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要!提出一种基于特征间距的二次规划特征选取算法!首先"将特征在类内样本间和异类样本间

的距离分别作为二次规划算法目标函数的二次项和一次项参数"用以搜索类内紧密#内间分离的分类特

征$同时"通过对二次项和一次项的归一化来均衡特征在同类样本和异类样本之间的关系$然后"将二次

规划算法优化后的最优解向量作为衡量特征对分类贡献的权重向量"再根据特征权重高低选取分类特

征!特征选取方法在
G

个数据集中的特征选取实验结果表明了该方法的可行性和有效性!
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特征选取是样本分类之前的预处理过程!对样本$特别是高维特征数据集样本&分类至关重要(

$

!

D

)

'

特征选取被广泛应用于图像处理*文本分类以及生物信息学等领域!从样本特征中剔除与样本类别无关

的噪声和冗余特征!选出含有丰富类别信息的分类特征组合!以降低特征空间维数!提高分类性能(

)

!

&

)

'

特征选取方法分为
7<68@3

!

]35

FF

@3

和
@MJ@>>@>

三类"

7<68@3

方法独立于分类模型!根据个体的类别

可分性指标进行特征选取%

]35

FF

@3

方法在特征空间搜索特征子集!并基于分类结果考察特征子集的分

类性能!选取最佳的特征子集作为分类特征集合%

@MJ@>>@>

方法将特征选取植入到分类学习等算法中!

与分类模型的目标函数相结合进行特征搜索(

E'R

)

'

7<68@3

方法运行效率高!但因可分性指标仅孤立地考

察特征个体对样本可分性的贡献!所以选取特征的组合分类能力相对较弱(

(

)

!特征可分性指标有
7<=L@3

=:13@

*互信息和
\@6<@7O

等(

G

!

$%

)

'

]35

FF

@3

方法的效率决定于特征搜索算法的复杂度!高维特征空间中搜

索特征子集属于
#?

难题!常用浮动搜索算法*分支边界法*遗传算法等贪婪搜索算法'

@MJ@>>@>

方法

基于分类学习等算法!通过目标函数提高特征集合的分类性能并降低特征集合维数(

$$

)

'从某种程度上

讲!

]35

FF

@3

方法和
@MJ@>>@>

方法是特征搜索和分类模型的相互融合'

]35

FF

@3

方法和
@MJ@>>@>

方法

常采用交叉验证方法测试特征集合分类性能!分类模型选用决策树*贝叶斯分类器*

X

近邻$

X4@53@=8

4@<

A

LJ13

!

X##

&*

Z?

神经网络和支持向量机等(

*'(

!

$D

)

'

数学规划在特征选取中起着极其重要的作用(

$)

)

'二次规划算法被用于从高维特征数据集中选取

具有高识别率的特征集合'
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提出二次规划特征选取方法$

T25>358<:

F

31

A

35MM<4

A

7@5

'

823@=@6@:8<14

!

T?O"

&!并用文献(

R

)方法简化高维数据特征选取时的计算复杂度'

T?O"

二次规划目标

函数中!二次项基于特征间的互信息考察特征对样本类别的贡献!一次项基于特征与样本类别的相关性

考察特征对样本类别的贡献'在文献(

$&

)中!

\1>3<

A

2@_

'

S2

I

54

又提出基于核空间的二次规划特征选取

方法$

X@34@6

;
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35MM<4

A

7@5823@=@6@:8<14

!

XT?O"

&'

本文提出基于特征间的距离运用二次规划算法进行特征选取$
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6@:8<14J5=@>147@5823@><=854:@

!

-T?O"

&'首先!将特征在类内和类间的加权距离作为二次规划算法目

标函数中的二次项和一次项参数!并通过对二次项和一次项的归一化来均衡特征在同类和异类之间的

关系%然后!把优化后的最优解向量作为衡量特征对分类贡献的权重向量!根据特征权重选取有利于分

类的特征集合'

本文将
-T?O"

方法*

"B['\O.

方法(

$$

)和
XT?O"

方法(

$&

)在
G

个数据集上进行了特征选取实验'

-T?O"

方法选取特征集合的分类能力优于其他
D

种方法选取的特征集合的分类能力!表明
-T?O"

方

法在
G

个数据集中的特征选取性能优于其他
D

种方法!说明该方法在特征选取中的有效性!可应用于生

物信息学和文本分类等机器学习领域的特征选取中'

=

!

基于二次规划算法的特征选取方法

二次规划的目标函数是二次实函数!其约束为线性约束'对于二次规划问题
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式中"

"

是对称矩阵!

$

为约束矩阵'通过求解二次归划!搜索最优解
$

使目标函数
!

$

!

&在可行域内达

到极小'求解二次规划的典型算法有
S5

A

354
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方法*

9:8<W@=@8

方法*

S@M̂ @

方法和路径跟踪法等(

$E

)

'

*D$!

刘全金 等%基于特征间距的二次规划特征选取算法
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特征选取方法

对于数据集
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%`&
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是特征数!
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是样本数&!
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提出
T?O"

特征选取方法(

R

)

'

定义基于二次规划的目标函数和约束条件为
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式中"

'

"

?

%`%为对称正定矩阵!

)

$

(

!

*

&表示数据集
+

中第
(

个特征与第
*

个特征间的相似程度%

(

为

%

维向量!表示数据集
+

的特征与样本类别的相关性%

%

维向量
!

满足约束条件'

XT?O"

方 法 用 高 斯 核 函 数
!

$

)

&修 改
T?O"

方 法 目 标 函 数 中 二 次 项
)

"

$

)

"

&

!

$

)

&

'

,

( )

!

- !

$

)

&

'

,

( )

!

, -

N 和一次项
.
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!

&!其中
)

为数据集
&

中的

一个样本!

0

)

为样本
)

的类别标签!
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XT?O"

算法通过最小化目标函数获取特征的权重向量
!

!其目标是寻找特征间相似程度低*特征

与样本类别相关性强的特征'权重向量
!

的元素值表示每个特征的权重!权重值高低反映了它与其他

特征间的相似程度以及它与样本类别的相关性!权重值越高的特征对样本分类越重要(

R

!

$&

)

'

=C@

!

基于特征间距的二次规划特征选取方法

具有丰富样本类别信息的特征在同类样本中分布紧密*异类样本中分布松散(

$G1$(

)

'本文将特征在

同类样本间距离和异类样本间距离分别作为二次规划算法目标函数的二次项和一次项参数!通过二次

规划算法寻找类内紧密*类间分散的具有丰富类别信息的特征'

定义二次规划问题
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式中
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矩阵的元素为特征在同类样本间的加权距离!有
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式中
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&表示在第
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类样本中第
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个特征与第
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个特征间的距离
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式中"
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&表示第
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个特征在第
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类内样本中的均值%
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个特征在第
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类内样本中的标准

差%定义两个特征在第
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类的均值差
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&为两个特征的类内间距%用
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&对特征间

距进行标准化!标准化后的特征的均值差异体现了两个特征在类内的距离%
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表示第
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类样本在数据集中

所占比例!用该比例对特征间距
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&加权!通过距离加权降低因样本类别分布不均匀对分析特征

间距的影响'
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向量的元素为特征在异类样本间的加权距离
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表示第
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个特征在第
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类样本与其他类别样本间的距离'其中!
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&表示第
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个特征在第
4

类以外样本中的均值!
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&表示第
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个特征在第
4

类以外样本中的标准
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由式$

)

&知!二次规划算法优化后的最优解向量与特征向量一一对应!最优解向量元素值的高低反

映了对应特征在类内与其他特征间的亲疏关系以及特征在异类样本间的距离关系'本文将最优解向量

视为衡量特征对样本分类贡献大小的特征权重向量'

为使优化后的最优解能均衡体现特征在类内和类间关系!本文对二次项和一次项作归一化处理%同

时!为满足二次规划对二次项
"

矩阵的正定性要求!还对
"

矩阵的对角线元素最大化等处理'具体算

法如下"
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& 为
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矩阵上三角元素的和%

+

为与
"

矩阵同阶的单位矩阵!

$

为大于等于
$

的标量'

归一化处理二次项和一次项参数!使优化后的特征权重能均衡体现特征在同类和异类样本中的作

用!有利选取出类内紧密*类间分散的具有丰富类别信息的分类特征'

对于样本数大于特征数的数据集!

"

矩阵的奇异程度相对较低!二次规划的计算复杂度也较低%而

对于特征数大于样本数的数据集!

"

矩阵是奇异的!二次规划的计算复杂度较高'本文借鉴文献(

D%

)中

特征空间向样本空间转换的线性变换方法!建立特征权重向量
!

与数据集
+

样本
/

(

!

(

"

$

$

!+!

&

&之间

的线性关系

!

"

$

&

(

"

$

%

(

)

(

"

&

.

!

$

*

&

式中
!

a

%

$

!

%

D

!+!

%

( )

&

N 为向量
!

在各样本上的权重系数'

该线性变换相当于样本在原特征空间的张集(

D%

)

'将这种变换用于式$

)

&的二次规划中!分析高维

数据集的特征重要性!二次规划的目标函数和约束条件为

M<4

!

$

!

&

"

$

D

!

N

.

&

N

.

"

.

( )

&

.

!

'

#

N

.

( )

&

.

!

=C8C

!

%

( #

%

!

$

&

(

"

$

%

(

"

$

!

(

"

$

!+!

&

$

R

&

!!

变换后的
&

N

.

"

.

( )

&

是半正定矩阵!

&

N

.

"

.

( )

&

的奇异程度大大降低!二次规划算法的计算复

杂度也大大降低'优化后的最优解向量
!

经式$

*

&变换得到特征权重向量
!

'因为式$

*

&是线性变换!所

以特征权重向量
!

仍能反映特征在类内的紧密度和类间的分散度!权重高的特征承载的样本类别信息

比权重低的特征丰富'

@

!

特征选取实验

@C=

!

实验数据集

!!

本文用
-T?O"

方法选取
G

个数据集的分类特征'其中有
D

个数据集是来自于加州大学欧文分校机

器学习数据库中的
!141=

F

L@3@

和
?31M18@3=

数据集(

D$

)

%另外
&

个数据集为基因表达谱数据集
9:28@S@2̂@

'

(D$!

刘全金 等%基于特征间距的二次规划特征选取算法



M<5

(

DD

)

!

[268<

F

6@M

K

@61M5

(

D)

)

!

+1614

(

D&

)和
-SZ+S

(

DE

)

'数据集的基本信息如表
$

所示'

表
=

!

实验数据集结构信息

A#:("=

!

B,8+&0#$*+,+83#$#2"$2%2"38+&"C

D

"&*0",$2

数据集 特征数 样本数$

Q

#

H

&训练集#校验集

!141=

F

L@3@ )& )E$

$

$DG

#

DDE

&

D$$

#

$&%

?31M18@3= E* $%G

$

E)

#

E)

&

G&

#

&D

9:28@S@2̂@M<5 *$D( *D

$

&*

#

DE

&

&&

#

DR

[268<

F

6@M

K

@61M5 *$D( $%E

$

*&

#

)$

&

G)

#

&D

+1614 D%%% GD

$

&%

#

DD

&

)R

#

D&

-SZ+S *$D( **

$

ER

#

$(

&

&*

#

)%

@C@

!

递归特征选取过程

本文还将
XT?O"

方法和
"B['\O.

方法在这
G

个数据集中进行了的特征选取实验'

"B['\O.

方法基于支持向量机分类模型在递归特征剔除$

\@:23=<W@7@5823@@6<M<458@

!

\O.

&过程中分析特征对分

类的重要性!选取分类特征集合(

$$

)

'

XT?O"

方法在核空间中获取使
T?O"

算法中二次规划目标函数

最大化的特征权重向量(

$&

)

'

在
G

个数据集中分别重复进行
&%

次特征选取实验!通过实验结果比较
)

种特征选取方法的性能'

每次实验都将数据集样本按
)

"

D

随机分配至训练集和校验集!然后!在递归特征选取过程中(

$$

)

!特征选

取方法基于训练集样本分析特征所含的类别信息!依次选取对分类影响最多的若干个特征组成分类特

征集合%最后!基于这些特征集合用训练集训练分类模型识别校验集样本类别'分类能力最强的低维特

征集合为最佳特征集合(

$$

!

$*

)

'

)

种方法在相同的训练集中分析特征重要性*生成嵌套的分类特征集合%用相同的校验集检验所选

特征集合的分类性能'

)

种方法
&%

次特征选取实验得到的分类统计结果反映其在对应数据集中的特

征选取性能'

@CE

!

特征选取实验参数设置

特征选取实验是在装配
!48@6+13@<E')&*%+?V

和内存
&C%%bZ

的
?+

机上!用
[9NS9Z

软件

$

W@3=<14RC%C%C*R)

&完成%二次规划函数选用是
[9NS9Z

的/

1

F

8<M

0工具箱里的
;

25>

F

31

A

函数'

对于
D

个特征个数低于样本个数的
!141=

F

L@3@

和
?31M18@3=

数据集!

-T?O"

方法以式$

)

&作为二次

规划算法的目标函数优化特征权重向量%对于特征个数高于样本数的
&

个基因表达谱数据集!

-T?O"

方法先用式$

R

&作为二次规划算法的目标函数!然后再用式$

*

&将优化后的最优解向量线性变换为特征

权重向量'

经在
G

个数据集上实验验证!目标函数的二次项
"

矩阵的对角线元素最大化参数
$

取
$

#

(

之间的

整数值时!均能得到较好的特征选取结果'本文所列实验结果为
$

取
E

时得到'

)

种方法在递归特征选取过程中特征选取率均为
E%c

!即从前一轮特征集合中选取权重最高的

E%c

特征组成新的特征集合'选用
"B[

和
X##

(

$(

)两个分类器作为检验特征集合分类性能的分类模

型'

考虑到数据集不同类别样本数量不均匀!为了较客观地分析
)

种特征选取方法性能!本文同时以被

选分类特征集合的分类准确率和
9V+

$

93@524>@3\,+:23W@

&值 (

DG

)作为衡量特征集合分类能力的标

准'分类准确率和
9V+

值高低反映了特征集合的分类能力!进而体现特征选取方法的性能'

@CF

!

实验结果比较

)

种方法在
G

个数据集上选取的特征集合分类结果如图
$

#

G

所示' 纵轴代表
&%

次特征选取实验

%)$

数据采集与处理
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图
$

!

特征集合在
!141=

F

L@3@

数据上的分类结果

O<

A

C$

!

+65==<7<:58<143@=268177@5823@=2J=@8=14!141=

F

L@3@W56<>58<14>585=@8

图
D

!

特征集合在
?31M1=8@3=

数据上的分类结果

O<

A

CD

!

+65==<7<:58<143@=268177@5823@=2J=@8=14?31M1=8@3=W56<>58<14>585=@8

$)$!
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图
)

!

特征集合在
9:28@S@2̂@M<5

数据上的分类结果

O<

A

C)

!

+65==<7<:58<143@=268177@5823@=2J=@8=149:28@S@2̂@M<5W56<>58<14>585=@8

图
&

!

特征集合在
[268<

F

6@M

K

@61M5

数据上的分类结果

O<

A

C&

!

+65==<7<:58<143@=268177@5823@=2J=@8=14[268<

F

6@M

K

@61M5W56<>58<14>585=@8

D)$
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图
E

!

特征集合在
+1614

数据上的分类结果

O<

A

CE

!

+65==<7<:58<143@=268177@5823@=2J=@8=14+1614W56<>58<14>585=@8

图
G

!

特征集合在
-SZ+S

数据上的分类结果

O<

A

CG

!

+65==<7<:58<143@=268177@5823@=2J=@8=14-SZ+SW56<>58<14>585=@8
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得到的嵌套特征集合对校验集样本分类正确率或
9V+

值的统计平均值!横轴表示特征集合维数!即特

征集合中的特征数'

由图
$

#

)

可知!在
!141=L

F

@3@

!

?31M1=8@3=

和
9:28@S@2̂@M<5

数据集上!

-T?O"

选取的特征集合

分类性能优于
XT?O"

和
"B['\O.

方法选取的特征集合分类性能'

如图
&

所示!在
[268<

F

6@M

K

@61M5

数据集上!

)

种方法选取的特征集合都有较好分类能力!其中

-T?O"

方法选取出的低维特征集合仍能准确识别所有校验集样本类别'

由图
E

可知!在
+1614

数据集上!

-T?O"

方法选取的低维特征集合的分类结果要优于其他两种方

法选取的特征集合分类结果'

如图
G

所示!在
-SZ+S

数据集上!

-T?O"

方法选取的高维特征集合的
X##

分类结果比其他两种

方法选取的特征集合分类结果差!但
-T?O"

方法选取的低维特征集合的分类能力强于其他低维特征

集合分类能力'

&

个基因表达谱数据集的特征比较多!其中有不少/噪声特征0!这些/噪声特征0势必会影响特征选

取效果'本文将
)

种特征选取方法置于相同的数据环境中进行特征选取'实验结果表明!本文提出的

-T?O"

方法有较好的抗/噪声0能力!在相同的环境中能选取出分类能力较强的分类特征集合'特征选

取方法耗时长短与算法复杂度*特征选取范围及样本数有关'表
D

列出了
)

种特征选取方法在
G

个数

据集中选取特征集合耗用的平均时间'

表
@

!

特征集合选取时间对照表
=

A#:("@

!

-G"&#

.

"$*0"+82"(")$*,

.

8"#$%&"2%:2"$2:

<

"#)/0"$/+3+,8*G"3#$#2"$2

数据集
"B['\O. XT?O" -T?O"

!141=

F

L@3@ &CD(R %C%GD %C$%(

?31M1=8@3= %C*&* %C%$D %CDGD

9:28@S@2̂@M<5 $C)E( %C%RG )DGC)

[268<

F

6@M

K

@61M5 DCGR* %C$$G )*&C$

+1614 %CRG$ %C%DR G$C)

-SZ+S $CEG% %C%R$ )E%CE

-T?O"

方法所耗时间主要用于计算特征间的距离!耗时随着特征选取范围的增加而增加'

XT?O"

方法在
G

个数据集中选取特征耗时最短'低维特征数据集的特征选取实验中!

-T?O"

方法用

时少于
"B['\O.

方法'高维特征数据集的特征选取中!

-T?O"

方法耗时多于其他两种方法!但其特

征选取性能最好'

E

!

结束语

-T?O"

方法定义了特征间的加权距离!并基于特征间距分析特征所含样本类别信息'将特征的类

内距离和类间距离分别作为二次规划算法目标函数的二次项和一次项参数!并通过对二次项和一次项

的归一化均衡特征在类内和类间的关系!二次规划算法优化后的最优解被视为衡量特征所含样本类别

信息的特征权重'特征选取实验结果表明!

-T?O"

方法在
G

个数据集中选取的特征集合对校验样本的

识别能力最强!说明该方法所选特征较好地体现了同类样本间的共性和异类样本间的差异性'其在高

维和低维数据集中良好的特征选取性能反映了该方法的鲁棒性和有效性'
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!
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