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对于有序聚类程序包ZO N A T IO N 中

几个算法的分析与应用实例

邢 雪 童 国榜 林锦漩

(北京工业大学应用数学系 ) ( 地矿部水文地质与工程地质研究所 )

本文对有序聚类程序色ZO N A T IO N (
‘

分带
’

) 中所用的三种算法(其中两个算法各含两种度量指标 )

进行了介绍与剖析
,

并 以夭津 1 2 4孔钻井中的抱粉序列分析为列对方法进行了脸证
.

有序聚类 (对于有序样品的聚类
、

邻接聚类 ) 是一种附有约束条件的聚类 分 析 问

题
。

对于样本
x = { x

, ,
X

Z
⋯ ⋯

,

X
。

}
,

其中诸样品是m 维特征空间的点或向量
,

有序

聚类在进行聚类分析时所得各类中样品的下标 (顺序 ) 必须相邻
,

即各类形式为

{ X : ,
X j * , ,

⋯
,

X ;
}

, 1簇i( j《 n 。

( 1 )

有序聚类模型在很多实际问题中适用
。

在地学中
,

它特别适应于分带问题
。

这时
,

诸样品是取自钻井中的岩芯
,

它们对应于不同的深度
,

而样品的特征则是岩芯中的抱粉

含量或百分比
,

也可能是其他内容
。

在地质学领域中
,

近年来出现了许多专用程序色
。

其中既有庞大而精致的
,

也有小

型而精炼的
,

有一些甚至是 由一
、

两个人完成的
。

1 9 8 5年
,

由植物学者 H
.

J
.

B ri ks 和统

计学者A
.

D
.

G or do
n
联合研制了有序聚类程序色 z O N A TI O N ( “

分带
” ) 〔1 〕。 我们手

头的程序色是由美国华盛顿大学植物系和第四纪研究中心 Mat “u o T “u k a
da 教授提供的

。

该程序色已 由我们在IB M一P C型计算机上移植成功
。

经典的有序聚类算法是Fi
sh er 在 1 9 5 8年提出的

,

国内通常译作最优分割法 〔2 〕
。

事

实上
,

几乎任何一种聚类分析方法都可加以限制使之成为有序的
,

例如 〔3 〕
,

〔‘〕也 有

一些专门用于有序样品的聚类方法
,

比较复杂的可 以归结为非 线 性 规 划 问 题 〔1 〕。

z 0 NA TI O N选取了三种有序聚类方法
,

其中前两种是Fi sh er 方法及其变型
,

但 每 种 方

法都包括两个不同的 目标函数
,

第三种则是较少为人重视的有序最短距离法 (约束单链

法 )
。

本文将对以上三种方法进行介绍和分析
,

并介绍它在抱粉分带中的一个 应 用 实

例
。

一
、

算 法

以下仍然假设样本大小为n ,

特征空间维数为m
。

1
.

F ish e r
方法



·

94
·

右 油 实 验 地 质 第13 卷

本方法定义形式如式 ( 1 ) 所示的任一类的
“
直径

”
为

」 m
d ( i

,

j ) = 艺 艺 ( x , 。 一 又; s、 ) 名 ( 2 )
t 二 i k = l

或
j m

d ( i
,

j ) = 艺 艺 x k 。
l
。

( x 、 。

/ 又
; , 、 )

,
( 3 )

t = i k 二 1

其中又
: 汁表示该类均值x : :的第k分量

,

而 x 、 :

则表示样品x
。

( t 二 i
, i + 1 ,

⋯⋯
,

j) 的

j
又 。。= 公 x

.

/ ( j一 i + 1 )
,

t = i

第 k 分量
。

由 ( 2 ) 式定义的类直径称为离差平方和直径
,

而由 ( 3 ) 式定义的类直径则

称为信息含量或婉意义下的直径
。

后一种定义是比较新的
。

更进一步
,

程序色允许对式

( 2 ) 或 ( 3 ) 中和式的每一项乘以权因子 w , ,

以标明各特征的不同地位
,

或者起标准化

的作用
。

指定全体样品所需要分成的类数g ,

定义其中i : 二 1
,

j
: 二 n , 1( i :

镇 j:
《 n

。

于 是
,

g

t ( g , n ) = m in 兄 d ( 1 1 ,

jr )
,

( 4 )
l = l

聚类问题便化为求所有可能的类直径之和的最小值问题
。

可以证明以下的递推公式
:

t ( g , n ) = m in { t ( g 一 1
, i一 l ) + d ( i , n ) }

,

g《 i《 n

( 5 )
t ( 2 , n ) = m in ( d ( 1

,
i 一 1 ) + d ( i

, n ) }
,

2《 i《n

于是
,

当 g 确定后
,

即可由此出发逐步得到合理的分类结果
。

2
。

对分法

对分法的出发点与基本概念和Fi
sh er 法相 同

。

不同之处在于分类的步骤
:
本方法每

次将一类样品按Fi
sher 法的原则 ( 同样

,

可以选择离差平方和或嫡两种类直径 ) 分 成两

类
。

第一次分类将找到序号i 。 ,

使

d ( 1
,

i
。 一 1 ) + d ( i 。 , n ) 二 m in 毛d ( 1 , i 一 1 ) + d ( i , n ) }

,

1《 i《 n

于是将全体样品分为两类 G :
和G : 。

第二步
,

将G
,

和G
Z

各自分为两类
,

再判断是分裂 G :

好还是分裂 G
:

好
,

从中找出更合理的方案
,

于是将全体样品分为三类
。

继续这个步骤直

到达到所要求的类数为止
。

当样本大小较大时
,

本方法可以避免计算各个t ( j
, i )

,

因此本方法的计 算 时 间

可能比F ish e r
法节省

。

3
。

约束单链法

本方法相当于对常用的系统聚类法 〔“〕进行有序约束的情形
。

值得注意的是
,

程序

色中只采用一种类间距离
,
即最短距离

。
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程序色定义任两种样品 x ;
与x : 之间的距离为绝对值距离 ( “

市区距离
” )

m
d : i = 名 】x 、 ; 一 x 、 : !

,

k = 1

其中x 、 ;
为

x : 的第k个分量
。

定义任两类G ; ,

G :间的距离为两类中样品两两距离的最小

值
: d ( G 。 ,

G i ) = m in { d 、 :
}

。

Z 、。 G s

Z 一。 G s

聚类开始前每个样品自成一类
,

然后每次合并距离最近 ( 在下标相邻的前提下 ) 的两类

( 点 )
。

如果有两对点间距离都取当前最小值
,

便将它们同时合并
。

继续上述步聚直到

达到所需的类数
。

回顾上述三种方法
,

我们认为有两个事实值得注意
。

首先
,

在 〔l] 中叙述的有序 聚

类方法还有很多
,

包括新颖而复杂的可变壁垒法
。

但是
,

程序色中只收纳了以上三种方

法
。

似乎可 以认为
,

研制者认为上述三种方法在一般情况下足以解决问题
。

或许他们还

考虑了在微机上的可行性问题
。

其次
,

按照惯例
,

方法三 中可 以使用的类间距离定义不

下六
、

七种之多
,

而最短距离法通常被认为效果较差的一种
。

但是
,

程序色中偏偏只使

用最短距离法
,

而摒弃了其他距离
,

包括公认为效果最佳的离差平方和增量
。

关于这一

点
,

我们的分析如下
:
最短距离适用于聚集成链状分布的类

,

而Fi sh el 法适用于团状分

布的类
。

研制者正是考虑到了这两种极端的情况
。

基于同样的理由
,

离差平方和增量正

是由于效果与Fi
sh e r

法相近而不被采用
。

我们的实践证实
,

对于本文中的实例
,

方法三

的效果优于另二者
。

而对于另外一些数据 〔“〕
,

结论恰好相反
。

程序色的其他性能如下
:

( 一 ) 运行速度较快
。

( 二 ) 具有较充分的人机 会 话 功

能
,

例如加权
,

确定类数等
。

当使用者事先无法指定类数时
,

程序色将自动地认为类数

为n (在多数情况下
,

这一数字已经足够多 )
。

( 三 )输出方式包括屏幕显示
,

打印
,

枝状图
,

数字等等
。

二
、

运行实例

原书中的例子样本大小较小
。

我们使用程序色对一个实例进行了试算
,

即对天津地

区 1 24 孔井 . 的抱粉资料进行了分带以确定地层结构
。

天津 1 2 4孔井深 18 3 米
,

对应于地质上的第四纪全新统
、

上更新统及中更新统的上

部地层
。

地层中含有丰富的抱粉化石
。

在不同的深度上取得了48 个岩芯
,

其中45 个抱粉

统计数目较多
。

符合计算要求
,

用以作为聚类样品
。

对每样品选取20 个特 征
,

包 括 松

(p in u s )
、

桦 ( B e tu la )
、

榆 ( U lm u s )
、

简 ( A r te m is ie )
、

蔡科LChe n o p o d ia e ea e )

禾本科 ( G r a m in e a e )
、

香蒲 ( T yph a )等各类植物抱粉含量
。

因此
,

聚类 时 n = 4 5
,

m = 20
。

由于事先对类数无法做出估计
,

故取 g = n
。

计算结果如表 1所示
。

表 1右 起 第

一列是地质工作者所鉴定的结果.
,

用作对照
。

. 该孔抱粉化石由柯受红同志鉴定

. 凌泽民等
,

天津市枯性土 2工程地质特征及其对地面沉降的影响
, 19 8 5.
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卜对分法 ( 以嫡为度量 )

表 l的左起第2一 n 列显示了 以嫡为度量时的对分法聚类结果
,

第 12 列是最终结果
,

利用连续函数确定 〔7 〕。

当连续函数K > 70 %时
,

全部样品从上至下可分为 五大 类
,

依

次记作A
, B , c , n ,

E
。

可以看出
,

与地质工作者的鉴定对照
,

A 类精确地对应于时间Q
‘ , B , C两 段 对 应

于 Q弓
,

D 大体上对应于 Q
。 2

与Q孟
, E大体上对应于Q圣

,

其间相差一个样品
。

2
.

对分法 ( 以离差平方和为度蛋 )

同样
,

表的第 13 一22 列显示了以离差平方和为度量时的对分结果
,

第23 列为最终结

果
,

仍取连续系数K ) 70 %
,

将全体样 品划分为A
/ ,

B,
,

C,
,

D, 和E, 五大类
。

A
了

精确

地对应于Q
‘ ,

其他几类着重刻划了井的上部各样品间的差异
,

而对下部样品的差异反映

不够明显
。

因此
,

本方法对抱粉组合变化显著的部分 ( 3一 10
,

26 一 33 ) 比较 敏 感
。

从

这一点出发可以为抱粉组合演变的分析提供依据
。

3
.

F ish er 法 ( 以离差平方和为度量 )

限于篇幅
,

表中只举出了分为 11 类的情况
,

见第24 例
。

由表可见
,

本方法对全井样品

的划分比较匀称
,

除Q璧与 Q呈外
,

其他几段间的边界附近都有相应的分界 点
。

在3一 10
,

2 5一32 号样品间又各自细分为三类
,

反映了抱粉组合的变化
。

4
.

有序最短距离法

本方法的聚类结果位于表 1右起第3列
,

各类中带有星号 的数字是聚类时的 最 短 距

禽
,

它们显示了聚类的次序
。

如果用。
.

5 1 3 , 。
.

了3 8 ,
1

.

1 8 0作为界限
,

则全体样品 被 分

为三大类
,

分别记作 I
,

‘

I
,

皿
,

其中类 I 又可细分为四类
。

可以看到
,

本方法所得结

果与地质人员的判断比较一致
。

这一事实表明
,

最短距离法在某些情形下是值得重视的
。

纵观四种方法的聚类结果
,

以嫡为度量的对分法和 以最短距离为类间距离的有序点

群分析法分出的类都比较大
,

反映了抱粉组合变化的较长周期性
,

也与地质工作者对地

层划分的结果比较接近
。

与凌泽民等同志的工作相 比
,

对 !一 3号样品 (反映了对全新统

下界的划分 )
、

42 一45 号样品 ( 反映对上更新统底界的划分
,

由于本次试算中删去了原

有第32
,

36
,

46 号样品
,

所以现在的41 号样品就是原 43 号样品 ) 的划分完全一致
,

其他

结果也颇为接近
。

与此不同
,

另外两种方法 ( 以离差平方和为度量的对分法及Fi
sher 法 ) 则 对抱粉组

合变化显著的部分 ( 3 一 10
,

25 一32 号样品 ) 较为敏感
。

综上所述
,

在有序聚类中同时

使用几种方法并对结果进行比较是有益的
。

综合四种结果
,

我们将本批样品分为五个带
,

记作 I一 V
,

见表 1 右起第二列
。

不

难看出
,

本次结果与最短距离法结果渊源最深
。

与地质学者的工作相比
,

差别 在 于Qt

的厚度有所增加
,

其他都是一致的
。

关于两者的差别
,

一种观点认为聚类结果更正确地
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反映了抱粉组合的特征 , 另一种观点

则认为 Q孟的 顶 界部分抱粉组合的变

化本来就不甚明显
,

因而是有待商榷

的
。

有序最短距离的枝状分类图见图

1 。

全部四种方法在IB M一PC上的 计

算时间不超过30 分钟
。

目前
,

我们正

与地矿部合作研制一个更大的有序聚

类程序包
。

感谢M a ts u o T su k a d a教授 最 早 样

向我们提供了程序包
。

感谢杨文红
、

李枝漫
、

陈祖荫与邢桥同志对我们工

作的支持
。

最短距离
0 0

.

1 0
.

2 0
.

3 0
。

4 0. 5 0
。

9 0
.

7 0
。

8 0
。

9 甘
。

0 1
.

1 !
。

2

lllll

爹爹爹爹爹爹爹爹爹爹爹
广广

{{{{{
日日日日

}}}}}}}

‘‘‘一‘书一一一一
一一一一- - 一一口 }}}}}}}}}}}}}

、、、、、、、、、、、、 、

川川

ppppppppp
一一一一一一州 }}}}}}}

!!!!!!!

二二二二二作作作
一一一一一一一一一一- 习习习

卜卜- 一一一一一一一一

lllllll

---
叫

—
一- 一仲一一一一门门

最短距离
,

图 1 45 个样品有序聚类所得枝状图
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表l 天津I
一 24孔抱粉带的计算结果
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. 康类时的最短距离系数
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