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摘　要:应用判别分析分类技术研究了盐湖水化学类型。结果表明 , 用统计分析方法筛选出的变量(X1 ～

X 8)对区分盐湖水化学类型有显著作用。考虑这些变量 , 依据判别分析分类技术建立了盐湖水化学类型的

数学模型。其判别函数可以成功地对盐湖样品进行水化学类型的判别或预测。
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　　盐湖水化学类型的确定对于正确了解和评

价盐湖盐类资源 ,阐明盐湖的形成 、演化和成盐

规律非常重要 。一般以盐湖卤水化学组成 ,可

将其分为三类:即碳酸盐类型 、硫酸盐类型和氯

化物类型。迄今为止 ,一直沿用前苏联学者瓦

里亚什科(М.Г.Валяшко)提出的分类方法
[ 1]
。

该方法的基本做法是 ,先根据盐湖卤水(含晶间

卤水)的化学成分(卤水中各离子的重量百分

数),换算为盐类的重量百分数后 ,计算盐类之

间的比值 ,求出特征系数;再根据一定量(100g)

卤水中各种离子的克当量数 ,计算各离子之间

的比值 ,求出分类系数;最后将计算求出的特征

系数 、分类系数与各已知水化学类型的特征系

数和分类系数的临界值进行对比 ,确定盐湖卤

水水化学类型的归属。该方法计算复杂 ,且涉

及克当量数等非法定计量单位 。我们依据判别

分析统计分类技术
[ 2]
,提出了一种新的判别盐

湖水化学类型的方法 。

1　判别分析的数学模型

判别分析是统计模式识别的一种方法。对

于复杂的多类总体的判别和预报 ,以距离判别

准则为例 ,其数学模型简述如下 。

设有 g 类(g >2),每类中有 n1 , n2 , …ng

组样品 ,每组样品有 p个指标 ,并记 n=n1+n2

+…+nk 。对于给定的 p 维样品X =(X1 , X2 ,

… ,X p)′,计算样品 X 到各类总体的 Mahalano-

bis距离 ,可以证明 ,只需计算 YK(X):

YK(X)=X′(S
-1
 X
(K)
)-1/2( X

(K)
)′S

-1
 X
(K)

(K=1 ,2 , …g)

YK(X)即为所建立的线性判别函数 。其中:

 X
(K)
=1 nk∑

n
k

i=1
Xi
(k)
,

S =1/n-g∑
g

k=1
∑
n
k

i=1
(X i

(
k)- X)(X i

(k)
- X)′,

 X =1 n∑
g

k=1
∑
n
k

i=1
X i
(k)
。

对于任意待判或预测的样品 X =(X1 , X2 ,

… ,X p)′,将其数量特征代入到判别函数 ,求得

各类别的判别得分 ,其中得分最高所对应的类

别即为样品类别的归属 。选择 Mahalanobis距

离 ,是因为这种距离与变量单位比例无关 ,并考

虑了变量之间的相关关系 。计算 Mahalanobis

距离时 ,用统计量做为多类总体均值μk 、协方

差∑k(k=1 , 2 , … , g)的估计 ,考虑各类协差阵
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表 1　盐湖的化学组成和分类结果

Table 1　Chemical composition of salt lakes and classified results

No Actual

　group
X1(Na

+) X2(K
+) X3(Mg

2+) X 4(Ca
2+) X 5(Cl

-) X6(SO4
2-)X7(CO3

2-)X8(HCO3
-)

Predicted

group

1 1 5.1014 2.9186 2.3358 .0000 4.9361 4.7818 4.4914 4.6911 1

2 1 4.7428 2.4358 4.6385 .0000 3.6996 3.7894 4.7813 3.6707 1

3 1 4.5978 2.5148 4.1106 .0000 4.5907 3.8567 4.0856 3.7442 1

4 1 5.0929 3.3322 1.1673 .0000 5.0973 4.5946 4.5447 3.5983 1

5 1 4.8461 3.0871 1.3927 .0000 4.7776 4.2918 4.4571 3.3950 1

6 1 5.1068 3.5416 2.1239 .0000 4.8923 4.5559 4.8460 4.7605 1

7 1 4.1679 2.7293 2.2217 .6180 3.9952 3.7511 3.6245 3.9027 1

8 1 4.9076 3.0531 1.9159 .0000 4.6025 4.4722 4.6492 4.1770 1

9 1 5.1850 3.7415 .3222 .0000 5.1672 4.6645 4.6716 3.5789 1

10 1 5.1045 3.3957 .7924 .0000 5.1176 4.6365 4.4206 3.1430 1

11 1 4.9297 2.7782 2.7375 .9122 4.5264 4.3539 4.5474 4.8515 1

12 1 5.0052 3.2850 2.0220 1.0792 4.8815 5.1309 4.6292 3.8867 1

13 1 5.2548 3.9577 .0000 2.0149 5.2069 2.2247 4.8239 4.9605 1

14 1 5.0929 3.3322 1.1673 .0000 5.0973 4.5946 4.5447 3.5983 1

15 1 5.0737 4.5980 1.3304 1.9096 5.2605 4.3150 3.9721 4.2417 1

16 2 4.1057 2.1761 3.0220 2.9844 4.2891 3.8345 .8651 2.1123 2

17 2 5.0326 3.2197 4.0153 .0000 5.2687 4.2144 .0000 2.5025 2

18 2 4.3821 2.3154 2.8040 2.2909 4.4614 4.1460 .0000 2.6009 2

19 2 4.5441 2.6813 3.6754 2.5823 4.5799 4.6057 1.0116 2.5039 2

20 2 4.9905 2.8860 3.8333 2.2287 5.1075 4.7640 .0000 2.7722 2

21 2 4.4449 3.8549 3.4301 .0000 4.7878 4.8629 .0000 2.9625 2

22 2 5.1064 2.7236 2.7766 2.1816 5.2493 4.4718 .0000 2.3013 2

23 2 5.0533 2.5497 3.6772 .0000 5.0752 4.9743 .0000 2.1868 2

24 2 4.8905 3.7324 4.5718 .0000 5.2264 4.9408 .0000 3.1180 2

25 2 4.6970 3.2833 3.3324 .0000 4.6198 4.7206 .0000 2.6937 2

26 2 4.9807 2.2553 4.2623 .0000 5.1047 5.0071 2.6665 2.8235 2

27 2 4.9421 2.8767 3.6970 2.5223 5.0824 4.5536 .0000 2.4223 2

28 2 4.6252 3.6976 3.4008 .0000 4.8878 4.8865 .0000 2.8029 2

29 2 4.2814 3.0473 3.4537 2.0077 4.2690 4.4417 1.9850 2.8525 2

30 2 4.9706 4.3271 1.2214 1.8319 5.0874 4.2402 4.3216 .0000 2

31 2 4.8388 4.1302 4.1041 1.5193 4.8623 4.8046 .0000 2.3489 2

32 2 5.2639 3.3082 3.6399 2.2518 5.2635 4.4282 .0000 2.3233 3＊

33 2 5.0728 3.0464 3.5226 2.4612 5.2762 3.9983 .0000 2.7456 2

34 2 5.0651 3.4323 2.8873 2.7052 5.2537 3.8600 .0000 1.9005 2

35 2 4.4817 3.1135 1.1206 .0000 4.5977 3.8266 3.4085 1.6365 2

36 3 4.9043 3.6506 4.4233 2.0952 5.2735 4.3734 2.2373 1.4239 3

37 3 4.9033 3.6645 4.4377 2.3627 5.2799 4.3698 2.1175 1.5805 3

38 3 5.0268 3.1962 4.0622 2.6179 5.2735 4.2143 1.5994 2.0346 3

39 3 5.0651 3.5642 4.3718 2.3643 5.2524 4.1827 .0000 3.0026 3

40 3 4.7815 3.4216 4.3107 2.7218 5.1645 4.0769 .0000 3.2329 3

41 3 4.9142 3.5868 4.4087 2.5513 5.2812 4.2530 .0000 3.3629 3

42 3 4.9996 3.0846 4.2274 2.3107 5.2632 4.4897 .0000 2.6229 3

43 3 4.8556 2.5798 3.7818 2.6812 5.1024 4.2718 .0000 2.8976 2＊

44 3 4.9731 4.0103 3.9258 2.4314 5.2274 4.3758 .0000 2.3979 1

45 3 4.8862 3.6543 4.4712 2.6085 5.2449 4.6555 2.6730 2.2788 3
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续表 1

No Actual

　group
X1(Na

+) X2(K
+) X3(Mg

2+) X 4(Ca
2+) X 5(Cl

-) X6(SO4
2-)X7(CO3

2-)X8(HCO3
-)

Predicted

group

46 3 4.9137 3.9277 4.4913 2.0052 5.2492 4.8001 2.8686 2.5709 3

47 3 4.9051 3.1058 3.6736 2.7259 5.2813 3.9258 .0000 1.8195 3

48 3 4.6484 2.7383 4.1136 4.3448 5.1472 4.8703 .0000 2.2905 3

49 3 4.0393 3.9508 4.9115 1.9263 5.4185 4.0908 2.5276 2.3514 3

50 3 3.7635 3.8587 4.9943 .0000 5.4368 4.5958 .3222 1.0645 3

51 3 5.0733 3.3842 3.7305 2.5877 5.2742 4.2608 .0000 2.1703 3

52 3 4.5797 3.6071 4.0045 2.4492 4.8894 4.5398 2.5844 2.0133 3

53 4 5.0136 3.3842 3.9666 3.5644 5.2862 3.3220 .0000 1.9284 4

54 4 3.6124 3.7298 4.9553 4.0342 5.4675 1.6232 1.4328 2.1355 4

55 4 4.7305 4.0870 4.5788 3.8623 5.3362 2.9262 .8129 1.8330 4

56 4 4.9420 3.1023 2.7572 4.4174 5.2989 2.5336 .0000 1.7316 4

57 4 4.2839 3.5216 3.8141 3.6485 5.0685 3.6003 .0000 .0000 4

58 4 4.9209 3.4709 4.3262 3.5676 5.2977 3.1903 .0000 2.3402 4

59 4 3.2095 1.3010 4.9751 4.7148 5.5624 1.3010 .0000 .0000 4

60 4 4.2041 3.8878 4.8120 4.2471 5.4015 2.2958 .0000 .0000 4

1 (1)4.6052 3.6071 1.3636 .8195 4.4137 4.4347 3.4899 2.5819 1

2 (1)4.8744 4.2169 1.5575 2.4205 5.1935 4.1229 3.4718 3.9146 1

3 (1)3.5540 2.1248 1.9431 .9031 2.8198 2.9611 3.3455 3.3371 1

4 (1)4.4151 3.6299 1.8156 .0000 4.3798 3.9458 3.3630 3.2094 1

5 (2)4.8450 3.9168 2.5564 1.8859 4.9839 4.2971 2.4045 2.4158 1

6 (2)4.5440 3.9424 3.6060 1.9138 3.5076 4.9291 .0000 3.2526 2

7 (2)5.0259 2.9090 4.1889 2.1004 5.2366 4.7423 .0000 2.1673 3

8 (3)5.0269 3.5465 4.1275 2.6200 5.2635 4.4995 2.3918 .0000 3

9 (3)4.9464 3.5081 3.9866 2.6566 5.1928 4.2l92 2.0214 2.2579 3

10 (3)5.0311 3.5002 4.1956 2.2433 5.2441 4.7230 2.6299 2.5876 3

11 (4)4.6219 4.2796 4.6678 3.3412 5.3418 3.3664 .0000 2.3402 4

相等或不全等两种情况 ,而并不涉及各类样品

数据的分布类型 ,只要二阶矩存在即可 。

2　计算方法

2.1　数据来源

盐湖水化学类型的多变量统计分类技术研

究所需用的原始数据 ,包括盐湖卤水(含晶间卤

水)的化学组成和所属的水化学类型 ,均取自文

献
[ 3-6]

。所建立的水化学类型分类判别模型中

盐湖样本 ,共计 71例 。其中训练样本集 60例 ,

预测样本集11例 。按省区划分 ,柴达木盐湖17

个 ,内蒙盐湖 22个 ,新疆 22个 ,西藏 10个;按

水化学类型分 ,碳酸盐型盐湖 19个 ,硫酸盐硫

酸钠亚型盐湖23个 ,硫酸盐硫酸镁亚型盐湖20

个 ,氯化物盐型盐湖 9个 。盐湖的地区和类型

分布具有较广泛的代表性。

2.2　数据预处理

原始数据中 ,卤水化学组成各离子含量一

律取 mg/L ,少数以 g/L、(m)N/L 、mol/L 为单位

的原始数据均换算为 mg/L。为了消除各变量

取值大小相差较大时造成对模式识别分类的影

响 ,采用对数变换的方法
[ 7]
,即

X ij , new =lg(X ij , old)

使各变量的变化幅度处于同一水平上 。表

1中的变量数据即为变换后的数据。
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2.3　计算方法

根据上述距离判别分析数学模型 ,采用逐

步判别分析筛选变量并建立判决函数计算方

法。全部数据计算处理由自编的多元统计分析

软件 ,在 T6000机上完成。

3　结果与讨论

3.1　变量筛选

根据四省区盐湖化学组成的平均含量 ,初

选出12 种化学成分(离子含量一般平均超过

50mg/L)作为盐湖水化学类型分类的候选变

量:即 Na
+
(X1)、K

+
(X2)、Mg

2+
(X 3)、Ca

2+

(X4)、Cl
-
(X5)、S0

2-
4 (X6)、CO

2-
3 (X 7)、HCO

-
3

(X8)、B
3+
(X9)、Li

+
(X10)、Sr

2+
(X11)、Br

-

(X 12)。采用逐步判别分析 ,经过 11 步变量的

引入与剔除 ,筛选出 8 个对分类有显著影响的

变量:即 Na
+
(X1)、K

+
(X2)、Mg

2+
(X3)、Ca

2+

(X 4)、SO
2-
4 (X6)、CO

2-
3 (X7)、HCO

-
3 (X8)、Li

+

(X10)。考虑到 Cl
-
(X5)是三大盐湖水化学类

型卤水平衡的离子 ,含量高 ,数据全;而 Li
+
离

子虽然对分类有影响(第 7步引入的变量),除

柴达木盆地盐湖含量较高 、数据较全外 ,其它省

区含量较少 、数据又不全 。综合考虑最后选定

X1 ～ X 8为分类变量 。

3.2　盐湖水化学类型的判别模型

为了实际工作便于操作 ,根据盐湖水化学

类型可以细分为四类(硫酸盐类型又可分为硫

酸钠亚型和硫酸镁亚型),为此由选定的 8个变

量 ,依据训练样本集数据 ,建立了四类水化学类

型的数学判别模型 ,判别函数如下:

Y 1=-237.97351+17.43333X 1

-4.67838X 2+9.28524X 3+5.52137X4

+54.58203X5+9.83363X 6+11.19071X 7

+8.46593X 8

Y 2=-226.24833+18.26036X 1

-2.13300X 2+11.88258X 3+7.21287X4

+54.14514X5+10.39600X 6+6.72918X 7

+1.97402X8

Y 3=-265.19173+17.4398X1

-0.68398X2+14.33499X3+9.36346X 4

+58.84617X5+10.67185X6+7.48028X7

+1.55692X8

Y 4=-260.86896+18.43452X1

+0.82725X2+15.95813X3+10.24821X4

+59.20912X5+5.14926X6+6.18071X 7

-1.60797X8

从判别函数各变量前的数据可以看出 , X 5

(C1
-
)前的系数最大 ,这说明 Cl

-
是盐湖各水化

学类型存在的物质条件 ,确实是参与盐湖各水

化学类型卤水平衡的离子 。Y 1 判别式中 X 1

(Na
+
)、X 7(CO

2-
3 )前系数最大(除 Cl

-
前系数 ,

以下同),是形成碳酸盐类型盐湖的条件和显

示 。Y 2 、Y 3 中 X 1(Na
+
)、X3(Mg

2+
)、X6(SO

2-
4 )

前的系数最大 ,是形成硫酸盐类型盐湖的条件

和显示。Y 4 中 X 5(Cl
-
)前的系数比其它三个

判别式的都大 ,这正是氯化物类型盐湖的显示 ,

其中 X1(Na
+
)、X 3(Mg

2+
)前的系数也较大 ,这

正是氯化物型盐湖有较高浓度的钠盐 、镁盐特

点的反映。

该模型对 60 例训练样本的回判误判率仅

2.72%。,11例预测样本中 ,有 1例误判(见表 l ,

但误判的均仅是亚型),应该说对于多类判别来

说 ,这个结果还是不错的。

4　结　论

筛选出的 8个元素的化学组成 ,对区分盐

湖水化学类型具有显著作用 。因此用判别分析

统计分类技术研究盐湖水化学类型是可行的 。

揭示了盐湖水化学三大类型的实质 ,即三大类

型盐湖形成的化学环境 ,这也是前苏联方法分

类的科学依据。

距离判别分析是建立多类判别函数的主要

方法之一 。得到的判别函数 ,可方便地预测一

未知盐湖水化学类型的归属 。即将待预测样品

的数量特征(X 1 ～ X 8)代入到判别函数 ,其中 Y

值最大的类别即为该样品的水化学归属类型 。

这种判别方法简单形象 ,非常符合人们认识事
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物的习惯 。

所建立的多类线性判别数学模型 ,具有计

算简便 、误判率低 、稳定性高等特点 。以判别函

数为基础的计算机辅助分类技术可作为盐湖水

化学类型分类的一个新手段而发挥作用 。

参考文献:

[ 1] 　中国科学院青海盐湖研究所分析室.卤水和盐的分析方

法[M] .第二版.北京:科学出版社 , 1988.3-9.

[ 2] 　Wu Qixun(吴启勋), Liang Yongxin(梁永欣), Lu Yongchang

(卢永昌).New Trends in Chemometrics [ M] .Changsha(长

沙):Hunan University Press , 1997.167-168.

[ 3] 　郑喜玉 ,张明刚 ,董继和 ,高章洪 ,徐昶 ,韩智明, 张保珍.

内蒙古盐湖[ M] .北京:科学出版社 , 1992.140-144, 219-

287.

[ 4] 　张彭熹 , 等.柴达木盆地盐湖[M] .北京:科学出版社 ,

1987.83-89 , 180-229.

[ 5] 　郑喜玉 ,唐渊 ,徐昶 ,李秉孝 , 张保珍 ,于升松.西藏盐湖

[M] .北京:科学出版杜 ,1988.32-65.

[ 6] 　郑喜玉 ,李秉孝 ,高章洪 ,徐昶 ,张明刚 ,蔡碧琴 ,张保珍 ,

山发寿.新疆盐湖[ M] .北京:科学出版社 , 1995.69-85 ,

166-215.

[ 7] 　梁逸曾 ,俞汝勤.分析化学手册(10)[ M] .北京:化学工

业出版社 , 2000.331.

Methods of Discriminant Analysis Classification

of Hydrochemical Types of Salt Lakes

LI Lei ,Wu Qi-xun ,Song Ping

(Department of Chemistry , Qinghai Nationalites College ,Xining 810007 , China)

Abstract:Hydrochemical types of salt lakes by methods of discriminant analysis classification , stepwise dis-

eriminant analysis and distance discriminant analysis , are studied in this paper.The results show that the vari-

ables selected by the statistical methods play an important part in distinguishing hydrochemical types of salt

lakes.A mathematical model , in which the influences of the multi-facters (X1 -X8)were considered , has

been proposed based on the method of discriminant analysis classification.The discriminant functions of hydro-

chemical types were established successfully.The function of judgement model are very useful to classify and

predict the hydrochemical types of salt lakes.

Key words:Salt lake;Hydrochemical types;Pattern recognition;Multivariate statistical classification
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