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摘  要  岩石学与地球化学研究中,岩石中矿物含量的确定是一项重要的基础工作, 传统测定主要依赖偏光显微镜镜

下观察统计或进行编程计算,效率较低。通过实例介绍了使用 MATLAB工具箱中非负线性最小二乘法根据岩石化学

与镜下观察到的矿物种类对碎屑沉积岩中矿物含量进行定量计算的应用。计算结果表明 ,使用这种计算方法对岩石

矿物含量的计算结果明显比显微镜下统计的更准确、快速, 值得推广应用。在使用同时, 也要注意合适的矿物化学组

成的正确选取, 以保证计算的真实有效。
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1 引言

MATLAB是 MAT rix LABoratory( /矩阵实验室 0 )

的缩写, 是由美国 M athWorks公司开发的集数值计

算、符号计算和图形可视化三大基本功能于一体、功

能强大、操作简单的语言。是国际公认的优秀数学应

用软件之一。MATLAB语言是一个基于矩阵和矢量

的高级语言,简单易学,又具有面向对象的编程特点,

编程效率高;有为数众多的应用工具箱,包括功能性

工具箱和学科性工具箱。MATLAB具备很强的开放

性,除内部函数外, 用户可通过对源文件的修改或加

入自己编写的程序语句去构成新的专用工具箱。由

于 MATLAB是在矩阵运算基础上发展起来的新型计

算软件,所以它在解决矩阵计算问题时可谓得心应

手。MATLAB是当前流行和功能强大的科技应用软

件和编程语言,它集数学计算、可视化和编程于一体,

易学易用,应用十分广泛
[ 1]
。

在地质学研究中,确定岩石的矿物含量是岩石学

与地球化学研究的一项基础工作。以前方法主要靠

偏光显微镜进行镜下观察, 通过估计各种矿物在显微

镜视域中所占的面积的百分比来确定岩石中矿物的

含量
[ 2]
。例如黄智龙等用镜下实测法对云南镇沅的

煌斑岩矿物含量进行研究, 对新鲜 (弱蚀变 )样品薄

片,在显微镜下根据矿物蚀变残余和外形判别原矿

物,以统计结果代表煌斑岩原生矿物组合
[ 3]
。显然,

这种依靠镜下人工统计获得矿物含量的方法, 精度难

以保证,而且工作量大,难以进行批量分析。另外,这

种方法只有在样品矿物组成比较单一、在镜下矿物分

布均匀且矿物颗粒足够大时才有效。而对矿物组成

复杂、矿物分布不均或颗粒很小的岩石薄片, 几乎不

可能用观察统计的方法来了解矿物组成的定量关系。

近年来,随着测试手段的改进,计算机的广泛应

用及统计计算方法的实践,对岩石矿物含量进行准确

定量分析逐步引起了研究者的重视, LeM aitre较早

提出了解决上述问题的多元线形回归方法
[ 4 ]
, 但计

算方法还不够成熟; 陈岳龙根据质量平衡原理, 提出

了用线形约束条件下的非线性最优化拟合求得矿物

组分含量的方法
[ 5]
; 黄志良用化学成分满足法测算

了高分散度粉体的矿物含量
[ 6]
; 黄智龙等利用全岩

化学成分测量数据和岩石薄片中出现矿物的化学成

分建立线性规划模型,通过单纯形法计算了蚀变煌斑

岩各矿物的含量
[ 3]
; 高楚桥给出了由地球化学测井

获得的地层元素 (各种氧化物 )丰度反演出岩石矿物

含量的一种优化算法。其数学模型是求解有约束条

件的方程组问题。求解时将问题转化为求极值函数

的最优解
[ 7]
。这几种方法相对显微镜下的统计方法

而言, 精度有了很大的提高, 但是这几种方法仍然是

比较繁琐的,计算量很大, 不适合做批量计算。

李光明等在对山东某榴辉岩矿床矿物共生组合

及铁铝榴石、绿辉石、白云母、金红石特征性成分进行

研究中,尝试了将 FeO、K2O、Na2O、T iO2通过换算系

数用于该四种矿物含量的间接计算, 或将 T Fe2O3用
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于风化矿石中铁铝榴石含量的间接计算的方法。但

正如作者所说,由于换算系数较大, 受共生矿物引入

特征性成分和测试误差的影响, 使得个别样品计算出

的矿物总量 > 100%。另外, 这种方法还要对铁铝榴

石和绿辉石含量进行校正。在求换算系数时要注意

被研究矿物的提纯, 避免共生矿物成分的干扰, 同时

特征性成分换算系数的应用, 也受地质条件的影

响
[ 8]
,从而限制了这种方法的推广。

上述人工统计矿物含量的方法难以保证精确度,

而应用数学方法来分析矿物含量的研究推导计算过

程又过于复杂,计算量大, 难以进行批量分析。笔者

在使用 MATLAB后发现其非负线性最小二乘法工具

可自动进行数据最优化处理, 简单实用,非常适合处

理此类问题, 特别是批量计算数据,快速,准确,结果

表明, 计算结果与测试结果拟合度很好。

2 MATLAB在矿物含量计算中的应用

2. 1 原理简介
岩石由多种矿物组成, 因此岩石中的化学成分的

含量实际上是各矿物化学成分与矿物含量加权和。

假设岩石由 n种矿物组成,每个矿物在岩石中含量分

别为 A 1, A 2, . . . , A n; 同时假设岩石组成中共有 m 种

氧化物,第 i种氧化物在各种矿物的含量分别为 C i1,

C i2, . . . C in; 岩石中的各主要氧化物含量分别设为为

T 1, T 2, . . . Tm;那么可得到下列线性方程:

C11A 1 + C12A 2 + . . . + C1nA n = T 1

C21A 1 + C22A 2 + . . . + C2nA n = T 2

. . . . . . . . . . . . . . . . .

Cm1A 1 + Cm 2A 2 + . . . + CmnA n = Tm

以矩阵形式可以表示为:

C11 C12 , C 1n

C21 C22 , C 2n

/ / /

Cm 1 Cm2 , Cmn

#

A 1

A 2

/

A n

=

T 1

T 2

/

Tn

在实际计算矿物含量过程中必须满足:

A i \ 0    i= 1, 2, . . . , n;

在上述矩阵中,各种矿物的主要氧化物含量值 C

可以查表或通过矿物的化学式计算获得, 矿物在岩石

中含量值 A待求,所以我们可以在得知岩石样品各主

要氧化物的含量后, 就可以通过 MATLAB程序对样

品中各矿物含量按照上述矩阵进行非负线性最小二

乘法计算, 即可求得精确的矿物含量。

2. 2 计算过程

MATLAB非负线性最小二乘数学模型为

m in
x

=
1

2
+Cx - d+ 2

2

x \ 0。

  式中, 矩阵 C和向量 d为目标函数的系数。独

立变量向量 x要求非负。用 lsqnnoneg函数求线性问

题的非负最小二乘解。其格式为:

x = lsqnnoneg( C, d )

返回向量 x,使范数 (C* x- d )最小化,约束条件

为 x\ 0。C和 d必须为实数。

[ x, resnorm ] = lsqnnoneg(, )
返回残差的平方范数值 norm (C* x - d )

2
。这个

值反映了计算所得成分含量值和真实值之间的拟合

程度。值小,说明二者拟合较好; 如果残差值为 0, 则

说明二者完全拟合。

2. 3 实例应用

本文实例选用的八个岩石样品 (表 1)来自导师

自然科学基金项目,采自四川松潘 ) 甘孜地块及甘肃
省西秦岭地区。在中国地质大学 (北京 )磨片室制作

岩石薄片。镜下观察样品均为中碎屑岩, 主要矿物是

石英、长石等, 这两种主要矿物总含量约占 40% ~

80%。胶结物主要是方解石, 杂基由高岭石、伊利石

等粘土矿物构成, 各样品还不同程度的存在有磷灰

石、磁铁矿、菱铁矿、锆石、榍石等副矿物。岩石化学

全分析在中国科学院地质与地球物理研究所进行。

结合镜下观察和岩化分析结果, 按照国标砂岩和杂砂

岩命名三角图解方案
[ 10]
, 这些样品除 GWQ-25为岩

屑石英砂岩外,其他均属长石岩屑砂岩或岩屑砂岩。

利用 MATLAB计算矿物组成需要确定样品中的

主要矿物及其主要成分含量, 为便于说明问题, 我们

选蒙脱石、伊利石、斜长石、钾长石、石英、磁铁矿、方

解石、菱铁矿、菱镁矿、黑云母、磷灰石等作为岩石中

存在的矿物,忽略了含量很低的榍石、锆石等副矿物。

八个岩石样品的主要成分测试结果如表 1, 计算所用

的各矿物化学组成取实测平均值及理论计算值,如表

2所示。
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表 1 松潘 ) 甘孜地块及甘肃部分沉积岩主要氧化物含量分析结果 (% )

Tab le 1 The analytic resu lts of ma in oxide con ten ts of partia l sedim en tary rocks in

Songpan-Ganze b lock and Gansu province(% )

成分
样   号

SGZ-04* SGZ-12 SGZ-72* SSP-6* SSP-9 GWQ-22 GWQ-25 GWQ-72

S iO
2 64. 24 55. 82 69. 45 61. 63 60. 52 81. 69 87. 98 83. 69

A l2O 3 12. 49 3. 93 6. 93 6. 35 9. 72 5. 84 2. 39 5. 84

Fe2O 3 1. 32 1. 11 1. 07 0. 78 1. 4 0. 62 0. 72 0. 65

FeO 2. 67 1. 34 1. 48 1. 66 2. 85 1. 8 0. 77 1. 76

MgO 2. 43 5. 67 1. 82 2. 44 2. 96 1. 26 0. 68 1. 11

C aO 4. 46 11. 98 7. 42 11. 45 8. 33 2. 59 2. 29 1. 29

K2O 2. 17 1. 08 1. 04 0. 98 1. 34 0. 72 0. 53 0. 9

Na2O 3. 54 0. 58 1. 52 1. 03 1. 32 0. 94 0. 08 1. 15

P2O 5 0. 18 0. 23 0. 11 0. 12 0. 12 0. 128 0. 028 0. 072

  * 数据来源:陈岳龙.松潘 ) 甘孜碎屑沉积岩的地球化学与 Sm) N d同位素地球化学,中国地质,已收稿。其他数据未发表

表 2 计算使用的各矿物化学组成 (% )

Tab le 2 Them ain com positions ofm inerals for calcu lation (% )

成分
矿   物

蒙脱石* 伊利石* * 斜长石* 钾长石* 石英 磁铁矿 方解石 菱铁矿 菱镁矿 黑云母* 磷灰石

S iO 2 53. 2 45. 2 67. 9 64. 3 100 0 0 0 0 37. 3 0

A l2O 3 19. 2 31. 4 19. 8 19. 4 0 0 0 0 0 15. 8 0

Fe2O 3 2. 69 0 0. 243 0. 34 0 69 0 0 0 6. 86 0

FeO 0. 31 2. 03 0 0 0 31 0 62 0 17 0

MgO 3. 32 2. 74 0. 245 0 0 0 0 0 48 7. 64 0

C aO 2. 92 0. 36 0. 255 0. 48 0 0 56 0 0 0. 754 54. 2

K2O 0. 491 9. 12 0. 413 11. 8 0 0 0 0 0 7. 7 0

Na
2
O 0. 431 1. 06 11 2. 74 0 0 0 0 0 0. 508 0

P2O 5 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 45. 8

  * 数据来源:王濮,潘兆橹,翁玲宝,等.系统矿物学 (中册 ) .地质出版社, 1984,数值为平均值

* * 数据来源:张凤琴.西藏冈底斯南带和北带两类花岗岩的地球化学特征及地质意义.中国地质大学 (北京 )硕士学位论文. 2004

其他数据均依照化学式计算而得

  计算过程以 SGZ-04为例说明, 设 c矩阵为计算

使用的各矿物化学组成 (即表 2), d矩阵代表 SGZ-

04岩化分析测定值 (表 1) , 在 MATLAB界面英文输

入状态下录入:

c= [

53. 2 45. 2 67. 9 64. 3 100 0 0 0 0 37. 3 0

19. 2 31. 4 19. 8 19. 4 0 0 0 0 0 15. 8 0

2. 69 0 0. 243 0. 34 0 69 0 0 0 6. 86 0

0. 31 2. 03 0 0 0 31 0 62 0 17 0

3. 32 2. 74 0. 245 0 0 0 0 0 48 7. 64 0

2. 92 0. 36 0. 255 0. 48 0 0 56 0 0 0. 754 54. 2

0. 491 9. 12 0. 413 11. 8 0 0 0 0 0 7. 7 0

0. 431 1. 06 11 2. 74 0 0 0 0 0 0. 508 0

0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 45. 8] ;

  d= [

64. 24

12. 49

1. 32

2. 67

2. 43

4. 46

2. 17

3. 54

0. 18

] ;

[ lsqnonneg( c, d ) ]

[ norm ( c* lsqnonneg( c, d ) - d ) ]

ans = / /返回计算结果 / /

0

0. 1971
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0. 2976

0. 0212

0. 3377

0. 018

0. 073

0. 0276

0. 0379

0

0. 0039

ans =  / /返回计算结果残差的平方范数 / /

8. 66E- 14

由显示结果可知,该样品各矿物含量依次为:

蒙脱石  0

  伊利石  19. 71%

  斜长石  29. 76%
  钾长石  2. 12%

  石英   33. 77%

  磁铁矿  1. 8%
  白云石  7. 3%

  菱铁矿  2. 76%

  菱镁矿  3. 79%

  黑云母  0
  磷灰石  0. 39%

残差的平方范数值 8. 66 @ 10- 14很小, 表明计算结果

与测试结果拟合的非常好。

依次对八个岩石样品进行计算, 结果如表 3所

示。

表 3 由MATLAB计算的各样品的矿物含量

Tab le 3 The resu lts of m inera l con ten ts for sam p les calcu lated byMATLAB

矿物
样   号

SGZ-04 SGZ-12 SGZ-72 SSP-6 SSP-9 GWQ-22 GWQ-25 GWQ-72

蒙脱石 0 0 0. 0593 0. 0852 0. 1868 0. 114 0. 0317 0. 0585

伊利石 0. 1971 0. 0864 0. 1051 0. 0992 0. 1324 0. 0694 0. 0564 0. 0913

斜长石 0. 2976 0. 0386 0. 1257 0. 0807 0. 0999 0. 0743 0. 0006 0. 0935

钾长石 0. 0212 0. 0234 0 0 0 0 0 0

石英 0. 3377 0. 4779 0. 53 0. 4713 0. 3782 0. 6744 0. 8371 0. 7011

磁铁矿 0. 018 0. 0158 0. 0128 0. 0077 0. 0127 0. 0043 0. 0092 0. 0068

白云石 0. 073 0. 2081 0. 1258 0. 1965 0. 1352 0. 0365 0. 0382 0. 0173

菱铁矿 0. 0276 0. 0109 0. 0138 0. 0193 0. 0344 0. 024 0. 0058 0. 0218

菱镁矿 0. 0379 0. 113 0. 0272 0. 0389 0. 0407 0. 014 0. 0088 0. 0134

黑云母 0 0 0 0 0 0 0 0

磷灰石 0. 0039 0. 005 0. 0024 0. 0026 0. 0026 0. 003 0. 0007 0. 0017

E 1. 014 0. 9791 1. 0021 1. 0014 1. 0229 1. 0139 0. 9885 1. 0054

残差平方范数 4. 33E - 14 4. 22E - 14 4. 46E - 14 3. 54E- 14 2. 60E - 14 1. 30E - 13 1. 30E- 13 1. 16E - 13

  求和计算与残差平方范数结果均可表明这种方

法相当精确。与其他方法相比,批量计算优势明显。

3 讨论与结论

为比较计算效果,笔者用 MATLAB对黄志良 5化
学成分满足法测算高分散度粉体的矿物含量 6一文

中的矿物含量按照作者提供的数据进行了编程计算,

结果与文中所提的化学成分满足法计算值完全一致,

表明用 MATLAB进行的矿物含量分析结果是很准确

的;对前述陈岳龙、高楚桥两文
[ 5, 7]
中的数据进行计

算,部分结果略有差异,但用 MATLAB计算的矿物含

量误差较小。

考虑到有些矿物成分复杂, 不同岩性中的同种矿

物在化学成分含量上会有所差异,可能会影响计算的

结果, 笔者尝试对陈岳龙一文
[ 5]
中计算所用的斜长

石数据替换为参考文献 [ 9]所列斜长岩所含斜长石

化学成分数据 (% ),如下:

S iO 3

43. 88

A l2O3

36. 18

Fe2O 3

0. 08

FeO

0

M gO

0

C aO

19. 37

Na2O

0. 22

K 2O

0

  替换前后分别利用 MATLAB计算的结果与原文

实测数据的比较如表 4。

  斜长石数据替换后的结果与原文数据及实测数

据相比相差甚远,可见,使用不同岩性的同种矿物成

分进行计算的结果可能是不同的, 因此在使用 MAT-

LAB进行岩石矿物含量分析时,要注意计算所用的矿

物成分含量值的选取。
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表 4 计算结果对比

Tab le 4 The comparison of ana lytical resu lts

矿物
样   号 样   号 样   号

86XH J-6¹ DX-27¹ HN-21¹ XW-14¹ 86XH J-6º DX-27º HN-21º XW-14º 86XH J-6» DX-27» HN-21» XW-14»

斜长石 35. 21 37. 19 30. 73 33. 06 30~ 45 40~ 50 25~ 40 30 3. 25 4. 3 7. 18 10. 44

钾长石 24. 2 25. 5 31. 21 14. 95 25~ 50 10~ 15 30~ 45 30~ 35 6. 29 6. 48 19. 5 6. 16

黑云母 3. 5 0. 41 4. 68 4. 79 2~ 6 0 5~ 7 5~ 10 0 0 3. 67 3. 97

白云母 0 0 0 11. 94 0 8~ 12 0 0 31. 03 31. 45 20. 44 28. 7

角闪石 0 0 0 0 0 0 0 0 4. 79 0. 82 0 0

磁铁矿 0. 68 0. 5 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

石榴石 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

榍石 0 0 0 1. 61 0 0 0 0 0 0 0 0

石英 36. 22 36. 22 31. 93 34. 31 25~ 30 30~ 50 25~ 30 25~ 30 53. 27 55. 13 46. 42 49. 06

  ¹ 参考文献 [ 5]数据 MATLAB计算结果   º参考文献 [ 5]实测结果   » 斜长石数据替换后的 MATLAB重新计算结果

  笔者用本文表 2的矿物成分含量值对黄智龙等

人的5云南镇沅金矿区煌斑岩矿物含量统计及其意
义 6一文中的数据进行分析, 发现部分结果差异较

大。原因可能有二:一是由于作者观察统计精度不够

所致,二则是由于作者未给出计算所用的矿物成分含

量值,而笔者所用的沉积岩矿物成分含量不适用于蚀

变煌斑岩。

MATLAB使用方便、简单易学, 本文介绍的定量

计算沉积岩矿物含量的方法同样适用于其他类型的

岩石矿物分析, 与镜下观察统计及编程计算方法相

比, MATLAB快速、准确,批量计算中效率高, 误差小,

对简化同类数据处理步骤, 提高工作效率有重要的意

义,值得推广应用。同时也要注意,使用 MATLAB进

行岩石矿物含量分析时,要注意计算所用的矿物成分

含量值应选取已有同类岩石的矿物含量值,以确保计

算的真实有效。

MATLAB功能强大,特别适合于解决涉及矩阵运

算的相关问题,本文的论述仅是非线性最小二乘法的

应用。MATLAB还有很多的功能适用于地学领域, 相

信随着研究的深入及 MATLAB应用的不断普及,

MATLAB一定会在地学领域发挥更大的作用,也希望

本文能起到抛砖引玉的作用。
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The Application ofMATLAB in Calculation ofM ineral

Contents in Clastic Sedimentary Rocks

L IU Fe i CHEN Yue-long JIANG L-i ting
( ChinaU nivers ity o f Geosciences, Beijing 100083)

Abstract The calcu la tion o fm ineral contents in rocks is an important basalwork in geochem istry and petrology. The

trad it iona lm ethods mainly depend on m icroscope-observation and programme ca lculat ion, wh ich are usefu lw hen the

m inera l compositions are simp le, but these methods w ill be ine ff icient when the m inera l con tents are comp lex. This

paper presents theN onnegative linear least square method o fMATLAB- a qu ick and prec ise method o f ca lculating

m inera l contents o f detrita l rocks w ith some examp les. The results show that it s' more accurate and quick to useMAT-

LAB than otherm ethods. S imu ltaneously, w hen useMATLAB, pay attent ion to choosing the appropriate data to en-

sure the authentic ity o f the resu lts.

Key words MATLAB, m inera l contents, ca lculat ion

会议消息

沉积地质专业委员会、沉积学专业委员会受到表彰

  在 2006年 2月 26日结束的中国地质学会第 38届理事扩大会议上,来自各省、自治区、直辖市地质学会和

各专业委员会、研究分会、工作委员会的 21个单位荣获学会 "先进集体 "称号, 受到大会表彰, 沉积地质专业委

员会名列其中。

表彰决定指出:在中国地质学会第 37届理事会期间 ( 2000- 2006年 ) ,沉积地质专业委员会等单位 /认真

落实科学发展观,改革创新,锐意进取,充分发挥自身优势,在学术活动、科学普及、组织建设、人才举荐、科技咨

询服务等方面取得了很大成绩 0。

在此之前,沉积学专业委员会在中国矿物岩石地球化学学会第六次全国会员代表大会上已获得该学会第

五届理事会期间 /先进集体 0称号。
上述成绩的取得是沉积地质专业委员会和沉积学专业委员会全体委员、全国沉积学工作者努力的结果,荣

誉也将成为沉积地质专业委员会和沉积学专业委员会争取做出更大成绩的新的动力。

中国地质学会沉积地质专业委员会   

中国矿物岩石地球化学学会沉积学专业委员会

2006. 2. 28.        
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