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基于核函数的非线性口袋算法

许建华 ,张学工 ,李衍达
(清华大学自动化系 ,智能技术与系统国家重点实验室 ,北京 100084)

　　摘　要 :　应用满足Mercer条件的核函数设计非线性算法已经成为机器学习领域一项新的非线性技术.核感知器

算法利用核思想非线性地推广了线性感知器算法 ,使其可以处理原始输入空间中的非线性分类问题和高维特征空间

中的线性问题.线性口袋算法改进了线性感知器算法 ,能够直接处理线性不可分问题.为了进一步改进线性口袋算法

和核感知器算法 ,本文提出基于核函数的非线性口袋算法 ,即核口袋算法 ,其目标是找到一个使错分样本数最小的非

线性判别函数 ,并证明了其收敛性.核口袋算法的特点是用简单的迭代过程和核函数来实现非线性分类器的设计.基

准数据集的实验结果证明核口袋算法的性能优于线性口袋算法和核感知器算法.
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Nonlinear Pocket Algorithm with Kernels

XU Jian2hua ,ZHANG Xue2gong ,LI Yan2da
( Department of Automation , Tsinghua University , State Key Laboratory of Intelligent Technology and Systems , Beijing 100084 , China)

Abstract :　Designing nonlinear algorithms with kernel functions satisfying the Mercer condition ,has become a novel nonlinear

technique in the machine learning. By using kernel idea the kernel perceptron algorithm nonlinearly generalizes the linear perceptron

algorithm. It can handle the linearly non2separable classification problems in the original input space and the linearly separable ones in

the feature space. The linear pocket algorithm improves the perceptron algorithm and can deal with the linearly non2separable problems

directly. In order to improve the linear pocket algorithm and kernel perceptron algorithm ,in this paper the nonlinear pocket algorithm

based on kernels (i. e. kernel pocket algorithm) is proposed ,whose objective is to find a nonlinear discriminant function that can mini2
mize the number of misclassified training samples. Its convergence is also proved. Its advantage is to implement a nonlinear classifier

using a simply iterative procedure and kernel functions. The experiment results from some benchmark data sets show that the perfor2
mance of our kernel technique is prior to that of the linear pocket algorithm and kernel perceptron algorithm.
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1　引言

　　原始的 Rosenblatt 感知器算法 ( Perceptron Algorithm)只能

处理线性可分问题 [1 ,2 ] .对线性不可分问题 ,算法在计算过程

中会发生振荡现象 ,即算法无法停止.在实际工作中很多学者

设计出各种准则使算法终止 (例如设置最大迭代次数、学习步

长递减等) ,但是最终解的性质却是不确定的. Gallant [3 ,4 ]在感

知器算法的迭代过程中引入一个口袋权向量来存放正确运行

次数最多的感知器权向量 ,并称这一感知器的改进算法为口

袋算法 (Pocket Algorithm) ,其目标是找到一个借错分样本最少

的解 (最优解) ,并且证明了对于整数和有理数输入情况下口

袋算法的收敛性 (即口袋算法收敛定理) .因此口袋算法可以

处理不可分问题 ,噪音数据和矛盾数据. Muselli [5 ]证明对于实

数输入口袋算法收敛定理仍然成立 ,并且进一步证明了口袋

算法的一个变换 (带棘齿的口袋算法 , Pocket Algorthm with

Ratchet)在有限步迭代后能够在概率 1找到一个最优解.

Vapnik等人提出的支持向量机 ( Support Vector Machine ,

SVM)是近几年机器学习领域最有影响力的研究成果 [6～8 ] .在

SVM中 ,一个引人注目的特点是核的思想 ,即应用满足Mercer

条件的核函数代替两向量间抽人积运算来实现非线性变换 ,

而不需要非变换的具体形式 [8 ] .尽管这一思想可以追溯到二

十世纪六十年代的势函数方法 [9 ] ,SVM的成楞促使众多学者

用核的思想改造经典的线性算法 ,提出相应的基于核的非线

性算法 ,例如核主成分分析 ( KPCA) [10 ]、核 Fisher 判别分析

( KFD) [11 ]等.文[12 ]提出了一种基于核函数的非线性感知器

算法 (即核感知器算法) ,使之可以处理非线性分类问题 ,但是

它也只能处理特征空间的线性可分问题.

为了改进 Gallant口袋算法和核感知器算法 ,本文提出了
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基于核函数的非线性算法 ,即核口袋算法 ,其目标是找到一组

系数使错分训练样本数为最少 ,并且证明了核口袋算法的收

敛性.实验结果表明核口袋算法的性能明显优于线性口袋算

法和核感知器算法.

2　感知器算法的线性和核形式

　　假设现有来自二类 (ω1 ,ω2)的训练样本集 :

{ ( x1 , y1) , ( x2 , y2) , ⋯, ( xl , yl) } (1)

其中 xi ∈R n ; yi = + 1 , Π xi ∈ω1 , yi = - 1 , Π xi ∈ω2 ; l是训练

集的总样本数.

如果二类训练样本线性可分 ,则存在一超平面 :

f ( x) = < w , x > + b = 0 (2)

可将二类样本正确地分开 ,其中 < ·,·>为内积运算 , w ∈

R n , b∈R ; f ( x) > 0 Π x∈ω1 , f ( x) ≤0 Π x∈ω2 .任取一初始

值 ,线性感知器算法的迭代更新公式为 :

w α w + yjxj , b α b + yj　if　f ( xj) yj≤0 (3)

其中 j是随机或顺序选取的某一训练样本.感知器收敛定理

证明 :对线性可分问题 ,从任意的初值出发 ,感知器算法都能

在有限步迭代后收敛到一个解.

为了提高感知器算法处理复杂分类问题的能力 ,文 [ 12 ]

提出了基于核函数的非线性感知器算法 ,即核感知器算法 ,其

基本思路是 :将模式向量非线性地映射到一高维特征空间 ,在

新的空间中构造一线性感知器算法 ,并使算法中只出现两向

量间内积运算 ,最后用核函数来代替内积运算 ,从而实现算法

的非线性化.

在核感知器算法中 ,基于核的非线性决策函数为 :

fΦ( x) = ∑
l

i =1

αiyi ( xi , x) +β (4)

相应地 ,核感知器算法的迭代更新公式为 :

αi ααi + k ( xi , xj) yiyj

βαβ+ yj

　if f
Φ( xj) yj≤0 (5)

其中αi , i = 1 , ⋯, l , k ( x , y)是满足Mercer条件的核函数.

目前常用的核函数有 :多项式核 k ( x , y) = ( < x , y > +

c) d ;径向基函数核 k ( x , y) = e
- ‖x , y‖2

2σ2 ;二层神经网 : k ( x , y)

= tanh (γ< x , y > + c) .值得注意的是前二核函数所有参数

都满足Mercer条件 ,而二层神经网只有一些参数的满足 Mer2
cer条件.现在的决策函数在特征空间中是线性的 ,但在原始

空间中是非线性的 ,决策规则为 :当 fΦ ( x) > 0 ,则 x ∈ω1 ;否

则 x∈ω2 .

3　口袋算法的线性和核形式

　　在线性和核感知器算法中 ,对不可分问题 ,常用的策略是

设置最大迭代次数来终止计算.这时解的性质是不确定的 ,甚

至是最坏的解 ,即正确分类的样本数最少 [2 ] . Gallant[3 ]改进了

线性感知器算法 ,提出了口袋算法 ,其目标是找到一个使错分

样本最少的解 ,即最优解.口袋算法的基本思想是在感知器算

法的计算过程中增加一个口袋权向量和阀值 ,用于存放正确

运行次数最多的感知器权向量和阀值.对于正数和有理数输

入 , Gallant[3 ]证明口袋算法的收敛定理. 1990年 Gallant[4 ]提出

了口袋算法的若干变型 ,其中带棘齿的口袋算法需要检查能

否正确分类更多的训练样本. Muselli[5 ]进一步证明口袋算法

收敛定理对所有实数输入仍然成立 ,并且指出带棘齿的口袋

算法能以概率 1在有限步迭代内找到最优解 .本文主要研究

带棘齿的口袋算法[4 ] ,并简单地称之为口袋算法.

与感知器算法相比 ,口袋算法有二个特点 :第一 ,样本必

须随机选取 ;第二 ,增加了适当的检查 ,以防止解的性质在迭

代过程变坏 (棘齿是一种机械装置 ,防止齿轮倒转 ,这里的含

义是防止迭代过程中的解变坏) .尽管口袋算法仍是线性学习

机器 ,在理论和实际计算上都证明其性能优于线性感知器算

法.核感知器算法的分类能力强于线性感知器算法 ,但仍只能

处理特征空间中线性可分问题 ,对不可分问题面临同样的问

题 ,强制算法终止 ,解的性质不确定.

为了改进口袋算法[2～4 ]和核感知器算法[12 ] ,本文用口袋

算法的思想改进核感知器算法 (或者说用核思想改造线性口

袋算法) ,提出基于核函数的非线性口袋算法 ,简称核口袋算

法 ,如下所述 ,其中α= [α1 ,α2 , ⋯,αl ].类似于线性口袋算

法 ,核口袋算法通过在核感知器算法中增加适当的检查 ,来改

善核感知器算法的性能.

算法 (核口袋算法) :

输入 :训练样本集{ ( x1 , y1) , ⋯, ( xl , yl) } ,最大迭代次数.

输出 :系数向量和阀值α3 ,β3 .临时变量 :α,β:迭代过程的

系数向量和阀值 ; n :α,β能够连续正确分类样本的次数 ; n 3 :

α3 ,β3能够连续正确分类样本的次数 ; m :α,β能够正确分

类的样本数 ; m 3 :α3 ,β3能够正确分类的样本数.

第一步　置所有的临时变量为零.

第二步　随机地选取一个样本 ( xj , yj) .

第三步　如果α,β能够正确分类这一样本 ,则 ,

3a : n = n + 1

3b :如果 n > n 3 ,则

　3ba :计算α,β能够正确分类的样本数 m.

　3bb :如果 m > m 3 ,则

　　3bba :α3 αα,β3 αβ
n 3 α n , m 3 α m

　　3bbb :如果所有的样本都被正确分类 ,算法结束.

否则

　3c :按下列公式更新权向量和阀值α,β:

　　αi =αi + yjk ( xi , xj)

　　β=β+ yj

　3d :置 n = 0

第四步　如果没有达到最大迭代次数 ,转向第二步.否则

结束算法.

4　核口袋算法的收敛性

　　线性口袋算法的拓扑结构与线性感知器相同 ,如图 1所

示.关于线性棘齿口袋算法有下列收敛定理.

口袋算法收敛定理 (带棘齿) 　如果训练样本集是有限

的 ,则口袋算法是有限最优的 ,即口袋算法在有限步迭代后以
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概率 1找到最优解 (错分训练样本最少的解) [5 ] .

图 1　感知器和口袋算　　　　　图 2　核感知器和核口袋

法的拓扑结构图　　　　 算法的拓扑结构图

核感知器和核口袋算法也具有同样的拓扑结构 (如图 2

所示) .比较图 1与图 2后 ,可以发现图 2的后半部分就相当

于一个感知器 ,其输入样本是一个 l 维向量 [ k ( x , x1) , k ( x ,

x2) , ⋯, k ( x , xl) ] T ,权向量和阀值为α,β.这样 ,对应于原始

样本集 (1) ,变换后的训练样本集为 :

{ ( z1 , y1) , ⋯, ( zl , yl) } (6)

其中 zi = [ k ( xi , x1) , k ( xi , x2) , ⋯, k ( xi , xl) ] T

核口袋算法收敛定理 (带棘齿) 　如果训练样本集是有限

的 ,则核口袋算法是有限最优的 ,即核口袋算法在有限步迭代

后以概率 1找到最优系数向量和阀值α,β,使错分样本最少.

这一定理的证明与线性情况类似 ,只需将变换后的样本

集作为线性算法定理的输入.

5　实验结果与分析

　　为了评价和比较感知器、核感知器、口袋和核口袋算法的

性能 ,本文从网上下载的八个数据集 (www. first. gmd. de/～

raetsch) .表 1说明八个数据集的基本情况 ,包括样本的维数、

训练样本集的样本数、测试样本集的样本数、样本集的数目.

表 1　八个数据集的基本情况

数据集名称样本维数训练集的样本数测试集的样本数样本集的数目

Banana 2 400 4900 100

Breast Cancer 9 200 77 100

Diabetis 8 468 300 100

German 20 700 300 100

Heart 13 170 100 100

Splice 60 1000 2175 20

Thyroid 5 140 75 100

Titanic 3 150 2051 100

表 2　感知器、口袋算法、核感知器、核口袋算法及

SVM算法在测试集上的平均错误率及方差

数据集名称 感知器 口袋算法 核感知器核口袋算法 SVM算法

Banana 4817±517 4014±114 1412±317 1112±017 1115±017

Breast Cancer 3513±811 2818±411 3210±1114 2615±510 2610±417

Diabetis 3112±418 2415±119 3116±817 2412±118 2315±117

German 3115±314 2614±216 3216±1110 2411±213 2316±211

Heart 2214±514 1814±316 2218±716 1714±313 1610±313

Splice 2114±415 1714±019 1512±411 1211±018 1019±017

Thyroid 1412±517 819±219 416±215 416±211 418±212

Titanic 3418±1516 2219±113 3212±1415 2214±111 2214±110

　　本文用这八个数据集来评价和比较感知器、核感知器、口

袋和核口袋算法的性能 ,其指标是测试集错误率的平均值和

方差 ,计算结果如表 2所示 ,其中 RBF核函数参数的选取参考

了Mika等人 SVM算法的参数 (www. first. gmd. de/～ raetsch) .

表 2同时给出了 SVM方法的结果 [11 ] .从表 2可以看出 ,对不

可分问题 ,核感知器算法并不能保证其性能一定优于感知器

算法 ,表中三个数据集 (Diabetis、German和 Heart)的错误率反

而有所增大 ;在所有的八个数据集上 ,线性口袋算法的错误率

明显小于线性感知器算法 ;核口袋算法的错误率明显小于口

袋算法和核感知器算法 ;在四种算法中 ,核口袋算法的性能是

最好的.

因为本文在 RBF核的参数选取中参考了 SVM算法的

RBF参数 ,重点比较核口袋算法与 SVM算法的结果 ,有三个

数据集 (Banana ,Thyroid ,Titanic) (表中黑体)的错误率 ,核口袋

算法小于等于 SVM;二者之间的错误率差小于 1 % ,有三个数

据集 (Breast Cancer ,Diabetis , German) ;还有二样本集错误率的

差为 1. 2 %(Splice)和 1. 4 %(Heart) .这些实验结果说明核口袋

算法的性能非常接近于 SVM.

6　讨论和结论

　　线性感知器算法在模式识别和神经网络的发展历史中具

有重要的地位 ,它的局限性是只能处理线性可分问题.口袋算

法改善了感知器算法的性能 ,可以处理线性不可分问题 ,其目

标是找到一个使错分样本最少的解.根据 SVM等方法利用核

函数构造非线性算法的思想 ,核感知器算法构造了基于核函

数的非线性感知器算法 ,使其能够处理特征空间的可分、原始

属性空间的非线性问题 ,提高了感知器的处理分类问题的能

力.但是 ,对线性不可分问题 ,任何终止策略都无法确保感知

器算法的性能.本文提出了核口袋算法 ,其目标是找到一个使

错分样本最少的解 ,从而改善了口袋算法和核感知器算法的

性能.八个数据集的计算结果表明 :核口袋算法的性能优于感

知器算法、口袋算法和核感知器算法 ,接近于 SVM的性能.

对所有的基于核函数的算法 ,选取合适的核函数所面临

的一个问题 ,我们正在研究如何根据实际样本数据确定核函

数的参数或直接确定核函数矩阵.另一项工作是将 SVM中大

间隔的思想融合到核口袋算法中 ,进一步提高其性能.
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