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内容提要:地球化学数据是应用地球化学研究的重要组成部分,是化学勘查工作的基础成果。勘查地球化学

数据基本上以元素的质量百分浓度(简称浓度)的形式表达,是典型的成分数据。其表达的是“组分/总体”相对质

量贡献信息,而不是绝对的质量变化信息。浓度数据分布在单纯形空间,而不是整个欧式空间。对成分数据进行

处理之前,进行适当的对数比值转换处理可以提高其信息表达。本文以安徽省兆吉口铅锌矿床土壤中Pb数据为

示范案例,通过对数比值转换方法优化浓度数据的结构以提高相对信息的表达,并利用无监督学习K-means聚类

方法根据对数比值转换数据分布空间质心的距离识别背景和异常信息,最后对K-means聚类方法识别的背景和异

常与迭代2倍标准差法和浓度-面积分形分析法进行比较以衡量其表现。结果表明:浓度数据表达的是相对质量信

息,而不是绝对质量关系,不同样品间不能通过比较浓度高低推断出质量的多寡关系。对数比值方法可以有效地

提高浓度数据的结构和信息表达,K-means方法能够准确识别对数比值转换数据的背景和异常信息,其效果类似

浓度-面积分形分析方法,比迭代2倍标准差法好。

关键词:机器学习;无监督分类;成分数据;K-means聚类;背景异常

  地球化学数据是应用地球化学研究的重要组成

部分,是化学勘查工作的基础成果。当样品化学分

析结果出来后,应该及时将其以图件形式展示出来

(Levinson,
 

1974),以便优选进一步工作部署的决

策。地球化学图件为矿产勘查、土壤质量评价和风

险评估、环境安全和人类健康、地球化学基准等研究

提供着重要参考信息(Xie
 

Xuejing
 

et
 

al.,
 

1997;
 

Morris
 

et
 

al.,
 

2003;
 

Smith
 

et
 

al.,
 

2011)。随着社

会经济的发展,不同尺度的地球化学调查项目陆续

在全球范围内开展,比如中国多目标地球化学调查

(Li
 

Min
 

et
 

al.,
 

2014)、中国多尺度地球化学填图

(Xie
 

Xuejing
 

et
 

al.,
 

2008)、UNESCO全球地球化

学数据库(Darnley
 

et
 

al.,
 

2005)、英国地球化学基

准填图(Johnson
 

et
 

al.,
 

2005)、欧洲农牧地土壤地

球化学填图(Reimann
 

et
 

al.,
 

2018)、北美土壤地球

化学景观计划(Smith
 

et
 

al.,
 

2011)。这些项目的开

展,推动着样品采集和分析的标准化(Salminen
 

et
 

al.,
 

1998;
 

de
 

Caritat
 

et
 

al.,
 

2009;
 

Smith
 

et
 

al.,
 

2009)。通常每个样品会分析50~70多个元素/氧

化物,进而产生了海量的地球化学数据。对这些数

据进行合理的分析、解释和推断是地球化学勘查工

作的基本需求。数据解释的关键步骤是识别物质分

布的背景和异常。通常认为背景是“未矿化地质体

中元素的正常丰度”,异常是“元素对正常地球化学
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分布模式的偏离”(Hawkes
 

and
 

Webb,
 

1963)。异

常下限是背景和异常的阈值,它的选择受元素的分

布模式影响。目前,确定背景和异常的方法主要有:

①
 

相关地区的参考值;②
 

平均值+n 倍标准偏差

(n 通常为1,2,2.5,3);③
 

直方图;④
 

累积频率图;

⑤
 

定向调查;⑥
 

地质统计;⑦
 

分形(Hawkes
 

and
 

Webb,
 

1963;
 

Lepeltier,
 

1969;
 

Cheng
 

Qiuming
 

et
 

al.,
 

1994;
 

Matschullat
 

et
 

al.,
 

2000)。其中,平均

值法和分形方法是目前使用最广泛的方法。平均值

法的理论基础是“元素在地球中的分布服从正态或

对数正态分布”,通过观察样本数据的频率分布模

式、期望和偏差,确定背景和异常。由于n 的取值

由专家的知识和经验决定,导致平均值法确定的异

常下限具有一定主观性。平均值法存在的另一个问

题是对离群值(outlier)的清洗。为了使数据满足正

态分布的假设,通常在统计分析时会将偏离平均值

4倍标准差的样本视为离群值而剔除掉。存在的问

题是,没有足够的证据表明这些被视为“离群值”的
样本不具有地质统计意义。通过剔除离群值得到的

背景有时会相对偏低,比如迭代2倍离差法。分形

方法的理论基础是“元素在地球中的分布服从尺度

法则,具有分形或多重分形模式”,通过对分形维度

的研究,确定背景和异常的阈值(Cheng
 

Qiuming
 

et
 

al.,
 

1994;
 

Allegre
 

and
 

Lewin,
 

1995)。
元素的质量百分浓度(下文简称浓度)数据是典

型的成分数据。成分数据的定义是:假设存在向量

X=[x1,
 

x2,
 

…,
 

xn],如果xn 均为正实数且加和

为常数,则 X 称为成分数据(Aitchison,
 

1982)。

x1,x2,……,xn 等变量称为成分数据的组分。组

分携带的是关于“组分与总体”相对信息,而不是单

个组分的绝对信息。理想条件下,成分数据最多有

n-1个自由维度。成分数据是多个独立的成分相

互混合后闭合的产物,具有多元变量属性。受闭合

的影响,组分xm 与xi(m≠i)之间是相互关联纠缠

的,这种相互关联通常与相关性和协方差的解释相

矛盾,因此大部分多元统计方法不适合处理成分数

据(Chayes,
 

1960)。比如地质样品中元素Pb的浓

度,代表的信息是元素Pb的质量在样品总质量中

所占的比例,与其相对应的是非Pb组分的浓度。
虽然Pb和非Pb物质质量之间不一定具有相关性,
但如果只考虑浓度关系,Pb浓度的升高/降低会导

致非Pb物 质 浓 度 的 降 低/升 高,二 者 成 伪 相 关

(spurious
 

correlation)。识别闭合效应导致的伪相

关和 误 解 是 成 分 数 据 解 释 的 一 个 主 要 难 点

(Chayes,
 

1960)。因此,对成分数据进行的统计分

析应满足尺度不变性、排列不变性和子成分一致性

的原则(Aitchison,
 

1986)。元素的浓度由所有成分

的活动结果共同决定。元素在地质作用中的活动可

以分为富集、亏损和不活动三类,通常与其电荷/半

径比(离子势)有关。溶液中具有低离子势的元素倾

向于形成水合阳离子优先离开,具有高离子势的元

素倾向于形成水合氧阳离子离开,而具有中等离子

势 的 元 素 则 倾 向 于 在 固 体 沉 淀 物 中 保 持 不 动

(Pearce,
 

2014)。
机器学习是挖掘数据模式的有效方法。机器学

习通常分为监督学习、无监督学习和半监督学习。
监督学习需要人类根据研究的问题对部分数据进行

标记,以帮助人工智能代理学习到有效的数据特征,
从而实现对新的未知数据的预测而解决特定的问

题。无监督学习则是通过无标签数据学习隐藏在数

据中的模式。学习的数据有没有打标签是监督学习

和无监督学习的区别。半监督学习则是介于监督学

习和无监督学习之间的一类方法(Russell
 

et
 

al.,
 

2010)。虽然无监督学习比监督学习困难,但更强

大。在无监督学习中,没有标签可以利用,因此,该
类人工智能的任务不会特别明确,其表现也没有明

确的度量标准。通常,人们可以根据最终的结果和

任务目标之间的完成情况进行判断。无监督学习最

主要的方法是降 维 和 聚 类(Figueiredo
 

and
 

Jain,
 

2002)。通过对降维和聚类的应用,可以实现异常检

测和群组分割。降维可以有效地应对维数灾难,极
大地缓解了人们认识数据在高维空间分布模式的困

难。聚类是通过利用数据分布的底层结构和定义对

具有相似特征的数据的分组规则进行分类(Jain
 

et
 

al.,
 

1999)。聚类过程无需任何关于数据集的先验

知识,仅根据定义的规则把高维空间Rn 的数据样

本按照相同的特征属性分离成合适的类群。理想的

分类结果是每一类数据只包含相似的样本数据,并
且与其他类中的样本数据有着明显的差异。这种差

异的度量由数据的底层结构和算法的目标决定。根

据聚类的模式,可以分为连通性聚类(比如分层聚

类)、质心聚类(比如K-means)、分布聚类(比如高斯

混合模型聚类)、密度聚类(比如DBSCAN)和网格

聚类(比如STING)。聚类在地球化学异常识别中

有着 大 量 应 用(Kirkwood
 

et
 

al.,
 

2016)。其 中,

K-means是一种矢量量化广泛使用的无监督聚类

方法,旨在将若干个观测样本划分为 K 个簇,其中

每个样本属于簇质心与其距离最近的簇(Lloyd,
 

9304



地 质 学 报

http://www.geojournals.cn/dzxb/ch/index.aspx 2022
 

年

1982)。这将把样本的数据空间分离到 Voronoi单

元,并通过最小化样本与簇质心的距离平方实现聚

类。K-means方法度量的样本与簇质心的距离,而
不是频率。进行 K-means聚类时可以不用剔除所

谓的“离群值”,K-means算法会自动按照距离将

“离群值”归为一类。背景和异常在频率分布上具有

相应的分布中心,因此,背景和异常的识别问题可以

转换 成 样 本 与 分 布 质 心 距 离 的 问 题,进 而 通 过

K-means算法实现。K-means在地球化学中的使

用通常为综合异常的识别(Zhou
 

Shuguang
 

et
 

al.,
 

2018;
 

Ghezelbash
 

et
 

al.,
 

2020)。
本文的研究目的是如何通过组分比值提取成矿

过程的成分质量演化信息,利用对数比值转换方法

优化浓度数据相对信息的结构表达,最后使用无监

督学习K-means方法根据对数比值转换数据与分

布空间质心的距离识别背景和异常信息,以阐明成

分数据的信息由数据的内部结构承载。示范案例为

安徽省兆吉口铅锌矿床土壤中Pb数据。文章首先

介绍了成分数据理论对数比值、组分比值的地质意

义和利用K-means原理识别背景和异常的原理,然
后以兆吉口铅锌矿床的 Pb元素土壤数据 进 行

演示。

1 理论与方法

1.1 成分数据理论

假设某地质样品有n 种组分,其所有组分的浓
度值应该分布在Sn={X=[x1,x2,

 

…,
 

xn]|xm>

0,
 

m=1,2,……,n;∑
n

m=1
xm=k},其中,k 为常量,一

般为1或100%,则X 为成分数据。由于常合约束

效应(即组分加和恒为100%),成分数据分布在单

纯形空间(simplex
 

space),而不是整个欧式空间。
常和约束只是信息的一种表达方式,承载了多个组

分的相对于总体的信息。在原始信息不变的情况

下,可以通过组分之间的比值表达具体的信息。比

如Pb对样品总质量的质量贡献可以用Pb与非Pb
物质之间的浓度比值表达。多数元素在地球中的分

布近似服从对数正态分布(Ahrens,
 

1953,
 

1954a,
 

1954b),因此可以将组分比值进行对数运算来改善

数据结构,以满足对成分数据的统计需求和提高信

息的表达。这种方法称为对数比值(log-ratio)转换

方法。目 前 主 要 有 加 性 对 数 比 值(additive
 

log-
ratio,

 

alr)、中心对数比值(centred
 

log-ratio,
 

clr)、
等距对数比值(isometric

 

log-ratio,
 

ilr;
 

Aitchison,
 

1986;
 

Egozcue
 

et
 

al.,
 

2003)。三种方法存在各自

的优点和劣势,需要根据研究的问题和相应的知识

来选择相应的转换方法,以使得进行对数比值转换

后表 达 的 相 对 信 息 保 持 不 变(McKinley
 

et
 

al.,
 

2016)。对成分数据进行统计处理之前,需要进行适

当的转换处理以优化其分布结构,以便将数据从单

纯形空间投射到欧式空间,减少数据之间的扭曲纠

缠 程 度。alr、clr 和 ilr 是 目 前 的 主 流 方 法

(Aitchison,
 

1986;
 

Egozcue
 

et
 

al.,
 

2003)。三种转

换方法公式如下:

alr(xi)=ln
xi

xn
(i=1,

 

2,
 

……,
 

n-1) (1)

clr(xi)=ln
xi

g(X)
 (i=1,

 

2,
 

……,
 

n-1,n)

(2)
ilr(X)=[<X,e1 >a,<X,e2 >a,……,

<X,en-1 >a] (3)

令ei= exp
1
i
,……,1

i
,-
1
j
,……,-

1
j  



 




(括号内有i个
1
i
,j个-

1
j
) (4)

则yi=
 

ij
i+j

lng x1,x2,……,xi  
g xi+1,……,xi+j    

(i+j=n,
 

i=1,
 

2,
 

……,
 

n-1) (5)
其中,g(X)为向量的几何平均值。从公式可

以看出,alr转换表达的是数据内的任意n-1个组

分相对于第n 个组分的比值信息,转换后的数据是

不等距的。n 维成分数据经过alr转换后只能得到

n-1维数据。clr转换表达的是数据内的所有组分

相对于几何平均值的比值信息,转换后的数据是等

形等距的。n 维成分数据经过clr转换后能得到n
维数据。但由于clr相对数据中心进行转换,其转

换结果会产生一个奇异的协方差矩阵。alr和clr的

变换结果没有与成分数据在单纯形空间的分布正交

(Aitchison,
 

1986)。ilr实际上是成分数据在正交

坐标系的关联表达,其在Sn 和Rn-1 空间是等距

的,由此避免了alr和clr两种转换的缺点。n 维成

分数据经过ilr转换后能得到n-1维数据,但是,在
同一个正交基转换中,只有一个ilr转换数据能够与

对应的单元素浓度数据直接地关联起来,其他的数

据很难让人理解(Egozcue
 

et
 

al.,
 

2003)。

1.2 组分比值的意义

假设地质作用发生前的地质系统是均匀的,任
意成分m 和i经过地质作用后的质量比值为:

MA
m

MA
i

=
MO

m +ΔMm

MO
i +ΔMi

=
wO

m +Δwm

wO
i +Δwi

=
wA

m

wA
i

(6)

0404
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其中,M 表示质量,下角标i、m 表示组分,上角

标O表示地质作用发生前的初始状态,A表示地质

地质作用发生后的结果状态,w 表示质量百分数。
从公式(6)可以看出,经过地质作用后的组分比值由

原岩的含量及其质量变化率两个因素决定。由于地

质作用发生前的地质系统是均匀的,原岩含量可以

视为常量,则地质作用发生后的组分比值仅由成分

各自的质量变化率决定。
令i为地质过程中的不活动组分(比如Zr、Hf、

Ti),m 为任意组分,则:

MA
m

MA
i

=
MO

m +ΔMm

MO
i

=
1
MO

i
ΔMm +

MO
m

MO
i

=

1
wO

i
Δwm +

wO
m

wO
i

=
wA

m

wA
i

(7)

公式(7)实际上是Gant方程(Grant,
 

1986)的
变形,其表明任意组分m 与不活动组分i的含量比

值
wA

m

wA
i

是关于m 质量变化率Δwm 的线性函数,其斜

率为不活动成分i的原岩含量的倒数 1
wO

i

,截距为

初始状态时m 与i的质量比值
wO

m

wO
i

。Δwm 与
wA

m

wA
i

之

间的图形关系如图1a所示。
当m 质量不发生变化时,即Δwm →0时,

 
MA

m

MA
i

=
wA

m

wA
i

=lim
Δwm→0

(1
wO

i
Δwm +

wO
m

wO
i

)=
wO

m

wO
i

(8)

公式(8)表明,如果在地质过程中存在两种以上

的组分不发生活动,则任意两种不活动组分的质量

比值
wA

m

wA
i

为常量,且等于原岩中的质量比值
wO

m

wO
i

。

将公式(7)变形为:

wA
m =

Δwm +wO
m

wO
i

wA
i (9)

公式(9)表明经过地质作用后,任意组分m 的

含量是关于不活动组分i的含量的线性函数,其斜

率为
Δwm +wO

m

wO
i

,其图像为一条经过原点的直线。

对wA
i 和wA

m 进行投图,并连接该点和原点,其斜率

差值
Δwm

wO
i

可以反映出地质过程不同阶段中m 的质

量变化率的演化过程。如果m 带入富集,则Δwm

>0,在wA
i-wA

m 图上为一组经过原点,斜率从
wO

m

wO
i

不断增加的直线簇。增长的斜率反映了在地质过程

不同阶段中 m 的质量富集情况。如果 m 带出亏

损,则Δwm <0,在wA
i-wA

m 图上为一组经过原点,

斜率从
wO

m

wO
i

不断降低的直线簇。亏损的斜率反映了

在地质过程不同阶段中m 的质量亏损情况。如果

m 不活动,则Δwm =0,公式(9)变为:

wA
m =

wO
m

wO
i
wA

i (10)

公式(10)是公式(8)的变形,表明任意两种不活

动组分在wA
i-wA

m 图上的投点为一条经过原点的直

线,斜率为原岩中m 与i的质量比值
wO

m

wO
i

。在实际

研究中,可以通过系统采样的方法,通过对不活动组

分i和其他组分m 的wA
i-wA

m 散点图(图1b)研究组

分质量的演化关系。

1.3 质量百分浓度、组分比值、对数浓度、对数组分

比值的关系

  浓度数据的信息解译需要依据问题-知识驱动

的模式进行。元素的质量百分浓度数据是样本中某

种组分m 的质量分数,是经过地质作用后该物质的

质量 MA
m=(MO

m+ΔMm)与样本总质量 MA=(MO
m

+ΔMm)+(MO
m+ΔMother)的比值wm。质量百分浓

度无量纲,表达的是组分m 相对总质量的百分比贡

献,而不是以kg为单位的绝对质量变化。wm 的信

息由成对的共轭数组[wm,wother]组成,一是m 的初

始质量及其演化信息,二是非m 组分的初始质量及

其演化信息。二者共同表达了地质作用后单位质量

的样本中物质成分的质量百分比。wm 与wother 呈

负相关,即方向相反,分布形态关于点(0.5,0.5)对
称。这种负相关,不是由m 和非m 的质量演变关

系决定的,而是由于闭合作用导致的。为了去掉负

相关性,可以将该信息转载到m 的质量与非m 组

分的质量比值 Mm/Mother=wm/wother=wm/(1-
wm)。wm、wother和wm/wother实际表达的信息是一

致的,都是关于样品中 m 的质量贡献及其演化信

息。wm、wother是闭合的共轭数据,而wm/wother 则

是开放的自由数据。由公式7可知 wA
m/wA

other=
(wO

m+Δwm)/(wO
other+Δwother),如果非m 组分为活

动组分(Δwother≠0),则wA
m/wA

other 同时携带着物质

m 和非m 物质的质量变化信息,而不仅仅是m 的

质量变化信息。因此,在多元成分数据中不是所有

的组分比值都携带着与wm 相同的信息。组分比值

需要根据具体研究的问题和背景知识进行选择。
与浓度wm 信息等同的组分比值是wm/wother=

wm/(1-wm),其中,wm+wother=1。这是一个组分
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图1 组分比值关系图

Fig.1 Schematic
 

of
 

component
 

ratios

(a)—Δwm-
wA

m

wA
i

关系图;
 

(b)—wA
i-w

A
m 关系图

(a)—Plot
 

of
  

Δwm-
wA

m

wA
i

 relationship;
 

(b)—plot
 

of
 

wA
i-w

A
m

 relationship

n=2的成分数据。此时,对应的对数浓度为ln(wm),
将n=2带入公式(1)、(2)、(5)进行对数比值转换,得到

alrwm  = ln
wm

wother  ,clrwm  = ln
wm

 
wmwother  =

1
2ln

wm

wother  ,ilrwi  =
 
1
2ln

wm

wother  。对数浓度

可以看成ln
 wm

1  的形式,即物质m 相对于整体

样 本 的 质 量 贡 献 的 对 数 比 值 表 达。alrwm  、

clr(wm)和ilr(wm)都是关于ln
wm

wother  的不同系

数的表达,其数据结构是一样的。三种对数比值转

换数据与对数浓度转换数据携带的信息是一致的,
都是关于样本总质量中物质m 和非m 物质的经过

相应的质量演化后的相对质量贡献。与非m 物质

的浓度wother 信息等同的比值是wother/wm,其对数

比值为ln(wother/wm)=-ln(wm/wother)。此时,物
质m 与非m 物质之间的浓度关系清晰可见,即数

据分布结构相同,方向相反。由此可见,对数比值转

换数据的绝对值的数据结构表达了整个样品成分的

质量演化关系,正负表示相对多寡。

1.4 K-means聚类与背景异常识别

1.4.1 K-means聚类原理

K-means聚类方法可以将含有N 个样本,每个

样本有 P 个变量数 据 X 划 分 为 K 类(C1,C2,
……,

 

Ck),其中Ck 表示簇K 中nk 个样本的集合,

K 是给定的。令XN ×P={xij}N ×P 为N×P 的数

据矩阵,K-means
 

算法将对 XN×P 进行分类,以使

得每类中行向量(样本)与各自类的质心向量之间距

离的平方最少与到其他类的质心向量的距离一样

小。簇Ck 的质心是P 维空间的一个点,通过对簇

内样本上的P 个变量的值进行平均而得到。簇Ck

的第j个变量的质心值为:

x-(k)j =
1
nk
∑
i∈Ck

xij (11)

完整的质心向量为:

X-k =(x
-(k)
1 ,x

-(k)
2 ,……,x

-(k)
P )'

 

(12)
聚类是一个计算强度非常复杂的任务(Gentle,

 

2002),典型的K-means算法主要包括以下步骤:
(1)初始值K 由随机P 维向量S=(s(k)

1 ,s
(k)
2 ,

 

……,s(k)
P )决定,1≤k≤K。第i个样本和第k 个中

心的欧式距离平方为:

d2(i,k)=∑
P

j=1

(xij -s(k)
j )2 (13)

样本按d2(i,k)值最小聚类。
(2)初始聚类后,由公式(12)计算簇质心,然后

按(6)比较样本与每个簇质心的距离,并将样本归入

距离最小的类。
(3)更新分类的成员,并重新计算簇质心(12)。
(4)重复步骤2和3,直至各分类间无样本可以

移动。
在聚类过程中,尽量使残差平方和最小,残差平

方和为:
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SSE=∑
P

j=1
∑
K

k=1
∑
i∈Ck

(xij -x
-(k)
j )2 (14)

在K 聚类初始化后,检查所有样本和质心的距

离,如果簇Ck 中的某个样本存在:

nk

nk -1
d2(i,k)>

nk*

nk* -1
d2(i,k*) (15)

则将Ck 中的第i个样本移动到Ck*
中,以减少

SSE 值(Späth,
 

1980)。SSE 值在K-means中通常

叫做惯性(inertia)。惯性可以用来评价不同簇之间

的连贯性,进而用来寻找最优的聚类数。

K-means是一种稳健的聚类算法,其收敛结果

会受到初始启动条件的影响。K-means的初始启

动方 法 主 要 有 随 机 法 (RANDOM)、Forgy 法、

Macqueen 法 和 Kaufman 法 (MacQueen,
 

1967;
 

Anderberg
 

and
 

MEX,
 

1973;
 

Steinley,
 

2006;
 

Kaufman
 

and
 

Rousseeuw,
 

2009)。 随 机 法 和

Kaufman法 效 果 优 于 其 他 方 法,但 随 机 法 较

Kaufman法更常用些。
肘方法(elbow

 

method)是确定 K-means聚类

数目常用方法(Bholowalia
 

and
 

Kumar,
 

2014)。肘

方法是一种依据方差解释百分比确定聚类数量的方

法。其算法的思想原则是“当选择的聚类数目模型

再次增加一个聚类时,不会提供更好的数据解释”。
该方法将簇解释的数据量相对于簇数量绘制成折线

图。通常第一个簇会解释很多信息,随着簇数量的

增加,在某些时候边际增益会急剧下降并在图中形

成一个像手肘一样的拐角。正确的簇数量(K 值)
一般选择在该点,因此称为“肘部标准”(Marutho

 

et
 

al.,
 

2018)。该方法从K=2开始测试,并在每一步

中不断增加1,计算簇数和解释的数据量。在某个

K 值,新增加的数据解释量会急剧下降,然后当进

一步增加K 值时,数据解释量会达到一个平台期。
该值则被认为是合理的K 值。在此之后,尽管增加

了簇的数量,但新增的簇非常接近现有的一些簇

(Liu
 

Fan
 

and
 

Deng
 

Yong,
 

2021)。肘方法的主要步

骤为:①
 

初始化赋值:K=1;②
 

启动;③
 

增加 K
值:K=K+1;④

 

衡量最优质量解决方案的数据解

释量;
 

⑤
 

如果在某个时候解决方案的数据解释增

量大幅下降;⑥
 

这是真正的K 值;⑦
 

结束。

K-means聚类的目标是使同一簇内的样本具

有高相似性,不同簇间的样本具有低相似性。聚类

表现优劣的评价方法主要有外部评估(external
 

evaluation)、内部评估(internal
 

evaluation)和聚类

趋势(cluster
 

tendency)。外部评估是指在真实标签

已知的情况下对聚类结果的好坏进行评估,主要包

括纯度(准确率)、精确率、召回率、兰德系数和F 值

等(Lever
 

et
 

al.,
 

2016)。内部评估是指不需要借助

于外部信息(比如真实标签),只依靠聚类结果和样

本本身的属性来进行评估的方法。常见的内部评估

方法有轮廓系数(Silhouette
 

Coefficient)、Calinski-
Harabasz

 

Index和Davies-Bouldin系数(Strehl
 

and
 

Ghosh,
 

2002)。聚类趋势是衡量待聚类数据中可能

存在的聚类程度,通常在聚类操作之前用霍普金斯统

计量(Hopkins
 

Statistic)进行检验。外部评估需要知

道真实标签,适用于监督学习。内部评估则适合无监

督学习。轮廓是一种解释和验证数据集群内一致性

的方法,该技术提供了一个简洁的图形表示每个对象

的分类情况。轮廓系数将相同簇中元素的平均距离

与其他簇中元素的平均距离进行对比,以衡量一个样

本与其自己所属的簇(内聚)相比与其他簇(分离)的
相似程度(Rousseeuw,

 

1987)。轮廓系数描述的簇内

外差异与K-means方法的基本原理一致,因此本文选

则轮廓系数对K-means聚类结果进行评价。

对任 意 样 本i∈CK,定 义 a(i)=
1

|CK|-1
∑

j∈CK,j≠i
d(i,j)为样本i到相同簇中其他样本的平

均距离,以衡量把样本i分配到簇K 的好坏。a(i)
越小,表示分配的越好。其中,CK 为簇K 中的

样本数量,d(i,j)为样本i到同一簇中样本j 的距

离。定义b(i)=minJ≠K
1
CJ
∑

j∈CJ

d(i,j)为样本i

到其他不同簇中所有样本的最小平均距离,以衡量

样本i 与 其 他 簇 的 相 异 性 (Aranganayagi
 

and
 

Thangavel,
 

2007)。据此,可以定义任意样本i 的

轮廓系数s(i)为:

si  =
bi  -ai  

maxai  ,bi    
,CK >1 (16)

且si  =0,CK =1。

s(i)可以表示为:

si  =

1-
ai  
bi  

,ai  <b(i)

0,   ai  =b(i)

bi  
ai  -1,ai  >b(i)













(17)

由公式(17)可知,轮廓系数的值域为[-1,+1],
轮廓系数越接近1,表示簇内样本之间紧凑,簇间距

离大,聚类效果越好;轮廓系数越接近-1,表示聚类

效果越差。
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1.4.2 背景异常的分类问题

背景和异常的识别问题本质上是分类问题。分

类是将相关样本分组到不同类中,以对样本进行识

别、区分和理解的过程。主要分为二分类、多分类和

等级分类。分类是机器学习的基础任务,已经被广

泛应用在新闻分类、图片分类、视频分类、广告过滤、
内容审核、推荐系统等领域。机器学习分类通过训

练学习,建立一个从输入空间
 

X
 

到输出空间Y(离
散值)的映射(Goodman

 

and
 

Kruskal,
 

1979)。元素

含量具有明显不同的分布模式,如果具有双重分布

模式,则可以归纳为二分类问题,比如背景异常问

题;如果具有多重分布模式,则可以归纳为多分类问

题,比如岩石的地球化学分类、多重分形分布问题。
机器学习分类的主要方法有贝叶斯网络、K-means、
决策 树、多 层 感 知 器、逻 辑 回 归、随 机 森 林、

XGBoost、k-NN、Gradient
 

Boost、SVM 等。K-means
方法能将样本分为 K(K≥2)个类别,既适合二分

类,也适合多分类(Ahmed
 

et
 

al.,
 

2020)。元素的含

量分布如果服从简单的双重分布模式,则背景和异

常识别问题可以看是二分类问题;如果服从多重分

布模式,则可以看作是多分类问题。当是二分类问

题时,则是一维数据K-means聚类的二分类应用特

例,即XN×1={xij}N×1,N 为样本数量,P 为元素

数量(P=1),K=2。公式(11)为质心计算公式,第

i个样本与质心的距离为d2(i,k)=(xij -s(k)
j )2。

2 研究案例

本文以安徽省兆吉口铅锌矿床地表Pb元素数

据为案例,首先以最简单的二元成分数据展示了Pb
浓度和非Pb物质浓度之间的伪相关性及如何使用

成分数据理论提高元素的频率分布和信息表达,通
过不活动元素Zr与Pb的散点图阐明Pb的质量演

化关系,然后利用K-means聚类方法对转换后的数

据进行质心和距离的计算,识别元素的背景和异常

识别。最后将 K-means方法识别的背景和异常与

迭代2倍标准差法和分形方法识别背景和异常的结

果进行比较,以评价K-means方法的性能。

2.1 地质概况

实验矿床位于安徽省东至县西南方向,处在长

江中下游成矿带与皖南多金属成矿带之间。矿区出

露地层主要为中元古代蓟县系溪口岩群环沙组

(Pt2h)、新元古代青白口系历口群葛公镇组(Qbg)、
新生代第四系下蜀组(QP3x),是一套由浅海-滨海

相碎屑岩通过区域变质作用发展过来的低绿片岩

相浅变质岩。岩性主要为变粉砂岩和变细砂岩,
存在少量变粉砂质泥岩。矿区内发育断裂和褶皱

构造。断裂构造主要为东至断裂及其次级裂隙带,
褶皱构造主要有兆吉口倒转背斜和官港倒转背斜

(图2)。矿体主要以透镜体状赋存在东至断裂的次

级裂隙中。破碎带内发育碎裂岩和构造角砾岩(乐
成生等,

 

2011)。矿体与上盘葛公镇组(Qbg)和下

盘环沙组(Pt2h)的界线清晰,围岩蚀变不发育。矿

石结构主要为半自形粒状结构和不等粒变晶镶嵌结

构。矿石矿物主要为闪锌矿、方铅矿和黄铁矿,脉石

矿物主要为石英和方解石(Liu
 

Yanpeng
 

et
 

al.,
 

2016,
 

2019)。

2.2 数据处理

实验数据为兆吉口铅锌矿床的352个土壤样品

的Pb数据(刘艳鹏,
 

2017)。样品于2012年底在中

国地质科学院地球物理地球化学勘查研究所中心实

验室完成化学分析,Pb元素分析方法为X射线荧光

光谱法,检出限为2
 

μg/g。样品采集和分析方法详见

Liu
 

Yanpeng
 

et
 

al.(2019)。由于Zr基本保存在锆石

中,其化学性质稳定,不受风化作用影响,本文选择Zr
作为不活动元素研究Pb的质量变化关系。

首先根据Pb的浓度wPb,计算出非Pb物质的

浓 度 wother、Pb 组 分 比 值 wPb/wother、对 数 浓 度

ln(wPb)、对数比值alr(wPb)、clr(wPb)和ilr(wPb)等
转换数据。然后对数据进行基本描述统计分析,以
展示其基本的统计特征。统计的参量有平均值、标
准差、中位数、截尾平均值、绝对中位差、最小值、最
大值、极差、偏度、峰度和标准误差,并将相关统计结

果以箱形图展示。为展示数据的频率分布特征,绘
制了直方图和Q-Q图。绘制元素分布以展示Pb浓

度wPb,非Pb物质浓度wother、组分比值wPb/wother、
对数浓度ln(wPb)、对数比值alr(wPb)、clr(wPb)和
ilr(wPb)的空间分布特征。对Zr与Pb绘制散点图

研究Pb的质量演化关系,然后利用 K-means聚类

方法对对数浓度转换和对数比值转换结果进行聚类

分析,迭代2倍标准差法和浓度-面积分形方法对提

取背景和异常信息,绘制异常分布图展示将 K-
means提取的异常结果与迭代2倍标准差法和浓

度-面积分形得到的异常信息进行对比,评价 K-
means识别背景和异常的效果。

3 结果

3.1 描述统计

Pb浓度wPb、非Pb物质浓度wother、组分比值
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图2 安徽省兆吉口铅锌矿床地质概况和采样位置图(据乐成生等,2011;Liu
 

Yanpeng
 

et
 

al.,2016,2019修改)

Fig.2 Map
 

of
 

geologic
 

schematic
 

and
 

sampling
 

locations
 

of
 

the
 

Zhaojikou
 

Pb-Zn
 

ore
 

deposit,
 

Anhui
 

Province
(modified

 

after
 

Le
 

Chengsheng
 

et
 

al.,
 

2011;
 

Liu
 

Yanpeng
 

et
 

al.,2016,2019)

表1 安徽省兆吉口铅锌矿床Pb浓度及其转换数据描述统计表

Table
 

1 Descriptive
 

statistics
 

of
 

Pb
 

concentration
 

and
 

corresponding
 

transformation
 

data
 

in
 

the
 

Zhaojikou
Pb-Zn

 

ore
 

deposit,
 

Anhui
 

Province
项目 wPb wothers wPb/wothers ln(wPb) alr(wPb) clr(wPb) ilr(wPb)

平均值 79.31×10-6 999920.7×10-6 7.94×10-5 3.67 -10.15 -5.07 -7.18
标准差 268×10-6 268×10-6 2.69×10-5 0.77 0.77 0.39 0.55
中位数 30.91×10-6 999969.1×10-6 3.09×10-5 3.43 -10.38 -5.19 -7.34

截尾平均值 34.56×10-6 999965.4×10-6 3.46×10-5 3.5 -10.31 -5.16 -7.29
绝对中位差 8.44×10-6 8.44×10-6 0.85×10-5 0.27 0.27 0.14 0.19

最小值 15.03×10-6 996675×10-6 1.50×10-5 2.71 -11.11 -5.55 -7.85
最大值 3325×10-6 999985×10-6 334×10-5 8.11 -5.70 -2.85 -4.03
极差 3309.97×10-6 3309.97×10-6 332×10-5 5.4 5.4 2.7 3.82
偏度 9.1 -9.1 9.11 2.88 2.88 2.88 2.88
峰度 92.9 92.9 93.08 9.78 9.79 9.79 9.79

标准误差 14.28×10-6 14.28×10-6 1.43×10-5 0.04 0.04 0.02 0.03

wPb/wother、对数浓度ln(wPb)和对数比值alr(wPb)、

clr(wPb)和ilr(wPb)转换数据的平均值、标准偏差、
中位数、截尾均值、绝对中位差、最小值、最大值、偏
度、峰度和标准误差列于表1中,并在箱形图(图3)
中展示。从表1和图3可以看出,Pb的浓度wPb 和

非Pb物质浓度wother 的标准偏差、绝对中位差、极

差是一样的,只是集中分布的方向相反。组分比值

wPb/wother与wPb 基本相同。对数浓度和对数比值

转换数据的离散程度远远小于浓度wPb。其频率分

布特征展示在直方图(图4)和Q-Q图(图5)上。由

图4可以看出,浓度数据的频率分布过于分散,没有

展示出较好的分布特征,而经过转换后的对数浓度
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图3 安徽省兆吉口铅锌矿床Pb浓度和对应转换数据箱形图

Fig.3 Boxplots
 

of
 

Pb
 

concentration
 

and
 

its
 

corresponding
 

transformation
 

data
 

in
 

the
 

Zhaojikou
 

Pb-Zn
 

ore
 

deposit,
 

Anhui
 

Province
(a)—Pb浓度箱形图;

 

(b)—非Pb物质浓度箱形图;
 

(c)—Pb比值箱形图;
 

(d)—对数Pb浓度箱形图;
 

(e)—alr转换数据箱形图;
 

(f)—clr转

换数据箱形图;
 

(g)—ilr转换数据箱形图

(a)—Boxplot
 

of
 

Pb
 

concentration;
 

(b)—boxplot
 

of
 

non
 

Pb
 

material
 

concentration;
 

(c)—boxplot
 

of
 

the
 

ratio
 

of
 

Pb
 

to
 

other
 

material;
 

(d)—

boxplot
 

of
 

logarithm
 

of
 

Pb
 

concentration;
 

(e)—boxplot
 

of
 

alr
 

transformation
 

data;
 

(f)—boxplot
 

of
 

clr
 

transformation
 

data;
 

(g)—boxplot
 

of
 

ilr
 

transformation
 

data

图4 安徽省兆吉口铅锌矿床Pb浓度及对应转换数据直方图

Fig.4 Histograms
 

of
 

Pb
 

concentration
 

and
 

corresponding
 

transformation
 

data
 

of
 

the
 

Zhaojikou
 

Pb-Zn
 

ore
 

deposit,
 

Anhui
 

Province
(a)—Pb浓度直方图;

 

(b)—非Pb物质浓度直方图;
 

(c)—Pb比值直方图;
 

(d)—对数Pb浓度直方图;
 

(e)—alr转换数据直方图;
 

(f)—clr转换数据直方图;
 

(g)—ilr转换数据直方图

(a)—Histogram
 

of
 

Pb
 

concentration;
 

(b)—histogram
 

of
 

non
 

Pb
 

material
 

concentration;
 

(c)—histogram
 

of
 

the
 

ratio
 

of
 

Pb
 

to
 

other
 

material;
 

(d)—histogram
 

of
 

logarithm
 

of
 

Pb
 

concentration;
 

(e)—histogram
 

of
 

alr
 

transformation
 

data;
 

(f)—histogram
 

of
 

clr
 

transformation
 

data;
 

(g)—histogram
 

of
 

ilr
 

transformation
 

data
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图5 安徽省兆吉口铅锌矿床Pb浓度及对应转换数据Q-Q图

Fig.5 Quantile-quantile
 

(Q-Q)
 

plots
 

of
 

Pb
 

concentration
 

and
 

corresponding
 

transformation
 

data
 

of
 

the
Zhaojikou

 

Pb-Zn
 

ore
 

deposit,
 

Anhui
 

Province
(a)—Pb浓度Q-Q图;

 

(b)—非Pb物质浓度Q-Q图;
 

(c)—Pb比值Q-Q图;
 

(d)—对数Pb浓度Q-Q图;
 

(e)—alr转换数据Q-Q图;
 

(f)—

clr转换数据Q-Q图;
 

(g)—ilr转换数据Q-Q图

(a)—Q-Q
 

plot
 

of
 

Pb
 

concentration;
 

(b)—Q-Q
 

plot
 

of
 

non
 

Pb
 

material
 

concentration;
 

(c)—Q-Q
 

plot
 

of
 

the
 

ratio
 

of
 

Pb
 

to
 

other
 

material;
 

(d)—Q-Q
 

plot
 

of
 

logarithm
 

of
 

Pb
 

concentration;
 

(e)—Q-Q
 

plot
 

of
 

alr
 

transformation
 

data;
 

(f)—Q-Q
 

plot
 

of
 

clr
 

transformation
 

data;
 

(g)—

Q-Q
 

plot
 

of
 

ilr
 

transformation
 

data

ln(wPb)和对数比值alr(wPb)、clr(wPb)和ilr(wPb)
数据的分布特征比较清楚,呈现出“单峰”和“右偏”
的特 征。表1结 果 表 明,ln(wPb)和 alr(wPb)、

clr(wPb)和ilr(wPb)的峰度和偏度是一致。图4和

图5清楚地显示wPb、ln(wPb)、alr(wPb)、clr(wPb)
和ilr(wPb)数据基本可以分为两种数据群落。

3.2 wPb/wZr 表达Pb的质量演化关系

Pb在成矿过程中的质量演化关系可以由wPb/wZr

表达。wPb/wZr可由Zr-Pb的散点图表达(图5),公

式(9)表明,在原岩含量wO
Pb 和wO

Zr 不变的情况下,

各点与原点连线的斜率
ΔwPb+wO

Pb

wO
Zr

反映了ΔwPb

的相对变化。图6结果表明,Pb在成矿作用下大致

可以分为两类,一类与原点连线的斜率小,近乎平行

于x 轴,表明其质量迁移率接近于0;另一类与原点

的联系斜率大,与x 轴斜交,其质量迁移率明显大

于0。两类样本之间的连续过渡。

3.3 wPb、wother 和wPb/wother 对数比值与对数浓度的

信息

  为展示元素Pb的浓度wPb、非Pb物质的浓度

wother和浓度比值wPb/wother 的空间结构和信息,绘
制了wPb、wother 和wPb/wother 的空间分布图(图7a
~c)。从图7a~c中可以看出,wPb 和wPb/wother 数

据所代表的空间分布信息相同,均表达了Pb在矿

区位置含量相对较高,在周边相对较低的分布特点。

wother所代表的空间分布信息的方向与wPb、wPb/wother

相反,即非Pb物质在矿区位置含量相对较低,在周

围相对较高的特点。三种数据表达的信息是一致

的。为展示对数比值与对数浓度之间的信息关系,
绘制了对数浓度、对数比值转换数据的空间分布

图(图7d~g)。由图7d~g可 以 看 出,ln(wPb)、

alr(wPb)、clr(wPb)和ilr(wPb)数据的空间结构信息

相同,均表达了Pb在矿区中心的含量相对较高、周
边含量相对较低的特点。对数数据(图7d~g)从矿

区周边到矿区中心,Pb含量的分布变化是渐进的,
反映了Pb的质量演化关系的连续性,与图6一致,
而浓度数据wPb 的则是突变的(图7a)。

3.4 背景与异常

对转换化后的对数浓度ln(wPb)、对数比值

alr(wPb)、clr(wPb)和ilr(wPb)进行K-means聚类识
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图6 安徽省兆吉口铅锌矿床Zr-Pb的质量演化关系散点图

Fig.6 Scatter
 

plot
 

of
 

Zr-Pb
 

showing
 

Pbs
 

mass
 

involution
 

route
 

in
 

the
 

Zhaojikou
 

Pb-Zn
 

ore
 

deposit,
 

Anhui
 

Province

图7 安徽省兆吉口铅锌矿床Pb浓度及对应转换数据空间分布图

Fig.7 Spatial
 

distribution
 

maps
 

of
 

Pb
 

concentration
 

and
 

corresponding
 

transformation
 

data
 

of
 

the
Zhaojikou

 

Pb-Zn
 

ore
 

deposit,
 

Anhui
 

Province
(a)—Pb浓度分布图;

 

(b)—非Pb物质浓度分布图;
 

(c)—Pb比值分布图;
 

(d)—对数Pb浓度分布图;
 

(e)—alr转换数据分布图;
 

(f)—clr转

换数据分布图;
 

(g)—ilr转换数据分布图

(a)—Distribution
 

map
 

of
 

Pb
 

concentration;
 

(b)—distribution
 

map
 

of
 

non
 

Pb
 

material
 

concentration;
 

(c)—distribution
 

map
 

of
 

the
 

ratio
 

of
 

Pb
 

to
 

other
 

material;
 

(d)—distribution
 

map
 

of
 

logarithm
 

of
 

Pb
 

concentration;
 

(e)—distribution
 

map
 

of
 

alr
 

transformation
 

data;
 

(f)—distribution
 

map
 

of
 

clr
 

transformation
 

data;
 

(g)—distribution
 

map
 

of
 

ilr
 

transformation
 

data

别背景和异常信息,结果如图8、图9和表2所示。
从肘方法聚类数图(图8)和轮廓系数(表2)中可以

看出,元素 Pb的ln(wPb)、alr(wPb)、clr(wPb)和
ilr(wPb)转换数据最优分类方案均是2类。对这四

种转换数据进行聚类数为2的K-means聚类分析,
将K-means分类的临界值作为异常下限,分类结果

的空间位置关系见图9,聚类结果的质心统计在表3
中。由图9可以看出,K-means聚类的样本位置与
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图8 安徽省兆吉口铅锌矿床K-means聚类肘方法图

Fig.8 Elbow
 

method
 

plots
 

of
 

K-means
 

clustering
 

in
 

the
 

Zhaojikou
 

Pb-Zn
 

ore
 

deposit,
 

Anhui
 

Province
(a)—对数Pb浓度肘方法图;

 

(b)—alr转换数据肘方法图;
 

(c)—clr转换数据肘方法图;
 

(d)—ilr转换数据肘方法图

(a)—Elbow
 

method
 

plot
 

of
 

logarithm
 

Pb
 

concentration;
 

(b)—elbow
 

method
 

plot
 

of
 

alr
 

transformation
 

data;
 

(c)—elbow
 

method
 

plot
 

of
 

clr
 

transformation
 

data;
 

(d)—elbow
 

method
 

plot
 

of
 

logarithm
 

of
 

ilr
 

transformation
 

data

表2 安徽省兆吉口铅锌矿床Pb元素K-means分类轮廓系数表

Table
 

2 Silhouette
 

coefficients
 

of
 

logarithm
 

Pb
 

concentration
and

 

logarithm
 

ratios
 

in
 

the
 

Zhaojikou
 

Pb-Zn
 

ore
 

deposit,
 

Anhui
 

Province

数据类型
聚类数目

K=2 K=3 K=4 K=5 K=6 K=7
lnwPb 0.821 0.672 0.644 0.529 0.527 0.525
alr(wPb) 0.821 0.672 0.644 0.529 0.525 0.525
clr(wPb) 0.821 0.672 0.647 0.529 0.525 0.524
ilr(wPb) 0.821 0.672 0.644 0.529 0.527 0.525

表3 安徽省兆吉口铅锌矿床Pb元素K-means分类

质心表(K=2)

Table
 

3 Centroids
 

of
 

K-means
 

classification
 

(K=2)
 

of
 

Pb
 

in
 

the
 

Zhaojikou
 

Pb-Zn
 

ore
 

deposit,
 

Anhui
 

Province
项目 ln(wPb) clr(wPb) clr(wPb) ilr(wPb)
质心1 3.48 -10.34 -5.17 -5.57
质心2 5.94 -7.87 -3.96 -7.31

矿体就位空间具有高度耦合性。同时利用迭代2倍

标准差法和浓度-面积分形方法对浓度数据wPb 提

取异常,并将与K-means方法的结果进行对比。迭

代2倍标准差法计算得到的异常下限值为38.59×

10-6,浓 度-面 积 分 形 方 法 得 到 的 异 常 下 限 为

120.66×10-6(图10)。K-means聚类、迭代2倍标

准差法和浓度-面积分形分析方法得到的异常下限

统计在表4中。从表4中可以看出,K-means聚类

得到的异常下限对应的浓度数据和浓度-面积分形

分析方法的结果相似,均在wPb=120×10-6 左右,

而迭代2倍标准差法得到的异常下限值为38.59×

10-6,明显偏低。K-means聚类与浓度-面积分形方

法的共同点是对数据进行了对数处理,从而提取了

“元素在空间上服从对数分布”的规律信息,而迭代

2倍标准差法仅从频率角度分析,不能有效识别对

数规律信息。根据表4绘制了Pb元素的异常图

(图11)。其中,图11a~d为对数浓度ln(wPb)、对

数比值alr(wPb)、clr(wPb)、ilr(wPb)等对数数据的

异常图,图11e为浓度-面积分形方法wPb=120×

10-6 时的异常图,图11f为迭代2倍标准差法wPb

=38×10-6 时的异常图。从图11中可以看出,迭

代2倍标准差法的异常面积分布最广,富含的噪音
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图9 安徽省兆吉口铅锌矿床Pb对数浓度(a)、alr数据(b)、clr数据(c)和ilr数据(d)

K-means背景和异常分类与已知矿耦合图

Fig.9 Locations
 

maps
 

of
 

K-means
 

cluster
 

samples
 

on
 

logarithmic
 

Pb
 

concentration
 

(a),
 

alr
 

data
 

(b),
 

clr
 

data
 

(c),
 

and
 

ilr
 

data
 

(d)
 

in
 

the
 

Zhaojikou
 

Pb-Zn
 

ore
 

deposit,
 

Anhui
 

Province

表4 兆吉口地区K-means、迭代二倍标准差法、浓度-面积分形方法异常下限表

Table
 

4 Thresholds
 

of
 

K-means,
 

iterative
 

2δ
 

method,
 

and
 

the
 

concentration-area
 

fractal
 

analysis
 

in
 

the
 

Zhaojikou
Pb-Zn

 

ore
 

deposit,
 

Anhui
 

Province
项目 ln(wPb) alr(wPb) clr(wPb) ilr(wPb) 迭代2倍标准差 C-A分形

K-means异常下限 4.76 -9.05 -4.56 -6.40 - -
对应浓度(×10-6) 117.23 117.23 110.01 117.23 38.59 120.66

注:“-”表示无此项值。

图10 安徽省兆吉口铅锌矿床Pb浓度数据面积-浓度分形图

Fig.10 Plot
 

of
 

area-concentration
 

fractal
 

analysis
 

on
 

Pb
 

data
 

in
 

the
 

Zhaojikou
 

Pb-Zn
 

ore
 

deposit,
 

Anhui
 

Province

最多,而浓度-面积分形分析和 K-means聚类方法

识别的异常信号较少,基本都与矿体就位空间对应。
对数浓度和对数比值数据的异常图比浓度数据的异

常图噪音最少,对数转换数据的信噪比最高。

4 讨论

4.1 组分比值携带质量演化信息

组分比值携带着组分的质量演化信息。公式

(6)表明经过地质作用后的组分比值由原岩的组分

含量及其质量变化率两个因素决定。单个元素的浓

度数据是成分数据,携带元素与整体质量变化的相

对变化信息,而不是绝对质量变化信息。公式(9)表
明元素浓度携带的信息由单位质量的样本中元素的
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原岩浓度、元素质量变化率和总体质量变化率共同

决定。比如Pb经过地质作用后的浓度数据反映的

是元素Pb的原始质量、Pb在地质作用中的质量变

化与系统总体质量及其变化的相对比值,而不是以

kg为单位的绝对质量的多少。这种变量被约束在

单纯形空间内分布。总体质量变化是所有组分共同

活动的结果,闭合操作使得组分之间具有伪相关性。
比如尽管没有任何理论表明在成矿作用中Pb质量

的增加一定会伴随非Pb物质的质量亏损,但在图7
中wPb 和wother 的空间浓度分布呈明显的“此高彼

低”的负相关。公式(6)表明组分比值可以消除总体

质量变化的约束,进而展示组分之间的相对质量变

化率。如果构成组分比值分母的元素为不活动元

素,则可反映分子组分的绝对质量变化率。公式(7)
表达了任意组分 m 与不活动组分i 的含量比值

w/wi 是关于m 质量变化率Δwm 的线性函数,其斜

率为不活动成分i的原岩含量的倒数 1
wO

i

,截距为

初始状态时m 与i的质量比值
wO

m

wO
i

。在地质研究

中,常常对不同样品的浓度数据进行对比,通过浓度

的高低推断质量的多寡。这种分析推断隐含着一个

被忽略的假设前提,即样品所代表地质系统的体积

和质量在地质过程中保持不变。然而,大量的研究

(Helgeson
 

et
 

al.,
 

1970;
 

Grant,
 

1986;
 

Bohrson
 

and
 

Spera,
 

2001;
 

Bjørlykke
 

and
 

Jahren,
 

2012;
 

马

生明和朱立新,
 

2014;
 

马生明等,
 

2016)表明地质系

统是开放的,在地质过程中(比如岩浆分异、成矿作

用、风化作用),系统质量和体积是变化的,而不是恒

定不变的。因此,在系统质量不守恒的情况下,不同

样品中元素的浓度变化不能代表质量的变化。在对

浓度数据进行分析时,需要弄清楚其所代表的相对

信息含义。

4.2 对数组分比值可以优化浓度数据的信息表达

元素分布服从对数正态分布,经过对数转换后

的对 数 浓 度ln(wPb)、对 数 组 分 比 值alr(wPb)、

clr(wPb)、ilr(wPb)数据则具有较清晰的结构,更能

反映对数尺度的规律。从元素浓度分布图(图7)中
可以看出,浓度数据 wPb 反映的 Pb分布规律和

alr(wPb)、clr(wPb)、ilr(wPb)大体相似,但存在一定

程度的不同。它们都反映出Pb在矿体就位空间浓

度相对升高的特点,不同之处在于浓度数据wPb 的

空间分布从低浓度到高浓度是突变的,即仅在断裂

带的含矿位置呈现出高值,而在两侧的青白口系和

蓟县系突兀地降成低值,这种现象,隐含着成矿作用

只在矿体就位空间对Pb的分布有影响,而对矿体

外部的空间没有影响或影响极小的可能性。而

alr(wPb)、clr(wPb)、ilr(wPb)反映出Pb在整个研究

区的分布具有渐变特征,隐含着成矿作用对整个矿

区的Pb分布都有影响的可能性。这两种可能,后
者更加符合经验认知。这种“突变分布”和“渐变分

布”的区别表明对数组分比值转换数据要比浓度数

据更能表达成矿作用对元素分布的影响。公式(1)、
(2)、(5)表明,在二元成分数据(n=2)中,alr(wm)、

clr(wm)、ilr(wm)三者是关于ln
wm

1-wm  不同系数

的表达,其数据结构是一致的。因此在单元素信息

表达方面,alr(wm)、clr(wm)、ilr(wm)并无区别。
表1中可以看出,尽管alr(wm)、clr(wm)、ilr(wm)
三者的极差、平均值等有区别,但其峰度和偏度是一

致的。图3~图5中也可以看到,尽管alr(wm)、

clr(wm)、ilr(wm)的值不同,但其形状及携带的信息

是一致的。对数组分比值数据携带的相对信息都是

从浓度数据中继承过来的,反映了在成矿过程中Pb
元素质量相对于其他非Pb物质的原始含量及浓度

变化的信息。这种变化信息是尺度不变和子成分连

续的(Aitchison,
 

1986),表现在wPb 和wPb/wother,

ln(wPb)、alr(wm)、clr(wm)和ilr(wm)代表的信息

是一 致 的。与 原 始 浓 度 数 据 相 比 较,alr(wm)、

clr(wm)、ilr(wm)数据去掉了负相关性,具有和对数

浓度相同的数据结构,表达的信息更加符合对数尺

度的规律。

4.3 K-means聚类方法可以有效识别背景和异常

地球化学背景是元素在地球分布的正常丰度,
其地质意义是反映元素在成矿作用发生前的正常分

布。异常是对正常的偏离,即在给定尺度的地球环

境中元素相对正常分布模式的偏离,其地质意义是

反映成 矿 作 用 发 生 后 元 素 的 分 布(Hawkes
 

and
 

Webb,
 

1963)。背景和异常与尺度有关,把地球化

学背景的取值视为一个分布范围要比视为一个具体

的值更加合理,所以背景通常会以“均值±n倍标准

差”的 形 式 表 达 (Matschullat
 

et
 

al.,
 

2000;
 

Reimann
 

and
 

Garrett,
 

2005)。K-means方法将数

据分配到不同的簇中,计算各个簇的“质心”及每个

样本到质心的“距离”,按照距离的大小,将样本分配

到最近的类中。通过循环以上步骤,直至找到分配

到类别的数据点不会变化的理想质心。计算“质心”
的过程可以理解为寻找元素在不同地质作用下的分
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图11 安徽省兆吉口铅锌矿床Pb元素K-means、分形和迭代2倍标准差法异常图

Fig.11 Maps
 

of
 

anomaly
 

distributions
 

of
 

Pb
 

concentration
 

based
 

on
 

K-means,
 

fractal
 

analysis,
 

and
 

iterative
2δ

 

method
 

in
 

the
 

Zhaojikou
 

Pb-Zn
 

ore
 

deposit,
 

Anhui
 

Province
(a)—对数Pb浓度K-means异常图;

 

(b)—alr数据K-means异常图;
 

(c)—clr数据异常图;
 

(d)—ilr数据K-means异常图;
 

(e)—Pb浓度面

积-浓度分形异常图;
 

(f)—Pb浓度迭代2倍标准差法异常图

(a)—K-means
 

anomaly
 

map
 

of
 

logarithmic
 

Pb
 

concentration;
 

(b)—K-means
 

anomaly
 

map
 

of
 

alr
 

data;
 

(c)—K-means
 

anomaly
 

map
 

of
 

clr
 

data;
 

(d)—K-means
 

anomaly
 

map
 

of
 

ilr
 

data;
 

(e)—area-concentration
 

anomaly
 

map
 

of
 

Pb
 

concentration;
 

(f)—iterative
 

2δ
 

method
 

anomaly
 

map
 

of
 

Pb
 

concentration

布“中心”,“距离”则是衡量元素分布受作用的影响

大小。图8和表2结果显示,Pb元素最佳的聚类数

为2,表明Pb拥有2个分布“质心”,主要由两种地

质作用控制。这两个“质心”,实际上代表着Pb的

浓度数据可以分为“背景”和“异常”两个沃罗诺伊原

胞。在每个原胞内部的数据到质心的距离是最近

的,离对方的“质心”要比离内部“质心”的距离都要

远。表4表明了 K-means聚类识别的异常效果和

浓度-面积分形分析方法一致。从图2、图9和图11
可以看出,K-means识别出的“异常”样品与矿体就

位空间吻合度高,且异常分布的噪音少,信噪比高。

5 结论

本文通过成分数据理论对元素的质量百分浓度

数据所携带的信息进行研究,并结合K-means聚类

方法识别背景和异常,得到以下结论:
(1)组分比值携带着质量演化信息。经过地质

作用后的组分比值由原岩的组分含量及其质量变化

率两个因素决定。任意组分m 与不活动组分i的

含量比值
wA

m

wA
i

是关于m 质量变化率Δwm 的线性函

数,其斜率为不活动成分i的原岩含量的倒数 1
wO

i

,

截距为初始状态时m 与i的质量比值
wO

m

wO
i

。

(2)任意成分m 的含量是关于不活动成分i的

含量投图并与原点连线,其斜率可以反映出地质过

程不同阶段中m 的质量变化率Δwm 的相对情况。

如果m 带入富集,则Δwm >0,在wA
i-wA

m 图上为一

组经过原点,斜率从
wO

m

wO
i

不断增加的直线簇。增长

的斜率反映了在地质过程不同阶段中m 的质量富

集情况。如果m 带出亏损,则Δwm <0,在wA
i-wA

m

图上为一组经过原点,斜率从
wO

m

wO
i

不断降低的直线

簇。亏损的斜率反映了在地质过程不同阶段中 m
的质量亏损情况。

(3)浓度数据表达的是组分和系统总质量的相

对变化信息,而不是质量的绝对变化信息。浓度

wm 携带着物质m 和非m 物质的两种质量变化关

系。在对元素浓度数据解译时需要了解清楚其携带

的信息含义,结合研究问题和已有知识进行解读。
使用对数浓度、对数组分比值方法转换后的数据要

比浓度数据具有更加清楚的分布特征。对数浓度

ln(wm)、对数组分比值alr(wm)、clr(wm)、ilr(wm)
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的频率分布和空间特征要比浓度数据 wm 的好。

alr(wm)、clr(wm)和ilr(wm)三种转换方法的单元

素信息表达效果是一样的。
(4)K-means方 法 可 以 有 效 提 取 对 数 浓 度

ln(wm)、对数比值alr(wm)、clr(wm)、ilr(wm)转换

数据的背景和异常。其效果和分形方法一致,优于

平均值法。对数数据的空间分布结构优于浓度数

据,表达的信息更加清晰。
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Abstract

Geochemical
 

data
 

are
 

important
 

part
 

of
 

applied
 

geochemical
 

research
 

and
 

basic
 

achievements
 

of
 

geochemical
 

exploration
 

survey.
 

Exploration
 

geochemical
 

data
 

are
 

mainly
 

expressed
 

in
 

the
 

form
 

of
 

“percentages
 

of
 

element
 

mass
 

concentration
 

(abbreviated
 

to
 

“concentration”)”,
 

which
 

are
 

typical
 

compositional
 

data.
 

It
 

expresses
 

information
 

on
 

relative
 

mass
 

contribution
 

about
 

the
 

ratio
 

of
 

“parts
 

to
 

whole”,
 

rather
 

than
 

information
 

on
 

absolute
 

mass
 

change.
 

The
 

concentration
 

data
 

are
 

distributed
 

in
 

the
 

simplex
 

space,
 

rather
 

than
 

the
 

entire
 

Euclidean
 

space.
 

Before
 

data
 

processing,
 

application
 

of
 

appropriate
 

logarithmic
 

ratio
 

transformation
 

would
 

improve
 

the
 

structure
 

and
 

information
 

representation
 

of
 

compositional
 

data.
 

In
 

this
 

paper,
 

the
 

Pb
 

concentration
 

data
 

in
 

the
 

soil
 

of
 

the
 

Zhaojikou
 

Pb-Zn
 

deposit
 

in
 

the
 

Anhui
 

Province
 

is
 

taken
 

as
 

a
 

case
 

study.
 

The
 

logarithmic
 

ratio
 

transformation
 

methods
 

were
 

used
 

to
 

optimize
 

the
 

data
 

structure
 

of
 

the
 

Pb
 

concentration
 

to
 

improve
 

the
 

expression
 

of
 

relative
 

information.
 

Then
 

the
 

K-means
 

clustering
 

of
 

unsupervised
 

learning
 

methods
 

was
 

adopted
 

to
 

identify
 

the
 

background
 

and
 

abnormal
 

information
 

according
 

to
 

the
 

distances
 

of
 

the
 

centroids
 

of
 

the
 

distribution
 

space
 

of
 

the
 

logarithmic
 

ratio
 

transformation
 

data.
 

Finally,
 

the
 

background
 

and
 

anomaly
 

identified
 

by
 

the
 

K-means
 

clustering
 

method
 

was
 

compared
 

with
 

the
 

results
 

of
 

iterative
 

2δ
 

method
 

and
 

the
 

concentration-area
 

fractal
 

analysis
 

method
 

to
 

evaluate
 

its
 

performance.
 

The
 

results
 

show
 

that:
 

①
 

the
 

log-ratio
 

method
 

can
 

effectively
 

improve
 

the
 

structure
 

and
 

information
 

expression
 

of
 

concentration
 

data;
 

②
 

K-means
 

clustering
 

method
 

can
 

effectively
 

identify
 

the
 

background
 

and
 

abnormal
 

information
 

of
 

log-ratio
 

transformed
 

data;
 

its
 

performance
 

is
 

similar
 

to
 

the
 

concentration-area
 

fractal
 

analysis
 

method,
 

and
 

better
 

than
 

the
 

iterative
 

2δ
 

method.

Key
 

words:
 

machine
 

learning;
 

unsupervised
 

classification;
 

compositional
 

data;
 

K-means
 

clustering;
 

background
 

and
 

anomaly
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