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摘 要： 地球化学勘查中，为了获得准确、客观的背景值并由其推断异常下限，需要对不服从正态分布的化探数据进

行剔除离群值的迭代处理。 为了深入剖析这个较复杂的过程，引用实测数据，利用“特异值检查”迭代自动化功能

模块，重点研究了设置不同参数时对结果的影响和取对数迭代结果的可靠性。 结果显示：根据化探数据迭代的目

的和正态分布的 ３σ 法则，认为 ｘｉ±ｋＳｉ 中 ｋ 取 ３ 最为合适和合理；利用对数迭代剔除过程获得的异常下限远高于原

始数据迭代剔除的结果，这是由于对数的标准离差真值并不是其对应真值的标准离差；此时，可采用真值的几何平

均值和真值的标准离差计算异常下限。
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　 　 元素的背景值和异常下限值是化探数据的重要

参量［１］。 背景值和异常下限值确定的准确与否直

接影响异常的解释与评价［２ ３］，从而影响最终的调

查结果。 因此，元素背景值的确定和异常下限值的

获得， 是化探数据处理中最基本、 最重要的问

题［４ ６］。 多年来，通过化探工作者不断的努力，涌现

出了众多求解背景值和异常下限的方法。 但是目前

应用最广的仍然是算数平均值加标准离差这一传统

方法［７ ８］。 此方法的应用原理是［９］：只有在元素值

集合的概率分布服从正态或近似正态分布的前提

下，该集合的算数平均值才可以作为元素背景的取

值，此背景值可用来计算异常下限。 为了满足这一

条件，化探数据处理过程中引入了迭代处理。

１　 化探数据的迭代过程

迭代是数学上的一种求解方程的方法，也叫逐

次逼近法，是一种通过求近似根的序列收敛，最终得

到较为精确解的过程［１０］。 迭代过程是不断重复的，
每一次对过程的重复即称为“迭代”，每次迭代是为

了逼近所设目标，且每一次迭代的初值不同［１１ １２］。
迭代过程的复杂性，使得人们更加依赖于运算速度

快、适合做重复性操作的计算机去实现。 迭代过程

需要确定变量和迭代结束的条件。
化探数据处理过程中，为了使不服从正态分布

的元素数据集合呈现正态或接近于正态分布，采用

了迭代剔除（替换）。 在此过程中，迭代变量为元素

（值），迭代规则为：剔除＞ｘｉ ＋ｋＳｉ 和＜ｘｉ －ｋＳｉ（ ｋ 可取

２、２．５、３）的离群值，迭代结束条件是：没有离群值的

存在，使得元素的概率分布接近于正态形式。 计算

机实现过程如下［１３ １５］：
１） 计算初始数据集中某元素的算数平均值

（ｘ１）和标准离差（Ｓ１）；
２） 将＞ｘ１＋ｋＳ１ 和＜ｘ１ －ｋＳ１ 值进行剔除，获得一

个新数据集，再计算此数据集的均值（ｘ２）和标准离

差（Ｓ２）；
３） 检查有无＞ｘ２ ＋ｋＳ２ 和＜ｘ２ －ｋＳ２ 的值存在，若

有，则进行重复剔除（迭代）。 以此类推，重复过程

２），直至无离群值的存在。
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４） 求出最终数据集的均值（ｘｎ ） 和标准离差

（Ｓｎ），将均值（ｘｎ）作为背景值，ｘｎ ＋ ｊＳｎ（ ｊ 可取 １．５、２
或 ３）作为异常下限［１６］。

剔除方式可以换作替代，即将离群值用 ｘｉ ＋ｋＳｉ

来迭代替换后进行统计。
由上可见，化探数据的迭代过程是一个有限次

的线性迭代。

２　 迭代过程的自动化和可视化实现

在进行中国地质调查局地质矿产调查专项“中
大比例尺化探数据一体化处理系统研究”项目研究

时，为了实现化探数据迭代过程的自动化，开发了

“特异值检查”模块，用来进行数据的迭代处理、背
景值及异常下限的统计。 利用此功能，可以实现迭

代过程的自动化处理和结果的可视化显示，主要功

能界面如图 １ 所示。
界面主要分为 ７ 个功能区：
①区为迭代条件的设置，ｋ 值默认为 ３，用户可

以自定义。
②区为异常上下限的计算公式。
③区为数据类型的选择，默认为对原始数据迭

代，可选择数据取对数后再迭代。
④区为迭代变量的选择，变量为单个或多个元

素。
⑤区为迭代结果的可视化显示，可以查看迭代

过程中每次剔除点的情况（图 ２）。 图 ２ 表明 Ｃｕ 经

过了 ４ 次迭代处理。 图中不同的颜色显示了每次处

理时所剔除的点个数及其位置。

　 　 ⑥正态分布曲线，浏览查看每次剔除后元素的

正态分布曲线（图 ３）。 图 ３ 表明经过 ４ 次迭代处理

的 Ｃｕ 每次迭代后所具有的概率分布形式及其平均

值的大小、背景区间。
⑦计算获得结果，获得的统计结果如表 １ 所示。

结果记录了每一次剔除时的各项参数。

图 １　 自动化迭代过程功能界面

图 ２　 迭代剔除过程的可视化显示

·２２０１·
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图 ３　 Ｃｕ 迭代剔除过程中的正态分布曲线

表 １　 Ｃｕ 迭代剔除结果

迭代
次数

样点
个数

替换
点数

算术

最小值 最大值 平均值 中位数

几何平
均值

标准
离差

变异
系数

异常
下限

富集
系数

偏度 峰度

０ ７１１４ ０ ０．９ １３５８ １８．４ １６．５ １５．５ １９．４ １．０５ ５７．１ １．０８ ４７．２ ３２３０．５
１ ７０８７ ２７ ０．９ ７６ １７．８ １６．４ １５．４ ９．５ ０．５３ ３６．８ １．０５ １．２ ５．９
２ ６９９１ ９６ ０．９ ４６．１ １７．３ １６．３ １５．２ ８．４ ０．４８ ３４．１ １．０２ ０．５ ２．７
３ ６９５４ ３７ ０．９ ４２．３ １７．２ １６．２ １５．１ ８．２ ０．４８ ３３．５ １．０１ ０．４ ２．４
４ ６９４９ ５ ０．９ ４１．７ １７．２ １６．２ １５．１ ８．２ ０．４８ ３３．５ １．０１ ０．４ ２．４
５ ６９４７ ２ ０．９ ４１．６ １７．２ １６．２ １５．１ ８．１ ０．４７ ３３．４ １．０１ ０．４ ２．４
６ ６９４５ ２ ０．９ ４１．４ １７．１ １６．２ １５．１ ８．１ ０．４７ ３３．４ １．０１ ０．４ ２．４

　 　 注：含量单位为 １０－６

３　 结果对比

化探数据的迭代过程，由于参数众多（如 ｋ 取值

不同）、方式不同（剔除和替代）、数据形式不同（原
始数据和取对数）、迭代规则不同（ｘ１ ± ｋＳ１ 或 ｘ１ ＋
ｋＳ１）、计算过程复杂，所以迭代在化探工作者的心中

一直是一个未解的过程。 笔者利用特异值剔除模块

分别对 ｋ 取值和取对数迭代对分析结果的影响进行

了剖析。 此处利用的数据为河北某地 １ ∶ ５０ ０００ 的

普查数据，个数为 ７ １１４ 个。
３．１　 取不同 ｋ 值的结果比较

将 ｋ 取不同的值时，获得的结果如表 ２。 从表 ２
可以看出，当 ｋ 为 ３、 ２．５、 ２ 时，迭代剔除的次数和

点数随 ｋ 值的减小呈明显的增加，从而导致算数平

均值和异常下限值的减小。 但是 ｋ 为 ３、２．５ 时，差
别不明显； ｋ 为 ３、２ 时差别显著。
　 　 化探数据在迭代处理时，ｋ 值究竟应该选择哪

个数值最为恰当，作者认为应该从迭代处理的目的

去考虑。 迭代处理的目的是在剔除高值点的同时使

元素呈现正态分布，从而获得适宜的背景值。 按照

正态分布的 ３α 法则：μ 为平均值，σ 为标准离差，在
［最小值，μ－３σ］和［μ＋３σ，最大值］范围中仅占有

０．３％的数据量，此范围称为极端异常区，此区内的

数据称为离群值，所以 ｋ ＝ ３ 为首要的选择。 在表 ２
中，若选择 ｋ＝ ３ 时，最大剔除量为 ８４４ 个数据点；当
ｋ＝ ２ 时，最大剔除点数达到 ３ ３４２ 个，几乎近一半为

离群点，显然不切合实际。
３．２　 原始数据迭代和取对数迭代的结果对比

利用实测数据进行原始数据迭代和取对数迭

代，迭代剔除的规则为剔除＞ｘｉ＋３Ｓｉ 和＜ｘｉ－３Ｓｉ 的离

群值，异常下限 ＝ ｘｉ ＋２Ｓｉ，统计结果如表 ３，其中，取
对数统计的结果又分为按对数进行统计和按对应的

真值进行统计两部分。
从表 ３ 可以看出，原始数据迭代过程的次数和

剔除点数要远远多于以对数方式进行的迭代次数和

点数，只有 １ 个元素稍有不同。
同时，利用对数算数平均值和对数标准离差计

算异常下限转换后的真值 ，均远远高于原始数据的

迭代结果。 这是长期以来一直困扰着化探工作者的

问题。 在实际科研生产中，为了获得较低的异常下

限，往往将对数计算时标准离差的倍数从 ２ 降为

１．６５，这是一种没有依据的人为妥协。
经过研究发现，利用取对数后的对数计算获得

的异常下限过高，这是由于对数标准离差的误用而

引起的。
已知某元素 ｉ在ｎ个采样点上的分析数据为

·３２０１·
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表 ２　 ｋ 取不同值时的迭代结果比较

元素

ｋ＝ ３

剔除
次数

剔除的
点数

算数平
均值

标准
离差

异常
下限

ｋ＝ ２．５

剔除
次数

剔除的
点数

算数平
均值

标准
离差

异常
下限

ｋ＝ ２

剔除
次数

剔除的
点数

算数平
均值

标准
离差

异常
下限

Ｔｉ ４ ３９ １９２３ １２４６ ４４１４ ３ ９０ １８９９ １２１９ ４３３６ ３２ ３３４２ ９５４ ３７５ １７０４
Ｖ ３ ５２ ５２．７ ２９．７ １１２ ３ １１５ ５２ ２８．９ １０９．７ ４ ３２９ ５０．１ ２７．２ １０４．５
Ｃｒ ３ １１０ ４５．３ ２７．１ ９９．４ ４ １９１ ４４．５ ２６ ９６．６ １０ ４８９ ４２．１ ２４ ９０．１
Ｍｎ ７ ４２０ ７３９ ３１６ １３７１ ９ ６４９ ７１１ ２８３ １２７７ １５ １５４６ ７０１ ２１６ １１３３
Ｃｏ ３ ６５ ９．８ ５ １９．７ ３ １１９ ９．６ ４．９ １９．４ ５ ３３４ ９．３ ４．６ １８．５
Ｎｉ ６ １４１ ２１．７ １１．９ ４５．６ ７ ３０８ ２０．９ １１．１ ４３ １３ ９６７ １８．７ ９．１ ３６．８
Ｃｕ ６ １６９ １７．１ ８．１ ３３．４ ６ ２６８ １６．８ ７．８ ３２．４ ９ ５７７ １６．１ ７．１ ３０．４
Ｚｎ ３ １０９ ５１．３ ２３．３ ９７．８ ３ １３９ ５１ ２２．９ ９６．９ ７ ３４２ ４９．６ ２１．７ ９３
Ｍｏ ５ ３７１ ０．６９ ０．２６ １．２２ ８ ６１０ ０．６７ ０．２３ １．１４ ８ １２２７ ０．６３ ０．１９ １．０２
Ａｇ ３ １５９ ０．０５ ０．０１１ ０．０７２ ３ ２５８ ０．０５ ０．０１ ０．０７１ ６ １０２１ ０．０５ ０．００８ ０．０６６
Ｃｄ ６ ５３４ ０．１２８ ０．０４８ ０．２２４ ８ ９８１ ０．１１９ ０．０３８ ０．１９６ ８ １７６２ ０．１１４ ０．０２９ ０．１７１
Ａｓ ２４ ８４４ ５．４ ３．２ １１．８ ２０ １６３１ ４．４ ２ ８．５ ２６ ２９４０ ３．６ １．２ ６
Ａｕ ８ ４２６ ０．７ ０．３ １．３ ９ ７１５ ０．７ ０．３ １．２ １６ ２０２４ ０．６ ０．２ ０．９
Ｈｇ ６ １５９ １０ ３ １５ ７ ９８７ ９ ２ １３ ６ １５１８ ９ ２ １２

　 　 注： Ａｕ、Ａｇ 含量单位为 １０－９，其他元素为 １０－６。 表 ３ 同

表 ３　 １ ∶５０ ０００ 数据真值迭代剔除和取对数迭代剔除结果对比

元素

原始数据剔除

迭代
次数

剔除的
点数

算数
平均值

标准
离差

异常
下限

取对数剔除

迭代
次数

剔除的
点数
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Ｔｉ ４ ３９ １９２３ １２４６ ４４１４ ２ ２８ ３．１８７ ０．３１５ ６５６１ １５３９ １２８７ ４１１３
Ｖ ３ ５２ ５２．７ ２９．７ １１２ ４ １０１ １．６４７ ０．３０３ １７８．６ ４４．３ ３０．９ １０６．２
Ｃｒ ４ １１０ ４５．３ ２７．１ ９９．４ １ １６ １．５６７ ０．３２６ １６５．６ ３９．６ ３１ ９９
Ｍｎ ８ ４２０ ７３９ ３１６ １３７１ ５ １３６ ２．８５６ ０．２２８ ２０５１ ７１８ ４６０ １６３７
Ｃｏ ３ ６５ ９．８ ５ １９．７ １ １３ ０．９２４ ０．２６９ ２８．９ ８．４ ５．４ １９．２
Ｎｉ ６ １４３ ２１．７ １１．９ ４５．６ ３ ３９ １．２７１ ０．２７８ ６７．３ １８．７ １３．７ ４６．１
Ｃｕ ６ １６９ １７．１ ８．１ ３３．４ ３ ６１ １．１９３ ０．２３７ ４６．６ １５．６ ９．６ ３４．７
Ｚｎ ３ １０９ ５１．３ ２３．３ ９７．８ ３ ４５ １．６６６ ０．２３１ １３３．９ ４６．３ ２９ ９８．４
Ｍｏ ５ ３７１ ０．６９ ０．２６ １．２２ ７ １３２ －０．７１７ ０．１８７ １．６０ ０．６７ ０．３４ １．３６
Ａｇ ３ １５９ ０．０５ ０．０１１ ０．０７２ ４ １２９ －１．３０４ ０．０９８ ０．０７８ ０．０５ ０．０１１ ０．０７２
Ｃｄ ６ ５３４ ０．１２８ ０．０４８ ０．２２４ ３ １１０ －０．８９３ ０．１９３ ０．３１１ ０．１２８ ０．０７２ ０．２７２
Ｓｎ ８ ４５６ １．９ ０．６ ３．１ ７ ２１８ ０．２８３ ０．１５８ ４．０ １．９ ０．８ ３．５
Ｓｂ ７ ３７４ ０．３５ ０．１７ ０．７ ３ ２６ －０．４８３ ０．２４４ １．０１ ０．３３ ０．２４ ０．８１
Ｗ ８ ４０８ １．０４ ０．４９ ２．０１ ４ １１７ －０．００４ ０．２４９ ３．１２ ０．９９ ０．７２ ２．４３
Ｐｂ ４ １１５ ２０．１ ６．３ ３２．８ ４ １７２ １．２９２ ０．１３９ ３７．１ １９．６ ６．４ ３２．５
Ｂｉ ６ ３７３ ０．２４ ０．０９ ０．４２ ５ ２１２ －０．６１９ ０．１７３ ０．５３ ０．２４ ０．１１ ０．４６
Ａｓ ２４ ８４４ ５．４ ３．２ １１．８ ２ ３１ ０．７３４ ０．３２２ ２３．９ ５．４ ６．４ １８．２
Ｈｇ ６ ６０９ １０ ３ １５ ４ ２６７ ０．９８１ ０．１３ １７．４ １０ ３ １６
Ａｕ ８ ４２６ ０．７ ０．３ １．３ ６ １４１ －０．１７２ ０．１９８ １．７ ０．７ ０．４ １．４

　 　 注：“∗”表明数据为对数值；表中数据在自动统计时，是按双精度的字段分别进行统计，然后按表达精度进行小数位取舍

ｘ１、ｘ２、ｘ３、…、ｘｎ，则其原始数据的算数平均值为 ｘ ＝
１
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ｎ

ｉ ＝ １
ｘｉ ，标准离差为
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（ｘｉ － ｘ） ２ ， （１）

其对数的算术平均值为 ｘ′ ＝ １
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ｎ

ｉ ＝ １
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ｘ
æ

è
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ø
÷
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　 　 从式（１）和式（２）可以看出，对数算术平均值的

真值即为原始数据的几何平均值。 但是对数标准离

差的真值并不对应实际真值的标准离差，也就是说

对数标准离差和原始数据取对数再剔除后的真值的

标准离差是不相等的。 所以利用对数的平均值和 ２
倍标准离差求和后再取真值，由于呈指数数量级的

变换，因此所获异常下限往往过大。 实际应用中，以
对数方式计算，有的元素异常下限值最大能超过按

原始数据迭代所获异常下限的 １ ／ ３，这显然是标准
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离差的误用引起的。
从表 ３ 中还可以发现，对数迭代过程中，若按对

应真值的几何平均值和此时真值的标准离差进行统

计，就不会出现异常下限过高的结果。 尽管对数迭

代过程次数少，剔除的离群值数据点少，其标准离差

会大于原始数据迭代替换时的标准离差，但是因为

几何平均值永远小于算数平均值，所以以此方式求

得的异常下限有时甚至小于原始数据迭代的结果，
但总体上二者是一致的，数据也是可用的。 这可以

说明，用真值和取对数分别进行迭代处理，求得的异

常下限是吻合的。
“特异值检查”模块在进行取对数迭代时，最后

提供了两个数据结果，一个是按照对数进行统计的

结果，一个是按照对应真值进行统计的结果。 按对

应真值直接获得的标准离差才是正确的结果，这也

说明利用几何平均值和真值的标准离差计算获得的

异常下限可以被利用。

４　 结语

化探数据处理中迭代剔除过程是一个数据进行

重复计算的复杂过程。 利用计算机技术及可视化技

术开发获得的“特异值检查”功能，将化探数据的迭

代处理过程实现了自动化和可视化，从而可以解释

模糊或无从证实的疑问，获得明确的结论。 这也说

明，充分利用先进的计算机技术，化探数据处理过程

可在实现数据处理自动化、可视化甚至智能化的同

时，对化探数据本身蕴含的规律有新的理解和认识，
这些认识必将进一步促进方法技术的发展和进步。
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