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模 糊 聚 类 与 背 景 值 检 验

叶以宁 解恩惠 王恩增
�哈 尔 滨 科 技 大 学 �

陈万峰
�黑龙江省环境保护所�

于洪涛 宋国利
�黑龙江省环境监侧中心站 �

松嫩平原环境背景值的课题组在六万多平方公

里的松嫩平原上
,

设立了 �� � 多个取样点
,

每个取样

点各采集了上
、

中
、

下三层的样本
,

每个样本作了十

几项化学分析
,

共有二万个左右分析数据
�

这些数

值的可靠性是最后获得地区或土壤类型背景值以及

土壤背景值图的基本依据
�

数值的可靠性首先依赖

于取样的科学性与代表性
,

以及分析过程的准确性
�

然而对样品分析数据进行数学方法的检验
,

剔除可

能已被污染的样品
,

是十分必要的
�

一
、

分析数据的三维性及 目前的各种检验法

松嫩平原环境背景值的二万个数据
,

都是由三

个参量决定的
�

这些参量是 � 样点剖面号
、

土层号

码及分析对象
�

例如对于剖面号 � �。,

土层号 � ,

� 。 的含量浓度
,

就确定了一个数值 � “� �
·

� ”
�

因

此
,

如果将剖面号
、

层数及分析对象看作抽象的三维

坐标
,

每一个分析数据则是定义域在这个三维空间

上的函数
�

这些分析数据之间的内在联系
,

决定了

这个函数的性质
�

目前国内外的各种土壤背景值检验 法很 多
〔, ’ ,

从三维空间的角度来看
,

共同特点都是将三维空间

的某两维固定起来
,

考虑一维变化过程中数据函数

的变化规律�或者用几何语言说
“
考虑三维抽象空间

中一条与坐 标轴平行的
“
直线,’�

,

以这些变化规律为

基础
,

来建立数据的检验方法
�

仅考虑剖面号的变化
,

不涉及土层和分析对象

之间关系的检验法是最常用检验法
�

平均值加减标

准差法
,

拟 法等是这类方法的典型方法
〔‘””

�

另外

还有中值法
「‘“’ ,

非参数估计法
〔‘” 以及近来人们推

崇的 � � � ��� � � � � � � 检验法
「‘” ‘” �

这些方法在分布

规律及样本数 目
,

类型不同的问题中互见长短
�

不同元素在 土层中上下移动的规律是土壤学者

们己经探索过的领域
�

这就是
,

用三维抽象空间语

言来说
, “

第二维
”
方法

�

日本学者浅见辉男将这种

方法使用到沉积物质的污染研究方面
,

取得值得借

鉴的结果
〔” ,

�

中国科学院土壤背景值协作组在广

东省作 了这一方面的尝试
,

亦取得可喜的 结果
〔” ‘,

�

富集系数法
「’。」

是这类型方法中较独特的一种
�

但

因化验条件要求太高
,

目前尚难推广
�

“

第三维”方法—
用不同元素之间的联系来考

察背景值的分布规律
,

是新近发展起来的一大类新

方法
�

国内亦有这方面的工作�� 
�

这些方法各有千秋
,

对土壤背景值的研究都做

出了重要的贡献
�

这些方法都是各自从某一特定的

维出发的
�

而分析数据是三维抽象空间的函数
,

因

此我们能否首先在抽象三维空间中
,

利用现代数学

观点
,

决定一种度量
,

然后对这些点进行
“
立体

”
式地

考察这种三维抽象空间中定义的函数变化规律
,

由

此找到一种更为有力的检验方法
,

作者在这方面作

了一些尝试
,

现将工作作一简单介绍
�

二
、

用模糊聚类进行数值检验的基本思路

平均值加减标准差方法
,

在检验方法中具有代

表性
,

是最通用的方法
,

它的优点除了易于掌握
、

便

于推广外
,

还在于这种方法反映了异常值的主要统

计规律—
显著地偏离平均值

,

但这种方法在理论

上的缺陷是明显的
�

当我们用 平均值加减二倍 �确

切地说应为 �
�

� 倍 �的标准差时
,

我们所得到的置

信区间是 �� �
�

因此我们将落在这个区域以外的

值作为异常值时
,

就会发生概率统计学上所谓的
“
第

一类错误”
�

由概率论的常识可知
,

此时对于 � �� 个

样本来说
,

即使它们都是正常值
,

也有十个左右分布

在认定的异常值区间
,

故而被剔除
〔’‘,

�

但单纯为了

减少第二类错误而扩大置信区间
,

又增加了犯第二

类错误的概率
�

一些应该剔除的异常值将不被 剔

除
�

其它同类型的方法亦存在类似的弊病
�
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因此为了提高检验准确性
,

有必要引进新的三

维空间理论为基础的检验法
�

�
�

度量—
样点的距离和相似度的确定

要把环境问题抽象为数学定量问题
,

以便用各

种数学工具进行研究
�

引进适当和正确的 度量 是

关键的一步
〔”

�

最常用的度量有两个 � 样本距离及

样本的相似度
�

相似度是模糊聚类进行计算的基本

依据
�

距离和相似度的定义方法很多
�

方开泰先生在

文献仁� �
、

�们中列举了十种相似度和五种距离
�

我

们采用的方法如下 �

由于我们讨论的问题是有害元素的污 染 问题
,

因此考虑两个样本差异时
,

我们选用 � �
、
� � 、

勘
、

��
、

��
、

��
、

�� 和 �� 作为样本的八个坐标
�

由

于酸碱度对有害元素的存留有一定影响
,

而且测试

方法容易
,

因此取它作为第九个坐标
�

各种元素在

自然界中含量不同
,

因此用它们在样本中的浓度大

小绝对值来衡量样本差别
,

将使自然界中含量较多

的元素和含量较少元素处于不平等 的地 位
�

而且
� � 值和它们之间也没有

一

共同量纲
�

因此首先进行

无量纲处理
,

使之标准化
�

我们分别使 用同 �
�

距离 �或称欧氏距离 �相关

的相似度和非参数方法直接定义相似度两 种方 法
、

非参数方法
,

即参考文献〔� 〕中的方法 �
�

文献 ��〕

指出
,

这种方法较适合作为样品之间的相似系数
�

这

种方法在原理上接近于将空间看作 � ,

空间
,

而 � �

空间则是保留空间各坐标独立影响最大
,

而仍满足

三角不等式的空间
�

在实际应用中也证实了用确定

相似度的灵敏度高
,

临界点性质表现明显
,

因此最后

结果被正式采用
�

�
�

模糊聚类
,

异常状态的特征检验

模糊聚类分析
,

是综合了模糊数学原理和聚类

分析的方法而得到的一种新型的聚类方法
�

目前在

许多领域中
,

都得到探索性的应用【� �
、
� 夕�

�

模糊聚

类可以在不同的相似程度上给出等价类
�

模糊聚类的原理
,

有点象中国农村的套亲戚
,

若

甲和 乙存在亲戚关系
,

乙和丙亦存在亲戚关系
,

我们

则认为甲和丙之间存在亲戚关系
�

模糊聚类是通过

� ��
� � 等价关系及 � � � �� 矩阵运算来实现的

�

这种

方法可以根据问题的性质
,

不同的要求及计算过程

来确定聚类标准的选择
,

以达到最佳分类
,

具有很大

灵活性
�

同时
,

聚类标准一旦选定
,

分类则与聚类的

过程无关
,

因此具有客观性
�

这种聚类方法的缺点

是分析对象大类之间如果具有过渡类型
,

则很难分

开
�

正如农村久居一地的各个家族之间
,

如果按亲

科 学
’

”
�

戚关系分类
,
则无法将其分开

�

而我们样本之间类

别恰是这种 情况
,

所以这种方法不适宜作为样本分

类
�

尽管如此
,

模糊聚类在此时表现出一种有趣的

性质
,

这种性质我们称之为
“
临界点性” ,

恰好适用于

异常值的剔除
�

“
临界点

”

是模糊聚类方法应用于类别之间没有

明显区别的对象时所表现的这样一种特性
,

将分类

的相似标准从 � 逐渐减少到 。时
,

最初绝大多数的

元都聚合成一大类
,

分离出个别元来
,

这些个别元各

自成为一类
�

随着分类标准的逐渐减少
,

被分离出

来的独立元逐渐增加到了某个
“
临界点

”
附近时

,

聚

成一大类的那些元突然散成了大量自己成类的独立

元和几个很小类
�

因此我们取比临界点稍微大一些

数作为分类的相似标准时
,

多数元聚成一类
,

少数元

被分离出来
�

这些被分离元与聚成一类多数元在相

似性上有差异
,

因此可以将其作为进一步检验的样

本
�

正如在一个村庄里
,

久居于这个村庄的居民
,

通

过亲戚的办法
,

任意两个之间总有亲戚关系
�

而
“

异

常”值则是刚到这个村庄不久的外乡人
,

用这种方法

恰巧能将其分离出来
�

土壤虽然千差万别
,

但它们都

在多少个世纪相似的自然条件下形成的
,

它们存在

内在的相似性是必然的
�

而异常值则是近些年来
,

工

业化社会刚在这些地层覆盖物上打下的印记
,

异常

样本自然是定居不久的
“

外乡人
”

�

我们采用的做法是 � 用相似度的平均值加 �
�

�

倍标准差作头一次聚类标准
,

然后依照 已经确定好

的相似度进行模糊聚类
�

聚出来的类中最大的一类

如果超过了样本总数的 �� �
,

则聚类标准被认定为

临界点
,

而超过 �� � 的这一大类被认为是正常类
,

而不在这一大类中的其余样本
,

则与多数样本不相

似
,

特性异常而被选出
,

进人下一步检验
�

如果聚出的最大一类小于总样本数的 �� �
,

则

认为聚类标准过高
,

将聚类标准减去 �
�

� 倍标准差

作为新的聚类标准
,

然后重新进行模糊聚类和检验
�

这样一次又一次降低标准
,

直至最大一类大于样本

总数 �� �
,

即临界点被找出为止
�

如果聚出的最大一类突然跳过样本总数�� �一

� � � 区间
,

即重复过程中找不到一大类相似样本
,

占

总样本数的 �� �一�� � 之间
,

则认为在这种相似度

情况下
,

模糊聚类的临界点性表现不明显
,

必须重新

定义合适的相似度
�

�� 进一步检验

我们将形态不正常的样本挑出后
,

首先将其各

个坐标�即各种污染元素浓度�
,

分别进行以样本总
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体为母本的平均值加减标准差检验
�

找出这些样本

中显著偏离平均值的分析数据
�

最后
,

我们用上下层比较法进行检验
�

重金属

与土壤易发生吸附
、

鳌合以及化学沉淀等反应
�

因

此一旦外来的污染元素进入表土
,

则导致表土浓度

低于底土 �参见〔�」� �� �
,

参照文献【� � �中所使用的

方法
,

将前两次检验中查出与多数样本在显著差异

的样本中显著偏离平均值有害元素的浓度与底层同

种元素的浓度比较
,

当比值大于 �
�

� 时
,

就最后确定

该元素的浓度是异常值
,

样本受该元素污染
�

三
、

计算机实现

我们将这种检验法编成计算机程序
,

并采用哈

尔滨地区的 � �� 个采样点的分析数据进行检验
,

每

个样点取上下两层
,

八种元素含量及 � � 值
,

共 �
,

�� �

个数据
�

并在微型 � �一� � � 苹果机上实现
�

�
�

程序框图

本为单位进行计算
,

然后自动逐批输人
�

�� � 模糊聚类程序中 � � � � � 矩阵计算量太大
,

用 � �一 � � � 苹果机计算 知 个样本
,

约需 � 个小

时
�

现采用作者的值日生法
�

仅需 �� 多分钟可完

成
,
已证明两种方法的等价性

�

�勺 上下层检验法 用人工查对
,

尚未在计算机

中实现
�

斗
�

结果

程序运行一小时十分钟
�

前 �� 个样本经临界点检验
,

找出 �� 个存疑样

本
�

后 �� 个样本找出 巧 个存疑样本一共 �� 个样

本
�

经平均值加减两倍标准差检验
,

共 �� 个样本

中
,
有不同数目的元素浓度显著偏离平均值

�

其中

仅是酸碱度显著偏离平均值有 � 个样本
,

本身或母

质砂土
,

而所含元素偏低有四个样本
�

经上下层检验
,

最后确定
,

哈尔滨地区的 � �� 个

样本中
,

有 � 个样本
,

受到多种有害元素的 污染
, �

种样本受 � 种元素污染
�

厂一 一 一一 一 一 一 读读入数据据

样样点度量计算算

模模糊聚类类

打打印特征异常样本本

上上下层检验验

打打印结果
、

结束束

四
、

讨论

�
�

哈尔滨地区的 � �� 个土样
,

有 � 个在哈尔滨

市区内
,

有 � � 个在哈尔滨市郊区
,

其余 巧 个在市属

县
�

经检验被确定多种有害元素污染的土样中
,

有

� 个样本采于市区内
�

占市内样本总数 , 。�
,

有两

个样本取样于郊区
,

占郊区总样本数 �
�

� � � 市属县

没有占
�

这个结果一方面可以看到城市多种污染的

严重性
,

另一方面也说明了这种检验法在一定程度

上正确地反映了环境背景值的异常状态
�

�
�

这种检验法虽然考虑到每一 个数据 在剖面

号
、

土层号及分析对象三维坐标上的综合关系
,

但将

其有机联系起来考虑亦不够
�

并且
,

土壤类型影响

未加考虑
,

特别对透水性能良好的砂土
,

这种因素影

响更为显著
�

�
�

上下层检验法
,

还须对不同的元素采用不同

的方法
,

因为它们在土壤中垂直运动的规律有差别
�

继而即可完成上下层检验法的计算机实现
�

参 考 文 献
图 � 程序框图

�
�

程序�略 �
�

�

关于程序的几点说明

�� 检验过程采用自动导引
, � � � 命令自动输

人和参数自动给出
�

�� � 由于使用机器内存量所限
,

每次用 �� 个样

杨学义 , 杨国治
,

环境科学
,
��� �

,
���� � � � �

�

车宇瑚
,

数学的实践与认识
,

�� � , � ��� �  ! �
�

方开泰 , 同上
,

�� �
,
月��� � � � �

�

方开泰
, 同上

,
���

, �斗��� � ��
�

�下转第 � 斗页�

�
��� �� ���

胜,一�
�‘��������,����

� 谢恩惠等
,

模糊聚类的一种机器算法� 待发表 �
�
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夕�多
�

值得指出的是在监测期间
,

氮氧化物

的浓度都比较低
�

�
�

回归方程的检验
� 在原始数据中任意

抽出 � 天的数据不参加回归分析
,

然后选择

几个得到的回归方程
,

计算这 � 天的 � 浓度

值
,

将计算值和实测值进行了比较
,

结果见

图 , 和表 �
�

利用当天的气象变量数据
,

以

及回归方程 �

��
�

� � � �
�

� 一 �
�

� � � 〔� �

一 �
�

� �� � � � � � � �
�

� � �多�丁�
’

一 �
�

� � �  斗� � � �
�

十 �斗
�

� 〔� �
�

得到的 � �� 个计算值与实测值的相关系数为

住“ � 利用前一天的气象变量数据以及回 归

方程
�

〔�
�

� � � �
�

� � �
�

� � � � � � 一 �
�

� � � �� � �

� � �
�

� �� �

得到的 118 个计算值与实测值的相关系数为

0
.
68。

表 2 日最大值回归方程的计算值与实测值比较

日日期期 4 月月 5 月月 几月月 夕
、

月月 6 月月
lllll梦 日日 Z 日日 1 卜 日日 乙U 日日 4 日日

实实测值值 6222 3999 斗111 6 斗斗 5 000

计计算值值 呼888 3 888 4666 6 000 4 888

相相对误差差 一 2 2
.
6 %%% 一 2

.
6 %%% 1 2

.
1%%% 一 6

,

2
%%%

一 翎
.
0 %%%

三
、

小结

本实验结果表明
,

在本地区春末
、

夏初时

节大气中的臭氧浓度比较低
.
臭氧与气温

、

尤值有较好的正相关关系
,

与湿度一般呈负

相关
,

在臭氧与 K 值的相关关系中
,

有两个小

时的滞后效应
.

同一地区在臭氧前体物的排放量基本保

持稳定的情况下
,

臭氧浓度的变化主要受气

象条件的影响
.
在实验中发现大风天气的影

响尤为突出
,

昼夜大风可使全天的臭氧浓度

一直保持在几个 ppb上下
.

由回归方程得到的计算值和实测值之间

一般吻合得较好
,

特别是利用前一天的气象

数据计算第二天的臭氧浓度
,

得到的相关系

数远远高于 99 务 的置信水平
.

为了更好地了解大气中臭氧浓度和气象

变量之间的统计相关性
,

做好污染预报工作
,

应该积累更多的长期监测数据和考虑更多的

气象变量
.
本实验仅从现有条件对臭氧与气

温
,

湿度
、

K 值的统计相关性做 了初步探讨
,

有待于今后进一步深入
,
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