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监督学习

• 分类

• 回归
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Logistic回归
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介绍
• 逻辑回归是一种分类模型，尽管它被称作“回归”;

• 逻辑回归是一种二分类模型;

• 逻辑回归是一种线性分类模型.它有一个线性决策边界（超平
面），但用一个非线性激活函数（Sigmoid函数）来模拟后验概
率。
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模型假设

• 假设

机器学习, 南京理工大学

• 假设 (简洁形式)

• Sigmoid 函数

𝛿 𝑧 =
1

1 + 𝑒−𝑧

𝑑𝛿 𝑧

𝑑𝑧
= 𝛿 𝑧 (1 − 𝛿 𝑧 )

𝑝 𝑦 = 1|𝑥; 𝜃 = ℎ𝜃 𝑥 = 𝛿 𝜃𝑇𝑥 =
1

1+𝑒−𝜃
𝑇𝑥

𝑝 𝑦 = 0 |𝑥; 𝜃 = 1 − ℎ𝜃 𝑥

𝑝 𝑦 |𝑥; 𝜃 = (ℎ𝜃 𝑥 )𝑦(1 − ℎ𝜃 𝑥 )(1−𝑦)= (
1

1 + 𝑒−𝜃
𝑇𝑥

)𝑦(1 −
1

1 + 𝑒−𝜃
𝑇𝑥

)(1−𝑦)
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学习算法
• (条件) 似然函数

机器学习, 南京理工大学

𝐿 𝜃 =ෑ

𝑖=1

𝑁

𝑝 𝑦 𝑖 𝑥 𝑖 ; 𝜃

=ෑ

𝑖=1

𝑁

ℎ𝜃 𝑥(𝑖)
𝑦(𝑖)

1 − ℎ𝜃 𝑥(𝑖)
(1−𝑦(𝑖))

= ෑ

𝑖=1

𝑁
1

1 + 𝑒−𝜃
𝑇𝑥(𝑖)

𝑦(𝑖)

1 −
1

1 + 𝑒−𝜃
𝑇𝑥(𝑖)

(1−𝑦(𝑖))

max
𝜃

𝐿 𝜃 ֞max
𝜃



𝑖=1

𝑛

𝑦(𝑖)logℎ𝜃 𝑥(𝑖) + 1 − 𝑦 𝑖 log 1 − ℎ𝜃 𝑥 𝑖

• 最大似然估计
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对数似然函数也被称为互熵代价函数



无约束优化

• 无约束最优化问题

机器学习, 南京理工大学

• 优化方法

– 梯度下降

– 随机梯度下降

– 牛顿法

– 拟牛顿法

– 共轭梯度法
– …

max
𝜃



𝑖=1

𝑛

𝑦(𝑖)logℎ𝜃 𝑥(𝑖) + 1 − 𝑦 𝑖 log 1 − ℎ𝜃 𝑥 𝑖
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梯度下降/上升
• 梯度计算

误差 × 特征

机器学习, 南京理工大学

• 梯度上升优化

𝑑𝑙(𝜃)

𝑑𝜃
= 

𝑖=1

𝑁

𝑦(𝑖)
1

ℎ𝜃(𝑥
(𝑖))

− (1 − 𝑦 𝑖 )
1

1 − ℎ𝜃 𝑥 𝑖

𝜕

𝜕𝜃
ℎ𝜃(𝑥

(𝑖))

=

𝑖=1

𝑁

𝑦 𝑖
1

ℎ𝜃 𝑥 𝑖
− 1 − 𝑦 𝑖

1

1 − ℎ𝜃 𝑥 𝑖
ℎ𝜃 𝑥 𝑖 1 − ℎ𝜃 𝑥 𝑖

𝜕

𝜕𝜃
𝜃𝑇𝑥 𝑖

=

𝑖=1

𝑁

𝑦 𝑖 1 − ℎ𝜃 𝑥 𝑖 − 1 − 𝑦 𝑖 ℎ𝜃 𝑥 𝑖 𝑥 𝑖

=

𝑖=1

𝑁

𝑦 𝑖 − ℎ𝜃 𝑥 𝑖 𝑥 𝑖

𝜃 ≔ 𝜃 + 𝛼

𝑖=1

𝑁

𝑦 𝑖 − ℎ𝜃 𝑥 𝑖 𝑥 𝑖
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随机梯度下降

• 随机选择一个训练样本

• 计算梯度

• 更新权重

• 重复…

机器学习, 南京理工大学

梯度下降–批次更新

随机梯度下降–在线更新

(𝑥, 𝑦)

(𝑦 − ℎ𝜃(𝑥))𝑥

𝜃 ≔ 𝜃 + 𝛼(𝑦 − ℎ𝜃(𝑥))𝑥
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GD vs. SGD

机器学习, 南京理工大学

梯度下降(GD) 随机梯度下降(SGD)
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牛顿法图解

切线:

机器学习, 南京理工大学

𝑔 = 𝑓′ 𝜃0 + 𝑓′′(𝜃0)(𝜃 − 𝜃0)

𝑔 = 𝑓′(𝜃)
𝜃(1) = 𝜃(0) −

𝑓′ 𝜃(0)

𝑓′′(𝜃(0))

𝜃(2) = 𝜃(1) −
𝑓′ 𝜃(1)

𝑓′′(𝜃(1))

𝜃(3), 𝜃(4), ⋯ , 𝜃∗

𝜃(2) 𝜃(1)

𝑔

𝜃𝜃(0)
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牛顿法

• 问题

机器学习, 南京理工大学

Hessian Matrix

• 二阶泰勒展开式

• 牛顿法（又称牛顿-拉夫逊法）

argmin𝑓 𝜃 ֞𝑠𝑜𝑙𝑣𝑒 ∶ 𝛻𝑓 𝜃 = 0

𝜙 𝜃 = 𝑓 𝜃 𝑘 + 𝛻𝑓 𝜃 𝑘 θ − 𝜃 𝑘 +
1

2
𝛻2𝑓(𝜃 𝑘 ) θ − 𝜃 𝑘 2

≈ 𝑓(𝜃)

𝛻𝜙 𝜃 = 0֜𝜃 = 𝜃 𝑘 − 𝛻2𝑓(𝜃 𝑘 )−1𝛻𝑓(𝜃 𝑘 )

𝜃 𝑘+1 = 𝜃 𝑘 − 𝛻2𝑓(𝜃 𝑘 )−1𝛻𝑓(𝜃 𝑘 )
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梯度法 vs. 牛顿法
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牛顿的逻辑回归方法

• 最优化问题

机器学习, 南京理工大学

• 最优化问题

• 使用牛顿法更新权重

argmin
1

𝑁


𝑖=1

𝑁

−𝑦(𝑖) logℎ𝜃 𝑥(𝑖) − 1 − 𝑦 𝑖 log 1 − ℎ𝜃 𝑥(𝑖)

𝛻𝐽 𝜃 =
1

𝑁


𝑖=1

𝑁

ℎ𝜃 𝑥 𝑖 − 𝑦 𝑖 𝑥 𝑖

𝐻 =
1

𝑁


𝑖=1

𝑁

ℎ𝜃 𝑥 𝑖 T
1 − ℎ𝜃 𝑥 𝑖 𝑥 𝑖 (𝑥(𝑖))T

𝜃(𝑡+1) = 𝜃(𝑡) − 𝐻−1𝛻𝐽(𝜃(𝑡))
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练习: 逻辑回归
• 根据下面的训练数据: 

– 实现 1) 梯度下降; 2) 随机梯度下降; 3) 逻辑回归的牛顿法, 设置初始参数
𝜃 = 0. 

– 决定迭代的次数,计算每次迭代并绘制结果.

http://openclassroom.stanford.edu/MainFolder/DocumentPage.php?course=DeepLearning&doc=exercises/ex4/ex4.html
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Softmax 回归
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Softmax 回归

• Softmax 回归是一种多分类模型, 也叫做多分类逻辑回归;

• 在 NLP中, 也被称做最大熵模型;

• 它是一种经常使用的分类算法.
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模型描述
• 模型假设

机器学习, 南京理工大学

• 模型假设(简洁形式)

• 参数

𝑝 𝑦 = 𝑗 𝑥; 𝜃 = ℎ𝑗 𝑥 =
𝑒𝜃𝑗

T𝑥

1 + σ𝑗’=1
𝑐−1 𝑒𝜃𝑗’

T𝑥
, 𝑗 = 1, … , 𝐶 − 1

𝑝 𝑦 = 𝐶 𝑥; 𝜃 = ℎ𝐶 𝑥 =
1

1 + σ𝑗’=1
𝑐−1 exp{𝜃𝑗’

T𝑥}

𝑝 𝑦 = 𝑗 𝑥; 𝜃 = ℎ𝑗 𝑥 =
𝑒𝜃𝑗

T𝑥

σ𝑗’=1
𝐶 𝑒𝜃𝑗’

T𝑥
, 𝑗 = 1,2, … , 𝐶, where 𝜃𝐶 = 0

𝜃𝐶×𝑀
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最大似然估计
• (有条件的) 对数似然函数
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Softmax Regression

Logistic Regression

𝑙 𝜃 =

𝑖=1

𝑁

log 𝑝(𝑦 𝑖 |𝑥 𝑖 ; 𝜃)

= 

𝑖=1

𝑁

logෑ

𝑗=1

𝐶
𝑒𝜃𝑗

T𝑥

σ𝑗’=1
𝐶 𝑒𝜃𝑗’

T𝑥

1{𝑦 𝑖 =𝑗}

=

𝑖=1

𝑁



𝑗=1

𝐶

1 𝑦 𝑖 = 𝑗 log
𝑒𝜃𝑗

T𝑥

σ𝑗’=1
𝐶 𝑒𝜃𝑗’

T𝑥

=

𝑖=1

𝑁



𝑗=1

𝐶

1 𝑦 𝑖 = 𝑗 log ℎ𝑗(𝑥
𝑖 )

𝑙 𝜃 =

𝑖=1

𝑁

𝑦 𝑖 log ℎ𝜃 𝑥 𝑖 + 1 − 𝑦 𝑖 log 1 − ℎ𝜃 𝑥 𝑖



• 梯度

梯度下降优化

误差 × 特征

机器学习, 南京理工大学

𝜕 log ℎ𝑗(𝑥)

𝜕𝜃𝑘
= ൝

1 − ℎ𝑘 𝑥 𝑥, 𝑗 = 𝑘

−ℎ𝑘 𝑥 𝑥, 𝑗 ≠ 𝑘

𝜕 σ𝑗=1
𝐶 1{𝑦 = 𝑗} log ℎ𝑗(𝑥)

𝜕𝜃𝑘
= ൝

1 − ℎ𝑘 𝑥 𝑥, 𝑦 = 𝑘

−ℎ𝑘 𝑥 𝑥, 𝑦 ≠ 𝑘

= 1 𝑦 = 𝑘 − ℎ𝑘 𝑥 𝑥

𝜕𝑙(𝜃)

𝜕𝜃𝑘
=

𝑖=1

𝑁

1 𝑦 𝑖 = 𝑘 − ℎ𝑘(𝑥
𝑖 ) 𝑥 𝑖
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梯度下降优化

• 梯度下降

机器学习, 南京理工大学

• 随机梯度下降

𝜃𝑘 : = 𝜃𝑘 + 𝛼

𝑖=1

𝑁

1 𝑦 𝑖 = 𝑘 − ℎ𝑘(𝑥
𝑖 ) 𝑥 𝑖

where ℎ𝑘 𝑥 =
𝑒𝜃𝑘

T𝑥

σ𝑘’=1
𝐶 𝑒𝜃𝑘’

T𝑥
, 𝑘 = 1,2, … , 𝐶

𝜃𝑘 : = 𝜃𝑘 + 𝛼 1 𝑦 = 𝑘 − ℎ𝑘 𝑥 𝑥
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其他优化方法

• 牛顿法

• 拟牛顿法(BFGS)

• 有限记忆拟牛顿法(L-BFGS)

• 共轭梯度法

• GIS

• IIS

• …
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练习: Softmax回归
• 给出下列训练数据: 

• 实现逻辑回归：1) GD; 2) SGD.

• 实现softmax回归：1) GD; 2) SGD. 

• 比较逻辑回归和softmax回归.

http://openclassroom.stanford.edu/MainFolder/DocumentPage.php?course=DeepLearning&doc=exercises/ex4/ex4.html
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机器学习, 南京理工大学

欢迎提问！
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