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本文主要介绍采用线性 回归方法处理油气化探中的热汞分析数据
.

线性回归方法考虑 了测 区所有样点的

实验数据
,

因此它求出的具体函数关系表达式
,

可以全面地反映整体的实验规律
,

进而可靠地划分录的地球化

学异常
.

与比耳定律方法相比
,

其误差要小得多
。
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1 线性 回归法的提出

按照地矿部石油地质海洋地质局 1 99 2
一

03
一

02 发布的标准
“

土壤热释汞分析方法
” ,

采用

冷原子吸收测汞仪
,

测定样品汞蒸气在入射光波长 25 3
.

7n m 时的吸光度
,

从而计算汞的含

量
。

根据比耳定律
:

A = K
o
x (l )

式 (l) 中
:

A 为吸光度

x 为汞含量

K
。

为比例常数

其中 K
。

值应该只与入射光波长
、

待测物的性质
、

温度和比色管长度等因素有关
,

与浓度

x 无关
。

本文所讨论的方法中
,

入射光波长
、

比色管长度
、

待测物的性质是固定的
,

只是温度

稍有差异
。

那么通过测定一系列已知浓度的标样的吸光度值
、

按式 (l) 计算所得的 K
。

一般为

常数
。

可是在我们的测定中 K
。

不为常数
,

且变化很大
。

表 1 列出了一组测定标准曲线的实验

数据
。

将表 1 中的数据进行的换算
,

根据饱和汞蒸气浓度 . 在 20 ℃时为 13
.

2 8 n g / m L
,

在 19 ℃

时为 12
.

Zo m L
,

我们求其平均值 (13
.

2 8 + 1 2
.

2 0 )/ 2 = 1 2
.

7 4 n g / m L
,

为温度是 1 9
.

5 ℃时的饱

和汞蒸气浓度
,

换算后得表 2 中的数据
.

表 2 中绝对汞含量
、

折合汞含量
、

K
。

的计算方法如下
:

绝对汞含量 (n g )~ 12
.

7 4 n g / m L x 标准汞蒸气体积 (m L )

O 伍思杭
.
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折合汞含量 (1J
’
)~
绝对汞含量 (n g ) _ 绝对汞含量 (n g )

样品重量 (g ) 0
.

0 5 0 0 9

样品的重量总是固定为 0. 05 。。g
。

K
。

(l / l。
一 ’

)一 A / x 一平均吸光度值 /折合汞含量 (1。
一 ’

)

表 1 标准曲线中汞蒸气体积与各次吸光度值对应表

体体积 (m L ))) 0
.

0 1 000 0
.

0 2 000 0
.

0 3 000 0
。

0 4 000 0
.

0 5 000 0
.

0 6 000

第第一次(A ))) 0
。

0 0 3 999 0
.

0 10 777 0
.

0 17 444 0
。

0 2 4 333 0
.

0 3 1 777 0
.

0 3 8 999

第第二次 (A ))) 0
.

0 0 3 777 0
.

0 10 888 0
.

0 1 7 666 0
。

0 2 3 999 0
.

0 3 2 333 0
.

0 3 9 666

第第三次 (A ))) 0
。

0 0 3 444 0
.

0 11 000 0
.

0 18 000 0
.

0 2 4 555 0
.

0 3 2 000 0
.

0 3 9 555

第第四 次 (A ))) 0
.

0 0 3 444 0
.

0 1 1222 0
.

0 1 7 555 0
.

0 2 4 888 0
.

0 3 1 666 0
.

0 3 0444

第第五次 (A ))) 0
.

0 0 3 888 0
.

0 10 555 0
.

0 18 111 0
.

0 2 5000 0
.

0 3 2555 0
.

04 0 333

第第六次 (A ))) 0
.

0 0 3 888 0
.

0 1 1000 0
.

0 17 7 222 0
.

0 2 4 555 0
.

0 3 2 0 222 0
.

0 4 0 111

平平均值 (A ))) 0
.

0 0 3 6 6 777 0
.

0 10 8 6 777777777 0
.

0 3 9 63 333

(室温 1 9
.

5 ,C )

表 2 标准曲线中不同汞蒸气体积与绝对汞含t
、

折合汞含最和 K
。

值对应表

汞汞蒸气体积 (m L ))) 0
.

0 1000 0
.

0 2 000 0
.

0 3 000 0
.

0 4000 0
.

0 5 000 0
.

0 6 000

平平均吸光度值值 0
.

0 0 3 6 6 777 0
.

0 0 10 8 6 777 0
.

0 1 7 7 222 0
.

0 2 4 555 0
.

0 3 2 0 222 0
.

0 3 9 6 333

绝绝对汞含量 (n g ))) 0
.

12 7 444 0
.

25 4 888 0
.

3 8 2 222 0
。

5 0 9 666 0
.

6 3 777 0
.

76 4 444

折折合汞含量 (10
一 ’

))) 2
.

5 555 5
.

1000 7
.

6 444 1 0
.

1999 12
.

7 444 1 5
.

2 999

KKK
o

(l / 1 0 一 9
))) 1

.

4 3 9 X 1 0 一 333 2
.

1 32 又 10 一 333
2

.

3 1 8 X 1 0 一 333 2
.

4 0 4 X 10 一 ,, 2
.

5 13 X 1 0 一 333 2
.

5 92 又 10
一 333

由表 2 可知
,

随着浓度的增加
,

K
。

一致性的增大
,

K
。

并不是常数
,

因此不能直接
、

简单的

套用 比耳定律进行计算
,

必须找出 A 与 x 的另外一种关系
。

我们对折合汞含量与平均吸光

度值进行线性拟合
,

得到 A 与 x 如下的函数关系式
:

x = 1
.

2 8 9十 3 5 6
.

SA

其相关系数
r
一 0

.

9 9 9 8
,

可见这组实验数据的线性关系是相当好的
。

那么其他各组标准曲线实验数据的线性关系是不都很好呢 ?
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2 用线性回归方法的线性拟合

由表 3 可知
,

每一组数据所得直线方程的相关系数均在 0
.

99 5 以上
,

因此可知其线性关

系均非常数
。

由此
,

可用线性回归的方法处理热释汞实验数据
。

表 3 每组标准曲线的实验数据与其线性拟合关系

体体 积 (m L ))) 室温温 拟 合线性方程程 相关系数数

(((((((((((((((((((((((((((((((((((((((((((((((((((((((((((((((((亡 )))))))000
.

0 2 000 0
.

03 000 0
.

0 4 000 0
。

0 5 000 0
.

0 6 000000000

000
.

0 1 19 7 555

}
。

·

“, 。,, 0
.

0 2 8 9 444 0
.

0 3 7 3 888 0
.

0 4 58 666 2 lll x ~ 1
.

5 9 7十 4 3 0
.

I AAA 0
.

9 9 9 999

000
.

0 10 1888

}
0

·

。‘, 6 555 0
.

0 2 5 7 555 0
.

0 3 0 5 22222 1 999 x = 1
.

1 5 8 + 3 5 3
.

I AAA 0
.

9 9 6 777

000
.

0 0 8 97 555 0
.

0 16 6 222 0
。

0 2 2 444 0
.

0 2 84 222 0
.

0 3 30 444 18
.

555 x = 0
.

8 7 0 7十 38 6
.

O AAA ()
.

9 9 6 444

000
.

0 0 90 9 666 0
.

0 15 2 888 0
.

0 2 2 0 888 0
.

0 2 83 555 0
.

0 3 4 999 l 888 刃= 1
.

3 50 十 3 4 3
.

Z AAA 0
.

9 9 9 999

000
。

0 9 4 5 777 0
。

0 1 6 444 0
.

0 2 2 9 888 0
.

0 2 93 888 0
.

03 666 l 888 x = 1
.

2 06 + 3 3 5
.

g AAA 0
.

9 9 9 999

000
.

0 1 1 6 888 0
.

0 1 8 999 0
.

0 2 5 7 444 0
.

0 3 3 1222 0
.

0 4 15 888 2 000 了= 1
.

23 6 + 3 5 8
.

3 AAA 0
.

9 9 9 222

000
.

0 0 9 2 888 0
.

0 1 7 3 888 0
.

0 2 4 7666 0
.

0 3 16 444 0
.

0 39 1 777 l 999 x 一 1
.

71 0 + 3 2 9
.

3 AAA 0
.

99 9 666

000
.

0 1 2 0 777 0
.

0 2 1 1 777 0
.

0 2 95 555 0
.

0 3 92 111 0
.

0 4 6 8 888 2 111 丁一 1
.

7 3 7 + 3 2 6
,

7 AAA 0
.

99 9 555

000
.

0 12 9444 0
.

0 2 3 1888 0
.

0 3 22 888 0
.

0 4 20 333 0
.

0 50 5 888 2 222 了 = 1
.

8 2 7 + 3 3 3
.

3 AAA 0
.

9 9 9 666

000
.

0 1 1 6 111 0
.

0 2 2 0 666 0
.

03 0 6 222 0
.

0 3 71 444 0
.

0 4 5 3 888 2 111 x = 1
.

3 4 4十 3 44
.

7 AAA 0
.

9 9 6 777

000
.

0 1 0 9 555 0
.

0 1 9 6 666 0
.

0 2 8 0 777 0
.

0 3 4 888 0
.

0 42 4 444 2000 x = 1
.

4 0 3十 3 39
.

Z AAA 0
.

9 9 8 888

000
.

0 1 0 8 777 0
.

0 1 7 7 222 0
.

0 2 4 555 0
.

03 2 0 222 0
.

0 39 6 333 1 9
.

555 x = 1
.

2 8 9 + 3 56
.

S AAA 0
.

9 9 9 888

。。
‘

。‘2 6

{{{
0

.

0 2 1 8 222 0
.

0 3 1 666 0
.

0 3 9 3 222 0
.

0 4 7 0 888 2 111 x = 1
.

2 7 1十 3 3 3
.

7 AAA 0
.

9 9 9 111

““
.

。‘3 9

】】
0

.

0 23 0 222 0
.

0 3 2 2 444 0
.

0 4 0 7 888 0
.

0 4 8 9 666 2 222 x 一 1
.

1 9 5 + 3 57
.

S AAA 0
.

9 9 9 888

。。
’

。‘5’8

}}}
0

.

0 24 5 444 0
.

0 3 3 7 666 0
.

0 4 2 555 0
.

0 5 2222 2 222 z 二 1
.

19 4 + 3 38
.

4 AAA 0
.

9 9 9 999

。。
.

。1 4 ,

{{{
0

.

0 23 888 0
.

0 3 2 7 888 0
.

0 4 1 9 444 0
.

0 5 15 666 2 222 工一 1
.

3 5 6 + 3 4 0
.

6 AAA 0
.

9 9 9 999

3 线性 回归方法和比耳定律处理实验数据结果 比较

取汞蒸气体积为 。
.

o20 m L 时的数据计算列于表 4( 取中间浓度 0
.

o 40 m L 的 K
“

作为比

耳常数进行计算 )
。



9 8 石 油 实 验 地 质 第 17 卷

表 4 两种方法处理实验数据所得结果的误差比较

真真值值 平均 吸光度值值 K
. X 10 333 比耳值值 回归分析值值 比耳值相对对

}
回归分析相对对

(((1 0一 ))))) (1 / 1 0一 ))) (10 一 ))) (10 一 , ))) 误差(% )))

{
误差 ‘% ,,

555
.

7 3 222 0
.

0 1 1 9 7 555 2
.

5 2444 4
.

7444 5
.

6 777 一 17
。

2 333 一 1
。

0 999

444
.

8 888 0
.

0 10 1888 2
.

5999 3
.

9333 4
.

7 555 一 1 9
。

4 666 一 2
.

6 111

444
.

6 666 0
.

00 8 9 7 555 2
.

4 0 333 3
.

7333 4
.

3 444 一 1 9
.

8555 一 6
.

9 777

444
.

4 444 0
.

00 9 0 9 666 2
.

4 8 666 3
.

6666 4
。

4 777 一 1 7
.

5999 + 0
.

7 1555

444
。

4 444 0
.

0 09 4 5 777 2
。

5 8 888 3
。

6555 4
。

3 888 一 1 7
.

7 000 一 1
.

2 999

555
。

3 1 222 0
.

0 0 1 16 888 2
。

4 2 333 4
.

8222 5
。

4 222 一 9
.

2 555 + 2
.

0 555

444
.

8 888 0
.

0 0 9 2 888 2
。

5 3 777 3
。

6666 4
、

7 777 一 25
。

0 444 一 2
.

3 444

555
.

7 3 222 0
.

0 1 20 777 2
.

5 7888 4
.

6888 5
.

6 888 一 18
.

3 000 一 0
.

8 888

666
.

2 888 0
.

0 1 29 444 2
.

5 777 5
。

0444 6
.

1 444 一 19
。

8 222 一 2
.

2 333

555
。

7 3 222 0
.

0 1 16 111 2
。

6 7 111 4
。

3555 5
。

3 555 一 2 4
。

1 444 一 6
。

7 111

555
.

3 1 222 0
。

0 10 9 555 2
。

6 4222 4
.

1444 5
.

1 222 一 2 1
.

9 888 一 3
。

6 777

555
.

0 9 666 0
.

0 10 8 777 2
.

3 1888 4
。

6999 5
.

1 666 一 7
.

9 777 十 1
.

3 444

555
.

7 3 222 0
.

0 12 666 2
。

7 5666 4
。

5777 5
.

4 888 一 20
.

2 444 一 4
.

4 777

666
.

2888 0
。

0 1 3 999 2
。

5 6 777 5
。

4 111 6
.

1 666 一 13
.

7 888 一 1
.

8 444

666
.

2888 0
.

0 1 5 1 888 2
.

6 8888 5
。

6 555 6
.

3 333 一 10
.

0 777 + 0
。

8 111

666
.

2888 0
.

0 1 4 111 2
.

6 1000 5
.

4 000 6
.

1 666 一 13
.

9 888 一 1
.

9 444

4 结果讨论

从表 4 可知
,

用线性回归方法处理热释汞分析数据所得结果的误差
,

要比简单地套用比

耳定律所得结果的误差要小得多
。

由伍思杭同志起草的局标准《土壤热释汞分析方法》中的

计算方法实质上是比耳定律
,

仅由计算这一项所引入的误差是很大的
。

因此
,

本文建议用线

性回归方法处理实验数据
,

其方法既简单
、

又准确
。

(收稿 日期
:
1 9 9 3 年 9 月 2 7 日 )
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