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摘 要 神经网络集成是一种很流行的学习方法，通过组合每个神经网络的输出生成最后的预测I为了

提高集成方法的有效性，不仅要求集成中的个体神经网络具有很高的正确率，而且要求这些网络在输入

空间产生不相关的错误I然而，在现有的众多集成方法中，大都采用将训练的所有神经网络直接进行组

合以形成集成，实际上生成的这些神经网络可能具有一定的相关性I为了进一步提高神经网络间的差

异性，一种基于聚类技术的选择性神经网络集成方法*JTS##被提出I在获得个体神经网络后，并不

直接对这些神经网络集成，而是先应用聚类算法对这些神经网络模型聚类以获得差异较大的部分神经

网络；然后由部分神经网络构成集成；最后，通过实验研究了*JT S##集成方法，与传统的集成方法

U3MMF2M相比，该方法取得了更好的效果I
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中图法分类号 ,-$C

> 引 言

神经 网 络 集 成 是 由 L32;92与 "3436/2［$］在

$))%年提出的，旨在通过训练多个神经网络并将其

进行组合来提高神经网络系统的泛化能力I由于该

方法的效果明显，因此受到了很多学者的青睐I$))E
年，"/44F<=与K1/M=［’］对 神 经 网 络 集 成 给 出 一 个 定

义，即“神经网络集成是用有限个神经网络对同一个

问题进行学习，且集成在某个输入实例下的输出是

由构成集成的各个神经网络在该实例下的输出共同

决定的”I目前，这 个 定 义 已 被 广 泛 接 受I

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

由 于 神 经



网络集成所蕴涵的巨大潜力及广阔的应用前景，自

!"#$%#与&"’"()#之后，很多学者进行了这方面的

研究*
本 文 提 出 了 一 种 新 的 构 造 神 经 网 络 集 成 的 方

法，在独立地训练出一批神经网络之后，通过聚类技

术选择差异度较大的神经网络，用这些网络来组成

神经网络集 成*实 验 结 果 表 明，这 种 方 法 是 非 常 有

效的*

! 神经网络的集成

神经网络集成由两部分组成，即个体生成方法

与结论生成方法*个体生成方法也称为训练基模型

的方法，在理想情况下，要求获得的基模型可在各自

的输入空间产生错误，而网络集成后却能够对所有

样本正确分类，如图+所示，其中直线!，" 和# 分

别是线性分类器，黑粗体是,个线性分类器的集成，

“-”表示线性分类器的正例，“.”表示线性分类器

的负例*可 以 看 到，当,个 线 性 分 类 器 集 成 后 能 够

对所有样本正确分类，而对任一线性分类器则不能

做到这一点*

/01*+ 2#$%(3’%)4’0#%"56’"$$040%5$*
图+ 线性分类器的集成

然而，在一般情况下，却很难满足上述条件*为

此研究人员提出了许多算法试图生成一组基模型，

并使得 它 们 产 生 的 错 误 尽 可 能 是 不 相 关 的，诸 如

7"110#1方 法［,］、7))$80#1［9］方 法、交 叉 验 证 划 分［:］

方法、2;<;［=］方法、>?［@，A］方法与&B&;［C］方法*另

外，著 名 学 者 周 志 华 教 授 等［+D!+E］对 神 经 网 络 集 成

也进行了深入研究，提出了FB&2G集成方法，并受

到了神经网络集成界的广泛关注*结论生成方法也

称为组合基模型的方法*最基本的组合方法是多数

表决法*若 分 类 器 以 概 率 值 的 形 式 输 出，则 简 单 平

均方法与加权平均方法也是一种有效的组合 方 法*
目前，除了这些组合方法外，也存在另外一些非线性

集成方法，诸如H7;［+,］，77I［+9］与<&;［+:］*
7"110#1的基础是可重复取样，在 该 方 法 中，各

神经网络的训练集是通过从原始训练集中随机选取

若干实例组成的，训练集的规模通常与原始训练集

相当，训练实 例 允 许 重 复 选 取*这 样 原 始 训 练 集 中

某些实例则可能在新的训练集中出现多次，而另外

一些实例则 可 能 一 次 也 不 出 现*在 这 种 方 法 中，通

过重新选取训练集来增加神经网络集成的差异度，

从而提高泛化能力*J5)1K等人［:］通过理论研究发

现，组成神经网络集成的各网络差异越大，集成的效

果越好*然而使用7"110#1技 术 训 练 的 神 经 网 络 通

常是各自尽可能独立地训练，网络的差异由使用的

训练集、网络结构、学习算法的差异或者学习算法的

随机性来产生，因此有可能产生彼此非常相似的神

经网络，这些神经网络对于整个神经网络集成的泛

化能力的提高可能并不起作用*
为 了 进 一 步 增 加 神 经 网 络 集 成 中 基 模 型 的 差

异，提高整个神经网络集成的泛化能力，本文研究了

采用聚类技术提高集成中基模型的差异*由于本文

主要研究由基模型集成的泛化能力，对聚类所花费

的时间并未考虑，因此我们选择了非常通用的硬#
均值 聚 类 算 法，当 然 也 可 以 采 用 其 他 的 聚 类 方 法*
由于聚类算法与数据集的分布是有关的，对于同一

个数据集，选择不同的聚类算法及不同的参数，则聚

类结果及所用时间可能是不同的，因此，模型聚类算

法的选择有待于我们进一步研究*

" 神经网络的聚类集成算法#$%&’’

神经网络集成是用有限个神经网络对同一个问

题进行学习，对于某个输入来说，它在集成上的输出

是由集成中的各个神经网络在该输入上的输出共同

决定的*神 经 网 络 集 成 方 法 可 应 用 于 很 多 领 域，本

文仅考虑神经网络集成应用于回归分析情况*对于

回归型 神 经 网 络，集 成 目 的 可 视 为 模 拟 函 数$：

!%!!&*为便于讨论，可假设&L+*
"() 神经网络的聚类

假设 应 用7))8$85"MM0#1技 术 及 网 络 训 练 方 法

生成了’ 个模型，每个模型通过参数"(（(L+，⋯，

’）来描述，另 外 定 义)个 模 型，称 为 聚 类 中 心，由

#*（*L+，⋯，)）描 述*设 样 本 集 为+L｛（$+，,+），

（$E，,E｝，⋯，（$&，,&）｝*针对要聚类的模型对象，首

先定义模型之间的差异（神经网络差异），它可以通

过模型 间 的 距 离［+=］（实 际 上，不 一 定 是 距 离）来 度

量，即
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其中，&（$!，$"）#"$!$$""" 为 距 离 度 量，’（!"，

#%）与’（"#，#%）分别是参数为!" 和"# 的模型在输

入#% 上的输出%
!（!"，!#）具有如下特性：

! 不具有对称性，即!（!"，!#）#!（!#，!"）；

" !（!"，!#）$&且!（!"，!"）#&%
如上定义的 模 型 间 的 距 离!（!"，!#），实 际 上 是 通

过模型在 输 入 数 据 集 上 的 输 出 来 定 义 模 型 间 的 不

同，此距离越大，则说明两个模型相差越大，反之，则

相差很小%在聚类中，当两个模型相差很大时，说明

这两个模型有可能在不同的簇中，相反，则在同一个

簇中%由 于 在 同 一 个 簇 中 的 模 型 都 是 相 似 的 模 型

（按照上面的距离度量），也就是说，这些模型在相同

的输入下得到的输出结果相似，因此，可以选择模型

聚类中心（也可选择其他的模型）表示该簇中的所有

模型，通过这种方法，可以进一步提高不同模型之间

的差异%
基于上面的思想，为了对模型聚类，将每个模型

在样本点#%（%#!，"，⋯，(）上 的 输 出 组 成 一 个 向

量，即%"#（’（!"，#!），’（!"，#"），⋯，’（!"，#(））

（"#!，"，⋯，)），这 样 可 得 到 ) 个 维 数 为( 的 样

本，这些样本 是 输 出 空 间 上 的 样 本%现 在 对 它 们 应

用硬 * 均 值 聚 类 算 法，假 设 得 到 的 聚 类 中 心 为

&#（##!，"，⋯，+），其 中&##（,!#，,"#，⋯，,(#）%可 以

看到，经过硬*均值聚类算法得到的是模型输出空

间上的中心，这种聚类中心与集成中所使用的模型

是不同的，由 于 最 终 目 的 是 确 定 聚 类 后 的 模 型，因

此，需要将输出空间上的每个聚类中心经过重新训

练转换成实 际 模 型%首 先，对 每 个 聚 类 中 心 与 输 入

样本进行组合，获得+组样本集，即

｛（#"，,"#）｝("$!，#$!，"，⋯，+%
然后将这+组样本集分为训练集与验证集，应用与

本节所使用的相同网络训练方法来训练网络 模 型%
在训练过程中，当在训练集上的均方误差达到最小

且当在验证集上的误差开始增加时，则训练过程结

束%通过这种方法可以获得+个模型%
!"# 神经网络的集成

按照第’%!节介绍的聚类算法，假设模 型 聚 类

中心为｛"#｝+##!，模型输出为’（"#，#%），##!，⋯，+；

%#!，⋯，(%
应用简单平均方法，则根据网络模型聚类的结

果得到的集成模型为（相对于输入#的输出）：

’()*(+,-($
!
+!

+

#$!
’（"#，#）%

$ 实验结果及分析

为了验证集成方法./0 122的有效性，我们

进行 了 两 组 实 验%一 组 是 针 对 34(56+7)#!与

8(95:7);7<［!&］数据集；另一组是=>*<>)?>@*5)A［!B］

数据 集%这 些 数 据 集 都 为 回 归 分 析 型 的%对 于

34(56+7)#!与 8(95:7);7<数 据 集，首 先 通 过

=>><*<47CC5)A技术独立地训练出"&个（这里有意选

择了"&个网络，主要与文献［!&］做比较）=D网络（!
个隐层，有E个神经元），根据聚类方法选择部分神

经网络集成%注 意 到，由 于 聚 类 方 法 涉 及 到 许 多 因

素，例如数据的分布、聚类算法中参数的选择与聚类

有效性等问题，实验中使用聚类技术进行集成的结

果会有一些 偏 差%为 了 进 行 比 较，我 们 也 列 出 了 使

用=7AA5)A方法（即使用全部"&个神经网络组成的

集成）及 使 用 FGH12［!&，!"］方 法 得 到 的 结 果%实 验

中，对于每个数据集使用了’种方法共进行了E次

实验%另外，针对=>*<>)?>@*5)A数据集，我们也研究

了簇 数 对 聚 类 集 成 的 影 响%首 先 通 过=>><*<47CC5)A
技 术独立地训练出’&&个=D网络（!个隐层，有!I
个神经元），然 后 按 照 聚 类 方 法 选 择 部 分 神 经 网 络

集成%

35A%" 144>4*J5<?65KK(4()<()*(+,-(+(<?>6*K>4

34(56+7)#!67<7*(<%
图" 不同集成方法在34(56+7)#!数据集上的误差

数据集34(56+7)#!中的每个输入向量含有L
个分量，数据集根据如下式子产生：

-$!&*5)（!.!."）/"&（.’0&%L）"/

!&.I/L.L/"，

"服从 正 态 分 布)（&，!），."（"#!，"，⋯，L）服 从

［&，!］上的均 匀 分 布%数 据 集 共 包 含!I&&个 实 例，

训练集大小为I&&，其中"&&个实例作为验证集，测

试集大小为!&&&%运行结果如图"所示%其中.轴

为实验序号，’轴为误差%

EML 计算机研究与发展 "&&L，I"（I）



数据 集 !"#$%&’(&)只 有 一 个 输 入 分 量，数 据

集包含*+,个实例，训练集大小为+,个，以其中的

*,个实例作为验证集，测试 集 大 小 为*,,个-运 行

结果如图.所示：

/$0-. 1223245$)67$88"2"’)"’4"9:;"9")6374832

!"#$%&’(&)7&)&4")-
图. 不同集成方法在 !"#$%&’(&)数据集上的误差

<34)3’634$’0数据集具有=.个特征，共有>,?
个实 例-实 验 中 选 择 训 练 集 大 小 为@,,，以 其 中 的

=,,个 实 例 作 为 验 证 集，剩 余 的 实 例 作 为 测 试 集

（@,?个），在 实 验 中，分 别 选 择 簇 数 为?，=>，@>，.,
与.>进行了模型集成，得到的平方和误差（均值）如

表=所示：

!"#$%& ’%$"()*+,%(-%%+.//*/0"+1234#%/*5

6$30(%/05*/,*0(*+7*30)+89"(":%(
表& 使用,*0(*+;*30)+8数据集误差与簇数间的关系

AB9:"238C;B4)"24 12232

? ,-=?D

=> ,-=?+

@> ,-=?*

., ,-=D=

.> ,-=?E

若使用单个模型测试，则由所有单个模型产生

的平方和误 差 均 值 为,-@*>；使 用 全 部 模 型 集 成 得

到的平方和误差均值为,-=?>-
实验结果表明，使用基于聚类技术的选择性集

成方法与基于遗传算法的选择性集成方法一样，都

能够取得比传 统 方 法 更 好 的 结 果-另 外，由 表=知

道，聚类时选择不同的簇数由集成得到的平方和误

差的均值是不同的，其中，在我们的实验研究中，选

择簇数@>较为合适-当然，由于聚类有效性是一个

公开的问题，很多学者都对其产生了很大兴趣，并提

出了 很 多 聚 类 有 效 性 准 则［=+!@,］，但 是 他 们 的 研 究

也是各抒己见，也没有一个统一的标准确定聚类数

据的簇数，因此如何确定模型聚类的簇数是需要进

一步探索的-

< 结 论

本文提出了一种基于聚类技术的选择性集成方

法，在独立地训练出一批神经网络之后，用聚类算法

来选 择 部 分 神 经 网 络，对 它 们 组 成 神 经 网 络 集 成-
实验结果表明，这种构造神经网络集成的方法能够

有效地降低神经网络集成的泛化误差-但也应注意

到，由于本文主要考虑如何提高集成的泛化能力，未

考虑聚类算法所用时间，所以我们选择了通用的硬

!均值聚类算法对模型聚类，并取得了较为满意的

效果-应用 聚 类 技 术 对 集 成 中 的 模 型 进 行 选 择，是

我们的一次尝试，在这个问题中还有很多工作要做，

因为对数据的聚类涉及到聚类有效性等问题，因此，

如何确定聚类数，选择什么样的聚类算法对模型聚

类更省时间并得到更好的结果，是我们需要进一步

研究的问题-
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