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第第 1 部分部分: : 简介简介



机器学习教计算机执行人和动物与生俱来的活动：从经验中学习。 

机器学习算法使用计算方法直接从数据中“学习”信息，而不依赖 

于预定方程模型。当可用于学习的样本数量增加时，这些算法可自 

适应提高性能。 

机器学习是什么？机器学习是什么？
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机器学习算法可从能够带来洞察力的数据中发现自然模式， 
帮助您更好地制定决策和做出预测。医疗诊断、股票交易、 
能量负荷预测及更多行业每天都在使用这些算法制定关键决策。

媒体网站依靠机器学习算法从数百万种选择中筛选出为您推荐

的歌曲或影片。零售商利用这些算法深入了解客户的购买行为。

更多数据、更多问题、更多解答更多数据、更多问题、更多解答

实际环境中的应用程序

随着大数据的增加，机器学习对于解决以下领域的问题变得 
尤为重要：

•	 计算金融学，用于信用评估和算法交易

•	 图像处理和计算机视觉，用于人脸识别、运动检测和对象检测 

•	 计算生物学，用于肿瘤检测、药物发现和 DNA 顺序分析

•	 能源生产，用于预测价格和负荷

•	 汽车、航空航天和制造业，用于预见性维护

•	 自然语言处理
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仅基于输入数据对数

据进行分组和解释

基于输入和输出数

据开发预测模型

机器学习

无监督学习

监督式学习

聚类

分类

回归

机器学习的工作原理机器学习的工作原理

机器学习采用两种类型的技术：监督式学习和无监督学习。监督式学

习根据已知的输入和输出训练模型，让模型能够预测未来输出；无监

督学习从输入数据中找出隐藏模式或内在结构。
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监督式学习监督式学习

监督式机器学习旨在构建能够根据存在不确定性的证据做出预

测的模型。监督式学习算法接受已知的输入数据集和对数据的已

知响应（输出），然后训练模型，让模型能够为新输入数据的响应

生成合理的预测。

监督式学习采用分类和回归技术开发预测模型。

•	 分类技术可预测离散的响应分类技术可预测离散的响应 — 例如，电子邮件是真正邮件

还是垃圾邮件，肿瘤是恶性还是良性的。分类模型可将输入

数据划分成不同类别。典型的应用包括医学成像、语音识别和

信用评估。

•	 回归技术可预测连续的响应回归技术可预测连续的响应 — 例如，电力需求中温度或波

动的变化。典型的应用包括电力系统负荷预测和算法交易。

使用监督式学习预测心脏病发作使用监督式学习预测心脏病发作

假设临床医生希望预测某位患者在一年内是否会心脏病发作。他们有

以前就医的患者的相关数据，包括年龄、体重、身高和血压。他们知道

以前的患者在一年内是否出现过心脏病发作。因此，问题在于如何将现

有数据合并到模型中，让该模型能够预测新患者在一年内是否会出现

心脏病发作。
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Clustering
Patterns in 

the Data

无监督学习无监督学习

无监督学习可发现数据中隐藏的模式或内在结构。这种技术可根据包

含未标记响应的输入数据的数据集执行推理。 

聚类聚类是一种最常用的无监督学习技术。这种技术可通过探索性数据分

析发现数据中隐藏的模式或分组。

聚类的应用包括基因序列分析、市场调查和对象识别。

Clustering
Patterns in 

the Data
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监督式学习 无监督学习

机器学习

回归分类

如何确定使用哪种算法？如何确定使用哪种算法？

选择正确的算法看似难以驾驭——需要从几十种监督式和无监督机器

学习算法中选择，每种算法又包含不同的学习方法。 

没有最佳方法或万全之策。找到正确的算法只是试错过程的一部

分——即使是经验丰富的数据科学家，也无法说出某种算法是否无

需试错即可使用。但算法的选择还取决于您要处理的数据的大小和类

型、您要从数据中获得的洞察力以及如何运用这些洞察力。 
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何时应该使用机器学习？何时应该使用机器学习？ 

当您遇到涉及大量数据和许多变量的复杂任务或问题，但没有现成的

处理公式或方程式时，可以考虑使用机器学习。例如，如果您需要处理

以下情况，使用机器学习是一个很好的选择：

•	 手写规则和方程式太过复杂——例如人脸识别和语音识别。

•	 任务的规则始终在变化——例如事务处理记录的欺诈检测。

•	 数据本身在不断变化，程序也必须适应这种变化——例如自 
动交易、能量需求预测和购物趋势预测等。



实际环境中的示例实际环境中的示例
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创建可分析艺术作品的算法创建可分析艺术作品的算法

美国罗格斯大学艺术与人工智能实验室的研究人员曾经想知道计算机 
算法能否像人类一样根据风格、流派和艺术家将绘画作品轻松归类。 
开始时，他们通过识别视觉特征来对绘画作品的风格分类。他们开发的 
绘画风格分类算法在数据库中的准确度达到 60%，远超过普通非专业 
人士。

研究人员假定可用于对风格分类（监督式学习问题）的视觉特征也能用 
于确定艺术影响力（无监督学习问题）。

他们将经过训练的分类算法应用到 Google 图像，用于确定具体对象。 
他们对跨度长达 550 年的 66 位不同艺术家的 1,700 幅绘画作品测 
试了此算法。此算法可以可靠地识别出相关的作品，包括迭戈·委拉斯 
开兹的《教皇英诺森十世肖像》对弗朗西斯·培根的《教皇英诺森十世 
肖像的习作》产生的影响。 

机器学习简介



实际环境中的示例实际环境中的示例
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优化大型建筑中的优化大型建筑中的 HVAC 能耗能耗

在办公大楼、医院及其他大型商业楼宇内使用的暖通空调系统 
(HVAC) 通常效率低下，原因在于这些系统未考虑不断变化的气候模

式、多变的能耗或建筑物的热性能。

Building IQ 的基于云的软件平台可解决这个问题。该平台采用先进的

算法和机器学习方法连续处理来自功率计、温度计和 HVAC 压力传感

器的数千兆字节信息以及天气和能耗。更为特殊的是，机器学习可用于

对数据分段和确定天然气、电力、蒸汽和太阳能对加热和冷却流程的

相对贡献量。Building IQ 平台将大型商业楼宇内使用的 HVAC 在正

常运行期间的能耗降低了 10% - 25%。

机器学习简介



实际环境中的示例实际环境中的示例
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检测低速撞车检测低速撞车

RAC 是英国最大的汽车公司之一，拥有超过 8 百万名成员，为私人和

商业汽车司机提供道路救援、保险和其他服务。 

为了能够快速响应道路事故、减少碰撞事故和保险费用，RAC 开发了

车载撞击感应系统，该系统采用先进的机器学习算法检测低速碰撞，

并且可将这些行为与更常见的驾驶行为（例如驶过路面减速带或路面

凹坑）区分开。独立测试数据显示 RAC 系统在碰撞检测测试中获得的

准确度达到 92%。

机器学习简介



了解更多了解更多

准备更深入地钻研？深入了解这些资源以了解有关机器学习方法、 准备更深入地钻研？深入了解这些资源以了解有关机器学习方法、 
示例和工具的更多信息。示例和工具的更多信息。

观看观看

机器学习一点通 34:34

使用信号处理和机器学习功能进行传感器数据分析 42:45

阅读阅读

机器学习博客：社会网络分析、文本挖掘、贝叶斯推理及更多

机器学习的挑战：选择最佳模型并避免过度拟合

深入了解深入了解

应用 MATLAB 的机器学习示例

机器学习解决方案

使用分类学习器应用程序进行数据分类

http://www.mathworks.com/videos/machine-learning-with-matlab-100694.html?s_tid=srchtitle
http://www.mathworks.com/videos/signal-processing-and-machine-learning-techniques-for-sensor-data-analytics-107549.html
http://blogs.mathworks.com/loren/category/machine-learning/?s_tid=Blog_loren_Category
https://www.mathworks.com/campaigns/products/offer/common-machine-learning-challenges.html?s_tid=gn_loc_drop
https://ww2.mathworks.cn/solutions/machine-learning/resources.html
http://www.mathworks.com/solutions/machine-learning/
http://www.mathworks.com/products/statistics/classification-learner/
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在机器学习中，极少能够自始至终一帆风顺——您将会发现自己始终在 
改变和尝试各种不同思路和方法。本章介绍系统化机器学习工作流程， 
重点介绍整个流程中的一些关键决策点。

极少一帆风顺极少一帆风顺
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大多数机器学习挑战都与数据处理和查找正确的模型相关。 

数据会以各种形式和大小出现。数据会以各种形式和大小出现。真实数据集可能比较混乱、不完整， 
并且采用各种不同格式提供。您可能只有简单的数值型数据。但有时您 
要合并多种不同类型的数据，例如传感器信号、文本，以及来自于相机的

图像数据流。

预处理数据可能需要掌握专业知识和工具。预处理数据可能需要掌握专业知识和工具。例如，对象检测算法训练中

的特征选取，需要掌握图像处理领域的专业知识。不同类型的数据 
需要采用不同的预处理方法。

找到拟合数据的最佳模型需要时间。找到拟合数据的最佳模型需要时间。如何选择正确的模型是一项平衡 
过程。高度灵活的模型由于拟合了噪声的细微变化而造成了过度拟合。 
另一方面，简单的模型可能要有更多的假设条件。这些始终是在模型 
速度、准确性和复杂性之间权衡取舍。 

听起来很让人望而生畏？不要泄气。要记住，反复尝试和出错才是机器学

习的核心——如果一个方法或算法不起作用，只需尝试另一个。但系统

化工作流程有助于创造一个顺利的开端。 

机器学习的挑战机器学习的挑战
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监督式学习 无监督学习

机器学习

回归分类

开始之前需要考虑的问题开始之前需要考虑的问题

每个机器学习工作流程都从以下三个问题开始： 

•	 您要处理哪种类型的数据？

•	 您想要从中获得哪些洞察力？ 

•	 这些洞察力将如何应用以及在哪里应用？

回答这些问题有助于确定您采用监督式学习还是无监督学习。 

在以下情况下选择监督式学习：您需要训练模型进行预测 
（例如温度和股价等连续变量的未来值）或者分类（例如 
根据网络摄像头的录像片段确定汽车的技术细节）。

在以下情况下选择无监督学习：您需要深入

了解数据并希望训练模型找到好的内部表

示形式，例如将数据拆分到集群中。 



19使用 MATLAB 进行机器学习

6. 将经过最佳训练的模型
集成到生产系统中。

5. 通过迭代找到最佳模型。

4. 使用第 3 步推导
的特征训练模型。

3. 使用预处理数据推导特征。

2. 预处理数据。

1. 访问和加载数据。

工作流程概览工作流程概览

在接下来的章节中，我们将以健康监控应用程序为例更详细地介绍具

体步骤。整个工作流程将在 MATLAB® 中完成。
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训练模型对身体活动进行分类训练模型对身体活动进行分类

本示例基于手机的健康监控应用程序。输入数据包含通过手机的加速

计和陀螺仪提供的三轴传感器数据。获得的响应（或输出）为日常的身

体活动，例如步行、站立、跑步、爬楼梯或平躺。 

我们希望使用输入数据训练分类模型来识别这些活动。由于我们的目

标是分类，因此我们将应用监督式学习。

经过训练的模型（或分类器）将被集成到应用程序中，帮助用户跟踪记

录全天的身体运动水平。 

机器学习
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1    	步骤步骤 1：加载数据：加载数据

要加载加速计和陀螺仪的数据，我们要执行以下操作：

1.	 手持手机坐下，记录手机的数据，然后将其存储在 
标记为“坐”的文本文件中。 

2.	 手持手机站着，记录手机的数据，然后将其存储在第 
二个标记为“站立”的文本文件中。

3.	 重复上述步骤，直到我们获得希望分类的每个活动的数据。

我们将标记的数据集存储在文本文件中。诸如文本或 CSV 等平面文

件格式更易于处理，可以直接导入数据。 

机器学习算法还不够智能，无法辨别噪声和有价值的信息之间的差异。

使用数据进行训练之前，我们需要确保数据简洁和完整。 
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2    	步骤步骤 2：预处理数据：预处理数据

我们将数据导入 MATLAB，然后为每个带有标签的数据集绘图。  
要预处理数据，我们可以执行以下操作：

1.	 查找位于绝大多数数据所在范围之外的异常值数据点。 

我们必须确定异常值能否忽略或者它们是否表示模型应该考虑的现

象。 
在我们的示例中，可以安全地将其忽略掉（这些异常值是我们记录数

据时无意中移动所产生的结果）。

2.	 检查是否有缺失值（在记录期间我们可能会因为断开连接而丢

失数据）

我们可以简单地忽略这些缺失值，但这会减少数据集的大小。 
或者，我们可以通过插值或使用其他示例的参照数据来作为 
缺失值的近似。

原始数据      异常值

活动跟踪记录数据中的异常值。

在许多应用程序中，异常值提供了关键信息。例如，在信用卡

欺诈检测应用程序中，它们表示超出客户常规购买模式的购

买行为。
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2    	步骤步骤 2：预处理数据：预处理数据（续）（续）

3.	 从加速计数据中删除重力效应数据，这样我们的算法就能专注处

理物体的移动情况，而非手机的移动情况。我们通常使用简单的高

通滤波器（例如双二阶滤波器）来处理此问题。 

4.	 将数据分为两组。我们保存部分数据用于测试（测试组）， 
将其余数据（训练组）用于构建模型。这种方法被称为保留方法，

是一种有用的交叉验证技术。

使用建模过程中未使用过的数据测试模型，您就能了解

模型如何处理未知数据。 
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3    	步骤步骤 3：推导特征：推导特征

推导特征（也称为特征工程或特征提取）是机器学习中最为重要的部

分之一。此过程可将原始数据转换为机器学习算法可以使用的信息。 

作为活动跟踪记录者，我们希望提取那些捕获了加速计数据的频谱的

特征。这些特征将会帮助算法区分步行（低频）和跑步（高频）。我们创

建了一个包含选定特征的新表。

使用特征选择执行以下操作：

•	 提高机器学习算法的准确性

•	 提升高维数据集的模型性能

•	 提高模型的可解释性

•	 防止过度拟合 
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3

数据类型数据类型 特征选择任务特征选择任务 技术技术

传感器数据传感器数据 从原始传感器数据中提取信号属性以生成
更高级别的信息 

峰值分析峰值分析 – 执行 FFT（快速傅立叶变换），然后确定主导频率

脉冲和转换指标脉冲和转换指标 – 推导出信号特征，例如上升时间、下降时间和稳定时间

频谱测量频谱测量 – 绘图信号功率、带宽、平均频率和中值频率

图像和视频数据图像和视频数据 提取边缘位置、分辨率和颜色等特征。 视觉关键词袋视觉关键词袋 – 为诸如边缘、角和斑点等局部图像特征创建直方图

方向梯度直方图方向梯度直方图 (HOG) – 为局部梯度方向创建直方图

最小值特征值算法最小值特征值算法 – 检测图像上的角位置

边缘检测 边缘检测 – 识别亮度发生急剧变化的点

事务处理数据事务处理数据 计算增强数据信息的派生值 时间戳分解时间戳分解 – 将时间戳分解为诸如天和月等分量

汇总值计算结果汇总值计算结果 – 创建更高级别的特征，例如特殊事件发生的总次数

    	步骤步骤 3：推导特征：推导特征（续）（续）

您可以推导出的特征数量只会受您的想象力限制。然而，我们通常可以采用许多技术来处理不同类型的数据。
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4    	步骤步骤 4：构建和训练模型：构建和训练模型

构建模型时，最好先从构建简单模型开始；这样可以更快的运 
行并且更易于解释。 

我们从构建基本决策树开始。 

为了了解决策树的执行情况，我们绘制了混淆矩阵，该表将模型产生

的分类与我们在步骤 1 中创建的实际分类标签进行了比较。

坐站立 步行

跑步 跳舞

feat53<335.449 feat53>=335.449

feat3<2.50002 feat3>=2.50002 feat56<12686 feat56>=12686

feat11<0.45 feat11>=0.45
真正的类

坐

坐

站立

站
立

步行

步
行

跑步

跑
步

跳舞

跳
舞

>99%

99%

>99%

93%

59%40%<1%<1%

<1%

<1% <1%

<1%

<1%

1% 5%

预测的类

此混淆矩阵显示我们的模型难以区分步行和跑步。决策树可能无法处

理这种类型的数据。我们尝试一些不同的算法。 
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4    	步骤步骤 4：构建和训练模型：构建和训练模型（续）（续）

我们通过对模型的更换和不断尝试不同算法实现了目标。如果我们的

分类器仍无法可靠地区分步行和跑步，我们将寻找方法来改进这个模

型。

我们尝试使用 K-近邻算法 (KNN)，这种简单的算法可以 
存储所有训练数据，将新点与训练数据进行比较，然后返回最 
近的“K”个点的多数类别。。相比于简单决策树提供的 94.1%  
的准确度，此算法的准确度能达到 98%。混淆矩阵也更 
易于查看： 

然而，KNN 需要占用大量内存才能运行，因为该算法需要使用所有 
训练数据来进行预测。

我们尝试了线性判别模型，但也无法改进结果。最后，我们尝试了多 
类支持向量机 (SVM)。SVM 处理的结果非常好，我们现在获得的准 
确度为 99%： 

>99%

99%

98%

97%

92%6%1%1%

2%

1% 1%

1% 1%<1%

<1%

真正的类

坐

坐

站立

站
立

步行

步
行

跑步

跑
步

跳舞

跳
舞

预测的类

>99%

>99%

>99%

98%

96%3%<1%<1%

<1%

<1% <1%

<1% 2%

<1%

真正的类

坐

坐

站立

站
立

步行

步
行

跑步

跑
步

跳舞

跳
舞

预测的类
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5    	步骤步骤 5：改进模型：改进模型

可通过两种不同方式改进模型：简化模型或增加模型的复杂度。 

简化简化

首先，我们要找机会减少特征的数量。热门的特征减少技术包括：

•	 相关矩阵 – 可显示变量之间的关系，因此可以删除并非高度相

关的变量（或特征）。

•	 主分量分析 (PCA) – 可消除冗余，具体方法是找到一组捕 
获了原始特征的关键区别的特征，并推导出数据集中存 
在的强模式。	

•	 序列特征减少 – 采用迭代的方式减少模型的特征，直到无法改

进模型性能为止。		

接下来，我们寻找方法来简化模型本身。我们可以通过以下方式实现： 

•	 修剪决策树的分支 

•	 从集成结构中删除学习器

一个好的模型应该只包含预测能力最强的特征。具有很好

泛化能力的简单模型要由于泛化能力较弱或未能完善训练

处理新数据的复杂模型。 

在机器学习中，和许多其他计算流 
程一样，经过简化的模型更易于理解、 
更稳健、计算效率更高。 
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5

增加复杂度增加复杂度

如果我们的模型由于过度泛化而无法区分步行和跑步，我们就需 
要寻找新方法来进一步完善该模型。我们可以通过以下方式实现：

•	 使用模型组合 – 将多个简单的模型组合成强模型， 
这样提供的数据趋势要优于其中任何一个简单模型单 
独提供的趋势。 

•	 添加更多数据源 – 查看陀螺仪和加速计的数据。陀螺仪 
记录活动期间手机所处的方向。此数据可提供不同活动 
的唯一标志，例如，可能存在一个跑步所独有的加速度和 
旋转的组合。

对模型进行调整后，我们使用预处理期间保留的测试数据验证 
其性能。 

如果模型能够在测试数据集上对活动实现可靠的分类，我们就能将 
其应用到手机上，开始跟踪记录。 

    	步骤步骤 5：改进模型：改进模型（续）（续）



准备更深入地钻研？查看这些资源以深入了解有关机器学习方法、准备更深入地钻研？查看这些资源以深入了解有关机器学习方法、  
示例和工具的更多信息。示例和工具的更多信息。

观看观看

机器学习一点通 34:34

使用信号处理和机器学习进行传感器数据分析 42:45

阅读阅读

监督式学习工作流程和算法

运用 MATLAB 分析而获得的数据驱动洞察力：能量负荷预测案例研究

深入了解深入了解

应用 MATLAB 的机器学习示例

使用分类学习器应用程序进行数据分类

了解更多了解更多

https://www.mathworks.com/videos/machine-learning-with-matlab-100694.html
https://www.mathworks.com/videos/signal-processing-and-machine-learning-techniques-for-sensor-data-analytics-107549.html
http://www.mathworks.com/help/stats/supervised-learning-machine-learning-workflow-and-algorithms.html
http://www.mathworks.com/company/newsletters/articles/data-driven-insights-with-matlab-analytics-an-energy-load-forecasting-case-study.html
https://www.mathworks.com/solutions/machine-learning/examples.html
http://www.mathworks.com/products/statistics/classification-learner/


第第 3 部分部分: : 应用无监督学习应用无监督学习  



无监督学习适用的场景是，您想要探查数据，但还没有特定目标或不确定

数据包含什么信息。这也是减少数据维度的好方法。 

何时考虑无监督学习何时考虑无监督学习



33使用 MATLAB 进行机器学习

无监督学习技术无监督学习技术

如我们在第 1 部分所见，绝大多数无监督学习技术是聚类分析 
的形式。

在聚类分析中，根据某些相似性的量度或共有特征把数据划分成组。

采用聚类的组织形式，同一类（或簇）中的对象非常相似，不同类中的

对象截然不同。 

聚类算法分为两大类： 

•	 硬聚类，其中每个数据点只属于一类

•	 软聚类，其中每个数据点可属于多类

如果您已经知道可能的数据分组，则可以使用硬聚类或软聚类技术。 

如果您不知道数据可能如何分组：

•	 使用自我组织的特征图或层次聚类，查找数据中可能 
的结构。 

•	 使用聚类评估，查找给定聚类算法的“最佳”组数。

高斯混合模型可用来将数据分成两类。 
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常见硬聚类算法常见硬聚类算法 

k-均值均值

工作原理工作原理 
将数据分割为 k 个相互排斥的类。一个点在多大程度上适合划

入一个类由该点到类中心的距离来决定。

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 当聚类的数量已知时

•	 适用于大型数据集的快速聚类

k-中心点中心点

工作原理工作原理 
与 k-均值 类似，但要求类中心与数据中的点契合。 

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 当聚类的数量已知时 

•	 适用于分类数据的快速聚类 

•	 扩展至大型数据集

结果结果：：�聚类中心 结果结果：：�与数据点契合的聚类中心



35使用 MATLAB 进行机器学习

常见硬聚类算法常见硬聚类算法（续）（续）

层次聚类层次聚类  

工作原理工作原理 
通过分析成对点之间的相似度并将对象分组到一个二进制的层

次结构树，产生聚类的嵌套集。 

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 当您事先不知道您的数据中有多少类时 

•	 您想要可视化地指导您的选择 

自组织映射自组织映射

工作原理工作原理 
基于神经网络的聚类，将数据集变换为保留拓朴结构的 2D 图。 

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 采用 2D 或 3D 方式可视化高维数据

•	 通过保留数据的拓扑结构（形状）降低数据维度

结果：结果：�显示类之间层次关系的

系统树图

结果：结果：  
低维度�（通常 2D）� 
表现形式
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常见硬聚类算法常见硬聚类算法（续）（续）

示例：使用示例：使用 k-均值均值 聚类为手机信号塔选址聚类为手机信号塔选址 

移动电话公司想知道手机信号塔的数量和位置，以便提供最可靠的 
服务。为实现最佳信号接收，这些塔必须位于人群聚集的地方。 

工作流程从最初猜想需要划分多少个人群开始。为了评估这个猜想， 
工程师采用三个塔和四个塔比较服务效果，查看每种情形下的聚 
类有多好（换句话说，信号塔提供服务的效果如何）。 

一部电话一次只能与一个塔通信，所以这是硬聚类问题。该团队使用  
k-均值聚类，因为 k-均值将数据中的每个观察点视为空间中的一个点。

找到了一种分割方法，每个类中的对象尽可能地相互靠近，并且尽可能

远离其他类中的对象。 

在运行算法之后，该团队能够准确地确定将数据分割成三个和四个 
类的结果。

应用无监督学习
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常见软聚类算法常见软聚类算法

模糊模糊 c-均值均值 

工作原理工作原理 
当数据点可能属于多个类时进行基于分割的聚类。

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 当聚类的数量已知时

•	 适用于模式识别

•	 当聚类重叠时

高斯混合模型高斯混合模型

工作原理工作原理 
基于分割的聚类，数据点来自具有一定概率的不同的多元正态 
分布。

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 当数据点可能属于多个类时

•	 当聚集的类具有不同的大小且含有相关结构时 

结果：结果：��聚类中心�（类似于 
k-均值），但有模糊性， 
所以点可能属于多个类

结果：�结果：�一个高斯分布的 
模型，给出一个点在一 
个类中的概率
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常见软聚类算法常见软聚类算法（续）（续）

示例：使用模糊示例：使用模糊 c-均值聚类法分析基因表达数据均值聚类法分析基因表达数据

一个生物家团队正在通过微阵列分析基因表达数据，更好地了解涉及

正常和异常细胞分裂的基因。（如果某个基因积极参与蛋白质生产之类

的细胞功能，则称该基因为“已表达”。） 

微阵列包含两个组织检体的表达数据。研究人员想要比较检体，确定

某些基因表达模式是否与癌细胞增生有牵连。 

在对数据进行预处理以消除噪声之后，他们对数据进行聚类。因为 
相同的基因可能涉及多个生物学过程，没有单个基因可能只属于一类。

研究人员对数据运用模糊 c-均值算法。然后，他们对聚集生成的类进

行可视化，识别具有类似行为方式的基因组。 

应用无监督学习
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用降维的方法改进模型用降维的方法改进模型

示例：示例：EEG 数据减缩数据减缩

假设您有捕获脑电活动的脑电图 (EEG) 数据，您想使用此数据预测未

来的癫痫发作。使用许多导线捕获数据，每根导线对应原始数据集中

的一个变量。每个变量都包含噪声。为使您的预测算法更稳健，您使用

降维技术生成数量较少的特征。由于这些特征是从多个传感器计算出 
来的，所以不太容易受单个传感器中的噪声影响，如果您直接使用原 
始数据，则噪声的影响会非常明显。

机器学习是一种发现大数据集内部规律的有效方法。但较大的数

据增加了复杂度。  
随着数据集越来越大，您经常需要减少特征或维度维度的数量。
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常见降维技术常见降维技术

三个最常用的降维技术是：

主成分分析主成分分析 (PCA) — 对数据执行线性变换，使您的高维数据 
集中的绝大多数方差或信息被前几个主成分捕获。第一个主成 
分将会捕获大部分方差，然后是第二个主成分，以此类推。 

因子分析因子分析 — 识别您的数据集中各变量之间潜在的相关性， 
提供数量较少的未被发现的潜在因子或公共因子的一种表现方式。

非负矩阵分解非负矩阵分解 — 当模型项必须代表非负数（比如物理量） 
时使用。 
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使用主成分分析使用主成分分析

示例：发动机健康状况监测示例：发动机健康状况监测

您有一个数据集，包括了对发动机上不同传感器的测量（温度、压力、 
排放等）。尽管大量数据来自健康的发动机，传感器也会捕获来自需要

维护的发动机的数据。 

查看任何一个传感器，可能看不出任何明显的异常。发动机异常，通过

应用 PCA，您可以变换此数据，使传感器测量中的大部分变动被少数

的主成分捕获。与观察原始传感器数据相比，通过检查这些主成分来

区别健康和不健康的发动机比较容易。

在有许多变量的数据集中，变量组经常一起移动。PCA 充分利用这种信

息冗余，通过原始变量的线性组合生成新变量，使少数新变量能够捕获

大多数信息。

每个主成分都是原始变量的线性组合。因为所有主成分互不相关， 
所以没有冗余信息。 
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使用因子分析使用因子分析

示例：跟踪股价变动示例：跟踪股价变动

在 100 个星期的时间里，对十家公司记录了股价的百分比变化。这十

家公司，有四家是科技公司，三家从事金融业，还有三家从事零售业。

假设相同行业的公司股价将随经济环境的变化而一同变化，这似乎很

合理。因子分析可以提供数量证据来支持这一假定。

您的数据集可能包含重叠的已测变量，意味着这些变量相互 
依赖。通过因子分析，可将模型拟合到多元数据来评估这种 
相互依存关系。 

在因子分析模型中，已测变量依赖数量较少的未发现（潜在） 
因子。因为每个因子都可能影响多个变量，所以称为公因子。 
假定每个变量都取决于公因子的线性组合。 
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使用非负矩阵因式分解使用非负矩阵因式分解

示例：文本挖掘示例：文本挖掘

假设您想要探查多个网页间词汇和风格的变化。您创建一个矩阵， 
其中每行对应一个网页，每列对应一个单词（“the”、“a”、“we”等）。

数据将是一个特定词出现在特定页面上的次数。

由于英语有一百多万个单词，所以您应用非负矩阵因式分解，创建任 
意数量的特征，表示高级别概念，而不是一个个单词。运用这些概念， 
更容易区分新闻、教育内容和在线零售内容。

此降维技术基于特征空间的低秩逼近。除了减少特征数量以外，

还保证特征为非负数，从而产生遵守诸如物理量非负等特征的 
模型。
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后续步骤后续步骤

在本部分中，我们详细介绍了无监督学习的硬聚类和软聚类算法，提供

了一些为您的数据选择合适算法的技巧，展示了减少数据集内的特征

数量如何改进模型性能。至于后续步骤：

•	 无监督学习可能是您的最终目标。例如，如果您做市场研究并想

根据网站行为有针对性地划分消费群体，那么，聚类算法几乎肯

定能给您想要寻求的结果。

•	 另一方面，您可能想使用无监督学习，作为监督式学习的预处理

步骤。例如，应用聚类技术得出数量较少的特征，然后使用这些

特征作为训练分类器的输入。

在第 4 部分，我们将探索监督学习算法和技术，了解如何通过特征 
选择、特征减缩和参数调节来改进模型。

模型

特征选择

较低维度数据

结果

数据聚类

无监督学习

大量数据

监督学习



准备更深入地钻研？浏览以下无监督学习资源。准备更深入地钻研？浏览以下无监督学习资源。

了解更多了解更多

k-均值均值 

使用 K-均值和层次聚类来发现数据中的

自然模式

使用 K-均值和自组织映射进行基因聚类

使用 K-均值聚类实现基于颜色的分割

分层聚类分层聚类 

基于连接的聚类

鸢尾花聚类

自组织映射自组织映射

使用自组织映射进行数据聚类

模糊模糊 c-均值均值 

使用模糊 C-均值聚类法对拟随机数据

进行聚类

高斯混合模型高斯混合模型

高斯过程回归模型

对来自高斯分布混合的数据进行聚类

使用软聚类法对高斯混合数据进行聚类

调节高斯混合模型

图像处理示例：使用高斯混合模型检测

汽车

降维降维

使用 PCA 分析美国城市的生活质量

使用因子分析法分析股价

非负矩阵因式分解非负矩阵因式分解

执行非负矩阵因式分解

使用减法聚类对郊区通勤进行建模

聚类算法和技术聚类算法和技术

http://www.mathworks.com/help/stats/examples/cluster-analysis.html
http://www.mathworks.com/help/stats/examples/cluster-analysis.html
http://www.mathworks.com/solutions/machine-learning/examples.html?file=/products/demos/machine-learning/cluster_genes/cluster_genes.html
http://www.mathworks.com/help/images/examples/color-based-segmentation-using-k-means-clustering.html
http://www.mathworks.com/solutions/machine-learning/examples.html?file=/products/demos/machine-learning/swiss_roll/swiss_roll.html
http://www.mathworks.com/help/nnet/examples/iris-clustering.html
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监督式学习算法接受已知的输入数据集合（训练集）和已知的对数据的 
响应（输出），然后训练一个模型，为新输入数据的响应生成合理的 
预测。如果您尝试去预测现有数据的输出，则使用监督式学习。 

何时考虑监督式学习何时考虑监督式学习
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所有的所有的 “监督式学习”改成“监督学习”技术“监督式学习”改成“监督学习”技术

监督学习技术可分成分类或者回归的形式。

分类分类技术预测离散的响应 — 例如，电子邮件是真正邮件还是垃圾 
邮件，肿瘤是小块、中等还是大块。分类模型经过训练后，将数据划分

成类别。应用软件包括医学成像、语音识别和信用评分。

回归回归技术预测连续的响应 — 例如，电力需求中温度或波动的变化。 
应用软件包括预测股价、笔迹识别和声信号处理。

•	 您的数据能否进行标记或分类？如果您的数据能分 
为特定的组或类，则使用分类算法。

•	 处理数据范围？如果您的响应性质是一个实数（比如 
温度，或一件设备发生故障前的运行时间），则使用回 
归方法。
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选择合适的算法选择合适的算法

如我们在第 1 部分所见，选择机器学习算法是一个试错过程。 
同时也是算法具体特性的一种权衡，比如：

•	 训练的速度

•	 内存使用

•	 对新数据预测的准确度

•	 透明度或可解释性（您对算法做出预测的理由的理解难易程度）

我们详细介绍最常用的分类和回归算法。

使用较大的训练数据集生成的模型通常对新数据 
归纳得比较完善。

训练的速度

内存使用

预测的准确度

可解释性
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二分类与所有的“多类分类”改为“多分类”二分类与所有的“多类分类”改为“多分类”

在处理分类问题时，一开始就要确定该问题是二元问题还是多类问

题。对于二元分类问题，单个训练或测试项目（实例）只能分成两类 —  
例如，如果您想确定电子邮件是真正邮件，还是垃圾邮件。对于多类 
分类问题，可以分成多个类 — 例如，如果您想训练一个模型，将图 
像分类为狗、猫或其它动物。

请记住，多类分类问题一般更具挑战性，因为需要比较复杂的模型。

某些算法（例如逻辑回归）是专门为二分类问题设计的。 
在训练过程中，这些算法往往比多类算法更高效。
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常见分类算法常见分类算法 

逻辑回归逻辑回归

工作原理工作原理 
适合可以预测属于一个类或另一个类的二元响应概率的模型。 
因为逻辑回归比较简单，所以常用作二分类问题的起点。 

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 当数据能由一个线性边界清晰划分时

•	 作为评估更复杂分类方法的基准

k 最近邻最近邻 (kNN)

工作原理工作原理 
kNN 根据数据集内类的最近邻关系划分对象的类别。kNN  
预测假定相互靠近的对象是相似的。距离量度（如欧氏距离、 
绝对值距离、夹角余弦和 Chebychev 距离）用来查找最近邻。

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 当您需要简单算法来设立基准学习规则时

•	 当无需太关注 训练模型的内存使用时

•	 当无需太关注 训练模型的预测速度时
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支持向量机支持向量机 (SVM) 

工作原理工作原理 
通过搜索能将全部数据点分割开的判别边界（超平面）对数据进行 
分类。当数据为线性可分离时，SVM 的最佳超平面是在两个类之间 
具有最大边距的超平面。如果数据不是线性可分离，则使用损失函数 
对处于超平面错误一边的点进行惩罚。SVM 有时使用核变换，将非 
线性可分离的数据变换为可找到线性判定边界的更高维度。

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 适用于正好有两个类的数据（借助所谓的纠错输出码技术， 
也可以将其用于多类分类） 

•	 适用于高维、非线性可分离的数据

•	 当您需要一个简单、易于解释、准确的分类器时 

常见分类算法常见分类算法（续）（续）
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常见分类算法常见分类算法（续）（续）

神经网络神经网络

工作原理工作原理 
受人脑的启发，神经网络由高度互连的神经元网络组成， 
这些神经元将输入与所需输出相关联。通过反复修改联系的 
强度，对网络进行训练，使给定的输入映射到正确的响应。 

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 适用于高度非线性系统建模

•	 当数据逐渐增多，而您希望不断更新模型时

•	 当您的输入数据可能有意外变动时 

•	 当模型可解释性不是主要考虑因素时

朴素贝叶斯朴素贝叶斯

工作原理工作原理 
朴素贝叶斯分类器假设类中某一具体特征的存在与任何其他特

征的存在不相关。根据数据属于某个特定类的最高概率对新数

据进行分类。

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 适用于包含许多参数的小数据集 

•	 当您需要易于解释的分类器时

•	 当模型会遇到不在训练数据中的情形时，许多金融和医学

应用就属于这种情况 
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常见分类算法常见分类算法（续）（续）

判别分析判别分析

工作原理工作原理 
判别分析通过发现特征的线性组合来对数据分类。判别分析假定不

同的类根据高斯分布生成数据。训练判别分析模型涉及查找每个类的

高斯分布的参数。分布参数用来计算边界，边界可能为线性函数或二

次函数。这些边界用来确定新数据的类。

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 当您需要易于解释的简单模型时

•	 当训练过程中的内存使用是需要关注的问题时 

•	 当您需要快速预测的模型时
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常见分类算法常见分类算法（续）（续）

决策树决策树

工作原理工作原理 
利用决策树预测对数据响应的方法是，按照树中根节点（起始）到

叶节点的顺序自上而下地决策。树由分支条件组成，在这些条件

中，预测元的值与训练的权重进行比较。分支的数量和权重的值在

训练过程中确定。附加修改或剪枝可用来简化模型。

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 当您需要易于解释和快速拟合的算法时

•	 最小化内存使用

•	 当不要求很高的预测准确性时

保留英文，很少保留英文，很少 Bagged 和和 Boosted 决策树翻译这两决策树翻译这两
个词个词

工作原理工作原理 
在这些集成方法中，几个“较弱”的决策树组合成一个“较强” 
的整体。

袋装决策树由根据从输入数据中自举的数据进行独立训练的 
树组成。

促进决策树涉及创建一个强学习器，具体方法是，迭代地添加“

弱”学习器并调节每个弱学习器的权重，从而将重点放在错误分类

的样本。

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 当预测元为无序类别（离散）或表现非线性时

•	 当无需太关注训练一个模型所用时间时
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常见分类算法常见分类算法（续）（续）

示例：生产设备的预测性维护 示例：生产设备的预测性维护 

一家塑料加工厂每年生产大约 1800 万吨的塑料和薄膜产品。工厂的 
900 名工人一年 365 天、一天 24 小时保证机器运转。 

为达到机器故障率最小化，工厂效率最大化，工程人员开发运行状况监

测和预测性维护应用软件，使用先进的统计和机器学习算法，找出机器

的潜在问题，以便操作人员能够采取正确措施，防止发生严重问题。 

在收集、清理和记录工厂中所有机器的数据后，工程人员评估几项机器

学习技术，包括神经网络、k-最近邻、袋装决策树和支持向量机 (SVM)
。对于每项技术，他们使用记录的机器数据训练一个分类模型，然后测

试该模型预测机器问题的能力。测试表明，袋装决策树的整体集成是

预测生产质量的最精确模型。

应用监督式学习
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常见回归算法常见回归算法

线性回归线性回归

工作原理工作原理 
线性回归是一项统计建模技术，用来描述作为一个或多个预测 
元变量的线性函数的连续应变量。因为线性回归模型解释简

单， 
易于训练，所以通常是第一个要与新数据集拟合的模型。

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 当您需要易于解释和快速拟合的算法时

•	 作为评估其他更复杂回归模型的基准

非线性回归非线性回归

工作原理工作原理 
非线性回归是一种有助于描述实验数据中非线性关系的统计 
建模技术。通常将非线性回归模型假设为参数模型，将该模型 
称为非线性方程。

“非线性”是指一个拟合函数，它是多个参数的非线性函数。 
例如，如果拟合参数为 b0、b1 和 b2：方程式 y = b0+b1x+b2x2  

是拟合参数的线性函数，而 y = (b0xb1)/(x+b2) 是拟合参数的 
非线性函数。

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 当数据有很强 
的非线性趋势， 
不容易转化成线性 
空间时

•	 适用于自定义模型 
与数据拟合
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常见回归算法常见回归算法（续）（续）

高斯过程回归模型高斯过程回归模型

工作原理工作原理 
高斯过程回归 (GPR) 模型是非参数模型，用于预测连续应变量

的值。这些模型广泛用于对存在不确定情况下的插值进行空间

分析的领域。GPR 也称为克里格法 (Kriging)。

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 适用于对空间数据插值，如针对地下水分布的水文地质学

数据

•	 作为有助于优化汽车发动机等复杂设计的替代模型

SVM 回归回归

工作原理工作原理 
SVM 回归算法类似于 SVM 分类算法，但经过改良，能够预测连

续响应。不同于查找一个分离数据的超平面，SVM 回归算法查

找一个偏离测量数据的模型，偏离的值不大于一个小数额， 
采用尽可能小的参数值（使对误差的敏感度最小）。

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 适用于高维数据（将会有大量的预测元变量）
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常见回归算法常见回归算法（续）（续）

广义线性模型广义线性模型

工作原理工作原理 
广义线性模型是使用线性方法的非线性模型的一种特殊情况。

它涉及输入的线性组合与输出的非线性函数（连接函数）拟合。 

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 当应变量有非正态分布时，比如始终预期为正值的应变量

回归树回归树

工作原理工作原理 
回归的决策树类似于分类的决策树，但经过改良，能够预测 
连续响应。

最佳使用时机最佳使用时机...

•	 当预测元为无序类别（离散）或表现非线性时
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示例：预测能量负荷示例：预测能量负荷

一家大型煤气和电力公司的公用事业分析师开发了能够预测第二天能

量需求的模型。电网操作人员使用这些模型能够优化资源，安排电厂 
发电。每个模型均可访问中央数据库中的历史电力消耗记录和价格 
数据、天气预报以及各发电厂的参数，包括最大功率输出、效率、成本

和所有影响工厂调度的运营约束。 

分析师寻找一个模型，对测试数据集提供较低的平均绝对百分比误差 
(MAPE)。在尝试几个不同类型的回归模型后，最后确定了神经网络， 
由于其能够捕获系统的非线性行为，所以提供最低的 MAPE。 

常见回归算法常见回归算法（续）（续）

应用监督式学习
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改进模型改进模型 

改进模型意味着提高其准确性和预测能力，防止过拟合（当模型无法

区分数据和噪声时）。模型改进涉及特征工程（特征选择和变换） 
和超参数调优。

特征选择特征选择：识别最相关的特征或变量，在对您的数据建模中提供最佳

预测能力。这可能意味着向模型添加变量，或移除不能改进模型性能

的变量。

特征变换特征变换：使用主成分分析、非负矩阵因式分解和因子分析等技术， 
将现有特征转变为新特征。

超参数调优超参数调优：识别能提供最佳模型的参数集的过程。超参数控制机器

学习算法如何实现模型与数据拟合。 
超参数调优训练模型

特征变换

特征选择
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特征选择特征选择

特征选择是机器学习中最重要的任务之一。当您在处理高维数据时， 
或您的数据集包含大量特征和有限的观察值时，特征选择特别有用。

减少特征还节省存储空间和计算时间，使您的结果更容易理解。

常用特征选择技术包括：

逐步回归：逐步回归：依次添加或移除特征，直到预测精度没有改进为止。

顺序特征选择：顺序特征选择：迭代地添加或移除预测元变量并评估每次变动对 
模型性能的影响。

正则化：正则化：使用收缩估计量，通过将冗余特征权重（系数）减至零消 
除冗余特征。

近邻元分析近邻元分析 (NCA)：查找每个特征在预测输出中的权重，以便能够 
丢弃权重较低的特征。

模型的优劣取决于您选择用来训练它的特征。 
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特征变换特征变换 

主成分分析主成分分析 (PCA)：：对数据执行线性变换，使您的高维数据集中的绝大

多数方差或信息被前几个主成分捕获。第一个主成分将会捕获大部分

方差，然后是第二个主成分，以此类推。 

非负矩阵因式分解：非负矩阵因式分解：当模型术语必须代表非负数量（比如物理量） 
时使用。

因子分析：因子分析：识别您的数据集中各变量之间潜在的相关性，提供数量较

少的未发现潜在因子或公共因子的一种表现方式。

特征变换是一种降维的形式。如我们在第 3 部分所见，三个最常用的降维技术是：
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超参数调优超参数调优

与许多机器学习任务一样，参数调优也是一个迭代过程。一开始设置

参数是根据对结果的“最佳猜测”。您的目标是找到“最佳可能”值 — 
这些值生成最佳模型。随着您调整参数，模型性能开始改进，您会看到

哪些参数设置有效，哪些仍需调优。

三个常用的参数调优方法是：

•	 贝叶斯优化

•	 网格搜索

•	 基于梯度的优化

采用适当调优参数的简单算法通常比调优不充分的复杂算

法能够生成更好的模型。 
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监督式学习快速入门

分类分类

MATLAB 机器学习：分类入门

初步分类示例

贝叶斯解题

以交互方式探讨决策树

支持向量机

K 最近邻点的分类

训练分类集成

使用袋装决策树通过基因表达数据预测肿瘤类

回归回归

线性回归

什么是广义线性模型？

回归树

训练一个回归集成来预测汽车的燃油经济性

特征选择特征选择

选择特征对高维数据进行分类
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