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Tucker3 kan handtere alle
typer af multivejsdato

PARAFAC stgder indimellem pd& problemer med at modellere
multivejsdata. Tucker3-modellen har ikke sddanne problemer, da
den ligesom PCA altid kan modellere data.

Af Rasmus Bro, Sgren Balling Engelsen, Institut for
Fedevarevidenskab, Kgbenhavns Universitet og
Lars Ngrgaard, FOSS

PARAFAC har indimellem problemer med at modellere
multivejsdata. Problemet er af matematisk art og er dermed
ikke relateret til data. For sensoriske data (prever x deskrip-
torer x dommere) er det f.eks. naturligt at gnske at anvende en
PARAFAC-model. Ogsé selvom der ikke ligger en decideret
"hard” model, som Beers lov, bag sadanne data, som der gar
ved modellering af fluorescensdata. Det synes blot rimeligt at
visualisere sensoriske data vha. underliggende latente feeno-
mener sasom “afsmag”, “modenhed” eller lignende. Hvis en
PARAFAC-model af sensoriske data virker, har man saledes
basis for at fortolke og forsta data.

Men som vist i figur 1, s& lykkes det desveerre ikke altid.
| figuren er vist plot for en PARAFAC-model af et sensorisk
dataset, hvor forskellige fladeoste blev vurderet af otte dom-
mere mht. 23 forskellige attributter/deskriptorer. Data er ogsa
kort beskrevet i Klummen i Dansk Kemi 5, 2012. | figuren ses
et eksempel pa en tofaktor-degenerering, hvor to komponenter
er nasten identiske, men med omvendt fortegn.

I figur 1 ses det, at de to viste scores i farste mode (oste) er
negativt korrelerede, og hvad der maske er veerre, sa er loa-
dings i sensorik-deskriptor-retningen (figur 1, til hgjre) modsat
korrelerede. Det er vanskeligt rent visuelt at vurdere, hvad der
sker imellem praver og variable, og det er ogsa vanskeligt at
beskrive rent matematisk.

Tucker virker

I stedet for PARAFAC forsgger vi at lave en Tucker3-model.

I en sddan model skal vi beslutte antal komponenter for hver
mode. Altsa antal scorevektorer for oste-retningen, antal loa-
dingvektorer for attribut/deskriptor-retningen og antal loading-
vektorer for dommer-mode. | dette eksempel ger vi blot nogen-
lunde som i PARAFAC-modellen og anvender tre komponenter
i hver retning. Det kalder man en (3,3,3)-komponent Tucker3-
model. | figur 2 er vist Tucker3-scores og loadings svarende til
PARAFAC-modellen i figur 1.

Det er tydeligt, at Tucker3-komponenterne ser meget an-
derledes ud. For det farste sa findes problemet med to-faktor-
degenerering ikke. For det andet, sd er Tucker3-modellen ikke
unik som PARAFAC-modellen. | stedet har den egenskaber,
der kan sammenlignes med PCA —inkl. kravet om at scores og
loadings skal vaere ortogonale. Man ser, at praver og attributter
spreder sig langt bedre ud i de respektive plot pga. ortogonalite-
ten, og fordi der ikke er problemer med degenerering.

Fortolkning af enkel-plot er let
Vi kan fortolke scoreplottet fuldstendig analogt til et scoreplot
i PCA. Vi kan f.eks. se, at triplikater ligger teet, hvilket forteel-
ler, at de er meget ens relativt til de gvrige praver. Vi kan ogsa
se, at preverne merket med D-CHO ligger ret langt fra prover-
ne market med 16% og dermed er forskellige fra disse relativt
set og mht. den variation, de to komponenter beskriver.

Pa samme made kan vi fortolke plottet af attributter og se, at
M-Resistance og M-Firm er teet pa hinanden og derfor falges

Score plot Attribut loading plot
30 0.6
6%’ )
#M-Resistance
46%
20 a46%' 0.4
- M-Fi
< CEP -Prot frm
10 26, %‘E{; #rredminess Figur 1. Score- og loa-
o &-Prat ‘g, 02 “-Resistahce dingplot af frekom-
5 o ©4%: 5 ponent PARAFAC-
8 SR 8 model for sensoriske
° o-cHo “ o0 data. | dette tilfcelde
-10 AP O-oHa er 30 forskellige oste
a{f{aﬁ% Nesaltin blevet bedgmt af
ot -0.2 oiic otte dommere mht. fil
20 AaP =19 €-Yellow 23 forskellige deskrip-
€-Grainy torer. Komponent et
30 3%’ 04 &l-Melt down | er plottet mod kom-
-40 -20 0 20 40 -0.8 -0.4 ) 0 0.4 ponent to (figur fra
Score 1 Loading 1 Dansk Kemi 5, 2012).

30

dansk kemi, 93, nr. 8, 2012



DET KEMOMETRISKE RUM B

Score plot
vo'
<% ©-CHO
O-CHO
0.2 3% D-CHE’)
: QA%’
«<€-CHO
«-CHO QK4%'
«€-CHO
o;ﬁ?&'ﬁ foma 4%’
~ 0 © PFAroma
L
o 46%"
3 96%"
A-Prot
0.2 a46%’ A-Prot
: B-Prot . SISt
B-Prot A'P,rﬂf’rot
8-Prot
-0.4
-0.4 -0.2 0 0.2
Score 1

Loading 2

Attribut loading plot

&i-Chalk
0.4 Y
-Sour €-Shiny
0.2 €-White
N-Old milk
0 E-GreNA%'i'aYc 41-Melt down
£-Green.
d\I-Resistance &'%'ny
Yiest
. M-Firm ) L gﬁg}-Salt
“U. VI-LC, niness
H-Resistance M‘%é‘?%@now
-Fat
0.4 -Butter
-0.6 -0.4 -0.2 0 0.2 0.4

Loading 1

Figur 2. Score- og loadingplot af (3.3.3)-komponent Tucker3-model for de sensoriske data. Komponent et er plottet mod komponent to.

ad mht. variationen i disse komponenter. Vi kan ogsa se, at
M-Chalky er modsat korreleret M -Butter.

Kobling af plot — Tucker-kernen

Fortolkning af Tucker-score- og loadingplot er helt analogt til
PCA og derfor ikke det store problem for en erfaren kemome-
triker. Det er derimod noget mere vanskeligt, nar man vil koble
score og loadingplot. Hvis man f.eks. gerne vil vide, hvilke
osteprever der har hgje veerdier af attributten M -Butter, sa
kreever det, at man kigger pa kernen, G, i Tucker3-modellen.
Det er nemlig kernen, der viser, hvordan loadings i mode to
haenger sammen med scores i mode et. | PCA og PARAFAC er
denne del let, da score tre haenger sammen med loading tre og
sa videre. | Tucker3 ma vi igennem kernen og resten af model-

Figur 3. Tucker-kerne fra (3,3,3)-Tucker3-model. Cirkler indikerer
stgrrelsen af element, og bld farve angiver en positiv voerdi, mens
rgd angiver en negaftiv.

len for at finde denne sammenhaeng. | figur 3 er der vist en vi-
sualisering af kernen. Kernen har dimensionen 3x3x3, hvilket
giver 27 elementer. Element nummer i,j,k definerer, hvor vigtig
komponenten med scorevektor i, anden-mode loadingvektor j
og tredje-mode loadingvektor k er. Det lyder voldsomt at skulle
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fortolke 27 kombinationer mellem de tre modes sammenlignet
med, at vi i PARAFAC kun behgver at se pa tre: 1,1,1; 2,2,2 og
3,3,3. Der er imidlertid hjelp at hente ved at kikke pa kerneele-
menternes starrelse. | figur 3 er hvert kerneelements starrelse
indikeret af starrelsen pa dens cirkel. Som man kan se, sa er
langt de fleste elementer meget sma, og det betyder eksplicit,

at vi ikke behgver at bekymre os om dem. De beskriver sa lidt
variation, at det er uveesentligt, nar vi skal fortolke modellen.

| dette tilfeelde kan man se, at vi kun behgver at fortolke
komponent (1,1,1), (2,2,1) og (3,3,1). De resterende elementer
er sd sma, at vi kan ’lade som om’ de er nul. Det betyder s&
0gsa, at vi maske burde beregne en (3,3,1)-model fremfor en
(3,3,3)-model. Kan det give mening? Egentlig passer det fint,
for den tredje retning er dommer-retningen og ideelt er dom-
merne replikater. Sa selvom der findes tre forskellige feeno-
mener i oste- og attribut-retningen, s& manifesterer disse tre
feenomener sig pd samme vis i dommer/replikat-retningen.
Tucker3-kerneelementernes starrelse antyder séledes blot, at
der er tale om et godt og veltraenet sensorisk panel.

Da vi kan se, at ogsa (1,1,1)- og (2,2,1)-komponenterne er
vigtige og har positive kernevardier, kan vi nu nemt fortolke og
kombinere de to plot i figur 2. De kan i dette tilfelde fortolkes
nasten ligesom i en PCA-model. Den eneste lille finte er, at vi
skal huske at tage dommer-loadings med i fortolkningen. Alle
dommere har negative elementer i loading et (ikke vist). Derfor
bliver fortolkningen, at praver med store M -Butter -veerdier
(negativ loading to) ma veere praver med hgje positive score to-
veerdier. Det vil eksempelvis sige, at praverne merket C-CHO
har relativt hgje M -Butter -veerdier, hvilket efterfglgende bar og
kan bekreftes i radata.

Outro

Tucker3 virker altid og er et meget staerkt eksplorativt redskab.
Tucker3-modellen er let at fortolke, nar man holder sig til et
mode ad gangen. Nar man skal koble forskellige modes, s& ma
man veere varsom med at se pa kernen og de gvrige retninger i
modellen.
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