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和其他科学学科一样，机器学习也会借助实验获取关于目标的信息。宏观来看，实验的设计

与分析正在逐渐脱离具体问题的限定，有成为一门独立学科的趋势。不管是物理学还是经济

学，对实验的处理都存在着一些共性的准则。在本篇文章中，我就和你简单谈谈机器学习中

有关实验设计与分析的一些原则性问题。

在讨论实验设计之前，先得知道实验设计到底是怎么回事。实验设计（experimental

design），或者叫设计实验（designed experiment），指的是在实验之前制定详细的实

验计划，确定实验目标并选择待研究的过程因子（process factor）。精心挑选的实验设计

可以在给定资源的条件下使实验获得的信息量最大化，让实验结果最大程度地接近真实结

果。实验设计需要人为改变一个或多个过程因子，以观察这种变化对一个或多个因变量的影

响，其目的是分析获得的数据以产生有效和客观的结论。
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在现有的关于机器学习的文献中，对设计实验部分的讨论似乎并不多见，其原因在于这部分

工作已经由他人代劳，而不需要放在机器学习的应用层面来解决。在各种各样的图像识别竞

赛中，无论是训练集还是测试集都是预先给定的，其中的每张图片都有精确的标注。看起

来，设计实验似乎是一项蓝领工作，它被处理高大上算法的白领工作给人为地屏蔽了。可真

实情况是什么呢？通过人工数据训练出来的算法，在真实世界中的行为可能完全不同，

从“人工智能”变成“人工智障”只是捅破一层窗户纸这么简单。

设计实验绝非简单的蓝领工作，它甚至比机器学习本身更加注重策略的作用。机器学习的目

标是模拟数据的内在生成机制，取得较低的泛化误差和较强的预测精度。对数据生成机制的

学习是建立在足量数据的基础上的，因此机器学习需要的数据多多益善，不会对数据提出这

样那样的要求。即使是类别不平衡或者属性有缺失值，机器学习对这些非完美的数据也会来

者不拒。这就像一个给啥吃啥的傻小子，只要能填饱肚子就无欲无求了。

相比之下，在设计实验中，数据都是经过精挑细选的，最重要的特性就是平衡

（balance）。一般来说，“平衡”意味着对于数据来说，每个特征可能的取值个数都是相

同的，而对于特征来说，每个取值上的数据比例也是要近似相同的。这种平衡保证了每个特

征对结果都会产生同等程度的影响，从而回避了特征和因子之间的偏好关系。这就像个讲究

生活品质的人，不仅要填饱肚子，还要通过口味和营养的搭配吃得美味、吃得健康。这在实

验中就表现为精确衡量不同因子对实验结果的影响。

设计实验要完成的任务是对整个机器学习过程的优化。影响作为一个过程，而不单单是一个

模型的机器学习的因子是多种多样的，其中最基本的因子就是选用的模型形式。当解决一个

分类问题时，主成分分析（通常作为预处理方法出现）、  近邻和神经网络都是可用的模

型。当模型确定后，模型的超参数（hyperparameter）就是下一个可控因素，主成分分析

中主成分的个数 、  近邻算法中  的取值，神经网络中隐藏层的数目  都属于超参

数。超参数会对模型的性能和复杂度产生直接的影响，在不同的超参数配置下，模型训练所

得到的参数和性能也会有所区别。

实验中因子的设置取决于实验的目的。如果想要比较不同算法在同一个问题上的性能，算法

的类别就是因子；如果要测试固定的算法在不同问题上的性能，算法的超参数就是因子；如

果要用算法来区别数据集的数据质量，那么不同的数据集也是因子。设计实验时，要将发生

影响的所有因子全部纳入考虑范围并加以调节，从而实现对学习过程的系统性优化。

当实验中的因子数目比较多时，如何唯一地确定单个因子的影响就需要一些技巧。你一定听

说过控制变量法，这是最简单的实验设计技法之一，它通过将其余变量设置为固定值来观察
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单一因素的影响效果，以及其背后的因果关系。在机器学习中，这种方法被称为一次一因子

（one factor at a time），它首先为所有因子都设定一个基线值，再在其他因子保持在基

线水平的前提下令单个因子波动，观察它对学习性能的影响。

在应用控制变量变量法时需要注意的是，它暗含着一个较强的假设，就是不同因子之间相互

独立，互不影响。这个假设在实际的学习任务中显然并不总是成立的，埃塞姆·阿帕丁（

Ethem Alpaydin）在他的《机器学习导论》（Introduction to Machine Learning, 3rd

Edition）中提到，在主成分分析的预处理与  近邻分类的级联算法中，主成分数目的每

个选择都给后面的  近邻定义出一个全新的输入空间，这会使  近邻的最优超参数出现

变化——在 10 维输入中计算出的最优近邻数目未必适用于 15 维的输入。

如果在每次实验中不是控制单个因子，而是让所有的因子一起变化来发现它们之间的协同关

系，这就是因子设计（factorial design）的方法。因子设计关注的是不同因子之间系统化

的变化对学习效果的影响，它的一个特例是全因子实验（full factorial experiment），也

叫完全交叉设计（fully crossed design）。在全因子实验中，每个因子都有有限个离散的

取值，实验则覆盖了所有因子所有取值的所有可能组合。如果总共有 3 个因子，每个因子

的取值数目分别是 3/4/5，那么全因子实验的执行次数就是 。

全因子实验不仅能够研究每个因子对因变量的影响，还能发现因子之间相互作用对因变量的

影响，它可以进一步被看成是连续实验（sequential experimentation）的一个阶段。在

待分析的因子数目较多时，连续实验体现出来的就是“粗调 + 微调”的处理方式。它首先

执行全因子实验，但只给每个因子赋予较少的可能取值。这种广撒网的做法能够评判所有因

子的重要程度，确定哪些是对学习结果影响较大的活跃因子并保留下来，剩下的不活跃的因

子就会被放弃。接下来，连续实验会聚焦活跃因子，通过增加取值数目并进行精细的微调来

精确刻画它们之间的关系，以及对因变量的影响方式，进而优化学习的设置。

在对筛选出的少量因子进行微调时，可以使用响应面方法（response surface

methodology）来降低计算开销。微调的目的是找到最优的因子取值，在不可能对所有取

值都计算出性能指标的情况下，通过插值的方法来拟合出因子和性能之间的响应面就是一种

更容易操作的办法。在得到的响应面上寻找最值，找到的就是最优的因子取值。

响应面通常被设定为二次曲面，用来拟合初始曲面的数据通常取在因子的基线附近。在初始

曲面上找到的因子最优值被应用到学习模型之中，得到的结果作为一个新样本被添加到初始

曲面里面，然后继续对响应曲面进行拟合和优化，直到得到的最优结果没有明显的改进为

止。

K

K K

3 × 4 × 5 = 60



响应曲面其实可以看成一种替代模型。替代模型（surrogate model）是对真实模型的逼

近，以数据驱动的自底向上的方法构建，目标是尽可能地模拟真实模型的行为。如果机器学

习中的因子较多的话，它们之间的关系可能就是无法用解析式来描述的复杂关系，替代模型

就是对这种复杂关系的拟合，就像机器学习训练模型来拟合输入特征和输出结果之间的关系

那样。

今天我和你分享了机器学习中实验设计的一些基本原则，其要点如下：

本篇中提到的实验设计类似于机器学习中的模型调参，只不过调参调的是模型内部的参数，

而实验设计调的是模型外部的因子。在实际中通常没有得到应有的重视。那么在机器学习的

实践中，你是否专门关注过这个过程，又或者掉进过实验设计的坑里，还是历练出什么独门

绝技呢？

欢迎分享你的观点。

实验设计的任务是观察一个或多个因子对实验结果的影响；

机器学习中，实验设计中的因子包括算法类型、超参数、数据集等；

连续实验可以用来评估多个因子对实验的影响；

响应面方法通过二次曲面的拟合寻找可变因子的最佳取值。
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老师，什么时候能具体说下如何创建一个模型？

展开

作者回复: 先跟据任务来选择分类模型或者回归模型，再来选择模型具体的形式，比如线性回归或

者逻辑回归，模型的形式也可以根据你的数据来调整。确定模型的形式以后就要用数据训练出最

优的参数，再对不同的模型进行比较，选出一个最合适的。

王宇直 
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老师你好，如果把超参也一样用grid search来选择，会有什么不好的结果？
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Kevin.zh...
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作业：王老师是我的机器学习入门老师，所以还没有真正开始的实践，不过后续我会注意
老师叮嘱的地方，期待进一步学习！

林彦
2018-07-02
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现在投入的时间有限，实践少，模型的形式，超参数的选择，如何选择衡量的方法和参数
都只会照搬，还不太理解后面的因果和细节。因此是否做错了或者掉进什么坑里已自己现
在的认知都还未意识到，怎么探索的思路也不清晰。
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作者回复: 其实都是试错试出来的。

手持酱油，...
2018-06-25
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学习了

展开


