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摘要：目的 构建一次性纸杯物证分类新方法。方法 利用 X 射线荧光光谱法（X-ray fluorescence spec-
trometry，XRF）对 31 个不同公司的一次性纸杯样品进行检验，并利用因子分析法确定光谱数据的 2 个

主因子，2 个主因子包含原始光谱数据 79.209%的信息；利用 2 个主因子分别建立 4 个因子分析模型和

因子得分函数，计算因子得分，用因子得分代替原始数据进行系统聚类； 后利用 Fisher 判别分析验证

聚类结果的准确性和合理性，并利用定性半定量分析法进一步将一次性纸杯样品进行分类。结果 将 31
个一次性纸杯样品分成 3 类时，同一公司的一次性纸杯样品聚为一类，样品的区分性较好，分类正确率

为 100%。结论 利用 X 射线荧光光谱法、因子分析和系统聚类可实现一次性纸杯物证的无损、快速且

有效的检验和分类。 
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X-ray Fluorescence Spectrum Analysis of Disposable Paper Cups Based on Factor 
Analysis and Systematic Clustering 
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ABSTRACT: The work aims to develop a new method for classifying paper cup evidences. Thirty-one disposable paper 
cups from different manufacturers were tested through X-ray fluorescence spectrometry. Meanwhile, for spectral data, two 
main factors containing 79.209% of the information of the original spectral data were determined by factor analysis. Four 
factor analysis models and factor score functions were established with the two main factors so as to calculate the factor 
score, and then the original data were replaced by factor scores for systematic clustering. Finally, Fisher's discriminant 
analysis was performed to verify the accuracy and reasonableness of the clustering results. When 31 disposable paper cup 
samples were divided into three categories, the disposable paper cup samples of the same company were grouped into one 
category. The samples had good discrimination, and the classification accuracy was 100%. By means of X-ray fluorescence 
spectrometry, factor analysis and systematic clustering, the nondestructive, rapid and effective inspections as well as 
classification of different paper cups can be achieved with accurate and reliable results. 
KEY WORDS: X-ray fluorescence spectrometry; factor analysis; systematic clustering; discriminant analysis; disposable 
paper cup 
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一次性纸杯是犯罪现场常见的物证，构建纸杯物

证分类新方法将为基层公安工作带来新的思路。离子

色谱法、X 射线荧光光谱法（X-ray fluorescence 
spectrometry, XRF）、近红外光谱法等是检验纸张常用

的方法[1-3]，部分方法存在有损、灵敏度低等不足。XRF
是一种测定纸张所含元素种类及其含量的快速、无损且

准确的检验方法。一次性纸杯的原材料为纸张，在再加

工过程中会添加钛白粉（TiO2）、碳酸钙（CaCO3）

等辅料，不同公司生产的一次性纸杯添加的辅料种

类不同，使得一次性纸杯所含元素的种类及含量也

不相同，这是检验并区分一次性纸杯的前提。 
在法庭科学领域内对于 XRF 测定的光谱数据的

分析处理，科研工作者通常直接对原始实验数据进行

聚类、K 均值、多元统计分析、主成分分析等处理[4-5]。

基于多个化学指标变量的因子分析，采用聚类方法研

究不同物证的分类尚未见报道。 
这里采用 X 射线荧光光谱法对 31 个一次性纸杯

样品进行检验，得到光谱数据，依据样品中元素的种

类和含量的不同，利用因子分析法确定主因子，建立

因子分析模型，计算因子得分，并进行系统聚类，

后验证一次性纸杯分类的准确性，利用定性半定量分

析法进一步将一次性纸杯样品进行分类。文中构建了

一种一次性纸杯物证分类新方法，拟为公安机关侦查

破案提供新途径。 

1  相关理论 

1.1  因子分析 

因子分析和主成分分析都是化学计量分析方法

之一，二者有区别。主成分分析是将过多变量指标综

合为少数几个概括性的新指标，以便对原始目标进行

解释的一种降维方法。因子分析是主成分分析的延伸

和推广，其基本思想是通过探究众多变量间协方差矩

阵的内部疏密关系[6]，提取具有代表性且能综合所有

变量信息的主因子，以便减少变量的数目，再现原始

变量与因子之间的线性关系，并用主因子代替所有变

量去分析整个问题[7]。 
设若干样本、p 个变量指标 X 为随机向量，X=(X1, 

X2, …, Xp)T，主因子 F=(F1, F2, …, Fm)T，则因子分析

模型[8]见式（1）—（3）。  
1 11 1 12 2 1 1m mX a F a F a F ε…= + + + +   (1) 

2 21 1 22 2 2 2m mX a F a F a F ε…= + + + +   (2) 
…… 

1 1 2 2p p p pm m pX a F a F a F ε…= + + + +   (3) 
式中：aij 为因子载荷，矩阵 A=(aij)，即因子载荷

矩阵；ε 为特殊因子。因子载荷反映变量 Xi 依赖主因

子 Fj 的程度，即第 i 变量 Xi 对于第 j 主因子 Fj 的重

要性，因子载荷通过方差 大正交旋转，得到新的因

子载荷矩阵，使得因子分析模型更为合理[9]。 
因子通常包括很多个子项，因子得分指这些子项

按照一定的加权规则计算出来的数值，因子得分可以

进一步对样本进行比较[10]。由因子分析模型导出因子

得分函数，见式（4）。 
1 1 2 2j j j jp pF a X a X a X…= + + +   (4) 

式中：j=1, 2, … , m。由因子得分函数计算因子

得分[11]。 

1.2  系统聚类 

系统聚类是一门多元统计分类法。基本思想：将

每个样品各看成一类，规定类与类之间的欧式距离，

将 靠近的样品合并为新的一类，再将已聚合的新类

和其他类按类间距离再合并，重复上述步骤，直至将

所有的子类合为一类[12]。这里选择系统聚类中的 远

邻元素法对因子得分进行聚类。 

1.3  判别分析 

判别分析是在聚类结果已明晰时，基于判别准

则，建立判别函数，根据研究对象的特征值判别其归

属于哪一组的统计判别和分组技术 [13]。这里利用

Fisher 判别分析 [14]验证基于因子得分的一次性纸杯

样品系统聚类结果的准确性。 

2  实验 

2.1  样品收集 

收集“味多美”“McDonald's”“西贝筱面村”等

不同公司的一次性纸杯样品共 31 个，将其清洁干净

后分别编号。其中， 3# 、 4# 样品来自同一公司

（McDonald's），20#、21#、22#样品来自同一公司（妙

洁），24#、31#样品来自同一公司。 

2.2  仪器及条件 

主要仪器：X-MET8000 能量色散型 XRF 光谱仪，

牛津仪器。实验条件：电压为 40 kV，电流为 50 μA，

采样时间为 110 s[15]。 

2.3  方法 

首先，利用实验仪器对 31 个一次性纸杯样品进

行 XRF 检验，每个样品的测定时间为 110 s，分别测

定 3 次，取平均值，将平均值作为样品 XRF 光谱数

据的 终测定结果。其次，利用 SPSS Statistics 23.0
软件将 31 个样品的 XRF 光谱数据分别进行标准化分

析、因子分析，再确定主因子，建立因子分析模型，

计算因子得分，并依据因子得分进行系统聚类。 后，

对聚类结果进行判别检验。 
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3  结果与分析 

3.1  一次性纸杯样品的 XRF 检验 

检验结果表明，31 个一次性纸杯样品所含的主

要元素为 Cl、Ca、Ti、Fe，且不同样品所含元素的种

类和含量各不相同，在光谱曲线图中也有所差异，如

图 1 所示。20#、21#、22#样品来自同一家公司（妙洁），

其光谱曲线却明显不同。 
 

 
 

图 1  20#、21#和 22#的光谱曲线 
Fig.1 Spectral curves of samples  

20#, 21# and 22# 
 

3.2  数据标准化处理及因子分析的适用性

检验 

利用 SPSS Statistics 23.0 软件对光谱数据进行标

准化处理，利用 KMO 检验和 Bartlett 球状检验对标准

化处理后的光谱数据进行因子分析的适用性检验[16]。

结果表明，KMO 检验值为 0.666，Bartlett 球状检验

sig 值为 0.05。上述 2 项检验结果表明，各元素变量

之间具有相关性，因子分析有效，且适用性较好，可

以得出较满意的因子分析模型。 

3.3  一次性纸杯样品的 XRF 光谱数据因子

分析 

3.3.1  基于因子分析法确定主因子 

对 31 个一次性纸杯样品光谱数据中的元素变量

进行因子分析。利用因子分析法，将标准化后的实验

数据中的 Cl、Ca 等 4 种元素变量降维，并进行线性

组合，得到 4 个因子。4 个因子解释了 Cl、Ca、Ti、
Fe 等 4 种元素变量的全部信息，各因子的特征值和

贡献率如表 1 所示。在实际应用中，往往取特征值大

于 1 的因子为主因子。由表 1 可知，前 2 个因子的特

征值大于 1，包含了一次性纸杯中测定的 Cl、Ca 等

4 种元素变量 79.209%的信息，具有一定的代表性，

可以作为新的具有实际意义的一次性纸杯分类综合

指标。 
 

表 1  各因子的特征值和贡献率 
Tab.1 Eigenvalue and contribution rate of each factor 

因子

初始特征值 旋转载荷平方和 

总计
方差 

百分比/%
累计/% 总计 

方差 
百分比/%

累计/%

1 2.157 53.921 53.921 2.110 52.760 52.760

2 1.011 25.287 79.209 1.058 26.449 79.209

 
3.3.2  建立因子分析模型及计算因子得分 

经标准化处理后，将光谱数据中 Cl、Ca、Ti、
Fe 等 4 种元素的指标分别设定为 X1、X2、X3、X4，2
个主因子分别设定为 F1 和 F2。对初始因子载荷矩阵

进行 大方差旋转，并建立一次性纸杯分类指标的因

子分析模型，见式（5）—（8）。 

1 1 20.838 0.076X F F= − −    (5) 

2 1 20.876 0.122X F F= −     (6) 

3 1 20.590 0.984X F F= +    (7) 

4 1 20.798 0.264X F F= +    (8) 
由因子分析模型可知，第 1 个主因子 F1 主要由

Cl、Ca、Fe 3 项指标决定，这 3 项指标除了 X4 在主

因子 F1 上的载荷为 79%以上，其余 2 项指标在主因

子 F1 上的载荷均超过 83%。第 2 个主因子 F2 由 Ti 元
素的变量指标决定，且此项指标在主因子 F2 上的载荷

超过 98%。利用回归方法求得因子得分系数矩阵[17]，

结果见表 2。 
 

表 2  因子得分系数矩阵 
Tab.2 Factor score coefficient matrix 

元素指标 
主因子  

F1 F2 

X1 −0.398 0.013 

X2 0.438 −0.209 

X3 −0.073 0.945 

X4 0.360 0.173 

 
根据表 2，建立了因子得分函数，见式（9）—

（10）。 
1 1 2 3 40.398 0.438 0.073 0.360F X X X X= − + − +   (9) 

2 1 2 3 40.013 0.209 0.945 0.173F X X X X= − + +   (10) 
根据式（9）—（10）计算因子得分，结果见表 3。 
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表 3  因子得分汇总 
Tab.3 Summary of factor scores 

样品编号 F1 F2 样品编号 F1 F2 

1# 0.387 84 0.765 91 17# −0.142 12 −0.142 76 

2# −0.166 68 −0.194 50 18# −1.300 20 −0.266 94 

3# −0.277 96 −0.283 48 19# −0.150 14 −0.079 88 

4# −0.299 69 −0.295 59 20# −0.388 12 −0.248 63 

5# −0.117 49 −0.221 35 21# −0.550 62 −0.299 20 

6# −0.621 68 −0.297 94 22# 0.205 73 −0.141 72 

7# −0.877 74 −0.292 98 23# −0.298 02 −0.265 29 

8# 0.256 60 −0.509 93 24# −0.374 96 −0.243 47 

9# 0.112 72 −0.238 82 25# −0.305 70 5.051 49 

10# 0.627 57 0.922 36 26# −0.852 58 −0.282 79 

11# −0.192 12 −0.303 28 27# −1.148 35 −0.289 03 

12# −0.049 19 −0.270 34 28# 2.116 68 −0.813 73 

13# −0.104 85 −0.319 04 29# −0.466 15 −0.224 62 

14# −1.254 00 −0.113 79 30# 0.704 97 0.043 39 

15# −0.075 38 0.087 80 31# 2.129 48 −0.710 64 

16# 3.472 17 0.478 79    
 

3.4  基于因子得分的一次性纸杯样品系统

聚类分析 

利用 SPSS Statistics 23.0 软件，用 2 个主因子得

分代替原始光谱数据作为新的变量进行系统聚类，聚

类结果如图 2 所示。 
 

 
 

图 2  31 个一次性纸杯样品的聚类分析结果 
Fig.2 Cluster analysis results of 31 disposable  

paper cup samples 

如果类间距离不同，则聚类结果不同。选择合适

的类间距离可将同一公司的一次性纸杯样品聚为同

一类。由图 2 可知，当类间距离为 5 时，可将 31 个

一次性纸杯样品聚为 3 类，聚类结果见表 4。 
 

表 4  在类间距离为 5 时一次性纸杯样品的聚类结果 
Tab.4 Clustering results of disposable paper cup samples 

when inter-class distance is 5 

类别 样品数目 样品编号 

1 1 25# 

2 3 16#、28#、31# 

3 27 
1#~15#、17#~24#、26#、27#、

29#、30# 
 

一次性纸杯作为一种纸容器，由化学木浆经过机

械加工、胶黏等一系列工艺制成。由于不同生产厂家

的制造工艺不同，因此纸杯所含的元素和含量也不

同。利用因子分析和系统聚类分析可以客观地分析

一次性纸杯的 X 射线荧光光谱数据，将来自同一厂

家的一次性纸杯样品聚成一类。由表 4 可知，当类

间距离为 5 时，来自“McDonald's”公司的一次性纸

杯样品（3#和 4#样品）被分在同一类别，来自“妙洁”

公司的一次性纸杯样品（20#、21#、22#样品）被分

在同一类别。由此可知，将 31 个一次性纸杯样品聚

为 3 类时，部分公司所生产的一次性纸杯样品的聚合

性较好。 



第 44 卷  第 19 期 陈壮，等：基于因子分析和系统聚类的一次性纸杯 XRF 分析 ·221· 

 

3.5  聚类结果的判别分析 

利用 Fisher 判别分析验证上述聚类结果的准确

性。当类间距离为 5 时，利用因子分析和系统聚类将

31 个一次性纸杯样品分为 3 类。根据聚类结果，建

立了 2 个判别函数，判别函数的具体信息见表 5。由

表 5 可知，判别函数 1 和判别函数 2 的特征值的方差

贡献率分别为 87.400%和 12.600%，并且典型相关性

分别为 0.968、0.824，说明可以将 2 个判别函数作为

判别一次性纸杯样品系统聚类结果准确性的依据。 
 

表 5  判别函数的具体信息 
Tab.5 Discriminant function details 

判别

函数 
特征值 

方差 
百分比/% 

累计 
百分比/% 

典型 
相关性 

1 14.680 87.400 87.400 0.968 

2 2.117 12.600 100.0 0.824 
 

从一次性纸杯样品的聚类结果可知，如果类间距

离不同，则聚类数不同，进而各类别样品的组质心在

Fisher 判别函数图的分布情况也不相同。当类间距离

为 5 时，一次性纸杯样品被分成 3 类，各组质心在

Fisher 判别函数的分布情况如图 3 所示。由图 3 可知，

当类间距离为 5 时，各组质心分散均匀，不同组间的

样品具有较强的区分性。 
 

 
 

图 3  判别函数分布 
Fig.3 Discriminant function distribution 

 
利用 Fisher 判别函数模型对 31 个一次性纸杯样

品进行原始分类验证和交叉分类验证。结果表明，当

31 个一次性纸杯样品被分为 3 类时，原始分类的正

确率为 100%，交叉验证的正确率为 96.8%，表明基

于因子分析的聚类分析能正确地识别一次性纸杯样

品分类。 
为了满足公安机关获取更多侦查信息的破案需

求，可以利用定性半定量分析法对同类一次性纸杯样品

进行区分。以类别 3 为例，依据是否含有 Ti 元素，将

一次性纸杯样品分成2类，进一步分类结果如图4所示。 
 

 
 

图 4  类别 3 一次性纸杯样品进一步分类结果 
Fig.4 Further classification results of group 3 of  

disposable paper cup samples 
 

4  结论 

利用 X 射线荧光光谱法对一次性纸杯中所含的

元素及其含量进行了检验，基于因子分析和系统聚类

挖掘了各变量指标之间的内在关系，实现了一次性纸

杯的光谱分析，构建了一次性纸杯分类的新方法。同

时建立了因子分析模型和因子得分函数，分析了主因

子与原始变量指标间的线性关系，并且利用 Fisher
判别分析建立了判别函数，验证了分类结果准确性。

结合公安机关侦查破案的实际需求，利用定性半定量

法进一步对一次性纸杯样品进行了分类。 
今后应着重研究一次性纸杯样品量的扩充、多种

检验方法的比较、数据处理方法的优化、在公安机关

的实际运用等方面，进一步推进法庭科学领域内纸张

检验鉴定的发展。 
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