ktualnosci (nie tylko) fizyczne

XGBoost

® Poprawnie sklasyfikowane dane
X Biednie sklasyfikowane dane
3] — Decyzja drzewa decyzyjnego

Ilustracja zasady dzialania drzewa decyzyjnego
w przestrzeni dwéch cech. Lamana czarna granica
odpowiada sekwencji pytan decyzyjnych: (1) czy
y > 0; (2a) jesli tak, czy = < 0; (2b) jesli nie, czy
x < —2. Krzyzyki oznaczaja bledne klasyfikacje

Kaggle to popularna platforma do nauki programowania oraz uczenia
maszynowego. Oprécz zadani dla poczatkujacych organizowane

sg tam rowniez rzeczywiste wyzwania — czesto z nagrodami
finansowymi — polegajace na zastosowaniu metod uczenia maszynowego
do probleméw, ktére nie zostaly jeszcze w pelni rozwiazane lub
zoptymalizowane.

Konkurs zostal zorganizowany przez zesp6t ATLAS

przy eksperymencie LHC, ktéry udostepnil publicznie
symulacje wykorzystywane wcze$niej w poszukiwaniach
bozonu Higgsa. Zadanie polegalo na opracowaniu
algorytmu uczenia maszynowego zdolnego do skutecznego
rozrozniania zdarzen zawierajacych bozon Higgsa od tla,
czyli zdarzen imitujacych interesujacy fizykéw sygnat.

Zainteresowanie wyzwaniem okazalto sie ogromne. Zlozono
ponad trzydziesci pigé tysiecy rozwiazan, co robi wrazenie
nawet z dzisiejszej perspektywy — mimo znacznie wigkszej
popularnosci tej tematyki przecigtne konkursy na
platformie Kaggle przyciagaja zwykle okolo tysiaca
zgloszen. Wydarzenie to jednak zapisalo sie w pamieci
uczestnikéw nie tylko ze wzgledu na skale zainteresowania,
lecz takze — a byé moze przede wszystkim — jako moment
spopularyzowania niewielkiej wéwczas biblioteki o nazwie
XGBoost.

XGBoost jest algorytmem opartym na zespolach

drzew decyzyjnych. Same drzewa decyzyjne dzialaja
poprzez zadawanie sekwencji prostych pytan, ktére
stopniowo dziela zbiér danych na podzbiory o podobnych
wlasno$ciach. Dla przykladu, pytanie ,czy x > 0?” pozwala
rozroznié liczby dodatnie i ujemne. W praktyce drzewa
decyzyjne stosuja wiele takich rozgatezien jednoczesnie,
opierajac si¢ na zestawie parametréw wejéciowych
uzywanych do przewidywania wyniku. W przypadku
danych z LHC mogloby to by¢ na przyktad pytanie:

»Cczy energia czastki jest wigksza niz 20 GeV?”. W swojej
klasycznej postaci algorytm ten analizuje mozliwe
podzialy przestrzeni parametréw i wybiera te, ktére
prowadza do najlepszego dopasowania modelu do danych.

Drzewa decyzyjne stanowia podejscie odmienne od powszechnie

dzis$ stosowanych metod opartych na sieciach neuronowych. Choé¢

sg rozwigzaniem prostszym, czesto osiagaja poréwnywalne, a niekiedy
nawet lepsze wyniki. Czytelnikom Delty, ktérzy chca rozpoczaé nauke
uczenia maszynowego, proponuje¢ pokrétce zapoznaé sie¢ z drzewami
decyzyjnymi, zanim siegna po bardziej ztozone modele.
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Jeszcze w latach dziewieédziesiatych CERN (Europejska Organizacja Badan
Jadrowych) byl pionierem w rozwoju technologii informatycznych. To
wladnie tam powstal i zostal przetestowany system WWW (World Wide

. Web), zanim zostal udostepniony publicznie.

Réwniez w CERN-ie juz w tamtym okresie szeroko stosowano metody, ktére
dzi$ zaliczamy do uczenia maszynowego. Sieci neuronowe wykorzystywano
. miedzy innymi w analizie danych z akceleratora LEP — bezposdredniego
poprzednika LHC. CERN nalezal wowczas do jednych z pierwszych
osrodkéw prowadzacych badania w tym zakresie, co — biorac pod uwage
ogromne iloéci przetwarzanych danych — nie powinno dziwié¢. Obecnie

. sytuacja wyglada jednak inaczej: CERN w wiekszym stopniu korzysta

» z postepéw w dziedzinie uczenia maszynowego, niz sam je wyznacza.

Kiedy zatem CERN dal sie wyprzedzi¢ srodowisku komputerowych geekéw?
Cho¢ na to pytanie nie ma jednoznacznej odpowiedzi, za symboliczna

date mozna uzna¢ 12 maja 2014 roku. Tego dnia na platformie Kaggle
rozpoczelo sie wyzwanie Higgs Boson Machine Learning Challenge.

Ta pozornie prosta metoda jest dodatkowo wzmacniana
za pomoca tzw. przyspieszenia gradientowego (ang.
gradient boosting). Polega ono na sekwencyjnym
trenowaniu wielu drzew decyzyjnych, przy czym w kazdej
kolejnej iteracji proces uczenia koncentruje si¢ na
obszarach przestrzeni danych, ktére zostaly najstabiej
opisane przez poprzednie modele. Do poruszania sie¢ po
przestrzeni parametréw wykorzystuje sie przyblizong
funkcje straty oraz jej gradient i krzywizne. Ostateczna
predykcja powstaje jako $rednia przewidywan wszystkich
drzew wchodzacych w sktad modelu.

Algorytm ten stanowil podstawe wiekszosci skutecznych
rozwiazan zgloszonych w ramach Higgs Boson Machine
Learning Challenge, cho¢ zadne z nich nie zajeto
ostatecznie miejsca na podium. Jedynym oficjalnie
wyréznionym tworca zostal Tiangi Chen — autor
algorytmu XGBoost — ktéry otrzymal nagrode specjalna.
Co jednak istotniejsze, konkurs ten znaczaco przyczynit
sie do spopularyzowania XGBoost w §rodowisku
zajmujacym sie uczeniem maszynowym.

Obecnie XGBoost uchodzi za jedno z najlepszych
narzedzi w swojej klasie, szczegdlnie dobrze sprawdzajace
sie w zadaniach opartych na danych tabularycznych. Do
jego gltownych zalet naleza bardzo szybka implementacja
oraz stosunkowo wysoka — w poroéwnaniu z sieciami
neuronowymi — interpretowalno$¢ wynikéow. W 2022 roku
biblioteka ta byla trzecia najczesciej uzywana biblioteka
uczenia maszynowego, ustepujac jedynie pakietom
Scikit-learn i Keras, czyli rozbudowanym platformom
stuzacym do budowy i trenowania réznorodnych modeli,
w tym sieci neuronowych.

Oprécz XGBoost-a duza popularnoscia ciesza sie obecnie réwniez
biblioteki Light GBM oraz CatBoost. Opieraja si¢ one na tych samych

zasadach, a wybér konkretnego algorytmu zalezy zazwyczaj od
charakteru i rozmiaru zbioru danych, na ktérym trenowany jest model.

A CERN? W rzeczywistodci instytucja ta nadal prowadzi
intensywne badania z zakresu uczenia maszynowego, lecz

nie pelni juz roli gléwnego motoru rozwoju algorytmow.
Paleczka pierwszenstwa znajduje sie dzi§ gdzie indziej. . .

Wiktor MATYSZKIEWICZ



