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用主成份分析研究土壤中重金属含量与母质的关系

唐 诵 六
�中国科学院南京土壤研究所�

土壤中砷
、

汞
、

铅
、

铬
、

镐
、

铜
、

锌
、

钻
、

镍
、

锰等重金属元素
,

由于它们对生物和人体的

潜在毒性
,

所以在环境保护工作中
,

它们经

常是必要的监测项 目
�

一般认为
,

这些元素

在土壤中的背景值
,

主要受土壤类型的支配
�

然而
,

很多资料证明
,

这些微量重金属与土壤

中的常量元素硅
、

铁
、

铝等不同
,

它们很可能

不决定于现行的土壤分类
,

而在更大程度上

受母质类型��, 刀
、

颗粒机械组成��� 等因素的制

约
�

在一个工作地区
,

找 出支配这些重金属

元素分布的主要因素是十分必要的
�

因为这

不仅有理论意义
,

还可以指导制订合理的工

作方案诸如布点采样
、

统计
、

成图等
,

使工

作量减少到最低程度并使实验结果更反映实

际
�

本文目的是应用主成分分析法探讨影响

不同土类
、

不同母质土壤中重金属元素含量

分布的主导因素
�

硫酸消解后用火焰原子吸收法测定
,

铅
、

铜
、

锌
、

钻
、

镍和锰用王水
、

高氯酸消解后再用火

焰原子吸收法测定
、

汞用冷原子吸收法测定
。

土壤样品和元紊测定方法

� � 个土壤样品采 自南京郊区
�

它们都是

地面被复度大
、

剖面发育较好的土壤
�

按上

类有灰潮土
、

黄褐土和黄徐壤三大类
,

其中
,

灰潮土的母质为长江近代冲积物 � 黄褐土的

母质为第四纪沉积的下蜀系粘土 � 黄棕壤是

低山
、

丘陵上分布的微酸性土壤
,

其母质包

括各种岩性不同的岩石
,

计有石灰岩
、

砂岩
、

页岩
、

花岗岩
、

玄武岩
、

辉长岩和橄榄辉长岩

等
�

土壤过 ��� 目筛后用下述方法测定九种

元素的含量
�
砷用银盐比色法

,

铬经氟化氢
、

主 成 份 分 析

主成份分析
,

又称主组元分析
,

它是多元

统计方法的一种
�

用主成份分析可以从大量

样品
、

多个变量的原始观测数据中找出主要

的决定变量大小的因素
�

它常被用来研究和

解释地质现象
�

近年来
,

在土壤学的研究中
,

例如
,

水稻土成因分类�� 
,

红壤的属性分类旧

土壤的波谱反射特性研究中�� 
,

主成 份 分析

也得到了应用
�

主成份分析的计算步骤是
,

首先根据样

品的各变量测定值求出变量的 相关系数矩

阵
�

它是一个实对称矩阵
�

接着用雅可比法

或克雷洛夫法�本文用雅可比法�求出该矩阵

的特征值和特征向量
�

特征值的数目和变量

数相等
,

每一特征值的特征向量数也与变量

数相等
�

然后根据特征值的大小及其贡献率

选取主成份
�

一般使累计贡献率达 到 �� 沁

即可
�

为了使主成份分析的结果能解释研究

对象的问题
, 尚须进一步建 立 主成份方 程

式
�

将各样品的测定值代人方程式
,

可得出

各样品的主成份值
,

并在图上标出位置
�

这

样
,

根据各样品的位置
,

便可将样品分类
,

进

而讨论研究对象受何种因素所支配
�

主成份

分析的详细原理及计算步骤
,

已在有关的文

献中详细介绍过卜
�� �

本文将用实例简单描述
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注: 编号 1一3 是灰潮土 ,
4 一8 是黄刚土

,
9 一35 是黄棕壤

,
l一3 是长江冲积物

岩 ,
16 一19 是花岗岩

,
21 一25 是象 山砂岩

,
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,

, 斗一8是下蜀黄土
,

10 一川 是青龙灰
33一3呼是辉长岩

.
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表 2 九个变t 的统计t
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表 3 九个变且的相关系数矩阵
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。
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.
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.
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.
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8 6 9 000
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。

件6 8 000 0
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.
2 5 8 4444444

000
.
弓6 8 3333333

P < 0
.
0 0 1 + + P < 0

.
0 1 + P < 0

.
1

上述计算
.
而本文的全部计算工作系由一台

日制 sH A R P P C 一
1 5 0 0 袖珍计算机完 成

*.
九个特征值及其贡献率

特 征 值

表 4

丁落 献

%

累计贡献率
% 主 成 份

结 果 与 讨 论

南京地区 35 个土壤样品所属土类
、

母质

以及九种元素的测定值列于表 1
.
从表 1 及

表 2 的数据可以看出
,

不同样品中各元素的

含量变化很大
,

尚不足以判断究竟是土壤类

型还是母质类型控制着各元素的含量
.
表 3

是 35 个样品九种元素间的相关系数矩阵
.
矩

阵中的数值是相关系数
,
十号表示相关系数

的置信度
.
从表 3 可以看出

,

元素钻
、

镍
、

铬
、

铜
、

锰
、

锌之间有着极显著相关
,

元素砷
、

汞
、

铅
、

锌之间也有极显著相关
.
然而

,

在钻
、

镍
、

铬
、

铜
、

锰与砷
、

汞
、

铅之间却没有相关性
.
表

现在表的右上部有一个空白区
.
这表明作为

铁族元素的钻
、

镍
、

铬
、

铜
、

锰是一个集团
,

而

元素砷
、

汞
、

铅可视作另一个集团
.

用雅可比法求得该矩阵的九个特征值
.

由表 4 可见
,

头两个特征值的累计贡献率已

斗
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。
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8 哆
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才
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9 4
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9 2

9 9
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1 1

夕9
.
59

99
.
9 1

1 0 0
.
0〔j

达到 85 多
.
因此

,

就选取它们作为两个主成

份
.
至此

,

35 个样品
、

9 个变量测定值的全

部信息的 85 务 已被归纳为两个主成份
.
求

得该两主成份的特征向量 (表 5)
.
它们分别

代表 9 个变量在该主成份中的权系数值
.
由

表 5 可见
,

第一主成份以钻为代表
,

主要反映

元素钻
、

镍
、

锰
、

铜
、

锌
、

铬的富集程度
.
第二

* 唐诵六 ,

适用于 SH A R P Pc 一
1 5 0 0 机的主成份分析

Basie 语言算法程序
、

资料
,

1 9 8 嘴
.
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表 s 两个主成分的特征向且

主主 成 份份 特 征 向 量量
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主成分 2

图 1 3 5 个样品按第 l ,
2 主成份分类

主成分以砷为代表
,

主要反映元素砷
、

汞
、

铅

的富集程度
,

与之相斥的元素则有钻
、

镍
、

铬
、

铜
.

进一步求得该两个主成 分 的 主 成 份 方

程:
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.
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·
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(

2

)

式中
,

各元素的系数值保留至小数后三位
,

但

在实际计算时则为小数后九位
.
利 用 公 式

(l) 及(2)
,

分别计算出 35 个样品的两个主成

分值 (表 6)
.
最后

,

以主成份 1为横坐标
,

以

主成份 2 为纵坐标
,

将 35 个样点逐个点人座

标图中
.
将相互靠近的点用围线勾出

,

便得

到图 1.

根据图 1中样点的位置
,

大致可将 35 个

样品分成四组
..
第一组是位于第一象限内离

原点较远的样品 9
、

1 0
、

1 3
、

1 4
( 样品 9 越出

图外未标出)
.
第二组是位于第四象限内离

原点较远的样品 32
、

3 3

、

3 4

、

3 , ( 样品 3 , 越

出图外未标出)
.
第三组是原点附近的 20 个

样点
.
第四组是第一主成份值小于 一2 的 7

个样点
.
根据图 1 及表 l

,

可以作如下的讨

论
.
从土壤类型看

,

第一
、

二
、

四组均为黄棕

壤
,

第三组内则兼有黄棕壤
、

黄褐土及灰潮土

三类
.
由此可见

,

根据九种重金属元素含量

所得出的分组并不遵从土壤类型
.
从母质类
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表 6

境 科 学

各土攘的主成份值

6 卷 3 期

编 号

}

“
}

y Z

}{

编 号

}

y ‘

{

y Z

0
.
2 1斗

0
。

7 0 4

0

.

3 8 9

一 0
.
6 1 9

一 0
.
2 07

一 0
.
7 0 5

一 0
.
3 8 3

一 0
.
27 5

一 0
.
2 7 2

一 0
.
0 9 1

0
。

0 1 7

一 0
.
4 2 8

一 0
.
37 9

一 0
.
绪57

一 0 4 58

一 0
.
斗2 6

8
。

3 0 7

0

.

6 斗3

0
.
2 斗3

0
.
3 2 1

0
.
9 0 3

1
.
6 6 7

一 0
.
3 8 1

0 0 4 8

一 0
.
2 5 2

一 0
.
2 5 0

一 2
.
夕8 1

一 1
.
斗0 3

一 0
.
6 0 5

一 0
.
7 丁7

一 2
.
0 1斗

一 1
.
6 6 7

一 1
.
9 7 7

一0
.
2吕9

0
.
3 9住

一 O
,

5 7 1

一 0
.
名2 5

一 1
.
16 8

一 1 2 6 4

2
.
1共2

3 愧2 5

2
.
斗, 8

夕
.
6 8 8

一 0
.
2 5歹

一 t)
.
0 3 5

O 斗q 3

一 0
.
0 斗8

一 0
.
0 2 5

0
.
{}甘呼

一 0
.
工2 1

一 0
.
12 7

一日
.
1叱召

0
.
0 1 2

O
。

1 月3

0 J 23

一 0
.
36 3

一 1
.
3 18

一 1
.
闷6 3

一 1
.
2 0 9

一刁
.
刁
7 6
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型看
,

第一组为石灰岩土壤
,

第二组为基性火

成岩 (玄武岩
、

辉长岩
、

橄榄辉长岩) 土壤
,

第

四组为酸性岩(花岗岩
、

部分砂岩 )土壤
,

第三

组则为各种中性及中酸性岩类
,

包括沉积物

及沉积岩类
.
仅有两个石灰岩土壤 (11

,

1 2
)

例外
,

它们夹在第三组 内
,

然而仍处于第一象

限中
.
由此可见

,

分组基本上反映了不同的母

质类型
.
从地球化学的角度看

,

第一主成份主

要反映了第一过渡系元素的富集程度
,

而第

二主成份则反映部分亲硫元素的富集程度
.

不同岩类在第一主成分中的排列次序为
: 基

性火成岩 > 石灰岩 > 中酸性岩 > 酸性火成

岩
.
在第二主成份中的次序为

: 石灰岩> 中

酸性岩> 基性火成岩
.
以上这些都与微量重

金属元素在岩石
、

矿物中的分布规律相吻合
.

结 语

根据以上的讨论可见
,

主成份分析有助

于阐明土壤中微量重金属元素的分 布 规 律
.

就南京地区而言
,

是成土母质类型对土壤中

微量重金属元素的分布起着主导作用
.
现行

的土壤分类不一定能反映这些元素的分布规

律
.
这提示

,

在进行土壤环境中重金属元素

的调查时
,

在设计布点采样方案
、

确定统计和

制图单元
、

对测定数据进行分析判断等环节

中
,

都应对母质状况给予更多的重视
.
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