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［摘要］ 利用对数比统计分析方法，对陕西洛川剖面化学组成数据进行了分析 *结果表明，由于化学组成中存

在的数据闭和关系，经典统计学方法难以获得各组成之间的真实关系 *洛川黄土剖面中 ,-.! 和 /0.之间的负相

关关系是虚假的 *由对数衬度主成分分析方法获得的化学组成主成分载荷，与黄土剖面的淋溶和积聚序列相

同，具有明确的地球化学意义；获得的得分图，能够较好地表达样品之间的过渡关系 *
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地球化学数据是一类典型的组分数据 *组分数据由于各个样品具有的定和的特点，歪曲了
各个成分之间的关系，利用经典的统计学方法难以发现成分之间的真实的关系，这给数据分析

带来了困难 *本文利用 1-234-567（(&’$）提出的对数比分析方法，对陕西洛川剖面的各化学组成
的相关关系进行了分析讨论 *

! 组分数据的闭合效应
组分数据指每行（代表一个样品）中的各个变量（代表各个成分）的值都是正数并且每行的

和为一个常数的数据，其闭合效应主要表现在 +个方面 *
( 8 无论各成分之间的真实相关性如何，由于每个样品中各个成分的和为常数，组分数据

中至少有两个成分之间派生出负的相关关系 *
! 8 组分数据可带来伪相关，符号可正可负 *研究表明，派生的负相关和伪相关会极大地歪

曲成分之间的真实相关性，歪曲的方式随数据而变，难以估计 *
+ 8 组分数据的取值范围是固定的，所在的空间为单形（,-9:;<=），所以，基于实数空间正态

分布假设的经典统计学方法不再适用 *
对数比（;6>?02-6）统计分析是 1-234-567（(&’!，(&’$）提出的用来解决组分数据闭合效应问题

的一整套统计分析方法：

设含 ! 种成分的组分数据为：
" @［#$%］，$ @ (，!，⋯，&；% @ (，!，⋯，!

则对数比变换为：

’ @［’$%］@［;6>（#$% ( #$!）］，$ @ (，!，⋯，&；% @ (，!，⋯，!
可以证明，对数比变换后，成分之间的关系不受闭合效应的影响，所以能代表成分之间的真实
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的关系 !此外，变换后数据的取值范围为（ " #，#），并且常常符合多元正态分布，因而可以使
用经典的多元统计分析方法进行分析 !
对数比变换带来了统计学上的“不对称性”问题 !为此，$%&’(%)*+（,-./）提出了中心化对数

比变换：

! 0［!"#］0［1*2（$"# % &（$"））］，

其中

&（$"）0（$",，$"3，⋯，$"’）
, % ’），" 0 ,，3，⋯，(；# 0 ,，3，⋯，’

变换后的协方差矩阵满足了“对称性”的要求，但有一个缺点，即矩阵是奇异的 !但在多数情况
下，这种奇异性是组分数据的统计学标志 !
数据采用中心化对数比变换后，形成的协方差矩阵适用于主成分分析，由此形成的方法，

称为对数衬度主成分分析（1*2’*+&45)& 67$，简称为 867$）!

! 分析方法和数据特征
数据的分析使用 867$方法［3，9］，程序参照文献［9］设计，并用文献［3］附录中数据集 ,和

数据集 -进行了验证 !
化学组成数据是典型的组分数据 !就黄土剖面而言，以陕西省的洛川剖面研究的比较深

入［:］，使我们有可能进行这种对比性分析 !洛川剖面中，化学组成包括了 ;%<3，$13<=，>?3<=，

>?<，75<，@2<，A53<，B3<，63<:，C%<3和 @+<!本文使用了 D=个样品，其中包括马兰黄土 .个，离
石黄土 /E个，午城黄土 :个 !按黄土层与古土壤层划分，包括了 =3个古土壤层，9,个黄土层 !
在本文中，我们用“原始数据”代表未经处理的数据，用“单形数据”代表经过中心化对数比

变换后的数据 !原始数据的主成分分析简称为 67$，单形数据的主成分分析简称为 867$!

" 结果和讨论
在洛川剖面中，虽然各样品的和并不等于 ,EE，但是由于数据本身已具有的闭合性质，所

以，这并不影响统计的结果 !我们的分析也表明，将数据严格闭合到 ,EE，与原来数据的结果是
一致的 !下面，我们主要从成分之间的关系和样品的分类进行讨论 !
"#$ 成分之间的关系
相关系数和主成分的载荷可以用来分析各个成分之间的关系 !相关系数见表 ,，其中，显

著性水平 E !EE,以下的临界相关系数为 = !D-- !
表 ,中，右上角部分是数据经中心化对数比变换后的相关系数，与左下角原始数据的相

比，相关系数和符号变化大的是 A53<，;%<3 和 @2<三个组分 !其中，A53<与 $13<=、>?3<= 的负

相关明显减弱；;%<3 与 $13<=、>?3<=、@2<、B3<、@+< 的正相关明显增强；@2< 与 ;%<3、$13<=、

>?=<=、C%<3的正相关明显增强，与 75<、63<:的负相关明显增强 !
我们以方差累计贡献率 .EF为标准确定主成分，67$和 867$均得到了两个主成分，对应

的主成分载荷图见图 , ! 867$的方差累计贡献率为 .. !/F !第一主成分方差贡献率是 D, ! -F，
根据土壤化学原理分析，该主成分实际上反映了黄土剖面中的两个基本过程：粘粒的积累过程

和 757<=积累过程 !第二主成分方差贡献率是 ,/ ! DF，主要是 63<:，它似乎一个独立的组分 !
在相关系数表中，63<:除了与 @2<有较明显的负相关外，与其余组分几乎没有相关关系 !

67$的方差累计贡献率为 -D ! =F !第一主成分方差贡献率为 .. ! .F，主要反映的是 ;%<3

—:,,

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

—

韦玉春，等：对数比统计分析在黄土剖面化学组成中应用的研究

  万方数据



和 !"!#$之间的关系 %第二主成分方差贡献率为 & % ’(，主要反映的是 )*+#$、,-+#$ 与 ./#+ 之

间的关系 %
从数值上看，0!,比 10!,的方差累计贡献率要高的多，似乎能够更全面地反映数据的特

征 %但是，综合各方面的资料，0!,第一主成分所提供的 ./#+ 和 !"!#$ 之间的关系已经证明是

虚假的［’］，即第一主成分提供的信息是错误的，在此基础上进行的数据解释将不可避免的带来

错误 %反之，10!,的结果更为合理，图 2中的化学组成关系可以较好的用黄土剖面的主要地球
化学过程来解释，反映了黄土形成过程中的主要矛盾 %

表 ! 洛川黄土剖面化学组分相关系数比较

原始

数据

单形数据

./#+ ,-+#$ )*+#$ )*# !"# 34# 5"+# 6+# 0+#’ 7/#+ 38#

./#+ 2 %999 9 %:9+ 9 %;:$ < 9%=$’ < 9%;&$ 9 %>’9 9 %9;> 9 %=&: < 9%2’; 9 %:99 9 %’>2
,-+#$ 9 %=&$ 2 %999 9 %:$& < 9%’’’ < 9%&>’ 9 %;’+ < 9%9’9 9 %>$2 < 9%2$+ 9 %:;; 9 %;2;
)*+#$ 9 %=’= 9 %&;: 2 %999 < 9%>>9 < 9%&2+ 9 %;22 < 9%2+& 9 %>$+ < 9%9&& 9 %:+’ 9 %;2&
)*# < 9%=&; < 9%’;& < 9%>&’ 2 %999 9 %’2& < 9%’>2 < 9%9:’ < 9%>;’ < 9%22$ < 9%’’= < 9%>+:
!"# < 9%&>9 < 9%&+> < 9%;>; 9 %>+= 2 %999 < 9%’’& < 9%2’> < 9%;9$ < 9%++$ < 9%&;$ < 9%;+;
34# < 9%=$2 9 %22$ 9 %9’2 < 9%9;; 9 %2$9 2 %999 9 %99> 9 %’;2 < 9%$&& 9 %;’$ 9 %>>=
5"+# < 9%+=> < 9%$:$ < 9%=== 9 %2’& 9 %+2’ 9 %2:2 2 %999 9 %=$= < 9%2&’ < 9%9++ 9 %2;;
6+# 9%9:& 9 %=;= 9 %=9; < 9%=;9 < 9%=>= 9 %$:& 9 %==$ 2 %999 < 9%2=> 9 %>=+ 9 %;’>
0+#’ < 9 %9’+ < 9%9&2 < 9%2+; 9 %2>: 9 %9;: < 9%9=: 9 %92= < 9%2+> 2 %999 < 9%2$$ < 9%2&$
7/#+ 9 %’=’ 9 %:2; 9 %&$> < 9%’’2 < 9%&=’ 9 %2$& < 9%$+& 9 %=&; < 9%222 2 %999 9 %;$9
38# 9%29& 9 %’$’ 9 %=;: < 9%=2> < 9%==’ 9 %=9& 9 %2>; 9 %>&= < 9%22: 9 %’’$ 2 %999

在 10!,图中（图 2），按照由小到大的顺序排列第一主成分的载荷，我们得到了如下的序
列：!"#，)*#，5"+#，34#，0+#’，./#+，,-+#$，7/#+，38#，6+#，)*+#$ %其中，34# ? 0+#’ ? ./#+ ?
,-+#$ ? 7/#+ ? 38# ? 6+# ? )*+#$与黄土风化形成古土壤过程中的积聚系列相同，而 !"# @ )*#
@ 5"+#则与淋溶系列相同 % 10!,得到的结果，与黄土剖面中粘土矿物分析、微形态分析、粒度
分析等获得的结论相符合［’，>，;］%所以，10!,能够较好的反映数据的本质特征 %
"#$ 样品的分类
图 +是样品的主成分得分图 %我们根据文献［’］的分类，将样品分为黄土、古土壤和粉砂层

三类，并用符号表示在图中 %
与原始数据相比，单形数据具有良好的可分性，而且更为合理 %在原始数据的得分图中，古

土壤样品的范围内包括了部分强风化的黄土样品 %从粉砂层样品在图中的位置看，我们只有对
图中的坐标轴进行旋转后才能进行解释 %否则，如果按第一主成分解释，粉砂层的环境似乎与
强风化黄土层的环境是类似的；如果按第二主成分解释，粉砂层又与部分的古土壤样品相混

杂，这都与实际情况不符合 %在单形数据的得分图中，不存在这样的问题 %得分图可以按照主成
分载荷图产生的模型进行解释，黄土样品中以 !"#的积累为明显的特征，而在古土壤样品中，
以粘土矿物的积累为明显的特征 %
同时，在得分图中可以看到，从古土壤到黄土表现为较明显的过渡特征，并存在着混杂 %在

黄土样品中，混杂有部分具有较高的 !"#含量的古土壤样品 %混杂的存在表明，就化学组分而
言，不足以完全区别黄土和古土壤 %单一的数据源提供的分类信息毕竟是有限的，只有通过多
种数据源的相互验证，才能得到正确的分类结果 %
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图 ! 洛川黄土剖面主成分载荷图

图 " 洛川黄土剖面主成分得分图

# 结论
本文通过 !"#$分析与 "#$分析的对比，表明在黄土化学组成数据的分析中，传统的 "#$

分析由于数据之间存在的闭合，难以获得数据中的真实关系 %洛川黄土剖面化学组成中 &’()

和 #*(之间的负相关关系是虚假的 %由 !"#$获得的化学组成主成分载荷，与黄土剖面的淋溶
和积聚序列相同，具有明确的地球化学意义 % !"#$得分图较好地表达了样品之间的过渡关系 %
我们认为，对于组分数据使用 !"#$进行分析是非常必要的 %通过分析，一方面我们可以

避免成分之间的虚假关系，更好地认识成分之间的关系；另一方面，可以帮助我们建立起合理

的认知模型，获得更符合实际的数据分类 %现在，随着全球变化研究的深入，获得的黄土剖面化
学组成数据越来越多，为了进行更深入的分析，更有必要对这个问题给予充分的注意 %
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