LIITE 2. XGBoost-menetelma

XGBoost (eXtreme Gradient Boosting) on ohjatun koneoppimisen menetelma, joka soveltuu seka
regressio- etta luokitteluongelmien ratkaisemiseen. Menetelma sovittaa dataan joukon paatospuita
ja muodostaa malliennusteen naiden puiden yhdistelmana. XGBoost-algoritmi on vastaaviin muihin
algoritmeihin verrattuna suorituskykyinen ja sen opettaminen on suhteellisen nopeaa. Nama
ominaisuudet ovat lisdnneet sen suosiota ohjatun koneoppimisen sovelluksissa.

Kuvassa on esitetty malli yhdestd mahdollisesta paatéspuusta, jossa on kaksi kaksi alipuuta ja nelja
lehtisolmua. Puun jokaisessa sisdasolmussa tehddan vertailu piirremuuttujan arvon ja solmuun
liittyvan vertailuarvon valilla ja paatetdaan sen mukaan, kumpaan haaraan edetdan. Kun paadytaan
lehtisolmuun, saadaan luokiteltavalle ndytteelle lehden sisdltama ennustearvo.

KUVIO. Esimerkki opetetun XGBoost-mallin sisdltamasta yksittdisesta paatdospuusta
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Yksittdinen paatospuu on heikko luokittelija, mutta yhdistamalla useampia heikkoja luokittelijoita
samaan malliin voidaan muodostaa vahva luokittelija. Tata kutsutaan tehostamiseksi (boosting).
XGBoost-menetelmassa paatospuita lisataan inkrementaalisesti siten, etta seuraava paatdspuu
opetetaan edellisten puiden tekemien virheiden perusteella siirtymalla luokitteluvirhetta kuvaavan
kustannusfunktion gradientin suuntaan (gradient boosting). Lopullisen mallin ennuste saadaan
laskemalla yksittaisten puiden antamat ennustearvot yhteen.

XGBoost-mallin opettamisessa hyddynnetdan tyypillisesti ristivalidointia eli erillisid opetus- ja
validointindytejoukkoja. Ndin voidaan valttda mallin mahdollinen ylisovittuminen eli se, ettd mallista
tulee lilan monimutkainen ja se mallintaa my6s opetusdatan sisdltamaa satunnaista kohinaa.
Ylisovittunut malli sopii opetusdataan todella hyvin, mutta sen ennustevirhe opetusdatan
ulkopuoliselle datalle on suuri.

Opetettu XGBoost-malli mahdollistaa myos siina kaytettyjen piirremuuttujien tarkeyden vertailun.
Piirremuuttujan tarkeys muodostetaan yhdelle paatdspuulle siten, etta lasketaan sen jokaisen
kyseista piirremuuttujaa kdyttavan solmun aiheuttama parannus luokittelun suorituskykyyn
painotettuna solmuun liittyvalld opetusndytteiden maaralla. Koko mallin osalta piirremuuttujan
tarkeys saadaan sitten keskiarvoistamalla yli kaikkien mallin puiden antamien tarkeysarvojen.
Piirremuuttujien tarkeydet esitetdan suhteellisina arvoina, eli nilden summa yli mallin kaikkien
piirteiden on yksi.



