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摘　要：Ｅｘｃｅｌ强大的图表绘制和数据计算能力，为地球化学数据的处理提供了便利。在研究

地球化学数据处理原理的基础之上，详细解释了三角图解，频率直方图，概率格纸图解法求异常

下限，多重分形法计算异常下限，Ｒ型聚类分析和判别分析的具体计算步骤。这些方法有利于地

质科技方面的研究。
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０　引言

在地质工作中，常常需要计算各种数据，绘制各

种图表［１－３］，目前尚无统一的软件能够满足地质工

作当中 所 有 的 数 据 处 理 的 需 求。Ｅｘｃｅｌ为 大 众 软

件，地质科技人员较为熟悉，并有一定的操作经验。
它的强大的图表绘制和数据计算能力基本能满足地

质工作中的数据处理需求。作者以Ｍｉｃｒｏｓｏｆｔ　Ｅｘｃｅｌ
２０１０为界面，以 文 献 和 作 者 在 工 作 中 的 数 据 为 例，
详细解释各 种 地 质 数 据 处 理 的 原 理 和 具 体 操 作 步

骤，它适用于基层地质科技人员的工作性质和工作

条件。本研究涉及了Ｅｘｃｅｌ的高级用法，需要了 解

相关的多元统 计 学 知 识，并 能 熟 练 操 作Ｅｘｃｅｌ才 能

合理地进行运用。

１　三角图解

Ｍｉｃｒｏｓｏｆｔ　Ｅｘｃｅｌ已经提供了大 量 的 图 表 类 型，
但在地学中需要经常应用的三角图解却没有提供。
在Ｅｘｃｅｌ中，可以 通 过 将 三 角 坐 标 转 化 为 直 角 坐 标

的办法来“迂回”实现。三角图 解 有ａ、ｂ、ｃ三 个 轴，
它们的值范围都是０～１００，且满足ａ＋ｂ＋ｃ＝１００。
通过坐标变换可将三维坐标系（ａ、ｂ、ｃ）转换为 二 维

直角坐标系（Ｘ，Ｙ），然后再利用转换得来的直角坐

标绘制散点图即可实现三角图解的绘制。
图１中直角坐标的原点设为ＢＣ的中 点，任 意

点Ｄ在三角图解中的坐标设为（ａ，ｂ，ｃ）。根据几何

学原理，任意点Ｄ在直角坐标中的坐标是：Ｘ＝（ｂ＋
ｃ）／２－ｂ，Ｙ＝ｓｉｎ６０°＊ａ。设Ａ、Ｂ、Ｃ三 个 端 点 的 坐

标分别为：Ａ（１００，０，０）、Ｂ（０，１００，０）、Ｃ（０，０，１００），
根据上面的公 式 计 算 出 它 们 的 直 角 坐 标 分 别 为：Ａ
（０，８６．６０２５４）、Ｂ（－５０，０）、Ｃ（５０，０）。在Ｅｘｃｅｌ中

利用三个端点的直角坐标，每两个点绘制带直线的

散点图，就能得到三角图解的外框。将需要处理的

数据，根据同样的公式，也转换成直角坐标，然后添

加为散点图即可。
下面通过一个实际的例子来说明三角图解的绘

制过程。表１中 的 原 始 数 据 来 自 文 献［４］。以 表１
中的第２排 数 据 为 例，在 Ｄ２中 输 入 函 数：＝１００／
（Ａ２＋Ｂ２＋Ｃ２），即 可 得 到 比 例 因 子，再 将 每

个 变量乘以比例因子，可在Ｅ２：Ｇ２中得到归一化后



表１　三角图解数据表

Ｔａｂ．１　Ｄａｔａ　ｔａｂｌｅ　ｏｆ　ｔｒｉａｎｇｕｌａｒ　ｃｈａｒｔ

Ａ　 Ｂ　 Ｃ　 Ｄ　 Ｅ　 Ｆ　 Ｇ　 Ｈ　 Ｉ
１ 原始数据 比例 归一化后 ｘ轴 ｙ轴

２　 １２．７　 １４．７　 ２０．１　 ２．１０５２６３　 ２６．７３７　 ３０．９４７　 ４２．３１６　 ５．６８４　 ２３．１５４
３　 １４．６　 １８．３　 １７．０　 ２．００４００８　 ２９．２５９　 ３６．６７３　 ３４．０６８ －１．３０３　 ２５．３３８
４　 １３．８　 １５．８　 １６．３　 ２．１７８６４９　 ３０．０６５　 ３４．４２３　 ３５．５１２　 ０．５４５　 ２６．０３７
５　 １１．９　 １１．８　 ２１．３　 ２．２２２２２２　 ２６．４４４　 ２６．２２２　 ４７．３３３　 １０．５５６　 ２２．９０１

图１　三角坐标转直角坐标原理图

Ｆｉｇ．１　Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ　ｄｉａｇｒａｍ　ｏｆ　ｔｒａｉｎｇｕｌａｒ　ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅ

　　ｔｒａｎｓｆｏｒｍ　ｉｎｔｏ　ｒｅｃｔａｎｇｕｌａｒ　ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅ

的值。归一化 后 使 三 个 变 量 之 和 等 于１００。在 Ｈ２
和Ｉ２中分别输入函数：＝（Ｆ２＋Ｇ２）／２－Ｆ２和＝Ｅ２
＊√３／２得到 相 对 应 的 直 角 坐 标，将 得 到 的 直 角 坐

标添加到前面已生成的三角形外框中，在生成的图

中删除直角坐标轴，插入三个文本框，在文本框中填

入三个端元 符 号。图２是 应 用 本 文 的 方 法 得 到 的

图，它与文献［４］中的图重合。该方法的关键为三角

坐标向直角坐标的转换原理。

２　频率直方图

频率直方图 在Ｅｘｃｅｌ中 的 绘 制 过 程，可 利 用 实

例来说明。假如有表２的 Ａ列中的一组数 据 需 要

绘制频 率 直 方 图，首 先 在Ｂ３和Ｂ７中 分 别 输 入 函

数：＝ＭＩＮ（Ａ２：Ａ１３）和＝ＭＡＸ（Ａ２：Ａ１３），计 算 出

该组数据的极值。根据极值和实际需要确定分组间

隔，本次分 组 间 隔 为２。在Ｃ２中 输 入 极 小 值 整 数

位，在Ｃ３中输入：＝Ｃ２＋２，选中Ｃ２：Ｃ３，按 住 鼠 标

左键将其 拖 拽 至 极 大 值 即 可 得 到 分 组。然 后 应 用

“直方图”工具就能绘制频率直方图。首次使用分析

图２　三角图解应用实例图

Ｆｉｇ．２　Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ　ｅｘａｍｐｌｅ　ｏｆ　ｔｒｉａｎｇｕｌａｒ　ｃｈａｒｔ

工具需加载计算工具：文件－选项－自定义功能区

在“开发工具”选项前打勾－确定，然后选择开发工

具－加载项－选中“分析工具库”和“规划求解”加载

项－确定。工具加载完成后：数据－数据分析－直

方图，就能出现频率直方图对话框（图３）。
表２　频率直方图数据表

Ｔａｂ．２　Ｄａｔａ　ｔａｂｌｅ　ｏｆ　ｆｒｅｑｕｅｎｃｙ　ｈｉｓｔｏｇｒａｍ

Ａ　 Ｂ　 Ｃ　 Ｄ
１ 原始数据 极值 分组 频率

２　 ６．５ 最小值 ０ ０
３　 ９．５　 ０．５　 ２　 １
４　 １２．６　 ４　 ２
５　 ０．５　 ６　 １
６　 ６．０ 最大值 ８　 ２
７　 １１．７　 １２．６　 １０　 ４
８　 ８．６　 １２　 １
９　 ７．９　 １４　 １
１０　 ２．９
１１　 ９．８
１２　 ８．８
１３　 ３．６

７２６５期 谭亲平等：Ｅｘｃｅｌ在地球化学数据处理中的高级应用 　　　　



图３　频率直方图对话框

Ｆｉｇ．３　Ｄｉａｌｏｇ　ｂｏｘ　ｏｆ　ｆｒｅｑｕｅｎｃｙ　ｈｉｓｔｏｇｒａｍ

图３中“输入区域”需要输入原始数据：＝Ａ２∶
Ａ１３，在“接 收 区 域”需 要 输 入 分 组 数 据：＝Ｃ２∶Ｃ９，
输出选项中选中“输出区域”，输入任意空白区域，本
文实例中输入：＝Ｄ１∶Ｅ９，选 择“图 表 输 出”，最 后 确

定，就能得到Ｄ列数据和相对应的频率直方图。如

需要将多组数据在一张图中表示，只要将每组数据

经过上面的步骤处理，然后在某一频率直方图中添

加数据即可：右击－选择数据－添加。该方法的关

键是分析工具库中直方图的使用技巧。

３　概率格纸图解法求异常下限

概 率格纸图解法确定背景值和异常下限，是建

立在元素在地质体中呈正态分布或对数正态分布的

基础上。应用这种方法时，统计元素各个分组区间

内的累积频率，并在概率格纸上绘出各个累积频率

分布点的连线，然后根据其在概率格纸上反映的正

态分布（或对数正态分布）特点，确定背景值及异常

下限。其在Ｅｘｃｅｌ中的具体做法和步骤如下。
图４是在Ｅｘｃｅｌ中绘制的概率格 纸，其 中 纵 坐

标是正态分布累积频率的反函数值（实际标记为累

积频率），横坐标是元素含量的对数值（数据已通过

正态检验）。表３中 Ａ、Ｂ、Ｃ和Ｄ列 是 绘 制 概 率 格

纸横向网格的数据，在Ａ和Ｃ列中假设一组累积频

图４　元素含量累积频率分布图

Ｆｉｇ．４　Ｃｈａｒｔ　ｏｆ　ｃｕｍｕｌａｔｉｖｅ　ｆｒｅｑｕｅｎｃｙ

　　　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｅｌｅｍｅｎｔ　ｃｏｎｔｅｎｔ

表３　概率格纸法求异常下限数据表

Ｔａｂ．３　Ｄａｔａ　ｔａｂｌｅ　ｏｆ　ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ　ｒｕｌｉｎｇ　ｐａｐｅｒ　ｍｅｔｈｏｄ　ｔｏ　ｃａｌｃｕｌａｔｅ　ａｎｏｍａｌｙ　ｔｈｒｅｓｈｏｌｄ

Ａ　 Ｂ　 Ｃ　 Ｄ　 Ｅ　 Ｆ　 Ｇ　 Ｈ　 Ｉ

１
累积频率
／％

反函数值
（ｙ）

累积频率
／％

反函数值
（ｙ）

原始数据 分组 频数
累积频率
／％

反函数值

２　 ０．００１ －４．２６　 ６０　 ０．２５　 ０．９７８　 １　 １　 ０．０６ －３．２３
３　 ０．００１ －４．２６　 ６０　 ０．２５　 １．０２１　 １．０５　 ４　 ０．３０ －２．７４
４　 ０．１ －３．０９　 ７０　 ０．５２　 １．０６１　 １．１　 ２８　 ２．０１ －２．０５
５　 ０．１ －３．０９　 ７０　 ０．５２　 １．０６４　 １．１５　 ９６　 ７．８５ －１．４２
６　 １ －２．３３　 ８０　 ０．８４　 １．０６８　 １．２　 １３４　 １６．００ －０．９９
７　 １ －２．３３　 ８０　 ０．８４　 １．０６８　 １．２５　 ２３６　 ３０．３５ －０．５１
８　 ５ －１．６４　 ９０　 １．２８ …… １．３　 ３５５　 ５１．９５　 ０．０５
９　 ５ －１．６４　 ９０　 １．２８　 １．５０９　 １．３５　 ３５０　 ７３．２４　 ０．６２
１０　 １０ －１．２８　 ９５　 １．６４　 １．５１５　 １．４　 ２４９　 ８８．３８　 １．１９
１１　 １０ －１．２８　 ９５　 １．６４　 １．５２５　 １．４５　 １１９　 ９５．６２　 １．７１
１２　 ２０ －０．８４　 ９９　 ２．３３　 １．５２６　 １．５　 ４５　 ９８．３６　 ２．１３
１３　 ２０ －０．８４　 ９９　 ２．３３　 １．５４０　 １．５５　 ２０　 ９９．５７　 ２．６３
１４　 ３０ －０．５２　 ９９．９　 ３．０９　 １．５４２　 １．６　 ５　 ９９．８８　 ３．０３
１５　 ３０ －０．５２　 ９９．９　 ３．０９　 １．５５５ ＞１．６　 ２　 １００．００
１６　 ４０ －０．２５　 ９９．９９９　 ４．２６　 １．５５８
１７　 ４０ －０．２５　 ９９．９９９　 ４．２６　 １．６１０ 最大Ｘ轴 １．７０
１８　 ５０　 ０．００　 １．６２３ 最小Ｘ轴 ０．９０
１９　 ５０　 ０．００ 样品数 １６４４
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率，在Ｂ和Ｄ列 中 计 算 各 自 对 应 的 反 函 数 值，比 如

在Ｂ２中 输 入 函 数：＝ＮＯＲＭＳＩＮＶ（Ａ２％）。函 数

ＮＯＲＭＳＩＮＶ（ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ）返 回 标 准 正 态 分 布 累 积

函数的反函数值。
以纵坐 标 为０．１％的 横 向 网 格 线 为 例，介 绍 横

向网格的绘制方法。首先绘制带直线的散点图：插

入－散点图－带直线和数据标记的散点图－在图中

右击－选择数据－添加，出现“编辑数据系列”对话

框，在 “系 列 名 称”中 输 入：＝Ａ４（累 积 频 率 值

０．１％），在“Ｘ轴系 列 值”中 输 入：＝Ｇ１７∶Ｇ１８（图４
中Ｘ 轴的极大值和极小值），在“Ｙ 轴系列值”中 输

入：＝Ｂ４∶Ｂ５，点击“确定”后出现一条横向直线。选

中该直线右击，选“添加数据标签”，在直线端点处出

现标签数据，选中该标签数据右击，选择“设置数据

标签格式”并 出 现 对 话 框，在“标 签 包 括”里 只 选 择

“系列名称”，在“标签位置”中选择“靠左”，关闭后删

除右端点的数据标签即可。其他的网格线利用此方

法一一添加，并 将Ｘ 轴 的 极 大 值 和 极 小 值 固 定 为

Ｇ１７∶Ｇ１８中的数值，删掉Ｙ 轴坐标即可。
概率格纸绘制好之后，将需要计算的数据添加

到概率格纸中，就可以计算异常下限和背景值。表

３中Ｅ、Ｆ、Ｇ、Ｈ、Ｉ列中的数据是数据的处理过程，其
中分组和频数的计算参考上面频率直方图的方法。

Ｈ列中累积频率的计算以 Ｈ２和 Ｈ３为例分别输入

函数：＝Ｇ２／１６４４＊１００，＝Ｇ３／１６４４＊１００＋Ｈ２。Ｉ
列中利用 函 数 ＮＯＲＭＳＩＮＶ（ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ）返 回 累 积

频率的反函数值。所有数据计算好之后，将数据添

加到已绘制好的概率格纸中，Ｘ 轴输入：＝Ｆ２∶Ｆ１４
（分组），Ｙ 轴输入：＝Ｉ２∶Ｉ１４（实际应为反函数值，但

Ｙ 轴标记为 累 积 频 率），适 当 调 整 后 就 能 得 到 图４。
图４中连线与 累 积 频 率 为５０％线 的 交 点 的 横 坐 标

为背景值，连线上累积频率为９７．７％的点横坐标即

为异常下限。该方法的关键在于概率格纸的绘制，
但绘制好之后可以多次使用，以后只需将新的数据

添加在已绘制好的格纸上即可。

４　多重分形法计算异常下限

目前利用分形技术进行地球化学异常下限确定

的方法主要有：含量－周长法、含量－面积法、含量

－距离法、含量－频数法等。这里采用含量－频数

法，设分形求和模型：Ｎ（Ｃｉ）＝ｋＣ－Ｄｉ （ｉ＞０），式中Ｃｉ
为元素含量，又称特征尺度，ｋ为比例常数（ｋ＞０），Ｄ
为一般分维数，Ｎ（Ｃｉ）为当元素含量为Ｃｉ 时所有大

于等于Ｃｉ 的元素含量的和数。分形求和 模 型 两 边

分别取对数得 到 一 元 线 性 回 归 模 型：ｌｇＮ（Ｃｉ）＝－
Ｄｌｇ（Ｃｉ）＋ｌｇ（ｋ），用最小二乘法求出斜率Ｄ的量，即
为分维数。Ｅｘｃｅｌ中多重分形法的计算过程如下。

表４中对Ａ列中的数据进行分组并计算频数，

Ｃ列对Ｂ列中的分组数据求对数，如在Ｃ２中输入：

＝ＬＯＧ１０（Ｂ２），Ｆ列中为当元素含量为Ｃｉ 时所有大

于等于Ｃｉ 的元素含量的和数，如在Ｆ５中输入函数：

表４　多重分形法数据表

Ｔａｂ．４　Ｄａｔａ　ｔａｂｌｅ　ｏｆ　ｍｕｌｔｉｆｒａｃｔａｌ　ｍｅｔｈｏｄ

Ａ　 Ｂ　 Ｃ　 Ｄ　 Ｅ　 Ｆ　 Ｇ

１ 数据 分组 ｌｇ（Ｃｉ） 分组区间 频数 Ｎ（Ｃｉ） ｌｇ　Ｎ（Ｃｉ）

２　 ０．９７８　 １　 ０．０００ ＜１　 １　 １６４４　 ３．２２

３　 １．０２１　 １．０５　 ０．０２１　 １～１．０５　 ４　 １６４３　 ３．２２

４　 １．０６１　 １．１　 ０．０４１　 １．０５～１．１　 ２８　 １６３９　 ３．２１

５　 １．０６４　 １．１５　 ０．０６１　 １．１～１．１５　 ９６　 １６１１　 ３．２１

６　 １．０６８　 １．２　 ０．０７９　 １．１５～１．２　 １３４　 １５１５　 ３．１８

７　 １．０６８　 １．２５　 ０．０９７　 １．２～１．２５　 ２３６　 １３８１　 ３．１４

８ …… １．３　 ０．１１４　 １．２５～１．３　 ３５５　 １１４５　 ３．０６

９　 １．５２６　 １．３５　 ０．１３０　 １．３～１．３５　 ３５０　 ７９０　 ２．９０

１０　 １．５４０　 １．４　 ０．１４６　 １．３５～１．４　 ２４９　 ４４０　 ２．６４

１１　 １．５４２　 １．４５　 ０．１６１　 １．４～１．４５　 １１９　 １９１　 ２．２８

１２　 １．５５５　 １．５　 ０．１７６　 １．４５～１．５　 ４５　 ７２　 １．８６

１３　 １．５５８　 １．５５　 ０．１９０　 １．５～１．５５　 ２０　 ２７　 １．４３

１４　 １．６１０　 １．６　 ０．２０４　 １．５５～１．６　 ５　 ７　 ０．８５

１５　 １．６２３　 １．６５　 ０．２１７ ＞１．６　 ２　 ２　 ０．３０

９２６５期 谭亲平等：Ｅｘｃｅｌ在地球化学数据处理中的高级应用 　　　　



图５　元素含量－频数双对数曲线

Ｆｉｇ．５　Ｃｈａｒｔ　ｏｆ　ｅｌｅｍｅｎｔ　ｃｏｎｔｅｎｔ　ｆｒｅｑｕｅｎｃｙ　ｄｏｕｂｌｅ

ｌｏｇａｒｉｔｈｍｉｃ　ｃｕｒｖｅ

＝Ｅ５＋Ｆ６，Ｇ列对Ｆ列中的数据求对数，如在Ｇ２中

输入：＝ＬＯＧ１０（Ｆ２）。然 后 绘 制 散 点 图：Ｘ 轴 中 输

入：＝Ｃ２∶Ｃ１５，Ｙ 轴中输入：＝Ｇ２∶Ｇ１５，其散点大致

分布在两段直线上，同时在图中可确定两段直线的

分界点。根据分界点，两段直线在表４中的坐标数

据分别为：Ｘ＝Ｃ２∶Ｃ８，Ｙ＝Ｇ２：Ｇ８和Ｘ＝Ｃ９：Ｃ１５，Ｙ
＝Ｇ９∶Ｇ１５。确定好两段直线的坐标数据之后，重新

绘制散点图，分别输入两段散点的Ｘ、Ｙ 坐标，生成

两段散点，然后分别选中一段散点，右击弹出下拉菜

单，选择“添加趋势线”，弹出“设置趋势线格式”对话

框，在“趋势线选项／回归分析类型”中选择“线性”，
同时在“显示公式”前的方框中打勾，最后关闭即可。
该方法的关键在于理解多重分形法的原理。

５　Ｒ型聚类分析

Ｒ型聚类分析是根据样品的多种变量的测定数

据进行 数 字 分 类，定 量 地 确 定 变 量 之 间 的 亲 疏 程

度［５］。进行数字分类，需要选择合适的数量指标，以
此衡量样品之间的亲疏程度。数量指标主要有距离

系数，相似系数和相关系数。本研究用相关系数作

相似性统计量的逐步计算形成法做Ｒ型聚类分析，
将通过一个实 际 例 子，说 明 在Ｅｘｃｅｌ中 聚 类 分 析 的

计算步骤。
由于各变量的单位，量级和数值变动范围的差

异很大，计算中往往突出了那些绝对值较高的变量。
因此，在进行聚类分析之前需将各个变量换算成一

致的相对 值。常 用 的 变 换 的 方 法 有 标 准 化 和 正 规

化，本例中选择标准化。例如表５中Ｂ２∶Ｇ７为原始

数据，在第８和第９行中分别计算均值和标准差，比

如分 别 在Ｂ８、Ｂ９中 输 入 函 数：＝ＡＶＥＲＡＧＥ（Ｂ２：

Ｂ７）和＝ＳＴＤＥＶ（Ｂ２：Ｂ７），然 后 选 中 拖 动 即 可 全 部

算出。在Ｂ１１∶Ｇ１６中 计 算 出 标 准 化 数 据，比 如 在

Ｂ１１中输入函 数：＝（Ｂ２－Ｂ８）／Ｂ９。标 准 化 之 后 的

数据，均值为０，标准差为１。数据标准化之后即可

计算相关矩阵：数据－数据分析－选中“相关系数”

－确定，然后弹出“相 关 系 数”对 话 框（图６），在“输

入区域”选中Ｂ１０∶Ｇ１６，在“分组方式”中选择逐列，
选中“标志位于第一行”，在“输出区域”中选择Ａ１９，
确定之后会得到表５中Ａ９∶Ｇ２５的相关矩阵。从相

关矩阵中可以看出Ｃｕ和Ｃｏ相关系数最大，因此首

先将Ｃｕ和Ｃｏ连 为 一 组。逐 步 加 权 平 均，即 新 的

ＣｕＣｏ＝（Ｃｕ＋Ｃｏ）／２，计算修正数据，将得到的新数

据ＣｕＣｏ替换Ｃｕ和Ｃｏ，并与其他数据一起，计算新

的相关矩 阵，直 到 所 有 元 素 均 已 分 组 完 成（表６）。
最后在绘图软件中根据上面的计算结果，绘制出谱

系图即可（图７）。
表５　聚类分析数据表

Ｔａｂ．５　Ｄａｔａ　ｔａｂｌｅ　ｏｆ　Ｒ　ｃｌｕｓｔｅｒ　ａｎａｌｙｓｉｓ

Ａ　 Ｂ　 Ｃ　 Ｄ　 Ｅ　 Ｆ　 Ｇ

１ 元素 Ｎｉ　 Ｃｏ　 Ｃｕ　 Ｃｒ　 Ｓ　 Ａｓ

２

３

４

５

６

７

数据

３．２８　 ２．４４　 ２．２０　 ３．０７　 ３．９１　 ０．６０

３．３７　 １．９０　 ０．７８　 ３．５０　 ２．７７　 １．１５

２．８７　 １．４２　 ０．１０　 ２．９２　 ２．６３　 ０．４８

３．４４　 ２．４４　 ２．１８　 ３．３８　 ３．０２　 １．５７

３．２５　 １．９７　 １．１１　 ３．５０　 １．７３　 ０．１０

３．０２　 １．６４　 ０．７７　 ３．３２　 ２．０２　 ０．６０

８ 均值 ３．２１　 １．９７　 １．１９　 ３．２８　 ２．６８　 ０．７５

９ 标准差 ０．２２　 ０．４１　 ０．８４　 ０．２４　 ０．７７　 ０．５２

１０ 元素 Ｎｉ　 Ｃｏ　 Ｃｕ　 Ｃｒ　 Ｓ　 Ａｓ

１１

１２

１３

１４

１５

１６

标准化

０．３４　 １．１４　 １．２０ －０．９０　１．６０ －０．２８

０．７４ －０．１７－０．４９　０．９３　 ０．１２　 ０．７６

－１．５３－１．３４－１．３０－１．５２－０．０７－０．５２

１．１０　 １．１４　 １．１７　 ０．４１　 ０．４４　 １．５７

０．２０　 ０．０１ －０．０９　０．９１ －１．２３－１．２４

－０．８５－０．７８－０．５０　０．１６ －０．８６－０．２８

１７ 均值 ０．００ ０．００ ０．００ ０．００ ０．００ ０．００

１８ 标准差 １．００　 １．００　 １．００　 １．００　 １．００　 １．００

１９ Ｎｉ　 Ｃｏ　 Ｃｕ　 Ｃｒ　 Ｓ　 Ａｓ

２０ Ｎｉ　 １．００

２１ Ｃｏ　 ０．８５　 １．００

２２ Ｃｕ　 ０．７５　 ０．９８　 １．００

２３ Ｃｒ　 ０．６４　 ０．２４　 ０．１５　 １．００

２４ Ｓ ０．３４　 ０．６１　 ０．６０ －０．４６　１．００

２５ Ａｓ　 ０．６０　 ０．４５　 ０．４１　 ０．２４　 ０．４２　 １．００

０３６ 　　　　物探化探计算技术 ３６卷



表６　Ｒ型聚类分析连结顺序表

Ｔａｂ．６　Ｌｉｎｋ　ｓｅｑｕｅｎｃｅ　ｔａｂｌｅ　ｏｆ　Ｒ　ｃｌｕｓｔｅｒ　ａｎａｌｙｓｉｓ

连结顺序 连结的元素 替代数据 相关性水平

１ Ｃｏ　 Ｃｕ　 ＣｏＣｕ＝（Ｃｏ＋Ｃｕ）／２　 ０．９７９５１４１１６
２ Ｓ Ａｓ　 ＳＡｓ＝（Ｓ＋Ａｓ）／２　 ０．８７６５４５６５１
３ Ｎｉ　 ＣｏＣｕ　 ＣｏＣｕＮｉ＝（ＣｏＣｕ＊２＋Ｎｉ）／３　 ０．７９９７６４９９４
４ ＣｏＣｕＮｉ　 ＳＡｓ　 ＣｏＣｕＮｉＳＡｓ＝（ＣｏＣｕＮｉ＊３＋ＳＡｓ＊２）／５　 ０．６５９００７３０９
５ ＣｏＣｕＮｉＳＡｓ　 Ｃｒ　 ０．１１２３３５１７５

图６　相关矩阵对话框

Ｆｉｇ．６　Ｄｉａｌｏｇ　ｂｏｘ　ｏｆ　ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ　ｍａｔｒｉｘ 图７　Ｒ型聚类分析谱系图

Ｆｉｇ．７　Ｐｅｄｉｇｒｅｅ　ｃｈａｒｔ　ｏｆ　Ｒ　ｃｌｕｓｔｅｒ　ａｎａｌｙｓｉｓ

６　判别分析

若有两个母 体，按 照 某 种 准 则，把 它 们 的Ｐ种

特征（变量）组合成一个综合指标（关系式），称为判

别函数，使两类母体的区分率达到最好［６］。判 别 函

数中最简单的 形 式 是 线 性 函 数。有ｐ个 变 量ｎ 个

样品的两个母体的判别函数可以写成：

ｙ＝ｃ１ｘ１＋ｃ２ｘ２＋……＋ｃｐｘｐ
根据公式推导［７］，得到以下方程组：

Ｓ１１ｃ１＋Ｓ１２ｃ２＋……＋Ｓ１ｐｃｐ＝珚ｘ１（Ａ）－珚ｘ１（Ｂ）

Ｓ２１ｃ１＋Ｓ２２ｃ２＋……＋Ｓ２ｐｃｐ＝珚ｘ２（Ａ）－珚ｘ２（Ｂ）

……………………………………

Ｓｐ１ｃ１＋Ｓｐ２ｃ２＋……＋Ｓｐｐｃｐ＝珚ｘｐ（Ａ）－珚ｘｐ（Ｂ

烅

烄

烆 ）

解线性 方 程 组 即 可 求 出ｃ１、ｃ２、…、ｃｐ。其 中Ｓｋｆ ＝
Σ｛ｘｋｉ（Ａ）－珚ｘｋ（Ａ）｝＊｛ｘｆｉ（Ａ）－珚ｘｆ（Ａ）｝＋Σ｛ｘｋｉ（Ｂ）

－珚ｘｋ（Ｂ）｝＊｛ｘｆｉ（Ｂ）－珚ｘｆ（Ｂ）｝，（ｋ，ｆ＝１，２，……，

ｐ；ｉ＝１，２，…，ｎ）。罗先熔等［８］提到，当ｋ＝ｆ时Ｓｋｆ
代表每个变量的方差和，当ｋ≠ｆ时Ｓｋｆ代表两两变

量之间的协方差和。方差／协方差的定义为同一／不

同变量之间的偏差乘积的平均数。但是根据Ｓｋｆ表

达式，Ｓｋｆ应为方差或协方差的ｎ倍（ｎ为样品数）的

和。实际胡以铿［７］在《地球化学中的多元分析》中的

计算实例中Ｓｉｆ也是方差或协方差的ｎ倍的和。

作者以文献［７］中 的 实 例 来 说 明 在Ｅｘｃｅｌ中 判

别分析的计算过程。表７中第３到第９行为原始数

据，共７个样品（ｎ＝７），在第１０行计算每个变量的

均值，比如在Ｂ１０中 输 入：＝ＡＶＥＲＡＧＥ（Ｂ３：Ｂ９），

在第１１行中计算两组样品同一变量的均值差，比如

在Ｂ１１中输入：＝Ｂ１０－Ｅ１０，在第１２行中计算每个

变量 方 差 的７倍，比 如 在Ｂ１２中 输 入：＝ＶＡＲ．Ｐ
（Ｂ３：Ｂ９）＊７，在第１３行中计算两组样品中同 一 变

量方差的加和，比如在Ｂ１３中输入：＝Ｂ１２＋Ｅ１２，其
中Ｂ１３，Ｃ１３，Ｄ１３分别代表Ｓ１１、Ｓ２２、Ｓ３３，同理在Ｂ１４、

Ｂ１５中分别计算协方差 的７倍 以 及 协 方 差 和，分 别

输入：＝ＣＯＶＡＲＩＡＮＣＥ．Ｐ（Ｂ３：Ｂ９，Ｃ３：Ｃ９）＊７和

＝Ｂ１４＋Ｅ１４，其中Ｂ１５、Ｃ１５、Ｄ１５分别代表Ｓ１２、Ｓ１３、

Ｓ２３。经过上面 方 差 和 协 方 差 的 计 算 得 到 如 下 方 程

组：

２．２９０９ｃ１＋０．０９４７ｃ２＋０．２１７６ｃ３＝０．５５７１

０．０９４７ｃ１＋１．７１４０ｃ２＋０．１８７３ｃ３＝－０．１７

０．２１７６ｃ１＋０．１８７３ｃ２＋０．５５４１ｃ３＝－０．
烅

烄

烆 ２０４３
将方程组的系数在第１６、１７、１８行中按顺序排

列，在Ｅ１６、Ｅ１７、Ｅ１８中分别输入函数：＝Ｂ１６＊Ｂ１９
＋Ｃ１６＊Ｃ１９＋Ｄ１６＊Ｄ１９，＝Ｂ１７＊Ｂ１９＋Ｃ１７＊Ｃ１９
＋Ｄ１７＊Ｄ１９，＝Ｂ１８＊Ｂ１９＋Ｃ１８＊Ｃ１９＋Ｄ１８＊
Ｄ１９，此时Ｅ１６、Ｅ１７、Ｅ１８中的值均显示为零。然后

利用“规划求解”解线性方程组：数据－规划求解－
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弹出“规划求解参数”对话 框（图８），在“设 置 目 标”

中输入：＝Ｅ１６，在 目 标 值 中 输 入：０．５５７１，在“更 改

可变单元格”中 输 入：＝Ｂ１９∶Ｄ１９，在“遵 守 约 束”中

点击“添加”，在弹出对话框中分别输入：Ｅ１７＝Ｆ１７，

Ｅ　１８＝Ｆ１８，最 后 把“使 无 约 束 变 量 为 非 负 数”前 的

图８　规划求解对话框

Ｆｉｇ．８　Ｄｉａｌｏｇ　ｂｏｘ　ｏｆ　ｓｏｌｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｐｒｏｇｒａｍｍｉｎｇ

“勾号”去掉，确 定 即 可 得 到Ｂ１９∶Ｄ１９中 的 三 个 解，

同时Ｅ１６、Ｅ１７、Ｅ１８中的值 也 变 为 非 零。获 得 方 程

组的解之后，就可以列出判别函数，判别显著性检验

以及对未知样品的判别，本文略。本文计算结果与

文献［７］中实例计算中的微有差别，这是在计算过程

中保留有效数字个数不同造成的（本文计算过程中

保留９位有效数字，实际在表７中显示４位）。该方

法的难点为判别分析的原理，方差／协方差的计算以

及利用“规划求解”解方程组技巧。

７　结论

Ｅｘｃｅｌ为大众软件，除本研究中提到的应用外，

微量／稀土配分图，散点图，相关性计算，正 态 检 验，

样品化验数据误差的检验，一次趋势面分析等等都

可以用Ｅｘｃｅｌ来实现。因此熟练使用Ｅｘｃｅｌ基本能

满足地球化学的数据处理需求。地球化学数据处理

多种多样，有时需借助好几种软件甚至收费的软件

才能实现各种计算需求，每一种软件又需要花费一

定的时间去掌握和熟练。熟练使用Ｅｘｃｅｌ不失为较

为理想地选择，对地质人员较为适用。

表７　判别分析数据表

Ｔａｂ．７　Ｄａｔａ　ｔａｂｌｅ　ｏｆ　ｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔ　ａｎａｌｙｓｉｓ

Ａ　 Ｂ　 Ｃ　 Ｄ　 Ｅ　 Ｆ　 Ｇ
１ 有矿样品 无矿样品

２ 变量（序号） Ｃｕ（１） Ａｇ（２） Ｂｉ（３） Ｃｕ（１） Ａｇ（２） Ｂｉ（３）

３　 ２．５８　 ０．９　 ０．９５　 ２．２５　 １．９８　 １．０６

４　 ２．９　 １．２３　 １　 ２．１６　 １．８　 １．０６

５　 ３．５５　 １．１５　 １　 ２．３３　 １．７４　 １．１

６ 数据 ２．３５　 １．１５　 ０．７９　 １．９６　 １．４８　 １．０４

７　 ３．５４　 １．８５　 ０．７９　 １．９４　 １．４　 １

８　 ２．７　 ２．２３　 １．３　 ３　 １．３　 １

９　 ２．７　 １．７　 ０．４８　 ２．７８　 １．７　 １．４８

１０ 均值 ２．９０２９　 １．４５８６　 ０．９０１４　 ２．３４５７　 １．６２８６　 １．１０５７

１１ 均值差 ０．５５７１ －０．１７００ －０．２０４３

１２ 方差＊７　 １．３１６９　 １．３６１３　 ０．３８３１　 ０．９７４０　 ０．３５２７　 ０．１７１０

１３ 方差和 ２．２９０９　 １．７１４０　 ０．５５４１

１４ 协方差＊７　 ０．１９５８　 ０．０４３１　 ０．１１６４ －０．１０１１　 ０．１７４６　 ０．０７０９

１５ 协方差和 ０．０９４７　 ０．２１７６　 ０．１８７３

１６　 ２．２９０９　 ０．０９４７　 ０．２１７６　 ０．５５７１　 ０．５５７１

１７ 方程组系数 ０．０９４７　 １．７１４０　 ０．１８７３ －０．１７００ －０．１７００

１８　 ０．２１７６　 ０．１８７３　 ０．５５４１ －０．２０４３ －０．２０４３

１９ 方程组解 ０．２８９６ －０．０６４９ －０．４６０５

２３６ 　　　　物探化探计算技术 ３６卷
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