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典型的机器学习过程

http://lamda.nju.edu.cn/


http://cs.nju.edu.cn

泛化误差 vs经验误差
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过拟合（overfitting） vs欠拟合（underfitting）
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模型选择 -经验误差
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评估方法
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评估方法

• !"#$%&'()&*+,2
– 直接将数据集划分为两个互斥集合——训练和测试集

– 训练/测试集划分要尽可能保持数据分布的一致性

– 分层采样（stratified sampling）：保持类别比例一致

– 一般若干次随机划分、重复实验取平均值

– 训练/测试样本比例通常为2:1~4:1，效果还不错
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评估方法

• -./0#$cross-validation32
将数据集分层采样划分为k个大小相似的互斥子集，每次用k-1个子集的并

集作为训练集，余下的子集作为测试集，最终返回k个测试结果的均值，k

最常用的取值是10.
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评估方法

P次k折交叉验证：与留出法类似，将数据集D划分为k个子集同样存在多种
划分方式，为了减小因样本划分不同而引入的差别，k折交叉验证通常随机
使用不同的划分重复p次，最终的评估结果是这p次k折交叉验证结果的均值
。例如，常见的“10次10折交叉验证”

假设数据集D包含m个样本，若令k=m，则得到留一法(LOO)：

• 不受随机样本划分方式的影响

• 结果往往比较准确

• 当数据集比较大时，计算开销难以忍受，实际中不采用
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模型选择
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性能度量
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性能度量
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性能度量
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性能度量

ROC曲线：遍历真比例率和假正例率，形成ROC曲线
AUC值：ROC曲线下面积大小
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模型选择
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性能评估

• 性能比较的若⼲事实：
–测试性能不等于泛化性能
–测试性能随着测试集的变化⽽变化
–机器学习算法本身有⼀定的随机性

模型A 5次评估性能：91%，92%，93%，92%，92%

模型B 5次评估性能：86%，100%，99%，89%，91%

模型C 5次评估性能：85%，98%，98%，88%，90%

模型A、B、C平均性能分别是92%，93%，92.2%

你会选用哪个模型？为什么？
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性能评估

• 性能比较的若⼲事实：
–测试性能不等于泛化性能
–测试性能随着测试集的变化⽽变化
–机器学习算法本身有⼀定的随机性

!"#$!为学习器的性能比较
提供了数学理论依据。利用假设检
验可推断学习器A的泛化性能是否
在统计意义上优于B，以及该结论
的把握有多大
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T-检验

实施多次留出法或者交叉验证法进行多次训练/测试，得到学习
器A或者B多次结果。性能比较的常用假设检验可采用“T-检验”
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T-检验
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要点：成对T-检验必须要在相同的训练/
测试集进行，否则不具备数学统计意义。
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理论问题：泛化风险和经验风险的差距
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偏差-方差分解
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小结

• 经验误差与过拟合
– 过拟合，⽋拟合

• 评估⽅法
– 留出法，交叉验证

• 性能度量
– 均⽅误差，精度，查准率/查全率/F1，AUC

• ⽐较检验
– T-检验

• 偏差与⽅差
– 了解基本原理
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