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آنالیز فاکتورهای موازی
[bookmark: OLE_LINK7][bookmark: OLE_LINK8][bookmark: OLE_LINK3][bookmark: OLE_LINK4]كمومتريكس شاخهاي از علم شيمي است كه از رياضيات و آمار به منظور بهينهسازي اطلاعات شيميايي حاصل از اندازهگيري‌هاي انجام شده استفاده ميكند تا بیشترین اطلاعات شيميايي را از داده‌ها بدست آورد. از ديدگاه كمومتريکس، دادهها اغلب براساس بعد بدست آمده طبقهبندي میشوند. سادهترين نوع داده، دادههاي مرتبه صفر هستند که فقط یک اسکالر به ما می‌دهد. به عنوان مثال ميتوان به دادههاي جمعآوري شده از يك pH متر اشاره كرد. دادههای مرتبه اول همانند شدت‌های جذب یک محلول در یک گستره از طول موج، تولید یک بردار می‌کند. داده‌های مرتبه دوم نیز مثل داده‌های شدت فلوئورسانس یک محلول، در یک گستره از طول موج نشری و یک گستره از طول موج برانگیختگی تولید یک ماتریس می‌کند. اگر یک بعد دیگر مثل نمونه‌ها را به داده‌های مرتبه دوم اضافه کنیم دادههای مرتبه سوم به دست میآید که تولید یک مکعب از دادهها می‌نماید. دادههای مرتبه سوم با روشهای THREE-WAY مانند روش PARAFAC تجزیه می‌شوند. PARAFAC يك روش چند بعدي براي تجزيه دادههاست كه در واقع تعميمي از PCA دو بعدي به درجات بالاتر ميباشد. مدل پارافك سه بعدي دادهها را به اجزای سه بعدي تجزيه ميكند يعني به جاي يك بردار اسكور و يك بردار لودينگ -که در PCA داريم- در اينجا يك بردار اسكور و دو بردار لودينگ (و يا سه بردار لودينگ) داريم. 
[bookmark: _GoBack][bookmark: OLE_LINK1][bookmark: OLE_LINK2]الگوريتمهاي متفاوتي براي تفكيك اطلاعات سه بعدي ارائه شده است. يكي از اين الگوريتمها روش كمترين مربعات تناوبي (ALS) میباشد كه بيش از ساير الگوريتمها در پارافك استفاده ميشود. اساس ALS قديمي بوده و به سال 1933 بر ميگردد كه بر اساس تقسيم پارامترها به چندين سري پايهگذاري شده است. هر سري از پارامترها با اعمال شرط بر روي پارامترهاي باقيمانده به روش كمترين مربعات (LEAST SQUARE) تخمين زده میشود. تخمين پارامترها مرتبا تكرار ميشود تا جايي كه تغييري در مقدار پارامترها و يا در فيت مدل بر روي دادهها مشاهده نشود. چند روش براي تخمين تعداد اجزاي اصلي در پارافك وجود دارد که مهمترین آن‌ها روش تشخيص يكنواختي هسته CORCONDIA می‌باشد. این روش بر پایه مدل TUCKER3 استوار می‌باشد که يك روش مدل سازي ديگري براي آرايه‌هاي چند بعدي است كه در آن علاوه بر ماتريسهاي لودينگ، آرايه ديگري نيز كه داراي ابعادي به بزرگي ماتريس X است محاسبه ميشود (با ابعاد (fi, fj, fk. كه اين ماتريس, ماتريس هسته (مركزي) ناميده ميشود. مدل پارافك نسخه محدودتري از مدل TUCKER3 ميباشد، كه در آن ماتريس هسته يك ماتريس دياگونال با عناصر قطری 1 و ساير عناصر 0 مي‌باشد. 
چنانچه که یکی از ابعاد ماتریسهای دادهها یکسان نباشد یعنی نتوان یک مکعب منتظم تولید کرد در این صورت به جای روش PARAFAC از روش PARAFAC2 استفاده می‌شود. به عنوان یک مورد از این گونه دادهها می‌توان به روش HPLC-DAD اشاره کرد. در این روش بعد زمان بازداری به علت تغییر در شرایط ستون یا نمونهها تغییر می‌کند، پس ابتدا باید آن را به یک مکعب منتظم تبدیل کرد و سپس طبق روش PARAFAC دادهها را تجزیه کرد.
