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摘要 : 以某矿区地下水系统为例 ,对该矿区地下水水化学资料进行了多元统计分析方法耦合应用研究 ,主要包括利

用因子分析对存在相关关系的离子变量进行空间降维处理 ,找出能够反映众多离子信息的基础变量 (正交因子) ,以

其作为系统聚类变量 ;运用系统聚类法获取能代表各地下水子系统水化学特征的典型水样 ;使用贝叶斯逐步线性判

别分析建立地下水各子系统水化学判别模型 (判别函数) ,并对随机检验样品进行判别归属和判别模型统计检验。

结果表明 :这是一种稳定性较好且切实有效的、适用于矿区地下水系统水化学分类及水源水化学判别的方法。
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　　地下水系统的水化学分类及判别研究是水文地质

学的重要内容之一。矿区地下水系统水化学分类判别

广泛采用舒卡列夫定名分类法 ,此法忽略各标量组分

之间的相关性 ,属于简单定性分类。近年来 ,一些不确

定性数学方法 ,逐渐应用到矿区地下水系统水化学分

类和水源水化学判别[1～3 ]
,其优点在于考虑了地下水

系统水化学界线的模糊性和灰色性 ,结果具有一定的

合理性 ,但每种分析方法的主观性都较强 ,如模糊数学

分析时权矩阵和隶属函数的选择、灰色系统分析时权

矩阵和白化函数的选择 ,仍需要靠经验去确定 ,从而影

响了结果的客观性和唯一性。正确的水化学分类判别

模型 ,应通过对水化学资料进行多元统计研究 ,寻找该

地区水化学的内在规律或统计规律 ,在此基础上来确

定反映客观地质现象的水化学分类界线 ,进行归类判

别[4 ]。本文以安徽淮南某矿区为例 ,对该矿区地下水

化学资料进行了多种统计分析方法耦合应用研究 ,主

要包括因子分析、聚类分析和判别分析[5 ]
,最终建立地

下水各子系统水化学判别模型 (判别函数) 。

1　某矿区地下水系统简介

某矿区位于淮南煤田南缘中段 ,属推覆体下缓倾

斜单斜构造单元。矿区地质剖面示意如图 1所示。井

田自上而下发育有新生界松散层孔隙含水组 (Q) 、下

元古界片麻岩裂隙含水组 ( Pt1 ) 、寒武系灰岩溶隙含水

组 ( ∈1 + 2 ) 、“夹片”溶 (裂)隙含水组 (O - P) 、煤系砂岩

裂隙含水组 (1 - 13) 、太原组灰岩溶隙含水组 (C3 )及奥

陶系灰岩溶隙含水组 (O1 + 2 )等 7个含水组。新生界松

散层孔隙含水组划分为 3个含水层和 3个隔水层 ,富

水性中等 ,与地表水和大气降水联系较密切 ,其中部分

地段形成三含或二含直接与寒武系接触的“天窗”。下

元古界片麻岩裂隙含水组呈狭长条带状覆盖于井田南

部的“夹片”地层和煤系地层之上 ,富水性弱且不均一。

寒武系灰岩溶隙含水组呈条带状覆盖于煤系地层之

上 ,富水性在平面和垂向上具明显的差异性。“夹片”

溶 (裂)隙含水组呈带状透镜体直接覆盖于各煤层隐伏

露头之上 ,富水性较弱且不均一 ,局部地段富含水。煤

系砂岩裂隙含水组富水性较弱 ,多以静储量为主。太

原组灰岩溶隙含水组富水性中等但不均一 ,为区域主

要含水层。奥陶系灰岩溶隙含水组富水性中等—丰

富 ,为区域强含水层 ,是太原组灰岩的直接补给水源。

图 1　矿区地质剖面示意图

Fig. 1　Diagram showing mine geological section
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2　地下水系统水质分类判别多元统计分析

本文收集了该矿区 102 个水样水化学成分资料

(表 1) ,水样采集于水源井、长观孔及采掘工作面 ,时

间主要为 1992～2005年 ,在此期间矿区总体开采规模

不大 ,地下各含水组未出现较大水位动态变化 ,故本次

研究仅从静态角度对水质资料进行多元统计分析。

表 1　矿区地下含水层部分水样数据表(单位 :mgΠL)

Table 1　Water samples of mine groundwater( mgΠL)

编号 Na + + K+ Ca2 + Mg2 + Cl - SO2 -
4 HCO -

3 CO2 -
3 编号 Na + + K+ Ca2 + Mg2 + Cl - SO2 -

4 HCO -
3 CO2 -

3

新生界松散层孔隙含水组

1 7418 4815 1516 1413 411 37217 310

2 4516 5116 2215 2414 018 33815 0

3 7318 5317 1614 1716 118 39115 0

4 5610 5516 1810 2017 418 35615 0

5 6210 5116 1614 1515 011 36015 0

6 6818 5218 1611 1615 210 38315 0

7 6015 5219 1617 1415 319 34910 1316

9 3314 6213 1217 716 510 23717 0

10 3615 5916 1115 710 315 30014 1218

12 4617 7914 713 1712 2216 27916 2615

13 5010 6715 810 1412 315 33913 0

14 9313 5317 1115 3112 1115 38018 0

16 48915 4313 2217 58312 13217 24212 1219

18 62113 7118 2618 82215 6516 36816 016

19 37015 6113 2417 42313 9617 32416 1912

寒武系灰岩溶隙含水组

20 35818 6713 2610 40716 12212 33511 916

21 43115 2713 2117 41314 12818 28310 0

22 30913 7512 3419 39910 12916 30715 0

24 53814 1912 1910 40016 41917 16512 4213

25 31413 6010 5113 40019 12716 35612 0

26 46913 4313 115 48715 6613 23519 6218

27 40210 5315 2714 45210 12115 34913 0

29 32613 7910 5114 45918 10315 37116 0

30 14215 12413 117 8915 4717 52210 0

32 24015 2110 1514 12817 7319 33016 4210

33 55617 7417 3914 71410 16915 34219 0

下元古界片麻岩裂隙含水组

34 106215 11014 8114 1 53014 32910 21116 3617

35 95810 17912 9712 1 69618 20416 18011 2317

36 68615 8412 4519 90517 13216 43514 0

37 70610 10014 6715 1 05010 34314 18713 0

38 140610 22917 10812 2 45117 22914 20514 0

“夹片”溶 (裂)隙含水组

39 93415 14917 10012 1 36717 41619 25517 2011

40 83015 13115 8017 1 20919 49014 27312 0

41 65119 9114 4719 92511 30419 10718 1113

42 48310 11212 6018 71412 26715 23312 1118

43 94818 9217 5415 1 29012 22614 30919 2518

煤系砂岩裂隙含水组

44 37315 3914 3213 39113 118 46410 0

46 38813 2917 1312 36217 211 47215 0

47 36515 416 311 23414 113 43415 4018

49 72118 1312 413 48116 712 85813 5712

50 87818 4011 917 79213 19410 34516 17710

51 90018 3910 1015 88514 13413 39916 13819

52 76610 1916 815 81118 17219 29616 2818

54 44913 4417 3315 59713 1110 31611 2110

56 54218 714 314 43017 14316 43918 0

57 42216 6616 4419 62314 8913 27418 0

58 24010 2418 1517 18514 2018 34813 2218

59 44218 3918 3415 56510 315 41417 0

60 45310 3414 3016 54719 213 37712 2013

61 57510 412 111 47212 211 60615 0

63 83918 7119 6312 1 14618 17213 25817 0

64 97618 1414 614 1 08418 14413 36818 2216

65 46315 8119 5014 61911 17813 34114 0

67 76713 2011 819 79813 1912 50014 5110

68 101010 2513 1014 1 08314 22015 39015 1810

69 81310 919 515 35710 21915 102914 5818

70 68913 2114 719 75616 1013 43210 1918

72 42714 2816 2318 47615 919 34815 3814

73 63510 3311 2116 61716 11615 52411 1117

74 59610 3811 1317 69214 12517 25210 1717

75 63618 1618 517 61015 816 57213 0

76 69015 2116 910 79418 315 42411 0

77 61315 719 312 59818 119 41318 4617

78 85415 7119 7015 1 27217 17011 25213 0

79 52910 4510 3913 64411 10114 32819 2914

80 77215 1112 2014 64512 4010 64017 10910

82 45910 1014 319 26810 117 70814 0

83 63415 1216 719 63815 016 52712 0

84 59410 418 214 46817 4912 60717 0

85 64115 4717 4218 76913 20718 30313 1618

86 95910 418 213 84110 117 83417 4018

87 76415 218 312 58319 6019 73519 3514

太原组灰岩溶隙含水组

88 76711 414 913 81111 1516 42118 4717

89 9617 6713 1610 6619 4119 33817 0

90 36811 1112 017 26016 12912 26414 3319

92 28010 11310 4613 45911 11718 27115 2410

93 23018 8718 4415 38812 8011 28919 0

94 25418 5414 2212 27612 8614 32815 0

奥陶系灰岩溶隙含水组

95 14913 6015 1912 16418 4916 29814 0

96 29810 7216 2717 34916 10416 35319 0

断层带

97 57613 815 517 10815 412 92617 17010

98 89610 14610 9612 1 29610 54516 20314 1413

99 85618 214 212 17012 717 1 63415 8510

100 96215 210 115 14118 717 1 61019 24418

101 93615 214 115 13813 318 1 44915 29910

102 77017 15213 3819 1 25613 1017 36418 0
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211　地下水化学成分的因子分析

地下水中 8 种常量离子总量可占水中 TDS 的

95 %～99 %
[6 ]。这些离子属地下水中的标型组分 ,其

差异是地下水化学分类的主要依据。一般各离子并非

完全独立地存在于地下水系统中 ,它们之间总有些相

关性 ,离子之间的相关意味着其反映的地质信息重合。

如果不作处理就进行聚类分析 ,相当于给这些离子变

量进行了加权 ,必然夸大某些地质信息因素的作用 ,使

计算结果发生畸变。为克服这种现象 ,必须对离子进

行因子分析 ,找出基本的数据结构 ,用新生成的正交因

子作为新变量进行聚类分析。

利用 SPSS软件对 7 个离子变量进行相关分析表

明 :Na + + K+ 和 Cl - 、Ca2 + 和 Mg2 + 之间存在较强的相

关关系 ,其它离子变量之间也存在一定相关关系 (表

2) ,需要对原始变量数据进行因子分析。

表 2　相关系数矩阵

Table 2　Correlation matrix

Na + + K+ Ca2 + Mg2 + Cl - SO2 -
4 HCO -

3 CO2 -
3

Na + + K+ 11000 0 01067 7 01305 1 01821 1 01453 7 01245 0 01386 9

Ca2 + 01067 7 11000 0 01813 9 01499 6 01507 5 - 01477 6 - 01348 1

Mg2 + 01305 1 01813 9 11000 0 01673 1 01674 8 - 01453 7 - 01273 1

Cl - 01821 1 01499 6 01673 1 11000 0 01601 3 - 01280 5 - 01071 6

SO2 -
4 01453 7 01507 5 01674 8 01601 3 11000 0 - 01370 8 - 01082 6

HCO -
3 01245 0 - 01477 6 - 01453 7 - 01280 5 - 01370 8 11000 0 01646 8

CO2 -
3 01386 9 - 01348 1 - 01273 1 - 01071 6 - 01082 6 01646 8 11000 0

　　利用因子分析中主成分分析法从离子相关系数矩

阵中提取初始因子 ,得到了相关系数矩阵的 7个特征

值 (主成分所解释的方差) (表 3) 。提取初始因子时 ,

一般依据特征值准则[7 ] ,即取特征值大于等于 1 的主

成分作为初始因子。本次选取 2个因子 ,累计解释了

水样信息中总方差的 7814 %。
表 3　方差分析表

Table 3　Total variance explained

主成分

特征值 特征值 (提取后)

方差
方差

( %)

累积方差

( %)
方差

方差

( %)

累积方差

( %)

1 31469 6 491565 4 491565 4 31469 6 491565 4 491565 4

2 21017 0 281814 9 781380 4 21017 0 281814 9 781380 4

3 01613 4 81763 3 871143 7

4 01470 3 61719 0 931862 7

5 01286 5 41093 5 971956 2

6 01142 2 21031 7 991987 9

7 01000 8 01012 1 1001000 0

选取的因子初始载荷矩阵一般需进行方差极大正

交旋转 ,使各离子变量在同一因子上的载荷区别明显。

表 4为采用方差极大正交旋转方法迭代 3次后的因子

载荷矩阵 A ,每个离子变量的信息被保留的程度体现

在各自的公因子方差上。因子 f 1 除与 CO2 -
3 载荷很

小 ,与 HCO
-

3 载荷较小外 ,与其它各离子载荷均较大 ,

而因子 f 2 在 CO
2 -
3 和 HCO

-
3 上载荷相对较大 ,故可把

f 1 命名为 TDS因子 , f 2 命名为碱度因子。

聚类分析需要对因子进行计量。表 5给出了经正

交旋转后的因子计量系数的回归估计值 ,因子计量系

数乘以每个水样离子变量的标准化值就得到该水样的

因子值。
表 4　旋转后因子载荷矩阵

Table 4　Rotated component matrix

旋转因子载荷 ( A) 公因子方差

f 1 f 2 H2
j

Na + + K+ 01775 0 01563 5 01918 2

Ca2 + 01616 1 - 01574 1 01709 2

Mg2 + 01801 7 - 01434 6 01831 6

Cl - 01930 9 01009 1 01866 7

SO2 -
4 01797 8 - 01187 4 01671 6

HCO -
3 - 01238 0 01837 8 01758 6

CO2 -
3 01033 4 01854 1 01730 6

表 5　因子计量系数矩阵

Table 5　Component score coefficient matrix

因子计量系数 f 1 f 2

Na + + K+ 01301 5 01320 3

Ca2 + 01155 4 - 01210 4

Mg2 + 01227 9 - 01131 6

Cl - 01307 1 01080 9

SO2 -
4 01247 1 - 01019 4

HCO -
3 - 01009 2 01361 5

CO2 -
3 01081 5 01391 3

212　水质样品的系统聚类分析

为获取矿区地下水各子系统典型水样 ,利用系统
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聚类法中的最短距离法、最长距离法、类平均法、重心

法和离差平方和法等 5种方法对水样进行聚类 ,距离

测度使用平方欧氏距离 ,聚类变量即为正交因子 ( TDS

因子和碱度因子) 。

根据 SPSS软件完成的 102 个水样的 5 种系统聚
类谱系图 ,除最短距离系统聚类的谱系图成链状连接 ,

类别模糊 ,分类效果差外 ,其它 4种系统聚类均较好地
对水样进行了合理划分。根据聚类谱系图并结合矿区
水文地质条件分析 ,矿区 7个含水组中新生界松散层、
寒武系灰岩、下元古界片麻岩及煤系砂岩的水样大多
能独聚成类 ,可视为独立的含水系统。“夹片”溶 (裂)

隙含水组仅有的 5个水样均聚到下元古界片麻岩裂隙
含水组中 ,说明它们有直接水力联系或具相同的补给
源。新生界三含的 4个水样大多聚到寒武系灰岩含水
组中 ,说明三含与寒武系灰岩溶隙含水组有直接水力
联系 ,通道可能就是局部存在的“天窗”。太原组及奥
陶系灰岩含水组中所采集的 9个水样 ,各含水组中均
有分布 ,其特征不甚明显 ,该含水组中的典型水样尚无
法提取。综合分析 ,该矿区的 7个含水组可分为 5个
地下水子系统 ,即新生界孔隙含水系统 (简称“新生
界”) 、推覆体寒武系灰岩溶隙含水系统 (简称“寒灰”) 、
推覆体下元古界片麻岩—“夹片”裂 (溶)隙含水系统
(简称“片麻岩”) 、煤系砂岩裂隙含水系统 (简称“煤
系”)及下伏太原组及奥陶系灰岩溶隙含水系统 (简称
“太灰”、“奥灰”) 。
在 4种系统聚类法中 ,最长距离法与重心法、类平
均法与离差平方和法的结果较接近。从系统聚类法的
性质来看 ,离差平方和法与类平均法提取样本的信息
较多 ,聚类空间的浓缩性或扩张性也较适中 ,聚类结果
也与实际情况比较相符[5 ]。因此 ,以离差平方和法和
类平均法系统聚类谱系图为基础 ,参考最长距离法和
重心法的聚类结果 ,从 4类聚类谱系图上提取各子系
统典型水样 :新生界 15个、寒灰 11个、片麻岩 9个、煤

系 16个。
213　地下水系统水质的贝叶斯线性判别分析
判别分析要求得到矿区 4个地下水子系统的水化
学判别函数 ,分类信息即系统聚类得到的地下水各子
系统的典型水样。贝叶斯线性判别一般要求母体变量
观测值必须服从多元正态分布 ,而且要求各母体的协
方差阵无显著差别。在应用中 ,当各母体的样本规模
比较接近时 ,如最大一组的样本容量不超过最小一组
样本容量的 115倍时 ,违反协方差阵相等的假设条件 ,

影响也不太大[7 ]。
利用 SPSS软件对 4个地下水子系统的 51组典型
水样变量数据进行单变量正态性检验 ,各变量基本满
足正态假设 ,但统计检验拒绝了母体协方差阵相等的
假设 ,需从样本规模上进行调整。从新生界和煤系水
样组中分别随机抽取 2个和 3个水样不参与建立判别
函数 ,仅作为检验样本。前已表明水质离子变量之间
的相关系数较高。基于克服多重共线性和选择合适的
预测变量进入判别函数 ,使用逐步判别分析 (表 6) 。

表 6　逐步判别引入的变量

Table 6　Variables entered with stepwise method

步

数

入选

变量
λwilks f 1 f 2 f 3

F

统计值 f 1 f 2 P

1 Na + + K+ 01193 5 1 3 42 58136 3 42100 01000 0

2 Ca2 + 01057 1 2 3 42 43151 6 82100 01000 0

3 SO2 -
4 01022 2 3 3 42 40194 9 97150 01000 0

4 Mg2 + 01015 9 4 3 42 32162 12 103147 01000 0

从表 6可以看出 ,逐步判别分析最终选择了 Na +

+ K
+ 、Ca

2 + 、SO
2 -
4 、Mg

2 +
4种离子作为影响显著的预测

变量进入了判别函数。若假设各母体的先验概率相
等 ,由于各母体的协方差阵不相等 ,分类协方差阵可以
利用合并的类内协方差阵[7 ]。经过 SPSS逐步判别分
析 ,得到矿区 4个地下水子系统的贝叶斯线性判别函
数如下 :

y1 ( x) = - 01006 4[Na+ + K+ ] + 0. 212 0[ Ca+ ] - 0. 191 7[Mg2+ ] + 0. 022 8[ SO2-
4 ] - 5. 879 0

y2 ( x) = - 01010 5[Na+ + K+ ] + 0. 081 3[ Ca+ ] - 0. 107 6[Mg2+ ] + 0. 048 5[ SO2-
4 ] - 11. 537 4

y3 ( x) = - 01026 1[Na+ + K+ ] + 0. 150 2[ Ca+ ] - 0. 258 9[Mg2+ ] + 0. 098 8[ SO2-
4 ] - 48. 442 3

y4 ( x) = - 01026 4[Na+ + K+ ] - 0. 083 4[ Ca+ ] + 0. 124 9[Mg2+ ] - 0. 005 2[ SO2-
4 ] - 7. 925 5

(1)

　　式 (1)中 , y1、y2、y3、y4 分别代表新生界、寒灰、片

麻岩及煤系含水系统的判别函数。利用这 4个判别函
数进行判别归类的原则是 ,把待判水样的 Na + + K+ 、
Ca

2 + 、SO
2 -
4 、Mg

2 +的实际浓度值直接代入方程中 ,计算

出函数值并比较 ,把水样划归为函数值最大的方程所
代表的地下水子系统。

P ( AgΠx) = e
y′
g

( x)

∑
4

i = 1
e

y′
i

( x) (2)

式中 : y′g ( x) = yg ( x) - max
1≤g≤4

yg ( x)

根据函数值按式 (2)计算水样属于各地下水子系
统的后验概率。经验表明 [8 ]

,后验概率较高 (大于
85 %) ,可以将该水样划入该类 ,后验概率较低 (小于
80 %) ,说明有第二水源混入。
函数判别效果的统计检验 ,可通过引入判别函数
的变量均值在各类间的差异来检验 ,结果表明变量类
间均值差异不显著的概率均小于 0105 ,表明选入的 4

个变量判别能力显著。对类间的总体判别效果 ,用马
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氏距离作 F检验 ,结果均拒绝了类间马氏距离为零的
零假设 ,说明判别函数是有效的。表 7是随机抽取的
5个检验水样的判别结果 ,各水样均未发生误判。

表 7　检验样品的判别结果

Table 7　Classification results of test water samples

水样

编号

实际

归属

判别

归属
P( A1) P( A2) P( A3) P( A4)

5 y1 y1 01998 4 01001 6 01000 0 01000 0

10 y1 y1 01999 9 01000 1 01000 0 01000 0

46 y4 y4 01002 4 01006 8 01000 0 01990 1

60 y4 y4 01000 0 01003 9 01000 0 01996 1

76 y4 y4 01000 0 01000 0 01000 0 11000 0

3　结论及建议

对某矿区地下水水质资料多元耦合统计分析表
明 ,该矿区地下 7个含水组可分为 5个地下水子系统 ,

并获得了该矿区 4个地下水系统水质线性判别函数。
地下水系统水化学分类判别模型的可靠程度 ,依
赖于水样的数量、变量的选择及采样空间分布的合理
性。由于本次收集的水样数据采样时间跨度较大、水
样点空间分布较不均匀等因素影响 ,获取各子系统的
典型水样数量十分有限 ,特征变量也只选取了常量离
子 ,判别模型还有待完善。建议今后采集更多的地下

水样品 ,从中选择时间跨度较小且空间分布较均匀的
水样作为统计样本 ,统计模型需不断调整和完善。模
型仍属静态模型 ,今后应尝试将时间因子引进模型 ,建
立水化学动态与水位动态预测模型 ,以实现各子系统
内部及系统之间的水化学动态监测。
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Hydrochemical classification and identification of groundwater
in mining region using multivariate statistical analysis

J IANG Xiao2yi
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(11 Zhejiang Institute of Hydraulics & Estuary , Hangzhou　310020 , China ;21Department of Natural

Resources and Environmental Engineering ,Anhui University of Science and Technology , Huainan　232001 , China)

Abstract : Taking the groundwater system in mining region as example , the applied research to classify and identify

the groundwater occurred in different subsystems and stopes was actualized on the basis of hydrochemical data

analysis with the techniques of multivariate statistics. Taking the concentration of the major ions dissolved in

groundwater as variables , the factor analysis was performed to reduce the dimensions of variables and identify the

underlying variables or the orthogonal factors which reflect the hydrochemical characteristics of groundwater and can

be then used in cluster analysis. As the results of hierarchical cluster analyses , a set of statistically derived typical

samples were obtained , which hydrochemically represent the groundwater in individual subsystems. Multigroup

Bayes discriminant analysis stepwise method was conducted with the subsystems as groups and the major initial ions

as variables , and then a set of linear discriminant functions was obtained. The functions were applied to predict the

sources of some random water samples on the basis of the variables with unknown group membership and proved to

have the ability of differentiation with statistical tests. The results show that it is an effective and practical way in

classifying and identifying of groundwater or gushing water sources with high stability.

Key words : groundwater system ;hydrochemical identification ;factor analysis ;cluster analysis ;discriminant analysis
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