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摘要：本研究建立了电烙铁灼烧-快速蒸发电离质谱法，以实现对纺织品质谱数据的快速采集。通过电烙铁直接

灼烧样品表面产生烟气，供快速蒸发电离质谱系统分析，无需样品前处理，操作简便，单次数据采集用时仅 4～

5 s。经优化，该方法可产生稳定的质谱信号，能够满足质谱分析的重复性要求。使用本方法采集 7类 39种经鉴

定的纺织品标准样品质谱数据共 359组，组成了包含 4 500个变量（m/z 值）的纤维成分质谱数据集。将数据集导

入 LiveID软件，建立主成分分析-线性判别分析相结合（PCA-LDA）预测模型，用于对 7类纺织品纤维成分进行分

类。所得模型经五折交叉验证，误判率为 2.23%；其对棉、蚕丝、聚酯纤维和锦纶的分类准确率、精确度、召回率

和 F1分数均大于 99%，对羊毛不低于 90%，对氨纶、腈纶不低于 75%，基本满足快速鉴别要求。结合模型变量重

要性分析与 Progenesis QI软件筛选结果，识别出分别属于 7类纤维的 29个特征碎片离子。将训练的 PCA-

LDA模型应用于 20种纺织品实际样品的纤维种类鉴别，得到的结果与样品宣称及人工鉴定的纤维成分一致。

该方法可为服装、家用纺织品等产品或面料的真实属性鉴别与品质评价提供技术参考。
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Abstract: A rapid and efficient method of soldering iron cauterization coupled with rapid evaporative
ionization mass spectrometry (SIC-REIMS) was developed for fast acquisition of mass spectrometric
data from textile samples. This approach utilized a heated electric soldering iron to directly cauterize
the sample surface, generating smoke plumes that were simultaneously analyzed by a REIMS system.
The method required no sample pretreatment, making it straightforward and time-efficient, with each
data acquisition cycle completed within just 4-5 s. The performance of SIC-REIMS was optimized by
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adjusting  key  operational  parameters,  the  cone  voltage  was  set  to  50  V,  the  heating  bias  voltage  to
60  V,  the  auxiliary  solvent  flow rate  to  200  μL/min,  and  the  soldering  iron  temperature  to  450 ℃.
These  optimized  conditions  ensured  stable  and  reproducible  mass  spectrometric  signals,  which  met
reproducibility  standards  for  MS  analysis.  Mass  spectrometric  data  were  collected  from
39  authenticated  textile  samples  spanning  seven  fiber  categories  by  SIC-REIMS,  including  cotton,
silk,  wool,  polyester,  polyamide,  spandex,  and  acrylic.  The  resulting  dataset,  comprising  359  mass
spectra  and  4  500  variables  (m/z  values),  was  processed  with  the  LiveID  software  to  develop  a
principal  component  analysis-linear  discriminant  analysis  (PCA-LDA)  model  for  classifying  textile
fiber  compositions.  The  PCA-LDA  model  undergoing  five-fold  cross-validation  achieves  a
misclassification  rate  of  2.23%.  It  exhibits  exceptional  classification  performance  for  various  fiber
types,  accuracy,  precision,  recall,  and  F1  scores  exceed  99%  for  cotton,  silk,  polyester,  and
polyamide. For wool, these metrics are not less than 90%, and for spandex and acrylic, they are over
75%.  This  accuracy  makes  the  method  suited  for  rapid  and  reliable  identification  of  textile  fiber,
addressing  the  needs  of  rapid  quality  assessments.  Feature  importance  analysis  of  the  PCA-LDA
model  combined  with  Progenesis  QI  screening  identifies  29  characteristic  fragment  ions  specific  to
the  seven  fiber  categories,  including  seven  ions  from cotton,  four  from silk,  three  from wool,  eight
from  polyester,  five  from  polyamide,  and  one  each  from  spandex  and  acrylic.  These  characteristic
ions  provide  critical  chemical  markers  for  further  understanding  and  classification  of  textile  fibers.
The trained PCA-LDA model was subsequently applied to analyze 20 textile samples obtained from
the market or online. Using LiveID's offline recognition mode, the predicted results aligned with both
the  claimed  fiber  compositions  and  manual  identification  results.  Overall,  the  SIC-REIMS  method
offers  a  rapid,  accurate,  and  technically  advanced  solution  for  textile  authentication  and  quality
evaluation, serving as a valuable reference for the authentication and quality control of clothing and
textile products.
Key words: rapid evaporative ionization mass spectrometry (REIMS)；principal component analysis
(PCA)；linear discriminant analysis (LDA)；fiber composition；fast identification

随着纺织行业的创新发展，对服装、家用纺

织品等产品和面料的质量安全监管日趋严格，相

关质量安全问题的持续减少，使消费者选择纺织

服装产品的关注点逐渐转向产品品牌、款式设

计、使用舒适度等方面。纺织品的纤维种类和

组成直接影响面料弹性、透气性、抗撕强度等性

能，是决定纺织品质量、舒适度等的重要因素。

通常，不同品牌的纺织品会采用特定的纤维组

成，以满足消费者的特殊需求。在这种情况下，

开发适用于鉴别纺织品纤维材质的方法，不仅可

以回应消费者关切，对进一步加强纺织品质量安

全监管也具有重要意义。

传统的纺织品纤维定性鉴别方法主要包括

感官检测、显微镜法、燃烧法、溶解法等，这些

方法操作简单，但因检测过程中存在各种问题，

通常需要配合使用 [1]。其中，感官检测和燃烧法

的结果受检测者主观意识与环境因素的共同影

响，可靠性较差；显微镜法和溶解法的准确率相

对较高，但必须与标准样品或标准图谱比对。近

几年，一系列基于现代仪器分析技术的纺织品鉴

别方法被开发并投入应用 ，如 ，热分析法 [2-4]

是通过监测纤维在温度变化过程中伴随的质量

或吸热 /放热变化，对具有不同热变化特征的纤

维进行区分，具有样品用量少、操作简便、准确

度高等优点，但准确的热量分析往往依赖专用的

精密仪器与稳定的实验室环境，且单次分析用时

较长；红外光谱法 [5-6]和拉曼光谱法 [7-8]是通过分

析不同种类纤维特征分子结构产生的吸收峰，鉴

别不同红外 /拉曼吸收特征的纤维，有着分析速

度快、样品制备简单、支持无损检测等优点，但

对具有相似化学结构纤维的鉴别效果不够理想，

且易受环境干扰；质谱法 [9-12]是通过电离不同纤

维中的特征化合物，比较质谱数据的区别，实现

对纤维种类的鉴别，具有定性准确、灵敏度高、

2 质  谱  学  报 第 46 卷



分析通量大等特点，同时能够兼顾纤维样品中其

他关注化学物质的检测。原位电离质谱法是在

传统质谱法的基础上进一步简化样品的前处理

过程，克服操作繁琐、耗时冗长、污染环境等弊

端，体现了化学测量学向着快速高效、实时原

位、灵敏特异、环境友好等方向发展的重要趋

势，在纺织品快速鉴别中展现出巨大潜力。例

如，Zhang等[13]采用加热辅助-大气压辉光放电质

谱 （TA-APGD-MS）法直接对聚苯乙烯 （PS）、聚

甲醛（POM）和聚丁二醇琥珀酸酯（PBS）等典型

聚合物样品进行分子水平表征，成功实现了对均

聚物和共聚物的结构解析。快速蒸发电离质谱

（rapid  evaporative  ionization  mass  spectrometry，
REIMS）是由 Takáts等 [14]于 2009年开发的一种

原位电离方法。Waters公司于 2014年收购REIMS
技术，并于 2015年推出商品化的 REIMS研究系

统，通过医用手术电刀或电烙铁灼烧待测物表面

产生含有正负离子及中性粒子的气溶胶，并使用

特制的文丘里泵装置与 1根长 2 m的 PTFE导管

将气相粒子输送到质谱仪入口。其中，将文丘里

泵的气流方向被设计为与质谱仪加热毛细管入

口垂直，以减少气溶胶对质谱仪大气压界面的污

染。进入大气压界面的气溶胶与 1个恒定电流

的高温发热体碰撞后进入四极杆-飞行时间质谱

仪，整个分析过程仅需几秒钟 [15]。目前，该方法

已广泛应用于医学组织鉴定 [16]、微生物鉴定 [17]、

食品品质分析与真伪鉴别[18-19]、皮革鉴别[20]等场

景，但在纤维分析中的应用还鲜有报道。

值得注意的是，使用红外/拉曼光谱法、质谱

法等采集的纤维谱学数据通常包含数百甚至上

千个波长 /波数或质荷比及其对应的强度信息，

具有极高的数据维度。当基于此类数据进行纤

维种类鉴别时，通常需要提前进行降维处理。主

成分分析 （principal  component  analysis， PCA）是

一种常用的无监督的数据降维方法，通过线性变

换将原始数据映射到新的坐标系中，使数据在新

坐标系下的方差最大化[21]。线性判别分析（linear
discriminant analysis，LDA）是一种有监督的数据

降维与分类方法，通过线性变换将原始数据映射

到新的坐标系，使同类数据在新坐标系下的投影

尽可能接近 [21]。而主成分分析 -线性判别分析

（PCA-LDA）模型将 PCA降维后的主成分用于

LDA分析，能够在保留数据主要特征信息的同

时有效去除噪声干扰，并显著降低计算成本。该

方法提高了模型的泛化能力，比单独使用 PCA
或 LDA具有明显优势，已应用于多种场景 [22-25]。

在 Waters公司开发的 LiveID软件中，主要采用

PCA-LDA方法进行分类模型的构建和样品的实

时鉴定。

本工作采用电烙铁灼烧-快速蒸发电离质谱

（SIC-REIMS）法，在负离子模式下采集纺织品标

准样品和实际样品的质谱数据，并通过比对分

析，识别不同种类纤维的质谱特征差异。在此基

础上，利用 Waters LiveID软件建立 PCA-LDA预

测模型，对 7类不同纤维成分（棉、蚕丝、羊毛、

聚酯纤维、锦纶、氨纶、腈纶）的纺织品样品进

行快速鉴别，并筛选不同种类纤维对应的特征化

学成分，旨为服装、家用纺织品等产品的纤维材

质鉴别工作提供参考。 

1    实验部分 

1.1    主要仪器与装置

快速蒸发电离系统、Xevo G2-XS QTof四极

杆飞行时间质谱仪（配有 MassLynx 4.2质谱仪控

制软件）：美国 Waters公司产品；WSD 71手持式

电烙铁：德国Weller公司产品。

Waters LiveID 1.2软件、Waters Progenesis QI
软件（配有 ezinfo 3.0数据处理插件）：美国Waters
公司产品。 

1.2    主要材料与试剂

39个纺织品标准样品：由内蒙古自治区市

场监督管理审评查验中心提供，纤维种类、含量

经内蒙古自治区市场监督管理审评查验中心鉴

定，具体信息列于表 1；20个纺织品实际样品：网

络购买，纤维种类、含量经内蒙古自治区市场监

督管理审评查验中心鉴定；亮氨酸脑啡肽标准溶

液（浓度 200 μg/L，溶剂为乙腈-0.1%甲酸水溶液

（1:1，V/V））：美国Waters公司产品；甲醇（色谱纯）：

美国 Fisher公司产品 ；无尘纸 ：美国 Kimberly-
Clark公司产品；铝箔：网络购买。 

1.3    实验条件 

1.3.1    样品前处理　采用 SIC-REIMS法直接分

析纺织品，通常无需样品前处理。对于纺织品标

准样品，裁取 2 cm×4 cm布条用于数据采集；对

于纺织品实际样品，从其内侧或边角处裁取不小

于 0.3 cm×0.6 cm布条用于数据采集。采集数据

前，使用无尘纸蘸取甲醇擦拭布条表面，去除灰
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表 1    用于建立质谱数据集的纺织品标准样品

Table 1    Textile standard samples used to build the mass spectral dataset

序号
No.

样品种类
Type

颜色
Color

宣称纤维成分
Claimed fiber composition

经鉴定纤维成分
Identified fiber composition

1 棉花 白色 棉花 棉

2 棉花 白色 棉花 棉

3 棉花 白色 棉花 棉

4 籽棉 白色 籽棉 棉

5 籽棉 白色 籽棉 棉

6 纯棉布料 乳白色 棉100% 棉

7 布料-纯棉 彩棉 棉100% 棉

8 布料-纯棉 白色 棉100% 棉

9 布料-纯棉 浅粉色 棉100% 棉

10 布料-纯棉 乳白色 棉100% 棉

11 四件套 绿底白花 棉100% 棉

12 被套 蓝底白花 棉100% 棉

13 床单 紫色 棉100% 棉

14 T恤 浅灰色 棉100% 棉

15 真丝重缎布料 白色 桑蚕丝100% 桑蚕丝

16 真丝双绉布料 白色 桑蚕丝100% 桑蚕丝

17 素绉缎面丝巾 白色 桑蚕丝100% 桑蚕丝

18 素绉缎面丝巾 橘色 桑蚕丝100% 桑蚕丝

19 真丝背心 土黄色 柞蚕丝100% 柞蚕丝

20 蚕丝被 白色 桑蚕丝100% 柞蚕丝

21 围巾 米色、咖啡色 羊毛100% 羊毛

22 12064羊毛 白色 未标明 羊毛

23 羊剪绒毛皮 白色 羊皮、羊毛 羊毛

24 2021羊毛 白色 羊毛 羊毛

25 #1羊毛 白色 羊毛 羊毛

26 #2羊毛 白色 羊毛 羊毛

27 布料 白色 聚酯纤维100% 聚酯纤维

28 T恤 浅灰色、绿色 聚酯纤维100% 聚酯纤维

29 衬衫 白底红花 聚酯纤维100% 聚酯纤维

30 家居服 杏黄色 聚酯纤维100% 聚酯纤维

31 布料 白色 聚酯纤维100% 聚酯纤维

32 线团 绿色、白色、宝蓝色 未标明 聚酯纤维

33 尼龙线卷 无色 未标明 锦纶

34 防晒衣 灰色 锦纶100% 锦纶

35 布料 白色 锦纶100% 锦纶

36 布料 白色 锦纶100% 锦纶

37 线团 咖啡色 腈纶100% 腈纶

38 线轴 无色 氨纶 氨纶

39 线轴 白色 D40蔓越 氨纶
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尘及潜在干扰物。 

1.3.2    REIMS研究系统工作条件　加热偏置电

压 60 V，亮氨酸脑啡肽标准溶液流速 200 μL/min。
Xevo G2-XS QTof四极杆飞行时间质谱仪的工作

条件：负离子模式，灵敏度模式，毛细管电压 2.5 kV，

采样锥孔电压 50 V，离子源偏移电压 80 V，离子

源温度 100 ℃，脱溶剂气温度 250 ℃，锥孔气流速

0 L/h，脱溶剂气流速 600 L/h，数据采集模式 MS1，
质量扫描范围 m/z 50～1 200，分辨率 22 000。 

1.3.3    采样方法　将加热至 450 ℃ 的电烙铁与

纺织品样品接触 4～6 s，产生烟雾气溶胶，生成

的气溶胶通过聚四氟乙烯导管被质谱仪真空系

统吸入 REIMS研究系统并形成气相离子，最终

进入飞行时间质谱仪进行分析。每个样品需平

行采集至少 3次。为了使产生的烟气流速稳定，

对于厚度较小或不均匀的样品，可以在折叠 2～
3次并压紧后用于电烙铁灼烧解吸。当观察到

PTFE导管中有明显烟气沉积，或质谱背景信号

中出现来自样品烟气的离子残留时，需在使用甲

醇清洗导管后再进行实验。 

1.4    数据处理 

1.4.1      基于 PCA-LDA算法的判别模型　使用

Waters LiveID 1.2软件，基于上述纤维样品的REIMS
数据，建立 PCA-LDA判别模型。训练模型使用

的质谱数据质量轴范围为 m/z 100～550，质量数

分选窗口大小为 m/z 0.1。模型的主成分数量设

为 25，线性判别因子数量设为 6，离群值判断条

件设为标准偏差大于 10%。所得模型经五折交

叉验证后，用于快速鉴别纺织品实际样品的种类。 

1.4.2    Progenesis QI鉴别不同种类纤维的特征化

合物　使用 Waters Progenesis QI软件筛选通过

REIMS负离子模式采集的质谱信息，筛选条件

设为 ANOVA p 值≤0.05、最大差异倍数≥2、VIP
值≥1、m/z 100～550。由于采集的质谱数据中未

包括 MS/MS碎片离子与保留时间信息，不能满

足 Progenesis QI软件中化合物匹配功能对数据

的要求，因此未对碎片离子进行化合物匹配。 

2    结果与讨论 

2.1    电烙铁灼烧-快速蒸发电离质谱法 

2.1.1    条件优化　以特定纺织品样品（表 1，序
号 6）在 REIMS负离子模式下的总离子流（total
ion current, TIC）信号强度作为评价指标，采用控

制变量法分别对采样锥孔电压、REIMS系统加

热偏置电压、辅助溶剂流速与电烙铁温度进行

优化，以期在减少单次检测样品用量的同时，获

得较丰富的全扫描质谱信息和较高的信噪比。

实验过程中，上述 4项参数的缺省值分别为 50 V、

80 V、150 μL/min和 450 ℃，相关优化结果示于

图 1。 可 以 看 出 ， 随 着 锥 孔 电 压 增 加 ， 样 品

TIC强度呈先增大后减小的趋势，其最大值为锥

孔电压 50 V，示于图 1a；样品 TIC强度随加热偏

置电压增大的变化趋势与锥孔电压类似，其最大

值出现在电压 60 V时，示于图 1b；样品 TIC强度

随辅助溶剂流速的升高而持续增大，当流速达

到 200 μL/min时，继续提高流速对 TIC的影响不

显著，示于图 1c；随着电烙铁温度升高，烟气产

生量不断增加，样品 TIC信号强度也随之增大，

当温度由 350 ℃ 升至 450 ℃ 时，TIC出现跃升，

继续升高温度至电烙铁工作温度上限，样品 TIC
增量不大，示于图 1d。综上，选择锥孔电压 50 V、

加热偏置电压 60 V、辅助溶剂流速 200 μL/min、
电烙铁温度 450 ℃ 作为后续实验条件。 

2.1.2    纤维样品质谱数据采集　与负离子模式

相比，正离子模式下采集的碎片离子种类更多、

信号更强，但会导致总离子流图中峰拖尾严重、

背景信号偏高、分析准确性降低。因此，基于优

化后的实验条件，采用 REIMS负离子模式采集

39种纺织品标准样品的质谱数据。在使用电烙

铁灼烧纺织品样品时，样品表面与电烙铁接触部

分发生剧烈氧化，产生的大量小分子以烟气形式

进入气相，供 REIMS系统电离。通过这种方法

得到的质谱数据 ，碎片离子主要集中在 m/z
100～550范围内。经归一化的不同纤维成分纺

织品标准样品的代表性质谱图示于图 2。可以

看出，在碎片离子种类与数量、基峰质荷比等方

面，7类纤维的特征质谱图均存在显著差异，表

明通过基于标准样品质谱数据集训练预测模型

鉴别未知样品纤维种类具有可行性。 

2.2    使用 PCA-LDA 模型快速鉴别纺织品纤维

种类 

2.2.1    PCA-LDA模型训练与验证　将采集的纺

织品质谱数据导入 LiveID软件进行预处理，噪

声阈值设为最大信号强度的 10%，最终得到

359组有效数据，分别为 152组棉、52组蚕丝、

24组羊毛、63组聚酯纤维、31组锦纶、24组氨
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图 1    采样锥孔电压（a）、加热偏置电压（b）、辅助溶剂流速（c）与电烙铁温度（d）的优化

Fig. 1    Optimization of sampling cone voltage (a), heating bias voltage (b), auxiliary solvent flow rate (c) and
soldering iron temperature (d)
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图 2    不同纤维成分纺织品标准样品的代表性质谱图

Fig. 2    Representative mass spectra of textile standard samples with different fiber compositions
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纶和 12组腈纶。从上述有效数据中提取质谱信

息，形成纤维成分质谱数据集。在此基础上，采

用 PCA-LDA算法训练预测模型，并通过五折交

叉验证评估其可靠性。结果表明，该模型的平均

预测正确率为 97.77%，每一折的预测正确率分

别 为 100%、 97.22%、 97.22%、 97.22%、 97.22%，

预测性能可靠，且在不同折的验证中表现出较高

的稳定性。训练的 PCA-LDA模型对 7类纤维成

分纺织品样品的分类情况示于图 3。可以看出，

不同纤维成分的样品数据点各自成簇分布，且簇

间间隔清晰，未出现交叠现象，表明该模型在纤

维成分质谱数据集上具有良好的分类效果。
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图 3    对训练的 PCA-LDA 模型分类 7 种纤维成分纺织品样品的二维（a）与三维（b）可视化结果

Fig. 3    2D (a) and 3D (b) visualization of the trained PCA-LDA model for classifying textile samples
with 7 fiber compositions

 
 

2.2.2    PCA-LDA模型预测性能评估　将 2.2.1节

中的纤维成分质谱数据集作为测试集，评估训

练的 PCA-LDA模型的预测性能 ，从 LiveID软

件输出结果中提取的混淆矩阵示于图 4。可以

看出，该模型对 359组质谱数据的总体分类准

确率为 97.77%，对棉、蚕丝、羊毛、聚酯纤维、

锦纶、氨纶和腈纶 7类纤维成分的分类准确率

分别为 100%、100%、91.7%、100%、100%、87.5%、

75%，过程中未出现分类错误情况，但有 8组数

据因标准偏差大于 10%被判定为离群值。基于

混淆矩阵可分别计算该模型预测 7类纤维成分

的精确度（precision）、召回率（recall）和 F1分数

（F1 score）。其中，该模型预测 7类纤维成分的

精确度均为 100%，几乎未出现误报情况；模型

召回率分别为 100%、100%、91.7%、100%、100%、

87.5%、75%，表明其对棉、蚕丝、聚酯纤维和锦

纶的漏报率较低，而对羊毛、氨纶、腈纶的漏报

率偏高；模型 F1分数分别为 100%、100%、95.7%、

100%、100%、93.3%、85.7%，除腈纶外，所有纤

维种类均表现出较好的整体性能。由于收集的

羊毛、氨纶、腈纶样品数量偏少，导致用于训练

的 PCA-LDA模型的有效质谱数据数量不足，无

法提取足够的分类特征，最终对这 3种纤维的

模型分类性能产生影响。 

2.2.3    识别不同种类纤维的特征碎片离子　为

了量化评估纤维成分质谱数据集中各变量

（m/z 值）在 PCA-LDA分类过程中的重要性，将

PCA载荷矩阵与 LDA权重矩阵相乘，得到原始

变量对 LDA判别轴的贡献矩阵，再基于贡献矩

阵计算各变量的总体贡献值。然而，在 PCA-LDA
模型训练完成后，LiveID软件会分别输出 25个

主成分的一维载荷图与对应的贡献率，但不会输
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图 4    训练的 PCA-LDA 模型的混淆矩阵

Fig. 4    Confusion matrix of the trained PCA-LDA
model
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出 LDA权重矩阵。因此，后续将基于 PCA载荷

矩阵进行变量重要性分析。当以各主成分贡献

率和累积贡献率分别对主成分序号作图时，即可

得到碎石图和累计贡献率图，示于图 5。可以看

出，第一主成分对 PCA分析的贡献率最大，为

56.61%，后续主成分的贡献率不断下降，从主成

分 12起贡献率低于 1%；前 5个主成分的累积贡

献率为 80.575%，前 8个主成分的累积贡献率为

90.238%。因此，对于该 PCA-LDA模型，选取前

8个主成分即可解释 90%以上的方差。

基于以上结论，从 LiveID软件输出的前 8个

主成分的一维载荷图中提取载荷矩阵用于计算

变量重要性。综合考虑主成分贡献率与变量对

主成分的绝对影响，采用绝对值加权载荷求和进

行计算，即对每个变量，首先取其对应主成分载

荷值的绝对值，乘以该主成分的贡献率，然后对

所有主成分的加权结果求和，最终将得到的值作

为该变量在 PCA模型中的重要性权重。通过筛

选，得到 66个权重≥0.02的变量。另一方面，使

用 Progenesis QI软件筛选纤维成分质谱数据集

中的各变量，得到 64个 ANOVA p≤0.05、最大

差异倍数≥2、VIP值≥1、m/z 100～550之间的

变量。对比这两部分结果，最终得到 29个特征

碎片离子，具体信息列于表 2。其中，属于棉、蚕

丝、羊毛、聚酯纤维、锦纶、氨纶、腈纶的特征碎

片 离 子 分 别 有 7个 （m/z  125.024  3、 137.025  3、
167.034  4、 177.021  2、 181.047  1、 189.054  8、
247.029  8）、 4个 （m/z  169.061  2、 178.060  3、
179.076  2、 202.052  1）、 3个 （m/z  153.057  2、
193.034  6、 223.074  6）、 8个 （m/z  123.008  4、
191.037  4、 313.070  7、 341.069  3、 357.063  3、
383.077  3、 505.113  4、 549.113  1）、 5个 （m/z
212.127  4、 214.143  5、 281.248  2、 285.180  8、
325.183  4）、 1个 （m/z  249.063  1）、 1个 （m/z
143.025 2）。

 
 

表 2    结合变量重要性分析与 Progenesis QI 筛选结果识别出的特征碎片离子

Table 2    Characteristic fragment ions identified by combining feature importance analysis and
Progenesis QI screening results

序号
No.

变量名称
Variable name

质荷比
m/z

最高平均丰度
Highest mean abundance

最低平均丰度
Lowest mean abundance

PCA重要性权重
PCA importance weight

1 123.05 123.0084 聚酯纤维 锦纶 0.02493

2 125.05 125.0243 棉 锦纶 0.04080

3 137.05 137.0253 棉 锦纶 0.06809

4 143.05 143.0252 腈纶 聚酯纤维 0.04979

5 153.05 153.0572 羊毛 锦纶 0.02280

6 167.05 167.0344 棉 锦纶 0.04715

7 169.05 169.0612 蚕丝 锦纶 0.08248

8 177.05 177.0212 棉 氨纶 0.05197

9 178.05 178.0603 蚕丝 锦纶 0.05720

10 179.05 179.0762 蚕丝 聚酯纤维 0.04038

11 181.05 181.0471 棉 锦纶 0.02592

12 189.05 189.0548 棉 氨纶 0.02125

13 191.05 191.0374 聚酯纤维 锦纶 0.02562
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图 5    训练的 PCA-LDA 模型的碎石图和累计贡献率图

Fig. 5    Scree plot and cumulative contribution rate
plot of the trained PCA-LDA model
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续表

序号
No.

变量名称
Variable name

质荷比
m/z

最高平均丰度
Highest mean abundance

最低平均丰度
Lowest mean abundance

PCA重要性权重
PCA importance weight

14 193.05 193.0346 羊毛 氨纶 0.05427

15 202.05 202.0521 蚕丝 锦纶 0.02464

16 212.15 212.1274 锦纶 棉 0.02150

17 214.15 214.1435 锦纶 腈纶 0.04383

18 223.05 223.0746 羊毛 锦纶 0.09024

19 247.05 247.0298 棉 锦纶 0.02272

20 249.05 249.0631 氨纶 锦纶 0.04888

21 281.25 281.2482 锦纶 氨纶 0.02074

22 285.15 285.1808 锦纶 棉 0.02678

23 313.05 313.0707 聚酯纤维 锦纶 0.56488

24 325.15 325.1834 锦纶 蚕丝 0.04033

25 341.05 341.0693 聚酯纤维 羊毛 0.02305

26 357.05 357.0633 聚酯纤维 锦纶 0.32329

27 383.05 383.0773 聚酯纤维 羊毛 0.23114

28 505.15 505.1134 聚酯纤维 锦纶 0.22792

29 549.15 549.1131 聚酯纤维 锦纶 0.03275
 
 

2.3    实际样品鉴别

使用 SIC-REIMS法采集 20种纺织品实际样

品的质谱信息，通过 LiveID的离线识别功能，并

基于训练的 PCA-LDA模型对纤维组成进行鉴

定，结果列于表 3。可以看出，对 20种样品进行

PCA-LDA模型鉴别的结果与人工鉴别结果一

致，且 2种鉴别结果与样品宣称的纤维成分一

致，表明所建立的方法适用于纺织品样品纤维种

类的快速、准确鉴别。

 
 
 

表 3    使用训练的 PCA-LDA 模型鉴别 20 种纺织品实际样品的纤维成分

Table 3    Recognition of 20 textile real samples using the trained PCA-LDA model

序号
No.

样品种类
Type

颜色
Color

宣称纤维成分
Claimed fiber composition

鉴定纤维成分
Identified fiber composition

PCA-LDA鉴别结果
PCA-LDA identification result
纤维种类

Fiber composition
置信度

Confidence/%

1 T恤 白色、灰色 棉100% 棉 棉 100

2 儿童背心 白色、粉色 棉100% 棉 棉 100

3 T恤 白色 棉100% 棉 棉 100

4 床单 蓝白格子 棉 棉 棉 69.91

5 床单 灰绿格子 全棉 棉 棉 95.58

6 T恤 白色 棉100% 棉 棉 99.88

7 丝巾 粉色 桑蚕丝100% 桑蚕丝 蚕丝 99.99

8 真丝乔其纱布料 白色 桑蚕丝100% 桑蚕丝 蚕丝 100

9 丝巾 米兰色 桑蚕丝100% 桑蚕丝 蚕丝 97.81

10 丝巾 紫红色 桑蚕丝100% 桑蚕丝 蚕丝 99.66

11 丝巾 绿底白花 桑蚕丝100% 桑蚕丝 蚕丝 98.24

12 围巾 仓粉色 初剪小羊羔毛100% 羊毛 羊毛 100
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续表

序号
No.

样品种类
Type

颜色
Color

宣称纤维成分
Claimed fiber composition

鉴定纤维成分
Identified fiber composition

PCA-LDA鉴别结果
PCA-LDA identification result
纤维种类

Fiber composition
置信度

Confidence/%

13 毛衣 紫色 羊毛100% 羊毛 羊毛 100

14 #3羊毛 白色 羊毛 羊毛 羊毛 100

15 围巾 水佩风裳 聚酯纤维100% 聚酯纤维 聚酯纤维 100

16 裙原料5号 翠绿色 聚酯纤维100% 聚酯纤维 聚酯纤维 100

17 裙原料2号 蓝黑色 聚酯纤维100% 聚酯纤维 聚酯纤维 100

18 布料 白色 锦纶 锦纶 锦纶 99.82

19 线团 绿色 腈纶100% 未检测 腈纶 100

20 线轴 白色 D40申枫 氨纶 氨纶 97.13
 
 

3    结论
本工作建立了适用于快速采集纺织品质谱

数据的电烙铁灼烧-快速蒸发电离质谱法，无需

样品前处理，操作简便，单次数据采集仅需 4～5 s，
经优化后可产生稳定的质谱信号。在此基础上，

采集 39种经鉴定的纺织品标准样品的 359组质

谱数据，构建纤维成分质谱数据集，供 LiveID软

件建立 PCA-LDA模型。所得模型经五折交叉验

证显示，误判率为 2.23%，除氨纶、腈纶外，其他

5类纤维成分的分类准确率、精确度、召回率和

F1分数均大于 90%，能够满足快速鉴别的要

求。将该模型应用于 20种纺织品实际样品的纤

维种类鉴别，得到的结果与人工鉴别结果具有一

致性，且与样品宣称的纤维成分一致。
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