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地质分类中一种新的模糊聚类方法

郭光裕 林卓虹 丛桂新 朱学文

没有分类
,

就没有鉴别
,

也就无法认识客观事物
。

因此
,

分类是各个领域中经常遇到的

基本问题之一
。

以定量分类为特征的聚类分析法
,

和一般的定性分析方法相比
,

失误的可能性小得多
。

因此
,

在分类问题上
,

该方法已经起了很大作用
。

但是
,

和其它任何方法一样
,

聚类分析法也有局甲性
。

1
.

聚类分析法是建立在普通集合论基础之
一

扫的
。

任一集合A 的特征函数 C * (X ) 只能

用二值变量来描述
。

即
:

帅叻f 1

C ^ (X ) = 弓
贬 O

X C A

X C A

当当

这样
,

在分类时
,

论域中每个元素x 和任意集合A 的关系
,

只有x c A 和x 乏A 两乖胎
况

。

但是
,

自然界中的大量客观事物在分类问题上
,

往往表现的并不那么分明
。

特别是各种

地质现象
,

都是长期
,

多次地质作用的结果
。

一个化学组份可以在多个地质作用阶段活动
。

一个样品空间大多数表现为多次地质作用的迭加
。

反映到分类问题上
,

论域中某元素X 可能

既属于集合人
,

同时又属于集合 B
。

只是在归属程度上有所区分
。

例如 (例 1 )
,

某中沮热液

型金矿床包括三个矿化阶段
。

各阶段标志元素组合分别为 ( l) { A u 、

人g
、

Bi
、

T “ }o( 2 )

{ A u 、

Ag
、

C u )
。

( 3 ) { A g
、

C u 、

Pb }
。

对矿石中 A u 、

A g
、

C u 、

Pb
、

B i
、

T e
化学分

析数据的一组抽样
,

以相关系数为统计量进行 R 型聚类分析
。

表 l 列 出了元素 何相关系

数
。

图 1 是标志元素的分群谱系图
。

若以
r = 0

.

75 为分群临界值
,

把标志元素划分为 ( l )

{ A u 、

T e 、

Bi }和 ( 2 ) { A g
、

c u 、

p b }两类
。

显然达不到提炼三个矿化阶段标志元素

组合目的
。

金 矿 化 标 志 元 索 相 关

A g

0
。

8 3

系 橄 衰
P。 ! 。*

衰 I

T e

O
。

88

0
。

7 5

0
。

2 4

0
。

8 5 0
。

80

0
。

3 4

0
.

98

0
。

7 7

0
。

8 5

1 0
。

2 4

1

0
。

2 0

0
。
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.
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. 1 金矿化标志元索分群讼系由 图 2 多金一矿化标志元索分群讼系口

2
.

“

物以类聚
”

是分群的基本原则
。

但是
,

聚类分析法有时并不能满足这一原则
。

例如
(例 2 )

,

某多金属硫化物矿床包括四个矿化阶段
。

各阶段标志元素组合分别为 ( l ){Pb
、

Z n }
。

( 2 ) 1 C u 、

Z n }
。

( 3 ) { C u 、

M o }
。

( 4 ) { B i
、

M o }
。

对矿石中 C u 、

Pb
、

z n 、

Bi
、

M 。
化学分析数据的一组抽样

,

以欧氏距离为统计量进行聚类分析
。

表 2 和

图 2 列出了分析结果
。

若以 d = 0
.

55 为分群临界值
,

把标志元素分为 ‘1 ){ C u 、

Pb
、

z n }

( 2) { Bi
、

M o }两群
。

显然达不到提炼四个矿化阶段标志元素组合目的
。

值得一提的

是
,

第一分群中 c 。
和 Pb 的欧氏距离高达。

.

7
。

在矿化期中
,

二元素分别在不同的矿化阶

段活动 〔C u
活跃在第二

,

第三两个矿化阶段
,

Pb 活跃在第一矿化阶段 )
。

但聚类分析结

果却错误地把它们分在一起
。

C 。
、

M O 二元素同时活跃在第三矿化阶段
。

它们的欧氏距离为

0
.

3
。

但聚类分析结果却把它们分在不同的群里
。

多金 . 矿化标志元索欧氏距离班 衰 2

CCCCC uuu Z 。。 M OOO P卜卜 B iii

CCC uuu 000 0
,

111 0
。

333 0
.

777 D
。

888

ZZZ nnnnn 000 0
。

888 0
。

222 0
.

999

MMM 0000000 000 0
,

666 0
。

555

PPPbbbbbbbbb 000 0
。

666

BBB诬诬诬诬诬诬 000

模栩聚类分析法依照
“

物以

类聚
”

原则
,

提出具有模糊等价

关系的元素才能聚为一类
。

这种

规定无疑是十分正确的
。

但在自

然界中很少有这种模糊等价关蕊

为此
,

人们根据
“

传递闭包
”

理

论
,

首先把只具有自反性和对称

性的模糊相似关系旦进行多次自

乘
,

使之变换成模糊等价关系后

再聚类
。

此外
,

还提出了
“

最大

树法
” , “

编网法
”

等一些模们橄
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类方法
。

这些方法对于归属关系比较明确的分类问题是有效的
。

例如 (例 3 )
,

某接触交代

型多金属硫化物矿床标志元素组合分带
: ( l ) { H g

、

Sb
、

A g }
。

( 2 ) { p b
、

Z n }
。

( 3 )

{ M 。 }
。

根据矿石中 H g
、

S b
、

A g
、

P b
、

M o 、

Z n 化学分析数据的一组抽样
,

计算各元

素间模糊相似关系为
:

‘

、、、、Il||f了11介n
,

t,�
‘l立11nUn甘n“on口l0

.

8 0
.

9 0
.

2 0
.

1

1 0
.

7 5 0
.

4 0
.

2

0
.

7 5 0
.

3 0
.

OJ,
.

1

0.0. 1

QU
J

l

0.0. 1
心n
勺

.

.�q乙八U八”八曰�通
通9白11八UnU八U

一只QUn乙1上,d

10.0.0.0.0.
/

.

I
I
.

ee
.

l
、、

.

R 二
沪 、

2

不难看出
,

尽是一个模糊相

似关系矩阵
。

经变换得模糊等价

关系矩阵
:

、

l
‘J矛矛/

.njC山,JOJ几non
�八U0nUI0

.

8 0
.

, 0 二1 ()
.

4

0
.

8 0
.

4 0
.

4

0
。

8 0
.

4 0
.

1

0
。

4 0
.

4 1 0
。

9

0
.

4 0
.

4 0
.

9

0
.

3 0
.

3 0
.

3 0
。

3

分群临界值
r、 ~ 0

.

7 511寸
,

得

截矩阵 F O
·

, , ’

、、、llee|/z000nlj
�

00 0100

111111
0000

0 0 0 0

从而得三个分群
: ( l ) { H g

、

S b
、

A g }
。 ( 2 ) { P b

、

Z n }
。

( 3 ) ( M o }
。

和矿床地球化

学分带的标志元素组合特征一致
。

图 3 是用最大树法连接的模糊关系树
。

当分群临界值 下; 二 0
.

75 时
,

同样把元素划分为

与地 球化学分带元素组合特征一致的三个分群
c

但是
,

对于自然界中大量存在的
,

研究对象同时属于多种类型的复杂情况
,

用上述方法

分类
,

往往得不到令人满意的结果
。

例 如
,

例 1 中各元素间相关关系矩阵
,

可看作一个模糊

相似关系矩 阵
。

经多次变换得模糊等价关系矩阵
:

.

6 3
。
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8 5 0

l 0
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8 8
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旦
咤。

见
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0
.

8 5 1

0
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8 5 0
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8 5

0
.

8 0 0
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8 0

0
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8 5 0
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8 8

0
.

8 0

0
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1
11
|飞l、

,

圈 3 标志元众模栩
、

关系树

当分群临界值 下
‘ 二 0

.

7阳寸
,

所有标志

元素都寓于相同的群中
。

下J “ 0
.

8对
,

分

成两个群
: ( l ) { A u 、

^ 只
、

e u 、

p b
、

T e )
。

( 2 ) 考Bi }o 当 y ‘ 二 0
.

8印寸
,

分成四个

群
: ( l ) { A u 、

T e 、

C u }
。

( 2 ) { A g }
。

( 3 ) { P b }
。

( 4 ) { B i )
。

当y : = 0
.

9

时
,

分成五个群
:

( 1 ) { A u 、

T e
}o ( 2 )

{ A g }
。

{ 3 ) 弋C u }
。

( 4 ) { P b } ( 5 )

{ Bi )
。

各水平截集的分群结果
,

没有一个

和金矿化三个阶段标志元素组合一样的
。

为客观进行分类
,

本文提出一种新的模

糊聚类方法
。

一
、

来类原则
:

当研究对象 i
、

j
、

k 三者间同时满足下列性质时
,

把它们聚为一类
。

1
.

自反性 v i i = l
,

yjj == l
,

y、k = l

2
.

对称性 y 15 = y si ,
y ik = y k i ,

下jk = y、、

3. 传递性 yi j 之下; ,

为k 之 儿
,

且 yi 、 之竹

其中 yi j 一元素 i 和 j间模糊关系表征数

y几 一模糊关系表征数分群临界值

二
、

聚类步骤

(一 ) 确定分类标志

分类标志不同
,

分类结果截然不同
。

例如
,

一班学生按性别分类和按学习成绩分类
。

分

类结果肯定不同
。

用热液活动标志元素进行地层划分
,

一定会得到错误的结果
。

因此
,

在分

类之前
,

必须依实际情况及其在分类问题上欲达到的目的
,

应用适当方法
,

提炼并确定分类

标志及其组合
。

如果要解决地层划分问题
,

需要提炼并确定一组受沉积作用制约
,

且在不同

沉积环境中差异显著的地质
、

地球化学标志
。

如果进行成矿作用分析
,

则需要提炼并确定一

组与矿化作用关系密切
,

且在不同矿化阶段差异明显的地质
,

地球化学标志组合
。

(二 ) 构造原始资料矩阵

通过统计抽样
,

得到论域 U 中的样品集合 x = { x : , ‘2 ,

⋯⋯
, ‘

n}
。

它和相应的标志集合

Y = { y : , y 2
.

,

⋯⋯ y P }构成原始资料矩阵 z
‘

= x x y = 弋( x , y )卜 C x
,

y C Y }
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矛尹z护
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l:2�,n222

⋯
.

⋯
.

⋯
.

⋯⋯⋯{
2 1 -

z 乏1

2 12

2 2 2

z n z z n ,

(三 ) 对标志值进行正规化变换
,

得矩阵 z

一
.

一
2 1 1 2

2 2 一 z

2 n l 2 n Z · ·

⋯
‘

z n P )
一 m l n { z ‘i一}

, J m a x { z ‘ l 一}一 m i n { z
。

, ) }

确定论域 u 中研究对象间模糊相似关系
,

构成模糊相似关系矩阵旦
。

/

:
、、、、电四

一一其(Z

内八‘‘,L口‘下y

{
下一

下2 -

了
n -

y
I n

下Z n

y
n Z 为

n )
计算统计量欢

.

j

1 相关系数

的方法很多
。

在地质领域中最常用的方法有以下几种
:

送 Z 。k
一 2 1

) ‘2 ik 一 2 1 )

下i j

了叁
, ( z

‘、 一 ,
。, ’

·

*

里
; ‘2 i k

一 ,
, ) 2

2
.

相似系数

yi J =

乒

圣
; 2 1“ ’

z ,“

全
, ·

认夔
1 7

人

3
.

欧氏距离

y ij ( m 三 fl )

(五 ) 计算相对亲密度

论域中任一果合的分类
,

都是通过集合中元素间按分类标志模糊相似程度对比实现的
。

从模糊相似关系矩阵垦可见
,

每一行 (或列 ) 中的各个元素值
,

表征该元素所对应的研究对

象
,

与该行主对角线上元素对应的研究对象间的模糊相似程度
。

我们就是通过元素值的对比
,

把模糊相似程度相对较高的研究对象聚为一类的
。

但是
,

由于各行 (或列 ) 主对角线上元素

对应的研究对象不同
,

各行 〔或列 ) 间用以对比相似性的参照物就不一样
。

对于任意两个研
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究对象 i和 J来说
,

它们在不同行 (或列) 中的相对相似程度也不一样
。

为便于对比
,

把模

糊相似关系矩阵旦转换为相对亲密度矩阵旦
。

作法如下
:

1
·

把旦的每一行元素按模糊相似程度由小到大顺序排列
,

依自然数从 l到 n 赋值
,

构成

模糊矩阵旦
“。

2
·

依
e

,tj = 斗七进行变换
,

构成模糊矩阵旦
3

.

依
e iJ = ej 。 = 八 ( e 勺

, e
3
。 )进行变换

,

构成相对亲密度矩阵及
。

c 一1

C 2 2

e n -

] 2

2 2

⋯⋯ e In

⋯⋯ eZn

n Z ⋯⋯ C , n{
/12

,
l
、、、、

‘

一一E�

不难看出
,

相对亲密度矩阵旦的各个元素对应的研究对象间满足自反性和对称性
。

(六 ) 构造基本模糊子集

1
.

确定分群临界值 e ‘ ,

构造入水平截矩阵
确定临界值的方法有两种

。

一是根据地质研究中的认识
,

经验地确定某一个相对亲密度

值为分群临界值
。

二是确定一系列相对亲密度值为临界值
,

通过不同水平分群结果的对比
,

来确定临界值
。

2
,

依分群临界值
e ‘ ,

构造由二值逻辑 丈0
,

l }组成的入水平截矩阵 F 、 :

、

、|l叻叻
一2

· · ,

⋯ f I n

2 2
· · ,

⋯ f
Z n

f
n Z f

n n

.卫.‘孟2
-n

f二二f盆

f ij
(当

e ij

(当
e i j

之 e 孟

< e 孟

//了l|飞、
、

,

、丈

一一一一

..t参
3

.

把满足传递性的研究对象聚为一类
,

它们构成若干个基本模糊子集 么j ( j二 1
,

2
,

⋯ m )
。

基本模糊子集表征分类标志相似程度最高的研究对象集合
。

作为一种重要信息
,

与分类的最终决策
。

4
.

计算研究对象在各基本模糊子集或j 中的隶属度
。

隶属函数为

芦A j

( i =

其中
:

产人i ( x i )

( 入 1 ) = ⋯

I, ^ j ( x i

m a x { “
么

j‘X , , }

2
,

⋯⋯ n ;

产父j ( X i ) 二谁

j 一 l
,

2.
·

一 m
k

兮 e 。 ‘

口 二 1

( k 为基本模糊子集元素数 )

研究对象在基本模糊子集中的隶属度
,

表征各研究对象与各基本模糊子集间关系密切程

度
·

当 “性 ( xi ) 一 l 时
,

表明研究对象 X i 和基本模糊子集 衣
‘间关系最密切

。

当”仪
(x

。) 一 0 时
,

表明x i和衣
.

间没有关系
。

研究对象在基本模糊子集中的隶属度
,

作为一种参考

信息
,

参与分类的最终决策
。
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5
.

计算基本模糊子集的线性模糊度 L 〔A J

( l ) 声 ĵ ( x i ) =

( 2 ) L (^ j, = 2 古 (么

)

( X i

( X i

> 0
.

5 时 )

感 0
.

5 时、

拓 }, ^ j ( X , ) 一 ; , 」 ‘
X ,

g2g
一一

其中 从 (当研究对象为杰
i 的基本元素时)

(否则)

fl + h

h 为 立j 的基本元素个数

基本模糊子集的线性模糊度表征基本模糊子集在论域U 中的模糊程度
。

当 沙 如 )二 l

时
,

表明该基本模糊子集与论域u 中所有研究对象关系十分密切
。

在这种极端情况下
,

该基

本模糊子集不可能单独构成一个分群
。

当 L ( 夕 ) ~ 0 时
,

表明该基本模糊子集与论域 U 中

除组成该基本模糊子集的基本元素外的所有研究对象之间没有任何关系
。

自成一个独立的分

群
。

基本模糊子集的线性模糊度
,

作为一种参考信息
,

参与分类的最终决策
。

(七 ) i
一

t算基本模糊子集间贴近度

计算贴近度的方法有下列两种
:

1
.

贴近度一加权海明距离

W (A , B

其中
:

K i
_

-

= 1一土 冬
~ n ‘司

k i l产么 ( x , ) 一 产B ( X 主

( x i C 么且 x i c 旦
( x i C 么或 x i C 旦)

(其它、

99932
了|哎|贬

n

n 十 h 十 Z p

p
:

x i C 岌且 X i c 旦的个数

h :

xi C 么或 X I C 旦的个数

2
.

贝占近度

w (么
,

旦) ~ 查 〔么
·

旦+ ‘ l 一么O旦) 」

其中 么
·

旦= V ( 产么 ( X i ) 八产三 ( x , ) )

感O 旦一八 ( “么 ( X i 、 V , 么 ( x i ) )

贴近度表征基本模糊子集间关系密切程度
。

当w (么
,

旦) 二 1时
,

表明么
,

旦两个基

本模糊子集是不可分的
。

当w ‘么
,

且) 一 o 时
,

表明岌和旦间没有丝毫关系
·

因此
,

它们

只能各自独立存在
。

‘八) 确定贴近度的分群临界值w : ,

构成入水平截矩阵
。

把满足传递性的基本模糊子

集聚为一类
。
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贴近度作为一重要信息
,

参与分类的最终决策
。

(九) 分类的最终决策
1

.

根据基本模糊子集
,

基本模糊子集线性模糊度
,

研究对象在基本模糊子集的隶属度
,

基本模糊子集间贴近度提供的信息
,

结合地质
、

地球化学理论和认识
,

提出最佳分类方案
。

2
.

描述最佳分类方案中各分群的特征
,

以及各分群间的关系
。

即依 (六 )
、

(七) 中给出

的数学模型
,

分别计算最佳分类方案中各分群的隶属度
、

线性模糊度
、

贴近度
。

(十) 最佳分类方案的地质
、

地球化学分析

三
、

实例

某中温热液充填型金矿床
,

经矿床学研究
,

包括三个金矿化阶段
。

各阶段的岩石特征为

‘l) 含金黄铁矿乳白色石英脉
。

‘2 )含金烟灰色石英黄铁矿脉
。

( 3 )含金石英多金属硫化

物脉
。

为研究矿床原生金矿化地球化学特征
,

对样本大小为76wJ 样品集合中 A u 、

A g
、

c u 尸b
、

z n 、

M O 、

As
、

Bi
、

议 Te
、

se 等化学分析数据
,

按文中方法进行模糊聚类分析
。

根据基本

模糊子集 (图 4)
、

基本模糊子集线性模糊度
、

元素在基本模糊子集中的隶属度
、

基本模糊子

集间贴近度 ‘图 5) 等提供的信息
,

结合矿床学
、

矿物学
、

地球化学研究成果
,

把标志元素

划分为四群
:

1
.

A u 一 A g 一 B i 一 T e 一 C u 一 Z n

2
.

A u 一 A g 一 B i 一 C u 一 Pb 一 A s 一 Se 一 W

3
.

A u 一 A g 一W 一 T e

4
.

M o

元素在各分群中的隶属度矩阵为
:

0
.

98 1 1

1
.

0 0 0

心
.

马0汤

0
.

30 18

0
.

5 6 4 1 1
.

0 0 0 0
.

18 1 8 0
.

6 1 11 1
.

00 0 0
.

56 0 0 1
.

00 0 0
.

80 70

0
.

90 3 4 0 0 0 0
.

4 6 55 0
.

15 9 1 1
.

0 0 0 0
.

7 5 0 0 0
.

88 0 0 0 6 7 0 2 1
.

00 0

心
.

姚既 0
.

7 3 6 8 0
.

6 7 2 4 0
.

18 18 0
.

7 0 83 0
.

87 00 0 0 0 0
.

95 7 4 0
.

73 6 8

0
.

1 3 63 0
.

15 38 0
.

82 7 5 1
.

0 0 0 0
.

16 67 0
,

12 00 0
.

48 00 0
.

38 29 0
.

84 2 1)
各分群的线性模糊度为

:

4716心767692饥11nn�,1nU

l
、、、

一一M一

L = ( 0
.

2 1 58 0
.

2 4 8 2 0
.

2 2 2 1

0
.

3 6 4 9)

各分群间贴近度为
:

0
.

8 8 4 9 0
.

40 8 9

0
.

8 1 73 0
.

3 8 55

0 0 0 0
.

3 7 3 3 {
60000

�U
,1n�nUnU

了于口之

1
.

.

、
、.

、

一一W�

圈 4 e 丸 = 0. 5 时元轰分群圈

根据矿床学
、

矿物学及地球化学

研究取得的认识
,

确定金
、

银
、

钨
、

啼
、

为第一矿化阶段的地球化学标志

组合
。

在该阶段甲
,

沉淀乳白色石英和

少量粗粒全自形晶结构的黄铁矿
。

金
、

·

6 8
.
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.’

一
’

‘

、、

(..\龟
:

)

图 s w 又 = O
·

7时基本摸糊子集分群圈

银呈银金矿
、

自然金包含于黄铁矿晶

体中
,

或赋存于黄铁矿
、

石英晶隙中
。

钨和蹄呈金属杂质分布于矿石中
。

金
、

银
、

秘
、

蹄
、

铜
、

锌是第二

金矿化阶段的 地球化学标志

组合
。

在该阶段中
,

沉淀烟灰

色石英和细粒半自形晶和它形

晶结构的黄铁矿
。

金
、

银呈银

金矿赋存于黄铁矿
,

石英晶隙
、

裂隙中
。

秘
、

蹄和金
、

银呈金

属互化物显微包体混杂于黄铁

矿中
。

铜和锌呈金属杂质棍杂

于矿石中
。

金
、

银
、

铜
、

铅
、

秘
、

砷
、

硒
、

钨是第三金矿化阶段的地

球化学标志组合
。

在该阶段中
,

沉淀黄铁矿
、

黄铜矿
、

方铅矿
、

闪锌矿
、

磁黄铁矿
、

斜方辉铅

秘矿
、

辉秘矿
、

毒砂及石英
、

方解石等
。

金
、

银呈银金矿
、

金银矿
、

自然金赋存于上述矿物

晶隙和裂隙中
。

在矿化阶段早期
,

硒类质同像代换硫进入黄铜矿晶格
。

砷除了形成毒砂外
,

以铜一砷硫盐形式和黄铜矿一起形成类质同像混晶
。

在矿化阶段晚期
,

砷和银一起类质同像

代换铅赋存于方铅矿晶格中
。

钨的存在形式尚不清楚
。

钥和金矿化没有关系
,

在区域上
,

它是一期热液活动的主要元素
。

和它一起活动的可能

还有锌
、

硒
。
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