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Table I. Loss function values relative to the value for a one-
component model, fit values in percentages and core
consistencies versus the number of components in an
unconstrained PARAFAC model of the preprocessed cars and

stars data

��	������� C733 �@C�.! �7��7

� �+��� ��+1� ���+�

� �+��/ ��+�� ���+�

� �+
'� �/+/� ��+/

' �+1�1 ��+0� �0+0

/ �+10� ��+�/ 	�+�

0 �+1�0 �/+

 /+


������)"� � ���� F�"� D���� G 3���, C��+ �� �������
	��� ����� 9:; �1'&�
0

�����	����) �"� ��	
�� �� ��	������� �� ������� 	����� �11



�� 3��
� ���� �"�� ���� ��	������� ��� ��* 
� ������ ���

�"�� �"��� 	�)"� ���� 
� 	��� ��	������� �� �"� ����+ !"��

��	�*"�� ��
2������ �����	��� ��, �� ����, ��������� ������ ��

�"� ���� ����������� ������ �� !�
�� ..+ 8����� �"��, ������� ��

� �"��� �"��)� �� �"� �����������, �"� ������ �"��)�

)�������� ���	 ���M �� /
M+ !"�� ��, �"��� �� �� ����� ���

������� ��	
�� �� ��	�������, ��	��� 
������ 	����� *��"

�� ���������) ��	
�� �� ��	������� ���� ���� �"���

��������������� )��������+ 9��� ��4���, �"� ������ �� �"��

�"��� ���� ��� ��� �"�� *��� �����6�	���� 
� � ��* ���4

���"�)������� ����������� ��������� 	����+ .� ��� ���� �"�

���� ����������� ������	� �"� ��
2������ ������� �6���������

�"���)" ���
����� �������� �� �"� ���)���� *��4 %��(, ��	���

�"�� � ���� ��	������ 	���� �� )��� 
�� ����"�� ��	�� 

����� ��� ���� ��������+

%!.! ����
�	�������� 
�	�
������� ��	���� �� �"��4 2���� ���	 ��������� ��)�� ���������

*��� ���������� ���� � 3��"���6 <�/ ��* �������� �"�� 

	���)���"�� �����	 ����) �+�� 9 8:'��B8:� 
����� #�:

�+��$ �� �������+ .� �"�� *�� �"� "�)" 	�������� *��)"�

�������� �������� 
��*��� �������) ��)��� ��� �	���

�����B�"����� ��� ��������� ���	 �"� ��* 	�������� *��)"�

���� �	��� ����� ��� �"�����+ !"� "�)" 	�������� *��)"�

��
������� ����� �����, �����*�� 
� �"� ��* 	�������� *��)"�

�������+ ���	���� ��	������� ��� �������� �"� 	���+ !"�

��	��� ��H� *�� ��� �� ��� � ���* ���� �� �+' 	� 	��	� *��

����+ !*���� ��)"� �������� ��������� �� �+� 	� *��� ��	����

��� 	������� �������������	��������� �� � ���4�� @�	��

C3/�5 �������������	����+ !"� ����	� *�� � �� �	 ���)

)���� �������� *��" �� ����� ������ �� �� 		 ���4�� *��"

3��"���6 <�/ ���� )��+ !"� *���� ���� *�� ���
�� ���

�6�"��)�� ��� 	�������� ��������� ���� ��)�����)+ !"�

�6��������&�	������ 	������� *��� ��������� ����) � ���� 

���� �� 		 
� �� 		 -����H �������, �������) �� �/�� �	

	��	� *��" �� �	 ���� *���"� �� 
��" �6�������� ��� �	������

	����"��	����� #�/�&''� �	 �6��������, �� �	 ����������

�/�&/0� �	 �	������, ' �	 ���������$+

!"� ��H� �� �"� ���� *�� ���� ��� �� �
 #���������$ � ��

#�6��������$ � 1
 #�	������$ � �/ #��	����$+ ��� ���" ��	���,

�
 �6��������&�	������ 	������� ��� 	�������, ��� ��� ���"

�������� ���������+ 7*��) �� ��������� ��	� �"����, �"� �������

�������� �"��� ���	 �6����	��� �� �6����	���, �� ��������� ��

���)�" �� �"� ���)���� ��
�������� %��(+ :�*����, 
� ������� 

)��) �"� ���� ���� � �"��� *�� ��������� *"��� ��� 	��� �� �

��	
���� 	��� ���������) �� �"� ���)���� ��	��� ���

������� 	����, � ���-�� ������� 	���� 	�� 
� ������

*"��" �� ��� �������� 
� �����
�� ��������� ��	� �"����+ 7�

������) �"��� *�� ������� 	����� �� �"��� ����, �"� �������

�� !�
�� ... ��� �
������+ �7��78�.� ��))���� �"�� ����

��	������� ��� �����������+ !"�� 	�� ���� ���"��� 
�

������� ���	 �"� ��� ������, 
�� *��" ���� ����������+ .� �"�

���)���� ��
�������� %��( �� �� �"�*� �"�� ���� ��	������� ���

������ �����������, �� 2��)�� ���	 ����� "��� �������� %��(

��� ���	 �������� ����) ���)"��� ��������� 	�����+

%!%! 3���� 
�	�
3�)�� *�� ��	���� ������������ ����� ��)"�" "��� �����) �

	���"� �� ��������� �� � ��)�� ����� �� 3���������� �� )��� �

����� �� �0
 ��	����, �� *"��" �"��� *��� ��������� ��

�6���	� ��������+ !"� ��)�� *�� ��	���� �������� ���	 �"�

����� ���� ��������� #��������)�$ �� �"� �������+ !"� ��)��

*�� ��������� �� ��
������� 	�������� ��������� *���� #�+�/ )

��� �/ 	�$ ��� �"� �������� *�� 	������� �������������	� 

�������� �� � �� 		 
� �� 		 ������� �� � ���4�� @�	��

C3/�5 �������������	����+ ��* ��� �	���"�� ���� *���

������ ���	 �"� ������	����+ ��� ����� ��	��� �"� �	������

������� ���	 �1/ �� /0� �	 *��� 	������� �� �+/ �	

��������� #/1� *������)�"�$ �� ����� �6�������� *������)�"�

#���, �'�, �//, ���, ��/, ��/ ��� �'� �	$+ !"� ����� �� 
�

	������� �� �"�� �0/ � /1� � 1+ 5�� %��( ��)��� �"�� ����

��	������� ������� � )��� 	����+ 7�� �� �"� ��	�������,

"�*����, �� ����� �� 
� ������ )������� 
� �����	 ���

������)" ������� ������� ��������� �� �"� ��* *������)�"

����+ 5� 	���� �� ����� "��� �������� �� �� ��������� �"�� �

��� ��)������� ����������� 	���� *��" ���������� ��� 

	������� ����������� �� �"� �	������ 	��� ������)� �����	 

����� �"� ���
��	� ��� �������� � ����� ���� ��	������

	����+ !"� ��	� 	���� �� ������ "���+

.� !�
�� .= �"� ������� ��� )����+ .� �"� ���)���� *��4,

���
����� ��� ��	������������ �6������� �������� *���

��������� ��� ����
���"��) �"� ��)"� ��	�����������+ .�����,

�� �� ��������� �� ������ �� �"� ��	
�� �� ��	������� ���	

�"� ��� ������+ !"�� ����� �� �"��� �� ���"��� ���� ��	 

�������+ !"� ���� ����������� )���� ������� �"�� ��� �� ����

*��" �"� ���)���� ����������� %��(, ��	��� �"�� ����

��	������� ��� ����� �"��)" ��	�*"�� �����
��+

%!>! ;���
 
�	�
���� ��������� 
����� *��� 
�4�� �� ��������� �� )��� � �����

�� �� ��	����+ @�)"� ��������� 2��)�� �������� �"� 
�����

*��" ������� �� �� ��������� �����
���� �� � ��6�� ����
�����

Table II. Loss function values relative to the value for a one-
component model, fit values in percentages and core
consistencies versus the number of components in a PARAFAC
model of the cars and stars data with the scale mode constrained

to have an orthogonal loading matrix
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Table III. Loss function values, percentage of variation explained
and core consistency for a one- to a six-component three-way
PARAFAC model of the chromatographic data using non-

negativity constraints on all modes
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Table IV. Loss function values, fit values in percentages and core
consistencies versus the number of components in a non-
negativity-constrained PARAFAC model of the sugar
fluorescence data. Additionally, unimodality constraints are

imposed in the emission model loadings
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Table V. Loss function values, fit values in percentages and core
consistencies versus the number of components in an
unconstrained PARAFAC model of the sensory profiling data of

bread samples centred across the sample mode
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Table VI. Loss function values, fit values in percentages and core
consistencies versus the number of components in an
unconstrained PARAFAC model of the tongue data centred

across vowels
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Figure 1. Fluorescence landscape of a sample containing only phenylalanine.

Table VII. Amino acid fluorescence data. Results from fitting one-
to six-component non-negativity-constrained PARAFAC models

to the amino acid data without missing elements
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Figure 2. Loading vectors resulting from fitting a three-component PARAFAC model to the amino acid data.
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Figure 3. Loading vectors resulting from fitting a four-component PARAFAC model to the amino acid data.
The fourth suspicious component is shown with a thicker line.

Table VIII. Amino acid fluorescence data. Results from fitting
one- to six-component PARAFAC models to the amino acid data

with missing values
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Figure 4. Typical examples of emission loadings from five-component models. The top row shows two examples of
estimated emission loadings from data sets with high amounts of model error, while the lower plots show results for
low model errors. The right-most column shows the magnitude of the individual components (the sum of squares of
the elements) for the first data set of each type.
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Table IX. R2 values predicting a component matrix with one
additional component from a component matrix with the correct

number of components. Values are in percentages
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PARAFAC structure with orthogonal components
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