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Xgboost

• Scalable, Portable and Distributed Gradient Boosting (GBDT, GBRT or 
GBM) Library, for Python, R, Java, Scala, C++ and more.

• https://github.com/dmlc/xgboost

•基于论文

XGBoost: A Scalable Tree Boosting System

https://github.com/dmlc/xgboost


regression tree

• CART (Classification And Regression Trees)



Ensemble of regression tree

主要用于Gradient Boosting和random forest

预测的分数是每个树的预测分数的和



Ensemble of regression tree

• Suppose there are k trees 假设有K个树，𝑓𝑘是第k个树定义的函数

所有regression tree定义的函数的集合



如何学习一棵树



如何学习一棵树

•用分段函数近似原函数

Objective for single variable regression tree(step functions) 目标函数
• Training Loss: How will the function fit on the points? 训练的损失函数
• Regularization: How do we define complexity of the function? 正则项

• Number of splitting points, l2 norm of the height in each segment? 



过拟合

欠拟合



训练损失函数 正则项：树的复杂度
一般我们对树的深度，或者数的叶
子数量有限制

目标函数

希望找到一组（K个）树，使得目标函数最小



Loss function 损失函数

Regularization 正则项：树的复杂度

叶子数量 叶子上的分数的平方和



Additive Training

一轮加一个新函数

第t轮的模型 第t轮以前得到的模型



Additive Training 

• How to choose 𝑓𝑡 如何确定第t轮的𝑓𝑡()

残差项



Additive Training 

•一般情况

泰勒展开目标函数

原来的的Gradient Boosting展开到1阶，xgboost展开到2阶



学习第t个树𝑓𝑡()的目标函数

学习第t个树𝑓𝑡()

•去掉和𝑓𝑡()无关的项，得到如下目标函数

每个叶子一个二次函数
共T个叶子



Simplify the objective 简化目标函数

对二次函数，最优的权重取值为：





Greedily grow the tree 贪心算法建树

• Start with the root 从根节点开始

• Split a leaf 每次对叶子节点进行split

• The gain for a split 一个split对目标函数的贡献



贪心算法建树

• Choose best split 选择最好的split

• Stop if gain<0 如果gain是负数就停止



Review 回顾整个算法

每个循环建立一个树

每个循环初始，计算下列数据

用贪心算法构建树t

将𝑓𝑡()加入模型

实践中会选取一个步长𝜖, 0.1左
右，对防止过拟合有帮助



Optimization

• Histogram

Too many split points, very expensive

Need to reduce the number of potential split points

(1) Sampling

(2) Use simple quantiles

(3) Xgb used a more involved quantiles 

Typically, less than 256 bins are enough



Optimization
Gradient Base One Side Sampling (GOSS) （used in LightGBM）

(analogue to minibatch-SGD)

• a sampling strategy to speedup the training. strategy samples data points according to the 
magnitudes of gradients before each iteration.

TopN data pts with largest loss (a*100%)

A random subset from remaining data (b*100%)

Combine two subsets

After that, GOSS amplifies the sampled data with small gradients 
by a constant (1−a)/b when calculating the information gain



Python example 例子

• https://xgboost.readthedocs.io/en/latest//parameter.html#general-parameters

参数解释：

• eta [default=0.3, alias: learning_rate]step 
size shrinkage used in update to prevents 
overfitting.

• silent [default=0]0 means printing running 
messages, 1 means silent mode.

• objective [default=reg:linear]“reg:linear” –
linear regression
• “reg:logistic” –logistic regression
• “binary:logistic” –logistic regression for 

binary classification, output probability

Data： https://github.com/dmlc/xgboost/tree/master/demo/data



数据解释

https://github.com/dmlc/xgboost/blob/master/demo/data/agaricus.txt.train
• 1 3:1 10:1 11:1 21:1 30:1 34:1 36:1 40:1 41:1 53:1 58:1 65:1 69:1 77:1 86:1 88:1 92:1 95:1 102:1 105:1 117:1 

124:1  0 3:1 10:1 20:1 21:1 23:1 34:1 36:1 39:1 41:1 53:1 56:1 65:1 69:1 77:1 86:1 88:1 92:1 95:1 102:1 106:1 
116:1 120:1  

• 0 1:1 10:1 19:1 21:1 24:1 34:1 36:1 39:1 42:1 53:1 56:1 65:1 69:1 77:1 86:1 88:1 92:1 95:1 102:1 106:1 116:1 
122:1  1 3:1 9:1 19:1 21:1 30:1 34:1 36:1 40:1 42:1 53:1 58:1 65:1 69:1 77:1 86:1 88:1 92:1 95:1 102:1 105:1 
117:1 124:1 

• ……

• libsvm的输入数据格式。每行一个数据点。每个数据点包括label
和特征，第一个是label，之后的每个含有：的pair是特征的值。：
之前表示特征编号，：之后是特征值。(稀疏表示)



备注

•很多用xgboost的例子
https://github.com/dmlc/xgboost/tree/master/demo#basic-
examples-by-tasks

• LightGBM：https://github.com/Microsoft/LightGBM

• Slides主要基于Chen Tianqi的slides修改而成


