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О КЛАССИФИКАЦИИ УГОЛЬНЫХ ПЛАСТОВ ПО СОДЕРЖАНИЮ 

ТОКСИЧНЫХ ЭЛЕМЕНТОВ С ПОМОЩЬЮ КЛАСТЕРНОГО АНАЛИЗА 
 

Рассмотрены особенности использования кластерного анализа для классификации уголь-
ных пластов по содержанию токсичных элементов. 

Розглянуто особливості використання кластерного аналізу для класифікації вугільних ша-
рів щодо вмісту токсичних елементів. 

There were considered features to apply cluster analysis to classify coal seams as for toxic ele-
ments content. 

 
Изучение концентраций токсичных и потенциально токсичных элементов 

в углях пластов Красноармейского геолого-промышленного района обусловле-
но ужесточением требований к охране окружающей среды. Актуальность таких 
исследований обусловлена рядом Законов Украины, постановлениями Кабине-
та Министров, а также требованиями ГКЗ к качеству и содержанию геологиче-
ских материалов при разведке угольных месторождений. 

Научный и практический интерес вызывает установление возможностей 
классификации угольных пластов района по содержанию токсичных и потен-
циально токсичных элементов на основании результатов различных методов 
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кластерного анализа. К сожалению, эта проблема оставалась до настоящего 
времени практически не исследованной. 

Использование кластерного анализа в целях классификации имеет ряд пре-
имуществ, так как позволяет выполнить разбиение множества исследуемых объ-
ектов и признаков на однородные в соответствующем понимании группы или кла-
стеры, а также выявить внутреннюю структуру (на разных иерархических уров-
нях) изучаемой выборочной совокупности. В то же время, как и любой другой ме-
тод, кластерный анализ имеет определенные недостатки. В частности, состав и 
количество кластеров зависит от выбираемых критериев группировки («стратегии 
классификации»), а применение различных методов, соответствующих различным 
концептуальным подходам к выделению таксонов, к одним и тем же выборкам, 
может привести к существенно отличающимся результатам. Таким образом, ха-
рактерной особенностью кластерного анализа, в отличии от других методов мно-
гомерной статистики, служит сильная зависимость получаемых результатов от 
априорных установок исследователя на содержательном уровне. В связи с этим в 
данной работе основными задачами являлись: анализ результатов кластеризации 
угольных пластов различными методами, реализованными в одной из наиболее 
популярных профессиональных статистических программ «STATISTICA 6.0» [1] 
и выбор наиболее оптимального из них. 

Для выполнения кластерного анализа в программе предлагается семейст-
во иерархических агломеративных методов, двувходового объединения и ите-
ративный дивизимный метод K-средних.  

Метод двухвходового объединения используется при одновременной 
кластеризации как наблюдений так и переменных. В этом случае ожидается, 
что и наблюдения и переменные одновременно вносят вклад в выявление кла-
стеров которые дальше интерпретируются в геологических понятиях. Главным 
недостатком метода являются проблемы с понятийной интерпретацией резуль-
татов, которые являются следствием того, что расстояние между разными кла-
стерами может определяться различиями в переменных.  

Проблематичность понятийной интерпретации результатов анализа не да-
ет возможности для его использования в качестве оптимального метода реше-
ния поставленной задачи классификации. 

Использование итеративного дивизимного метода K-средних в целях 
оптимальной классификации угольных пластов по содержанию токсичных и 
потенциально токсичных элементов в угле имеет существенные недостатки. 
Для него характерна присущая всем итеративным дивизимным методам про-
блема субоптимальных решений, которые заключаются в неудачных исходных 
разбиениях выборочных совокупностей. Необходимо отметить, что итерации 
по методу K-средних очень чувствительны к неудачным случайным разбиени-
ям, к тому же все еще более усложняется при случайном выборе начального 
разбиения реализованного в программе. Его использование подразумевает су-
ществование априорных гипотез относительно числа кластеров (по наблюдени-
ям или по переменным) а результат кластеризации представленный в виде сис-
темы таблиц, не позволяет наглядно и однозначно выявить и визуализировать 
структуру классификации.  
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Перечисленные недостатки метода не позволяют рассматривать его в ка-
честве оптимального для классификации угольных пластов по содержанию ток-
сичных и потенциально токсичных элементов в угле. 

Семейство иерархических агломеративных (объединяющих) методов 
реализованных в программе относится к наиболее часто используемым группам 
кластерного анализа. Все они заключаются в последовательном объединении 
наиболее схожих объектов, которое можно визуализировать в виде древовид-
ной диаграммы – дендрограммы (которая графически отображает иерархиче-
скую структуру матрицы сходства объектов). Такая наглядность результатов 
кластеризации является существенным достоинством этих методов. Как прави-
ло, в дендрограмме по горизонтали указываются кластеризуемые объекты, а по 
вертикали - значения межклассовых расстояний, при которых происходит их 
объединение (коэффициент слияния или дистанция объединения). При этом в 
результате анализа формируются группы не перекрывающихся кластеров, при-
чем каждый кластер является элементом более широкого кластера на более вы-
соком уровне сходства. Такой подход не требует профессиональной подготовки 
исследователя в области матричной алгебры или многомерной статистики, и в 
то же время позволяет однозначно интерпретировать результаты в геологиче-
ских понятиях.  

По способу группировки или «стратегии классификации» все иерархиче-
ские агломеративные методы реализованные в программе подразделяются на: 
метод одиночной связи («ближайшего соседа») [2], метод полной связи («наи-
более удаленного соседа») [3], разновидности метода «средней связи»: невзве-
шенный метод «средней связи» («невзвешенное попарное среднее») и взвешен-
ный метод «средней связи», взвешенный центроидный метод и метод Уорда [4]. 
Кроме того, во всех перечисленных методах могут быть использованы в каче-
стве межклассовых расстояний: евклидово расстояние (или его квадрат) ман-
хэттенское расстояние («расстояние городских кварталов»), метрики Чебышева 
и Миньковского, линейный коэффициент корреляции (точнее, 1 - линейный ко-
эффициент корреляции), простой коэффициент совстречаемости (точнее, 1 – 
коэффициент совстречаемости). Применительно к особенностям решаемой за-
дачи наиболее оптимальным является использование в качестве меры сходства 
евклидового расстояния. 

Рассмотрим возможности применения иерархических агломеративных 
методов кластеризации к задаче классификации угольных пластов Красноар-
мейского геолого-промышленного района по содержанию токсичных и потен-
циально токсичных элементов более подробно. 

Метод одиночной связи формирует кластеры из принципа наличия хотя 
бы одной связи между объектами. Несмотря на то что, его результаты инвари-
антны к монотонным преобразованиям матрицы сходства и использование ме-
тода не ограничивает присутствие «совпадения» в данных, практическое его 
применение в целях классификации вызывает затруднения.  

На примере результатов кластеризации угольных пластов по содержанию 
Ni (рис. 1) и Ве (рис. 2) в углях видно, что по мере приближения к завершению 
процесса кластеризации формируется один большой кластер, в который остав-
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шиеся объекты включаются один за другим. Окончательный результат является 
тривиальным следствием наличия одного кластера, включающего n-1 объектов 
и одного кластера, содержащего один объект (см. рис. 1 и 2).  

Анализ рис. 1 и рис. 2 не позволяет определить количество и структуру 
кластеров содержащихся в исходных данных. Аналогичные результаты полу-
чены и при кластеризации этим методом угольных пластов по концентрациям 
других токсичных и потенциально токсичных элементов. 

Метод полной связи, в отличии от рассмотренного выше метода оди-
ночной связи накладывает более жесткие требования к объединению объектов в 
один кластер. В данном случае (рис. 3 и рис. 4), появляется тенденция к выяв-
лению относительно компактных гиперсферических (в многомерном простран-
стве) кластеров, объединяющих схожие объекты.  

Сопоставление рис.1 с рис. 3 и рис. 2 с рис. 4 позволяет выявить ряд пре-
имуществ кластеризации с использованием метода полных связей. В тоже вре-
мя, если при кластеризации по содержанию Ni полученная дендрограмма дос-
таточно убедительно указывает на наличие трех кластеров (см. рис. 3), то при 
кластеризации по содержанию Ве, выявление окончательного количества кла-
стеров (см. рис. 4) не так очевидно. Кроме того, в обоих случаях использование 
только дендрограммы без привлечения первичных данных затрудняет отнесе-
ние отдельных пластов к тем или иным кластерам. Причем, если на рис. 3 это 
только пласт l3, то на рис. 4 это уже ряд пластов: m6

1, l7н, l3, k5. 
Анализ результатов кластеризации угольных пластов по содержанию Ni 

показывает, что первый кластер формируют пласты с максимальным средним 
содержанием (42–27г/т), второй объединяет пласты со средними концентра-
циями (22–14г/т), а третий – с минимальными (13–10г/т). 

Метод «средней связи» разработан Сокэлом и Минченером в 1958 г. как 
компромисс между методами одиночной и полной связи. В программе 
«STATISTICA 6.0» реализованы две разновидности метода: невзвешенный ме-
тод «средней связи» («невзвешенное попарное среднее») и взвешенный метод 
«средней связи». В первой разновидности метода расстояние между двумя кла-
стерами вычисляется как среднее расстояние между всеми парами объектов в 
них, а во второй – кроме того, размер кластеров (т.е. количество содержащихся 
в них объектов) используется в качестве весового коэффициента. Использова-
ние количества содержащихся в кластере объектов в качестве весового коэф-
фициента предполагает «хорошее качество» анализа при наличии в выборке 
кластеров неравного размера.  

Сравнение результатов кластеризации угольных пластов по содержанию 
Ni невзвешенным (рис. 5) и взвешенным методами (рис. 7) «средней связи» по-
казывает, что в обоих случаях четко проявляется наличие трех групп пластов: с 
аномально высокими содержаниями, средними и низкими концентрациями. 
Причем, если состав кластера содержащего пласты с аномально высокими со-
держаниями (среднепластовые значения 42–27г/т) остается постоянным, то 
структура и состав кластеров состоящих из пластов со средними и низкими 
концентрациями Ni в углях изменяется.  
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В первом случае (см. рис. 5) оба кластера примерно равных размеров, II 
кластер объединяет пласты со средними концентрациями Ni от 22 до 16г/т, а III 
кластер – от 15 до 10г/т. Во втором случае (см. рис. 7) размер II кластера увели-
чивается и он уже включает пласты со средними содержаниями Ni от 22 до 
14г/т. Рассмотрение дендрограммы на рис. 7 без привлечения первичных дан-
ных затрудняет отнесение пластов l4в, l8н, m2 и m4

0 ко II или III кластеру. 
Сопоставление результатов кластеризации угольных пластов по содержа-

нию Ве невзвешенным (рис. 6) и взвешенным методами (рис. 8) «средней свя-
зи» не позволяет визуально однозначно установить количество результирую-
щих кластеров. В тоже время, структура кластеров и их размеры практически 
не изменяются. 

Взвешенный центроидный метод использует в качестве расстояния ме-
жду кластерами (объектами) расстояние между их центрами тяжести. На рис. 9 
и рис. 10 приведены дендрограммы результатов кластеризации взвешенным 
центроидным методом угольных пластов соответственно по содержанию Ni и 
Ве в угле. В первом случае достаточно уверенно выделяется наличие трех кла-
стеров, а во втором – четырех. В обоих случаях видна четкая и однозначная 
структура кластеров, а также их существенно отличающиеся размеры. 

На дендрограмме кластеризации пластов по содержанию Ni (см. рис. 9) 
первый кластер составляют пласты с аномально высокими концентрациями (от 
42 до 27г/т), второй кластер – пласты со средним содержанием (от 22 до 14г/т) 
и третий кластер – пласты характеризующиеся минимальным содержанием Ni в 
угле (от 13 до 10г/т). 

При кластеризации пластов по концентрациям Ве (см. рис. 10) первый 
кластер образуют пласты с максимальным средним содержанием (4г/т), второй 
– с повышенным (2,9–2,4г/т), третий – с минимальным (1,5–1г/т) и четвертый – 
с относительно пониженным (2,1–1,6г/т). 

Метод Уорда отличается от рассмотренных ранее иерархических агломе-
ративных методов использованием методов дисперсионного анализа при оцен-
ки межкластерных расстояний. К недостаткам метода относится сильное воз-
действие профильного сдвига на результаты и стремление создавать кластеры 
малого и приблизительно равного размера. На рис. 11 и рис. 12 в качестве при-
меров реализации метода приведены дендрограммы результатов кластеризации 
угольных пластов соответственно по содержанию Ni и Ве в угле. 

Если в первом случае (см. рис. 11) при визуальном анализе дендрограммы 
достаточно уверенно устанавливается наличие трех результирующих кластеров, 
то во втором (см. рис. 12) их выявление представляется проблематичным. На 
дендрограмме кластеризации пластов по концентрациям Ве отчетливо проявле-
ны все названные выше недостатки метода. 

Анализ дендрограммы кластеризации угольных пластов по содержанию 
Ni показывает, что первый кластер объединяет пласты с максимальным сред-
ним содержанием (42–27г/т), второй формируют пласты со средними концен-
трациями (22–17г/т), а третий – с минимальными (16–10г/т). 
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Рис. 1. Дендрограмма результатов кластеризации методом одиночной 
связи угольных пластов Красноармейского геолого-промышленного 

района по содержанию Ni в угле 
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Рис. 2. Дендрограмма результатов кластеризации методом одиночной 
связи угольных пластов Красноармейского геолого-промышленного 

района по содержанию Ве в угле 
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Рис. 3. Дендрограмма результатов кластеризации методом полных  
связей угольных пластов Красноармейского геолого-промышленного 

района по содержанию Ni в угле 
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Рис. 6. Дендрограмма результатов кластеризации невзвешенным  
методом «средней связи» угольных пластов Красноармейского  
геолого-промышленного района по содержанию Ве в угле 
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Рис. 8. Дендрограмма результатов кластеризации взвешенным методом 
«средней связи» угольных пластов Красноармейского  
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Рис. 9. Дендрограмма результатов кластеризации взвешенным  
центроидным методом угольных пластов Красноармейского  
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Рис. 10. Дендрограмма результатов кластеризации взвешенным  
центроидным методом угольных пластов Красноармейского  
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Рис. 11. Дендрограмма результатов кластеризации методом Уорда 
угольных пластов Красноармейского геолого-промышленного района 
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Рис. 12. Дендрограмма результатов кластеризации методом Уорда  
угольных пластов Красноармейского геолого-промышленного района 

по содержанию Ве в угле 
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Обсуждение результатов. Резульататы кластеризации угольных пластов 
Красноармейского геолого-промышленного района по содержанию в углях Ni и 
Ве иерархическими агломеративными методами показали: 

1. Использование метода одиночной связи приводит во всех случаях к ре-
зультатам не позволяющим установить количество и структуру кластеров со-
держащихся в исходных данных. Следовательно, его применение в целях клас-
сификации угольных пластов по содержанию токсичных и потнциально ток-
сичных элементов не рекомендуется. 

2. Результаты кластеризации угольных пластов по содержанию Ni мето-
дами полной связи (относится к группе методов «расширяющих пространст-
во»), взвешенным «средней связи» и взвешенным центроидным (оба принадле-
жат к группе методов оставляющих свойства исходного пространства без изме-
нений) полностью идентичны. Во всех случаях в результате сформировано три 
существенно отличающихся по своим размерам кластера: I – объединяет четы-
ре пласта с аномально высокими концентрациями: 42-27г/т (g1

2н, k5, m3
н и m6

1), 
II – содержит двадцать пять пластов со средними концентрациями: 22-14г/т 
(k5

н, k5
в, k7, k7

1, k7
2, k8, l1, l21, l3, l3в+н, l3в, l4, l4в, l6, l7, l7в, l8, l8н, m2, m3, m4

0, h4, h6, h1
н 

и h10
1) и III – включает девять пластов с минимальными содержаниями 13-10г/т 

(k6, l5, l51, l7н, l81, m4
2, m6

2, h8 и h10). В то же время использование взвешенного 
центроидного метода для визуальной оценки количества и структуры кластеров 
наиболе эффективно. 

3. Кластеризация методами Уорда (относится к группе методов «расши-
ряющих пространство») и невзвешенной «средней связи» (принадлежит к груп-
пе методов не меняющих свойства исходного пространства) угольных плстов 
по содержанию Ni так же выявила в исходных данных три кластера. Если в 
обоих случаях первый кластер содержит четыре пласта с аномально высокими 
концентрациями: 42-27г/т (g1

2н, k5, m3
н и m6

1), то состав и структура второго и 
третьего кластеров несколько различаются. При применение метода Уорда во 
второй кластер входят тринадцать пластов со средними концентрациями 22-
17г/т (h4, k5

н, k5
в, k7, k7

1, k7
2, k8, l1, l21, l3в+н, l6, l7в, и m3), а в третий – двадцать 

один пласт с содержаниями 16-10г/т (m4
0, m4

2, m6
2, m2, l3, l3в, l4, l4в, l5, l51, l7н, l7, 

l8, l8н, l81, k6, h1
н, h6, h8, h10, и h10

1). При кластеризации методом невзвешенной 
«средней связи» второй клстер формируют семнадцать пластов с концентра-
циями 22-16г/т (h4, k5

н, k5
в, k7, k7

1, k7
2, k8, l1, l21, l3в+н, l3, l3в, l4, l6, l7, l7в, и m3), а 

третий – семнадцать пластов с содержаниями 15-10 г/т (m4
0, m4

2, m6
2, m2, l4в, l5, 

l51, l7н, l8, l8н, l81, k6, h1
н, h6, h8, h10, и h10

1). Сопоставление результатов кластериза-
ции этими методами показывает, что использование метода невзвешенной 
«средней связи» чаще приводит к созданию кластеров близких размеров, чем 
метод Уорда. 

4. При кластеризации угольных пластов по содержанию Ве только взве-
шенный центроидный метод позволяет однозначно установить количество и 
выявить структуру конечных кластеров. 

Выводы. Анализ результатов кластеризации угольных пластов в целях их 
классификации по содержанию токсичных и потенциально токсичных элемен-
тов различными методами, реализованными программе «STATISTICA 6.0» 
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свидетельствет, что наиболее эффективным является применение взвешенного 
центроидного метода. Его использование позволяет не только установить коли-
чество результирующих кластеров, но и выявить их структуру. Дальнейшие ис-
следования результатов кластеризации необходимо сосредоточить на их интер-
претации в геологических понятиях. 
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