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摘要：目的 针对案件现场常见的药品铝塑包装泡罩，为达到对其分类识别的目的，提出系列检验分析、

数据处理方法。方法 采用 X 射线荧光光谱法对 45 个药品铝塑包装泡罩样本所含元素进行检验并讨论

分析。对检验结果进行无监督的系统聚类，利用离差平方和法计算欧氏距离进而将未知样本分为 5 类。

结果 将分类结果作为变量进行判别分析，选取累积方差百分比为 97.8%的 2 个判别函数，其类内平方

和与总平方和之比为 0.015 和 0.394，具有较强的解释能力。绘制的样本判别分类图将 5 类样本类之间

相互区分开来，样本总体判别正确率为 95.6%。提取样本在判别函数上的判别得分构建了人工神经网络，

最终分类正确率为 97.8%。结论 利用 X 射线荧光光谱法对药品铝塑包装泡罩进行检验，将元素种类及

含量作为变量进行了分类，并构建了 45 个药品铝塑包装泡罩样本的人工神经网络分类模型，可借助该

模型进一步实现对于案件现场未知类别的药品铝塑包装泡罩样本的分类识别。 
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ABSTRACT: A series of inspection, analysis and data processing methods were proposed for common pharmaceutical 

aluminum-plastic packaging blister at the scene of cases in order to achieve the purpose of classification and identifica-

tion. X-ray fluorescence spectrometry was used to test and analyze the elements contained in 45 pharmaceutical alumi-

num-plastic packaging blister samples. Unsupervised systematic clustering was performed on the test results, and the 

Euclidean distance was calculated by using the sum of squared deviation method to classify the unknown samples into 5 

categories. The classification results were observed as discriminant analysis variables. Two discriminant functions with a 

cumulative variance percentage of 97.8% were selected and the Wilks' lambda is 0.015 and 0.394, which has the strongest 

explanatory ability. Finally, the five types of samples were distinguished from each other, and the overall discrimination 

accuracy rate was 95.6%. In order to achieve the purpose of pattern recognition of samples of unknown categories, extract 
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the discriminant score of the samples on the discriminant function to construct an artificial neural network. The final clas-

sification accuracy rate was 97.8%. X-ray fluorescence spectroscopy was used to test the pharmaceutical alumi-

num-plastic packaging blister, and the types and contents of elements were classified as variables and an artificial neural 

network classification model of 45 pharmaceutical aluminum-plastic packaging blister was constructed. This model can be 

used to further achieve the classification and identification of pharmaceutical aluminum-plastic packaging blister of un-

known categories at the scene of cases. 

KEY WORDS: X-ray fluorescence spectrometry; pharmaceutical aluminum-plastic packaging blister; element; hierar-

chical clustering; discriminant analysis; artificial neural network 

药品是人们生活中的必需品，在各类案件现场

中，经常能提取到一些药品的包装物。目前，市面常

见的药品包装材料包括塑料、橡胶、玻璃和金属这 4

类[1—3]。塑料药品包装具有良好的力学性能，具有一

定强度和韧性，能有效保护内部药品；具有良好的安

全性能，毒性小且能防虫防腐；具有良好的加工性能，

易于加工和机械化批量生产[4]。塑料在药品包装行业

中得到了广泛应用，其中药品铝塑包装泡罩主要成分

为聚氯乙烯，具有质地轻、可塑性强、可大规模批量

生产等优点，被广泛应用于包装胶囊剂、片剂和丸剂

等固体药剂[5]。通过对案件中提取到的药品铝塑包装

泡罩物证进行分析检验，可以为案件的侦破提供线索

并证明犯罪事实，同时也为检测药品包装安全性、打

击制贩假药等提供帮助。 

X 射线荧光光谱法（X-Ray Fluorescence, XRF）

具有无损检材、分析速度快、测量元素等特点，被广

泛应用于医药[6]、地质、考古[7]、环境[8—9]、海洋[10—11]

等各个领域。在前期实验工作中，已通过元素种类以

及简单的无监督分析方法将药品铝塑包装泡罩进行

分类，但分类的效果以及分类准确率有待进一步提

高。文中旨在通过 X 射线荧光光谱法对药品铝塑包

装泡罩进行元素检验，通过多元统计分析的方法实

现对样品的可视化分类，并构造人工神经网络分类

模型实现对未知样本的自动分类，为物证分析提供

新的思路。 

1  实验 

1.1  原料 

主要原料：收集不同种类、厂家的药品铝塑包装

泡罩样品共 45 个。 

1.2  设备及参数 

主 要 设 备 ： 便 携 式 X 射 线 荧 光 光 谱 仪

X-MET8000，英国 Oxford Instruments，电压为 40 kV，

电流为 60 mA。 

1.3  元素数据采集 

利用便携式 X 射线荧光光谱仪对 45 个药品铝塑

包装泡罩样本进行测试，经过预实验后设定测试时间

为 60 s，对 3 次测试数据取平均值得到最终数据。同

时随机选取一样本，在测定时间为 60 s 的情况下考察

仪器测量结果的重现性。 

2  结果与讨论 

2.1  元素结果分析 

根据实验结果可知，药品铝塑包装泡罩样品中所

含元素主要为 Cl，Ca，Fe，Zn，Ag，Sn，Ta，Hg，

V，Cu，Mn，Ti，其中元素 Cl 与 Fe 的含量最多。其

原因是药品铝塑包装泡罩的主要成分为聚氯乙烯

（PVC），所含 Cl 元素含量较多。此外，在塑料加工

生产过程中为了达到增强产品韧性、保持合适软硬度

的目的，常常会加入含有 Fe，Ti 等元素的增塑剂。

为了有效阻止和减少塑料的降解，往往会加入含有

Zn，Ca，Sn 等元素的稳定剂。 

2.2  系统聚类 

近年来，聚类分析法被广泛地应用于理化检验领

域[12]，取得了良好效果。系统聚类可对未知样本进行

聚类分析并分类。离差平方和法是将类与类之间合并

后离差平方和的增加作为类间的平均距离，是一种

应用较为广泛、适用性较好的方法。文中采用离差

平方和法，以及聚类分析中广泛应用的平方欧式距

离作为衡量类别之间亲疏程度的距离。绘制的聚类

结果见图 1。 

由图 1 可知，系统聚类将样本之间的分类概率情

况映射为 0，5，10，15，20，25。样本之间分为同

一组的概率从映射为 0 时开始依次递减，因此，当初

始映射即 45 个药品铝塑包装泡罩样本分类最细致

时，将样本分为 5 类；当映射值为 5 时，将样本分为

3 类；当映射值为 10 时，将样本分为 2 类；当映射

值为 25 时，所有样本归为同一类。对在初始映射时，

分出的 5 类样本中的第 1 类数据即对 2#，3#，4#，6#，

14#样本数据进行分析，见表 1。 

由表 1 可知，第 1 类样本中的 5 个样本所含 Cl

元素含量均小于 10 g/kg，而其余样本 Cl 元素含量  

均大于 10 g/kg；5 个样本 Fe 元素含量均小于 1 g/kg， 
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图 1  45 个药品铝塑包装泡罩样本系统聚类结果 
Fig.1 Clustering results of 45 pharmaceutical aluminum-plastic packaging blister samples 

 

表 1  第 1 类样本元素含量 
Tab.1 Element content of the first sample 

样本编号 
元素含量(mgꞏkg1) 

Cl Fe Mn Ti 

2 220 541 28 0 

3 595 877 0 0 

4 1 823 746 0 0 

6 1 088 0 0 0 

14 1 830 785 0 4 

 
而其余样本 Fe 元素含量均大于 1 g/kg，且 5 个样本

均不含或含有少量 Mn 和 Ti 元素。通过分析第 1 类

样本元素质量分数可知，系统聚类依据较为明确，

类内样本特征较为一致，分类结果准确可靠。 

为进一步检验聚类结果是否准确，将无监督模式

下的聚类分析结果作为有监督模式下判别分析的依

据，以此进行系统聚类准确性的验证。 

2.3  判别分析 

判别分析作为一种常用的有监督学习方法，可实

现对样本的分类检验[13]，因此，文中利用系统聚类分

类结果进行判别模型的构建，达到对样本分类效果进

行检验的目的。判别分析得到 45 个药品铝塑包装泡

罩样本分析结果，见表 2。 

由表 2 可知，表 2 中总共提取了 4 个判别函数。

特征值以及方差百分比表示各判别函数对于各类别

的样本的区分能力的大小 [14]，函数 1 的特征值为

24.656，方差百分比为 95.6%，表示函数 1 对于样品

类别的区分能力十分强。函数 2 特征值为 0.563，方

差百分比为 2.2%，其区分能力较弱，但为了达到可

视化的目的，清楚地区分各类别之间的差异，所以应

至少选取 2 个判别函数构成二维空间分布。函数 3 和 

表 2  判别分析结果 
Tab.2 Result of discriminant analysis 

函数

编号 

特征

值 

方差百分

比/% 

累积百分

比/% 
Wilks' 

Lambda 

1 24.656 95.6 95.6 0.015 

2 0.563 2.2 97.8 0.394 

3 0.401 1.6 99.4 0.616 

4 0.158 0.6 100 0.864 

 
函数 4 的特征值分别为 0.401 和 0.158，方差百分比

分别为 1.6%和 0.6%，表明其区分能力均弱于函数 2。

由于前 2 个判别函数累积方差百分比已达到 97.8%，

已经能很好地区分各类别样本，因此，是否保留判别

函数 3 和判别函数 4 有待进一步考察。 

Wilks' lambda 是类别内平方和与总平方和之比，

Wilks' lambda 值较大，表示各个类别的均值基本相

等；Wilks' lambda 值较小，表示类别之间差异较为明

显[15]。判别函数 1 和判别函数 2 的 Wilks' lambda 值

为 0.015 和 0.394，明显小于判别函数 3 和判别函数 4

的 0.616 和 0.864，表明函数 1 和 2 贡献大于函数 3

和 4。综合考虑方差百分比和 Wilks' lambda 值，选择

判别函数 1 和判别函数 2 作为判别函数轴绘制样本判

别分类，见图 2。 

由图 2 可知，由于判别函数 1 所占方差百分比占

据主要地位，5 类样本在函数 1 上明显相互区分开来。

在判别函数 2 上的区分效果较弱，5 类样本类间分离

程度较小。组质心是各类样本中所有样本在样本分类

图中的平均质心，各组之间的组质心分布可作为区分

各类别样本的直观依据。图 2 中 5 类样本组质心可直

观区分开来，证明分类效果良好。为进一步检验预测

结果的准确性，对 45 个药品铝塑包装泡罩样本进行

预测分类检验，分类结果见表 3。 
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图 2  样本判别分类 
Fig.2 Classification diagram of samples 

 
表 3  判别分析预测分类结果 

Tab.3 Summary of predictive classification 

原始分类 
预测分类 

1 2 3 4 5 

1 5 0 0 0 0 

2 1 12 0 0 0 

3 0 0 6 0 0 

4 0 0 0 11 0 

5 0 0 0 1 9 

 
由表 3 可知，依据所构建的判别模型对原始样本

进行分类时，将一个原始分类为第 3 类的样本划分为

了第 2 类，将一个原始分类为第 5 类的样本划分为了

第 1 类。总体预测正确率为 95.6%，分类效果较为良

好。值得注意的是，判别分析仅仅对已知样本进行了

检验，对于未知样本的分类能力有待进一步检验，因

此还需进行进一步的研究。 

2.4  人工神经网络 

人工神经网络（artificial neural networks, ANN）

由输入层、隐藏层和输出层组成，可通过不断调整输

出的结果连接之间的权重以达到准确分类的目的。输

入层和输出层的神经元数目分别由输入数据数目和

输出种类数量确定，而隐藏层神经元数目 Z 可根据式

（1）进行设置[16]。 

Z X Y f     (1) 

式中：X 为输入层神经元数目；Y 为输出层神经

元数目；f 为 0~10 的常数，经验证后此处 f 取值为 2，

即隐藏层神经元数目为 5。 

在人工神经网络中，样本数据被按照 75%，15%，

15%的比例随机分为训练集、验证集和测试集这 3 个

部分。其中，训练集通过不断地将输出结果与真实结

果相拟合，达到调整权重、提高模型分类能力的目的。

验证集主要是对网络参数的设置以及泛化能力进行

检验，验证网络设置是否合理。测试集内的数据与训

练集内的数据互不重合，以此测试经过训练集训练和

验证集调整得到的人工神经网络对未知陌生样本的

分类与识别效果[17]。 

前期判别分析选取了特征值最大的 2 个判别函

数进行分类，取得了 95.6%的正确率，但人工神经网

络将所有样本分为了互不重复的训练集、验证集和测

试集，对于样本的数据特征信要求更高，因此，提取

样本在 4 个判别函数上的判别得分输入人工神经网

络，输出分类结果见表 4。 
 

表 4  人工神经网络输出分类结果 
Tab.4 Artificial neural network outputs classification results 

原始分类 
预测分类 

1 2 3 4 5 

1 5 0 0 0 0 

2 0 13 0 0 0 

3 0 0 6 0 0 

4 0 0 0 11 1 

5 0 0 0 0 9 

 
由表 4 可知，人工神经网络分类正确率为 97.8%，

在原有判别分析正确率基础上有所提高。由于划分了

训练集、验证集和测试集，所得网络结果经过了验证

和模拟，因此该人工神经网络模型可直接应用于未知

类别样本的模式识别。 

3  结语 

文中将无监督的系统聚类与有监督的判别分析

和人工神经网络相结合，在分类过程中进行了多次验

证，避免了拟合不足与过拟合的情况。在对已有样本

快速分类的同时对未知样本进行模拟分类。首先，系

统聚类实现了对未知药品铝塑包装泡罩的分类，通过

检验已分为同一类的样本之间的共同特征是否一致，

达到初步验证分类结果的目的。进而利用聚类结果作

为判别分析依据，通过判别摘要以及可视化样本分类

图验证分类结果是否准确。验证的同时进行判别分

析，总体预测正确率为 95.6%。进而将判别得分作为

数据输入所构建的人工神经网络，最终得到了正确率

为 97.8%。通过 3 种数据分析方法的结合，提高了物

证分类的准确性。 
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