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摘   要

简要介绍了近年来倍受瞩目的一种处理高度非线性分类 !回归等问题的计算机学习的

新方法 ) ) ) 支持向量机k≥∂ � l方法 ~分析了这一方法的特点及其在数值预报产品释用及气

象研究业务中的应用前景 ∀ ≥∂ � 是一种有坚实理论基础的新颖的小样本学习方法 ∀它基

本上不涉及概率测度及大数定律等 o因此不同于现有的统计方法 ∀从本质上看 o它避开了从

归纳到演绎的传统过程 o实现了高效的从训练样本到预报样本的 / 转导推理0k·µ¤±¶§∏¦·¬√¨

¬±©̈ µ̈±¦̈l o大大简化了通常的分类和回归等问题 ∀ ≥∂ � 的最终决策函数只由少数的支持向

量所确定 o计算的复杂性取决于支持向量的数目 o而不是样本空间的维数 o这在某种意义上

避免了/维数灾0 ∀

关键词 }机器学习  支持向量机k≥∂ � l  模式识别  回归估计  天气预报

引  言

用人类的思维揭示学习的秘密是一个历史性的难题 ∀如果说在几十年前它还只是少

数哲学大师和学术先觉的思考课题 o那么由于信息技术的迅猛发展和计算机的广泛应用 o

学习问题 o特别是机器学习问题已成为广大研究 !技术人员必须面对的实际问题 ∀

学习的本质是归纳 o对此经典逻辑很少办法 ∀模式识别 !回归分析 !密度估计是学习

的三个基本内容 ∀学者们应用概率统计和函数逼近等方法取得了很多研究成果 o特别是

在处理线性问题上 o有些甚至是完满的 ∀但对于本质上非线性的问题还缺少较好的结果 ∀

当我们面对数据而又缺乏理论模型时 o统计分析方法是最先采用的方法 ∀然而传统

的统计方法只有在样本数量趋于无穷大时才能有理论上的保证 ∀而在实际应用中样本数

目通常都是有限的 o甚至是小样本 o对此基于大数定律的传统统计方法难以取得理想的效

果 ∀

∂¤³±¬®等人提出的统计学习理论
≈t ou 是一种专门的小样本理论 o它避免了人工神经

网络等方法的网络结构难于确定 !过学习和欠学习以及局部极小等问题 o被认为是目前针

对小样本的分类 !回归等问题的最佳理论 ∀这一方法数学推导严密 o理论基础坚实 ∀基于
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这一理论近年提出的支持向量机k≥∏³³²µ·∂ ¦̈·²µ �¤¦«¬±̈ ¶简称 ≥∂ � l方法 o为解决非线

性问题提供了一个新思路 ∀

早在 us世纪 ys年代 o∂¤³±¬®就已完成了统计学习的基本理论结果 o如经验风险最

小化原则下统计学习一致性的条件k收敛性 !收敛的可控性 !收敛与概率测度定义的无关

性 o号称计算机学习理论的/三个里程碑0l !关于统计学习方法推广能力的界的理论以及

在此基础上建立的小样本归纳推理原则等 ∀直到 us世纪 |s年代中期 o实现统计学习理

论和原则的实用化算法 ) ) ) ≥∂ � 方法才被逐渐完整提出≈v ow  o并在模式识别等人工智能

领域成功应用 o受到广泛关注 ∀

≥∂ � 方法的基本思想是 }基于 t|s|年 � µ̈¦̈µ核展开定理≈x  o可以通过非线性映射

Υo把样本空间映射到一个高维乃至于无穷维的特征空间k�¬̄¥̈µ·空间l o使在特征空间中

可以应用线性学习机的方法解决样本空间中的高度非线性分类和回归等问题 ∀

降维k即把样本空间向低维空间做投影l是人们处理复杂问题常用的简化方法之一 o

这样做可以降低计算的复杂性 ∀而升维 o即向高维空间做映射 o一般只会增加计算的复杂

性 o甚至会引起/维数灾0 o因而人们很少问津 ∀但是作为分类 !回归等问题来说 o很可能在

低维样本空间无法线性处理的样本集 o在高维特征空间却可以通过一个线性超平面实现

线性划分k或回归l o而与特征空间的线性划分k或回归l相对应的却是样本空间的非线性

分类k或回归l ∀自然发生的两个问题是如何求得非线性映射 Υ和解决算法的复杂性 ∀

≥∂ � 方法巧妙地解决了这两个难题 }由于应用了核函数的展开定理 o所以根本不需

要知道非线性映射的显式表达式 ~由于是在高维特征空间中应用线性学习机的方法 o所以

与线性模型相比几乎不增加计算的复杂性 o这在某种程度上避免了/维数灾0 ∀

t  分类和回归问题的提法

给定训练样本集

( ξt , ψt) , ( ξu , ψu) , , , ,( ξλ , ψλ) (t)

其中 ξι Ι Ρ Ν ,为 Ν维向量 , ψι Ι { p t ,t}或 ψι Ι {t ,u , , , κ}或 ψι Ι Ρ ;通过训练学习寻

求模式 Μ( ξ) ,使其不但对于训练样本集满足 ψι � Μ( ξι) ,而且对于预报数据集 :

ξλ+t , ξλ+u , , , , ξ µ (u)

同样能得到满意的对应输出值 ψι ∀

为与国际文献的术语一致 ,以下称建立的分类模式 Μ( ξ)为学习机或分类机 ∀

当 ψι Ι { p t ,t}时为最简单的二类划分 ,当 ψι Ι {t ,u , , , , κ}时为 κ类划分 ,当 ψι Ι

Ρ 时为函数估计 ,即回归分析 ∀

限于篇幅本文主要介绍 ≥∂ � 分类方法 o对于 ≥∂ � 回归方法只在第 x节作一简介 ∀

多类划分可看成是做多个二类划分(判断是否属于某一类) ∀当分类机 Μ( ξ)为线性

函数(直线或线性超平面)时对应线性划分 ;否则为非线性分类 ∀

线性划分的理想情况是训练样本集可以完全线性分离 ∀当训练样本集不能线性分离

k训练样本有重叠现象l时 o可以通过引入松弛变量而转化为可线性分离的情况 ∀
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  本文首先讨论线性可分离的二类划分的≥∂ �分类机 o进而解决线性不可分离的二

类划分和多类线性分类问题 o最后通过引入非线性映射和核函数 o将非线性分类问题转化

为线性 ≥∂ � 分类问题加以解决 ∀图 t给出 ≥∂ � 分类问题及解决思路的框图 ∀

图 t  ≥∂ � 分类问题及解决思路

u  最优划分线性超平面和支持向量

对于式ktl给出的训练样本集的线性二类划分问题 o就是寻求函数 }

ψ = φ( ξ) = ≥ª±(( ω # ξ) + β)) (v)

使对于 ι � t ,u , , , λ满足条件 :

ψι = φ( ξι) = ≥ª±(( ω # ξι) + β)) (w)

其中 ω , ξ , ξι Ι Ρ Ν , β Ι Ρ , ω , β为待确定的参数 ,≥ª±为符号函数 ∀显然( ω# ξ) n β � s为

划分超平面 , ω为其法方向向量 ∀条件(w)又可写成等价形式 :

ψι(( ω # ξι) + β) > s (x)

  对于线性可分离的问题 ,满足上述条件形如式(v)的线性决策函数是不唯一的 ∀图 u

给出二维情况下满足条件的划分直线的分布区域图 ∀落在深色区域内的任一直线都可作

为决策函数 ∀于是人们要问 :众多决策函数中有否最优 ? 若有 ,是否唯一 ? 如何寻求 ?

图 u  划分直线的分布区域图 图 v  最优划分超平面示意图

  判断优劣要有原则 o通常采用误差最小化原则 o即寻求决策函数使对训练样本集的分

类误差/总和0k有多种汇总方法l最小 ∀按此原则 o落在虚线区域内的任一直线都是最优 o

因为都使总分类误差为零 ∀

∂¤³±¬®提出一个最大边际化k°¤¬¬°¤̄2°¤µª¬±l原则≈u  o所谓边际又称间隔 o是指训练
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样本集到划分超平面的距离 o它是所有训练样本点到划分超平面的k垂直l距离中的最小

者 }

�¬±( + ξ − ξι + : ξ Ι Ρ Ν ,( ω # ξ) + β = s , ι = t , , , λ)

所谓最大边际化原则是指寻求使间隔达到最大的划分为最优 o即是对 ω , β寻优 ,求得最

大间隔 :

�¤¬
ω , β

( �¬±+ ξ − ξι + : ξ Ι Ρ Ν ,( ω # ξ) + β = s , ι = t , , , λ)

  对应最大间隔的划分超平面称为最优划分超平面 ,简称为最优超平面 ,如图 v中的

Λ∀图 v中两条平行虚线 λt , λu(称为边界)距离之半就是最大间隔 ∀可以证明最大间隔

是唯一的 ,但达到最大间隔的最优超平面可能不唯一 ∀

最大间隔和最优超平面只由落在边界上的样本点完全确定 ,我们称这样的样本点为

支持向量 ,如图 v中的 ξt , ξu , ξv样本点 ∀

只由少数训练样本点k支持向量l就把最大间隔和最优超平面完全确定 o其余非支持

向量的样本点均不起作用 o这具有重要的意义 ∀它说明间隔最大化原则下的最优划分不

是依赖于所有点 o而只是由支持向量决定 ∀求最优超平面和最大间隔等同于确定各个样

本点是否支持向量 ∀这预示着该方法具有好的鲁棒性kµ²¥∏¶·±̈ ¶¶l和好的算法复杂性 ∀

由支持向量确定的线性分类机称为线性支持向量机 ∀

v  线性支持向量机

3 q1  线性可分离的情况

对于式ktl给定的训练样本集 o如果样本是线性可分离的 o如何建立线性支持向量机 �

设图 v中的划分超平面 Λ的方程为 :

( ω # ξ) + β = s

两条边界 λt , λu的方程(经过恒等变形后)为 :

( ω # ξ) + β = ? t

设 ξt在 λt上 , ξu在 λu上 ,即 :

( ω # ξt) + β = − t ,   ( ω # ξu) + β = + t

两式相减有 :

( ω # ( ξu − ξt)) = u

进而有 :

(
ω

+ ω+ # ( ξu − ξt)) =
u

+ ω+
(y)

  式(y)左边恰好就是连接 ξt , ξu 的向量在划分超平面法方向上的投影 ,它是最大间

隔的二倍 ∀求最大间隔等价于求 + ω+或 + ω+u或
t

u
+ ω+u的最小值 ∀

考虑到要使所有训练样本点分类正确 ,应成立 :

( ω # ξι) + β ∴ t ,若 ψι = t

( ω # ξι) + β [ − t , 若 ψι = − t
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两式可以合并为 :

ψι(( ω # ξι) + β) ∴ t

这样 ,建立线性支持向量机的问题转化为求解如下一个二次凸规划问题 :

°¬±
t

u
+ ω+u

约束条件 : ψι(( ω # ξι) + β) ∴ t

(z)

  由于目标函数和约束条件都是凸的 o根据最优化理论 o这一问题存在唯一全局最小

解 ∀应用 �¤ªµ¤±ª̈ 乘子法并考虑满足 ��× 条件k�¤µ∏¶«2�∏«±2×∏¦®̈ µl }

Αι(ψι(( ξ # ξι) + β) − t) = s ({)

可求得最优超平面决策函数为 }

Μ( ξ) = ≥ª±(( ω3 # ξ) + β 3 ) = ≥ª±( Ε
Σ . ς .

Α3
ι ψι( ξ # ξι) + β 3 ) (|)

其中 Α3
ι , β 3为确定最优划分超平面的参数 ok ξ# ξι)为两个向量的点积 ∀

由式({)知 :非支持向量对应的 Αι都为零 ,求和只对少数支持向量进行 ∀

3 .2  线性不可分的情况

对于线性不可分的情况 ,通过引入松弛变量 Νι ∴s ,修改目标函数和约束条件 ,应用

完全类似的方法可以求解 ∀与式(z)类似的新的凸规划问题为 :

°¬±
t

u
+ ω+u + Χ Ε

ι
Νι

约束条件 : ψι(( ω # ξι) + β) ∴ t − Νι

(ts)

若 Νι都为零 ,式(ts)就变成了线性可分问题式(z) ∀式(ts)中大于零的 Νι对应错分的样

本 ,参数 Χ为惩罚系数 ∀

3 .3  线性多类分类问题

κ类分类问题可以转化为 κ个二类划分问题 ∀这时对应的每一个二类划分的决策函

数为 :

φι( ξ) = ≥ª±(( ωι # ξ) + βι)   ι = t ,u , , , , κ

其中 φι( ξ)的定义为 :

φι( ξ) =
t    ξ属于第 ι类

− t   ξ属于其他类

  κ类分类问题的总决策函数为 :

Μ( ξ) = ¤µª(°¤¬
ι
(( ωι # ξ) + βι)) (tt)

  上式的 ¤µª为选取指标函数 ,其含义为 :选取使样本点 ξ对于 κ个决策函数值最大的

φι( ξ)的指标 ι做为 Μ( ξ)的值 ∀ ι所对应的类 ,作为样本点应该归属的类 ∀

w  非线性支持向量机

≥∂ �方法真正有价值的应用是用来解决非线性问题 o方法是通过一个非线性映射 Υo

把样本空间映射到一个高维乃至于无穷维的特征空间 o使在特征空间中可以应用线性支
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持向量机的方法解决样本空间中的高度非线性分类和回归等问题 ∀图 w对此给出二维样

本数据的直观示意图 ∀

图 w  样本空间到特征空间的非线性映射示意

4 .1  Μερχερ核和 Μερχερ定理

一个二元函数 Κ( ξ , ψ)通常称为是一个核函数(简称核) ∀给定核 Κ( ξ , ψ) ,若有实

数 Κ和非零函数 Ω( ξ)使成立

Θ
β

α
Κ( ξ , ψ) Ω( ξ)§ξ = ΚΩ(ψ)

则称 Κ为核的一个特征值 ,称 Ω( ξ)为核的关于特征值 Κ的一个特征函数 ∀

  对称正定的连续核称为 � µ̈¦̈µ核 ∀关于 � µ̈¦̈µ核有如下定理 }

Μερχερ定理≈x  }� µ̈¦̈µ核 Κ( ξ , ψ)可以展开成一致收敛的函数项级数 :

Κ( ξ , ψ) = Ε
ι

ΚιΩι( ξ) Ωι(ψ) (tu)

其中 Κι , Ωι( ξ)分别为核 Κ( ξ , ψ)的特征值和特征向量 ,它们的个数可能有限或无穷 ∀

� µ̈¦̈µ核很多 o如径向基函数核 !双曲正切函数核等 ∀由已知的 � µ̈¦̈µ核经过某些

运算可以生成新的 � µ̈¦̈µ核 ∀特别是 o由点积定义的核必是 � µ̈¦̈µ核 }

Κ( ξ , ψ) = (Υ( ξ) # Υ(ψ)) (tv)

4 q2  特征映射和特征空间

称由 � µ̈¦̈µ核的特征函数张成的函数集为特征空间 o记为 Φ∀原样本空间记为 Ξ ∀

如果我们作如下样本空间 Ξ到特征空间 Φ的非线性映射 Ω:

Υ( ξ) = ( Κt Ωt( ξ) , Κu Ωu( ξ) , , , , ΚκΩκ( ξ) , , ,)

则显然有 :

Κ( ξ , ψ) = Ε
ι

ΚιΩι( ξ) Ωι(ψ) = (Υ( ξ) # Υ(ψ)) (tw)

  从此可以看出 :当我们把样本空间通过非线性映射映入特征空间时 ,如果只用到映象

的点积 ,则可以用相对应的核函数来代替 ,而不需要知道映射的显式表达式 ∀这是从线性

支持向量机到非线性支持向量机的关键一步 ∀

4 .3  非线性支持向量机

在特征空间 Φ中应用线性支持向量机的方法 ,分类决策函数式(|)变为 :

Μ( ξ) = ≥ª±(( ω3 # Υ( ξ)) + β 3 ) = ≥ª±( Ε
Σ . ς .

Α3
ι ψι(Υ( ξ) # Υ( ξι)) + β 3 ) (tx)
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与式(|)相比 ,这里只是用 Υ( ξ)和 Υ( ξι)代替了 ξ和 ξι ,因此计算过程相同 ∀

考虑到 � µ̈¦̈µ定理和式(tw) ,式(tx)可以化简为 :

Μ( ξ) = ≥ª±( Ε
Σ . ς .

Α3
ι ψι Κ( ξ , ξι) + β 3 ) (ty)

  这就是非线性支持向量学习机的最终分类决策函数 ∀虽然用到了特征空间及非线性

映射 o但实际计算中并不需要知道他们的显式表达 ∀只需要求出支持向量及其支持的/强

度0和阈值 o通过核函数的计算 o即可得到原来样本空间的非线性划分输出值 ∀

这样我们就通过核函数和线性 ≥∂ � 方法解决了非线性 ≥∂ � 问题 ∀而线性 ≥∂ � 的

算法归结为一个凸约束条件下的二次凸规划问题 o对此已有很多成熟的算法和应用软件

可资使用≈y  ∀

x  ≥∂ � 回归方法简介

回归分析又称函数估计 o它要解决的问题是 }根据给定的样本数据集¾kξι , ψι)¿ι � t , , ,

κ} ,其中 ξι 为预报因子值 , ψι 为预报对象值 ,寻求一个反映样本数据的最优函数关系

ψ� φ(ξ) ∀

这里的最优是指按某一规定的误差函数计算 o所得函数关系对样本数据集拟合的/最

好0k累计误差最小l ∀图 x中的 ¤o¥o¦为多元统计分析中常用的误差函数 o§为 ≥∂ � 回

归中常用的 Ε2不灵敏误差函数(Ε∴s) ∀当 Ε� s时 o§等同于 ¥∀

图 x  误差函数 图 y  线性与非线性回归图示

  如果所得函数关系 ψ� φ( ξ)是线性函数 o则称线性回归 o否则为非线性回归 ∀图 y

给出二维数据的线性与非线性回归的图示 ∀

与 ≥∂ � 分类问题不同的是 }≥∂ � 回归的样本点只有一类 o所寻求的最优超平面不

是使两类样本点分得/最开0 o而是使所有样本点离超平面的/总偏差0最小 ∀这时样本点

都在两条边界线之间 o求最优回归超平面同样等价于求最大间隔 o推导过程与 ≥∂ � 分类

情况相同 o这里略去 ∀

如果采用图 x§的 Ε2不灵敏函数作为误差函数 o当所有样本点到所求超平面的距离

都可以不大于 Ε时k这相当于 ≥∂ � 分类时的线性可分的情况l o寻求最优回归超平面的

问题转化为求解如下一个二次凸规划问题 }
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°¬±
t

u
+ ω+u

约束条件 :
ψι − ( ω # ξι) − β [ Ε

( ω # ξι) + β − ψι [ Ε

(tz)

  当个别样本点到所求超平面的距离大于 Ε时k这相当于 ≥∂ � 分类时的线性不可分

的情况l oΕ2不灵敏函数使超出的偏差相当于 ≥∂ � 分类中引入的松弛变量 Νι o引入容错

惩罚系数 Χo寻求最优回归超平面的二次凸规划问题变成 }

°¬±
t

u
+ ω+u + Χ Ε

ι

(Νι + Ν
3
ι ) ,

约束条件 :

ψι − ( ω # ξι) − β [ Ε + Νι

( ω # ξι) + β − ψι [ Ε + Ν
3
ι

Νι , Ν
3
ι ∴ s

(t{)

  对于最优化问题ktzl kt{l o类似于 ≥∂ � 分类方法 o可求得最优超平面线性回归函数

为 }

φ( ξ) = ( ω # ξ) + β = Ε
Σ . ς .

(Αι − Α3
ι )( ξ # ξι) + β (t|)

Αι !Α3
ι 和 β通过约束条件求得 ,为确定最优超平面的参数 ∀上述求解过程有多种高效算

法和成熟的计算机程序可资利用 ∀最后的结果表明 :最优回归超平面只由作为支持向量

的样本点完全确定 ∀

式(t|)中出现的点积提示我们可以同样引入核函数从而实现非线性回归 ∀将样本空

间中的点 ξ和 ξι用映射的像 Ω( ξ)和 Ω( ξι)代替 ,再应用 Κ( ξ , ξι) � (Ω( ξ)#Ω( ξι))我们

得到 :

φ( ξ) = ( ω # Ω( ξ)) + β = Ε
Λ

ι = t

(Αι − Α3
ι ) Κ( ξ , ξι) + β (us)

  这就是 ≥∂ � 方法最终确定的非线性回归函数 ∀

y  ≥∂ � 方法的特点及应用展望

≥∂ � 是一种有坚实理论基础的新颖的小样本学习方法 ∀它基本上不涉及概率测度

及大数定律等 o因此不同于现有的统计方法 ∀从本质上看 o它避开了从归纳到演绎的传统

过程 o实现了高效的从训练样本到预报样本的/转导推理0k·µ¤±¶§∏¦·¬√¨¬±©̈ µ̈±¦̈l o大大简

化了通常的分类和回归等问题 ∀

从式k|l和式ktyl可以看出 o≥∂ � 的最终决策函数只由少数的支持向量所确定 o计算

的复杂性取决于支持向量的数目 o而不是样本空间的维数 o这在某种意义上避免了/维数

灾0 ∀如果说神经网络方法是对样本的所有因子加权的话 o≥∂ � 方法是对只占样本集少

数的支持向量样本/加权0 ∀当预报因子与预报对象间蕴涵的复杂非线性关系尚不清楚

时 o基于关键样本的方法可能优于基于因子的/加权0 ∀

少数支持向量决定了最终结果 o这不但可以帮助我们抓住关键样本 !/剔除0大量冗余
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样本 o而且注定了该方法不但算法简单 o而且具有较好的/鲁棒0性 ∀这种/鲁棒0性主要体

现在 }

≠ 增 !删非支持向量样本对模型没有影响 ~

� 支持向量样本集具有一定的鲁棒性 ~

≈ 有些成功的应用中 o≥∂ � 方法对核的选取不敏感 ∀

由于有较为严格的统计学习理论做保证 o应用 ≥∂ � 方法建立的模型具有较好的推

广能力 ∀ ≥∂ � 方法可以给出所建模型的推广能力的严格的界 o这是目前其它任何学习方

法所不具备的 ∀建立任何一个数据模型 o人为的干预越少越客观 ∀与其他方法相比 o建立

≥∂ � 模型所需要的先验干预较少 ∀但核函数的选定及有关参数的优化仍是目前尚未解

决的问题 ∀

近年来 ≥∂ � 方法已经在图像识别 !信号处理和基因图谱识别等方面得到了成功的

应用 o显示了它的优势≈z  ∀ ≥∂ � 通过核函数实现到高维空间的非线性映射 o所以适合于

解决本质上非线性的分类 !回归和密度函数估计等问题 ∀支持向量方法也为样本分析 !因

子筛选 !信息压缩 !知识挖掘和数据修复等提供了新工具 ∀气象预报预测领域的很多问题

都带有显著的非线性特性 o这一方法有望在释用数值预报产品和多项气象预报预测研究 !

业务中得到推广应用 ∀虽然支持向量机方法与基于概率测度和大数定律的传统统计方法

风格迥异 o但它与通常的统计分析预测方法有天然的联系k有大致相同的问题表述和数据

预处理等l ∀我们只作了 ≥∂ � 在分类预报和回归预报的应用个例k见本文的下篇l o收到

了较好的效果 ∀对于应用了统计分析预测方法的其他研究和业务课题k诸如判别分析 !主

分量分析 !时间序列分析等l o不妨用 ≥∂ � 方法一试并加以比较 o也许会有新的结果 ∀
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