
У меня есть набор данных с целевой переменной y 
и 1000 признаков. Предсказываю y по признакам. 
Далее отбираю 5 самых значимых. Есть ли подвох?
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У меня есть набор данных с целевой переменной y и 
1000 признаков. Предсказываю y по признакам. 
Далее отбираю самые 5 самых значимых. Есть ли 

подвох?

Обычная линейная регрессия не 
может работать в случае, когда 

признаков больше, чем 
объектов



У меня есть набор данных с целевой переменной 
y и 1000 признаков. Выбираю 5 признаков, для 
которых максимальна разница между средним 
значением для y < 0 и y >= 0. Предсказываю y по 

признакам. Есть ли подвох?



Неявно все равно устроили себе 
множественное тестирование



Можно попытаться отобрать признаки на 
основе их корреляции с предсказываемой 
величиной (и делать проверку значимости 
корреляции), но тогда слабое влияние, 

взаимодействие признаков и тд - пропускаем



Переобучение vs 
недообучение



Переобучение



Переобучение



Регуляризация

MSE + penalty(w)
Добавляем штраф за большие веса

L1 = α∑
i

|wi |

L2 = β∑
i

w2
i

Lelastic = α∑
i

|wi | + (1 − α)∑
i

w2
i

Виды штрафов:



В чем отличие L1 от L2
Как штрафуется модель за наличие больших весов? 



L2-регуляризация

Штрафуем веса за то, что они большие 



L1-регуляризация

Штрафуем веса за сам факт их существования, но независимо 
от величины веса



В чем отличие L1 от L2
Как штрафуется модель за наличие больших весов? 

L1-регуляризация оставляет значимые весов, 
остальные зануляет 

L2-регуляризация делает незнакомые веса 
близкими к 0 



Действие регуляризации



Регуляризация
Регуляризация - это сообщение некоторой информации 
о весах, которую мы знаем без данных. Регуляризация - 
введение априорной вероятности.



Регуляризация

MSE + penalty(w)

Добавляем штраф за большие веса, внезапно - это 
помогает и искать решение для случаев, когда число 

переменных > числа объектов

L1 = α∑
i

|wi |

L2 = β∑
i

w2
i

Lelastic = α∑
i

|wi | + (1 − α)∑
i

w2
i

Виды штрафов:





Как подсчитать 
значимость? 



Bootstrap
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15

Изначальные объекты выборки

13 9 10 14 15 15 13 6 8 10 14 6 7 7 15

11 4 7 1 7 9 6 7 11 7 2 3 5 12 11

…

14 4 13 1 13 5 8 9 5 14 11 5 3 7 6

Bootstrap-выборки



Bootstrap
Для каждой bootstrap-выборки оцениваем значения коэффициентов, строим 

распределение для каждого коэффициента. 

13 9 10 14 15 15 13 6 8 10 14 6 7 7 15

Bootstrap-выборки

Значения коэффициентов при признаках для данной bootstrap-выборки



Bootstrap



Кросс-валидация



Гиперпараметры

• У модели есть параметры и гиперпараметры


• Параметры модели учатся на основе выборки самой 
моделью (алгоритмом ее обучения)


• Гиперпараметры - это параметры, которые задаем мы 
и которые влияют на то, как модель учит параметры



Примеры 
гиперпараметров?



Примеры 
гиперпараметров?

1. Регуляризация - какая регуляризация и с каким 
коэффициентом


2. Степень полинома, которым мы аппроксимировали 
функцию


3. Что-то еще?



Примеры 
гиперпараметров?

1. Регуляризация - какая регуляризация и с каким 
коэффициентом


2. Степень полинома, которым мы аппроксимировали 
функцию


3. Признаки, которые мы даем модели - тоже 
гиперпараметры! 



Train-test split

Обучение (train) Тест (test)

Обучаем модель на train, проверяем качество модели на test. 



Train-test split? 

Обучение (train) Тест (test)

Обучаем модель на train, проверяем качество модели на test. 

Как подбирать гиперпараметры модели? - Никак



Train-validation-test split!

Обучение (train) Тест (test)Валидация (validation)

1) Выбираем некоторые значения гиперпараметров 
2) Обучаем модель с такими гиперпараметрами на train 
3) Смотрим качество на validation 
4) Пробуем таким образом много разных значений гиперпараметров и 

выбираем то, которое дает наилучшее 
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1) Выбираем некоторые значения гиперпараметров 
2) Обучаем модель с такими гиперпараметрами на train 
3) Смотрим качество на validation 
4) Пробуем таким образом много разных значений гиперпараметров и 

выбираем то, которое дает наилучшее 

Какие минусы подхода? 



Train-validation-test split?

Обучение (train) Тест (test)Валидация (validation)

Какие минусы подхода? 
1) Существенно уменьшаем объем данных, на которых учится модель 
2) Большая нестабильность оценки качества при сравнении моделей из-

за малого размера выборки



Кросс-валидация

Обучение (train) Тест (test)

…

Много разбиений  на 
train и вариацию. На 
каждом разбиении 
выбираем лучшие 
гиперпараметры. 

Потом смотрим, какие 
значения 

гиперпараметров 
встречаются чаще 
всего, на основании 
чего делаем вывод об 
итоговых значениях 
гиперпараметров

Что еще можно оценить?



Кросс-валидация

Обучение (train) Тест (test)

…

Что еще можно оценить?
Для данного набора 

значений 
гиперпараметров 
можем оценить 

среднее качество 
модели и дисперсию 

по разным 
разбиениям



Кросс-валидация. Как 
разбивать?

Обучение (train) Тест (test)



Кросс-валидация. Leave-one-
out cross-validation

На каждой итерации в валидацию попадает 
ровно один объект. По остальным учимся  

…
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Кросс-валидация. Leave-one-
out cross-validation

…
Какие минусы?

1) Невозможно оценить некоторые метрики, подразумевающие,  
например, что в валидации у нас есть оба класса 

2) Склонна завышать качество, так как хотя бы один похожий 
объект в обучении найдется  

3) Есть формула для оценки качества, получаемого на leave-one-
out кросс-валидации 



Кросс-валидация. Монте-
карло кросс-валидация

…
На каждой итерации случайно выбираем 
какой-то процент объектов в валидацию



Кросс-валидация. Монте-
карло кросс-валидация

…
На каждой итерации случайно выбираем 
какой-то процент объектов в валидацию

Какие минусы?



Кросс-валидация. Монте-
карло кросс-валидация

Какие минусы?
1) Нет гарантий, что все объекты побывают и в обучении, и в 

валидации



Кросс-валидация. K-fold 
кросс-валидация
Почему картинка неверна?



Кросс-валидация. K-fold 
кросс-валидация
Тест отдельно должен быть

Тест (test)

Обучающая выборка



Кросс-валидация. K-fold 
кросс-валидация

Тест (test)

Вся обучающая выборка

Какие минусы? 



Кросс-валидация. K-fold 
кросс-валидация

Тест (test)

Вся обучающая выборка

Какие минусы? 
1) Не совсем понятно, сколько блоков 

брать 
2) *хотелось бы не откусывать тест



Вложенная кросс-
валидация

Все равно лучше иметь независимые данные для тестирования финальной модели 



Кросс-валидация в 
биологии

Какие проблемы у любой предложенной валидации? 



Кросс-валидация в 
биологии

Какие проблемы у любой предложенной валидации?


Она не учитывает домена, в котором мы 
работаем. 


Для каждой задачи надо отдельно думать, как 
правильно сделать валидацию.



Кросс-валидация в 
биологии

Какие проблемы у любой предложенной валидации?


Она не учитывает домена, в котором мы 
работаем. 


Для каждой задачи надо отдельно думать, как 
правильно сделать валидацию.


Например, если у вас есть данные пациентов из 
разных больниц, то правильно делать так, чтобы 
пациенты из одной больницы были либо все в 
обучении, либо все в валидации



Предсказываем цены на 
ноутбуки



Просто память



Несколько переменных



Факторная переменная



Кодирование меток
A/G -> 0, T/C -> 1, ... 

Какой минус? 



Кодирование меток
A/G -> 0, T/C -> 1, ... 

Какой минус? 

Задаем неявную информацию о том, 
что A/G > T/C и тд

Использовать только вместе с 
сортировкой по предсказываемой 

величине



One-hot encoding





Факторная переменная

Почему на одно 
меньше, чем 

производителей? 



Числа и факторы
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Числа и факторы




























