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合并与不合并:两个相似性聚类分析方法比较

刘新涛1,刘晓光1,申摇 琪2,张书杰3, 杨党伟1, 任应党1,*

(1. 河南省农业科学院植物保护研究所, 河南省农作物病虫害防治重点实验室,

农业部华北南部作物有害生物综合治理重点实验室, 郑州摇 450002;

2. 河南中医学院, 郑州摇 450008;3 郑州大学生物工程系, 郑州摇 450001)

摘要:以山西省 4638 种昆虫在 7 个地理小区的分布、内蒙古 7766 种昆虫在 14 个地理小区的分布和中国 16804 属昆虫在 67 个

生态区域的分布 3 组数据为样本,用传统的层层合并的相似性聚类分析法(SCA)和新的不需合并的多元相似性聚类分析法

(MSCA)进行运算分析,对比结果表明,不合并法都能得到既符合统计学逻辑,又符合地理学、生物学逻辑的结果;合并法在参

与小区较少时,还能够得到与不合并法类似的结果,随着参与小区的增多,聚类结构发生变化,以致聚类功能彻底丧失。 无论两

种聚类结果差异大小,其性质都迥然不同:不合并法的相似性系数是固有的、互相独立的、同时存在的,聚类结果是所有小区之

间关系亲疏、距离远近的状态;合并法的每个相似性系数都是合并的依据或结果,前一个系数是后一个系数产生的条件,后一个

系数是前一个系数消亡的结果,严格按照顺序,当最后一个系数产生时,前面所有系数和所有小区都已不复存在,聚类结果只是

记录不断合并、不断消亡的过程。 因此在肯定合并法历史价值的同时,认为申效诚等创建的多元相似性系数公式及多元相似性

聚类分析法摈弃合并降阶这一产生偏差和错误的根源,能够得出相对客观的聚类结果,是生物地理学研究领域有效的聚类分析

工具,必将推动生物地理学定量研究迈入一个新阶段。
关键词:多元相似性聚类分析; 多元相似性系数; 生物地理学

Comparison of merged and non鄄merged similarity clustering analysis methods
LIU Xintao1, LIU Xiaoguang1, SHEN Qi2, ZHANG Shujie3, YANG Dangwei1, REN Yingdang1,*

1 Institute of Plant Protection, Henan Academy of Agricultural Sciences; The Key Laboratory of Crops Pests and Diseases Control of Henan Province; The Key

Laboratory of Integrated Pest Management on Crops in the Southern Region of North China; the Agriculture Ministry of China, Zhengzhou 450002, China

2 Henan University of Traditional Chinese Medicine, Zhengzhou, 450008, China

3 Bioengineering Department of Zhengzhou University, Zhengzhou 450001, China

Abstract: Distribution data of 4638 species in seven geographic regions of Shanxi Province were examined as a small
sample, of 7766 species in 14 geographic regions of Inner Mongolia as a medium sample, and of 16804 genera in 67
ecological regions of China as a large sample. Statistical analyses of the three data groups were conducted separately, using
a traditional merged method (similarity clustering analysis, SCA) and a new non鄄merged method (multivariate similarity
clustering analysis (MSCA)). A critical comparison of the two methods demonstrates that the non鄄merged method can
attain a result suitable for both logistics of biological statistics and geography, regardless of the scale of the data. The
merged method (SCA) may achieve a result closely resembling that of the non鄄merged method when dealing with a fewer
number of geographic regions. However, with an increased number of geographic regions, the clustering structure with the
merged method may create a change at a different level — so much as to cause a complete loss of functionality. Regardless
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of the magnitude of difference between results of the two kinds of clustering, their nature will be totally different. The non鄄
merged method similarity coefficients are inherent, independent of each other and exist simultaneously, the clustering result
reflects the relationship and distance of all involved geographic regions, and all the coefficients are easily calculated with no
strict orders. In the merged method, however, every coefficient was considered to be founded upon or be the result of
clustering. The non鄄merged coefficient is the basis for the merged coefficient忆s emergence, which is a result of the non鄄
merged coefficient忆s disappearance after merging. All of the calculations depend on input data and the deduced result is
strictly in alphabetical order. It should be noted that the newest or final coefficients were worked out or generated, whereas
the non鄄merged coefficients as well as the involved geographic regions had to be eliminated or discarded. The newest
clustering coefficients were constantly generated, subsequently disappearing with the circulation. MSCA, in agreement with
the value and huge contribution by SCA methods, can correct errors or inaccuracy that caused by merging or descending
order during clustering by SCA method. It especially avoids some lost branches in the clustering result that are very
important to the relationship, and cannot find any similarity level that requires indication in some detail. In summary, the
MSCA method can solve many of the problems of the SCA method. The clustering achieves greater accuracy, which makes
the results fit ecological reality. Also, our modified MSCA method can easily perform macroscopic clustering analysis of
ecosystem data, which has never been completely accomplished before.

Key Words: multivariate similarity clustering analysis; multivariate similarity coefficients; biogeography

1901 年 Jaccard 提出的用于生物区系比较的相似性系数计算公式[1],由于简明、准确,迅速得到人们普遍

认可,在生物学等自然科学以及社会科学的众多领域被广泛应用[2],以相似性作为尺度的聚类分析技术

(SCA)也日渐普及。 由于 Jaccard 的公式只能计算 2 个地区间的相似性系数,于是“合并降阶冶便成为相似性

聚类分析方法中的核心技术环节,并被奉为经典。 人们在大中型相似性聚类分析的运算中得不到既符合统计

学逻辑,又具有地理学、生物学意义的结果时,往往只怀疑自己的基础数据欠缺,而不去质疑“合并冶的合理

性,只能将研究和数据束之高阁。 申效诚等从创立多元相似性系数计算公式入手[3鄄4],彻底摈弃层层合并的

环节,创建了新的多元相似性聚类分析方法(MSCA) [5鄄6],经过多类群、多地理区域的运算实验[7鄄11],不仅简便

省时,而且聚类能力强大合理。
为了更直接鲜明地对比 SCA 和 MSCA 由于合并与不合并所产生的差异,选用小、中、大型 3 组数据,分别

用两种方法运算,比较聚类结果。 以便为 MSCA 的广泛应用、为生物地理学的发展提供科学依据。
1摇 材料与方法

1. 1摇 材料

所用材料均来自我们建造的中国昆虫分布数据库:山西省 4638 种昆虫在 7 个小区的分布;内蒙古自治区

7766 种昆虫在 14 个小区的分布;中国 16804 属昆虫在 67 个生态区域的分布。
1. 2摇 方法

用 Jaccard 的二元相似性系数计算公式将上述材料分别制出 7伊7、14伊14、67伊67 的相似性系数三角矩阵

备用。
1. 2. 1摇 传统的聚类分析法(SCA)

选择相似性系数最大的两个小区首先聚类,将这两个小区的分布资料合并为一个新的小区,使参与聚类

的小区降为 n-1 个,再用 Jaccard 的公式计算 n-1 个小区的两两相似性系数,排成 n-1伊n-1 矩阵,重新选择相

似性系数最大的两个小区予以合并,使参与聚类的小区数降为 n-2 个。 如此反复,直至全部小区聚类完成。
最后,根据聚类与合并的顺序作出支序图。

Jaccard 公式: SI=C / (A+B-C)
式中,SI 是两个小区间的相似性系数,A、B 分别是两个小区的种类数,C 是两个小区的共有种类数。

1843摇 11 期 摇 摇 摇 刘新涛摇 等:合并与不合并:两个相似性聚类分析方法比较 摇
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1. 2. 2摇 多元相似性聚类分析法(MSCA)
选择相似性系数最大的两个小区首先聚类,但不将这两个小区的分布资料合并,而是将其视为一个“单

元群冶,与其它没有聚类的 n-2 个小区一同进入下一轮聚类分析。 每轮均挑选相似性系数最大者聚类,扩大

原单元群或形成新的单元群,如此反复,直到聚类完成。 相似性系数采用申效诚等创立的多元相似性系数公

式计算。 最后作出支序图。
申效诚等的公式: SIn =移Hi / nS=(移Si-移Ti) / nS

式中,SIn 是要比较的 n 个小区间的相似性系数;Si、Hi、Ti 分别是 i 小区的种类数、共有种类数、独有种类数,且
满足 Si-Ti =Hi;S 为 n 个小区的总种类数。 这些数据都可以从数据库的查询表上直接获得。

两个公式原理完全相同,前者是后者在 n 为 2 时的一个特例。 后者是前者在 n 大于 2 时的通式。 也即本

文要比较的两个方法的区别在于合并与不合并所引起的差异。
例如表 1 的山西省 7 个小区中,5、6 小区的相似性系数最大(0. 412),合并法是将其合并成一个有 1413

种(974+1021-582)昆虫的新小区,然后全省降为 6 个小区,再重新寻找相似性最大的两个小区予以合并,直
到最后。

不合并法是不将 5、6 小区合并,而是将其视为新的聚类单元进入下一轮比较,当计算新聚类单元(包含

5、6 小区)与其它任一小区(1、2、3、4、7 小区)间的相似性系数时,参与计算的是 3 个小区即 n = 3,在这一轮

中,(5、6)和 3 小区间的相似性系数最大,因此,((5、6)、3)聚在一起形成了新的聚类单元;在下一轮比较时,
将计算((5、6)、3)分别与 1、2、4、7 小区之间的相似性系数(共 4 个),以及(1 和 2)、(1 和 4)、(1 和 7)、(2 和

4)、(2 和 7)、(4 和 7)小区间的相似性系数(共 6 个),挑选其中相似性系数最大者(1 和 4 小区)聚成一类;再
下一轮比较,需要比较的聚类单元有:2 小区、(1、4 小区)、((5、6)、3 小区)和 7 小区,计算相似性系数时,n 值

是实际参与的小区数,如计算(1、4 小区)与((5、6)、3 小区)之间的相似性系数时,实际参与的小区数是 5 个

小区即 n=5。 依次类推,直至全部小区聚类完成。
2摇 结果与分析

2. 1摇 山西省昆虫分布的聚类分析结果比较

山西省共记录 4638 种昆虫,其中有省下分布记录的有 2619 种,分布在 7 个小区内的种类数、共有种类数

及其相似性系数如表 1。

表 1摇 山西省各地理小区的昆虫种类(对角线)、共有种类数(上三角)和相似性系数(下三角)

Table 1摇 The insect species number (on diagonal line), shared species number (above diagonal) and similarity coefficient ( below diagonal) in

every regions in Shanxi Province

地区 Region 1 2 3 4 5 6 7

五台山 855 318 335 361 415 367 437

太行山 0. 288 566 392 277 392 433 332

中条山 0. 218 0. 328 1020 294 433 544 393

恒山 0. 347 0. 331 0. 231 547 392 337 373

晋中平原 0. 294 0. 342 0. 277 0. 347 974 582 497

晋南丘陵 0. 243 0. 375 0. 363 0. 274 0. 412 1021 457

吕梁山 0. 314 0. 275 0. 246 0. 326 0. 343 0. 298 972

使用合并法和不合并法分别得到两个聚类图(图 1,图 2)。
比较图 1 和图 2,图 2 中 7 个小区在相似性系数为 0. 30 时聚为两群。 1、4、7 小区聚为一群,以中低山地

为主,居该省北、西方;其余 4 小区为一群,以平原、丘陵、低山为主,居该省中、东、南部,7 个小区的总相似性

系数为 0. 248。 图 1 中 7 个小区起初并为 3 个新小区,(1、4、7),(2、3),(5、6)各为一新小区。 2、3 为低山,5、
6 则为平原丘陵,生态学意义更为突出,但它们难以以更低的相似性系数合并在一起,其生态学意义在高一级

的聚类中丧失。 7 个小区最后的相似性系数为 0. 308,最多可在 0. 32 处区分成两个新小区,同样找不到辨别 3
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个新小区的相似性水平。 两种聚类方法的结果在地理学、生物学上不存在差异,聚类结构基本没有变化。 在

统计上的差异:第一,相似性系数的含义不同,合并法最后的相似性系数 0. 308 是最终合并成的山地区与平原

区之间的相似性系数,必须层层合并到最后才能完成,完成时,7 个小区已不复存在,支序图只是合并过程图;
不合并法的相似性系数 0. 248 确实是 7 个小区的总相似性系数,它不受聚类过程的影响,也不因聚类结构变

动而变化,甚至可以最先计算出来;第二,合并法在 2、3 合并区和 5、6 合并区之间的相似性系数 0. 382 比 2、3
合并时的系数 0. 328 还高,这种“倒挂冶现象是由合并引起的后果,致使支序图出现“凹陷冶,不再是典型的梯

形结构。

图 1摇 山西省昆虫分布合并法聚类图

摇 Fig. 1 摇 The clustering graph of insect fauna of Shanxi Province

by merge method

图 2摇 山西省昆虫分布不合并法聚类支序图

摇 Fig. 2 摇 The clustering graph of insect fauna of Shanxi Province

by non鄄merged method

2. 2摇 内蒙古自治区昆虫分布的聚类结果比较

内蒙古自治区有昆虫 7766 种,有区下分布记录的共 5543 种。 分布在 14 个小区的种类数、共有种类数和

相似性系数如表 2,两种聚类法得到两个支序图(图 3,图 4)。

表 2摇 内蒙古各地理小区的昆虫种类(对角线)、共有种类数(上三角)和相似性系数(下三角)

Table 2摇 The insect species number (on diagonal line), shared species number (above diagonal) and similarity coefficient ( below diagonal) in

every regions in Inner Mongolia

地区
Region 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10 11 12 13 14

01 1466 473 405 342 797 542 391 483 281 502 569 438 433 329

02 0. 222 1134 496 371 380 430 390 561 290 278 453 398 480 411

03 0. 199 0. 308 972 431 338 386 344 504 289 243 392 358 555 420

04 0. 157 0. 204 0. 269 1060 300 301 295 372 266 235 331 277 433 382

05 0. 389 0. 178 0. 168 0. 140 1680 489 395 387 243 558 508 400 392 293

06 0. 259 0. 230 0. 220 0. 156 0. 237 1169 391 472 277 327 605 479 427 314

07 0. 195 0. 232 0. 220 0. 174 0. 206 0. 228 935 418 234 276 436 432 436 342

08 0. 221 0. 315 0. 301 0. 196 0. 176 0. 248 0. 243 1208 298 280 481 446 578 413

09 0. 145 0. 187 0. 201 0. 171 0. 128 0. 168 0. 160 0. 179 758 219 288 245 291 258

10 0. 309 0. 183 0. 175 0. 158 0. 376 0. 218 0. 209 0. 176 0. 183 661 395 311 270 240

11 0. 261 0. 231 0. 211 0. 169 0. 236 0. 328 0. 246 0. 240 0. 165 0. 256 1280 484 451 331

12 0. 232 0. 249 0. 242 0. 183 0. 217 0. 308 0. 316 0. 275 0. 146 0. 256 0. 291 863 422 336

13 0. 182 0. 241 0. 316 0. 220 0. 169 0. 205 0. 237 0. 294 0. 161 0. 156 0. 208 0. 237 1341 452

14 0. 170 0. 271 0. 312 0. 260 0. 156 0. 190 0. 247 0. 260 0. 199 0. 198 0. 190 0. 254 0. 269 794
摇 摇 01 呼伦贝尔高原; 02 锡林格勒高原; 03 乌兰察布高原; 04 阿拉善沙漠; 05 大兴安岭北段; 06 大兴安岭南段;07 赤峰山地; 08 察哈尔; 09

贺兰山; 10 大兴安岭北段山前平原; 11 大兴安岭南段山前平原; 12 辽河上游平原;13 河套地区; 14 鄂尔多斯

图 4 中,在相似性系数 0. 20 的水平上,14 个小区聚为两类,一类内蒙古的东北部,以大兴安岭等山地为

主要地理特征,另一类在内蒙古西南部,以高原沙漠为主要地理特征,14 个小区的总相似性系数为 0. 159。 图

3 中,起初 12 个小区分别合并为 6 个新小区,在以后的 7 次系数计算中,有 3 次出现了“倒挂冶,而且由于合
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图 3摇 内蒙古昆虫分布合并法聚类图

Fig. 3摇 The clustering graph of insect fauna of Inner Mongolia by merge method

图 4摇 内蒙古昆虫分布不合并法聚类支序图

Fig. 4摇 The clustering graph of insect fauna of Inner Mongolia by non鄄merged method

并,第 9 小区贺兰山和第 10 小区大兴安岭北段山前平原面积最小、昆虫种类最少,被排斥在外,直到最后是贺

兰山和全内蒙古的比较,相似性系数为 0. 086,聚类结构产生较大变化,找不到一个合适的相似性水平把 14
个小区划分成几个有统计学和生态学意义的“类冶来。 “并而不类冶,常常是合并法的最终结果。

图 4 中,也出现一次“倒挂冶,2、8 小区之间相似性系数为 0. 315,3、13 小区之间为 0. 316,但 2、8、3 三者的

相似性系数为 0. 317,3 小区只能放弃 13 小区,和 2、8 小区聚在一起,由于 2、8 没有合并,可以将 3 个小区

并列。
2. 3摇 中国昆虫属级分布的聚类结果比较

数据库记录到的中国昆虫共 91179 种,隶属于 16804 属,按生态条件将全国分成 67 个基础地理单元,对
于 16904 属在 67 个单元中的分布,用两个聚类方法得到两个支序图(图 5,图 6)。

图 6 中,67 个基础地理单元在相似性系数为 0. 25 时,聚合为 9 群,每群所辖单元在地理上都相邻相连,在
昆虫区系性质上都具有相同或相似的成分构成,可以不加任何修饰地作为我国昆虫的 9 个分布区。 图 5 中,
67 个单元最后合并成两区,一个是由 5 个单元合并,包括东北的小兴安岭、三江平原,西北的阿尔泰山,和新

疆南部的帕米尔高原、昆仑山,违背地理学逻辑;另一个由其余 62 个单元合并而成,没有生态学和生物地理学

价值。 66 个相似性系数中,除去 23 个有意义的最低层次系数外,其余 43 个中有 21 个系数是倒挂的。 整个过

程,除是一场数字游戏外,没有出现任何有积极意义的结果。
3摇 结论与讨论

3. 1摇 两种聚类方法的差异显而易见,随着比较单元的增多愈加剧烈

摇 摇 使用同一组数据,两种聚类分析方法得到不同的结果,而且随着参与比较的地理单元的增多,差异愈加剧
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图 5摇 中国昆虫属级分布合并法支序图

摇 Fig. 5 摇 The clustering graph of generic fauna from China by

merge method

图 6摇 中国昆虫属级分布不合并法支序图

摇 Fig. 6摇 The clustering graph of generic fauna from China by non鄄

merged method

烈,从相似性系数大小,到聚类结构变化,再到聚类功能丧失与否。 这不是使用计算公式的错误,而是由于合

并改变了原参与小区资料的性质所引发的变化。 在参与比较的地理单元较少时(例如 7 个以下),聚类结构

还不至于发生不合理变动,聚类结果还有一些应用价值。 参与小区达到 10 个以上,聚类结果则难堪相信。 所

以目前聚类分析的报道多是较少地理单元的应用,多地理区域、多单元参与的报告寥若晨星。 这也是人们已

经看到合并法的应用局限性的结果。
两种方法的计算,简便程度也差别颇大。 以手工计算为例,从制成二元相似性系数表开始,到绘出支序图
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为止,合并法和不合并法的 3 个对比分别为 130min 和 50min,4. 5h 和 1. 8h,7d 和 2d。 合并法所浪费的时间主

要在合并数据的环节。
3. 2摇 两种聚类方法的性质迥然不同,认识须逐步到位

无论两种方法的结果差异大小,即使完全相同的情况下,其性质也决然不同。 不合并法的每一个相似性

系数都是所辖小区的共同的相似性关系,不受所辖小区之间的聚类顺序变动的影响;每一个系数都是独立的,
它的产生没有顺序,既可从下到上,也可从上到下,又可从中间任何层次算起;所有系数都是同时存在的。 所

以,不合并法的支序图是一个“状态冶,一个所参与地理单元在共同存在的情况下表明彼此关系亲疏、距离大

小的状态。
合并法的每一个相似性系数都是有关小区经过多次合并而成的两个新小区的相似性关系,受有关小区之

间的合并顺序变动的影响;每一个系数都不是独立的,它的产生遵循从下到上的顺序,前一个系数是后一个系

数产生的条件,后一个系数是前一个系数消亡的结果;所有系数都不可能同时存在。 所以,合并法的支序图是

一个“过程冶,一个所参与地理单元不断消亡新单元不断产生的过程,一个不断肯定又不断否定的过程。
相似性系数越聚越高的“倒挂冶是两个方法都遇到的现象,但其性质也不相同。 不合并法的倒挂是由于

涉及到的 3 个或 4 个小区互相都有较高的相似性,聚类后的共同相似性系数更高的罕见现象,只出现在聚类

过程中的初级层次,极少出现在较高层次,出现频次不高,出现时可以用并列法表示;合并法中的倒挂是由于

合并后的两个新小区之间的较高的相似性,它主要出现在合并过程的较高层次,而且频次很高,几占较高层次

的 1 / 2。 由于涉及到的小区已经合并,没有办法再把已经合并消失掉的它们并列,只能使支序图出现凹陷,失
去正常的梯形结构。
3. 3摇 合并法的历史作用值得肯定,终结其历史阶段的条件已经具备

1848 年,植物学领域首先提出相似性的概念,1901 年,Jaccard 提出了计算两个地区间生物区系的相似性

系数公式,由于其简便性、科学性,迅速得到科学界认可。 此后,人们又相继提出 40 余个相似性公式,但都未

动摇 Jaccard 公式的经典地位,成为多学科、多领域中相似性计算的最基础、最常用、最直观方法。 由于

Jaccard 公式不能计算多地区的相似性系数,在相似性聚类分析中采用“合并降阶冶的办法,能够在较少小区比

较时得到相对满意的结果,实现了人们多区比较的愿望,使生物地理由定性研究向定量研究发展迈出了第一

步,其历史性价值不容低估。 随着其局限性的逐渐显现,人们曾试图对合并后的二元系数进行修饰改良[12],
但由于未脱离合并的窠臼,也难以达到预期的效果。 因此在经历了短期的热情之后,众多领域的中大型聚类

需求得不到满足,其积极作用便逐渐消失,以致成为制约生物地理发展的瓶颈。 申效诚等人创建的多元相似

性系数公式及 MSCA 法,彻底摈弃合并降阶这一产生偏差和错误的根源,能够得出相对客观的聚类结果,是生

物地理学研究领域有效的聚类分析工具,必将使生物地理学的定量研究迈入一个新阶段。
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