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Once obtained the solution

• strong: Cl, K, Ca, Ti, Fe, SO24, NO3, NH4, OC, 
and EC. 

• weak: Na, Mg, Al, Si, V, Cr, Mn, Co, Ni, Cu, Zn, 
As,Br, Pb. PM2.5 was set as the total variable

• 10% extra uncertainty
• 6 factors
• Seed: 20



Error estimate – Base run
• BS (random errors)
• DISP (rotational errors)
• BS‐DISP (random+rotational)
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Output error estimate

1. Random errors (Bootstrapping).
2. Rotational errors (Displacement)
3. Both (BS‐DISP)

Modelling errors difficult to estimate, and they 
are not minimized by large datasets

If uncertainties 
are not well specified, use only
BS‐DISP or BS



Bootstrapping diagnostic

• Random errors, partially evaluates the 
rotational ambiguity

• not influenced by the user‐specified sample 
uncertainties. 

• >80% mapped factors





Bootstraap base run



BS summary



BS box plots
Species with base run 
outside the IQR need
evaluation



DISP
Only on strong species. 
Valid only if data uncertainties
are reliable
Invalid if Q/Qexp>10

Diagnostics:
• Error code: 0
• Second value <1%
• Number of swaps



Displacement
• Assesses the largest range of source 

profile values without an appreciable 
increase in the Q‐value

• For example, if 20 species are in a data 
set and a 7‐factor model has been fitted, 
then the DISP method will estimate 20 x 7 
= 140 intervals for each dQmax value.

• The model generates results for the 
following dQMax values: 4, 8, 15, and 25. 
Plots are only shown for dQmax of 4 



DISP results
• 4 txt files generated (one for each dQmax)

• In each file, there is a line with two numbers, followed by four lines 
of data. In the first line, the first value is an error code: 0 means no 
error; 6 or 9 indicates that the run was aborted; 6 indicates there 
were too many swaps, and 9 indicates Q decreased too much. If this 
first value is non‐zero, the DISP analysis results are considered 
invalid. The second value is the largest observed drop of Q during 
DISP. 

• Below the first line is a four‐line table that contains swap counts for 
factors (columns) for each dQmax level (rows). The first row is for 
dQmax = 4, the second row dQmax=8, the third dQmax=15 and the 
fourth dQmax=25. The swap counts are a key indicator of the 
stability of a PMF solution and swaps at dQmax = 4 or the first row 
in the table indicate that the solution should not be interpreted. 



__DISPres1.txt

factors

sp
ec
ie
s

4 matrixes
(1) the profile matrix upper 

bound, in concentration 
units;

(2) the profile matrix lower 
bound, in concentration 
units; 

(3) the profile matrix upper 
bound, in % species 
units; 

(4) the profile matrix lower 
bound, in % species 

<1% (otherwise it was not a global minimum) 
=0



DISP box plots



DISP intervals

Small DISP range for tracers
Down to zero for:

‐ NO3 in Sulfate
‐ Ions and C in Soil

BB likely contributes more (K)



BS‐DISP

• Only key and major species
• Long computation times
1. Each DISP defines the span of rotationally 

accessible space. 
2. Each BS resample moves this space around, 

randomly in different directions. 
3. Taken together, all the replications of the 

rotationally accessible space, in random 
locations, represent both the random 
uncertainty and the rotational uncertainty. 



BS‐DISP diagnostic

Ideally
• Nº of runs+1
• <1% 
• Zero values
• 0 in first row



BS‐DISP: three examples



BS‐DISP



BS‐DISP summary
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Error Estimation summary
confidence intervals


