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ᦄ㺭 
␡ᓖᆖҐᐢ经成为ᖃӺ人ᐕᲪ能研究的主要方法ѻ一。ቭ㇑Ր㔏的␡ᓖᆖҐᢰᵟ൘图

❦նӽ有བྷ䟿的应用可以㠚，࣏ᮠᦞкਆᗇҶᐘབྷ的成ࡇㅹ⅗∿ᮠᦞᡆ᮷本和ؑਧㅹᒿۿ

ൠᡆᴰՈൠ用图㔃ᶴ来㺘ᖱ。䘉一ᐞ䐍᧘ࣘҶ对图␡ᓖᆖҐ的研究✝▞，ަѝ，图神经网

络˄GNN˅൘应对བྷ䟿应用领域的਴⿽ᆖҐԫ࣑方面䶎ᑨ成࣏。൘本ㄐѝ，ᡁԜሶ沿⵰三

ᶑ䖤㓯㌫㔏ൠợ⨶⧠有的 GNN 研究ü基础、前沿和应用。俆ݸ，ᡁԜሶ介绍 GNN 的基

本方法，从主⍱的⁑型及ަ㺘䗮能力到 GNN 的可ᢙ展ᙗ、可䀓䟺ᙗ和励ἂᙗ。᧕л来，ᡁ

Ԝሶ讨论਴⿽前沿研究，从图分㊫和䬮᧕亴⍻到图生成、图䖜ᦒ、图३䝽和图㔃ᶴᆖҐ。

൘↔基础к，ᡁԜሶ进一↕ᙫ㔃൘བྷ䟿应用ѝݵ分࡙用਴⿽ GNN 方法的基本⍱〻。ᴰ后，

ᡁԜሶ展⽪本书的㓴㓷㔃ᶴᒦᙫ㔃 GNN 的਴⿽研究䈮题的䐟㓯图。 

���  ᄩ读 

Ր㔏的␡ᓖᆖҐᢰᵟ，ྲᗚ⧟神经网络˄Schuster and Paliwal，1997˅和ধ〟神经网络

˄Krizhevsky et al，2012 ，˅ᐢ经൘图ۿㅹ⅗∿ᮠᦞᡆ᮷本和ؑਧㅹᒿࡇᮠᦞкਆᗇᐘབྷ的成

㘼，൘Ѡᇼ的科ᆖ领域，⧠ᇎц⭼ѝ䇨ཊ重要的对䊑和䰞题可以㠚❦ൠᡆᴰՈൠ用❦。࣏

༽ᵲ的图㔃ᶴ来㺘䗮，ྲ⽮Ӕ网络、᧘㦀㌫㔏、㦟⢙ਁ⧠和〻ᒿ分᷀ѝ的图ᡆ⍱ᖒ㔃ᶴ。

一方面，䘉Ӌ图㔃ᶴ的ᮠᦞ可以㕆⸱༽ᵲ的⛩对ޣ㌫，以ᆖҐᴤѠᇼ的ؑ᚟㺘ᖱ；ਖ一方

面，৏࿻ᮠᦞ˄图ۿᡆ䘎㔝᮷本˅的㔃ᶴ和䈝ѹؑ᚟ѝ㓣ޕ的⢩ᇊ领域⸕䇶可以ᦅ᥹ᮠᦞ

ѻ䰤ᴤ㓶㋂ᓖ的ޣ㌫。 
䘁年来，图␡ᓖᆖҐᕅਁҶ研究⭼的广泛兴䏓˄ Cui et al，2018；Wu et al，2019e；Zhang 

et al，2020e 。˅ަ ѝ，图神经网络ᱟ䶎ᑨ成࣏的ᆖҐṶᷦ，可以应对བྷ䟿应用ѝ的਴⿽ԫ࣑。

新ᨀࠪ的图㔃ᶴᮠᦞ的神经网络ᷦᶴ˄Kipf and Welling，2017a；Petar et al，2018；Hamilton 
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et al，2017b˅൘一Ӌ㪇਽的领域，ྲ⽮Ӕ网络和生⢙ؑ᚟ᆖㅹ，ᐢ经ਆᗇԔ人ⷙⴞ的成᷌。

ᆳԜ䘈⑇䘿到ަԆ科ᆖ研究领域，वᤜ᧘㦀㌫㔏˄Wang et al，2019j 、˅䇑算ᵪ㿶㿹˄Yang et 
al，2019g 、˅㠚❦䈝䀰༴⨶˄Chen et al，2020o 、˅〻ᒿ分᷀˄Allamanis et al，2018b 、˅䖟Ԧ

᥆ᧈ˄LeClair et al，2020 、˅㦟⢙ਁ⧠˄Ma et al，2018 、˅ᔲᑨỰ⍻˄Markovitz et al，2020˅
以及Ცភ෾ᐲ˄Yu et al，2018a˅ㅹ。 

ቭ㇑⧠有的研究ᐢ经ਆᗇ一Ӌ成ቡ，նᱟᖃሶ GNN 用于为䲿ᰦ䰤╄ॆ、ཊޣ㌫和ཊ⁑

ᘱ的高ᓖ㔃ᶴॆᮠᦞᔪ⁑ᰦ，ӽ❦面Ѥ䇨ཊ᥁ᡈ。要൘图和ަԆ高ᓖ㔃ᶴॆ的ᮠᦞ˄ྲᒿ

ṁ和图˅ѻ䰤ᔪ・᱐ሴ⁑型ҏ䶎ᑨഠ䳮。图㔃ᶴᮠᦞ面Ѥ的一њ᥁ᡈᱟ，ᆳԜ的オ䰤、ࡇ

ተ部ᙗ和㔃ᶴнۿ图ۿᡆ᮷本ᮠᦞ䛓Ѹᕪ。ഐ↔，图㔃ᶴᮠᦞ㠚❦н适合高ᓖ㿴ॆࡉ的神

经㔃ᶴ，ྲধ〟神经网络和ᗚ⧟神经网络。 
ᴤ重要的ᱟ，⧠ᇎц⭼ѝ新ࠪ⧠的 GNN 应用领域为 GNN ᑖ来Ҷᐘབྷ的᥁ᡈ。图ᨀ׋

Ҷ一⿽ᕪབྷ的ᣭ䊑，可以用来㕆⸱ԫ᜿㊫型的ᮠᦞ，ྲཊ㔤ᮠᦞ。ֻྲ，⴨լᙗ图、Ṩ⸙

䱥和ॿ਼䗷└⸙䱥ҏ可㿶为图㔃ᶴ的⢩ֻ。ഐ↔，一њ成࣏的图的ᔪ⁑䗷〻ᖸ可能वਜ਼䇨

ཊ应用，䘉Ӌ应用䙊ᑨᱟ与у䰘的和᡻ࣘ䇮䇑的方法一䎧֯用的。 

���  ఫ⺋㏼㑾㐉ắ䔝 

൘本㢲ѝ，ᡁԜሶ从三њ重要方面ᙫ㔃图神经网络的ਁ展：˄ 1˅图神经网络基础；˄ 2˅图

神经网络前沿；˄ 3˅图神经网络应用。ᡁԜሶ俆ݸ讨论 GNN ൘前єњ㔤ᓖл的重要研究ᆀ

领域，ᒦㆰ要䈤᰾⇿њ研究ᆀ领域ⴞ前的进展和面Ѥ的᥁ᡈ。᧕л来，ᡁԜሶ对ྲօᢺ GNN
用于Ѡᇼ的应用进行概ᤜᙗᙫ㔃。 

�����  ఫ⺋㏼㑾㐉基础 

从概念к讲，ᡁԜ可以ሶ图神经网络的基本ᆖҐԫ࣑分为 5 њн਼的方ੁ：˄ 1˅图神

经网络方法；˄ 2˅图神经网络的⨶论⨶䀓；˄ 3˅图神经网络的可ᢙ展ᙗ；˄ 4˅图神经网络

的可䀓䟺ᙗ；˄ 5˅图神经网络的对ᣇ励ἂᙗ。 
ప⺊㏻㑽㐈᫥∁Ƞ图神经网络ᱟу䰘䇮䇑的用于൘图㔃ᶴᮠᦞк进行᫽֌的神经网络

ᷦᶴ。图神经网络的ⴞḷᱟ䙊䗷㚊合䛫ት㢲⛩的㺘ᖱ及ަ൘前一⅑䘝ԓѝ的㺘ᖱ来䘝ԓᴤ

新㢲⛩㺘ᖱ。ⴞ前ᐢ有ཊ⿽图神经网络㻛ᨀࠪ˄Kipf and Welling，2017a；Petar et al，2018；
Hamilton et al，2017b；Gilmer et al，2017；Xu et al，2019d；Veličković et al，2019d；Veličković 
et al，2019；Kipf and Welling，2016 ，˅ᆳԜ可以进一↕ࡂ分为有ⴁⶓ的 GNN 和ᰐⴁⶓ的

GNN。ᆖҐ到㢲⛩㺘ᖱѻ后，GNN 的一њ基本ԫ࣑ቡᱟ进行㢲⛩分㊫，ҏቡᱟሶ㢲⛩分㊫

到一Ӌ亴ᇊѹ的㊫࡛ѝ。ቭ㇑਴⿽ GNN ᐢ经ਆᗇᐘབྷ的成࣏，նᡁԜ൘䇝㓳␡ᓖ图神经网

络ᰦӽ面Ѥ一њѕ重的䰞题ü䗷ᒣ━䰞题˄Li et al，2018b ，˅ަѝᡰ有的㢲⛩䜭有㊫լ的

㺘ᖱ。ᴰ䘁有䇨ཊ研究ᨀࠪҶн਼的㺕ᮁ᧚ᯭ来䀓ߣ䗷ᒣ━䰞题。 
ప⺊㏻㑽㐈⮰⤲䃦⤲㼏ȠGNN 算法的ᘛ䙏ਁ展ᕅ䎧Ҷ人Ԝ对 GNN ⨶论分᷀的ᶱབྷ兴

䏓。⢩࡛ൠ，为Ҷ描述 GNN 与Ր㔏图算法˄ྲ基于图Ṩ的方法˅⴨比㺘䗮能力ྲօ，以及

ྲօᶴᔪᴤᕪབྷ的 GNN 以ݻᴽ GNN 的一Ӌ䲀ࡦ，人ԜࠪڊҶᖸཊࣚ力。ާփ来䈤，Xu et 
al˄2019d˅䇱᰾Ҷⴞ前的 GNN 方法能ཏ䗮到一㔤 Weisfeiler-Lehman ⍻䈅˄Weisfeiler and 
Leman，1968 的˅㺘䗮能力，䘉ᱟՐ㔏图Ṩ领域广泛֯用的方法˄ Shervashidze et al，2011b 。˅
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ᴰ䘁的䇨ཊ研究进一↕ᨀࠪҶ一㌫ࡇ的䇮䇑ㆆ⮕，以进一↕䎵䎺一㔤 Weisfeiler-Lehman ⍻

䈅的㺘䗮能力，वᤜ䱴࣐䲿ᵪ኎ᙗ、䐍⿫኎ᙗ和࡙用高䱦㔃ᶴㅹ。 
ప⺊㏻㑽㐈⮰छផᆁᕓȠ䲿⵰图神经网络ᰕ⳺Პ及，䇨ཊ人ቍ䈅ሶ਴⿽图神经网络方法

用于⧠ᇎц⭼ѝ的应用，ަѝ图的བྷሿ可以有བྷ㓖 1 ӯњ㢲⛩和 10 ӯᶑ䗩。䚇៮的ᱟ，ഐ

为䴰要བྷ䟿的内ᆈ，བྷཊᮠ GNN 方法н能ⴤ᧕应用于䘉Ӌབྷ㿴⁑的图㔃ᶴᮠᦞ˄Hu et al，
2020b 。˅ާփ来䈤，䘉ᱟഐ为བྷཊᮠ GNN 䴰要൘内ᆈѝᆈۘᮤњ䛫᧕⸙䱥和ѝ䰤ቲ的⢩ᖱ

⸙䱥，䘉对䇑算ᵪ内ᆈ⎸㙇和䇑算成本䜭ᱟᐘབྷ的᥁ᡈ。为Ҷ䀓ߣ䘉Ӌ䰞题，ᴰ䘁的䇨ཊ

研究ᨀࠪҶ਴⿽ᣭṧㆆ⮕，ྲ㢲⛩ᣭṧ˄Hamilton et al，2017b；Chen et al，2018d 、˅ቲᣭ

ṧ˄ Chen and Bansal，2018；Huang，2018 和˅图ᣭṧ˄ Chiang et al，2019；Zeng et al，2020a 。˅ 
ప⺊㏻㑽㐈⮰छ㼏䛶ᕓȠ为Ҷ֯ᵪಘᆖҐ䗷〻可以㻛人㊫⨶䀓，可䀓䟺的人ᐕᲪ能↓

ਈᗇ䎺来䎺⍱行，⢩࡛ᱟ⭡于␡ᓖᆖҐᢰᵟ的唁ⴂ䰞题。ഐ↔，人Ԝ对ᨀ高 GNN 的可䀓䟺

ᙗ਼ṧ␡ᝏ兴䏓。一㡜来䈤，GNN 的䀓䟺㔃᷌可以ᱟ重要的㢲⛩、䗩，ҏ可以ᱟ㢲⛩ᡆ䗩

的重要⢩ᖱ。从ᢰᵟк讲，基于ⲭⴂ䘁լ的方法˄Baldassarre and Azizpour，2019；
Sanchez-Lengeling et al，2020˅࡙用⁑型内部的ؑ᚟˄ྲởᓖ、ѝ䰤⢩ᖱ和⁑型参ᮠ˅来ᨀ

 䀓䟺。与ѻ⴨对，基于唁ⴂ䘁լ的方法˄Huang et al，2020c；Zhang et al，2020a；Vu and׋
Thai，2020˅᭮ࡉᔳҶ对༽ᵲ⁑型内部ؑ᚟的֯用，㘼ᱟ࡙用内൘可䀓䟺的ㆰঅ⁑型˄ྲ㓯

ᙗഎᖂ和ߣㆆṁ˅来适应༽ᵲ⁑型。❦㘼，བྷཊᮠ⧠有的ᐕ֌ᖸ㙇ᰦ，䘉ቡ䙐成༴⨶བྷ㿴

⁑的图成为⬦亸。为↔，人Ԝᴰ䘁ࠪڊҶᖸཊࣚ力，以ׯ൘нᖡ૽䀓䟺߶⺞ᙗ的情况лᔰ

ਁᴤ有᭸的方法。 
ప⺊㏻㑽㐈⮰ᄥៃ冭᷾ᕓȠ٬ᗇؑ䎆的ᵪಘᆖҐᴰ䘁੨ᕅҶབྷ䟿的ޣ⌘。䘉ᱟഐ为⧠

有的研究㺘᰾，␡ᓖᆖҐ⁑型可以㻛᭵᜿ᝊᔴ、䘳䚯、䈟ሬ和コਆ˄ Goodfellow et al，2015 。˅

ഐ↔，൘䇑算ᵪ㿶㿹和㠚❦䈝䀰༴⨶ㅹ领域，ᐢ有一㌫ࡇᐕ֌广泛ൠ研究Ҷ⁑型的励ἂᙗ，

䘉ҏ੟ਁҶ对 GNN 励ἂᙗ的㊫լ研究。从ᢰᵟк讲，研究 GNN 励ἂᙗ的ḷ߶方法˄䙊䗷

对ᣇᙗֻᆀ˅ᱟᶴ䙐䗃ޕ图ᮠᦞ的一њᗞሿਈॆ，❦后㿲ሏᱟ੖ሬ致亴⍻㔃᷌ӗ生较བྷਈ

ॆ˄ ྲ㢲⛩分㊫߶⺞ᙗ 。˅ⴞ前，䎺来䎺ཊ的人ᔰ࿻研究对ᣇᙗ᭫ࠫ˄ Dai et al，2018a；Wang 
and Gong，2019；Wu et al，2019b；Zügner et al，2018；Zügner et al，2020˅和对ᣇᙗ䇝㓳

˄Xu et al，2019c；Feng et al，2019b；Chen et al，2020i；Jin and Zhang，2019 。˅ᴰ䘁的䇨ཊ

ࣚ力致力于൘对ᣇᙗ䇝㓳以及可䇔䇱的励ἂᙗ˄ certified robustness 方˅面ᨀ׋⨶论؍䇱和新

算法ᔰਁ。 

�����  ఫ⺋㏼㑾㐉前沿 

൘к述 GNN 基本ᢰᵟ的基础к，൘༴⨶਴⿽与图有ޣ的研究䰞题方面，ᴰ䘁的成ቡ໎

䮯ᘛ䙏。൘本㢲ѝ，ᡁԜሶ全面介绍䘉Ӌ研究前沿，ᆳԜ要Ѹᱟ䮯ᵏᆈ൘的图ᆖҐ䰞题与

新的 GNN 䀓ߣ方Ṹ，要Ѹᱟᴰ䘁ࠪ⧠的 GNN ᆖҐ䰞题。 
ప⺊㏻㑽㐈ÿపܲㆧস䨪ᣑ䶰≷Ƞ⭡于 GNN ⁑型ѝ的⇿一ቲ䜭ਚӗ生㢲⛩级㺘ᖱ，

ഐ↔䴰要图⊐ॆቲ来进一↕䇑算基于㢲⛩级㺘ᖱ的图级㺘ᖱ。图级㺘ᖱᙫ㔃Ҷ䗃ޕ图㔃ᶴ

的ޣ䭞⢩ᖱ，ᱟ图分㊫的ޣ䭞㓴成部分。ṩᦞ图⊐ॆቲ的ᆖҐᢰᵟ，䘉Ӌ方法一㡜可以分

为 4 ㊫üㆰঅ的ᒣ面⊐ॆ˄Duvenaud et al，2015a；Mesquita et al，2020 、˅基于⌘᜿力的

⊐ॆ˄Lee et al，2019d；Huang et al，2019d 、˅基于㚊㊫的⊐ॆ˄Ying et al，2018c ，˅以及

ަԆ㊫型的⊐ॆ˄Zhang et al，2018f；Bianchi et al，2020；Morris et al，2020b 。˅䲔图分㊫
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以ཆ，ਖ一њ䮯ᵏᆈ൘的图ᆖҐ䰞题ᱟ䬮᧕亴⍻ԫ࣑，ަⴞ的ᱟ亴⍻ԫօ一对㢲⛩ѻ䰤⧠

൘㕪ཡᡆ未来可能ᖒ成的䬮᧕。⭡于 GNN 可以从图㔃ᶴ和䖵ࣙؑ᚟˄ ྲ㢲⛩⢩ᖱ和䗩⢩ᖱ˅

ѝ਼ޡᆖҐ，ഐ↔与ަԆՐ㔏的图ᆖҐ方法⴨比，GNN ൘䬮᧕亴⍻方面ާ有ᐘབྷ的Ո࣯。

基于 GNN 进行䬮᧕亴⍻的ᑨ㿱方法有є⿽ü基于㢲⛩的方法˄Kipf and Welling，2016˅
和基于ᆀ图的方法˄Zhang and Chen，2018a，2020 。˅ 

ప⺊㏻㑽㐈ÿప⩋᜼সప䒘ᢎȠ基于图ᔪ・概⦷⁑型的图生成䰞题ᱟ一њ༴于概⦷

论和图论Ӕ৹⛩к的经典研究䰞题。䘁年来，人Ԝ对ᔪ・൘⧠ԓ图␡ᓖᆖҐᢰᵟ˄ ྲ GNN˅

基础к的␡ᓖ图生成⁑型的兴䏓䎺来䎺བྷ。һᇎ䇱᰾，䘉Ӌ␡ᓖᆖҐ⁑型൘成࣏ᦅ᥹图ᮠ

ᦞѝ的༽ᵲ׍䎆ޣ㌫和生成ᴤⵏᇎ的图方面ᴤ有Ո࣯。൘ਈ分㠚㕆⸱ಘ˄Variational 
AutoEncoder，VAE˅˄ Kingma and Welling，2013˅和生成对ᣇ网络˄Generative Adversarial 
Network˅˄ Goodfellow et al，2014a；Goodfellow et al，2014b˅的੟ਁл，用于图生成的基

于 GNN 的ԓ㺘ᙗᆖҐ㤳ᔿ有三⿽，分࡛ᱟ GraphVAE 方法˄ Jin et al，2018b；Simonovsky and 
Komodakis，2018；Grover et al，2019 、˅GraphGAN 方法˄ De Cao and Kipf，2018；You et al，
2018a˅和␡ᓖ㠚എᖂ方法˄Li et al，2018d；You et al，2018b；Liao et al，2019a 。˅图䖜ᦒ

䰞题可以㺘述为ᶑԦ图生成概⦷，ަⴞḷᱟᆖҐ䗃ޕⓀ图和䗃ࠪⴞḷ图ѻ䰤的䖜䈁᱐ሴ

˄Guo et al，2018b 。˅䘉ṧ的ᆖҐ䰞题经ᑨࠪ⧠൘ަԆ领域，ྲ㠚❦䈝䀰༴⨶领域的ᵪಘ㘫

䈁䰞题和䇑算ᵪ㿶㿹领域的图ۿ仾Ṭ䖜ᦒ䰞题ㅹ。ṩᦞ㻛䖜ᦒ的图ؑ᚟，䘉њ䰞题一㡜可

以分为 4 ㊫，分࡛ᱟ㢲⛩级䖜ᦒ˄Battaglia et al，2016；Yu et al，2018a；Li et al，2018e 、˅

䗩级䖜ᦒ˄ Guo et al，2018b；Zhu et al，2017；Do et al，2019 、˅㢲⛩�䗩਼ޡ䖜ᦒ˄ Maziarka 
et al，2020a；Kaluza et al，2018；Guo et al，2019c 以˅及涉及图的䖜ᦒ˄ Bastings et al，2017；
Xu et al，2018c；Li et al，2020f 。˅ 

ప⺊㏻㑽㐈ÿపࡥ䙹সప㏿Ჰ႒ΌȠ图३䝽ᤷ的ᱟራ᢮єњ䗃ޕ图ѻ䰤的对应ޣ

㌫，䘉ᱟ一њᐢ൘਴њ领域ᗇ到广泛研究的䰞题。䙊ᑨ情况л，图३䝽䰞题ᱟᐢ⸕的 NP
䳮䰞题˄Loiola et al，2007 ，˅䘉֯ᗇ䈕䰞题൘⧠ᇎц⭼ѝབྷ㿴⁑䰞题к的㋮⺞䀓和ᴰՈ䀓

൘䇑算кн可行。⭡于 GNN 的㺘䗮能力，人Ԝ䎺来䎺ޣ⌘ᔰਁ基于 GNN 的਴⿽图३䝽

方法，以ᨀ高३䝽的߶⺞ᙗ和᭸⦷˄Zanfir and Sminchisescu，2018；Rolínek et al，2020；
Li et al，2019h；Ling et al，2020 。˅图३䝽䰞题ᰘ൘㺑䟿єњ图㔃ᶴѻ䰤的⴨լᙗ，㘼ᱟ

н᭩ਈᆳԜ。⴨比ѻл，图㔃ᶴᆖҐ的ⴞ的ᱟ䙊䗷㚄合ᆖҐ䳀ਜ਼的图㔃ᶴ和图㢲⛩㺘ᖱ来

ӗ生Ոॆ的图㔃ᶴ˄Chen et al，2020m；Franceschi et al，2019；Veličković et al，2020 。˅

与经ᑨᑖ有ಚ༠ᡆнᆼᮤ的പ有图˄intrinsic graph˅⴨比，ᡁԜᖰᖰ可以ሶᆖҐ到的图㔃

ᶴ㿶为一⿽䖜ਈ。ণׯ⋑有ᨀࡍ׋࿻图，նਚ要ᨀ׋ᱮ⽪ᮠᦞ⛩ѻ䰤⴨ޣᙗ的⸙䱥，ቡ可

以֯用图㔃ᶴᆖҐ。 
ᔭప⺊㏻㑽㐈সᐮ䉔ప⺊㏻㑽㐈Ƞ൘⧠ᇎц⭼的应用ѝ，图的㢲⛩˄ᇎփ˅和图的ߔ

䗩˄ޣ㌫˅经ᑨՊ䲿⵰ᰦ䰤的᧘〫㘼ਁ生ਈॆ，䘉ቡ㠚❦ൠӗ生Ҷࣘᘱ图。⭡于图的╄ॆ

ᔪ⁑对于ࠪڊ߶⺞的亴⍻㠣ޣ重要，ഐ↔਴⿽ GNN н能ⴤ᧕应用于ࣘᘱ图。一⿽ㆰঅ㘼有

᭸的方法ᱟሶࣘᘱ图䖜ᦒ为䶉ᘱ图，ն䘉可能ሬ致ؑ᚟ђཡ。ṩᦞࣘᘱ图的㊫型，基于 GNN
的方法有єབྷ㊫，分࡛ᱟ用于⿫ᮓᰦ䰤ࣘᘱ图的 GNN˄ Seo et al，2018；Manessi et al，2020˅
和用于ᤱ㔝ᰦ䰤ࣘᘱ图的 GNN˄Kazemi et al，2019；Xu et al，2020a 。˅⤜・ൠⴻ，ᇎ䱵应

用ѝਖ一⿽⍱行的图ᱟᔲ䍘图üᔲ䍘图⭡н਼㊫型的图㢲⛩和䗩㓴成。用于਼䍘图的਴

⿽ GNN 䳮以ݵ分࡙用ᔲ䍘图ѝ的䘉Ӌؑ᚟。ഐ↔，一њ新的研究方ੁᱟᔰਁ਴⿽ᔲ䍘图神
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经网络，方法有三⿽，分࡛ᱟ基于⎸᚟Ր䙂的方法˄ Wang et al，2019l；Fu et al，2020；Hong 
et al，2020b 、˅基于㕆⸱ಘ�䀓⸱ಘ的方法˄Tu et al，2018；Zhang et al，2019b˅和基于对

ᣇ的方法˄Wang et al，2018a；Hu et al，2018a 。˅ 
ప⺊㏻㑽㐈ÿ$XWR0/ স㜖⯽ⲏ႒ΌȠ㠚ࣘᵪಘᆖҐ˄AutoML˅ᴰ䘁ᕅ䎧ᆖᵟ⭼和

ᐕ业⭼的ᶱབྷޣ⌘，ަⴞ的ᱟ应对人ᐕ䈳参䗷〻ѝ㙇ᰦᐘབྷ䘉一᥁ᡈ，⢩࡛ᱟ对于༽ᵲ的

␡ᓖᆖҐ⁑型㘼䀰。AutoML 的䘉一⌒研究ҏᖡ૽Ҷ㠚ࣘ䇶࡛Ոॆ GNN ⁑型ᷦᶴ和䇝㓳䎵

参ᮠ的研究ᐕ֌。⧠有的研究བྷཊ䳶ѝ于ᷦᶴᩌ㍒オ䰤˄ Gao et al，2020b；Zhou et al，2019a˅
ᡆ䇝㓳䎵参ᮠᩌ㍒オ䰤˄You et al，2020a；Shi et al，2020 。˅GNN 的ਖ一њ重要研究方ੁ

ᱟ䀓ߣབྷཊᮠ␡ᓖᆖҐ⁑型的ተ䲀ᙗü䴰要བྷ䟿的有ḷ⌘的ᮠᦞ䳶。ഐ↔，ⴞ前人Ԝᐢ

ᨀࠪ㠚ⴁⶓᆖҐ，ⴞ的ᱟ基于ᰐḷ⌘ᮠᦞ䇮䇑和࡙用领域⢩ᇊ的䖵ࣙԫ࣑以亴䇝㓳一њ

GNN ⁑型。为Ҷ研究 GNN ѝ㠚ⴁⶓᆖҐ的能力，有⴨ᖃཊ的᮷⥞㌫㔏ൠ䇮䇑和比较Ҷ GNN
ѝн਼的㠚ⴁⶓԓ⨶䖵ࣙԫ࣑˄Hu et al，2020c；Jin et al，2020d；You et al，2020c 。˅ 

�����  ఫ⺋㏼㑾㐉应用 

⭡于图神经网络能ཏ对਴⿽ާ有༽ᵲ㔃ᶴ的ᮠᦞ进行ᔪ⁑，ഐ↔图神经网络ᐢ经㻛广

泛用于ཊ⿽应用和领域，ྲ⧠ԓ᧘㦀㌫㔏、䇑算ᵪ㿶㿹˄Computer Vision，CV 、˅㠚❦䈝䀰

༴⨶˄Natural Language Processing，NLP 、˅〻ᒿ分᷀、䖟Ԧ᥆ᧈ、生⢙ؑ᚟ᆖ、ᔲᑨỰ⍻

和Ცភ෾ᐲㅹ。ቭ㇑൘н਼的应用ѝ GNN 㻛用来䀓ߣн਼的ԫ࣑，նᆳԜ䜭वᤜєњ重要

↕僔ü图ᶴᔪ和图㺘ᖱᆖҐ。图ᶴᔪᰘ൘ሶ䗃ޕᮠᦞ䖜ᦒᡆ㺘⽪为㔃ᶴॆᮠᦞ。൘图的

基础к，图㺘ᖱᆖҐࡉ䪸对л⑨ԫ࣑，࡙用 GNN 来ᆖҐ㢲⛩፼ޕᡆ图፼ޕ。᧕л来䪸对н

਼的应用，ᡁԜሶㆰ要介绍䘉єњ↕僔涉及的ᢰᵟ。 

�������  图ᶺᔰ 

图ᶴᔪ对于ᦅ᥹䗃ޕᮠᦞѝ对䊑ѻ䰤的׍䎆ޣ㌫䶎ᑨ重要。䢤于䗃ޕᮠᦞ的н਼Ṭᔿ，

н਼的应用有н਼的图ᶴᔪᢰᵟ，ަѝ，有Ӌԫ࣑䴰要亴ݸᇊѹ㢲⛩和䗩的䈝ѹ，以ݵ分

㺘䗮䗃ޕᮠᦞ的㔃ᶴؑ᚟。 
᪜ᢚȠ一Ӌ应用㠚❦㘼❦ൠ൘ᮠᦞ内部ᆈ൘图㔃ᶴ，㘼н䴰要ڑᰵ᭪ᐻప㏿Ჰ⮰䒿ڣ

亴ݸᇊѹ㢲⛩及ަѻ䰤的䗩ᡆޣ㌫。ֻྲ，൘᧘㦀㌫㔏ѝ，用ᡧ与⢙૱的⴨ӂ֌用㠚❦ൠ

ᖒ成Ҷ一њ图，ަѝ用ᡧ与⢙૱的ྭٿ㻛㿶为用ᡧ和⢙૱的㢲⛩ѻ䰤的䗩；൘㦟⢙ᔰਁ的

ԫ࣑ѝ，分ᆀҏ㻛㠚❦ൠ㺘⽪为一њ图，ަѝ的⇿њ㢲⛩㺘⽪一њ৏ᆀ，⇿ᶑ䗩㺘⽪䘎᧕

єњ৏ᆀ的䭞；൘㳻ⲭ䍘࣏能和⴨ӂ֌用的ԫ࣑ѝ，图ҏ可以ᖸ容᱃ൠ适用于㳻ⲭ䍘，ަ

ѝ的⇿њ㢲⛩ԓ㺘一њ≘基䞨，⇿ᶑ䗩ԓ㺘≘基䞨ѻ䰤的⴨ӂ֌用。 
有Ӌ图ᱟ用㢲⛩和䗩的኎ᙗᶴᔪ的。ֻྲ，൘༴⨶Ცភ෾ᐲӔ䙊ᰦ，Ӕ䙊网络可以ᖒ

ᔿॆ为一њᰐੁ图来亴⍻Ӕ䙊⣦ᘱ。ާփ来䈤，㢲⛩ᱟӔ䙊Րᝏս㖞，ྲՐᝏಘㄉ、䐟⇥，

䗩ᱟ䘎᧕䘉ӋӔ䙊Րᝏս㖞的Ӕ৹ਓ。一Ӌ෾ᐲӔ䙊网络可以ᔪ⁑为ާ有亴⍻Ӕ䙊䙏ᓖ኎

ᙗ的有ੁ图，ަѝ的㢲⛩ᱟ䐟⇥，䗩ᱟӔ৹ਓ。䐟⇥的ᇭᓖ、䮯ᓖ和方ੁ㻛㺘⽪为㢲⛩的

኎ᙗ，Ӕ৹ਓ的㊫型、ᱟ੖有Ӕ䙊⚟ᡆ᭦䍩ㄉ㻛㺘⽪为䗩的኎ᙗ。 
图ᶴᔪਈᗇ，࣑᪜ᢚȠ对于䇨ཊཙ❦нᆈ൘㔃ᶴॆᮠᦞ的ԫڑᰵ䮼ᐻప㏿Ჰ⮰䒿ڣ

䶎ᑨާ有᥁ᡈᙗ。䘹ᤙᴰ֣的㺘ᖱ方法ᱟᖸ重要的，⭡↔㢲⛩和䗩᡽能ᦅ᥹到ᡰ有重要的

ؑ᚟。ֻྲ，䇑算ᵪ㿶㿹ԫ࣑有三⿽图ᶴᔪ方ᔿ。第一⿽ᱟሶ图ۿᡆ㿶仁ᑗ分ࢢ成㿴ࡉ的
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网Ṭ，⇿њ网Ṭ可֌为㿶㿹图的一њ亦⛩。第二⿽ᱟݸᗇ到亴༴⨶的㔃ᶴ，޽ⴤ᧕ُ用亦

⛩㺘ᖱ，ྲ场景图的生成。第三⿽ᱟ࡙用䈝ѹؑ᚟来㺘⽪㿶㿹亦⛩，比ྲሶާ有⴨լ⢩ᖱ

的ۿ㍐分䝽㔉਼一њ亦⛩。㿶㿹图ۿѝ的䗩㕈可以ᦅ᥹到є⿽ؑ᚟。第一⿽ᱟオ䰤ؑ᚟。

ֻྲ，对于䶉ᘱ方法，൘生成场景图˄Xu et al，2017a˅和人㊫僘ᷦ˄Jain et al，2016a˅
ᰦ，㠚❦Պ䘹ᤙ㿶㿹图ѝ㢲⛩ѻ䰤的䗩来㺘⽪ᆳԜ的ս㖞䘎᧕。第二⿽ᱟᰦ䰤ؑ᚟。ֻ ྲ，

为Ҷ㺘⽪㿶仁，⁑型нӵ要൘ᑗ的内部ᔪ・オ䰤ޣ㌫，ҏ要ᦅ᥹⴨䛫ᑗѻ䰤的ᰦ䰤㚄㌫。 
൘㠚❦䈝䀰༴⨶ԫ࣑ѝ，ṩᦞ᮷本ᮠᦞᶴᔪ的图可以分为 5 ㊫ü᮷本图、ਕ法图、

䈝ѹ图、⸕䇶图䉡和␧合图。л面介绍ަѝ的 4 ㊫。᮷本图䙊ᑨሶঅ䇽、ਕᆀ、⇥㩭ᡆ᮷

Ԧ㿶为㢲⛩，ᒦ䙊䗷অ䇽ޡ⧠、ս㖞ᡆ᮷本⴨լᙗ来ᶴᔪ䗩。ਕ法图˄ᡆṁ˅ᕪ䈳一ᶑਕ

ᆀѝঅ䇽ѻ䰤的䈝法׍䎆ޣ㌫，ྲ׍䎆图和成分图。⸕䇶图䉡ᱟᮠᦞ图，ᰘ൘〟㍟和Ր䗮

⧠ᇎц⭼的⸕䇶。␧合图वਜ਼ཊ⿽㊫型的㢲⛩和䗩，以ᮤ合ᔲ䍘ؑ᚟。൘〻ᒿ分᷀的ԫ࣑

ѝ，对〻ᒿ的图㺘ᖱ的㺘述वᤜ䈝法ṁ、᧗ࡦ⍱、ᮠᦞ⍱、〻ᒿ׍䎆ᙗ和䈳用图，ަѝ的

⇿њ图䜭ᨀ׋Ҷ〻ᒿ的н਼㿶图。൘ᴤ高的ቲ面к，〻ᒿ可以䇔为ᱟ一㓴ᔲ䍘的ᇎփ，ᆳ

Ԝ䙊䗷਴⿽ޣ㌫⴨ӂޣ㚄。䘉⿽㿲⛩ⴤ᧕ሶ〻ᒿ᱐ሴ为一њᔲ䍘有ੁ图，ަѝ的⇿њᇎփ

㻛㺘⽪为一њ㢲⛩，⇿⿽㊫型的ޣ㌫ࡉ㻛㺘⽪为一ᶑ䗩。 

�������  图㺞ᖷᆜҖ 

൘ᗇ到䗃ޕᮠᦞ的图㺘⽪后，л一↕ᱟ应用 GNN 来ᆖҐ图㺘ᖱ。有Ӌ研究ⴤ᧕࡙用Ҷ

典型的 GNN，ྲ GCN˄Kipf and Welling，2017a 、˅GAT˄Petar et al，2018 、˅GGNN˄Li et 
al，2016a˅和 GraphSage˄ Hamilton et al，2017b ，˅㘼ф能ཏ᧘广到н਼的应用ԫ࣑。н䗷，

一Ӌ⢩↺的ԫ࣑䴰要൘ GNN ᷦᶴк进行仍ཆ的䇮䇑，以ᴤྭൠ༴⨶ާփ䰞题。ֻྲ，䪸对

᧘㦀㌫㔏ѝ的ԫ࣑，人ԜᨀࠪҶ PinSage˄Ying et al，2018a ，˅ᰘ൘ሶ一њ㢲⛩的前 kњ䇑

ᮠ㢲⛩֌为ަᝏਇ䟾ᒦ进行࣐ᵳ㚊合。PinSage 可以ᢙ展到ާ有ᮠⲮз用ᡧ和⢙૱的网络㿴

⁑的᧘㦀㌫㔏ѝ。KGCN˄Wang et al，2019d˅ᰘ൘䙊䗷൘⸕䇶图䉡ѝ㚊合对应的ᇎփ䛫域

来ᨀ高⢙૱的㺘ᖱ。KGAT˄Wang et al，2019j˅与 KGCN 的ᙍ䐟基本⴨լ，前者ਚᱟ൘⸕

䇶图䉡的重ᔪѝޕ࣐Ҷ一њ䖵ࣙᦏཡ。ֻྲ，൘ KB�对喀的 NLP ԫ࣑ѝ，Xu et al˄2019f˅
ሶަ㺘述为一њ图३䝽䰞题，ᒦᨀࠪҶ一⿽基于图⌘᜿力的方法：俆ݸ३䝽єњ⸕䇶图䉡

ѝ的ᡰ有ᇎփ，❦后ṩᦞተ部३䝽ؑ᚟进行㚄合ᔪ⁑，进㘼ᗇ到图级३䝽ੁ䟿。ᡁԜ൘后

㔝内容ѝሶ䈖㓶介绍਴⿽应用的 GNN ᢰᵟ。 

�����  ᱙Γ㏱㏴㐀Ჱ 

本书的㓴㓷㔃ᶴ㿱图 3.1。本书分为四部分，读者可以ṩᦞ䴰要䘹ᤙᙗ阅读。第一部分

介绍图神经网络的基本概念；第二部分讨论图神经网络成熟的方法；第三部分介绍图神经

网络典型的前沿领域；第四部分描述可能对图神经网络未来研究比较重要和有前途的方法

与应用的进展情况。 
Ɣ じ̬䘔ܲ  ᑁ㼬  䘉一部分ᨀ׋从н਼ᮠᦞ㊫型的㺘ᖱᆖҐ到图㺘ᖱᆖҐ的一㡜

介绍，↔ཆ䘈ሶ介绍用于图㺘ᖱᆖҐ的图神经网络的基本ᙍᜣ和典型ਈփ。 
Ɣ じθ䘔ܲ  ദ⵬  䘉一部分䙊䗷介绍图神经网络的⢩ᙗ以及䘉一领域的ࠐњ基本

䰞题来描述图神经网络的基础。ާփ来䈤，䘉一部分介绍图的ྲл基本䰞题：㢲

⛩分㊫、图神经网络的㺘䗮能力、图神经网络的可䀓䟺ᙗ和可ᢙ展ᙗ䰞题，以及
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图神经网络的对ᣇ励ἂᙗ。 
Ɣ じ̵䘔ܲ  ݹ⇫  䘉一部分ᨀࠪ图神经网络领域的一Ӌ前沿ᡆ高级䰞题。ާփ来

䈤，䘉一部分वᤜޣ于图分㊫、䬮᧕亴⍻、图生成、图䖜ᦒ、图३䝽、图㔃ᶴᆖ

Ґㅹᢰᵟ的介绍。↔ཆ，䘉一部分䘈ሶ介绍䪸对н਼㊫型图的 GNN 的ࠐ⿽ਈփ，

ྲ䪸对ࣘᘱ图、ᔲ䍘图的 GNN。䘉一部分的ᴰ后ࡉ介绍 GNN 的㠚ࣘᵪಘᆖҐ和

㠚ⴁⶓᆖҐ。 
Ɣ じఇ䘔ܲ  Ꭻ∇স᫜ڠ⮰Ꮐ⩔  䘉一部分介绍涉及 GNN 的广泛和新兴的应用。ާ

փ来䈤，䘉Ӌ基于 GNN 的应用वᤜ⧠ԓ᧘㦀㌫㔏、䇑算ᵪ㿶㿹和㠚❦䈝䀰༴⨶、

〻ᒿ分᷀、䖟Ԧ᥆ᧈ、用于㦟⢙ᔰਁ的生⢙५ᆖ⸕䇶图䉡᥆ᧈ、㳻ⲭ䍘和࣏能⴨

ӂ֌用亴⍻、ᔲᑨỰ⍻和Ცភ෾ᐲㅹ。 

 
图 3.1  本书的组织结构 

���  ᄼ㐀 

GNN ᐢ经䗵䙏ፋ䎧ᒦ用于༴⨶图㔃ᶴᮠᦞ。Ր㔏的␡ᓖᆖҐᢰᵟ⭡于ᱟ为图ۿ和᮷本

ㅹ⅗ࠐ䟼ᗇᮠᦞ˄৸〠⅗∿ᮠᦞ˅䇮䇑的，ഐ↔н能ⴤ᧕ᔪ⁑图ᮠᦞ。有ཊ⿽应用可以㠚

❦ൠᡆᴰՈൠᔪ⁑为图㔃ᶴ，ᒦфᐢ经㻛਴⿽ GNN 方法成࣏༴⨶。 
൘本ㄐѝ，ᡁԜ㌫㔏ൠ介绍Ҷ GNN 的ਁ展和概况，涵盖对 GNN 基础、前沿和应用的

介绍。ާփ来䈤，ᡁԜ介绍Ҷ GNN 的基础⨶论和方法，从⧠有的典型 GNN 方法及ަ㺘䗮

能力到 GNN 的可ᢙ展ᙗ、可䀓䟺ᙗ和对ᣇ励ἂᙗ。䘉Ӌ方面֯׳人Ԝᴤྭൠ⨶䀓和࡙用
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GNN。从ᡰഎ亮的 GNN 的基础方法来ⴻ，人Ԝ༴⨶图⴨ޣ研究䰞题的兴䏓↓൘◰໎，ᡁԜ

〠ѻ为 GNN 的前沿。ᡁԜ讨论Ҷ基于 GNN 的਴⿽前沿研究，从图分㊫和䬮᧕亴⍻到图生

成、图䖜ᦒ、图३䝽和图㔃ᶴᆖҐ。GNN ⭡于ާ有对਴⿽༽ᵲ㔃ᶴ的ᮠᦞ的ᔪ⁑能力，

ⴞ前ᐢ㻛广泛应用于䇨ཊ应用和领域，ྲ⧠ԓ᧘㦀㌫㔏、䇑算ᵪ㿶㿹、㠚❦䈝䀰༴⨶、〻

ᒿ分᷀、䖟Ԧ᥆ᧈ、生⢙ؑ᚟ᆖ、ᔲᑨỰ⍻和Ცភ෾ᐲ。䘉Ӌԫ࣑བྷཊ⭡єњ重要↕僔㓴

成ü图ᶴᔪ和图㺘ᖱᆖҐ。ഐ↔，ᡁԜ对䘉єњ↕僔涉及的ᢰᵟ进行Ҷ介绍，涵盖н਼

的应用。ᴰ后，ᡁԜ൘本ㄐ的ᵛቮᨀ׋Ҷ本书的㓴㓷㔃ᶴ。 
 


