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应用红外光谱数据对生油岩评价的尝试

李 鸿 生 曹 慧 提

(地质部石 油地质中心实验室)

红外光谱在石油地质的研究领域中已被

广泛应用
。

E
.

E
.

布雷的
“
芳烃结构分 布 指

数
” 提出鉴别生油岩的指标

,

被认为可以比

较直接评价生油条件
。

本文运用 数 学 方 法

—
多维数据处理方法

,

籍助于电子计算机

对红外资料进行系统分析
。

试图对生油岩的

判别和分类进行对比和探讨
。

我们选择了湘

中地区海相碳酸盐岩样品的芳烃红外图谱17

个峰值
,

进行系统聚类分析
、

因子分析和对

应分析
。

k
,

1 为二个样品号
。

X ik
,

K il 为第K 个和第 1 个样品第 i个

变量观测值
。

为了使 D kl 在一定范围内变 化
,

一 般

用
:

/
_

I M
D K , = V 下 E (X ;K 一 X , : )

2

i二 l

一
、

聚类分析

聚类分析就是研究变量之间所存在的相

似性以及按其相似程度进行分类的方法
,

即

根据样品的观测值 (变量) 具体计算样品之

间的相似程度
,

把相近的样品归 为 同 一 类

别
,

直到把所有的样品都归到各 自 类 别 为

止
,

形成一个由小到大的分类单位
,

最后把

整个分类系统组成一个分类图式以表示所有

样品的亲疏关系 ( 1 )
。

对样品进行分 类
,

首先要确定划分类型的数量标准
,

即能够表

示样品间相似程度的统计量
,

使之有一个度

量标准来进行聚类
。

这里把样品看成M维空

间中一个向量
。

两个样品之间相似程度可用

几种方法度量
。

(l) 欧氏距离
: 两个样品之间距离为欧

氏距离
:

其中 P 为一常数
,

D K :
表示样品 X K 和X :

的

距离系数
,

D kl 值越小则二个样品相似 程度

越大
,

反之就小
。

把计算出的 D 值 列成 一

个N x N 的距离系数矩阵
。

(2) 相似系数
:

对于任意两个样品 X 、和

X K
的相似程度可用两个向量夹角余弦 (相似

系数 ) C o s 0 Ik表示
,

如图 1 所示
。

X K = (X I K ,
X : K ,

⋯⋯ X M K )
产

X
; = (X

;
l

,
X 2 1

,

⋯⋯ X M I)
/

M
名 X ll ·

X IK

C O S 0 Ik 二

了 M

戈
;

石
x
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二

瞥
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‘
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X 厂
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图 l

M艺/V

两个样品的相似系橄
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它表示二个样品向量间夹角余弦 C os 0 kl 越

大 ( e 角越小)
,

两个样品性质就越相近
。

(3 ) 相关系数
:

第 K 个样品与第 l个样

品相关系数定义为
:

ME=
21气

口

//M _ _
P以1 = 习 (X ik

一
X k ) (X il一 X I)

i = l

、夕才X_ M _
(X ik

一
X k )

“
E (X il一 x l)

i = l

M兄=
1一M

一一

M
其 中

:

瓜
一

六
i
石产

‘“

X ; 、 (‘) 和 x ; : (‘) 为老样品的各变量值
。

x ; K 辛
为新样品的各变量值

。

我们选用逐步划分法继续进行分类
。

将

求出的
“新样品

” 和原有样 品的相关系数
,

除去已求得一类的大号老样品
,

这样组成第

二次相关系数矩阵
,

然后再按照上述办法反

复进行计算
,

进行N一 1 次
,

得出样品聚类

的结果
。

我们对湘中地 区 40 块样品的红外数据
,

进行了相似系数 C os e 相关系数和欧 氏距离

系数聚类分析
。

结果见表 1 和图 2
。

业 PK :
满足不等式 一 1( PK 、

《 十 1
。

求得的相似系数和相关系数都 可 列 成

N x N 的系数距阵
,

它是一个对称且对角 线

等于 1 的矩阵
。

所以实际上进行聚类的计算

处理时只要不包括对角线在内的上三角矩阵

(或下三角矩阵) 即行恤 )
。

例如相关系数距阵可表示为
:

R 1 2 ( 1) R 一 3
(
‘) ⋯ ⋯ R

: 。

“ )

R “ , =

(
R : : ‘1 , ⋯⋯ R Z 。

‘! ,

)
⋯⋯ R

。一 1 , 。

(1 )

右上角(1) 表示为第一次计算的相 关 系

数的标号
。

当求出样品之间的一种距离系数

后就可进行聚类
。

在距离系数距中阵选取最

大值 (如相关系数)
,

记下该二个样品的标

号
,

这二个样品就首先组成一类
。

随后用二

个样号中较小号码代表组成这一类 (我们视

为新样品) 的标号
,

业且求出这 个
“
新 样

品
”
的各个变量的数值

。

假如是第K 和第 1号样品首 先 组 成 一

类
,

业且K < l
,

则把新
“

样品标号
”

定为K
,

且

x ;K

一 (x ; K , x Z K ,

⋯ ⋯
, x M K . )表示

}}}刽刽
一一一

--- 一一曰曰曰曰曰曰

田田

靛靛
当当当当

王王王王王

图 Z Q型聚类分析一相似 系数分枝图

样 品 :

40 个 变量 : 17

朴 K .

x IK ( l ) + x l一( l )
(i二 1 ,

2
,

⋯
,

M )

(注 )地质科学院
: 地质学中多元统计方法之一

、

六

(19 7 7午 )
o

从表 (1) 中看出
:

计算结果把样品分成

三类
:

第一类是以生物灰岩为主业包括灰黑

色灰岩
,

主要代表层位是 D
: q和C 、y 、

组
,

属

较好生油岩
,

第二类是以泥晶
、

微晶灰岩为

主业 包括深灰色泥岩
,

主要代表层位是D 3 x
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聚类分析分类结果 (N 二
40 块 样 品 , M = 17 个峰位 ) 表 1
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注
:

有 .
者是与相似 系数时比属不同类之样品

。

和D
3 s
组

,

属较差生油岩
,

第三类是以灰 质

页岩为主并有泥质灰岩
,

主要代 表 层 位 是

C
l
d组

,

属较差生油岩
。

利用相似系数
、

相关系数和欧氏距离系

数进行分类
,

从地质角度来看
,

相似系数效果

更好一些
。

图 2 中三类的相似系数为。
.

80 以

上
,

各自相聚成一类
,

说明同一类的样品相

似性是比较好的
。

例如第3 3号样品
,

是较好

生油岩
,

应属第 I类
,

用相似系数计算正好

划入第 I类
,

而用欧氏距离则归入第 I类 ;

同样
,

第25
、

26 号样品
,

是较差生油岩
,

应

属第 l 类
,

欧氏距离计算划入第 I类
,

相似

系数正属第 l 类
。

Q型因于分析选取前三个

特征位贡献率 表 2

主主 因子子 (入) 特特 军 计 百百 代 表表
征征征 位位 分 数 %%% 标 本 号号

11111 3 5
。

4 000 8 8
。

4 999 3 3 一 3 666

22222 2
。

1 444 9 3
。

8 555 1 2 一 1 111

33333 1
。

2 555 9 6
。

9 888 3 4 一 2 444

二
、

因子分析

因子分析分成Q型和R 型二种
,

前 者是

分析样品间的关系
,

后者是分析变量 (指标 )

间的关系
。

1
.

Q型因子分析

我们把参与聚类分析的 4 0块样品进行了

Q型因子分析 (有关计算方法从略 )
,

计 算

出前三个主因子特征值及贡献率 (表 2 )
。

根据计算
,

前三个特征值的累计贡献率

达9 6
.

98 %
,

即所代表的方差 已占总方 差 的

97 %
。

换句话说
,

这三个因子97 %地表达了

数据中的变差和因素及其整个数据的变化
。

根据所选取的三个主因子数进一步计算

得到Q型因子分析图 (图 3 )
。

从图中看 出

样品明显地分成三大类
,

与聚类分析结果基

本一致
。

在第 1 个主因子上
,

最大因 子 载 荷 为

80 %和81 %
,

代表样品是33 号及 36 号, 第 2

个主因子最大因子载荷是88 %
,

代表样品 12

号
,

其次是77 %的 n 号样品 . 第 3 个主因子

最大因子载荷为 88 %和 81 %
,

代表样品是 34

号和24 号
,

现将这几个代表样品的红外光谱

数据列于表 3
。
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三个主子的代表样品刚定数位表 表 3

点点汽汽
第 1 主 因 子子

卜
2 主 因 子子

⋯
第 3 主 “ 于于

33333 333 一一

}
1 222 1 111

{
3 444 2 444

3333333 6 11111111111

222 8 5 000 0
。

1 4 333 0
。

6 4 666

}
“

·

5““ 0
。

4 4 222

⋯
。

·

7 9 333 1
。

1 7 666

222 9 5 000 0
。

2 2 666 1
,

0 8 444

1
“

·

’2 333 0
。

3 0 111
⋯

“
·

9 9 333 1
。

5 2 333

111 3 8 000 0
。

0 3 888 0
。

1 5 555
{

”
·

0 4 444 0
。

0 6 888

⋯
”

·

5 9 555 0
一

6 0 222

111 4 6 000 0
。

0 6 111 0
。

3 5 888
1

”
·

0 2 111 0
。

1 4 111
⋯

”
·

7 7 111 0
。

9 6 333

777 2 000
_

0
。

0 2 333 0
。

1 6 444

1
。。 000

{
。。 000

n
��
U

�

00

00

1 2 0 0

3 0 5 0

1 6 0 0

8 6 0一 8 8 0

8 0 0一 8 10

7 40一7 6 0

0

0
。

1 1 3

0

0
。

0 1 1

0

0

0
。

0 1 6

0

0

0
。

0 3 8

0
。

5 9 5

0
。

6 4 1

0
。

5 4 1

0
。

3 6 4

0
。

4 8 1

0
。

8 6 8

0
。

5 8 5

0
。

6 6 4

0
。

4 4 6

0
。

1 8 8

0
一

2 8 4

1
。

0 9 7

00

Q甘no,自J任

0一UOn仙

:
�
U
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U

1
1|
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l
一
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1 7 4 0

1 6 6 0

1 0 40一 1 1 7 0
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3 4 0 0一 3 5 0 0

0
一

0 3 2

0

0

0

0

0

0
。

1 5 5 0
。

0 4 2

0
。

0 8 3

0

0
。

0 4 7

0

0
。

0 4 3

0
。

5 9 5

0

0

0

0

0

0
。

5 2 3

0

0

0

0

0

图 3 Q型因子分析图 图 4 Q型因子曲线图
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表 3 中代表性样品的数值可以比较清楚

地看到
:
第 1 主因子是 以甲基

、

亚甲基等为

主要成分
,

含氧基团和芳核结构基本没有反

应
,

这个特征 可以认为是母质类型较好的反

映
,
第 2 个主因子所反映的是以含氧基团为

主的成分
,

甲基
、

次 甲基烷烃基链反映略差

一些
,

其特征反映了母质类型较差
;
第 3 主

因子则以芳环
、

芳核结构为主要成分
,

可作

为代表母质类型差业接近煤系的反映
。

图 4 中可以看到这样一根曲线
,

在一定

程度上可以代表样品成熟度趋势曲线
。

曲线

上部为成熟度较低
,

逐渐形成一个抛物线至

中部凸出部分匣是成熟度较高的样品聚集
,

再后
,

曲线沿着G
:

和G
Z

都降低的方向移动
,

便是成热度过高样品聚集 的反映
。

同时
,

也

说明第 I 类聚集的样品数值是以含氧基团的

峰值为主要显示
,

G
:

主因子起主要作用 ; 第

I类则是烷烃
,

直链烃基团为主要显示
,

即

G
;

主因子起主要作用
;
第 l 类朝芳 环

、

芳

核基团峰值移动
,

G
:

和G
Z

二 个 主因子都显

著降低
。

对于G
:

主因子第 I 类样品均 占6 5 %

以上
,

而第 I 类和第 l 类均在60 % 以下 ,
对

于G
l

主因子
,

第 I类占70 % 以上
,

而第 I
、

l 类均在50 % 以下
。

2
.

R 型因子分析
:

这
一

也是从样品空间

找出公因子
。

以确立因子的最少数 目
,

和Q

型因子分析的区别在于它是着重研究变量之

间的关系
。

根据特征值计算累计贡献率
,

得出前四

个主因子已达到9 2
.

2 1 %
,

把原变量精 细 地

划分成五类 (图 5
、

表 4 )
。

图 S R 型因子分析图

红 外光谱 1了个峰分类及相 关表 ( 2) 表 4

类 别 变量间相关程度 基 团 峰 反 应

7 9一 9 1
.

5 %
烷烃峰C H

3 一 , 一

C H
Z 一

为主
,

变形振动
CH

3 一
C H

Z 一

伸展振动

与 (I) 相关达7 2
.

5 %
一

(C H
Z

)
一

》
、

骨架振动

8 0一9 8
.

6 %

、

5
、

6
、

7 8 7
一

6一9 6 %

8
、

1
.

1

;

66 %一75 %

}与( l)相关达 4 9
一

5 0 %

含氧基团C 二 O
,
C

一

O
一 ,

O H 为主
,

伸展振动

芳环
,

芳核上
一
C = C

一 ,

C
一

H 面

外环振动

芳烃峰C
一
H

一 ,
C

一
C 面外

,

伸展振动
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匀二

表中 I
、

I类是甲基
、

次 甲基及烷烃基

反映的峰值
,

第 l 类是含氧基团等反映的峰

值
,

第砚
、

V 类是 以芳烃芳环反映的峰值
。

同时第 I类和第 I类很相关
,

达到7 2
.

5 %程

度
;
第 V 类和第万类也相关地达到5昭

。

这样
,

又可看成为三大类
,

和Q型因子分析的三 个

主因子的意义得到完全一致的解释
,

使得对

样品的评价和判断更为明确
。

对于这一分析
,

其结果和 R 型 因 子 分

析对变量的分类也是完全一致的 (图 6 )
。

三
、

对应分析 图 6 R 型聚类分析枝状图

样品 : 40
,

变圣 : 17

对应分析是通过R型 因子分析的计算
,

同时得到R 型和Q型的二种结果
,

业统 一 表

示在一张 图上
。

它的计算是造一个M x N 的矩阵 Z
,

首

先将原始距阵按行和列求和
:

{丝
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‘“
‘
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{
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’
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I卫
X M 1
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’

X M ·

⋯
j苍

N
· ·

⋯石 X , M = X
. M

i = 1

X
z , 二 X

I 。

X
Z : = X

2 .

X M : 二 X M .

M

E X il = X
. 1

X
. 2

、.2

比0112ZM
222

2几乙2Z-M
222

1ZM
222

= 1

得到

其中

Z二
。
一

(

一

了
华

鱼
二

拜毕黔二丫
‘

犷 Xi
·

x.
:

、

⋯ M

Z ; 二

)

从矩阵Z 出发做R 型因子分析
,

然 后 再

做Q型因子分析
。

因为这样处理的R 型 因 子

分析中的最大特征值也就是Q型的最大特 征

值
,

若 中
, ,
小

:

⋯中
。 ,

是R 型的相应特征值的

特征向量
,

则 Z T 中
; ,

Z T中
2 ,

⋯ Z T 中 。
是 Q ;型

的相对应的特征向量
,

各求出R 型和Q 型因

子载荷矩阵值
,

计算结果可作图 7
。

图中样品

与变量间的关系明显地分成三类
,

这个划分

和系统聚类分析完全一致
,

特别是和相似系

数的聚类分析完全一致
,

同时和因子分析的

结果也是基本一致
。

现将各类的特征叙述如下
。
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图 7 对应分析图

(第 1
、

2 主因子座标图解 )

样品 X 变全 (吸收峰编号)

9 1 ,

9 2 , 表示典 型样品
.

f l ,

f
Z , 代衣主 囚子

第 I 类样品位于对应分析的第二象限
,

与 3 号变量 (7 2 O c m
一 ‘

) 关系密切
,

同时也

与 i 号 (2 8 5 o c m
一 ’)

、

2号 (2 9 5 0 e m
一 ’

)
、

16
、

17和 9 号 (1 3 8 0 e tn
一 ‘ 、

1 4 6 0 e m
一 ‘

及 17 0 0一

17 2 0 e m
一 ’) 等几个变量相关

。

其中7 2 o c m
一 ‘

是石油沥青的主要特征峰
,

这里 C一C 骨架

振动
,

一CH : ,

一C H
Z

等基团占主导地 位
,

与芳核
、

芳环类的峰很远
,

与含氧基团的峰

也很远
,

这说明母质类型较佳
,

为腐泥型
,

且成熟度高
,

生油条件良好
。

这些样品的岩

性特征主要是含生物灰岩及生物灰岩
,

大多

数样品是属于中泥盆统棋梓桥组
,

少数是上

泥盆统及
一

「石炭统
。

第 I类样品位于第一和第四象限
,

与 10

号 (1 7 4 0 e m
一 ‘

)
、

1 2号 (1 0 4 0一 1 1 7 0 e m
一 ‘)

、

1 1号 (1 6 6 0 e m
一 ‘

)
、

1 3号 (1 2 7 0一 13 0 0 e m
一 ‘)

等峰关系密切
,

说明了这批样品含氧基团值

较高
,

它和甲基
、

次甲基等类峰的关系较第

I类远
,

同时和芳核
、

芳环类峰的关系也远
,

其母质类型不如第 I类好
,

可 能 以腐植型

为主
,

其成熟度似较低
。

从层位上看
,

它们

是湘中上泥盆统与下石炭统的结晶灰岩为主

(微晶
、

泥晶泥灰岩 )
,

生油条件较差
。

第 皿类样品位于第三象限
,

它们远离甲

基
、

次甲基等烷基类的代表峰
,

而与芳烃结

构峰关系密切
,

和4
、

5
、

6 、 7 (3 o so e m
一 ‘ 、

1 6 0 0 e m
一 1 、

8 6 0一 8 8 0 e m
一 1 、

8 0 0一 8 1 0 e m
一 王

)

等变量在一起
,

同时与含氧基团 的 峰 也 较

远
。

可以认为其母质类型以腐植型为主
,

生

油条件差
,

且成熟度有些过高
。

从岩性来看

主要是碳质页岩
。

上述三方面的结果与地质情况符合
,

例

如第 I类样品的生油条件较好
,

与它所处的

岩相条件也是一致
,

即棋梓桥组是广海低能

带的沉积
,

而第 ! 类正好位于下石炭统的近

岸滨海沼泽相带
。

这项工作初次开展
,

错误之处
,

望同志

们斧正
。

(收稿 日期 1 9 8 0年 5 月1 0 日)
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