
《人工智能数学原理与算法》
第4章：图神经网络

王翔

xiangwang@ustc.edu.cn

4.1 图学习基础
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图数据

图(Graph)是一种描述实体节点及其关系/交互/链接的通用语言：

• 现实中很多种类型的数据都可以表示为图结构。



图数据举例：微观世界

化学分子 蛋白质结构

DeepMind AlphaFold团队
2021年首次在Nature发文：
将蛋白质结构预测问题建模为
图推理问题

同年，AI预测蛋白质结构入选
Science年度科学突破

AlphaFold领
导团队因为其
在蛋白质结构
预测的贡献，
获2024年诺
贝尔化学奖



图数据举例：宏观世界1

事件图 计算机网络 疾病路径

食物网 粒子网络 地下网络



图数据举例：宏观世界2

社交网络 经济网络 通信网络

引用网络 互联网 神经元网络



图数据举例：宏观世界3

知识图谱 调控网络 场景图

代码图 分子图 三维形状



图学习 = 面向图数据的机器学习&深度学习
复杂的领域具有丰富的结构，可以表示为图数据。

通过明确地建模图结构，我们可以获得更好的性能！

主要问题：

如何利用图数据进行更好的预测？

输入 输出

预测器



传统神经网络的局限：

传统神经网络大多是为简单的非结构化数据设计的：
• 表格数据（如贷款数据）
• 向量数据（如自然语言、图像）



我们如何开发更广泛适用的神经网络？

面向图数据的神经网络是深度学习的前沿方向之一。

图神经网络 = 面向图数据的神经网络



图神经网络的难点 = 图数据的特点

不同于表格和向量数据，图结构非常复杂：

• 任意大小和复杂的拓扑结构

• 没有固定的节点顺序或参考点。

• 常常是动态的，并且具有多模态特征。
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如何表示图数据呢？



异构图

·异构图(Heterogeneous Graph)的定义为：

𝑮 = (𝑽, 𝑬, 𝑹, 𝑻)

·不同节点类型的节点𝒗𝒊 ∈ 𝑽

·不同关系类型的边或链接 (𝒗𝒊, 𝒓, 𝒗𝒋) ∈ 𝑬

·节点类型 𝑻(𝒗𝒊)

·关系类型 𝒓 ∈ 𝑹

·节点和边都具有属性/特征



异构图示例

生物医学知识图谱 学术图谱

示例节点：Migraine偏头痛
示例边：(fulvestrant氟维司群, Treats治疗, 
Breast Neoplasms乳腺肿瘤)
示例节点类型：Protein蛋白质
示例边类型(关系)：Causes导致

示例节点：ICML
示例边：(GraphSAGE, NeurIPS)
示例节点类型：Author
示例边类型(关系)：pubYear



图数据的合适表示

·如何构建一个图：

·节点是什么？

·边是什么？

·对给定领域/问题选择合适的图表示决定了能否成功地构建神经网络：

·在某些情况下，存在一种唯一且明确的表示方法

·在其他情况下，表示方法并非唯一的。

·边的表示方式将决定研究问题的性质。



有向图vs无向图

无向图 有向图

·边：无向的 ·边：有向的

 (对称的，相互的)

·其他考虑因素：权重、属性、类型、特征



二分图

二分图(Bipartite graph)是一个节点可以分为两个不

相交集合U和V的图，使得每条边连接U中的一个节点到V

中的一个节点；也就是说，U和V是独立集。

·示例：

·作者-论文（他们撰写的）

·演员-电影（他们出演的）

·食谱-成分（它们包含的）

·“折叠”网络：

 ·作者合作网络

·电影共同评分网络
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图学习的任务

节点级(Node-level)

社区(子图)级
(Community (subgraph) level)

边级(Edge-level)

图级预测、图生成
(Graph-level prediction,
Graph  generation)



·节点级(Node-level)预测

·链接级(Link-level)预测

·图级(Graph-level)预测

图学习的任务



节点级任务

节点分类



如何表示节点=抽取节点特征

目标：描述节点在图中的结构和位置

·节点度数

·节点重要性和位置

·例如，穿过节点的最短路径数量

·例如，到达其他节点的平均最短路径长度

·节点周围的子结构



节点子图：Graphlets

·Graphlets：给定节点的子图计数向量

节点u的Graphlets特征向量：
a b c d
[2,1,0,2] 

最多包含3个节点的所有可能的Graphlets

节点 u 的Graphlets



节点级任务示例：蛋白质折叠

基于蛋白质的氨基酸序列计算预测其三维结构：

对于每个节点，预测其三维坐标



节点级任务示例：AlphaFold



·关键概念：“空间图(Spatial graph)”

·节点： 蛋白质序列中的氨基酸

·边： 氨基酸（残基）之间的接近性

节点级任务示例：AlphaFold解决蛋白质折叠



链接级任务

·链接级预测任务旨在基于现有链接预测新的/缺失/未知链接。

·在测试时，会对节点对（没有现有链接的）进行排名，并预测前

K个节点对

·任务：对链接（“节点对”）做出预测



链接级任务

两种链接预测任务的表述：

·1)随机缺失的链接：

·移除一组随机链接，然后预测它们。

·2)时间上的链接：

 ·给定由时间t0'之前的所有边定义的图G[t0,t0']，输出一个排名

 列表L，其中包含不在G[t0,t0']中的边，这些边预计会在时间

 G[t1,t1']出现。

 ·评估：

· ：#在测试期间[t1,t1']出现的新边的数量

 ·取L的前n个元素并计算正确边的数量。

!"#$! =



链接级任务示例1: 推荐系统
·用户与物品的交互：

·观看电影、购买商品、听音乐。

 ·节点：用户和物品

 ·边：用户-物品的交互

·目标：推荐用户可能喜欢的物品



链接级任务1：基于图的推荐

Xiang Wang et al., Neural Graph Collaborative Filtering, SIGIR 2019

任务：向用户推荐相关的内容

预测图中两个节点是否相关

任务：学习节点嵌入zi，使得：
d(zcake1,zcake2) < d(zcake1,zsweater)



链接级任务2: 药物副作用

·许多患者服用多种药物来治疗复杂或共存的疾病：

·46% 的70-79岁人群服用超过5种药物

·许多患者服用超过20种药物来治疗心脏病、抑郁症、失眠等

·目标：给定一对药物，预测不良副作用



链接级任务2: 生物医学图链路预测

Zitnik et al., Modeling Polypharmacy Side Effects with Graph Convolutional Networks, Bioinformatics 2018

·节点：药物和蛋白质

·边：交互

·查询：辛伐他汀和

环丙沙星同时服用时，

肌肉组织分解的可能

 性有多大？



链接级任务2: 生物医学图链路预测

病例报告：
严重的横纹肌溶解，可能是由于阿托伐他汀与氨氯地平和替格瑞洛之间的药物相互作用所致。



图级任务

·目标：我们想要对整个图或图的子图进行预测。

·例如：



图级任务1：交通预测



图级任务1：道路网络图

·节点：道路段

·边：道路段之间的连接性

·预测：到达时间（ETA）



图级任务1：通过图神经网络进行交通预测

·使用图神经网络来预测到达时间

·谷歌地图中使用了这个方法



·抗生素是小分子图

·节点：原子

·边：化学键

图级任务2：药物发现



图级任务2：深度学习在抗生素发现中的应用

·选用图神经网络分类模型

·使用模型从候选池中预测有潜力的分子。



·将物理模拟视作图：

·节点：粒子

·边：粒子之间的相互作用

图级任务3：物理模拟



图级任务3：模拟学习框架

一个图进化任务

·目标：预测图将如何随时间演变。

Sanchez-Gonzalez et al., Learning to simulate complex physics with graph networks, ICML 2020



总结

节点级(Node-level)：
预测单个节点的属性
或类别

社区(子图)级
(Community (subgraph) level)：
预测图中特定社区或子图的
属性

边级(Edge-level)：预
测两个节点之间是否
存在链接

图级预测、图生成
(Graph-level prediction,
Graph  generation)：预
测整个图的属性或生
成新的图


