innerhalb numerischer Taxonomie.
3.5 Analyse canonischer Variate

Diese Methode, die BLACKITH & REYMENT (1971:38) ausfuhrlich darstellen, vereinigt in gewisser Weise die
Methoden von Hauptkomponenten- und Diskriminanz-Analyse. Im Gegensatz zur Hauptkomponenten-Analyse konnen
mehrere Gruppen gleichzeitig verglichen werden. Es wird - vereinfacht ausgedriickt - das Achsen-Schema einer
die k Einzel-Punktwolken im kxm-dimensionalen Raum "umhillenden”™ Funktion berechnet. Auf diese canonischen
Achsen, die auf einander senkrecht stehen, werden die Werte der einzelnen Gruppen-Punktwoiken projiziert. Die
Einzel-Punktwolken, die im Idealfall die Form von m-dimensionalen "Rotationsellipsoiden” haben, liegen mit
ihren Hauptachsen nicht parallel. Die langste Achse der Umhillenden ist in die Richtung der sich aus dem Ein=
zelvarianzen ergebenden groften Varianzanteils gestreckt. Die zweitléngste Achse, kennzeichnet die Richtung
des zweitgrofiten Anteils der Gesamtvarianz usw. Damit sind neue Variable definiert, die canonischen Variate,
die in etwas unscharferer Weise als bei der Hauptkomponenten-Analyse aus den urspringlichen Variablen linear
kombiniert sind. Der Vorteil dieser Methode ist, dal die Gesamtvarianz eines ganzen Kollektivs von Einzel=
gruppen in unkorrelierte Variate aufgliederbar ist. Der Zusammenhang der canonischen Variate mit den urspring=
liehen Variablen kann aus der Zusammensetzung der zu den Variaten gehdrigen Eigenvektoren abgelesen werden.
Mathematisch handelt es sich um die Losung der Determinantengleichung

le - zw] =o

in der B die Dispersionsmatrix zwischen den k Gruppen (k x k), W die vereinigte Dispersionsmatrix innerhalb
der k Proben mit m Variablen (m x m) darstellt; z sind die latenten Wurzeln (Eigenwerte) der Gleichung und

die ihnen zugeordneten latenten Vektoren t werden aus der Gleichung

® - zmM) t = 0
bzw. standardisiert als canoni sehe Achsen u aus

o {tA Y2
errechnet.

Das von BLACKITH & REYMENT 1971 publizierte Computer-Programm, das hier benutzt wurde, liefert als Neben=
Produkt der Homogen!tatsprifung der Einzel-Gruppen auch eine vereinfachte Hauptkomponentenanalyse jeder betel=
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ligten Einzelgruppe. Das ist fir die Beurteilung der wechselnden Achsenlagen von groRem Wert. Meist sind mit
2 oder 3 der canoni sehen Variate bereits Uber 90% der Gesamtvarianz reprasentiert. Nach BLACKITH & REYMENT
kénnen ubrigens auch noch kleine Varianz-Betrége fir Unterscheidungen einzelner Gruppen erfolgreich herange*
zogen werden.

Diese Analysenart wurde an dem vorliegenden Material in verschiedenerlei Art eingesetzt. Einmal wurde
das gesamte Datenmaterial simultan bearbeitet (was mit geringerem Rechenaufwand als eine Q-mode Hauptkomponen=
ten-Analyse verbunden ist). Es zeigte sich, dall das Ergebnis - zumindest der groRten Achsen - weitgehend iden=
tisch ist mit dem, das auch der Hauptkomponenten-Analyse gewonnen wurde. Abb. 4 zeigt die Darstellung der 1.
und 2. canonischen Variate fur (fast) alle Schichtpopulations-Mittelwerte.

Abb. 4: Analyse canonischer Variate. 47 Schichtpopulationen, 6 Variable; das kleine Diagramm rechts oben zeigt
die Besetzung der 1. und 2. canonischen Variaten mit den wichtigsten Variablen (hochste Werte der
jeweiligen Eigenvektoren). Symbole wie in Abb. 2.

Die zeitliche Aufeinanderfolge der einzelnen Gruppen ist durch Pfeile angedeutet; die Zusammensetzung der
Gruppierungen - aus anderen Analysen ermittelt - ist durch Symbole ausgedrickt. Es zeigt sich dabei ein selt=
samer "Kreisverkehr™ in der Aufeinanderfolge. Dominierend sind in dieser Darstellung die Variablen Wulstbreite
im 2. Umgang (sie beeinflulRt die 1. canonische Variate besonders stark) und die Hohe im 1. Umgang (sie hat den
groten Anteil an der 2. canonischen Variaten). Auffallig ist die perlschnurartige Anordnung der Probenpunkte
in dieser Darstellung mit “Knoten" in den Bereichen morphologischer Uberlappung. Die Untrennbarkeit der im
Profil tieferen Proben (0, 1, 4) mit "G. klerni" von den relativ jingeren Proben (35-42) mit “G. revertens"

kommt bereits bei diesem Verfahren deutlich zum Ausdruck. Auch die Hinzunahme weiterer canonischer Variate
erlaubt keine Abtrennung. Die anderen Proben, die diese Form enthalten, sind durch das gleichzeitige Vorkommen

anderer Morphotypen aufgrund der Mittelwertsbildung abgesetzt.
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Eine andere Anwendung der Analyse canonischer Variate erlaubt es, eine "Cluster-Analyse" der einzelnen
Schichtpopulationen durchzufihren. Es wurden dabei jeweils nur wenige, einander ahnliche Proben aus kleinen
Profi labschnitten gleichzeitig betrachtet. Durch die Ahnlichkeit der Variabilitat der einzelnen Proben wird
eine "Parallellage" der Punktwolken im multivariaten Raum erreicht. Aus dieser Verringerung der Varianz gegen
Uber der Gesamtanalyse resultiert eine grolere Trennscharfe. LaRt man die auf die Individuen riickgerechneten
Werte der canonischen Variate stichprobenweise ausplotten, ergibt sich ein gutes Bild der Homo- bzw. Hetero=
genitat innerhalb der Probe (Abb. 5). Durch Ubereinander- Projizieren von aufeinanderfolgenden Proben kann man
die zeitlich bedingte Veranderung verfolgen. Extremwerte und falsche Daten kdnnen mit dieser Methode leicht
erkannt werden. Ihr Vorhandensein beeinflult aber gleichzeitig die Ausrichtung der canonischen Achsen. Die
relative Instabilitat dieser Achsen in Abhéangigkeit von beteiligten Proben und Einzeldaten ist ein gewisser

Nachteil dieser Methode.

I |
" 5.60 -5.20 -4.80 -4.40 -4.00 -3.60 -3.20 ~ -2.80 -2.40 -2.00 -1.60
CANONICAL VARIATE NO 2

Abb. 5: Computer-Plot der Werte der 2. und 3. canonischen Variaten fir die Individuen einer Schichtpopula=
~ tion. Das kleine Diagramm verdeutlicht die zugehorigen Eigenvektoren, aus denen auf die Bedeutung
einer canonischen Variate geschlossen werden kann.
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4. CLUSTER-ANALYSE

Im Gegensatz zu den bisher beschriebenen Methoden kann man Gruppierungen durch hierarchische Gliederung
der Ahnlichkeits-Koeffizienten erreichen.

Es gibt eine Vielzahl von Verfahren diese Gruppierung durchzufiihren (ANGERBERG 1973). Hier wurde die
"unweighted pair group®-Methode bevorzugt. Aus einer Matrix von Ahnlichkeitskoeffizienten werden Paare mit
jeweils groRter Ahnlichkeit gesucht; nach Bildung eines Clusters werden die Ahnlichkeits-Koeffizienten der
beteiligten Einzelwerte unter Beriicksichtigung deren Anzahl gemittelt. Die entstehende hierarchische Ordnung
kann als sog. Dendrogramm gezeichnet werdend

Bei jedem Cluster-Verfahren entstehen Verzerrungen der urspringlichen Koeffizientenwerte. Man kann diese
Verzerrungen messen, indem man aus dem Dendrogramm eine Ahnlichkeitsmatrix zurickgewinnt und sie mit den Aus=
gangs-Koeffizienten korreliert. Je hoher die Korrelation zwischen beiden Matrizen, desto besser ist die Ab=
bi 1dung der Ausgangsmatrix durch das Dendrogramm. Diese cophenetische Korrelation ist beim verwendeten Ver=
fahren durchweg zwischen 0.75 und 0.9, also ausreichend gut.

Anfangs wurde ein Cluster-Diagramm unter Verwendung der Mittelwerte der 49 Schichtpopulationen herge=
stellt (Abb. 6). Da die Stichproben in sich nicht homogen sind, ist eine klare Trennung einheitlicher Taxone
so nicht zu erreichen. Eine Alternative zu dieser Methode ware, die Einzelwerte des gesamten Materials in
einem Gang zu clustern, was aus rechentechnischen Grinden nicht moéglich ist.

Abb. 6: Dendrogramm aus den Mittelwerten von 6 Variablen aus 49 Schichtpopulationen der Gyraulus-Gruppe.
Symbole wie in Abb. 2.

Erfolgreich erwies sich schlielflich ein Verfahren, mit dem die Datenfulle auf relativ wenige statistische
Kennzahlen reduziert werden konnte, die jedoch jeweils homogene Gruppen reprasentierten. Dazu wurde fur jede
einzelne Schichtpopulation einer Cluster-Analyse durchgefihrt und jeweils die funf unahnlichsten Cluster nach

Da das verwendete Programm (McCAMMON & WENNINGER 1970) nur mit einer Ausgabemdglichkeit des Dendrogrammes
auf dem Calcomp-Plotter ausgeristet war, wurde eine Subroutine fir dieses Programm geschrieben (siehe An=
hang), die ein gleichwertiges Dendrogramm auch auf dem Schnelldrucker erstellt.
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ihren statistischen Kenndaten hin gepruft. Zur Beurteilung der Zahl der sinnvollen Cluster wurde nach einem
von OXFORD (1976) beschriebenen Verfahren fir jedes Dendrogramm die Redundanz- und Ahnlichkeits-Kurven berech
net. Mit Hilfe dieser Werte sowie nach Signifikanz-Tests der statistischen Kennzahlen der einzelnen Cluster
und der "subjektiven" Auswertung des Dendrogram® wurden ggf. benachbarte Gruppen wieder zusammengefalt. Pro
Schichtpopulation wurden zwischen 2 und 5 Subclustern behalten. Das Ergebnis bleibt auch dasselbe, wenn kei=
nerlei Clusterauswahl stattfindet, sondern jeweils alle maschinell bestimmten Subcluster weiter verarbeitet
werden. Damit erdffnet sich eine Moglichkeit, die durch dieses Verfahren erreichte Datenreduktion zu automa=
tisieren. Die maximale Zahl von zu beriicksichtigenden Subclustern ergab sich aus der Kenntnis des Materials,
und aus den Dendrogrammen. Da ein Rechenprogramm die statistischen Kenndaten der signifikanten Cluster jeweil
berechnete und auf Lochkarten ausgab, war die weitere Bearbeitung dieser Werte einfach. Diese statistischen
Zahlen lieRen innerhalb jeden Subclusters auf minimale Varianz und Normalverteilung schlielen. Die multivaria
te Variationsbreite jeder Schichtpopulation war also in homogene Subpopulationen aufgeteilt; je groBer die
urspringliche Varianz bzw. Heterogenitat einer Schichtpopjjlation war, desto mehr Subcluster muBten beriick=
sichtigt werden.

Diese Trennung der Schichtpopulationen in Subcluster und die vorher beschriebene Clusterung aufgrund der
Analyse canonischer Variate ergab weitgehend Ubereinstimmende Gruppierungen. Das Ergebnis der Cluster-Analyse
ist jedoch mit weitaus geringerem Arbeitsaufwand zu erreichen und fihrt direkt zu einer Datenreduktion ohne
Veréanderung der Datenstruktur.

Im vorliegenden Fall wurden aus den 49 Schichtpopulationen 127 Subcluster gewonnen. Mit den Daten der
Subcluster wurde eine erneute Cluster-Analyse durchgefiihrt, die eine klare Trennung in sieben OTUs ergab
(Abb. 7): Drei Hauptgruppen (mit Wulst, planispiral; mit Wulst, trochospiral; ohne Wulst, planispiral) waren
in je 3 bzw. 2 Untergruppen gegliedert, die auf unterschiedliche Proportions-Verhdltnisse zuriickgehen (siehe
Abb. 2).

Es lassen sich die statistischen Kennzahlen und Haufigkeitsverhaltnisse der Subcluster auf vielfaltige
Weise darstellen und ausdeuten. Damit bleibt standig die Verbindung zu den Ausgangsdaten gewahrt. Hier wurde

Abb. 7: Dendrogramm aus den Mittelwerten von 6 Variablen aus 127 Subclustern der 49 Schichtpopulationen der
Gi/rauZus-Gruppe. Symbole wie in Abb. 2; Kennzeichnung der einzelnen Subcluster in Abb. 8.
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als Beispiel eine Darstellung gewdhlt (Abb. 8), in der die Mittelwerte von 2 Variablen der 127 Subcluster mit
einem Haufigkeitsdiagramm der OTUs kombiniert ist. Diese Darstellung zeigt klar die Aufeinanderfolge bzw.
Gleichzeitigkeit der einzelnen OTUs und die morphologische Entwicklung.

Diese Entwicklung sowie die taxonomischen und phylogenetischen Folgerungen werden in der zusammenfassenden
Darstellung beschrieben.

Aus Abbildung 8 geht auch recht gut die Schwierigkeit hervor, die Wulstdaten kontinuierlich zu behandeln,
da Zwischenwerte, d.h. Anndherungen an Null praktisch fehlen (bzw. solche Werte nicht mehr meBbar waren).
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Abb. 8: Strati graphische Anordnung der Mittelwerte von 2 Variablen aus 127 Subclustern (von links nach
rechts) und die Haufigkeitsverteilung der zugrunde gelegten 7 OTUs. Symbole wie in Abb. 2.

Um die Wertigkeit der Wulst-Merkmale zu prifen, wurde das gleiche Cluster-Verfahren auch ohne Wulstdaten
durchgefiihrt. Abb. 9 zeigt eine Gegenuberstellung der Ergebnisse. Zum Vergleich ist auch die Clusterung der
gesamten Schichtpopulationen eingezeichnet.

Links ist die Clusterung mit 6 Variablen, rechts die mit 4 Variablen angetragen; unten das Dendrogramm
der Schichtpopulationen. Von je zwei zusammengehdrigen éellen der Graphik gehort die obere zu dem 6-Variablen-
Dendrogramm, die untere zu dem mit 4 Variablen. Jedes Symbol steht fiir ein Subcluster. Ein Schnitt durch das
Diagramm von unten nach oben kennzeichnet also die Aufgliederung der Schichtpopulationen (unterste Zeile) in
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Subcluster. Die Definition der OTUs geht vom 6-Variablen-Dendrogramm aus. Subpopulationen, die beim 4-Varia=
bien Versuch anders eingestuft wurden als im 6-Variablen-Dendrogramm, sind entsprechend gekennzeichnet.

Zuordnung der Einzel-Cluster
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Abb. 9: Vergleich von Cluster-Zuordnungen der 127 Subcluster auf der Basis von Mittelwerten von 6 Variablen
(mit Wulstdaten, jeweils obere Zeile) bzw. 4 Variablen (ohne Wulstdaten,jeweils untere Zeile).
Unterste Zeile: Clusterzuordnung der 49 Schichtpopulationen nach Mittelwerten von 6 Variablen.

Symbole wie in Abb. 2.

Es zeigt sich, daf die Gruppenerkennung bei beiden Verfahren sehr ahnlich ist. Die durch A , A und
#  gekennzeichneten OTUs stimmen in beiden Verfahren genau Uberein. Schwierigkeiten der Gruppenerkennung
ergeben sich in erster Linie bei den OTUs, die im 6-Variablen Verfahren durch die Wulstlosigkeit eindeutig
abgesetzt sind, im 4-Variablen-Verfahren aber in ganz enge Nachbarschaft ricken ( O ,*e* ,0) . Die durch
das gemeinsame Merkmal "Wulstlosigkeit” erzwungene Ahnlichkeit von # und O im 6-Variablen Dendrogramm
erweist sich als &auBerst fragwirdig, wenn man das Ergebnis des 4-Variablen Tests daneben stellt, in dem sich

# und m als sehr ahnlich herausstellen.

Kein Verfahren erlaubt eine Trennung von G. kleini (Pop. 0-9) und G. revertens (Pop. 31-42). Deshalb
werden diese beiden Formen als einheitliche OTU behandelt (0), obwohl sie wegen ihrer jeweiligen Stellung in
der Abfolge der "Planorben™ des Steinheimer Beckens bisher als selbststandige Taxone aufgefalt werden (MEN=

SINK 1967).
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5. KOMBINATION VON CLUSTER- UND DISKRIMINANZ-ANALYSE

Mit den durch die Cluster-Analyse definierten OTUs, bzw. mit den Mittelwerten der Subcluster nach OTUs

geordnet kann man erneut eine Diskriminanz-Analyse ausfihren, bei der paarweise die einzelnen OTUs durch ei=
ne Diskriminanz-Funktion getrennt und ihr Abstand (Mahalanobis Distance, D) berechnet wird.

M kariable (ohne Wulst)
[N
O-TMD
#-0-
(D- -0
0-#0
—H- )
150 100 50 100 200 00 r

Abb”__10: Mahalanobis-Distance-Diagramm der 7 OTUs nach 6 Variablen (rechts) und 4 Variablen (links).

Im
unteren Diagramm sind die Absténde zwischen je zwei OTUs angegeben, aus denen das "Verwandtschafts-
model 1" dariber angenahert konstruiert ist. Symbole wie in Abb. 2.
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Ninmt man diese Abstande zwischen den Zentren der einzelnen OTUs zur Grundlage der Konstruktion eines
Rhnlichkeits-Diagranmes (Abb. 10) so werden die je nach Verwendung der Wulstdaten unterschiedlichen "Verwand®
schafts-Verhédltnisse" besonders deutlich.

Eine Entscheidung tber die Wertigkeit dieser Merkmale in phylogenetischer Hinsicht kann aus einer der=
artigen Analyse nicht abgeleitet werden. Es wird aber offensichtlich, dalR die Auswahl von Variablen einen
gravierenden Einfluf auf das Ergebnis multivariater Statistik hat und dal auf diesen Punkt bei der Bearbeit
tung eines derartigen Problems besondere Sorgfalt zu verwenden ist.

Eine weitere Moglichkeit, die Diskriminanz-Analyse bei bereits klar getrennten Gruppen zu verwenden, be=
steht darin, die Daten der Subcluster in die Diskriminanz-Funktion einzusetzen und aus den profilmaRig ge=
ordneten Werten ein ""Entwicklungsbildl zu erhalten. Ein Beispiel soll das verdeutlichen.

Abb. 11 zeigt die Aufeinanderfolge der vereinigten OTUs "kleini-vevevtens (O ) + “steinheimensis” (V )
gegen die OTU “sulcatus™ (m ). Auffallig ist die sinusformige Aufeinanderfolge der Haufigkeitsmaxima mit
deutlicher Annaherung der Diskriminanz-Werte im Bereich der zeitlichen Uberlappung. Das abweichende Verhalten

von Schichtpopulation 13 verdient dabei besondere Beachtung.

Abb. 11: Diskriminanz-Werte der OTUs "kleini-revertens” (0) + “"steinheimensis" (\/ ) gegen “"suloatus (] ).
———1--Die GroRe der Kreisdurchmesser ist proportional der Anzahl der Individuen je Subcluster.
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6. METHODISCHE FOLGERUNGEN

Neben den mathematisch aufwendigen multivariaten Methoden der Hauptkomponenten-Analyse und &hnlicher auf
Eigenwertproblemen aufgebauten Verfahren wird hier eine Methode wiederholter Cluster-Analyse an einem Bei=
spiel demonstriert. Die Methode ist gut geeignet, heterogene Stichproben in homogene Einheiten aufzugliedern,
die ihrerseits durch erneutes Clustern zu OTUs zusammengefalt werden konnen. Der Bezug zu den Ausgangsdaten
bleibt wahrend der Analyse erhalten.

Die Mdglichkeit, auch ein groRBes Datenmaterial in kleinen Abschnitten mit kurzen Rechenzeiten bearbeiten
zu konnen, ist bei Uberlasteten Rechenzentren ein Argument, das bei der Auswahl von Methoden zu beriicksich=
tigen ist.

Bei der Planung biometrischer Vorhaben ist es zu empfehlen, vor Beginn der eigentlichen Datenerfassung
mit Hilfe einer Pilotstudie methodische Mdglichkeiten auf ihre Verfigbarkeit und Einsetzbarkeit hin auszu=
testen. Kein multivariates Verfahren kann auf "Anhieb" optimale Ergebnisse liefern und einzelne Analysenarten
sind meist auf das spezifische Problem hin anzupassen. Wahl der Datentransformation und -Standardisierung,
Auswahl der Ahnlichkeitskoeffizienten u.a. sind fir das Ergebnis oft &hnlich ausschlaggebend, wie die Wahl
der Methode selber. Eine Pilotstudie an einem kleinen aber repasentativen Material wirde aber vor allem die
Moglichkeit bieten, nur wirklich relevante Variable auszuwdhlen. Aus moglichst allen me- und zadhlbaren Va=
riablen eines Objektes sind redundante Merkmale mit Hilfe von Korrelations- und Eigenwert-Analysen meist
unschwer zu ermitteln. Varianz- und Cluster-Analysen geben Auskunft Uber die Homogenitét des Materials und
Uber die Wertigkeit von Variablen in diesem Zusammenhang. Die eigentliche Datenerfassung und anschlielRende
Analyse des Materials kann dann gezielt an ausgewahlten Merkmalen und auf das Problem hin angepafiten stati=
stisehen Verfahren zeitlich und methodisch optimiert werden.

Von ihrer Anlage her eignen sich statistische Verfahren am besten zum Testen, genauer Ablehnen von Hypo=
thesen. Die Annahme von Hypothesen erfolgt immer nur mangels ausreichender Evidenz fiir das Gegenteil. So ware
es z.B. verfehlt, phylogenetische und systematische Zusammenhdnge aus statistischen Ergebnissen allein ablei=
ten oder beweisen zu wollen. Jede statistische Methode kann nicht mehr sein als ein Werkzeug, mit Hilfe dessen
Daten geordnet, versteckte Information verdeutlicht und mittelbar gemacht werden kann und durch das Mittel
bereitgestel It werden, ein erzieltes Ergebnis gegen den Zufall abzuwagen. Ob beispielweise die aus dem unter=
suchten Datenmaterial abzuleitende Identitat der in der OTU 'klernt-revertens' (0 ) vereinigten Gehause
wirklich besteht, ist durch die Daten nicht zu entscheiden. Nur, eine Trennung ist aufgrund des vorliegenden
Datenmaterials nicht méglich. Ob die "Verwandschaft" zwischen den Gruppierungen, wie sie sich aus den Analysen
quantifizieren lakt, eher auf der Grundlage von Wulstmerkmalen oder aber auf der von Spiralmerkmalen "richtig"
ist, ist gleichfalls von der Datenseite her nicht anzugeben.

Wie die n Wurzeln einer mathematischen Gleichung n-ter Ordnung jede fir sich richtig ist und doch nur ei=
ne Teilldsung darstellt, sind die vielen moglichen Ergebnisse statistischer Untersuchung nur "Angebote",
Lésungsmoglichkeiten,die der sichtenden Wertung eines notwendigerweise subjektiven Bearbeiters bedirfen,um

angenommen oder verworfen zu werden.
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7. ANHANG

7.1  Verwendete Programme

Hauptkomponenten-Analyse und Programm FANAL (Autor: WALGER, Kiel, unpubl.)
Faktoren-Analyse mit Erganzungen.

Analyse canonischer Variate Program CANVR 2 (Autor: BLACKITH & REYMENT, 1971).
Diskriminanz-Analyse ProgrammbibiiotheK des Rechenzentrums

der Ruhr-Uni versi tat Bochum sowie Verwendung
von Teilen des Programmes DISCRM (Autor:
DAVIS, 1973) mit Erganzungen.
Dendrograph-Programm von McCAMMON & WENNINGER
1970, Uberarbeitet von SIEHL (1971) mit

Cluster-Analyse

Erganzungen.

Die Rechenarbeiten wurden auf der Telefunken TR 440 des Rechenzentrums der Ruhr-Universitdt Bochum aus=

gefihrt.
7.2  Computer Subroutine zur Ausgabe von Dendrogrammen auf dem Schnelldrucker

Eine FORTRAN IV - Subroutine PLOTD, passend zu dem Dendrograph-Programm von McCAMMON & WENNIGER (1970)
wird hier vorgestellt. Sie erstellt mit den Vorgaben des Programmes ein Dendrogramm auf dem Schnelldrucker,
das dem im Programm Dendrograph implementierten Plotter-Programm DENDRO gleichwertige Ergebnisse liefert
(von den dort vorgesehenen individuellen seitlichen Absténden abgesehen). Durch Verwendung dieses Programmes
last sich der Ausgabe-Engpal® des Plotters umgehen, was bei haufiger Anwendung fast unumganglich ist. AuRer=
dem kann mit dem Schneildrucker-Dendrogramm eine Vielzahl von Daten problemlos mit ausgegeben werden, was
beim Plotter aus Zeitgrinden entfallt. PLOTD wird am besten direkt nach Ende der "main loop” des Programms
von McCAMMON & WENNINGER aufgerufen und das Programm wird danach durch Sprung zum End-statement beendet.

Aufruf Call PLOTD (WIGR, NP, IORD, NAME, A, KSS, M, MI)

Das Programm kann ohne Schwierigkeiten auch in anderen Clusterprogrammen implementiert werden, falls die

durch die Definition der Ubergabeliste geforderten Voraussetzungen gegeben sind.

Die Parameter der Ubergabeliste sind wie folgt definiert:

WIGR Dimension (MI); AhnlichkeitskoefFfizienten geordnet in Reihenfolge des Dendrogramms (es wird von
"grokte Ahnlichkeit = 0" ausgegangen; das Programm enthalt Optionen, um z.B. Korrelationsmatrizen
entsprechend umzuformen; siehe unter KSS).

NP Dimension (MI); Feld der Ordnungsnummern (enth&alt urspringliche Reihenfolge der Einzelwerte).

10RD Dimension (MI); Clus ter-level in Reihenfolge des Dendrogramms; hochster level entspricht

geringster Ahnlichkeit.
NAME Dimension (2, MI); 2-dimensionales Feld fir Probennahmen; Feld kann auch unbesetzt sein.

A Dimension (18); Feld fir Titel (A-Format); Feld kann auch unbesetzt sein; A ist im publizierten
Programm von McCAMMON & WENNINGER nicht enthalten.
KSS Angabe der Verwendeten Koeffizienten-Matrix:
0 Euklidische Distanz 1 Korrelationskoeffizienten {transformiert)
-1 cos-Theta-Koeffizienten (transformiert) 2 nicht transformierte Korrelationsmatrix
-2 nicht transformierte cos-Theta-Matrix
KSS muR vor Aufruf von PLOTD definiert werden.
M Zahl der Objekte
M1 M+ 1
Verwendete Unterprogramme: Subroutine AUSS

Verwendete Funktionen: Function SEARCH (Teil des Programmes von McCAMMON & WENNINGER).
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Notwendige Dateien: PLOTD schreibt in eine vorher zu kreierende sequentielle Datei mit der logischen

Geréate Nummer 2 (Variable NAH In PLOTD); durch Drucke-Befehl ergibt deren Inhalt das Dendrogramm.

Begrenzungen:

In der vorliegenden Form 1st PLOTD auf 150 Objekte begrenzt. Bei groferem MI muR3 die Di

mension von KON in Zeile 10 und der Schleifenparameter In Zelle 11 entsprechend verandert werden.
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SUBROUTINE PLOTD(WIGR, NP* I0ORD* NAME« A« KSS« M« M1 )

ERZEUGT DENDROGRAMM AUF SCHNELLDRUCKER (LINDENBERG*1976)
PLOTD SCHREIBT IN EINE VORHER ZU KREIERENDE DATEI MIT DER
LOGISCHEN GERAETENR. 2 . ZUR AUSGABE DRUCKE-KOMMANDO
REAL NAME

INTEGER SEARCH

DIMENSION AUS (113), JJ(10),KI1(10)* 11Z(10)

DIMENSION WIGR(M1 )«NP(M1 )* IORD(MI ), NAME (2, Ml )«A<18)
DATA BLANK, STERN, WAAG, SENK/® * * 17/

LOGICAL PIPI,PAPA,TOT* ABST,POPO,KON<150)* BERG *PEPE* PAPE
DO 12 I * 1150

KON (1) » .TRUE.

IFC IABS(KSS). NE. 2) GOTO 13

DO 14 1 * 1,M

IFQWIGR(1). GT. 1L > WIGR(I) » L

WIGR(I) * ARCOS(WIGRd))

KSS * KSS/2

CALL AUSS(AUS*1,113,BLANK)

NAM * 2

ML > M-I

IORD(M+1> * O

WIGR(M+1 ) « O.

IH * SEARCH<IORD,MI)

TOTY « WIGR(IH)

TOTO * TOTY

IF(KSS. NE. 0) TOTO » COS(TQTY)

SCAY * 112_ /TOTY

WRITE(NAM, 11) (A(D), 1*1, 18)

FORMAT (1H1,5X, 18A4)

IF(KSS) 2015,2016,2017

WRITE(NAM, 2005)

GOTO 2018

WRITE(NAM,2006)

GOTO 2018

WRITE(NAM, 2007)

WRITE(NAM,2019) TOTO

WRITE(NAM, 121)

FORMAT (1HO, 30X, "FINAL RESULTS"//" NUMBER", IX, "SIMIL. "2X,

1"0ORDER®" SX*NAME®)

KS * NP(1)

FORMAT(IH ,"GERINGSTE AEHNLICHKEIT = "F6. 4)
IWGR * (WIGR(2)*SCAY)+1.

CALL AUSS(AUS, 1, IWGR-1, WAAG)

AUS(IWGR) * SENK

WRITE(NAM, 81) KS, (NAME(L, KS),L»l, 2), AUS
FORMATdH , 14* 20X, 2A4, 4X, 17, 113A1)
Kill » 0

1Z » 0

KO - 1

IBERG * 1

TOT * _TRUE.

PAPA * _TRUE.

BERG * _TRUE.

DO 4020 MO = 1,10

KI(MO) * M

JJ(MO) * Ml

1zmo) * 1

DO 3000 I » 2,M

WIGK * WIGRd)

IF(KSS. NE. 0) WIGK * COS(WIGRd))

IWGR * (WIGRd )*SCAY>+1.

IWGR2 * (WIGR(I+1)*SCAY)+1.

CALL AUSS(AUS, 1,IWGR-1, BLANK)

KS * NPd)
IF(IORD(1 >.GT. 10RD(1+1))GOTO 2500
ABST » .TRUE.

AUSCIWGR)  * SENK
AUS(IWGR2)  * SENK
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690 IF(PAPA)  GOTO 2040

700 IF< IWGR2. LT. 1Z. OR. IZ. EQ. 1) GOTO 2040
710 CALL AUSS(AUS, IWGR+1* 1Z-1*WAAG)

720 GOTO 2900

730 2040 IF ( NOT. KON <1+1)) GOTO 2900
740 CALL AUSS(AUS; IWGR+1* IWGR2-1*WAAG)

750 2900 WRITE(NAM* 181) WIGK*I0RD<I)*AUS
760 181 FORMAT<IH 5X* F8. 4, 5Xi 13, 15Xi "I"* 113A1)

770 CALL AUSS(AUS* I* IWGR-1* WAAG)

780 IF (PAPA) GOTO 2050

790 IF (IWGRZ. LT. I1Z. OR. IZ. EQ. 1) GOTO 2050
800 CALL AUSS(AUS*IWGR+1*1Z*BLANK)

810 AUS(1Z) = BLANK

820 GOTO 2086

830 2050 CALL AUSS(AUS*IWGR+I* IWGR2-1*BLANK)
840 2086 WRITE(NAM* 81) KS* (NAME(L* KS)*L-1* 2), AUS

850 PAPA = _TRUE.

860 GOTO 3000

870 2500 CONTINUE

880 IFC NOT. ABST)  GOTO 2060

890 WRITEENAM*85)  AUS

900 85 FORMAT(IH 36X,"1-, 113A1)

910 WRITE(NAM*85)  AUS

920 ABST = .FALSE.

930 2060 PIPI = .TRUE.

940 POPO = .TRUE.

950 AUS(IWGR) « SENK

960 IF(WIGRU). EQ. TOTY)  TOT = FALSE.
970 IFCI. EQ. M) GOTO 2077

980 IF (IBERG. EQ. 1. OR .NOT. PAPA) GOTO 4040
990 D04030 MO = 1*IBERG

1000 IFC 1. EQ. JJ(MO) ) GOTO 4015
1010 4030 CONTINUE

1020 GOTO 4040

1030 4015 BERG * .FALSE.

1040 IBERG = IBERG-1

1050 1Z = 11Z(MO)

1060 JIMO) = Ml

1070 HZMO) = 1

1080 PAPA - _FALSE.

1090 GOTO 4100

1100 4040 IEND = KI(IBERG) - 1

1110 DO 4050  MO= I*IEND

1120 IF(10RD(MO) .GT. 10RD(1)) GOTO 4060

1130 4050 CONTINUE
1140 4060 KKIBERG+1) = MO

1150 4100 KIl = KI(IBERG+1)-1

1160 IFCKII. GT. Kill) Kill * KIl

1170 11 = 1+1

1180 IMAX « I10RD(1+1)

1190 DO 4070 MO = 1I*KII

1200 IF (IORD(MO). GT. IMAX) GOTO 4080
1210 GOTO 4070

1220 4080 IMAX = 10RD(MO)

1230 JJ(1BERG+1) = MO

1240 4070 CONTINUE

1250 IFAMAX. EQ. 10RD(II)) GOTO 2065
1260 1J = JI(IBERG+1)-1

1270 DO 4090 MO = 11*1J

1280 IF(IORD(MO). LT. I0RD(MO+1). AND. IORD(MO+1). NE. IMAX) GOTO 4110
1290 4090 CONTINUE

1300 GOTO 2065

1310 4110 DO 4120 MO = 11*1J

1320 IF (IORD(MO). GT. I0RD(MO+1). AND. IORD(MO+I1). LT. IMAX) GOTO 4130
1330 4120 CONTINUE

1340 GOTO 2065

1350 4130 IBERG a IBERG+1

1360 11Z (IBERG) a IWGR

1370 KO = KI(IBERG)

1380 IF( .NOT. KON(KO) ) PAPA = FALSE.
1390 KON(KO) a .FALSE.

1400 BERG = .TRUE.

1410 IF( NOT. PAPA) GOTO 2070

1420 IF(TOT) GOTO 2106

1430 PAPA = _FALSE.

1440 GOTO 2070

1450 2065 IF (.NOT. PAPA) GOTO 2070
1460 DO 2090 MO = I*KII



2085

2101
2090
2100

2105

2106
2107

2070

2075

2076
2077

2080
2140

2120

2130

2150

2151

124

3000
2005
2006
2007

IF (1ORD(MO). LT. I0RD(MO+1). AND. IORD(MO+1). GT. IORD(I1>)GOTO 2085

GOTO 2090
IF(KON (MO+1))
_FALSE.
GOTO 2090

POPO -

IF (1ORD(MO+1>

CONTINUE
.FALSE.
GOTO 2070
KO = MO+1

PAPA *

KON(MO+1) =

.GT.

.FALSE.

IF(POPO) GOTO 2106

IWGR4 *

IWGR3+1

GOTO 2107

IWGR4 =
IWGR3 =

DO 2075
IWGR5 *

IFCIWGR

PIPI =

1F (L NE. M)

5

IWGR

50

GOTO 2101

SWIGR(KO)*SCAY)
IFUIGR(KO). EQ. TOTY)
CALL AUSS(AUS* IWGR4+1* IWGR3, NAAG)
AUS(IWGR3+1) =
IFdZ. LT. IWGR)GOTO 2080
MO * 1#Kill

WIGR(MO)*SCAY)+1
IFdWGRS. GT. IWGR)
GOTO 2077

SENK

LT. 12)
CALL AUSS(AUS* IWGR+1* 12-1* WAAG)
.FALSE.
GOTO 2140
1Z = IWGR
WR I TE (NAM* 181)

TOT *

GOTO 2140

10RD(K0)) GOTO 2100

.FALSE.

GOTO 2076

WIGK* 10RD(1),AUS

GOTO 2120

CALL AUSS(AUS* 1, IWGR-1*WAAG)
GOTO 2130
CALL AUSS(AUS*1* IWGR2-1*WAAG)
AUS(IWGR2) = SEN
IECPIPI)  GOTO 2150
CALL AUSS(AUS* IWGR+1*I1Z*BLANK)
AUS(1Z) - BLANK
1Z * 1WGR
AUS(IWGR) = SEN
IF( NOT. PAPA)
CALL AUSS(AUS* IWGR4+1* IWGR3.BLANK)
I FC NOT. BERG)
IFdBERG. LE. 1)
-FALSE.

BERG =
1Z » 1
KO = 1

WRITE(NAM* 81)

PAPA =

RETURN
END

- FALSE.
CONTINUE
FORMAT(1HO SIMILARITY MATRIX
FORMAT(1HO*SIMILARITY MATRIX
FORMAT(IHO"SIMILARITY MATRIX

K

K

GOTO
GOTO

124
124

GOTO 2151

KS, (NAME(L*KS)*L=1*2)* AUS

IS COSINUS THETA COEF. *)
IS EUKLIDIAN DISTANCE®)
IS CORRELATION COEFFICIENT™)

SUBROUTINE AUSS(AUS* IBEG* IEND* SYMB)
DIMENSION AUS(I)
IF (CIEND -IBEG). LT. 0) RETURN
IFCCIEND-1BEG) NE 0)
AUS(IBEO) « SYMB

RETURN
DO 10
AUSd)
RETURN
END

* 1BEG,
SYMB

1END

GOTO 5
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SURFACE 11, EIN GRAPHISCHES COMPUTER-SYSTEM

von

JOAO LUIS PENA+

ZUSAMMENFASSUNG

Das an der CYBER 175 des Wissenschaftlichen Rechenzentrums Berlin (WRB) adaptierte Software-System

SURFACE 11 wird vorgestellt. Es werden Beispiele fir die verschiedenen Anwendungsmoglichkeiten dieses Programm-
paketes gegeben.

SUMMARY

The computer software system SURFACE Il, adapted at the "Wissenschaftliches Rechenzentrum Berlin” (WRB)
is introduced. Examples of the various applicabilities of this package are given.

PE3IQVE

ripesoraBjieH nanex nporpaMMHoro oOecnegeHHH "SURFACE 11" 9 c KOToptiM padoxaeT bh”™hc-

jiHTejiB CIBER 175 HaygHoro BHgHCjiHTejibHoro geHTpa b 3an. Eepj@EHHe* IlOKasaim npHMepu pasnax
BO3MI3A-OCT8If lipHMeHeHHH 3TOA lipOrpaMMH.

1. EINLEITUNG

SURFACE 11 ist ein Software-System zur graphischen Darstellung raumlich verteilter Daten. Die uns zur
Uberarbeitung vorgelegte Fassung des Systems wurde von R.J. SAMPSON 1975 entwickelt. Ein einfaches Beispiel
raumlich verteilter Daten stellen Hohenmessungen der Erdoberfléache dar. Die geographischen Koordinaten der
Kontrollpunkte bilden zwei Variablen: X und Y, und die Hohe, beispielsweise vom Meeresniveau aus gemessen,
stellt eine dritte Variable, Z, dar.

SURFACE Il erzeugt graphische Darstellungen, denen die kontinuierliche Form der Variablen Z im Areal,
das die Kontrollpunkte enthdlt, zu entnehmen ist. Die Einsatzmdglichkeiten des Systems sind vielfaltig;
folgende Einschrankungen sind jedoch zu beachten:

- Das (X, Y)-Koordinatensystem muf3 orthogonal sein

- Die kartierte Variable darf nur Einzelwerte umfassen.

+ Anschrift des Verfassers: Joao Luis Pena, Institut fur Geologie d. FU Berlin,
1000 Berlin 33, Altensteinstr. 34A.
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Die wichtigste graphische Darstellungsart von SURFACE Il ist die Konturkarte, in der die abhangige Va=
riable 2 in Form von Linien gleichen Variablenwertes im (X, Y)-Koordinatensystem ausgedruckt wird. Eine
Konturlinie ist somit eine Linie, die alle Punkte der Flache miteinander verbindet, die denselben Wert der
Variablen Z besitzen.

SURFACE Il erzeugt zudem perspektivische Rlockdiagramme. Diese konnen als ein deformiertes rechteckiges
Maschenwerk angesehen werden, indem die Absténde zwischen den Linien einheitlichen Inkrementen der Variablen
X und Y entsprechen. Perspektivische Betrachtungen von jedem gewiunschten Blickwinkel aus sind moéglich. Block=
diagramme kodnnen auch als Stereopaare gezeichnet werden.

Eine weitere Moglichkeit bietet SURFACE Il durch dig.Darstellung der Variablen Z im Streudiagramm, indem
diese entsprechend ihrer (X, Y)-Koordinaten in Form gewinschter Drucksymbole aufgetragen werden.

Konturkarten und Streudiagramme konnen uber Schnelldrucker und Plotter ausgegeben werden, perspektivi=
sehe Blockdarstellungen nur Uber Plotter.

Zwei Eingabedateien missen vom Benutzer kreiert werden; eine Datei enthalt die (X, Y, Z)-Datentripel in
einem vom Benutzer frei wahlbaren Format, die andere Datei die SURFACE Il - Kommandos, mit denen die ge=
wiinschten Rechenverfahren und Ausgaben gesteuert werden. Der Aufbau der Kommandos ist einheitlich und Uber=
sichtlich. Er enthalt neben dem Kommando-Namen eine Reihe von Spezifikationen, die genauere Anweisungen

hinsichtlich der Ausfihrung der Kommandos geben.

2. OBERSICHT OBER DIE WICHTIGSTEN RECHENVERFAHREN

Grundlage aller Rechenoperationen in SURFACE Il bildet die Erstellung eines rechteckigen, &aquidistanten
Gitters, das die graphisch darzustellende Flache numerisch reprasentiert. Das Gitter bildet eine Matrix,
die Messungen der Variablen Z an den durch die (X, Y)-Koordinaten bestimmten Gitterpunkten enthalt.

Der Aufbau des regelmdRigen Gitters kann in SURFACE Il nach zahlreichen, unterschiedlichen Methoden
erfolgen. Von diesen werden in der vorliegenden kurzen Obersicht einige wichtige ausgewadhlt und an Hand von
Beispielen erlautert. Das Datenmaterial hierzu stellen Inkohlungsgrad-Bestimmungen durch Messung des Refle=
xionsVermégens nach KALKREUTH 1976 dar. Diese wurden an Proben aus insgesamt 182 MeBpunkten in einem 2279 km
grofRen Areal im Bereich des Ostsauerlander Hauptsattels (Rheinisches Schiefergebirge) durchgefihrt. Das Re=
flexionsvermégen der analysierten Proben variiert generell zwischen 0.4% (Braunkohle) und 6% (Anthrazit).
Die Auswertung der Daten ermdglichten KALKREUTH 1976 Aussagen unter regionalgeologisch-palaogeographischen

Aspekten.

3. GLOBALER FIT (TRENDFLACHEN-ANALYSE)

Zur Erstellung des regelmédfigen Gitters werden samtliche* zur Verfigung stehende Daten verwendet. Eine
globale Anpassung erfolgt Uber Polynomial-Entwicklungen mit Hilfe der Methode der kleinsten Quadrate

zk “ bo + blIxk + b2*k + b3xk + b4Vk +Vk + _._.... ek W

wobei e™ einen Zufallsfehler darstellt, der ausgeglichen werden soll. Eine Trendflachenanalyse 5. Grades
der Inkohlungsmessungen zeigt Abb. 1, das zugehdrige Blockdiagramm ist aus Abb. 2 ersichtlich.

Nachteile dieser Methode liegen unter anderem darin, daf durch die Ausgleichung gegenuber den natirli=
chen Verhaltnissen oft sehr einfache Flachen errechnet werden und auferdem gehen in die Schatzung eines
Gitterpunktes samtliche Datenpunkte mit gleichem Gewicht ein. Die Einfachheit der errechneten Flachen kann
jedoch auch einen Vorteil darstellen, etwa, wenn eine regionale Struktur gesucht wird und lokale Anomalien

hervorgehoben werden sollen.
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Dieser Vorteil ist bei den Inkohlungsmessungen von Interesse, da hier eine Auswertung unter regionalem
Aspekte stattfinden soll. Die Trendflache 2-ten Grades zeigt ein Inkohlungsmaximum im Zentrum des Gebietes.
In der Trendflache 5-ten Grades (Abb. 1) ist neben diesem Maximum eine Zunahme der Inkohlung nach Norden und
Westen erkennbar.

Der multiple Korrelationskoeffizient, der ein MaB flir die Anpassung der Trendfléchen an die Daten dar=
stellt, nimmt fir den Trend zweiten Grades den Wert 0.64 an, fir den Trend 5-ten Grades betragt er 0.74. Der
gegebenen Anzahl von Datenpunkten entsprechend kann in beiden Fallen von einer signifikanten Anpassung ge=
sprochen werden.

4. LOKALER FIT

Die Knotenpunkte des Gitters werden aus den n nachstliegenden Punkten der Umgebung errechnet. Unter=
schiedliche Umgebungsmuster konnen gewadhlt werden. Die zur Schatzung 2z~ herangezogenen n Punkte z. der
Umgebung werden auf verschiedene Art gewichtet (w-).

zk = £ W.z. (&)
k i=l 11
Wichtungen - beispielsweise mit dem inversen Quadrat der Entfernung l/D2 - liefern Interpolationsldsungen, da
sie Flachen liefern, die durch die Schatzpunkte hindurchgehen (Abb. 3 und 4).
Eine errechnete Matrix kann zusatzlich geglattet werden. Auch hier werden die n nachstliegenden Knoten=
punkte des zu glattenden Punktes berlcksichtigt.

m

k
zc r = E

c*r i-k JSi “ij Zc+i>r+j i=—k j%—n

5. KRIGING (KRIGEAGE)

Durch die Beriicksichtigung der Autokorrelation der Stitzpunkte erzielt man mit Hilfe des Krigings eine
optimale Schatzung der Gitterpunkte. Diese Methode verlangt die vorherige Berechnung des Semivariogramms. Das
Semivariogramm ist eine Funktion der Kovarianz der ortsabhangigen Variablen und der Entfernung der StUtz=
stellen.

Dieser Rechenvorgang fehlt im graphischen System SURFACE 11; er muR mit Hilfe eines anderen Programms er=
ganzt werden. Als Modell des Semivariogramms wird von SURFACE Il lediglich ein lineares Modell berucksichtigt,
dagegen wird polynomiale Drift mit einbezogen (universal kriging). Ein grofRer Vorteil dieses Verfahrens liegt
darin, daR neben der Karte der Schatzwerte auch eine Karte der Schatzfehler errechnet und gezeichnet werden
kann. Im GObrigen sei hier auf SCHOELE (1979) verwiesen.

Abb. 7 und 8 zeigen die entsprechenden Konturkarten der Inkohlungsmessungen nach KALKREUTH (1976).
LITERATURVERZEICHNIS
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Trendflachenanalyse 5. Grades, erstellt mit dem Software-System SURFACE I1
REUTH (1976))

Blockbild zu Abb. 1

(Datenmaterial

aus KALK=



Abb. 3:
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Lokaler fit, nicht geqlattet; erstellt mit dem Software-System SURFACE Il (Datenmaterial aus KALK=
REUTH (1976))

Blockbild zu Abb. 3
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Abb. 5: Lokaler fit, geglattet; erstellt mit dem Software-System SURFACE Il (Datenmaterial aus KALKREUTH
(1976))

Abb. 6: Rlockbild zu Abb. 5
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Kriging mit dem Software-System SURFACE 11

Blockbild zu Abb. 7
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(Datenmaterial aus KALKREUTH (1976))
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DIE ANWENDUNG EINER METHODE GLEITENDER GEWICHTETER
MITTELWERTE AUF DIE VORRATSBERECHNUNG EINER
GANGERZLAGERSTATTE

von

RENE PRISSANG+

ZUSAMMENFASSUNG

Bei einer LagerstéttenVorratsberechnung mit Hilfe einer Methode gleitender gewichteter Blockmittelwerte
werden die Erzgehalte in den unbekannten Abbauelementen aus denen der benachbarten beprobten Blécke berech=
net. In einem bereits abgebauten Teil der Grubenanlage, in dem eine ahnliche geologische Situation wie im
unbekannten Baufeld vorliegt, wird die gleitende Mittelwerts-Gleichung uber eine multiple lineare Regression
der Erzmengen in den Nachbarblécken auf das zentrale Element aufgestellt. Da meist nicht jeder Block im zum
Abbau vorgesehenen Gebiet beprobt werden kann, wechselt die Anzahl und die Lage der nachsten Nachbarn und
damit auch die Zahl der Regressionskoeffizienten standig. Es besteht die Mdglichkeit, neben der Karte der
wahrscheinlichen Erzgehalte eine Karte der SchatzVarianzen zu erstellen. Die Schatzvarianz findet auflerdem

bei der Bestimmung der sicheren und angedeuteten Vorrate Verwendung.
SUMMARY

According to a weighted moving average technique, estimated ore grades are a function of the mean ore
grades in the adjacent sampled blocks. The weights attached to the block means are determined by a multiple
linear regression of the mean ore grades of the neighbouring blocks on the grade of the central element in
the so called training area (i.e. an already mined out part of the deposit with a geological situation similar
to that in the unknown area). As it is not feasible to sample each block in the unknwon area, the positions
and numbers of the adjacent elements change with each step. Maps of the estimated ore grades and of the
estimation variances can be drawn. The estimation variance is used to calculate the indicated and inferred

reserves.
PE3IOME

Co”epacaHHe pyxn b HeaaBeethhx OKcnjiyaTRUKOKHHX ojieMeHTax buehclinetcs h3 cojiepxaKHft
6jxo0KOB KajibKyjiHUHeft aanacoB npn noMoma ueToaa B3BemeHHux cpeAHHx 3HaaeaHfl cuexHoro 4jioica.
B yxe OKcnjiyaTagaoHHoft tooth maxTu, b KOTopoii HueeTCH nojtoOHaH reoxomaecKaa cmyaiyiH
K8K b HeH3BecTHOM BueitoTOoii nojie, cocTaBjieHO CKOJU>3amee ynpaBHeHHe cpeAHHx 3HaaeHH&a npu
npKMeHeHHH MHoxecTBeHHoft AHHettHoft perpeccHH KOJzaaecTBa pyjH b cuexHux Oxoicax Hah yeH-
TpajibHhifi ojieweHT. Tax KaR He bosmoxho b3hte npodu ot KaxAoro OxoKa b OKcnjiyaTaoHHofl
obdjiacTH, nocTOHHHo HcueHHeTCH KaxHaecTBo h aajieraHHe ciiexiuix Ojiokob h Taicxe tocjio ko3$-
(JHHHeHTOB perpeccnfi. Kpoue xapTH npe”nojiORHTejibHoro cojepxaHHa py”~a, bo3moxho pa3pabaTH-
BaTb KapTy ¢ oaeHKoft AHcnepcHH » Kpoue Toro npHiieHneTca oueHKa AHcnepcHH am onpe”ejieHHA
BepHax e npe”nojioRHTejibHhix 3anacoB.

+ Anschrift des Verfassers: René Prissang, Institut fir Geologie d. FU Berlin
1000 Berlin 33, Altensteinstr. 34A.
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1. EINLEITUNG

Seit der Entwicklung moderner elektronischer Rechenanlagen kodnnen groRe Datenmengen in kurzer Zeit ver=
arbeitet werden werden. Damit waren die Voraussetzungen fir eine breite Anwendung statistischer Methoden in
Wissenschaft und Forschung geschaffen. In der Lagerstéattenvorratsberechnung begann man neben geometrischen
auch statistische Verfahren einzusetzen. Oft lieferten die Schatzungen nur wenig zufriedenstellende Ergebnis=
se, da alle Proben als Zufallswerte betrachtet wurden und auBerdem die Anordnung der Probenpunkte im Raum un=
bericksichtigt blieb (klassische Statistik).

KRIGE (1951) wies auf den Aspekt der Ortsabhangigkeit der Proben (Regionalisierung) hin und legte die
theoretischen Grundlagen fur alle Methoden gleitender gewichteter Blockmittelwerte. Auf dieser Basis konnte
MATHERON (1971) die Theorie der regionalisierten Variablen aufstellen. Er fihrte
das Variogramm zur Untersuchung von Datenstrukturen in die Lagerstéttenvorratsberechnung ein und entwickelte
das Schatzverfahren "K r i g i n g" (siehe SCHOELE 1979 in diesem Heft).

Als Entscheidungsgrundlage fir die Planung des selektiven Abbaus in einer Goldlagerstatte stellt KRIGE
(1966) eine Uber die Methode gleitender gewichteter Mittelwerte berechnete Trendflache der Erzgehalte von
Abbaublocken vor. In der Schatzgleichung werden die Uber eine multiple lineare Regressionsanalyse bestimmten
Koeffizienten durch speziell auf die Blécke bezogene Gewichte ersetzt. Eine Abschatzung groRerer Gebiete, von
denen nur die Randwerte bekannt sind, ist nicht durchgefihrt worden.

Ein Schatzalgorithmus nach der Methode der gleitenden gewichteten Mittelwerte ist stets an einen Lager=
stattentyp oder ein einziges Projekt gebunden. Um den Belangen des Gangerzbergbaus in Bad Grund (Oberharz)
Rechnung zu tragen, multe das von KRIGE (1966) beschriebene Verfahren stark modifiziert bzw. erweitert werden.

2.1  Theoretische Grundlagen

Alle Methoden gleitender gewichteter Mittelwerte gehen von der Annahme aus, dal die Varianz von Block=
mittelwerten kleiner ist als die Varianz mehr oder weniger punktformiger Proben. Bei zunehmender ProbengroéfRe
verhalt sich die Varianz nach Uberschreitung eines kritischen Blockvolumens (VKkrjt) stabil (Abb. 1). Diese
GesetzmaRigkeit wurde erstmals von KRIGE (1951) im Zusammenhang mit Untersuchungen in sudafrikanischen Gold=
feldern erkannt.

Da in modernen bergbautechnischen Verfahren die GroRe der Abbaubldcke oberhalb des "kritischen Blockvo=
lumens™ liegt, kann bei weiteren Berechnungen von Homoskedastizitat, d.h. von gleichbleibenden Varianzen aus=

gegangen werden.

Abb. 1: Theoretische Anderung der Varianz bei zunehmendem Probenvolumen (nach DAVIS 1973)
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KRIGE (1966) konnte weiterhin nachweisen, dal ein Schatzverfahren» das auch die Nachbarbldcke berick=
sichtigt, bessere Ergebnisse liefert, als eine Schatzung, die nur auf den Proben innerhalb eines Blockes be=
ruht. Solche Schatzwerte sind fir erzreiche Partien meist zu hoch, fiir erzarme dagegen zu niedrig. Werden
die in einer geeigneten Umgebung liegenden Blocke iber eine Methode gleitender gewichteter Mittelwerte in die
Berechnung des Schatzwertes einbezogen, verringert sich dieser systematische Fehler (Bias).

In der hier vorgestellten Methode wird zundchst eine Region als "Trainingsgebiet” (training area) ausge=
wahlt, in der die Gewichte der gleitenden Mittelwerts-Gleichungen bestimmt werden. Sie mufl sich in unmittel=
barer Nahe des Zielgebietes befinden, d.h. des unbekannten Bereichs, in dem die Schatzung durchgefihrt werden
soll. Die geologischen Verhaltnisse (z.B. Lagerung» Erzfihrung, tektonischer Bau) diurfen nur geringfugig von
denen der unbekannten Region abweichen. Fallt die Wahl auf ein nicht geeignetes Trainingsgebiet, liefert der
Schatzalgorithmus im Zielgebiet (target area) unbrauchbare Resultate. Es sei abschlieBend darauf hingewiesen,
dal die Auswahl des Trainingsgebietes eine der wichtigsten Aufgaben des Geologen ist.

2.2 Aufstellung der Schatzgleichung
Fur alle im Trainingsgebiet bestimmten Gewichte gilt:
E B =1 )

Die Berechnung der Gewichte R  kann mit Hilfe der multiplen linearen Regression durchgefiihrt werden, die

von folgendem Modell ansatz ausgeht:
Y = B0 + E B = X1 + £ (&)

z “  Zufallsschwankung

Es ist somit nachstehendes Gleichungssystem zu ldsen:

n
M=rpr * E @i xi
n
e=1rf " E & xi
n

Die Koeffizienten werden nach Erstellung eines Systems von Normal gleichungen Uber die Methode der kleinsten

Quadrate ermittelt: 4
© m E i mwE o E oy
iy E vi E 8 B ybm E iy
R2 E w» E xxi.E Xy« E Xy ®
&m E w E vir E E v

Ob das lineare Modell eine adaquate Vorstellung fir die Datenstruktur im Trainingsgebiet ist, kann nicht aus
den Regressionskoeffizienten geschlossen werden. Ein anschauliches MaR fiir die Qualitat einer Regression
stellt dagegen Gute der Anpassung (goodness of fit) dar. Um sie zu berechnen, wird fir jeden Wert Y im
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Trainingsgebiet ein Schatzwert Y Uber die Regressionsgleichung bestimmt. Die Gite der Anpassung ergibt sich

nach folgender Formel: m m

3
°

e y,- ; <E y
i=l 1 mi=l i/
Sind die Y-Werte gute Schatzungen, so liegt das Verhdltnis der Varianzen nahe 1.
Der multiple Korrelationskoeffizient R, ein weiterer Kennwert fir die Zuverlassigkeit einer Regression, ist
als Quadratwurzel der Gite der Anpassung definiert: (
R = | R2 (5)

Um eine Schatzgleichung zu erhalten, die von einem eventuell vorhandenen Trend unabhangig ist, wird das
absolute Glied RQ durch Division durch den allgemeinen Mittelwert des Trainingsgebietes (grand mean, DAVIS
1973) normiert:

(6)
Nach Einsetzen von in die Regressionsgleichung erhalt man die gleitende Mittelwerts-Gleichung zur
Schatzung eines unbekannten Blocks:
n
y = b; E B, X
i=1
(M
R - £ X. . H
o n i * S « 1

In der Praxis konnen haufig nicht alle Bldécke beprobt werden, so daR die Methode, ein vorgegebenes
Raster Uber dem unbekannten Baufeld zu verschieben, nicht anwendbar ist. Statt dessen berechnet man fir jede
im Zielgebiet auftretende Konfiguration bekannter Nachbarblécke spezielle Gewichte. Giite der Regression und
Schatzfehler sind vom Typ der Konfiguration abhéngig (Abb. 2).

Der multiple Korreiationskoeffizient sagt nichts Uber die Zuverlassigkeit der Schatzwerte aus. Es wird
daher fir jede Schatzgleichung (d.h. fir jede Konfiguration) ein mittlerer Fehler E berechnet, der sich aus
den Abweichungen der Schatzungen von den wahren Erzgehalten ergibt:

1 nm 1 m
= WE En = £ E |Ixi-xl (6)
1=1 1=1
Unter der Annahme, daf Abweichungen normal verteilt sind, konnen Schatzvarianz und Standardabweichung
bereichnet werden: R % i 9

m E B (E el

L m (m-1)

-ff
Die Kenntnis der Schatzvarianz s" ermoglicht es, pessimistische und optimistische Prognosen zu stellen
(GOCHT 1978). Bei einer Irrtumswahrscheinlichkeit von 0.05, d.h. mit einer Sicherheit von 95% gelten folgen=
de Gleichungen:
= ; - 2sr

10
Y + 2sr ‘
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Umgebung

Konfigurationen

R=0.45

%
R=0.50 r R=0.38

R=0.49 R=0.86

Verschiedene Konfigurationen und ihr EinfluR auf den multiplen Korrelationskoeffizienten bei Re=
gression auf den zentralen Block (am Beispiel der Zinkblendegehalte zwischen zwei Sohlen des Erz=

bergwerks Grund).

Aob. 2:

Mit Hilfe der Schatzwerte Yp> Y und Yq kann eine Klassifizierung in sichere (Vs), wahrscheinliche

(W) und angedeutete Vorrate (Va) durchgefihrt werden: v £ *

s
5 Y
k *

Vw = E Y. (11)
i=1l 1
k.

Va

-.
=
c

0
-
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3.1 Geologie des Griunder Gangreviers

Die letzte noch im Betrieb befindliche Bergwerksanlage des Oberharzes ist das Erzbergwerk Grund der
PREUSSAG AG, das 1931 aus dem ZusammenschluRR der Blei-Zink-Gruben "Hilfe Gottes" und "Bergwerkswohlfahrt"
hervorging.

Charakterisiert wird das Griunder Revier durch den sogenannten Gr inder Sattel (SPERLING
in BUSCHENDORF, DENNERT u.a. 1971), einen zur Clausthal er Faltenzone gehdrenden GroRsattel. Im Bereich die=
ser Struktur herrscht - wie in der gesamten Clausthaler Faltenzone - ein NW-vergenter Faltenbau vor. Als
wichtigste lithologische Einheiten sind die machtigen Sedimente des Unterkarbons in Kulm-Fazies (Grauwacken=
schiefer, Grauwacken und Konglomerate) und lokale Vorkoiranen von dariiber transgredierendem Rotliegenden zu
erwahnen.

Das Storungssystem der WNW - ESE streichenden, steil einfallenden Grinder Gange entstand durch mehrpha=
sige tektonische Bewegungen, die nach der postnamurischen Faltung (BEDERKE 1962) einsetzen und noch vor dem
Zechstein 1 abgeklungen sind (SPERLING 1973). Die durch Abwartsbewegungen von einzelnen Schollen geschaffe=
nen Hohl raume wurden in vier Phasen durch aszendente Ldsungen unter epi- bis mesothermalen Bedingungen mine=
ralisiert (SPERLING 1973). Von wirtschaftlicher Bedeutung sind die Zinkblende- und bleiglanzreichen Partien.
Das in Tetraedrit, Bleiglanz und Rotgultigerzen enthaltene Silber stellt ein wertvolles Nebenprodukt dar.

Die Erzgénge spalten sich in verschiedene Trimer auf, die als liegendes (L), mittleres (M) und hangendes
(H) Trum bezeichnet werden.

3.2 Ubersicht der im Erzbergwerk Grund gebrauchlichen Abbauverfahren

Bis zur Einfuhrung des Blockbaus mit RahmenZimmerung im Jahre 1958 war der FirstenstoB- und Querbau das
einzige angewandte Abbauverfahren. Da mit der &alteren Methode nur geringe Abbauleistungen erzielt werden
konnten und keine Moglichkeit zur Mechanisierung bestand, fihrte man in den folgenden Jahren neue Techniken
ein:

- Teil sohlenbruchbau (1960)
- Mechanisierter FirstenstoBbau mif gleislosen Diesel-Fahrladern (1970).

Geringméchtige Gangteile mit hohen Erzgehalten wurden weiterhin im FirstenstoBbau gewonnen. Der Teilsoh=
lenbruchbau eignet sich fur méRig vererzte Partien mit geringen Machtigkeiten. Im Gegensatz zum FirstenstoR=
bau schreitet bei diesem Verfahren der Abbau von oben nach unten fort. Seit 1970 wurden mit dem mechanisier

ten Firstenstoflbau sowohl in erzreichen als auch in erzarmen Trimern so gute Erfahrungen gemacht, daR

50 m

-l- 10 m

100 m

Abb. 3: Schematischer Seigerrill eines Baufeldes
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zukunftig bis zu 80% des Erzes nach dieser Methode ausgebracht werden sollen (LANGE & v. SCOTTI in SPERLING

1973).
Das Erzbergwerk Grund ist in folgende Grubenfelder untergliedert (von W nach E):

- Hilfe Gottes Westfeld
- Hilfe Gottes Ostfeld
- Feld Bergwerkswohlfahrt

Alle Grubenfelder sind in einem seigeren Abstand von 50 m durch Sohlen ausgerichtet. Die Baufe l=
der liegen zwischen den Sohlen und erstrecken sich im Streichen auf jeweils 100 m, wédhrend ihre Breite
mit der Gestalt des Trums wechselt. Fir die Ermittlung der Erzvorrate sind sie in Elemente aufge=
teilt worden, die eine Lange von 10 m und eine Hohe von ca. 3 m haben {ECKMANN & EHRISMANN 1976)(Abb. 3).

4. Das Schatzverfahren und seine Bedeutung in der Praxis

Zur optimalen Planung des Betriebs in einer Bergwerksanlage sind Vorratsberechnungen unerlaBlich. Fir
die verschiedenen Planungszeitraume missen die entsprechenden Schatzungen als Entscheidungshilfe vorliegen.

Die langfristige Planung fir die Lagerstatte Bad Grund erfordert eine Prognose uber den Erzgehalt der
Baufelder. Das wahrend des laufenden Verhiebes gewonnene Datenmaterial und die Ergebnisse von Erkundungs-
bohrungen bilden die Grundlage fur die mittelfristige Vorhersage der Erzmengen (Abb. 4).

Fir die kurzfristige Planung wéhrend des laufenden Abbaus sollen moglichst genaue Schatzwerte fur die
Erzgehalte in einzelnen Elementen berechnet werden.

Da im Teilsohlenbruchbau das Gebirge vollstandig entspannt ist, kann sowohl der Streckenvortrieb als
auch der Ruckbau fur eine gewisse Zeitspanne unterbrochen werden, ohne daR nachteilige Folgen durch den
Gebirgsdruck zu firchten sind (WAGENER & SCHMIDT, 1961).

Es besteht somit die Moglichkeit, bei einer Veranderung der Bauwurdigkeitsgrenze, die z.B. durch eine
Schwankung der Metall preise hervorgerufen werden kann, den Abbau in gewissem Umfang zu steuern.

Zur lang-, mittel- und kurzfristigen Vorratsschatzung im Erzbergwerk Grund wurde ein FORTRAN-I1V-Rechen-
programm entwickelt, das jedoch an anderer Stelle beschrieben werden soll.

hangende Sohle

Abb- 4: Beispiel einer moglichen Verteilung beprobter Abbauelemente innerhalb eines unbekannten Baufeldes
(schraffiert : beprobte Elemente)

5. Danksagung

Der PREUSSAG AG, insbesondere Herrn Dr. W. EHRISMANN, danke ich Tir die mir in freundlicher Weise ge=
wahrte Unterstutzung.
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GEOSTATISTIK - EIN SYSTEM VON RECHENPROGRAMMEN
ZUR THEORIE DER ORTSABHANGIGEN VARIABLEN

von

REINHARD SCHOELE+

ZUSAMMENFASSUNG

Es wird ein Programmpaket zur Analyse und Darstellung raumlich verteilter Daten vorgestellt. Grundlage
hierfir ist die von MATHERQN u.a. entwickelte Theorie der regionalisierten Variablen, die die besonderen Pro=
bleme bei der Vorratsschatzung mineralischer Rohstoffe am besten erfalit.

Eine kurze Beschreibung der Programmteile zur Anpassung eines Variogrammodells, zur zwei- und dreidimen=

sionalen Schatzung von Funktionswerten und zur Ausgabe der Ergebnisse auf dem Schnelldrucker oder auf dem
Plotter wird gegeben.

SUMMARY

A program is introduced for analysis and representation of data distributed in space. The basis of the
program is the theory of regionalized variables as developed by MATHERON, which has proven to be particular
applicable for the special problems connected with the estimation of mineral reserves.

A short description of the routines necessary to adapt a variogram model, a two- and three-dimensional
estimate of the function values and a display of the results on the plotter is given.

PE31CME

ripe”JiaraeTCH nporpaMMa ajib aHajinaa h n306pajKeHHjj npocTpaHCTBeHHO pacnpe”ejieHHHX a”h-
hhxe OcHOBaHHe ajih 3Toro HBJineTea Teopiteil MaTepoHa h*a* o perHOHaabHbix nepeMeHHtix. OHa
jiyme Boero oxBaTHsaeT ocoOne npodJieMH oueHKH sanacoB MimepajiBHbix CHpel3. HsAoseno KpaT-
Koe onwcaHKe ”acTel3 nporpaMMbi ajih npHcnocotJieHHH moasah BapHorpaMMH, abb AsywepHoro h
TpexMepHoro ouehkh chyHKijHOHgjiBHHX Bejih*hh h ahh BnnycKa pe3yjxBTaTQB Ha OucTpoxoAHoe
nenaTaromee ycTpoRcTBo hxh Ha nocTpOHTejiB kphbux.

+ Anschrift des Verfassers: Reinhard Schoele, Institut fir Geologie d. PU Berlin,
1000 Berlin 33, Altensteinstr. 34A.
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EINLEITUNG

In den geologischen Wissenschaften treten haufig Probleme auf, zu deren Losung mathematische Schatzver=
fahren eingesetzt werden:

- Ermittlung der Vorrate von Erzlagerstatten
- Erstellung von Isolinienpléanen

- Kartierung geochemischer und geophysikalischer Daten
Die hierzu verwendeten Verfahren lassen sich in drei Gruppen einteilen:

1. Interpolationsverfahren
2. Trendflachen Analysen

3. Geostatisti sehe Verfahren

Eine vergleichende Darstellung dieser Methoden hinsichtlich ihrer Anwendbarkeit auf verschiedene Pro=
bl emsteilungen wurde von BURGER & SKALA (1978) durchgefihrt.

Interpolationsmethoden eignen sich zwar zum Schatzen von Punkten (z.B. zum Schatzen eines regelméaRigen
Gitters aus unregelmdlig verteilten Proben), Erzgehalte in Abbaublécken jedoch konnen hiermit nicht ermittelt
werden. Auch Trendflachen-Analysen werden zur Vorratsberechnung nur selten herangezogen. Sie haben insbeson=
dere den Nachteil, dal sie fur unregelmdlig beprobte Gebiete keine zuverl&assigen Ergebnisse liefern. Beide
genannten Methoden lassen im Allgemeinen keine Aussagen iUber Fehler der Schatzung zu.

Geostatisti sehe Verfahren nutzen eine zuséatzliche Information aus den Daten: Die Korrelation der unter=
suchten Variablen im Raum. Die theoretische Grundlage bietet dabei die Theorie der ortsabhangigen Variablen
(MATHERON 1971), aus der unter anderem das Kriging-Schatzverfahren entwickelt wurde.

Eine praktische Einfihrung unter besonderer Berucksichtigung des Bergbaus geben DAVID 1977, HUIJBREGTS
1976 und 1975 und DELFINER 1975. Auf das Sch&tzen von nichtstationdren Variablen und einer globalen Drift
geht OLEA 1975 ndher ein (Universal Kriging). Grundlage jeder Schatzung durch Kriging ist eine Strukturanalyse
der Daten durch das Variogramm.

Das Variogramm ist eine Vektorfunktion, die die mittlere Anderung der Funktionswerte der untersuchten
Variablen zwischen zwei Punkten miBt. Es liefert Aussagen Uber Varianz und Korrelation der Daten, sowie Uber
MeRfehler oder Unstetigkeiten im kleinsten Distanzbereich. Unterschiedliche Korrelation, Varianz und EinfluB3=
bereich der Daten in verschiedenen Raumrichtungen (Anisotropie) sind aus dem Variogramm ersichtlich. Das aus
den Daten ermittelte experimentelle Variogramm muf3 durch eine Modelfunktion angepalt werden, um die Koeffi=
zienten fir das Kriging-Schatzverfahren liefern zu konnen. Damit werden alle durch das Variogramm beschrie=
benen Eigenschaften der Ausgangsdaten durch das Schatzverfahren bericksichtigt. Auch die Angabe einer Schatz=
varianz durch Kriging stitzt sich auf diese Variogrammfunktion.

Kriging eignet sich nicht nur zum Sch&dtzen von Punkten, sondern auch von Volumina. Dabei werden Proben
sowohl innerhalb als auch auBerhalb des zu schatzenden Blockes ausgewertet. Clusterfdormige Anhaufungen von
Proben an einer Stelle filhren nicht zu Uberbewertung. Durch den Screen-Effekt (Abschatzungseffekt) erhalten
die Proben im Cluster niedrigere Gewichte, als einzelne Proben in der gleichen Entfernung vom Schatzpunkt.
Die Gewichtsfaktoren werden so gewahlt, dal die Sch&atzvarianz minimal wird. Kriging liefert die beste lineare
Schatzung, die mit Hilfe der vorhandenen Information méglich ist.

Am Centre de la Morphologie mathématique in Fontainebleau (Prof. G. MATHERON) sind umfangreiche Programm”
Systeme entwickelt worden, die die Strukturanalyse der Daten und das Schatzen durch Kriging ermoglichen; sie
sind der Wissenschaft jedoch nicht frei zuganglich. Die Deutsche Forschungsgemeinschaft fordert daher zur
Zeit ein Forschungsprojekt der Arbeitsgruppe Mathematische Geologie der FU Berlin (Prof. W. SKALA) mit Sach-
und Personalmitteln, das die Entwicklung eines entsprechenden Programmsystems zum Ziele hat. Es soll vor allem
Anwendung des Kriging auf moéglichst vielfaltige Problemstellungen zulassen.

Das Variogramm

Grundlage fir das Kriging ist eine Untersuchung des Datenmaterials auf seine Korrelations-Struktur, d.h.
auf die Abhangigkeiten der Datenpunkte untereinander.
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Der einfachste Weg, zwei Werte (z.B. zwei Gehalte Z(x) und Z(x+h)) an zwei Punkten x und x+h miteinander
zu vergleichen, besteht darin, deren Differenz zu betrachten. Da nicht das Vorzeichen der Differenz, sondern
der Absolutbetrag von Interesse ist, wird |Z(xX) - Z(xth)| , oder wegen der besseren Eigenschaften (Z(x) -
Z(x+h)) verwendet. Um eine giilltige Aussage fur die Gesamtheit aller Daten zu bekommen, berechnet man den
Mittelwert dieser quadratischen Differenzen fur alle Datenpunktpaare, die einen Abstand von h Metern haben

und erhalt das Variogramm: 2

m
E Ex.) - Zx. + B

> i=l 1 1
2 %Wy =

m

In der Anwendung wird meistens % (h) bendtigt und als Semi-Variogramm oder ebenfalls als Variogramm
bezeichnet, h durchldauft alle Werte vom kleinsten bis zum grolten méglichen Abstand. Bei mehrdimensional
verteilten Daten ist h ein Vektor, so daB das Variogramm auch von der Richtung vom h abhéngt. Es repré=
sentiert damit auch die unterschiedliche Korrelation der Daten in verschiedenen Richtungen.

Berechnung des Variogramms

In der Praxis hat man zumeist unregelmdRig verteilte Daten, so dafl die Abstande von je zwei Punkten und
die Richtung ihrer Verbindungsgeraden verschieden sind. Um mehrere Punktpaare fur die Berechnung eines Vario=
gramnwertes zu erhalten, wird in Vektorklassen eingeteilt, die von der Lange und Richtung des Abstandes ab=
hangen.

Fur alle Datenpunkte wird nun die quadratische Differenz zu allen anderen Punkten, deren Abstand in die
selbe Vektorklasse fallt, gemittelt. Fur jede Klasse erhdlt man einen experimentellen Variogrammpunkt. Die
Punkte einer Richtung werden als Graph gezeichnet und bilden ein sogenanntes Richtungsvariogramm. Haben alle
Richtungsvariogramme einen &hnlichen Verlauf, so kann man von einer gleichmadfigen Korrelation in allen Rich=
tungen ausgehen und ein isotropes Variogramm (auch Gesamtvariogramm genannt) berechnen, das nur von der Ent=

fernung| tf| abhéangt.
Anisotropie

Zeigen die Richtungsvariogramme einer Datenmenge in verschiedenen Richtungen ein unterschiedliches Aus=
sehen, so spricht man von Anisotropie. Die Beziehungen der Daten sind richtungsabhangig (Abb. 1).

Ist lediglich der Anstieg der Graphen im Ursprung unterschiedlich, so kann man einen elliptischen Ein=
fluRbereich der Daten beobachten; die Reichweiten sind auf einer Ellipse verteilt. In diesem Fall kann eine
einfache Koordinatentransformation einen gleichméRigen EinfluBbereich schaffen. Anderenfalls ist das Vario=
graim von den einzelnen Koordinaten abhangig und 1aR8t sich in folgender Form darstellen:

Y ) = % (i) + % (h2) h

Deutung des Variogramms

Ein Variogramm verlauft in vielen Fallen nach einer gewissen Distanz in einer gleichbleibenden Héhe, die
Sill (Stutzung)genannt wird und der Probenvarianz in dieser Richtung entspricht. Haben die Richtungsvario=
gramme einen unterschiedlichen Sill, so ist die Schwankungsbreite der untersuchten Variablen richtungsab=
hangig. Es liegt eine zonale Anisotropie vor (s.o. zweiter Fall). Den Bereich des Variogramms bis zum Er=
reichen des Sills nennt man die Reichweite (Range). Sie gibt die Entfernung an, bis zu der die Abhangigkeit
der Daten reicht. Auch sie kann in verschiedenen Richtungen unterschiedlich sein, wenn eine geometrische Ani=
sotropie vorliegt (erster Fall).

Ein Variogramm, das keinen Sill hat, also mit zunehmender Entfernung sténdig ansteigt, représentiert Daten
ohne endliche Varianz. Trotzdem &Rt sich fur eine endliche Probenanzahl immer eine scheinbare Varianz be=
rechnen. Ein Beispiel fir eine unendliche Varianz ist der Fall einer linearen Drift, d.h. die Probenwerte
werden in einer Raumrichtung immer grofer.
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RESIDUEN-VfiRIOGRRHM 0 GRAD
RESIDUEN-VfIRIOGRfIHH 45 GRRD
RESIDUEN-VRRIOGRRMM 90 GRRO
RESIDUEN-VRRIOGRRMM 135 GRRD

* X

Abb. 1: Unterschiedliche Richtungsvariogramme der Inkohlungsmessungen von KALKREUTH (1977)

Fur kleine Distanzen strebt das Variogramm oft gegen einen Wert grofer als Null. Dieses Phanomen kann als

Fehler bei der Probennahme gedeutet werden, was wohl tatsadchlich die haufigste Ursache ist. Unstetigkeiten
der untersuchten Variablen im kleinsten Distanzbereich erzeugen den gleichen Effekt und fihrten zur Bezeich=
nung "'Nugget-Effekt” (von Nugget: Goldklumpen).

Der Nugget-Effekt hat beim Kriging-Verfahren eine groRe Bedeutung, da er die Gewichtung nahe beieinander
liegender Punkte beeinflult: Der Screen-Effekt wird mit zunehmendem Nugget-Effekt abgeschwacht.

Variogramm Modelle

Um Koeffizienten fir das Kriging liefern zu koénnen, mufl das experimentelle Variogramm durch eine positiv
finierte Funktion approximiert werden. Es stehen mehrere Modelle zur Verfigung, die durch ihre Parameter ge=
geben sind. Ober die Auswahl des Modells entscheidet die Form des experimentellen Variogramms, dessen Ver=
halten nahe dem Ursprung, die Existenz eines Sills, das Verhalten im Bereich der Reichweite. Bis zu welcher
Distanz das Modell angepaflt werden muf, héngt von der Entfernung zwischen Schétz- und Probenpunkten im Kri=
ging ab. Besonders wichtig ist eine gute Anpassung fur kleine Entfernungen, da diese Datenpunkte den groRten
Einflul auf die Schatzung haben.

Lineares Modell

Eine sehr einfach anzupassende Funktion ist das Lineare Modell (Abb. 2):

() = Ah + CQ

Es hat keinen Sill; seine Parameter sind:

cQ
A

Nugget-Effekt

Steigung der Geraden

Ist das Modell nur fir Entfernungen bis zu einer bestimmten Grenze angepalit, darf der EinfluBbereich der

Schatzung dieser Grenze nicht Uberschreiten.

de=
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Sphérisches Modell

Ein sehr oft angewendetes Modell ist das Sphérische Modell (Abb. 3) oder Matheron-Modell. Es besitzt ei
nen linearen Verlauf nahe dein Ursprung und eine starke Krummung im Bereich der Reichweite, bevor es in den

konstanten Sill Ubergeht. Es wird haufig bei sedimentaren Lagerstatten angetroffen. Seine Formel lautet:

3 1 h, y

Y(h) (!i ;7 v3 o+t C fir h A a
r (b) c + c. fir h > a
T (0)

Dabei sind:

o = Nugget-Effekt

c + CO = Sill

a = Reichweite (Range)

Abb. 2 lineares variogranh Abb. 3 SPHERISCHES VARIOGRAVM

© 1MB<M»1 1-1

[¢] SPHEIUCRL CO- 1 ClI - V 0 =3

De Wijs-Modell

Tragt man das experimentelle Variogramm auf logarithmischem Papier auf, so lagt sich das De Wijs-Modell

(Abb. 4) ebenso leicht wie das lineare anpassen, da es hier eine Gerade bildet:

<h) = A ilnth) + B
Wobei A = Steigung der Geraden und
B =

Da es Berechnungen ohne Computer erméglicht, wird es von vielen Autoren favorisiert. Es 1aBt sich bei
vielen Variogrammen hydrothermaler Lagerstatten anpassen.
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GauR-Model 1

Untersucht man Schichtmachtigkeiten, wird man oft auf Vanogramne treffen, die im kleinen Distanzbereich
einen konkaven Verlauf haben. Durch das GaufR-Modell (Abb. 5) kann ein solches Variogramm beschrieben werden.
Die Formel lautet:

tih) = Co * CQ-e “ )
mit den Parametern:
CQ = Nugget-Effekt
c.+ C = sill
o
a = Range (Wendepunkt)
Abb. 4 DEVIJS VRRIOGRRMM Abb. 5 GRUSS VAAICRANH
e DEVIJS « -1 B -2 9 BRUSS co-1 CI -* 9-1.3

Hole-Effekt-Modell

In einem Gebiet mit periodisch schwankendem Gehalt, wenn erzreiche und erzarme Schichten wechseln, wird
auch das Variogramm einen wellenformigen Verlauf haben. In diesem Fall kann das Hole-Effekt-Modell (Abb. 6)
angepallt werden:

*(h> = CO ¢« C (1 -
mit Co = Nugget-Effekt
cQ + C = sill
a = 2ir/Wellenldnge (Range)

Es hat wie das GauB-Modell nahe dem Ursprung einen konkaven Verlauf und pendelt um des Sill.
Verschachtelte Modelle
Durch die Addition verschiedener Variogramm-Modelle lassen sich neue Funktionen bilden und den jeweiligen

Bedurfnissen anpassen. Ein oft angewendetes verschachteltes Modell entsteht durch die Addition zweier sphari=

scher Variogramme (Abb. 7).
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Abb. 6 HOLE EFFEKT VAR 10GAAMH Abb. 7 BISPHERISCHES = VRRIOGRAMM

0 HOIiE EFF. W«1l Cl -4 B«lS a NESTED CO- 1 CI- 1 «I-1 C2- 2 B2- 4

KRIGING
Ein Block V mit dem unbekannten Gehalt Z = — ~Z(x) dx wird durch punktférmige Proben mit den Ge=
halten Z(x") geschatzt durch: n
v = E X, Z(x.
. . . . i=l 1 f
d.h. jedem Gehalt wird ein Gewicht X . zugeordnet.

Dabei soll die Schatzvarianz minimal sein.
eEZ = VAR [Z - ZJ -——> Minimum

Gleichzeitig soll der Schatzwert korrekt sein, d.h. die Differenz zwischen geschatztem Wert und wahrem Wert

soll im Mittel Null sein:
E [z - 2Z] =0

Dies wird erreicht, indem man die Gewichte so wahlt, daR ihre Summe gleich eins ist:

n
E io= 1
i=l 1
(LZ - Z"] st Linearkombination von Z(x) - Z(x+th) mit E [Jz(xX) - Z(x+h)J = 0).
Die Schétzvarianz ist:
2
erf =VAR [z - 1z']
A m n
=2 . F(xi,Vv - * . - Y., E _Xj X~ Xi>x
B T DR S T S s B
=200V (@ Z) - COvV (@, 2 - Cov (Z°.Z%
wobei N (xi> V) das mittlere Variogramm fir x. und Volumen V ist:

T Xr V) = \\J%(x—xi) dx
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Durch Einfuhren des Lagrange-Parameters /x erhalt man das Kriging-System:

£ \ . - x.) + A~ = (x-, - » 2, ...jm

S5 <1+ 1

Die minimale Schatzvarianz ist dann:

K TRV, V) + A+

Das Kriging-System laRt sich in Matrixschreibweise angeben:

|H><H x ‘-11’\—| = =MH|
%X - Xx) =0 x BX - X2) ... x<x| . xrp 1
% (x2 - x1) X(x2-%x2) =0 .ee. X2 - xn) 1
[xK1 -
%<x,, : Xj) tf (XN - Vo w *<xn. xp - 01
1 1 1 0
*1 « (xi» V)
* Xk - xk>=0
‘2 x (X2 v)
[A] o1 =
A
n 2 (v v>
1
Es ist ein Gleichungssystem mit n + 1 Gleichungen und n + 1 Unbekannten und /1 zu lésen.

Statt eines Volumens kann Kriging auch Punkte schéatzen. In diesem Fall wird in dem vorangehenden Glei=
chungen das Volumen V durch den Punkt xQ ersetzt.

Auf diese Weise konnen unregelmalig verteilte Daten auf ein regelmédRiges Gitter interpoliert werden,
wenn zum Beispiel Isolinienpléne gezeichnet werden sollen. Hat das Variogramm-Modell keinen Nugget-Effekt,
so laufen die Isolinien durch die Datenpunkte. Ein Nugget-Effekt, der als MefRfehler aufgefallit werden kann,

wirkt ausgleichend. Die Isolinien laufen nicht mehr durch die Datenpunkte.

Eigenschaften des Kriging-Verfahrens

Kriging liefert die beste lineare Schatzung, die mit der vorhandenen Information moglich ist. Die Ge=
wichtsfaktoren werden so gewahlt, daf die Schatzvarianz minimal wird.

Das Kriging-System bericksichtigt:
- Die Struktur der Datenmenge und deren raumliche Korrelation (durch das Modell % (h)).

- Die relative geometrische Lage der verwendeten Datenpunkte und des zu schatzenden Volumens.

- Durch den Abschattungseffekt (Screen effect) erhalt nur der innerhalb eines Clusters dem Schatzpunkt
am nachsten liegende Datenpunkt ein Gewicht, das (signifikant) grofer als Null ist. Cluster von Daten
punkten werden somit nicht Uberbewertet.

- Kriging vermeidet systematische Fehler (Bias). Zum Schatzen eines Blockes werden auch auflerhalb des

Blockes liegende Datenpunkte in die Berechnung einbezogen.

- FuUr jeden Schatzwert wird eine Schatzvarianz als MaR fur die Zuverl&ssigkeit der Schatzung berechnet.
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DAS PROGRAMMSYSTEM

Fur die Anwendung des Kriging-Schatzverfahrens wurde ein Programmsystem erstellt, das zur Zeit aus mehre=
ren selbstandigen Fortran-Programmen besteht:

1. RESVAR zur Berechnung des Variogramms

2. GAMFIT zur Darstellung des experimentellen Variogramms und eines Modells auf Bildschirm oder
Plotter

3.  KRIGET zum Durchfihren der Schatzung ggf. mit transformierten Datenkoordinaten

4. Programme zur graphischen Darstellung der Schétzergebnisse

Die einzelnen Programme werden laufend weiterentwickelt. GroRer Wert wird dabei auf ihre benutzerfreund=
liehe Bedienung gelegt. So zum Beispiel mufl der Benutzer nur wenige Programmparameter angeben und vermeidet
durch formatfreie Eingabe zusatzliche Fehler. Treten bei der Verarbeitung der Daten Fehler auf, so erzeugt
das Programm verstandliche Fehlermeldungen (z.B. bei Uberschreitung der Kapazitiat). Die Programme werden auf
dem Telefunken-Rechner TR440 entwickelt, sind aber auf andere Anlagen leicht Ubertragbar.

Programm RESVAR

Das Programm RESVAR erstellt ein Variogramm von zufallig verteilten zweidimensionalen Daten mit einer Va=
riablen oder der Akkumulation zweier Variablen (Gehalt und Machtigkeit). Die Datenkoordinaten konnen dabei
transformiert werden, um eine geometrische Anisotropie zu Uberprifen oder unterschiedliche MaRstabe in beiden
Richtungen auszugleichen. Daneben werden statistische Daten wie Mittelwert und Varianz berechnet. Die Berechn
nung des Variogramms erfolgt nach dem schon genannten Verfahren: Es werden die durch jedes Punktepaar be=
schriebenen Vektoren klassifiziert (L&nge und Richtung), und die quadratischen Differenzen der Variablen
jeden Punktepaares einer Klasse summiert.

Fur jede Vektorklasse wird ein Variogrammwert berechnet (Mittelwert der quadratischen Differenzen) und
jeweils fur alle Klassen einer Richtung ein Graph gezeichnet (Entfernung/Variogramm). Durch Mittelwertbil=
dung der einfachen Variablendifferenzen Z(x) - Z(x+h) berechnet das Programm gleichzeitig die lineare Drift
(mittlere Zunahme der Variablen in einer Richtung), sowie ein um die Drift korregiertes Variogramm. Dieses
wird zusammen mit dem Roh-Variogramm auf dem Drucker grafisch ausgegeben. Ist keine (lineare) Drift vor=
handen (E£z(x) - Z(xth) ] = 0), decken sich beide Variogramme. Zuverlassige Werte lassen sich jedoch
erst ab ca. 100 Paaren je Klasse ermitteln. Als mogliche Eingabeparameter des Programms sind u.a. die Rich=
tungen, in denen ein Variogramm berechnet werden soll, und fir jede Richtung ein Abweichungswinkel, der die
zuléssige Streuung um die vorgegebene Richtung angibt, zu nennen.

Bei einem Abweichungswinkel wvon 90° wird das Gesamt-Variogramm (Uber alle Richtungen gemittelt) berech=
net. Auch fur die Entfernungen kann eine Klassenbreite angegeben werden.

Fehlen die Angaben Uber Richtung und Klassenbreite, berechnet das Programm das Gesamt-Variogramm mit 40
Entfernungsklassen einer Breite von 1/60 des maximalen Punkteabstandes. Die Anpassung von logarithmischen

Modellen (De Wijs-Modell) wird durch wahlweise logarithmisch skalierte Koordinaten-Achsen unterstutzt.
Programm GAMFIT

GAMFIT 1ist ein Zeichenprogramm, daf das von RESVAR berechnete experimentelle Variogramm zusammen mit ei=
ner Modell-Funktion zeichnet. Bei schneller Ausgabe der Zeichnung auf einen Bildschirm konnen interaktiv die
Funktionsparameter gedndert werden. Auf diese Weise ist es moglich, rasch das beste Modell zu finden und
dieses anzupassen.

Mehrere Richtungsvariogramme lassen sich in dasselbe Koordinatensystem zeichnen, um sie miteinander ver=
gleichen zu kénnen (Abb. 1). Eine mehrfarbige Ausgabe auf dem Plotter erleichtert dabei die Ubersicht.
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Programm KRIGET

Fur das Kriging-Schatzverfahren wurde ein Programm erstellt, das wahlweise Blécke oder Punkte aus zufallig
verteilten zweidimensionalen Daten schatzen kann.

Es benotigt als Eingabe die Art und Parameter der Variogramm-Funktion (es stehen sechs Modelle zur Aus=
wahl), wie sie mit Hilfe des Programms GAMFIT gefunden wurden. Eine geometrische Anisotropie wird durch An=
gabe der Parameter fir eine Koordinatentransformation beriicksichtigt. Die Wirkung dieser Transformation
konnte bereits bei der Variogrammberechnung Uberpruft werden. Die Anzahl der fur die Schatzung eines Blockes
oder Punktes verwendeten Datenpunkte sowie ihre Entfernung kdnnen zur Rechenzeitersparnis begrenzt werden.
Zur Definition der zu schatzenden Punkte oder Blodcke ist es moglich, den unteren Eckpunkt des Netzes, die
Anzahl der Punkte oder Blocke und die Punktabstande bzw. Block-Kantenldngen jeweils in X- und Y-Richtung
anzugeben.

Als Ergebnis erhalt man fur jeden geschatzten Block oder Punkt den Schatzwert, die Schatzvarianz, die
Varianz der Proben und den EinfluBradius fir diese Schatzung. AuRerdem wird ein Grautonbild der Blécke nach
ihren Schatzwerten gedruckt (Abb. 8a). Die vier obengenannten Ergebnisparameter werden zusammen mit den Koor=
dinaten sequentiell auf ein File ausgegeben, um eine Weiterverarbeitung durch ein Isolinien-Programm (Abb. 9)

und die grafische Darstellung der Schatzvarianz (Abb. 8b) zu ermdglichen.
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INKOH .UNGSVESSUNGEN  ( KALKREUTH-DATEN) BLOK KRIGING
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Abb 8a: Block-Kriging von Inkohlungsmessungen nach KALKREUTH (1976)
Grautonbild der geschatzten Blocke
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INKOHL I>NGSMESSUNGEN  (KALKREUTH-DATEN) SCHAETZVARIANZ
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Abb. 8b: Block-Kriging von Inkohlungsmessungen nach KALKREUTH (1976)
Grautonbild der Sch&atzvarianz jedes Blockes
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Abb. 9: Isolinienplan von Inkohlungsmessungen nach KALKREUTH (1976) durch Interpolation mittels gewichteter
Mittel
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METHODEN DER SOZIALRAUMANALYSE

von

THOMAS SCHUMANN"'1'

ZUSAMMENFASSUNG

Die Q-Korrelationen zwischen sozial geographischen Raumeinheiten ergaben eine nitzliche geometrische Dar=
Stellung der Raumstrukturen. Dabei liel sich die Korrelationsmatrix immer nur partiell (zu einem Vergleichs*
gebiet oder zwischen benachbarten Gebieten) auswerten. In den multivariaten Methoden der Faktoren- und
Clusteranalyse werden alle Merkmale und Raumeinheiten gleichzeitig und gleichberechtigt verarbeitet. In Er=
Weiterung der Q-Technik ermdglichen sie eine inhaltich komplexe Klassifikation der Raumeinheiten in sich nicht
Uberschneidende Klassen.

SUMMARY

The Q-correlations among social geographic unit areas resulted in a useful graphic illustration of the
spatial structures. The correlation matrix, however, could be partially analyzed only (with respect to a
comparable area or between neighbouring areas). All the attributes and the areas are handled simultaneously
and with equal consideration according to multivariate methods of factor and cluster analysis. By expanding
the Q-technique, it is possible to establish a complex classification of the areas with no overlapping classes.

PE3KME

Q- KoppejiHitHH Meatfly counaJibHO-reorpEuJimecKiiMH eflHmmaMH MecTHocTH noK&a3ajnH nojxe3HO6
reoMeTpn~ecKoe H3o6paatenHe CTpyKTypa MecTHocTH. IllpH 3tom tojibko ‘lacTHM"HO 6nao bo3moxho
HHTepnpeTupoBaTb KoppejiflitfioHHyio MaTpttuy (N0 othocedhhk k cpaBHHiejikHofi oGjiscth hjlk Mexfly
AveXHMIVH 00JiaCTHMH).  OOpaOO0TaHH, OfIHOBpeMeHHO H paBHONpaBHO, BCe npH3HaKH H eflHHHNU MeCT-
HOCTH b MHoroMepHHX MeTOflax $aKTOpHoro aHajiii3a h RjiacTep-anajiHaa. lipa pacnrmpeHVH Q- Tex-
HHKH 3TH MeTOfIH fla»T B03MOZHOCTB CXOXHOft UD COflepJtaHH» KJiaOOH$HKaUHH eflHHHII UeCTHOCTH B
HenepeceKaTomHxcH KJiaccax.

Einleitung

Innerhalb einer Stadt sind die Wohnstandorte unterschiedlicher Sozialgruppen nicht gleichmaBig verteilt
sondern raumlich konzentriert. Um Infrastruktureinrichtungen den unterschiedlichen Bedirfnissen der einzel=
nen Bevolkerungsgruppen entsprechend planen zu kénnen, ist eine kleinrdumige Analyse der sozial raumlichen
Differenzierung einer Stadt nach den Strukturmerkmalen der Wohnbevélkerung notwendig. Moégliche Techniken zur

sozial raumlichen Differenzierung werden im folgenden am Beispiel von Berlin (West) dargestellt.

+ Anschrift des Verfassers: Thomas Schumann, Institut fir Anthropogeographie, Angewandte Geographie
und Kartographie der FU,
1000 Berlin 41, Grunewaldstr. 35.
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Die Datenbasis

Die amtliche Statistik bietet fir Berlin (West) eine Gliederung in 97 statistische Gebiete an. Fir diese
97 Raumeinheiten hat die Arbeitsgruppe "Wertgleichheit” 25 Sozial indikatoren erstellt {siehe Tabelle 1). Die
Rohdaten hierzu wurden in der Volkszahlung 1970 und der Gebaude und Wohnungszahlung 1968 erhoben. Aktuelle
Analysen sind wegen fehlender Fortschreibung auf dieser Bezugsbasis nur nach Alter, Geschlecht und Nationa=

li tat moéglich.

Der Korrelationskoeffizient als AhnlichkeitsmaR fiir Raumeinheiten

In den meisten Untersuchungen wird die Korrelationanalyse benutzt, um die Stdrke und Richtung eines li=
nearen Zusammenhangs zwischen zwei Variablen zu messen.

Ebenso l1aRt sich mit dem Korrelationskoeffizienten die Ahnlichkeit zweier Objekte (Raumeinheiten) beziig=
lieh einer Menge von Merkmalen bestimmen (vergleiche [2] ). Hierbei kehrt sich legiglich die Betrachtungsrich
tung um: Sind die Daten in einer Matrix angeordnet mit den Variablen als Spalten und den Raumeinheiten als
Zeilen, werden die Korrelationskoeffizienten statt zwischen den Spaltenvektoren (R-Technik) zwischen den
Zeilenvektoren (Q-Technik) berechnet. Wertepaare sind nicht mehr zwei Variablen in n Raumeinheiten, sondern

1. Sozial indikatoren fir die statistischen Gebiete von Berlin (West)

Ifd. Nr. Merkmal Einheit
1 Anteil der Personen im Alter bis unter 15 Jahre %
2 1 von 15 bis u. 60 Jahre %
3 " von 60 Jahren und mehr %
4 Geschlechterproportion (Anteil der Frauen) %
5 Anteil der Nichtdeutschen %
6 Bevolkerungsdichte Ei nw./ha
7 Anteil der Arbeiter an den Erwerbstatigen %
8 Angestellten und Beamten " %
9 " Selbstandigen %
10 Anteil der Personen mit héchstem Schulabschluf %

Volks- und Hauptschule an den Personen mit abge=

schlossener Schulausbildung

u ! Mittlere Reife %
12 " Abitur %
13 " Berufs-, Fach-, Ingenieurschule 1 %
14 { Hochschule %
15 Anteil der Wohnungen bis 30 gm %
16 31 bis 70 gm %
17 " 71 bis 130 gm %
18 " 131 gm und mehr %
19 Anteil der Wohnungen mit gleicher Anzahl Personen u. Raume %
20 " mit 1 bis 2 Personen mehr als Raume %
21 u mit 3 bis 4 Personen mehr als R&aume %
22 ! mit 1 bis 2 Raumen mehr als Personen %
23 4 mit 3 bis 4 Raumen mehr als Personen t
24 Anteil der Wohnungen ohne Bad o

25 Anteil der Wohnungen ohne Toilette %
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Abb. 1: Korrelationen mit dem statistischen Gebiet 14 (Mariannenplatz) in Berlin (West)
(SYMAP - Schnelldruckerkarte, erstellt am Statistischen Landesamt Berlin)

die Auspragung von m Variablen in zwei Raumeinheiten. Haben diese Variablen in beiden Gebieten ahnliche Werte,
treten niedrige, mittlere und hohe Variablenwerte paarweise auf. Die Raumeinheiten haben eine vergleichbare
Struktur. Je groRer ein Variablenwert in der einen Raumeinheit ist, desto groBer ist der Wert auch in der
anderen Raumeinheit.

Je nach Stérke des Zusammenhangs ist der Korrelationskoeffizient unterschiedlich hoch positiv. Sind die
Variablenauspragungen in zwei Gebieten extrem verschieden, erscheinen hohe Variablenwerte in einer Raumein=
heit zusammen mit niedrigen Variablenwerten in der anderen Raumeinheit und umgekehrt. Dies bewirkt einen
negativen Korrelationskoeffizienten.

Um den verzerrenden EinfluR der unterschiedlichen Variablendimensionen auszuschalten, missen die einzel=
nen Merkmale zuvor normiert werden. Dies geschieht am besten durch Standardisierung jeder Variablen mit der
Z-Transformation:

Xi - X Xi = Variablenwert im Gebiet i
X = Mittelwert der Variblen
S = Standardabweichung der Variablen
Z. = transformierter Variablenwert

im Gebiet i
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Die transformierten» dimensions!osen Variablen haben jetzt alle den Mittelwert 0.0 und die Standardab=
weichung 1.0. Sie sind hinsichtlich ihrer durchschnittlichen GrdéBenordnung und Streuung unmittelbar ver=
gleichbar.

Durch diese(notwendige) Transformation ist der Korrelationskoeffizient zwischen Raumeinheiten kein ab=
solutes, sondern nur ein relatives Ahnlichkeitsmal. Er ist abhéngig von der Auswahl der Variablen und von
der Gesamtheit der betrachteten Gebiete» denn diese bestimmen Mittelwert und Standardabweichung der beob=
achteten Variablen und damit die standardisierten Werte. Die Ahnlichkeit zwischen zwei Stadtgebieten ist
demnach unterschiedlich, je nachdem, ob man sie im Rahmen eines Ortsteils oder im Rahmen der ganzen Stadt
bestimmt. Korrelationskoeffizienten um 0.0 sind fir einen untersuchten Raum jeweils durchschnittlich, ein
Wert von +0.5 weist auf eine besonders hohe Ahnlichkeit hin, wahrend ein Wert von -0.5 eine besonders groRe
Verschiedenheit zweier Gebiete bedeutet. Kausalitats- oder Signifikanziberlegungen werden hier nicht ange=
stellt.

Die Verteilungen der statistischen Gebiete wichen nicht wesentlich von einer Normal Verteilung ab. Die
Voraussetzung fir die Berechnung einer Matrix der Produktmoment - Korrelationskoeffizienten von PEARSON war
also erfullt. Dieser Koeffizient entspricht dem Cosinus des Winkels, den zwei Raumeinheiten im Variablenraum
bilden. Eine Verwendung des nur Ordinal Skalenniveau voraussetzenden Rangkorrelationskoeffizienten von
SPEARMAN ware ebenfalls moglich.

Die symmetrische 97 x 97 Matrix enthalt die AhnlichkeitsmalBe zwischen jedem moglichen Paar der statisti*
sehen Gebiete. Die Ahnlichkeit eines fiir bestimmte Probleme typischen Gebiets mit allen anderen statistischen
Gebieten 14kt sich durch Kartierung der entsprechenden Zeile oder Spalte der Korrelationsmatrix darstellen.

Hierzu wurde exemplarisch das statistische Gebiet 14 (Mariannenplatz) im Bezirk Kreuzberg gewahlt (Abb.I)
Die ca. 25.000 Bewohner dieses Gebiets haben einen besonders niedrigen sozialen Status. Der Anteil der Per*
sonen mit geringer Bildungs- und Berufsqualifikation ist sehr hoch, uberdurchschnittlich viele Wohnungen
sind klein und Uberbelegt, die sanitdre Ausstattung ist haufig unzureichend: 77% der Wohnungen haben kein
Bad und 52% keine Innentoilette.

Mit diesem Gebiet korrelieren hoch positiv nahezu alle statistischen Gebiete innerhalb des im Westen
durch den Tiergarten unterbrochenen Wilhelminischen Wohnrings. Auch die Altstadt von Spandau hat eine &hn=
liehe Ausprégung der 25 Sozialindikatoren. Hohe negative Korrelationen findet man Uberwiegend in den sildwest=
liehen Bezirken Zehlendorf und Steglitz, strukturell von dem statistischen Gebiet Mariannenplatz besonders
verschiedene Stadtteile.

Eine Karte der Korrelationskoeffizienten mit einem Gebiet statushoher Wohnbevdlkerung (z.B. stat. Gebiet
50 Argentinische Allee) zeigt ein nahezu komplementares Bild. Dagegen ergibt sich ein vollig neues Raummuster
wenn man die Ahnlichkeiten zu einer Raumeinheit zwischen diesen Extremen (z.B. stat. Gebiet 24 Stuttgarter
Platz) darstellt (Karten in [1j ).

Die dem Vergleichsraum sehr ahnlichen Gebiete konnen als ein relativ homogener Stadtteil typ zusammenge=
falkt werden. Ein besonderer Vorteil dieser Methode ist» daf man durch die freie Wahl des Vergleichsgebietes
den Typenmittelpunkt bzw. Schwerpunkt der Gruppe selbst festlegen kann.

Homogene Regionen und wichtige sozial raumliche Grenzen treten deutlicher hervor, wenn man die Korrela-
tionskoeffizienten zwischen benachbarten statistischen Gebieten kartiert. In Abb. 2 wurden die Grenzlinien
je nach Ahnlichkeit verschieden stark eingezeichnet und zusatzlich besonders &hnliche Gebiete (r + 0.85)
mit einem Gleichheitszeichen verbunden.

Sofort fallen drei groRe Regionen auf, in denen kaum Unterschiede zwischen Nachbargebieten bestehen:

1. Der innerhalb des Wilhelminischen Groflstadtgirtels liegende Teil des Bezirks Wedding zusammen
mit Moabit.
Der Bezirk Kreuzberg mit Ausnahme der Friedrichstadt und das nordliche NeukdllIn.
Ein vom sudwestlichen Stadtrand bis in die Innenstadt regender Keil entlang der Achse Berlin-
Potsdam.

Dunnbesiedelte Gebiete wie der Grinewald oder der Tiergarten erscheinen deutlich abgesondert, ebenso
isolierte Industriegebiete wie die Goerzwerke oder das statistische Gebiet FlottenstraBe. Ganz allgemein
erweist sich der Norden Berlins als besonders heterogen, was sicher auch mit der Uberdurchschnittlich groBen
Bedeutung der Industrie in diesem Teil der Stadt zusammenhéngt.
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Abb. 2: Korrelationen zwischen benachbarten statistischen Gebieten in Berlin (West)

Karten dieser Art erleichtern eine Abgrenzung von zusammenhdngenden Regionen. Eine Typisierung kann je=
doch hieraus allein nicht abgeleitet werden. So sind die Ahnlichkeiten getrennt liegender Gebiete wie die
der Bezirke Kreuzberg und Wedding aus dieser Karte nicht ersichtlich. Umgekehrt koénnen zwei nicht &hnliche
Raumeinheiten durch eine Kette von Gebieten hoher Ahnlichkeit miteinander verbunden werden, falls sich der
Sozialraum nur ganz allméhlich und kontinuierlich &andert.

Lediglich die Verénderung der Sozialstruktur innerhalb einer Stadt wird dargestellt, keine inhaltlichen
Aussagen zur Sozial Struktur selbst. Durch die Analyse und Darstellung der wichtigen sozialraumlichen Grenzen

erhalt man aber einen guten Einblick in die innere Differenzierung eines Raumes.
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Abb. 3: Statistische Gebiete in Berlin (West): Faktor 1 - sozialer Status -

Stadtteiltypisierung mit Faktoren- und Clusteranalyse

Clusteranalyse ist ein Sammelbegriff fir eine ganze Anzahl automatisierter Klassifikationsverfahren, die
ahnliche Objekte zu Gruppen oder Typen zusammenfassen. Dabei sollen die gefundenen Gruppen in sich weitgehend
homogen, voneinander aber gut separiert sein. Die Faktorenanalyse isoliert aus den Variablen wenige {berschau»
bare GroRen, die die komplexe Ausgangsinformation hinreichend genau beschreiben und erklaren. Da die Faktoren
zueinander unkorreliert sind, eignen sich die Faktorwerte als Klassifikationsmerkmale einer Clusteranalyse.

In der Faktorenanalyse wurden nicht alle 25 Sozialindikatoren verwendet. Verschiedene Variablengruppen
erganzen sich zu 100%. Dies wirde die Korrelationsmatrix Uberbestimmen. Bei geschlossenen Prozentsystemen

wurde mindestens eine Variable ausgeschlossen. In Faktorenanalysen mit unterschiedlicher Variablenauswahl
erwies sich eine Ldsung mit 3 Faktoren als stabil und interpretierbar. Die 3 Faktoren erkldren zusammen 68.9%
der Gesamtvarianz der benutzten 19 Variablen.

Die Auspragungen der Faktoren in den statistischen Gebieten (Faktorenwerte) bilden voneinander unabhangig
ge Grundmuster der Variation der Raumeinheiten. In Abb. 3 sind die Werte des ersten Faktors (Varianzenanteil
34_6%) dargestellt. Dieser Faktor ist durch hohe Ladungen der Variablen Anteil der Selbststéndigen (+0.908),
Anteil der Personen mit Hochschulabschlul (+0.856), Anteil der Wohnungen mit tUber 130 gm (+0.913) sowie An»
teil der Wohnungen mit 3 bis 4 Raumen mehr als Personen (+0.906) charakterisiert. Die Gebiete mit hohen Fak»
torwerten sind die von den oberen sozialen Schichten bevorzugten Wohnstandorte. Besonders deutlich ist ihre
Konzentration in der Umgebung des Grunewalds.

Die 25 Sozialindikatoren korrelieren untereinander hoch. Damit Uberlappen sie sich in ihrem Informations»
gehalt. Werden miteinander hoch korrelierende Variablen fiir eine Klassifikation verwendet, wird ein Teil
der Information mehrmals in die Analyse eingegeben. Eine solche kinstliche Gewichtung wird vermieden, wenn
man die zueinander unkorrelierten Faktoren als Gruppierungsvariablen verwendet. Sie enthalten die raumrele»
vanten Aussagen der Variablen in komprimierter, sich nicht Uberschneidender Form.
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Klassifikation anhand von 3 extrahierten Faktoren
(erkl&rte Varianz von 68,9 v.H.)

Abb. 4: Klassifikation anhand von drei extrahierten Faktoren (erlarte Varianz von 68.9 v.H.)
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Jede Klassifikation von unterschiedlichen Objekten ist mit einer Verallgemeinerung und daher mit einem
Informationsverlust verbunden. Statt der individuellen Variablenwerte der Raumeinheiten werden nur noch die
Mittelwerte der Variablen in den Klassen betrachtet. Der durch eine Gruppierung entstehende Informationsver=
lust &Rt sich exakt durvh die Varianz innerhalb der Gruppen messen, der sogenannten “error sum of squares™.
Sie ist definiert als Summe der quadrierten Distanzen der Individuen zu ihren Clustermittelpunkten. Auf die*
ser Messung des Informationsverlustes beruht das hier angewandte Klassifikationsverfahren von WARD (verglei*
che [4]).-

Es handelt sich um ein hierarchisch aggiormeratives Verfahren, d.h. alle n Raumeinheiten werden zu Beginn
der Analyse als einzelne Cluster angesehen. In n-1 Fusionsschritten werden jeweils zwei Cluster zusammenge*
falt. Dieser ProzeR wird bei einer geeigneten Anzahl von Klassen unterbrochen. Nach WARD wird vor jedem
Schritt jede mogliche Fusion geprift. Die beiden Cluster werden zusammengefalt, die das geringste Anwachsen
des Informationsverlustes bewirken. Das Verfahren von WARD wird dadurch sehr rechenzeitintensiv, die Cluster
sind aber meist homogener und kompakter als bei anderen Techniken.

Die Berechnungen erfolgten mit dem fir Clusteranalysen entwickelten Programmpaket CLUSTAN von D. WISHART
[ 5]1. Da beim Obergang von sechs auf finf Gruppen der Informationsverlust sprunghaft zunahm, wurde die Ein*
tei lung in sechs Klassen gewahlt (Abb. 4).

Wegen der raumlichen Nachbarschaft strukturahnlicher Sozialgruppen bzw. wegen der raumlichen Trennung
unterschiedlicher Sozialgruppen sind die einer Klasse zugehdrigen statistischen Gebiete nicht zufallig uber
Berlin verstreut, sondern sie treten auch raumlich geklumpt auf. Gruppe 1 enthalt die Altbaugebiete mit
sozial schwacher Wohnbevélkerung. Hierzu gehdren die groRten Teile der Bezirke Wedding und Kreuzberg. Die
statistischen Gebiete in Gruppe 3 und Gruppe 4 haben hinsichtlich ihres Sozial status ungefahr fiir Berlin
durchschnittliche Werte. Sie unterscheiden sich aber deutlich voneinander im Alter der Wohnbevdlkerung. In
den Uberwiegend am Stadtrand gelegenen statistischen Gebieten der Gruppe 4 ist der Anteil der Kinder und
Jugendlichen an der Wohnbevolkerung groB, wéhrend die Bevolkerung in Cluster 3 Uberaltert ist. Cluster 5
und Cluster 2 stellen die sehr guten bzw. guten Wohngegenden Berlins dar. Mit Ausnahme dreier Gebiete am
nérdlichen Stadtrand (Frohnau, Hermsdorf, Konradshohe) liegen sie in einem kompakten Keil im sudwestlichen
Teil der Stadt. Gruppe 6 ist eine Zusammenfassung von kaum bewohnten Industrie- oder Waldgebieten.

Diese Klassifikation deckt sich weitgehend mit den Ergebnissen der oben beschriebenen Q-Technik bei der
Korrelationsanalyse. Benachbarte statistische Gebiete mit niedrigen oder negativen Korrelationskoeffizienten
gehdren zu verschiedenen Klassen. Cluster 1 enthalt nahezu alle Raumeinheiten, die mit dem statistischen
Gebiet Mariannenplatz hoch korrelieren. Wiederum erscheint der Norden Berlins im Vergleich zum Siden sehr
inhomogen.

Will man z.B. neue Planungsbereiche abgrenzen, sollen die zu einer Gruppe gehdrenden raumlichen Einheiten
moglichst zusammenhangende Regionen bilden. Eine solche Regionalisierung ist ebenfalls mit Faktorenanalyse
und Clusteranalyse moglich. Neben den Faktorwerten werden die topographischen Koordinaten der Gebietsmittel*

punkte mit Hoch- und Rechtswert in standardisierter Form als Gruppierungsmerkmale eingegeben (Karte in [!])~

Dabei l1aRt sich der Nachbarschaftseffekt je nach Fragestellung unterschiedlich gewichten, wenn man die
standardisierten Lagekoordinaten streckt bzw. staucht. Als Ergebnis werden mehr oder weniger bevorzugt raum*

lieh beieinander liegende Gebiete zu einem Cluster zusammengefalt.
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KLASSIFIZIERUNG VON OSTRACODENSCHALEN MIT
HILFE VON FOURIER-KOEFFIZIENTEN

von

CURT-ALBERT SCHWIETZER*

ZUSAMMENFASSUNG

Es besteht die Moglichkeit, die merkmalsannen Ostracoden der Gattung Darwinul a Uber ihren Schalenumrifl zu
bestimmen. Hierzu wird der Umrif? der vergroBerten Ostracode digitalisiert, eine Spline-Interpolation der ent=
stehenden Kurve durchgefihrt und diese einer Fourier-Transformation unterworfen. Mit den ersten 10 Koeffi=
zienten der Power-Spektren wird eine Clusteranalyse nach WARD (1963) unter Verwendung des Programmpaketes
CLUSTAN von WISHARD (1978) durchgefuhrt. Nach diesem Verfahren lassen sich zwei Gruppen unterscheiden, die
mit herkdmmlichen Methoden nur schwer zu trennen sind.

SUMMARY

The usually featureless ostracods, in this study the species Darwinula, can possibly be classified
according to their shell outlines. For this purpose a digital model is made of the ostracod"s shell contour
and a Spline interpolation is carried out on the resulting curve, followed by a Fourier transformation. The
first 10 coefficients of the power spectrum are then subjected to a cluster analysis (WARD 1968) using the
program CLUSTAN from WISHARD (1978). In this manner two groups can now be disti gui shed that were formerly
extremely difficult to separate.

PE3KME

BO3MOAHO onpeaediHTL ocTpaKQAH 6e3xapaKTepHHX “epT po”a Darwinula npa noiiomH KOHTypa
OOQIIOVKH AJIH OToro KOHTyp ocTpaxoaoB no”BepraeTca npeoOpa30Baiano b un$poByio $opMy, npo-
BeaeHa "cuJdiaM" HHTepnojiHijHH peayjibTHpoemea KpHBoiW KpHBaa no”BepraeTca npeo6pa3 OBaiano
no <$ypi>e. C nepBiiMH 10 KO033$$HijHeHTaMH cneKTpaJibHofi (feyHKmm npOBeAen KlJiacTep-aHajiHa no
Bap”™y (1963) noa npimeneioni naiceTa chctomhhx nporpaiiu TCLUSTANT Bmnap/Aa (1978)* CorjtacHo
¢ 3tom MeTOAOM BO3MIXHO oTjimiaTb &Q rpynnH. Tpy*HO CHIO 6u pa3A6JiHTb 3TH rpynim ¢ no-
MOnbK) 3HBKOMHX MeTOfI0B*

Anschrift des Verfassers: Curt-Albert Schwietzer, Institut fir Paldontologie der FU Berlin
1000 Berlin 33, Schwendener Str. 8.
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Ein immer wiederkehrendes Problem der Paldontologie stellt die Bestimmung von Fossilien dar. Ist dies
bei merkmalsreichen Individuen noch relativ leicht durchzufiihren, so stofRt man bei der Einordnung merkmals=
armer Fossilien auf groBe Schwierigkeiten.

Die Ostracodenarten der Gattung Darwinula (BRADY & ROBERTSON 1885) gehdren zu dieser Gruppe. Im Gegensatz
zur Zoologie, die die Ostracoden Uber den Weichkérper bestimmt, geschieht dies, gezwungenermaBen, in der Pa=
laontologie Uber deren Schale.

Darwinula ist vom Karbon bis in die Gegenwart bekannt. Sie ist ein glattschaliger schwimmunféhiger SiR=
wasserbewohner, kann aber auch vereinzelt im Brackwasser auftreten und zeigt dann meistens eine Aussifung
des Sedimentationsraumes an (BRENNER 1976).

Die Literatur nennt etwa 80 Arten (MOLLER, G.W. 1912; ZHONG, X. 1964; ZALANYI, 1959; BATE, A. 1965;
LYUBIMOVA, P. 1955).

Diese Beschreibungen sind teilweise wenig zureichend, so daf eine Bestimmung der Art oftmals schwierig ist.

Da das Muskel feid innerhalb einer Art variieren kann, Porenkanale bis heute nicht beobachtet wurden und
das Geschlecht schwer bestimmbar ist (meistens ist der mannliche Vertreter einer Art unbekannt), kann die
Bestimmung nur Uber den Schalenumriff erfolgen (SOHN, 1.G. 1976; McGREGOR, D. 1969).

Die Schalenform wird meist nur als "ovalformig mit spitzem vorderen Ende und stumpf abgerundeten hinteren
Ende" charakterisiert.

Da die Anzahl der meBbaren Parameter wie Lange, Hohe, Breite beschrankt ist und auch eine Approximation
des vorderen und hinteren Endes der Ostracodenklappe durch Kreise die Schalenform ungeniigend widerspiegelt,
wirde eine statistische Untersuchung der tUblichen quantitativen Parametern der Darwinulaarten wenig Aussagen
erbringen. Auf &hnliche Probleme stielRen M. CLARK & 1. CLARK 1976 bei der statistischen Bearbeitung von Sedi=
mentkdrnern, die sie auf Grund ihrer Form unterschiedlichen Sedimentationsraume zuordnen wollten. Sie ldsten
das Problem, indem sie Sedimentkornumrisse durch Fourier-Reihen approximierten.

Ausgehend von dieser Arbeit soll im Folgenden nun eine Moglichkeit gezeigt werden, Individuen aufgrund
ihrer SchalenumriBform zu trennen oder zu Gruppen zusammenzufassen.

Fur diese Untersuchungen wurden Vertreter der Gattung Darwinula (Ostracoda) von zwei verschieden Fund=
punkten ausgewahlt.

Bei diesen beiden Lokalitaten handelt es sich um Masaya, am Titicaca See auf bolivianischer Seite gelegen,
und um die Kohlengrube Guimarota, die sich in der Nahe von Leiria in Portugal befindet. Die Darwinulae aus
Masaya sind subrezent, die aus Guimarota stammen aus dem Kimmeridge.

Die rechten Klappen adulter Tiere (Masaya 48 Stick; Guimarota 55 Stick) wurden mit Hilfe eines Zeichen=
mikroskops 350x vergrofert und mittels eines Digitalizer, Marke Aristogrid digitalisiert (Abb. la).

Aus den so gewonnenen kartesischen Koordinaten, etwa 400 je Schale, wurde der Schwerpunkt errechnet
und die Koordinaten in der Weise transformiert, daB der Schwerpunkt der Ursprung eines neuen Koordinaten=
systems darstellt (Abb. 1b).

Danach wurden die kartesischen Koordinaten in Polarkoordinaten umgewandelt, durch eine Spline-Interpo=
lation 3-ten Grades interpoliert und 256 aquidistante Stitzstellen geschaffen (Abb. Ic, Id) (SAUER, R).

Diese 256 neu errechneten Punkte sind fir die spatere Fast Fourier Transformation erforderlich.

Tréagt man die Polarkoordinaten XP und YP im rechtwinkigen Koordinatensystem gegeneinander auf, so
erhalt man eine Kurve, die an eine harmonische Schwingung mit der Periode 2tc erinnert (Abb. 2).

Daraufhin erfolgte eine Fourier-Transformation der gesplinten Polarkoordinaten:

0o

— * A H
YP = a, + y (aﬁ cos nxp + bh sin nx?}
n=1
Vergleichsanalysen mit den ersten 10, 15 und 20 Fourierkoeffizienten (a” a2, a*, ... alQ) und (bj, b2,

b3’ **e bio) ergaben keine nennenswerten Unterschiede zwischen diesen. Bereits die ersten 10 Fourierkoeffi=
zienten erkléaren also den Kurvenverlauf ausreichend. Aus den Koeffizienten wurde danach das Power-Spektrum
der Fourierreihe ermittelt.

Fuhrt man mit diesen 10 fir die Ostracodenschale charakteristischen harmonischen Zahlen des Powerspek=
trums eine Clusteranalyse mit dem Programmpaket CLUSTAN (WISHART 1978) nach WARD 1963 durch, so lalt sich



Abb. 1la

Abb.lc
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Abb. 1b

Abb. 1d

Digitalisierung und kartesische Koordinatentransformation von Schalenumrissen der
Ostracoden-Gattung DARWINULA

Transformation der Daten in Polarkoordinaten und Spi ine-Interpolation 3. Grades zur
Schaffung aquidistanten Stutzstelle
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Abb. 2: Darstellung der 128 &quidistant verteilten, auf den Mittelwert O normierten Stiutzstellen im
kartesischen Koordinatensystem

Abb. 3: Dendrogram™ der Ostracoden von den Fundpunkten Guimarota und Masaya (aus den ersten 10 Koeffizinten
des Power-Spektrums, nach der von WARD (1963) entwickelten Methode)
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Abb« 4: Arbeitsgang zur Unterscheidung zweier Ostra=
Codenpopulationen mittels Fourier- und
Clusteranalyse

eine Trennung der Darwinulae der Fundpunkte Masaya

und Guimarota erkennen (Abb. 3). WARD"S Verfahren wur=
de angewandt, da es versucht eine moglichst homogene
Gruppierung zu finden. Dies geschieht, indem sukze$si=
ve jeweils jene Gruppen fusioniert werden, die den ge=
ringsten Zuwachs zu einem "HeterogenitatsmaR" liefern.
Als solches wird das Varianzkriterium verwendet.

Nach jedem Gruppierungsschritt werden jene Gruppen
zusammengefalt, die das Varianzkriterium minimal ver-
grofern (WARD 1963).

Ob es sich bei den hier mittels Clusteranalyse ge=
trennten Individuen um unterschiedliche Arten handelt
oder, ob der Formenunterschied der Ostracodenklappe
durch Faziesunterschiede begrindet werden kann, soll
an dieser Stelle nicht weiter erortert werden. Es soll
vielmehr gezeigt werden, daf durch die Angabe der er-
sten 10 Fourierkoeffizienten der Schalenumrifl einer
Darwinulaart besser und genauer beschrieben werden
kann als durch subjektive Angaben, wie "spitz oval
oder gut gerundet”. Die Bestimmung der 10 harmonischen
Zahlen soll natiurlich die ubliche Formbeschreibung der
Ostracodenschale in keiner Weise ersetzen, sondern nur
erganzen.

AbschlieBend mochte ich darauf hinweisen, daB al=
teren Autoren eine Bestimmung von Fourierkoeffizienten
aus rechentechnischen Grunden unméglich war. Heutzuta=
ge aber, da entsprechende Rechenprogramme und Digita=
lizer zur Verfugung stehen, sind derartige Fourierana=
lysen durchaus sinnvoll, da der Zeitaufwand im Ver=

gleich zum Ergebnis als vertretbar erscheint.
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THE GEOLOGIC APPLICABILITY OF SOME CONSTITUTIVE EQUATIONS

von

MICHAEL SHULMAN+

SUMMARY

In theoretical tectonics the constitutive equation forms the basis of any numerical or analytical solu=
tion. Although many constitutive equations have been utilized, The difference between them have rarely been
investigated. The difference between several elementary constitutive equations and their appi iciability are
examined in regard to cleavage.

ZUSAMMENFASSUNG

Das Stoffgesetz bildet bei der Erklarung tektonischer Gefilige eine der grolten Unbekannten. Hier werden

die Unterschiede verschiedener Stoffgesetze aufgezeigt und ihre Anwendbarkeit auf die Schieferung untersucht.

PE3KME

3aKOH BemecTB HBJineTCA oahou hb caimx 3HaHHtejn>HHX Hen3BecTHHX npa obéacHeHHH TeKTO-
HH”eCKHX CJIO*eHHA. UOKa3aH paSJIH"He pa3HHX aakKOHOB BemeCTB H HCClieAOBaHa HX npHMeHHMOCTb
K ClianueBaTOCTH

The last 20 years have seen a growing literature on the mechanics of folding. The impulse given by the
publications of papers by BIOT (1957) and RAMBERG (1959) has enabled us to gain an insight into the initial
formation of folds. Whereas the investigations of Biot and Ramberg utilized a linear constitutive equation,
later publications have incorporated nonlinear constitutive equations in an attempt to receive a more
realistic fold geometry (see CHAPPLE (1969), FLETCHER (1974), SMITH (1977), PARRISH (1973), or JOHNSON (1977)).
The constitutive equations currently being applied can be written as

T - 10O (©)

where T is the stress tensor and D the strain rate tensor. A fluid that behaves according to (1) is called
a Reiner-Rivlin fluid. These constitutive equations have been derived from triaxial tests. HOBBS (1972)
pointed out that under the limiting conditions of a triaxial test, whose deformation corresponds to a pure

shear, all simple fluids behave as a Reiner-Rivlin fluid and therefore the constitutive equations derived

Author®s addresses: Dipi.-Min. Michael Schulman, Institut fir Geologie d. FU,
1000 Berlin 33, Altensteinstr. 34A.
Technische Universitat Berlin, Institut fur Kerntechnik,
1000 Berlin 10, Marchstr. 18.



from the triaxial tests are insufficient to predict behaviour due to other deformations. Furthermore HOBBS
(1972) showed that if a generalized shearing motion is imposed all simple fluids behave as a Rivlin-Ericksen
fluid. Thus the deformation determines the constitutive equation and following PIPKIN (1972:132) we can as=
sume that a material has many different constitutive equations, the choice being dictated by the deformation.
Since the constitutive equation depends on the deformation, the differences between different constitutive
equations can be easily ascertained. This paper examines (1) the differences between certain constitutive
equations due to general deformations and (2) whether it is possible from the resulting stress fields to
limit the applicability of the constitutive equations.

Two constitutive equations were chosen, a Maxwell fluid and a Rivlin-Ericksen fluid. Depending on the
choice of constants however the Rivlin-Ericksen constitutive equation includes the Navier-Stokes and the
Reiner-Rivlin fluids. The Rivlin-Ericksen fluid is defined as

(2)
where Aj, A,, are the first and second Rivlin-Ericksen tensors, Q, M, " material constants or material
functions, 1 the unit tensor, and p the pressure. If o\Q, and # are not equal to zero, then

they must be constants for an incompressible fluid (ASTARITA and MARRUCCI (1974:199)). A fluid obeying this
constitutive equation is called a second-order fluid. If X, equals zero, then n}/ o and 80 are material
functions of the invariants of A*. For an incomprenssible fluid only the second invariant is not equal to
zero. In this case equation (2) defines a Reiner-Rivlin fluid. Due to thermodynamical arguments, both
and 3Q can not be constant. If RQ and % Q equal zero, equation (2) is transformed into a Navier-Sto=
kes fluid. It must be noted however that equation (2) does not exhibit stress relaxation since the Rivlin-
Ericksen tensors equal zero when the deformation ceases.

A Maxwell fluid is defined as

T + N = D ®

where \ is the relaxation time and /x the viscosity. Since a stress derivative is included in the consti=
tutive equation, a Maxwell fluid exhibits stress relaxation. In addition, the stress derivative chosen must
be invariant.

The deformations chosen are motions with constant stretch histories. Such motions do not depend on the
time t of the observation, but only on the stretch history s = t - T , where is the time of the
initiation of the deformation. Simple and pure shear are examples of motions with constant stretch histories.
It can be shown that for such a motion

VV = K(XY N

(r WT)/Z = 1 @

where V V is the velocity gradient, N a constant tensor, and K a function of X and Y. An isochoric
deformation requires additionally that the trace of N equals zero. For a motion with constant stretch history

the Rivlin-Ericksen tensors are defined as
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In the following discussion only incompressible plane deformations will be considered.
constitutive equations are functions of VV » it is only necessary to defineV V . If

fx fy 0
vV VvV = 9x & o ®
0 0
a cartesian coordinaten system
9 172
K = + 9
Yy 2
“ «2 0
N = «3 «4 0 (7)
0 0 0
with
<<i2 + + o3 + «42 =1 (8)

If oc2 and oc™ are not equal to zero, the deformation corresponds to a pure shear, whereas oc” equal to
1 defines a general shear. If 0oC2 and oC~ are not equal to zero, then a horizontal layer undergoes
shearing with a simultaneous compression. The effect of oc” is a rotation of the axial plane. Only the
two cases -oc * = 1 and oc j, / 0 - will be considered.

Although the stresses can be very easily calculated (see SHULMAN (1979)), for our purposes it is only
necessary to consider the principal stress direction 0 . 0 corresponds to the angle between the X-direc
tion and the largest principal stress. It is defined as

tan 2 0 = 2712 ©
Tr ™

Since tension is positive, it is necessary to add 90 degrees to obtain the principal compressive stress.
Fig. 1 shows the relationship between the different quantities for a general shearing deformation. The prin=
cipal stress directions for the Rivlin-Ericksen and the Maxwell fluid are

K oC1 oc2
N ~ *
tan 29 = 0 2+ 2%
~o (**1 « Nn4n % o Koci (10)
oc0 - 2%K OC, oco
tan 29 =

(oc1l -oc.) +\ Kcc9

IT the principal stress and strain directions and therefore their tensors coincide, they are said to be co=
axial . Both the Maxwell and second-order fluid are not coaxial, whereas the Reiner-Rivlin and the Navier-

Stokes are. For the latter

@,
tan 2 9 (11)

Equation (Il) shows that although the magnitude of the stresses may be different since they depend on
and RQ, the principal stress directions are the same.

In deciding which constitutive equations are geologically applicable, it is necessary to choose a fabric
which allows us to make a comparison. Although all fabrics can be either stress- or strain-induced, most

fabrics are thought to be formed by the latter. This reflects the fact that the strain can be measured and
analysed, whereas the stress cannot. There is little evidence to show whether a stress pattern is realistic
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or not. However, this problem does not arise if the stress and strain are coaxial. Foliation was chosen as
the basis for the comparison. It is assumed that the foliation results from neocrystallisation and is stress-
and not strain-induced. Furthermore, it is assumed that the foliation is parallel to the axial plane in the
hinge zone, although it can diverge or converge in the limbs. Since the foliation is generally thought to
be formed either perpendicular to the largest principal compressive stress or parallel to a maximum shear
stress, only these two possibilities will be discussed.

If oc2 = 1 and K is not constant, a shear fold would be formed. 0 is constant and equal to
45 degrees for a Navier-Stokes and a Reiner-Rivlin fluid. Thus the formation of foliation parallel to the
axial plane would require that the foliation correspond to a maximum shear stress. At the same time movement
can be expected along the foliation plane. The second-order fluid and the Maxwell fluid exhibit the same
stress pattern, although different magnitudes of stress, if we define according to viscoelastic theory
(PIPKIN (1972:142)): c

%o / tC () dt 12

where C(t) is the relative right Cauchy-Green tensor. Therefore

tan 20= 13)
0 is thus dependent on the product of the relaxation time and the strain rate. An estimate of greater
than or equal to 10115ec has been made by SCHEIDEGGER (1957) for the relaxation time of the crust. PRICE
12

(1959) calculated on the basin of experiments conducted by GRIGGS (1939) a relaxation time of at least 10
sec and possibly greater than 1014 sec. The geologic strain rate is assumed to vary between 10_1? and 10~
sec (PRICE (1975), HEARD (1976)). However, although 0 can vary between O and 45 degrees (see Fig. 2), shear
folds form in very plastic rocks which can be expected to posess a small relaxation time. Therefore 0 must

14

approach 45 degrees requiring the foliation to form parallel to a maximum shear stress.

If oCp o<2>and oc™ are not equal to zero, the stress pattern of the Navier-Stokes and the Reiner-
Rivlin fluids deviate from the previous case. The deviation, however, must be slight, since we can assume
that the shear component, cx”s is much larger than the pure shear, oc, andoc”, component. Fig. 3 shows

0 as a function of oc® and oc”. Since the Navier-Stokes and Rainer-Rivlin fluids are coaxial, 8 is
independent of all constants. In a multilayer therefore refraction of the foliation must also be slight even
if the viscosity differences between the layers are large. Although the viscosity can be expected to influen=
ce the deformation, ocy oc” and oc” are not likely to be drastically changed. The foliation must be appro=
ximately parallel to a maximum shear stress. Fig. 4 shows the principal compressive stress direction as a
function of * K for different values of for the Maxwell and second-order fluid. The stress pattern is
again strongly dependent on % K. Whereas shear folds form in layers with similar rheologic properties, a
multilayer normally exhibits different rheologic properties. The value of the relaxation time determines the
stress pattern and thus a strong refraction of the foliation is possible. Assuming a large relaxation time
for a competent layer and a small relaxation time for an incompetent layer, a difference in 9 of up to
45 degrees can be expected.

From the discussion it is evident that any decision regarding which constitutive equation to use depends
on the relaxation time of the material being investigated. The Navier-Stokes and Reiner-Rivlin fluids can be
used only if the plasticity of the rocks is very high, i.e. a small relaxation time. In a multilayer refrac=
tion of the stress can not be expected if coaxial constitutive equations are used. It must be noted however,
that the Navier-Stokes and Reiner-Rivlin fluids are usually considered to represent secondary creep, the
elastic component being neglected. The elastic component greatly alters the stress pattern as a comparison
of the Navier-Stokes and Maxwell fluids shows. Since a variety of stress patterns are possible with a visco=
elastic constitutive equation, it appears to be more realistic than the Navier-Stokes and Reiner-Rivlin
fluids. The second-order fluid does not exhibit stress relaxation and therefore is less applicable than the
Maxwell fluid.
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Fig. 1: Orientation of the pricipal stress direction

Fig. 2: The principal compressive stress direction as a function of forch =1
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EINIGE EIGENSCHAFTEN GESCHLOSSENER PROZENTSYSTEME

von

WOLFDIETRICH SKALA*

ZUSAMMENFASSUNG

In Zusammenhang mit der Auswertung geochemischer Daten treten haufig Fehl interpretationen auf, sofern

Variablen mit konstanten Summen untersucht werden. Diese Problematik soll hier an Hand von drei typischen

Beispielen erlautert werden
- Korrelationen eines Systems von Haupt- und Nebenkomponenten
- Dreiecksdiagramme als graphische Darstellungsmoglichkeit

- Verhaltniszahlen in Streudiagrammen

SUMMARY

False interpretations of geochemical data occur frequently in investigations involving variables with

constant sums. The three examples discussed here serve to illustrate more clearly the extend of the ""closure™l

problem. They include the following
- correlations of a system of main and minor components

- triangular diagrams as graphical representations

- ratios in scatter diagrams

PE3IOME

B COOTBeTCTBHK C HCnOJIBSOBaHHeM reOXHMHgeCKHX aaHHHX UaCTO BO03HHKaX)T HenpaBHJIbHHe

HHTepnpeTaijHH iipn HccjieroBaHHz nepeMeHHHX ¢ iioctghhhhmh cyMMaMH. 3ia npobJieMaTHKa

noBCHHeTCfi nocpecTBOM Tpex thitaithhx npKMepoB:
KoppejiagHH cHCTewH rJiaBHHX h BTopocTeneHHHX KOMnonent
TpeyrojibHne anarpaMMu Kan B03MOXHOCTb rpag”iniecKoro npeACTaBjieHHR

- PeineHHR b £narpaMMax pacceilBaHHH.

1. EINLEITUNG

Der in den letzten Jahren verstédrkte Einsatz moderner technischer Geradte in der geowissenschaftlichen
Forschung hat unter anderem die Moglichkeit zur raschen Gewinnung groRer Datenmengen geschaffen. Mit Hilfe

von Computern ist es vor allem durch die Anwendung mathematisch-statistischer Methoden mdglich geworden, die=

Prof.Dr. Wolfdietrich Skala, Institut fur Geologie d. FU Berlin

1000 Berlin 33, Altensteinstr. 34A.

+ Anschrift des Verfassers:
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se Oatenmengen rationell zu verarbeiten, um zu objektiven Aussagen zu gelangen. Einerseits werden beispiel$=
weise Tir geochemische und sedimentologisehe Fragestellungen in zunehmendem MaRe Methoden der multivariaten
Statistik angewendet (Cluster-Analyse, Diskriminanz-Analyse, Hauptkomponenten-Analyse), um unter anderem auf
quantitativem Wege eine Klassifizierung des Bildungsmilieus von Gesteinen durchfiuhren zu kénnen (MERRIAM 1976,
1978). Andererseits stehen Fragen der Zuverlassigkeit, wie etwa die Fehlerabschatzung bei der Probennahme
oder der Labor-Analyse im Vordergrund.

Die meisten statistischen Methoden gehen von bestimmten Annahmen hinsichtlich der Datenstrukturen aus.
Im allgemeinen werden normal verteilte, statistisch unabhangige Variablen gefordert, die die Eigenschaften
der Linearitat und Homoskedastizitat besitzen. Werden die Beziehungen zwischen den Proben hinsichtlich der
ermittelten Variablen untersucht (Q-Modus), so sind diese Voraussetzungen haufig in ausreichendem MaBe vor=
banden. In anderen Verfahren stehen dagegen die Beziehungen zwischen Variablen in bezug auf die untersuchten
Proben (R-Modus) im Vordergrund (Hauptkomponenten-Analyse im R-Modus, multiple Regressionsanalyse, kanonische
Korrelationsanalyse). In diesen Fallen steht man haufig besonderen Schwierigkeiten bei der Auswertung der
Daten gegenlber, da es sich im allgemeinen um “zusammengesetzte" Variablen handelt. Die Tatsache, daB die
Summe aller Variablen einer Probe eine Konstante darstellt, die fiir alle Proben denselben Wert annimmt (meist
100%), zerstort die potentielle Unabhangigkeit der Varianzen und Kovarianzen, von der die elementare Korrela=
tions-Theorie ausgeht. Dies verursacht eine Tendenz zu negativen Korrelationen (CHAYES 1971), auch wenn zwi=
sehen den Variablen keinerlei Beziehungen bestehen. Diese Schwierigkeiten treten nicht nur in geochemischen
und sedimentologisehen Untersuchungen auf und sind keineswegs auf multivariate statistische Verfahren be=
schrankt. Geochemische Variablen reagieren jedoch besonders empfindlich auf Verzerrungen des geschlossenen
Systems.

2. DIE PROBLEMATIK GESCHLOSSENER SYSTEME

Seit PEARSON 1897 beschaftigt sich eine umfangreiche Literatur mit der Problematik geschlossener Prozent-
systeme (“'spurious correlation™). Im Vordergrund aller Publikationen steht das Bestreben, die Einflusse for=
maler Korrelationen in geschlossenen Systeme auszuschalten, um auf diese Weise Riuckschlisse auf die tatsach=
liehen, kausalen Korrelationen ziehen zu koénnen. Im geowissenschaftlichen Bereich haben zunéchst CHAYES (1948,
1949, 1960, 1962, 1971), VISTELIUS (1954, 1956) und SARMANOV & VISTELIUS (1959, 1961) die Problematik forma=
ler Korrelationen beschrieben und einige wesentliche GesetzmaBRigkeiten herausgestellt. In den Arbeiten von
MQSIMAN 1962 und CONNOR & MOSIMANN 1969 findet sich das Problem in wahrscheinlichkeitstheoretischer Form be=
handelt. Wahrend die praktische Bedeutung dieser Publikationen zundchst gering ist, setzt das Testverfahren
von CHAYES & KRUSKAL 1966 wichtige Erkenntnisse in die Praxis um. Dieses Verfahren testet auf statistische
Unabhangigkeit der untersuchten Variablen. Es wurde zum Beispiel von SZUROWSKI 1967, SAHA, BHATTACHARYYA &
LAKSHMIPATHY 1974 und BUTLER 1975 erfolgreich angewendet. Ein entsprechendes FORTRAN-Rechenprogramm publi=
zierte ZODROW 1974. Ein ahnliches Verfahren zur Beurteilung von Korrelations-Koeffizienten in geschlossenen
Vari ablen-Systemen beschreibt KOLLER 1969. Kritik an dem Testverfahren von CHAYES & KRUSKAL 1966 hat zum Bei-
spiel KORK 1977 gelibt.

Das Problem kann folgendermalen formuliert werden: Gegeben sei eine Stichprobe von n zufalligen Spalten®
Vektoren Xj (=I,2,...n) mit m Proben x* (i=1,2,...m), Mittelwerten Xj und Varianzen Sj”». Das offene System
stellt eine Stichprobe des Umfanges m fir jede Variable X. dar, deren einzelne Werte aus der standardisierten
Variablen Z~ berechnet werden kdnnen

X..=Z.S._ .
N] 13J J @
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Das geschlossene System erhalt man durch Division durch die Zeilensummen u:

A1 o= zHINM XN ul *y12 0 AZ212S52+X2 2 UL 77e **In = (zIn V V Jul

y22 = (Z21S1+X1/7U2s 22 ~ (Z222S2+X27~U27 * > > *2n = "z2 n V V /u2 (@)
yBI = v = " m*mn = (mnsn+*n>/um
Liegt eine Stichprobe von Daten y” im geschlossenen System vor, so sind die Zeilensummen im allgemein

nen unbekannt. Eine Rekonstruktion des offenen Systems aus den GroRen des geschlossenen ist auf algebraischem
Wege somit nicht méglich, da sie in jedem Falle auf ein nicht eindeutig ldsbares Gleichungssystem fuhren wiir=
de.

In Ausnahmeféllen ist jedoch eine Approximation des offenen Systems zul&ssig: Mittelwerte und Varianzen
des offenen Systems konnen zum Beispiel errechnet werden, wenn die Variablen unkorreliert sind (CHAYES 1971,
CHAYES & KRUSKAL 1966). VISTELIUS & SAMANOV (1959, 1961) haben einige Spezialfalle beschrieben, in denen das
offene System teilweise rekonstruiert werden kann. Stellt eine der Variablen im geschlossenen System eine
Konstante dar, so ist das Problem beispielweise ldsbar (‘“concretional schemell). Dieser Fall tritt ein, wenn
eine geochemische Variable in allen Proben denselben Wert annimmt.

In eigenen Untersuchungen wurde an Monte Carlo-Model len einerseits zunachst versucht, den Grad der Ver-
zerrung der Korrelationen des geschlossenen Systems in Abhangigkeit von den Parametern des offenen Systems zu
erfassen (SKALA 1977). Andererseits wurde (SKALA 1979) ein probabilistischer Weg zur Rekonstruktion von Para=
metern des offenen Systems aus dem geschlossenen gesucht.

Die vorliegende Studie beschreibt nun einige Eigenschaften von Variablen in geschlossenen Systemen, wie
sie in der Praxis geochemischer Untersuchungen haufig auftreten und daher besondere Beachtung finden sollten.
Die dazu notwendigen Untersuchungen wurden mit Hilfe des Monte Carlo-Model!s von SKALA 1977 am Computer TR
440 (Telefunken) des GroRrechenzentrums Berlin durchgefihrf.

Um die Korrelationen zwischen den Variablen des x"-Systems mit jenen des y~-Systems vergleichen zu
konnen, geht das vorliegende mathematische Modell von normal verteil ten Variablen aus, die durch ihre Mittel =
werte, Varianzen und Kovarianzen bestimmt sind und simuliert die Entstehung des y~.-Systems und deren Korre=
lations-Matrix. Die x”~.-Werte werden einer n-dimensionalen Normal Verteilung entnommen. Dies erfolgt mit Hilfe
einer speziellen Lineartransformation, mit deren Hilfe aus n unabhangigen Zufallsvektoren normal verteilte
Vektoren erzeugt werden, die die vorgegebene Varianz-Kovarianz-Matrix besitzen. Die Transformationsmatrix
wurde entsprechend den Vorschlagen von SHREIDER 1964 entwiekelt. Mit Hilfe dieses Model les war es moglich,

den Obergang offener in geschlossener Systeme nachzuvollziehen.

3. KORRELATIONEN VON SYSTEMEN VON HAUPT- UND NEBENKOMPONENTEN

In der Geochemie werden haufig Systeme von Variablen unterschiedlicher GrdBenordnung untersucht. Liegen
neben Messungen an Hauptkomponenten in Prozenten auch Nebenkomponenten oder Spurenelemente vor, deren MeRwer=
te zum Beispiel um das Zehnfache geringer sind (Messungen in Promille oder ppm), so entstehen im geschlossen
nen System instabile Verhaltnisse.

Diese Erscheinung, die meist zu einer empfindlichen Verfalschung der Korrelationen fuhrt, kann am Monte
Carlo-Model 1 an Hand eines Beispiels veranschaulicht werden.

Gegeben seien 50 Proben, an denen Messungen an sechs Variablen im offenen System -- drei Hauptkomponenten

und drei Nebenkomponenten -- vorliegen. Mittelwerte und Varianzen der Hauptkomponenten Xp und X3 und



- 104 -

Nebenkomponenten X~, Xg und Xg sind Tab. 1 zu entnehmen:

X1 x2 X3 X4 X5 X6
sj2 25. 25. 25. .25 25 25
X 100 100 100. 10 10 10
1 176 2100 107 .144 .023
1 .090 .237 .004 -.043
a) 1 .198 -.013 .078
1 .028 -.056
1 .041
1
1 -.286 -.554 .084 .102 .089
1 -.617 .068 .053 .043
b) 1 -.319 -.320 -.302
1 .974 71
1. .977
1

2
Tab. 1: Varianzen s. , Mittelwerte x* und Korrelationsmatrizen im offenen (a) und geschlossenen (b) System

eines Systems aus drei Haupt- und drei Nebenkomponenten

Die Mittelwerte der Hauptkomponenten betragen das Zehnfache der Mittelwerte der Nebenkomponenten, die
Varianzen wurden so gewdhlt, daB der Variationskoeffizient x/s konstant 20. betrégt. Um die Verhaltnisse
besonders anschaulich darstellen zu kénnen, wurden im offenen System statistisch unabhangige Variablen ange=
nommen. Die geringen, in Tabelle 1 enthaltenen Korrelationen haben ihren Grund in Rechenungenauigkeiten.

Die Datenmatrix wird nun durch den Vektor der Zeilensummen w. dividiert, so dal das offene in das ge-
schlossene System transformiert wird. Im geschlossenen System treten {Tab. 1) zwischen den Hauptkomponenten
signifikante negative Korrelationen auf, wahrend zwischen den Nebenkomponenten signifikante positive Korrela=
tionen um 0.97 zu beobachten sind. Die geringen Korrelationen um Null haben sich nur zwischen den Haupt- und
Nebenkomponenten erhalten.

Die Verzerrung der Korrelationen kann mit Hilfe der Ergebnisse von SKALA 1977 erklart werden: Sie dirfte
ihre priméare Ursache in den groflen Varianz-Unterschieden der Variablen haben. Die unterschiedlichen Mittel=
werte bzw. die Anzahl der Variablen dirfte auf die Verzerrung nur geringen Einflufl haben.

Dieses Ergebnis lalt den SchlufR zu, daR hohe positive Korrelationen zwischen geochemischen Variablen, die
in geschlossenen Prozentsystemen mengenmafig untergeordnete Komponenten (z.B. Spurenelemente) bilden, meist
Scheinkorrelationen darstellen. Andererseits geben auch die signifikanten negativen Korrelationen zwischen
den Hauptkomponenten ein falsches Bild der tatsachlichen Verhaltnisse wieder. Eine Rekonstruktion des offenen
Systems, auch auf probablilistischem Wege ist, bis heute nicht zuverlassig moglich (SKALA 1979). Die einzige
Méglichkeit, die Signifikanz der Korrelationen im geschlossenen System zu priufen, bildet bis heute das Ver=
fahren von CHAYES & KRUSKAL 1966.
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4.  DREIECKSDIAGRAMME

In petrographischen und geochemischen Problemen werden haufig Dreiecksdiagramme verwendet, um die quanti-
tativen Verhaltnisse zwischen Variablen terndrer Systeme, in denen die Variablen als Zahlentripeln mit kon=
stanten Summen auftreten, graphisch darzustellen. Die Interpretation von Dreiecksdiagrammen ist problematisch
und kann zu Fehlbeurteilungen fihren, die ihre Ursache in den Eigenschaften geschlossenen Prozentsysteme ha=
ben. Wie CHAYES 1971 ausfuhrt, sind die Verzerrungen der statistischen Parameter in terndren Systemen extrem
stark und nach den Untersuchungen von SKALA 1977 nehmen sie mit der Anzahl der Variablen im geschlossenen
System ab.

Bereits SMITH 1972 stellte aus seinen Computer-Simulationen fest, daB in Dreiecksdiagrammen unimodale
Cluster von Datenpunkten auch dann zu erwarten sind, wenn die drei Variablen voneinander vollkommen unabhangig
und Uber endliche Intervalle gleichmaRig verteilt sind. SKALA 1977 konnte diese Beobachtung bestatigen und
zeigen, dal eine deutliche Clusterung von Punkten in Dreiecksdiagrammen aus vollig unkorrelierten Variablen
erzeugt werden kann, wenn geeignete Mittelwerte und Varianzen im offenen System vorliegen.

Multivariate statistische Untersuchungen, wie sie in der Geochemie in den letzten Jahren haufig durchge-
fihrt worden sind (multiple Regression, Diskriminanzanalyse) gehen vom Konzept n-dimensionaler normalverteil=
ter Datenstrukturen aus. Diese lassen sich durch die Parameter n-dimensionaler Normalverteilungen, deren Mit=
telwerte und deren Varianz-Kovarianz-Matrix beschreiben. Geometrisch koénnen n-dimensional normalverteilte
Populationen als Cluster im n-dimensionalen Raum aufgefaflt werden. Graphische Darstellungen solcher Daten
sind ohne Informationsverlust nur in einer entsprechenden Anzahl zweidimensionaler Schnitte moglich.

Abb. 1 zeigt zwei Zufallsstichproben zu je 50 Proben aus dreidimensional normal verteil ten Populationen
graphisch im ebenen Schnitt dargestellt. Zur Veranschaulichung der Verhaltnisse reicht eine Darstellung der

ersten gegen die zweite Variable aus; die beiden anderen Schnittebenen zeigen weitgehend &hnliche Punktlagen.

Die Parameter der beiden Normal Verteilungen sind Tab. 2 zu entnehmen: Zwischen den Varianz-Kovarianz-Ma=
trizen bzw. den Korrelationen der beiden Stichproben bestehen keinerlei Beziehungen. Die Varianzen wurden
beliebig gewdhlt, die Korrelationen extrem unterschiedlich, um die Verhdltnisse besonders deutlich zu machen.
Die Mittelwerte der beiden Stichproben unterscheiden sich untereinander zwar zahlenmaBig, sind einander je=
doch streng proportional.

Wir dividieren die Daten durch ihre Zeilensummen und gehen auf diese Weise vom offenen zum geschlossenen
System Uber. Die Darstellung der beiden Stichproben kann nun im Dreiecksdiagramm (Abb. 2) erfolgen. Die Stich=
proben Uberlagern sich nun in einer Weise, dal nur noch ein einziger, weitgehend homogen wirkender Cluster
zu erkennen ist.

Diese Erscheinung hat ihren Grund vor allem darin, daf die Lage des Mittelpunktes, des Clusters in Drei=
ecksdiagramm lediglich von den Proportionen der Mittelwerte im offenen System abhdngig ist. Die von Varianzen
und Kovarianzen bestimmte Form der beiden Cluster im offenen System &andert sich unter den Einflussen des ge-
schlossenen Systems, so daf die Parameter des offenen Systems in der Dreiecksdarstellung nicht mehr zu er-

kennen sind (SMITH 1972, SKALA 1977).
Fir praktische Zwecke bedeutet dies, daB Dreiecksdiagramme nicht dazu geeignet sind, um Populationen geo=

chemischer Variablen an Hand von Stichproben voneinander anzutrennen. Sie reagieren nur auf die Verhaltnisse
der Mittelwerte (Proportionen) empfindlich. Andere wichtige Parameter, wie Varianzen und Kovarianzen lassen
sich im Dreiecksdiagramm kaum zum Ausdruck bringen. Es ist daher wesentlich sinnvoller, die Abtrennung von
Stichproben mit Hilfe multivariater statistischer Methoden (Diskriminanz-Analyse} moéglichst unmittelbar an
den Ausgangsdaten vorzunehmen und Dreiecksdarstellungen nur zur Beschreibung der Mittelwerts-Proportionen

heranzuziehen.

5. DIE DARSTELLUNG VON VERHALTNISZAHLEN IN STREUDIAGRAMMEN

Zur Losung zahlreicher geochemischer Probleme, etwa bei der Charakterisierung der Genese von Gesteinen,
hat es sich als ginstig erwiesen, Verhaltniszahlen von Variablen (z.B. von Spurenelementen) als Indikatoren
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Variabiel |
20-
10-

10 20 0 Variable 2

Abb. 1: Zwei Zufall sstichproben zu je 50 Werte-Tripeln wurden den dreidimensionalen Normal verteilungen P,
und P,, entnommen: Die Abbildung zeigt das Streudiagramm der 1. gegen die 2. Variable, Die zuge= *
horigen statistischen Parameter kdnnen Tabelle 2 entnommen werden.

P1 P2
X2 -
X1 3 X1 %o X3
2

2 2 2. 7 10

Sj
. 6, 8 14. 18 24 42

Xj
i 1. .903 .867 1. -.155 -.008
X2 1. .874 1. .295
X3 1 1.

2
Tab. 2: Varianzen s. , Mittelwerte x. und Korrelationsmatrizen im offenen System zweier dreidimensionaler
Normal verteil ungen P1 und
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heranzuziehen. Wie bereits CHAYES 1960, 1971 festgestellt hat, unterliegen die statistischen Parameter die=
ser Variablen den Bedingungen des geschlossenen Systems.

Zunachst mufl betont werden, daf die Anwendung von Verhaltniszahlen nur dann sinnvoll sein kann, wenn enge
Beziehungen (hohe positive Korrelationen) zwischen den untersuchten Variablen bestehen. Stellen diese Spuren=

elemente dar, kann es sich zudem um Scheinkorrelationen handeln, wie im vorangehenden Abschnitt ausgefihrt

worden ist.
Auch in der paldontologischen Literatur werden zur Beschreibung morphologischer Merkmale haufig Verhaltnis=

zahlen benutzt. In solchen Fallen hatte bereits ZORN 1972 zu grofRer Vorsicht gemahnt, vor allem, wenn es um
die Ermittlung subtiler Unterschiede geht, die etwa besondere Umweltbedingungen kennzeichnen sollen. Er hatte
zudem beobachtet, daR sich die Parameter von Verhaltniszahlen auch verschieben konnen, ohne, daR sich die
Merkmale tatsachlich &andern, etwa, wenn in einer phyllogenetische Reihe eine GrdRenzunahme zu beobachten ist.

Abb. 2: Dreiecksdiagramm zweier Zufallsstichproben zu je 50 Werte-Tripeln, die den dreidimensionalen Normal=
Verteilungen P. und P« entnommen worden sind. Die zugehdrigen statistischen Parameter kodnnen Ta=

belle 2 entnommen weroen.
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Ober die Darstellung von Verhaltniszahlen in Streudiagrammen wird, wie Uber Dreiecksdiagranme bisweilen
versucht, Kriterien zur Unterscheidung der Bildungmilieus von Sedimenten zu gewinnen (FRIEDMAN 1967). Werden
beispielsweise zwei Stichproben Populationen entnommen, die sich auf Grund ihrer statistischen Parameter deut
lieh unterscheiden lassen, so kann bei der Anwendung von Verhdltniszahlen im Streudiagramm ein einziger
Cluster entstehen, der eine Trennung der Stichproben unmdglich erscheinen lakt.

Derartige Verhaltnisse lassen sich wieder mit Hilfe der in Tab. 2 zusammengestellten Daten aus zwei normal
verteilten Populationen demonstrieren. In Abb. 3 ist das Verhdltnis der ersten zur zweiten Variable gegen
das Verhaltnis der ersten zur dritten Variable im Streudiagramm aufgetragen. Wie in der Dreiecksdarstellung
entsteht auch hier der Anschein einer einzigen, hoch korrelierten Population, obwohl die Daten zwei stark
unterschiedlichen Populationen (Abb. 1) entnommen worden sind.

Streudiagramme von Verhaltniszahlen stellen also, wie Dreiecks-Diagramme kein geeignetes Mittel dar, um
Populationen geochemischer Variablen auf Grund von Stichproben voneinander anzugrenzen. Multivariaten sta=
tistischen Analysen moglichst an den originalen Daten ist in solchen Fallen der Vorzug zu geben.

Variablel
Varigble 2

20

«i  Variablel
Variables

Abb- 3: Verhaltniszahlen in Streudiagrammen: Die Verhaltnisse der Variablen 1 und 2 der Normal verteilungen

P, und Pp sind gegen die Verhaltnisse der Variablen 1 und 2 aufgetragen. Die zugehdrigen statisti=
sehen Parameter konnen Tabelle 2 entnommen werden.
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VEKTORSTATISTISCHE METHODEN ZUR ERMITTLUNG VON REGELUNGSGRADEN
UND ZUR BESCHREIBUNG VON VERTEILUNGSFORMEN TEKTONISCHER DATEN

von

ECKARD WALLBRECHER+

ZUSAMMENFASSUNG

Es werden Regelungsgrade und Eigenwerte und -Vektoren der haufigsten Gefigetypen ermittelt. Systematische
Variationen dieser Verteilungsmuster werden simuliert und die Abhéngigkeit der Eigenwerte von diesen Varia=
tionen ermittelt. AuBerdem werden weitere Parameter zur Charakterisierung von spharischen und zirkularen Ver=
teilungen vorgestellt.

SUMMARY

The degree of preferred orientation and the eigenvalues and eigenvectors for various distribution pat=
terns of orientation data (unimodal, bimodal, small circles, and several different great circle distribu=
tions) are calculated via the resultant length of unit vectors and the cross product matrices of their di=
rection cosines. The relation between the shape of distribution and the degree of preferred orientation and
the eigenvalues is studied and discribed by functions of the angle which describes the variation in each
distribution pattern. Further parameters for the characterization of unimodal spherical and circular distri=
butions are presented and explained using field measurements.

PE3KME

HojicateHu cTetiHH ynopHjto~eHHocTH h coOcTBemuie OHaeHHH h cosctBemme BeicTopn hscthx
thiiob cjioaceHHH. CHCTeMatHecKHe H3MeHeHHH sthx 06pa3i*OB pacnpe™eJUeHHa MoaejiHpyjoTCfl.
lloKaaaHa 3aBHCHMOCTb coOcTBeaHnx 3Ha™eHHR ox oxhx HSMoHemida« KpoMe Toro npeacTaBjieHhi
napaMeTpn a&jih xapaKTepHCTHKH c$epHMecKHx h aapKyjiflpHux paenpeaexeHHft.

1. EINLEITUNG

Neben den bekannten Methoden der Darstellung von Dichteverteilungen von Richtungsdaten mit Hilfe von Iso=
pyknen auf der Lagenkugel wurde von zahlreichen Autoren ein anderer Weg aufgezeigt, um Uber einen vektoriel=
len Ansatz zu statistischen Kennwerten fir Richtungsverteilungen zu kommen (FISCHER 1953; BRAITSCH 1956;
WATSON 1956a, 1956b, 1965, 1966; WATSON & IRVING 1957; DIMROTH 1962, 1963; FARA & SCHEIDEGGER 1963; STEPHENS

Anschrift des Verfassers: Dr. Eckard Wallbrecher, Institut fir Geologie d. FU Berlin
1000 Berlin 33, Altensteinstr. 34A.



1964; BINGHAM 1964; SCHEIDEGGER 1965; KIRALY 1969; MARK 1973 and WOODCOCK 1977). Zur Charakterisierung von
Verteilungs-Schwerpunkten wurde der Summenvektor

R =t V (O)
1-1
abgeleitet, hierbei ist 7* eine einzelne Richtungsmessung, dargestellt als Einheitsvektor.
I R I ist ein MaR fur den Regelungsgrad der Probe, und mit
XR =IR|5Ixi; yR=iKiyi; zR=ii2lzi (2
(x in Nord-, y 1in Ostrichtung und z nach unten) ergibt,sich der Azimut des SummenVektors.
AR arctan YR (©)
XR
und der Fallwinkel
OR = arcsin zR @
Ar und O R geben den Schwerpunkt der Probe an, dieser ist vergleichbar dem arithmetischen Mittel in der
linearen Statistik.
Ein zweiter wichtiger Kennwert ist der Konzentrations-Parameter, dessen bester Schatzwert mit
n-1
k n-R ®
angegeben wird (FISCHER 1953, WATSON 1966). Er ist Mal fir die Streuung um den Vektorschwerpunkt und
gilt exakt nur fir unimodale und zentrosymmetrische Verteilungen. Als VertrauensmaB fir die Lage des
Schwerpunktvektors wurde von FISCHER (1953) der Vertrauenskegel mit dem o6ffnungswinkel
_ 1 1
0 = arccos<! N -R - 6)
11 R _(i J

eingefihrt (P ist ein MaB fir die Irrtumsschwelle).

Mit diesen Kennwerten lassen sich nur Schwerpunkte und Regelungsgrade von Gefugen ermitteln. Kennwerte
zur Beschreibung der Verteilungsform liefern erst Eigenwerte und -Vektoren, die nach FARA & SCHEIDEGGER
(1963) folgendermalen ermittelt werden:

Sind {x., y.» z; i =1 ... n} die Achsenabschnitte von n Einheitsvektoren (tektonische Daten), so
kann aus ihnen die Matrox

A P xizi
XeY- A yizi ™
XqZ+4 y.z. z%

gebildet werden, die Eigenwerte und -Vektoren dieser Matrix lassen Aussagen uber die Verteilungsform zu.
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2. DIE STATISTISCHEN KENNWERTE
2.1 Die Abhangigkeit des Regelungsgrades von der Verteilung

Aus dem Summenvektor (1) einer Menge V = {7. } von tektonischen Daten wurde von WALLBRECHER (1978) ein

prozentualer Regelungsgrad (degree of preferred orientation)

Rk = (21R1-nn> 100 ®

abgeleitet, der speziell fir achsiale Daten (Halbkreis-Verteilungen), wie sie ja in der Geologie fast aus-

schlieBlich Vorkommen, Gultigkeit hat.

2.1.1 Der prozentuale Regelungsgrad und der spharische Offnungsgrad von Verteilungen mit nur einem Cluster

Fur Gleichverteilungen innerhalb eines Kegels mit variablem Offnungswinkel oc gilt

R% = cos2« -100 (WALLBRECHER 1978) ©

Aus (5), (8) und (9) ergibt sich fur eine solche rein theoretische Verteilungsform ein Konzentrations-

Parameter

k= 2 Z1 (10) bzw. fur grofe Datenmengen k? Gid
Damit kann man nun fir jede unimodale Verteilung einen Kleinkreis mit dem Offnungswinkel

oc arcsin bzw. oc * arcsin ‘jf 3

berechnen (Abb. 1), der die Begrenzung einer gleichverteilten Punktwolke angibt, die die gleichen Kennwerte
R und k besitzt, wie die getestete Verteilung und damit als Modell der Probe dienen kann.
Da ocein MaBR fir die flachenhafte Bedeckung der Halbkugel durch die Probe ist, soll es als "sphéarischer

Uffnungsgrad” bezeichnet werden. Ein Beispiel hierfir liefert Abb. 2.

Abb. 3 zeigt den Zusammenhang zwischen dem Spharischen Offnungsgrad und den Kurven der spharischen Nor=
mal Verteilung fir verschiedene Konzentrations-Parameter, berechnet nach der aus der FISCHER-Verteilung abge=
leiteten Dichtefunktion

E (O,*) ______—_ ————— e (14)
4 &t sinh k

unter der Annahme, daB die Dichte-Verteilung zirkular um den Modalwert angeordnet ist und deshalb nicht von $
abhangt.
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Berechnet man die GréRe der Klasse mit den Grenzen - oc und +oc fur einen Modalvart bei 0° nach

k cos Ofl k cos 0"

Flache 0», O° (WATSON 1966) (15)
2 sinh k

so zeigt sich, daR fir Werte von k74 Offnungsgrade existieren, die 69% bis ca. 63% der Gesamthaufigkeit
enthalten (Abb. 4). Das bedeutet aber, daR dem spharischen Offnungsgrad fir die spharische Normal Verteilung
die gleiche Bedeutung zukommt, wie der Standardabweichung bei der linearen Normalvertielung, fir die ja gilt,
daB 68,27% der Gesamthaufigkeit in der Klasse {x -0) ... (x +6") liegen.

Abb. 1: Beziehung zwischen spharischem Offnungsgrad und Konzentrations-Parameter.
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Abb. 2: Darstellung des spharischen
Offnungsgrades einer unimo-
dal verteilten Probe

Abb. 3: Spharische Normalverteilungen mit un-
terschied! ichen Konzentrationsparame-
tern (k) und dazugehoérige Gleichver-
teil ungen mit den spharischen OFf-
nungsgraden oc ;

F = prozentuale Haufigkeit innerhalb
von -ocund +o0*in bezug auf die Gesamt-
haufigkeit
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Abb. 4: 201 Lineare aus den zentralen Apuaner Alpen (Toskana). Clusterbildung fir ein Trennmall von drei
Punkten/Einheitsflache. Dargestellt sind die spharischen Offnungsgrade um die Vertrauenskegel
der Clusterschwerpunkte. Aus sich liberschneidenden Gruppen wurden "pooled groups™ gebildet, die
durchgezogenen Linien bezeichnen somit signifikant getrennte Gruppen. Die Aussagesicherheit be=
tragt 99%.

Mit dem spharischen Offnungsgrad - der um den Winkel des Vertrauenskegels zu vergroRern ist, da die Lage
seines Mittelpunktes innerhalb dieses Kegels schwanken kann - l&aRt sich nun die signifikante Trennung der
Gipfel zweier sphérischer Normal Verteilungen Uberprifen, die jede fir sich mindestens 64% der Gesamthaufig=
keit der Stichprobe enthalten sollen. Hierzu muB nur gepruft werden, ob sich die Kegel Uberschneiden, die
aus den spharischen Offnungsgraden + Winkeln der Vertrauenskegel gebildet werden und die Gruppenschwerpunkte
als Mittelpunkte haben. In Abb. 4 ist dies Verfahren noch einmal auf die Daten von Abb. 10 aus WALLBRECHER
1978 angewandt. Es zeigt sich, daB nach diesem Kriterium mehrere Obergruppen zu bilden sind, die wiederum
ihre eigenen Schwerpunkte, Vertrauenskegel und spharischen Offnungsgrade besitzen.

2.1.2 Der prozentuale Regelungsgrad von Verteilungen mit zwei Clustern

Als Modell-Verteilung fir diesen Fall werden zwei Cluster angenommen, die jedes fiur sich exakte Parailel=
Orientierung aufweisen und jeweils gleichviel Vektoren enthalten sollen. Damit ist

Fir die Vektorsumme R = R* + R™ erhalt man
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Abb, 5: Der prozentuale Regelungsgrad von Verteilungen mit zwei Clustern in Abhangigkeit von dem Winkel
zwischen den Clustern

Abb. 6: Der prozentuale Regelungsgrad von Kleinkreisen in Abhangigkeit vom Offnungswinkel
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R = Ncos f (16)

wobei oc = (Ftp i™) “st* Durch Einsetzen von (16) in (8) ergibt sich ein prozentualer Regelungsgrad von

R\ = (@cos y - 1) =100 (Abb. 5) aan
(Rp RY) > 90° zulalt, ergibt sich ein niedrigstmogiicher

Da die Halbkugel-Verteilung keine Winkel <
Regelungsgrad fir einen Abstand der beiden Maxima von 90° von

«taln = ( A~ " U = 100 18)

2.1.3 Der prozentuale Regelungsgrad von Kleinkreis-Verteilungen

Es wurden Gleichverteilungen auf Kleinkreisen mit verschiedenen Offnungswinkeln untersucht. Das Ergebnis
ist in Abb. 6 dargestellt. Es zeigt, daB der prozentuale Regelungsgrad bei einem Uffnungswinkel von 60° null

erreicht; d.h. der Regelungsgrad einer Gleichverteilung auf einem 60°-Kleinkreis entspricht dem einer Gleich=

Verteilung auf der gesamten Halbkugel. Zwischen 60° und 90° werden die Verteilungen einer GroRkreis-Vertei=

lung immer &hnlicher, und die Kurve steigt wieder an, bis sie den theoretischen Wert fur den Regelungsgrad

Abb. 7:  Der Regelungsgrad von Gleichverteilungen innerhalb eines Kugel keil es mit dem Offnungswinkel oc
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einer Gleichverteilung auf einem GroRkreis erreicht, dieser betragt 27, 32% (Ableitung siehe unten).
2.1.4 Der prozentuale Regelungsgrad von Gleichverteilungen auf einem GroRkreis

Um den theoretischen Wert des prozentualen Regelungsgrades einer zirkularen Gleichverteilung zu ermitteln,

missen wir von der Vektorsumme einer Gleichverteilung auf einem Halbkreis ausgehen. Gleichverteilung heif3t

Jot = COnSt 19)

und fur den Halbkreis gilt

const = —% 20y

Da die Vektorsumme einer zirkularen Verteilung

(21)
ist, ergibt sich

(22)

mit (19) und (20) wird daraus
falj o

=4 [ gne de @3

oder 2

®
Aus (8) und (23) ergibt sich damit fir eine zirkulare Verteilung axialer Vektoren ein prozentualer Regelungs=

grad
R% = 1) - 100 * 27,32 (€2))

Um zu untersuchen, wie der Regelungsgrad von der Streuung einer Verteilung um einen GroRkreis abhangt, wur=

den als Modelle Gleichverteilungen in Kugelkeilen mit variablem Offnungswinkel oc berechnet (s. Abb. 13). Die
Ergebnisse sind in Abb. 7 dargestellt. Bei der unteren Kurve wurde die Zahl der Vektoren konstant gehalten,

bei der oberen Kurve wurde sie mit zunehmendem Winkel groRBer. Beide Kurven steigen von 0° bis 30°, beginnend
bei 27,3%, zunachst an und fallen dann aber wieder kontinuierlich ab.

2.1.5 Der prozentuale Regelungsgrad von Teil grokreisen

Fir diesen in der Tektonik sehr haufig realisierten Fall wurde als Modell eine Gleichverteilung auf einem
GroBRkreis innerhalb eines veranderlichen Winkels oc gewahlt. Auch diesmal gilt (19), aus (20) wird aber

const N 25)
Aus (19), (21) und (25) folgt
R =ar6¢ "J (E cos aldal)2 + (f>in a~) 2" (26)
j i=l i1
und damit 5 - - - ——==\
allileoc y (3 cos a da)2 + @ sin ada)* @n
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Abb. 8

Abb. 9: Der prozentuale Regelungsgrad bei Ver-
teilungen léngs zweier Grofkreise, die
sich unter dem Winkel cx schneiden
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das ergibt aber

= “arcoc 2 Sin -§- @)

Damit erhalten wir einen prozentualen Regelungsgrad fir Teil groRBkreise mit der GroBe oc von
- Clrc« sin f -U =100 <Abb- 8) @)
4.1.4.3 Der prozentuale Regelungsgrad bei Verteilungen langs zweier GroRkreise
Schneiden sich zwei GrofRkreise unter dem Winkel oc * dann folgt aus (20) und (21)
R « 2 - cos 0{3 @G0)

Tt

und damit
R% =  cos 1) = 100 (Abb@31Y)
somit ist ein Regelungsgrad von null Prozent bereits bei
oc = 2 arccos 76,48° 32
erreicht.
2.2 Die Abhéangigkeit der Eigenwerte von der Verteilung

Da die Summe der drei Eigenwerte der Matrix L (s. S.I1I) gleich der Anzahl der Daten der Probe ist,

werden im folgenden zum Vergleich von verschiedenen Verteilungsformen nur die normierten Eigenwerte
N ; i = 1,2,3
verwandt. X j, und X 3 sind nach steigender GroRe geordnet.
2.2.1 Die Eigenwerte von Verteilungen mit nur einem Cluster
Bekanntlich ist bei Parai leiOrientierung der Vektoren
ANj o= X2 - Ound >3=1,

—>
wobei das Maximum in X ~ liegt, und bei Gleichverteilung gilt

AL = *2°*3 = 1

Um die Abhédngigkeit der Eigenwerte von der Streuung zu untersuchen, wurden als Modelle wieder GleichVer-
teilungen innerhalb von Kegelbegrenzungen mit unterschiedlichen Uffnungswinkein simuliert. Das Ergebnis zeigt,

dal die Eigenwerte den Kurven
Si 2oc ~ n
SN yg X3 --fsimbe (33

folgen {Abb. 10).
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Abb. 10: Abhéngigkeit der Eigenwerte vom &ffnungswinkel bei Gleichverteilungen innerhalb eines Kegels

Abb. 11: Die Abhéangigkeit der Eigenwerte von dem Winkel zwischen zwei Cluster-Schwerpunkten
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2.2.2 Die Eigenwerte von Verteilungen mit zwei Clustern
Ist eine Verteilung bimodal und haben beide Modalwerte die gleiche GroRBe, so liegt > - in der Mitte
zwischen den Maxima M und M2. >3, ~2»Mi und "2 ~ e9en mithin auf einem GrolRkreis normal zu > j, dessen

Betrag bei sehr engen Clustern null wird. Die Kurven fur die Abh&ngigkeit der Eigenwerte von dem Abstand zwi=
sehen den beiden Maxima sind in Abb. 11 dargestellt, sie zeigen, daf die Eigenwerte den Funktionen

= 0 ; =sin2 7 und *3 =cos2 7 B4)
folgen.
2.2.3 Die Eigenwerte von Kleinkreis-Verteilungen

Bei den Tests der Kleinkreis-Verteilungen zeigte sich, daR jeweils zwei Eigenwerte einander gleich sind

und damit die zwei Falle

1) *1 = *

2 Xg = X

unterschieden werden missen. Damit ergeben sich fir die Eigenwerte von Kleinkreis-Verteilungen mit ver$chie=

denen OFfnungswinkeln nur zwei Kurven (Abb. 12), die durch die Gleichungen

Abb. 12: Die Abhangigkeit der Eigenwerte von Kleinkreis-Verteilungen vom Offnungswinkel.
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sin”oc
1; 2; 3 und ~1*3 = cos oC 35

beschrieben werden. Beide Kurven treffen sich bei

1 * 9 * 3 -j , was einem Winkel von «cx - 54,7° entspricht.
Dieser Winkel bildet damit den maximalen OFffnungswinkel, bis zu dem eine Kleinkreis-Verteilung, deren ldenti=

fizierung ja fir die genetische Deutung von Gefiigediagrammen, z.B. bei Uberpragten Gefiigen, von groler Be=
deutung ist, noch sicher aus den Eigenwerten erkannt werden kann, bei gréReren Offnungswinkeln werden die
Verhaltnisse der Eigenwerte bereits wieder denen von GroRkreis-Verteilungen &hnlicher. Da auch der prozen=
tuale Regelungsgrad von Kleinkreisen (Abb. &) in der Nahe dieses Wertes ein Minimum hat, hilft auch er nicht
weiter, um Kleinkreise mit groReren Offnungswinkeln von angenaherten GroRkreisverteilungen zu unterscheiden.

Fur die Richtung der Eigenvektoren ergab sich, daB fir die Offnungswinkel

oc ~ arccos YT 54,70

die Rotationsachse ist, wahrend fur oc > arccos {

X J  zur Rotationsachse wird.
2.2.4 Die Eigenwerte von Gleichverteilungen um einen GroBRkreis

Fur die Simulation einer reinen Gleichverteilung auf einem GroRkreis ergaben sich die Werte

= 0; X = X 0,5
LaRt man jedoch die Punktwolke innerhalb eines Winkels oc = 10u (Abb. 13) streuen, so nadhert sich X
bereits dem Wert 1 und X dem Wert & VergroRert man bis man schlieBlich bei oc 180 die

3
Gleichverteilung auf der Halbkugel erhédlt, so bleibt X 2 konstant % , wahrend sich X | unu % 3 kon=

tinuieri ich diesem Wert anndhern (Abb. 13). Dem maximalen Wert von X 3 bei Winkeln zwischen 10° und 30°
entsprechen auch maximale prozentuale Regelungsgrade bei den gleichen Winkeln (Abb. 7).
X 3 liegt immer in der Mitte der Verteilung und spannt mit ~ 2 die Symmetrieebene der Verteilung auf.
1 ist der Pol dieser Ebene.

2.2.5 Die Eigenwerte von Verteilungen langs Teil groBkreisen
Fir die in Kap. 2.1.5 beschriebenen Verteilungen ergab sich ein Kurvenverlauf, der den Funktionen
\ j = 0, \ 2 =#sin2

entsprechen dirfte (Abb. 14).
X 3 liegt in der Mitte der Verteilung, X 2 liegt ebenfalls auf dem GroRkreis, dessen Normale von X ~
gebildet wird.

Die Gleichverteilungen auf TeilgroRkreisen, die hier simuliert wurden, werden in der Natur in dieser Form
ebenso selten Vorkommen, wie die Kegel Verteilungen (s. Kap. 2.1.1). So wie jene Modelle fur sphérische uni=
modale Verteilungen darstellten und mit dem "spharischen Offnungsgradn einen anschaulichen Parameter fir
die Konzentration der Verteilung lieferten, konnen sie Modelle fur unimodale zirkulare Verteilungen sein.

Ist X j annahernd null, d.h. liegt als Verteilungsmuster ein GroRRkreis vor, so kann aus (36) analog
zum spharischen OFfnungsgrad” der unimodalen sphédrischen Verteilung fir die zirkulare Verteilung ein “zir=

kularer Offnungsgrad” (circular aperture)

B = 2 arcsin ~u 2 X 2 (€D)
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Abb. 13: Die Abhangigkeit der Eigenwerte vom Offnungswinkel bei Verteilungen in einem Kugel keil

Abb. 14: Die Abhangigkeit der Eigenwerte einer Tei lgrofRkreisverteilung von der GroBe des Teilgrofkreises
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abgeleitet werden, der Werte zwischen null Grad fir ParalleiOrientierung und 180 Grad fur zirkulare Gleich=
Verteilung annehmen kann. Oer zirkulare tJffnungsgrad zeigt somit an, wie grof3 ein gleichverteilter Teilgrof3®
kreis ist, der die gleichen Eigenwerte wie die Probe hat. Er liegt so, daR ” zu beiden Seiten des Modal=

wertes auf dem GroRkreis abgetragen wird, der durch 3 und 2 geht.
4.2.6 Die Eigenwerte von Verteilungen langs zweier Grof’kreise

Variiert man den Winkel oc , unter dem sich zwei GroBkreise schneiden sollen, so resultiert aus Gleich=
Verteilungen auf beiden GroRkreisen eine Gesamtverteilung, deren Eigenwerte den Funktionen
71 sin c%c' 71 cos °7° und 71 (38)
entspricht (Abb. 15).

\ 3 [liegt im Schnittpunkt der beiden GroRkreise und spannt mit ~ 2 die Winkelhalbierende Ebene zwi=

sehen beiden GroRkreisen auf, deren Pol in 06Tj liegt.

Abb. 15: Die Abhangigkeit der Eigen=
werte von dem Winkel zwi=
sehen zwei GroRkreisen.
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