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储层评价巾的大样本聚类方法

杨德永 李 超

长庆石油勘探开发研究院
,

甘肃庆 阳 )

本文介绍了普通聚类分析 和大样本聚类分析方法
,

业对谱系图绘制问题
、

克服重心 反转问题
、

变盆选

择及结果分析问题进行了探讨
.

在陕甘宁盆地中生界储层评价中
,

为了深入研究不同沉积类型不 同含油层系的孔隙

结构特征
,

对全区储层进行分类评价
,

以寻找较好的储层发育区
,

在全盆地范围内选取

了 81 9 个样品
,

每个样品若干项参数 (包括渗透率
、

孔隙度
、

排驱压力
、

喉道均值
、

孔

容等 ) 作聚类分析
。

从而使我们有机会对大样本聚类方法进行了一些探索
,

并在实践中

加深了认识
。

一
、

普通聚类分析回顾

聚类分析是研究样品或变量之间分类问题的一种多元统计分析方法
。

一批样品或一

组变量之间存在着程度不同的相似性
。

我们可以根据一批样品的多个观测指标找出一些

能够度量样品或变量之间相似程度的统计量
,

以这些统计量为分类依据
,

把一些相似程

度较大的样品或变量聚合为一类
,

把另一些彼此之间相似程度较大的样 品或变量聚合为

另外一类
。

关系密切的聚合到一个小的分类单位
,

关系疏远 的聚合到一个大的 分 类 单

位
,

直到把所有的样品或变量都聚合完毕
,

从而形成一个由小到大由亲到疏的 分 类 系

统
。

限于篇幅
,

本文只谈样品分类
,

即Q 型聚类分析 问题
,

变量分类即R 型聚类分析问

题方法与此完全类似
。

设有N 个样品
,

每个样品测得M个变量的值
,

原始观测数据矩阵为
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根据需要可对原始数据矩阵X 的数据进行预处理
,

即作标准化或正规化处理
。

为 了把样品按照彼此相似程度进行分类
,

首先要求出表示样品间相似程度 的 统 计

量
。

表示样品之间相似程度的统计量可分为两大类
:

一是把每个样品看成多维空间中的一个点
,

用点与点之间的距离 (如欧氏距离 ) 表
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示样品间的亲疏关系
,

距离系数越小表示关系越密切
。

欧氏距离系数的计算公式为

M

M 区
(x ; k 一 x j k )

’

k = 1

( 2 )

!衬产
一一d

i ,

j== 1
,

2
,

⋯⋯ N

二是用样品间的相似系数 ( 如向量之间的夹角余弦 ) 表示
,

相似系数越大关系越密

切
。

相似系数 (夹角余弦 ) 计算公式为

M

艺
x , 、 ·
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在聚合归类过程中
,

都是把最相似的 (如距离系数最小的 ) 样品或样品组聚合为一

类
,

并且一般遵从下述原则
:

1
.

若选出的一对样品在 已经分好的类中都未出现过
,

则形成一个独立的新类
。

2
.

若选出的一对样品中
,

有一个在已经分出的类中出现过
,

则把另一个样品也加入

到该类中
。

3
.

若选出的一对样品
,

都分别出现在已经分好的两类中
,

则把这两类归并为一类
。

普通聚类分析的具体作法如下
:

首先用公式(2) 计算出距离系数矩阵D (或用公式(3) 计算出相似系数矩阵 R
,

方 法

类似 )
,

然后进行逐步聚类连结
。

连结方法有多种
,

通常采用重心法计 算 连 结
。

其步

骤是
:

1
.

开始时将每个样品看成一类
,

全部样品共 有N类
,

每类中样品 个数为1
。

设 置 数

组 ID
,

指示每类中的样品个数
。

此时置ID ( i ) 二 1 ,

类号 i = 1 , 2 ,
⋯ ⋯N

。

2
.

在矩阵D 的上三角阵中
,

找出最小值d
p q ,

在上三角阵中必有p < q
。

3
.

把p
、

q二类 ( 第一次是 p
、

q二样品 ) 合并
,

这时要作三件事
:

1 )新类号记为 p
,

把类号q划掉
,

记下距离系数d p 。 ,

且类数减1
。

2 ) 把挑出的成对样品或样品组的相应变量加权平均
,

形成新类峋代表性徉品

X
, , = n p x p + n q x q

n p + n q
( 4 )

用以更新原始数据 x 矩阵 (1) 的第P行数据
,

其中n 。 、
n 。

分别为相连浩灼样品组中的样 品

个数
, n , 二 In ( p )

, n 。 = 1 0 ( q )
, x p 、 x q

为相应变 量沟数居
。

新类 p的祥品 数 更 新

为ID ( p ) = n p + n q o

3 ) 重 新计算新类 p与其它类间的距离系数
,

用以取代龟阵D 中的第P行和 第 p 列元

素
,

并划去第 q行和第 q列元素
,

设置标志ID ( q ) = o
。

矩阵D 的第p行元素为

(x
p k 一 X , k )

:

( 5 )名卜
/!
.

闷

一一d p 3

j== p + 1 ,
p + 2 ,

⋯ ⋯ N , ID (j)今O
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第p列元素为

{
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M
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⋯⋯ P 一 1 ; ID ( i)今 0

( 6 )

4
.

重复2
、

3步
,

并进行N 一 1次
,

最后就把全部样品聚为一类
。

然后对逐次计算连结的结果进行排队
,

并打印出聚类谱系图
。

二
、

大样本聚类方法

当样品数较大时
,

一般的计算机特别是微型机
、

小型机均因内存太小而无法进行普

通聚类分析计算
。

以 8DI 个样品为例
,

作普通 Q型聚类分析时需计算距离系数矩阵D
。

矩

阵D 是实对称矩阵
,

其上三角阵为

o d 一: d 1 5 d x -
⋯⋯ d l 。

0 d Z s d Z -
⋯⋯ d Z 。

D 上 = (d i 、) =

0 d 3 ‘
⋯ ⋯ d a 。

( 7 )

o d
: _ 1 。

0

为了存放这个上三角阵
,

需要在内存中建立一个大小为
十N(

N 一 , ) =

十
8
01.

8 。。

= 3 2 0 4 0 0的实型数组
。

一个实型数 占用4个字节
,

仅此一个数组就需要1 2 8 1 6。。个字节
,

大大超过一般微机的全部内存大小
。

因此
,

普遍聚类法是行不通的
,

必须采用特殊的方

法才有可能进行大样本聚类分析
。

与普通聚类分析方法类似
,

开始时同样把每个样品看成一类
,

全部样品共N 类
,

并

设置数组ID ( i ) 二 1 , i = 1 , 2 ,
⋯⋯N

。

用距离系数公式 (2) 计算样品间的距离系数矩阵D 的行极小向量A 及与行极 小 值 对

应的列号向量L

一

⋯
l :

1 :

( 8 )
l|
!
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|⋯
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其中
a ; = d , k = m i n { d ; i }

1 ; = k

i = 1
, 2 ,

⋯⋯ n 一 1 ; i< j( n

在内存中保留向量A
、

L ,

不保留D 矩阵
,

仅用2 ( n 一 1 ) 个单元
。

然后按照聚合准则
,

进行逐次计算连结
,

其步骤为
:

1
.

在向量A 中求极小值
a p = m in {

a ;
}及相应的列号 q = L

p 。
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2
.

将p
、

q二类 ( 第一次是 p
、

q二样品 ) 连结为一类
,

并 以组合样 x p 产
( 用公式 (4) 计

算 ) 作为新类 p的代表性样品
,

以代替X 矩阵 (1) 的第 p行数据
,

新群 p的样品数为ID ( p )

= N
, + N

q ,

划去X 矩阵的第 q行元素
,

置标志ID ( q ) 二 0
。

3
.

重新计算向量A 和向量L
。

这里需要重新计算的 是
a ; , a : ,

⋯⋯ a q _ ,

中 的 某 些

值
,

即ID ( i ) 尧 0时对应的
a ; , i = 1 , 2 ,

⋯⋯ q 一 1
。

具体而言

1 ) 用公式(5) 计算D矩阵 中上三角的第p行元素 d , j ,

并求出极小值
a p ‘ 。

2 ) 用公式(6) 计算 D矩阵中上三角的第p列元素d ; p ,

并与对应的
a

此较求出极小值
a , 1 .

普通聚类法工作时
, D 矩阵在内存中

,

可以很容易在其 中找出最小 值d p 。 。

大 样 本

聚类就不行了
。

组合样参加计算后
,

A 向量和L向量中的有关的一些值就会发生 变 化
。

因而还需要计算
。

3 ) 当L j = p或L ; 二 q时
,

重新计算D矩阵上三角的第 i行元素

M

刀 (x ; k 一 X , k )
“

k = 1

( 9 )

!
.

/川
一一d

L ; = P 一q

j= i + 1 , i + 2 ,
· ·

一 N ; ID (j)寺O

并求出极小值
。“

。

仔细注意这一步的工作实际上包含了第
‘)步的工作

,

即当L , = q 时
,

要重新计算第 p行元素并求出极小值
a p /

的情况
。

注意到这点
,

可以简化程序设计
。

4
.

重复1 ~ 3步共N 一 1次
,

即可得到N 个样品从亲到疏的聚类结果
。

为了节省计算时间
,

在计算距离系数d ; 、时
,

可以不用公式 (2)
,

而改用公式

M

d , ; =

艺 (x
; k 一 x , k )

2

( 1 0 )
k = l

计算
,

这样省去了除法和开方运算
,

效果是一样的
。

上述这种大样本聚类方法与普通聚类方法比较
,

不但大大节省内存
,

而且也不会增

加很多计算时间
。

实践证明
,

这是一个比较好的
、

行之有效 的方法
。

三
、

几个问题探论

1
.

谱系图绘制问题

谱系图是聚类分析的结果 图件
,

可以清晰直观地反映出分类系统
,

同时还可以定量

地表达样品间的相似程度
。

在普通聚类分析 中
,

要对逐次聚类连结的结果进行排队
,

即按照作图的顺序重新排

列
,

才能顺利地画出谱系 图来
。

对于大样本聚类分析
,

仅仅这样作是不够 的
。

由于样品

数过多
,

聚类连结的次数过多
,

最后形成的谱系图过于庞大
,

一般的打印纸或绘图纸宽

度又有限
,

因而绘出的谱系图中不少连结线挤在一起
,

分辨率很低
,

影响使用
。

我们知道
,

谱系图一般是由叶聚为枝再聚为根
,

反映出样品间由亲到疏的关系
。

在

逐步聚类过程中
,

倒数第 k次连结时
,

就将全部样品分为k类
,

根是由全部样品 最后 一
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。

但在实际上
,

只要是分类问题
,

人们总希望将一批样品分 为 若 干

类
,

全部样本聚为一类意义并不大
。

因此在画谱系图时
,

我们可以不要这个根
,

而是根

据需要灵活地掌握所分类数
。

比方我们设想把一批样品分为10 类
,

就可以把倒数第10 次

连结时的距离系数作为最大值来画图
。

对在其后连结的样品或样品组
,

在作图时距离系

数也取此最大值
。

这样
,

画出的谱系图就清晰得多了
,

分辨率明显提高
。

2
.

关于克服重心反转问题

在逐步聚类过程中
,

当相似性统计量为距离系数时
,

从理论上讲
,

各次计算出的距

离系数的值应该单调增加
,

即第k 次连结时算出的距离系数应比前k 一 1次连结时的距 离

系数要大
,

这才符合最亲聚类准则
。

但是实际上距离系数并非总是单调增加
,

而是有可

能出现摆动
,

即第 k次连结时的距离系数反而小于第 k 一 1次连结时的距离系数
。

这种 情

况称为重心反转现象
。

解决的办法是
,

一旦出现这种情况
,

可以取第k 次连结时的距 离

系数等于第k 一 1次的距离系数
。

不这样处理
,

在画谱系图时就会遇到麻烦
,

会 出 现 类

间交叉现象
。

但是
,

这种人为修改的因素多了
,

分类结果的可信度就降低了
。

产生这种

现象的原因是什么 ? 有些人认为是计算误差累积所致
。

据我们分析
,

主要原因恐怕是方

法本身不够完善
。

要想从根本上解决这个问题
,

需要另找出路
,

例如可以采用误差平方

和法
。

这种方法的主要思想是在聚类的每一阶段
,

找 出这样两类
,

当二者合并时使对全

部各类的组内误差平方和的增大达到极小
。

误差平方和函数是非降的
,

因而不会发生反

转现象 ( 详见文献 1 )
。

3
.

变量选择及结果分析

参加聚类分析 的变量并不是越多越好
。

要注意选择那些与所研究的问题有比较密切

联系的具有较强分辨力 的变量
。

我们在储层评价工作中
,

开始时尽量多取得一些分析参

数
,

包括储层物性参数
、

压汞参数
、

铸体薄片参数等多达21 项
。

通过回归分析
,

从中找

出影响孔隙结构的若干主要因素
,

然后再作聚类分析
,

以便对全区储层进行分类评价
。

通过聚类分析
,

可以发现存在于原始数据中的规律性
,

可以突破传统地质学所建立的定

性分类系统
,

可以对已知现象提出新的解释
。

当然
,

聚类分析的结果不一定完全反映客观规律
。

聚类分析这种数学分类方法和在

综合研究基础上提出的地质学分类方法二者有机结合相互补充
,

可能更有助于揭示客观

存在的规律性
,

而勘探实践则是对这种规律性⋯的最好检验
。

大样本聚类分析程序用F o R T R A N 77 语言写成
,

在IBM
一 PC 一

X T 及兼容机上 实 现
。

程序提供的相似性统计量有欧 氏距离
、

斜交距离
、

相似系数等
。

逐步聚类连结方法有重

心法和误差平方和法可供选择
。

绘制谱系图时可以根据需要灵活掌握所分类数
。

该程序

功能较全
,

使用方便
,

在陕甘宁盆地储层评价中发挥了应有作用
。
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