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摘　 要　 　 磷灰石广泛分布于火成岩、沉积岩和变质岩中，是一种常见的、包含丰富微量元素的副矿物。 磷灰石晶格可容纳

丰富的微量元素，且因其形成的物理化学条件不同会表现出差异明显的微量元素特征。 利用磷灰石微量元素特征可以追踪

物质来源和演化。 现在常用的方法是利用磷灰石的微量元素绘制二元判别图解，经典判别图解包括 Ｓｒ⁃Ｙ、Ｓｒ⁃Ｍｎ、Ｙ⁃（Ｅｕ ／
Ｅｕ∗）和（Ｃｅ ／ Ｙｂ） Ｎ ⁃ＲＥＥ 图解。 随着微区测试技术发展，磷灰石微量元素数据日渐丰富，同时由于磷灰石化学成分的复杂性，
传统图解已逐渐无法有效利用这些数据所携带的信息，进而无法准确判别其生成环境。 建立能准确判别磷灰石物源的新型

判别图解故而迫切。 近年来，磷灰石微量元素数据的大量积累，为运用以大数据为依托，准确判别磷灰石物源奠定了数据基

础。 本研究将大数据技术与地球化学数据相结合，共收集整理了 １９２５ 个代表性磷灰石测试点的微量元素数据，对富碱性火成

岩、超镁铁质岩石、镁铁质火成岩、长英质花岗岩、中⁃低级变质岩、高级变质岩六种类型中磷灰石微量元素数据进行穷举端元

处理，共获得 ７１４０ 个磷灰石物源判别图解端元组合，在轮廓系数限定下，进一步有效筛选并提取出能判别磷灰石物源类型的
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最优图解端元。 本文构建了 Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｃｅ 磷灰石判别新图解，相较于之前的磷灰石判别图解，其涵盖了更全面的物源类型，可以

更准确地判别源区类型。
关键词　 　 磷灰石；微量元素；物源判别；大数据分析；Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｃｅ 判别图解

中图法分类号　 　 Ｐ５７８. ９２２； Ｐ５９５

　 　 磷灰石广泛分布于火成岩、沉积岩和变质岩中（Ｃｈｅｗ
ａｎｄ Ｄｏｎｅｌｉｃｋ， ２０１２； Ｈｅｎｒｉｃｈｓ ｅｔ ａｌ． ， ２０１８； 赵振华和严爽，
２０１９），属六方晶系，其分子式为 Ｍ１０（Ｚ４Ｏ６）Ｘ２，式中 Ｍ ＝ Ｃａ、
Ｓｒ、Ｐｂ、Ｎａ、ＲＥＥ、Ｂａ、Ｍｎ 等；Ｚ ＝ Ｐ、Ａｓ、Ｓｉ、Ｖ、Ｃｒ、Ｓ、Ｂ、Ｎ、Ｇｅ 等；
Ｘ ＝ Ｆ、ＯＨ、Ｃｌ、Ｂｒ、Ｉ 等。 微量元素通常以类质同象的形式进

入磷灰石晶格，在不同形成环境下其微量元素特征存在显著

差异（朱笑青等， ２００４； Ｄｅｎｇ ａｎｄ Ｗａｎｇ， ２０１６； Ａｎｄｅｒｓｓｏｎ ｅｔ
ａｌ． ， ２０１９； Ｏ’Ｓｕｌｌｉｖａｎ ｅｔ ａｌ． ， ２０２０； Ｑｉｕ ｅｔ ａｌ． ， ２０２０）。 因此

磷灰石微量元素特征被视为追踪物质来源和演化的有力工

具，在反演岩石成因过程中具有关键作用。 （Ｃｈｅｗ ｅｔ ａｌ． ，
２０１１； Ｈｕｇｈｅｓ ａｎｄ Ｒａｋｏｖａｎ， ２０１５； Ｗｅｂｓｔｅｒ ａｎｄ Ｐｉｃｃｏｌｉ， ２０１５；
Ｄｅｎｇ ｅｔ ａｌ． ， ２０２０ｂ， ２０２１； Ｙｕ ｅｔ ａｌ． ， ２０２１； 苏建超等，
２０２１）。 Ｂｅｌｏｕｓｏｖａ ｅｔ ａｌ． （２００２）总结并提出了 Ｓｒ⁃Ｙ、Ｓｒ⁃Ｍｎ、
Ｙ⁃（Ｅｕ ／ Ｅｕ∗）和（Ｃｅ ／ Ｙｂ） Ｎ ⁃ＲＥＥ 判别图解（图 １），用于区分

花岗岩、花岗伟晶岩、辉绿岩、歪碱正长岩、二辉橄榄岩、碳酸

岩、钛铁霞辉岩和镁铁质岩石等常见岩石中磷灰石母岩类

型。 张硕等（２０１８）进一步提出了（Ｇｄ ／ Ｙｂ） Ｎ ⁃δＥｕ、（Ｌａ ／ Ｓｍ） Ｎ ⁃
（Ｌａ ／ Ｙｂ） Ｎ 和（Ｌａ ／ Ｙｂ） Ｎ ⁃ＲＥＥ 图解，用于判别碳酸岩、二辉橄

榄岩、辉绿岩、正长岩、花岗岩、花岗伟晶岩、岩浆型铁矿床、
热液流体相关的铁矿床、榴辉岩、角闪岩和磷块岩中的磷灰

石母岩类型。
现研究表明，数据量和图解端元的不足，极大制约了运

用判别图解对磷灰石母岩类型进行准确判别。 Ｂｅｌｏｕｓｏｖａ ｅｔ
ａｌ． （２００２）的图解仅针对岩浆岩中的磷灰石类型进行了区分

判定，并且部分已知类型的磷灰石微量元素数据不能与其对

应区域准确吻合，平均准确率仅为 ５９％ （表 １），如中⁃低级变

质岩和高级变质岩中的磷灰石数据没有与其相对应的判别

类型区域，而与岩浆岩中的磷灰石数据严重重合；镁铁质火

成岩和富碱性岩石的数据分布不仅与该图解所划定的判别

区域差异大，而且两种类型重合现象亦严重（图 １）。 这些已

有的经典判别图解已经逐渐无法满足学者们对于更多磷灰

石母岩类型准确判别的需求。
地球大数据是一种典型的科学大数据，是具有空间属性

的地球科学领域大数据，它一方面具有海量、多源、多时相、
异构、多尺度、非平稳等大数据的一般性质，同时具有很强的

时空关联和物理关联（郭华东， ２０１８）。 近年来，微区测试技

术日益成熟，地球化学数据大量积累，传统分析方法已逐渐

无法有效利用这些数据所携带的信息。 数据的丰富和大数

据技术的发展，为以大数据为依托的分析方法应用到地质学

研究中提供了可能。 通过开发出智能的数据处理方法可以

极大提升现有数据判别的准确度、可信度和效率（周永章等，
２０１８）。

表 １　 已发表的磷灰石母岩类型判别图解准确率

Ｔａｂｌｅ １　 Ｔｈｅ ａｃｃｕｒａｃｙ ｏｆ ｐｕｂｌｉｓｈｅｄ ｄｉａｇｒａｍ ｔｏ ｃｌａｓｓｉｆｙ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ
ａｐａｔｉｔｅ ｐｒｏｖｅｎａｎｃｅ

判别图解

超镁铁
质岩石

镁铁质
火成岩

长英质
花岗岩

富碱性
火成岩

平均

准确率（％ ）

Ｓｒ⁃Ｙ ４０ ３０ ９５ ３０ ４９

Ｙ⁃（Ｅｕ ／ Ｅｕ∗） ７５ ４０ ８９ － ６８

Ｓｒ⁃Ｍｎ ８０ ３５ ９０ ３０ ５９
（Ｃｅ ／ Ｙｂ） Ｎ ⁃ＲＥＥ ７５ １５ ９５ ５０ ５９

注：准确率通过本研究整理的数据集在已发表的图解上投图确定，底
图据 Ｂｅｌｏｕｓｏｖａ ｅｔ ａｌ． （２００２）． Ｙ⁃（Ｅｕ ／ Ｅｕ∗ ）图解未对富碱性火成岩

类型进行判别，该类型准确率由“ － ”表示

本文收集了全球已发表的 １９２５ 个典型磷灰石样品测试

点数据，依照 Ｏ’Ｓｕｌｌｉｖａｎ ｅｔ ａｌ． （２０２０）的分类方式将所有数

据分为富碱性火成岩（ＡＬＫ）、超镁铁质岩石（ＵＭ）、镁铁质火

成岩（ＩＭ）、长英质花岗岩（Ｓ）、中⁃低级变质岩（ＬＭ）、高级变

质岩（ＨＭ）和自生磷灰石（ＡＵＴ）七种类型。 在前人研究的基

础上，利用穷举法，研究不同磷灰石微量元素对物源判别的

贡献，寻找与评估磷灰石物源判别图解的最佳端元，建立了

新的磷灰石物源判别图解。

１　 磷灰石微量元素数据预处理

１. １　 数据收集

本研究收集了近三十年来，已经发表的 ２０ 篇经典文献，
整理出了全球典型磷灰石微量元素数据集（图 ２）。 数据集

中收集了不同母岩类型的 ６１０ 个磷灰石样品，包括 １９２５ 个

测试点的微量元素数据，共计 ３４６２８ 个元素值。 其中测试点

的微量元素数据包括：富碱性火成岩测试点数据 ２６３ 个

（Ｚｉｒｎｅｒ ｅｔ ａｌ． ， ２０１５； Ｍａｏ ｅｔ ａｌ． ， ２０１６），超镁铁质岩石测试

点数据 １２１ 个 （ Ｏ’ Ｒｅｉｌｌｙ ａｎｄ Ｇｒｉｆｆｉｎ， ２０００； Ｉｈｌｅｎ ｅｔ ａｌ． ，
２０１４； Ｍａｏ ｅｔ ａｌ． ， ２０１６； Ｃｈａｋｈｍｏｕｒａｄｉａｎ ｅｔ ａｌ． ， ２０１７），镁铁

质火成岩测试点数据 ８４３ 个 （ Ｓｈａ ａｎｄ Ｃｈａｐｐｅｌｌ， １９９９；
Ｂｅｌｏｕｓｏｖａ ｅｔ ａｌ． ， ２００２； Ｈｓｉｅｈ ｅｔ ａｌ． ， ２００８； Ｔｏｌｌａｒｉ ｅｔ ａｌ． ，
２００８； Ｃｈｕ ｅｔ ａｌ． ， ２００９； Ｔａｎｇ ｅｔ ａｌ． ， ２０１２； Ｉｈｌｅｎ ｅｔ ａｌ． ，
２０１４； Ｍａｏ ｅｔ ａｌ． ， ２０１６），长英质花岗岩测试点数据 ９０ 个

（Ｄｉｌｌ， １９９４； Ｓｈａ ａｎｄ Ｃｈａｐｐｅｌｌ， １９９９； Ｈｓｉｅｈ ｅｔ ａｌ． ， ２００８；
Ｃｈｕ ｅｔ ａｌ． ， ２００９ ）， 中⁃低 级 变 质 岩 测 试 点 数 据 ２７２ 个

（Ｎｉｓｈｉｚａｗａ ｅｔ ａｌ． ， ２００５； Ｅｌ Ｋｏｒｈ ｅｔ ａｌ． ， ２００９； Ｍａｏ ｅｔ ａｌ． ，
２０１６； Ｈｅｎｒｉｃｈｓ ｅｔ ａｌ． ， ２０１８），高级变质岩测试点数据 １７２ 个

２９２ Ａcｔａ Ｐｅｔｒｏｌｏgｉcａ Ｓｉｎｉcａ　 岩石学报 ２０２２， ３８（１）



图 １　 不同岩石类型的磷灰石微量元素散点图（底图分区据 Ｂｅｌｏｕｓｏｖａ ｅｔ ａｌ． ， ２００２）
Ｆｉｇ． １　 Ｓｃａｔｔｅｒｐｌｏｔｓ ｏｆ ｐｕｂｌｉｓｈｅｄ ａｐａｔｉｔｅ ｔｒａｃｅ ｅｌｅｍｅｎｔ ｄａｔａ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｒｏｃｋ ｔｙｐｅｓ （ｂａｓｅ ｍａｐ ａｆｔｅｒ Ｂｅｌｏｕｓｏｖａ ｅｔ ａｌ． ， ２００２）

图 ２　 本研究磷灰石数据集采样位置分布

Ｆｉｇ． ２　 Ｌｏｃａｔｉｏｎ ｏｆ ａｐａｔｉｔｅ ｄａｔａｓｅｔ ｕｓｅｄ ｉｎ ｔｈｉｓ ｓｔｕｄｙ

（Ｂｅａ ｅｔ ａｌ． ， １９９４； Ｂｅａ ａｎｄ Ｍｏｎｔｅｒｏ， １９９９； Ｂｅｌｏｕｓｏｖａ ｅｔ ａｌ． ，
２００２； Ｎｕｔｍａｎ， ２００７； Ｈｅｎｒｉｃｈｓ ｅｔ ａｌ． ， ２０１８）和自生磷灰石测

试点 数 据 １６４ 个 （ Ｄｉｌｌ， １９９４； Ｓｈｉｅｌｄｓ ａｎｄ Ｓｔｉｌｌｅ， ２００１；
Ｎｉｓｈｉｚａｗａ ｅｔ ａｌ． ， ２００５； Ｊｏｏｓｕ ｅｔ ａｌ． ， ２０１５， ２０１６）。

论文数据不同的来源，不同的测试项目与检测元素，导

致每组数据的缺失值不同。 综合已整理的数据集，本文选用

了各文献中交集最多的 １４ 个元素及 ＬＲＥＥ（Ｌａ ＋ Ｃｅ ＋ Ｐｒ ＋
Ｎｄ）含量值进行最佳判别端元穷举工作，服务于判别图解的

端元建立（见下文）。 这 １４ 种元素包括 Ｌａ、Ｃｅ、Ｐｒ、Ｎｄ、Ｓｒ、
Ｓｍ、Ｅｕ、Ｍｎ、Ｙ、Ｇｄ、Ｄｙ、Ｙｂ、Ｔｈ 和 Ｕ。 该数据集 Ｌａ 值含量变化

３９２周统等： 磷灰石 Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｃｅ：基于大数据的源区类型判别新图解



图 ３　 磷灰石微量元素含量提琴图

Ｆｉｇ． ３　 Ｖｉｏｌｉｎ ｐｌｏｔ ｏｆ ａｐａｔｉｔｅ ｔｒａｃｅ ｅｌｅｍｅｎｔ ｄａｔａ

从 ０. ０３ × １０ － ６到 ２０４８８ × １０ － ６，平均值为 １３４１ × １０ － ６；Ｃｅ 值

含量变化从 ０. ２２ × １０ － ６ 到 ５３００５ × １０ － ６，平均值为 ２４８４ ×
１０ － ６；Ｐｒ 值含量变化从 ０. ０４ × １０ － ６到 ５１２１ × １０ － ６，平均值为

２５９. ６６ × １０ － ６；Ｓｒ 值含量变化从 １８. ６ × １０ － ６到 ２２４９８ × １０ － ６，
平均值为 １１３０ × １０ － ６；Ｎｄ 值含量变化从 ０. ３７ × １０ － ６到 １８４３６
× １０ － ６，平均值为 ９９２. ４５ × １０ － ６；Ｓｍ 值含量变化从 ０. １２ ×
１０ － ６到 ２８２９ × １０ － ６，平均值为 １９３. ７３ × １０ － ６；Ｅｕ 值含量变化

从 ０. ０４ × １０ － ６到 ２７８. ４ × １０ － ６，平均值为 ２３. １ × １０ － ６；Ｇｄ 值

含量变化从 ０. １９ × １０ － ６ 到 ２０３１ × １０ － ６，平均值为 １８７. ９３ ×
１０ － ６；Ｄｙ 值含量变化从 ０. ６３ × １０ － ６到 ３２３２ × １０ － ６，平均值为

１５８. ３４ × １０ － ６；Ｙ 值含量变化从 １０. ０２ × １０ － ６ 到 １９９７０ ×
１０ － ６，平均值为 ８１４. ７４ × １０ － ６；Ｙｂ 值含量变化从 ０. ５８ × １０ － ６

到 １０９４ × １０ － ６，平均值为 ５４. ９９ × １０ － ６；Ｍｎ 值含量变化从

３. ５０ × １０ － ６到 ２６１０２ × １０ － ６，平均值为 １０９７ × １０ － ６；Ｔｈ 值含

量变化从 ０. ０００４ × １０ － ６到 ８９９. ４１ × １０ － ６，平均值为 ５９. ５９ ×
１０ － ６；Ｕ 值含量变化从 ０. ００１ × １０ － ６到 １４２１ × １０ － ６，平均值为

１９. ８８ × １０ － ６；ＬＲＥＥ 值含量变化从 ０. ８３ × １０ － ６ 到 ９７０５１ ×
１０ － ６，平均值为 ５０７７ × １０ － ６。 微量元素含量提琴图展示了该

磷灰石微量元素数据集的分布与数据交集情况（图 ３）。

１. ２　 数据清洗

数据清洗能够最大程度地消除所构建数据集的统计学

偏差。 对所选取 １５ 个特征端元进行数据清洗，删除特征元

素为空值、负值和异常值的磷灰石数据。 由于自生磷灰石类

型缺少 Ｓｒ、Ｔｈ、Ｕ 等多种元素的数据，因此所选取的研究对象

为富碱性火成岩、超镁铁质岩石、镁铁质火成岩、长英质花岗

岩、中⁃低级变质岩和高级变质岩共六种类型。 数据集中各

端元的数值大范围分布（如，Ｃｅ：０. ２２ × １０ － ６ ～ ５３００４ × １０ － ６；
Ｕ：０. ００１ × １０ － ６ ～ １４２１ × １０ － ６）可通过对数处理使数据分布

更加集中 （ Ａｉｔｃｈｉｓｏｎ， １９８２； Ｔｈｏｍａｓ ａｎｄ Ａｉｔｃｈｉｓｏｎ， ２００６；
Ｗａｎｇ ｅｔ ａｌ． ， ２０２１）。 清洗后磷灰石微量元素数据进行对数

转换，相较于原始数据，更利于数据分析和研究。
所建数据集中，镁铁质火成岩测试点数据 ８４３ 个，长英

质花岗岩测试点数据 ９０ 个，数据存在类间不平衡。 本文故

引入随机抽样法，最大限度平衡数据集中的数据。 随机抽样

法包括随机过采样法和随机欠采样法。 随机过采样法通过

复制少数样本，并添加到原样本中扩充原始数据集；随机欠

采样法通过随机选择并删除多数样本的数据，以减小样本

（Ｈｅ ａｎｄ Ｇａｒｃｉａ， ２００９）。 本文通过随机过采样的方法将长英

质花岗岩数据完整复制 ２ 次、超镁铁质岩石数据完整复制 １
次和高级变质岩数据随机选取一半复制 １ 次；通过随机欠采

样的方法处理富碱性火成岩数据、镁铁质火成岩数据和中⁃
低级变质岩数据，以得到数据量相对平衡的数据集。

数据清洗后的磷灰石微量元素数据集符合大数据 ７Ｖ 特

征，即规模大（Ｖｏｌｕｍｅ）、多样化（Ｖａｒｉｅｔｙ）、动态性（Ｖｉｔａｌｉｔｙ）、
准确性（Ｖｅｒａｃｉｔｙ）、价值化（Ｖａｌｕｅ）、高速性（Ｖｅｌｏｃｉｔｙ）和可视

化（Ｖｉｓｕａｌｉｚａｔｉｏｎ），更适用于大数据分析应用。 该数据集包含

磷灰石测试点的微量元素数据共 １２４１ 个，其中富碱性火成

岩测试点数据 １８５ 个，超镁铁质岩石测试点数据 １８６ 个，镁
铁质火成岩测试点数据 ２５３ 个，长英质花岗岩测试点数据

１７４ 个，中⁃低级变质岩测试点数据 ２３２ 个和高级变质岩测试

点数据 ２１１ 个。 此数据集为建立新判别图解奠定了数据

基础。

２　 构建磷灰石判别图解

２. １　 穷举法筛选二元图解端元

通过穷举的方式，计算预处理后的磷灰石微量元素数据

集中 １５ 个特征（Ｌａ、Ｃｅ、Ｐｒ、Ｎｄ、Ｓｒ、Ｓｍ、Ｅｕ、Ｍｎ、Ｙ、Ｇｄ、Ｄｙ、Ｙｂ、
Ｔｈ、Ｕ 和 ＬＲＥＥ）任意两特征间的比值，得到 Ｌａ ／ Ｃｅ、Ｌａ ／ Ｐｒ、Ｌａ ／
Ｎｄ 等 １０５ 种元素含量比值。 联合这 １５ 种元素含量值与所得

１０５ 种元素含量比值，得到 １２０ 个构建图解的端元。 再将这

１２０ 个图解端元中任意两个端元进行组合，构建二元图解，得
到共 ７１４０ 个图解。

为评估上述 ７１４０ 个二元图解的判别效果，本研究引入

轮廓系数（Ｓｉｌｈｏｕｅｔｔｅ Ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ），以评估构建判别图解的最

适端元。 轮廓系数是评价聚类效果好坏的一种量化方式

（Ｒｏｕｓｓｅｅｕｗ， １９８７），由数据内聚度和分离度两种因素所决

定。 内聚度评估同一分类簇内，数据分布的紧密程度。 分离

度评估不同分类簇之间，数据的分离程度。 轮廓系数数学表

达式为（１）：

ｓ（ ｉ） ＝
ｂ（ ｉ） － ａ（ ｉ）

ｍａｘ｛ａ（ ｉ） ，ｂ（ ｉ） ｝
（１）

其中 ａ（ ｉ）为对象 ｉ 与同一簇内所有其他对象的平均相异

度（相异度：研究对象的差异程度），ｂ（ ｉ） 为对象 ｉ 与其最近的

簇内所有对象的平均相异度。 轮廓系数的范围为［ － １， １］，
当轮廓系数 ｓ（ ｉ）接近 １ 时，“内部”差异 ａ（ ｉ） 远小于“相邻”差
异 ｂ（ ｉ） ，聚类效果良好；当 ｓ（ ｉ）接近 － １ 时，“内部”差异 ａ（ ｉ） 远

大于“相邻”差异 ｂ（ ｉ） ，样品 ｉ 应被分类到“相邻”簇内，聚类方

式错误；当 ｓ（ ｉ）为 ０ 时，“内部”差异 ａ（ ｉ） 与“相邻”差异 ｂ（ ｉ） 相
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图 ４　 轮廓系数排名前 １２ 的磷灰石母岩类型判别图解

Ｆｉｇ． ４　 Ｔｏｐ １２ ｂｉｐｌｏｔｓ ｏｆ ａｐａｔｉｔｅ ｉｎ ｄｅｉｆｆｅｒｅｎｔ ｒｏｃｋ ｔｙｐｅｓ ｆｒｏｍ ｔｈｅ ｄａｔａｓｅｔ

等，聚类无（明显）关联性（Ｒｏｕｓｓｅｅｕｗ， １９８７）。
通过轮廓系数量化数据簇内部相异度与数据簇之间的

相异度，对所有组合的图解按照轮廓系数值降序排序。 轮廓

系数越大，表示该二元图解判别磷灰石母岩类型的效果越

好。 基于轮廓系数，本文筛选出效果最好的端元，来构建二

元图解。

２. ２　 核密度估计圈定数据分布

为了进一步精确和量化磷灰石物源判别图解，在穷举法

得到的最优端元图解基础上，本文运用核密度估计，圈定磷

灰石微 量 元 素 数 据 分 布。 核 密 度 估 计 （ Ｋｅｒｎｅｌ Ｄｅｎｓｉｔｙ
Ｅｓｔｉｍａｔｉｏｎ， ＫＤＥ）， 属 于 非 参 数 检 验 方 法， 由 Ｒｏｓｅｎｂｌａｔｔ
（１９５６） 和 Ｐａｒｚｅｎ （ １９６２ ） 提出， 又名 Ｐａｒｚｅｎ⁃Ｒｏｓｅｎｂａｌｔｔ 窗

（Ｐａｒｚｅｎ⁃Ｒｏｓｅｎｂｌａｔｔ ｗｉｎｄｏｗ），是概率论中估计位置密度的函

数。 核密度由核和带宽决定，数学表达式为（２）：

ｆｈ（ｘ） ＝ １
ｎｈ∑

ｎ

ｉ ＝ １
Ｋ ｘ － ｘｉ

ｈ( ) （２）

其中 Ｋ 为非负函数，代表核；ｈ 为平滑参数，代表带宽。
核密度估计方法不对数据分布增加任何假定，而是根据数据

本身的特点和性质进行分布拟合（Ｒｏｓｅｎｂｌａｔｔ， １９５６）。 基于

核密度估计，可更准确的圈定最优判别图解中不同磷灰石母

岩类型的位置分布。

３　 结果

通过评估轮廓系数，得到磷灰石物源判别效果最好的前

５９２周统等： 磷灰石 Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｃｅ：基于大数据的源区类型判别新图解



图 ５　 磷灰石 Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｃｅ 判别图解的核密度估计图

Ｆｉｇ． ５ 　 Ｋｅｒｎｅｌ ｄｅｎｓｉｔｙ ｅｓｔｉｍａｔｉｏｎ ｏｆ ａｐａｔｉｔｅ Ｅｕ ／ Ｙ ｖｓ. Ｃｅ
ｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｔｉｏｎ ｄｉａｇｒａｍ

图 ６　 磷灰石物源类型 Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｃｅ 判别图解

Ｆｉｇ． ６ 　 Ｅｕ ／ Ｙ ｖｓ. Ｃｅ ｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｔｉｏｎ ｄｉａｇｒａｍ ｆｏｒ ａｐａｔｉｔｅ
ｐｒｏｖｅｎａｎｃｅ ｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎ

１２ 个图解分别为 Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｃｅ 图解（ＳＣ ＝ ０. ２６９２９）、Ｅｕ ／ Ｙ⁃ＬＲＥＥ
图解（ＳＣ ＝ ０. ２６８４７）、Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｐｒ 图解（ＳＣ ＝ ０. ２６８２６）、Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｌａ
图解（ＳＣ ＝ ０. ２６５８５）、Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｌａ ／ Ｓｒ 图解（ＳＣ ＝ ０. ２５９５９）、Ｅｕ ／
Ｄｙ⁃Ｌａ ／ Ｓｒ 图 解 （ ＳＣ ＝ ０. ２５０３６ ）、 Ｓｒ ／ Ｙ⁃Ｌａ 图 解 （ ＳＣ ＝
０. ２５００１）、Ｃｅ ／ Ｇｄ⁃Ｌａ ／ Ｓｒ 图解（ＳＣ ＝ ０. ２４８５５）、Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｐｒ ／ Ｅｕ 图

解（ＳＣ ＝ ０. ２４７７２）、Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｎｄ 图解（ＳＣ ＝ ０. ２４７１３）、Ｐｒ ／ Ｇｄ⁃Ｌａ ／
Ｓｒ 图解（ＳＣ ＝ ０. ２４６８４）和 Ｅｕ ／ Ｄｙ⁃Ｐｒ 图解（ＳＣ ＝ ０. ２４６５４）（图
４）。 其中磷灰石物源判别效果最好的图解为 Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｃｅ 图解，
其轮廓系数为 ０. ２６２９。 为了更详细的展示 Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｃｅ 图解中

数据的分布情况，绘制了 Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｃｅ 图解的核密度估计图（图
５）。

４　 讨论

４. １　 数据处理

随机抽样方法的使用，能有效的提高判别图解的准确

率。 当数据集存在类间不平衡时，分类结果更偏向于样本容

量大的类型，因此样本容量小的类型分类结果不准确（Ｚｈｏｎｇ
ｅｔ ａｌ． ， ２０２１）。 Ｈｅ ａｎｄ Ｇａｒｃｉａ （２００９）提出，对于大多数不平

衡的数据集，采样技术的应用有助于提高分类器的准确性。
但在数据预处理阶段，过采样与欠采样的方法都可能会存在

相应的问题。 欠采样方法从多数样本随机删除对象时可能

会导致多数类相关信息缺失，过采样方法将少数样本复制的

数据添加到原始数据集中可能会导致过度拟合 （Ｈｅ ａｎｄ
Ｇａｒｃｉａ， ２００９）。 本研究针对清洗后的镁铁质火成岩类型数

据使用欠采样方法时，按照磷灰石区域与类型，随机删除三

分之二的数据，确保每种区域与类型均有信息保留。 数据平

衡前后的 Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｃｅ 轮廓系数从 ０. １７５０ 增加到 ０. ２６９３，磷灰

石物源判别显示出更好的结果，证明过采样与欠采样方法在

本研究中的有效性。

４. ２　 筛选判别图解端元

磷灰石物源判别图解的端元穷举结果显示（图 ４），相较

于单元素，元素比值具有更好的表现性。 本研究中，单元素

作为端元区分效果最优的组合为 Ｓｒ⁃Ｌａ，但其轮廓系数

０. ２２０２，在所有端元组合中排名仅为 ６８ 位，且各类型磷灰石

均有严重重合现象，尤其是高级变质岩与长英质岩石和镁铁

质火成岩几乎完全重合（图 １）。 加入元素比值后得到磷灰

石物源判别图解端元最优组合为 Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｃｅ，轮廓系数为

０. ２６９３，Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｃｅ 图解显示出了更好的磷灰石物源判别效果

（图 ５）。
在穷举法评估指标问题上，耿厅等（２０１９）在穷举不同矿

床类型锆石图解工作中引入了 Ｃａｌｉｎｓｋｉ⁃Ｈａｒａｂａｓｚ（ＣＨ）指标，
ＣＨ 指标亦为聚类效果评价常用的一种指标。 本研究在进行

此工作时发现 ＣＨ 指标在不同物源类型簇之间分离程度评

判上表现较差，内部紧密但分离程度较差的结果会被给予过

高分数，此结果不能充分利用有限的二维空间划分数据分

布。 相比之下，轮廓系数在不同类型之间则显示出更好的分

离度。

４. ３　 核密度估计

核密度估计图是观测研究数据分布的有效方法，在数据

可视化中，以一个或多个维度的连续概率密度曲线来表示数

据分布。 本研究将所得的最优磷灰石物源判别图解，即 Ｅｕ ／
Ｙ⁃Ｃｅ 图解，通过二维核密度估计，确定不同物源类型的数据

分布，得到更加准确的磷灰石微量元素数据分布范围。 为了

最大程度排除异常值干扰，本文选取了 ８２％的密度进行磷灰

６９２ Ａcｔａ Ｐｅｔｒｏｌｏgｉcａ Ｓｉｎｉcａ　 岩石学报 ２０２２， ３８（１）



石母岩类型划分（图 ６）。 所得磷灰石物源判别图解，相较于

其他图解更加全面，更加准确。

４. ４　 地球化学分析

随着岩浆分异程度的增加，磷灰石微量成分 Ｓｒ 含量降

低，Ｙ 含量增加，但是结果显示，Ｓｒ 和 Ｙ 作为端元时对不同磷

灰石母岩类型的区分效果较差，在 Ｂｅｌｏｕｓｏｖａ ｅｔ ａｌ． （２００２）的
判别图解（图 １）中 Ｓｒ 与 Ｙ 所在的维度也有很大的重叠部

分，说明 Ｓｒ 和 Ｙ 作为单元素端元所携带的信息不能有效区

分磷灰石母岩类型。 斜长石是强烈富集 Ｅｕ 的矿物，随着岩

浆分异程度的增加，体系中斜长石的大量生成，Ｅｕ 大量进入

斜长石晶格中，导致磷灰石中 Ｅｕ 含量的降低（Ｄｅｎｇ ｅｔ ａｌ． ，
２０２０ａ； Ｑｉｕ ｅｔ ａｌ． ， ２０２１）。 岩浆分异过程中，Ｅｕ 和 Ｙ 这种负

相关的变化表明 Ｅｕ ／ Ｙ 能有效地区分不同磷灰石母岩类型。
Ｂｅｌｏｕｓｏｖａ ｅｔ ａｌ． （２００２）认为 Ｙ 和 Ｅｕ 的比值是有用的磷灰石

判别指标。 Ｃｅ 与 Ｅｕ 均为变价稀土元素，具有不同的化合价

态：Ｃｅ３ ＋ ／ Ｃｅ４ ＋ 和 Ｅｕ２ ＋ ／ Ｅｕ３ ＋ ，可以反映形成体系的氧逸度变

化（Ｂａｌｌａｒｄ ｅｔ ａｌ． ， ２００２； Ｗａｔｓｏｎ ｅｔ ａｌ． ， ２００６； 张红等， ２０１８；
邢凯等， ２０１８； Ｄｅｎｇ ｅｔ ａｌ． ， ２０１８）。 Ｃｅ３ ＋ 和 Ｅｕ３ ＋ 作为亲磷灰

石元素价态，更容易替代磷灰石中的 Ｃａ２ ＋ 进入晶格中，磷灰

石显示出更高的 Ｃｅ 和 Ｅｕ 含量。 Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｃｅ 判别图（图 ６）中

可以看出，相比于高级变质岩，中⁃低级变质岩的形成处于偏

氧化的环境，Ｃｅ３ ＋ 转变为 Ｃｅ４ ＋ ，从磷灰石中释放出来，显示

出偏低的 Ｃｅ 含量；相比于长英质花岗岩，镁铁质火成岩与超

镁铁质岩石的形成处于偏还原的环境，Ｃｅ４ ＋ 转变为 Ｃｅ３ ＋ 进

入磷灰石晶格中，磷灰石显示出更高的 Ｃｅ 含量。 邢凯等

（２０１８）认为磷灰石中 Ｃｅ 和 Ｅｕ 这两个具有相反分配行为的

元素，对说明母岩浆的氧化还原环境具有重要意义。 所以本

文构建的 Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｃｅ 图解能够显示最优的磷灰石物源判别

效果。

５　 结论

（１）磷灰石 Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｃｅ 判别图解是通过穷举所有特征元

素组合，引入轮廓系数筛选最优端元组合，辅之以核密度估

计方法，选取 ８２％的密度划分不同物源区域所得到的最优图

解。 相比于其他判别图解，本文提出的磷灰石 Ｅｕ ／ Ｙ⁃Ｃｅ 判别

图解更加准确，可涵盖更加全面的岩石类型，是有效的磷灰

石物源判别图解。
（２）本次研究结果表明，影响磷灰石物源判别效果的主

要因素可能包括磷灰石形成时的氧化还原状态和微量元素

在共生矿物组合变化过程中的不同配分行为。 氧化环境中，
Ｅｕ２ ＋ 转变为 Ｅｕ３ ＋ ，进入磷灰石晶格中，显示出更高的 Ｅｕ 含

量；Ｃｅ３ ＋ 转变为 Ｃｅ４ ＋ ，从磷灰石中释放出来，显示出更低的

Ｃｅ 含量。 同时，斜长石的生成导致大量 Ｅｕ 进入斜长石，磷
灰石也会显示出更低的 Ｅｕ 含量。

（３）本文通过大数据技术，分析指示矿物的性质来识别

矿物物质来源。 本研究对磷灰石微量元素的数据挖掘工作，
是将大数据技术运用在地球科学研究中初步探索。 随着未

来磷灰石地球化学数据的更加丰富，结合更多算法，高纬度

元素判别图解的建立值得进一步探索。
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