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经成为 人 能研究的主要方法 一。 的 图

本和 的成 ， 有 的应用可以

用图 来 。 一 对图 的研究 ， ，图神经网

络 GNN 应对 应用领域的 方面 成 。 本 ， 沿 三

有的 GNN 研究 基础、前沿和应用。 ， 介绍 GNN 的基

本方法，从主 的 型及 能力到 GNN 的可 展 、可 和 。 来，

讨论 前沿研究，从图分 和 到图生成、图 、图 和图 。

基础 ， 进一 应用 分 用 GNN 方法的基本 。 后，

展 本书的 GNN 的 研究 题的 图。 

  读 

的 ， 神经网络 Schuster and Paliwal，1997 和 神经网络

Krizhevsky et al，2012 ， 经 图 本和 的成

。 ， 的科 领域， 重要的对 和 题可以 用

的图 来 ， 网络、 、 和 分 的图 。

一方面， 图 的 可以 的 对 ，以 的 ； 一方

面， 图 本 的 和 的 领域 可以

的 。 
年来，图 研究 的广泛兴 Cui et al，2018；Wu et al，2019e；Zhang 

et al，2020e 。 ，图神经网络 成 的 ，可以应对 应用 的 。

新 的图 的神经网络 Kipf and Welling，2017a；Petar et al，2018；Hamilton 
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et al，2017b 一 的领域， 网络和生 ， 经 人 的成 。

到 科 研究领域， Wang et al，2019j 、 算 Yang et 
al，2019g 、 Chen et al，2020o 、 分 Allamanis et al，2018b 、

LeClair et al，2020 、 Ma et al，2018 、 Markovitz et al，2020
以及 Yu et al，2018a 。 

有的研究 经 一 成 ， GNN 用于为 、 和

的高 ， 面 。要 图和 高 的

、 和图 型 。图 面 的一 ， 的

部 和 图 本 。 ，图 适合高 的神

经 ， 神经网络和 神经网络。 
重要的 ， 新 的 GNN 应用领域为 GNN 来 的 。图

一 的 ，可以用来 型的 ， 。 ， 图、

和 可 为图 的 。 ，一 成 的图的 可能

应用， 应用 与 的和 的方法一 用的。 

   

本 ， 从三 重要方面 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。 讨论 GNN 前 的重要研究

领域， 要 研究 领域 前的进展和面 的 。 来， 对 GNN
用于 的应用进行概 。 

  基础 

从概念 讲， 可以 图神经网络的基本 分为 5 的方 ： 1 图神

经网络方法； 2 图神经网络的 论 ； 3 图神经网络的可 展 ； 4 图神经网络

的可 ； 5 图神经网络的对 。 
图神经网络 的用于 图 进行 的神经网络

。图神经网络的 合 的 及 前一 的 来

新 。 前 有 图神经网络 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 ， 可以进一 分为有 的 GNN 和 的

GNN。 到 后，GNN 的一 基本 进行 分 ， 分

到一 的 。 GNN 经 的成 ， 图神经网

络 面 一 重的 题 题 Li et al，2018b ， 有的 有 的

。 有 研究 的 来 题。 
GNN 算法的 展 人 对 GNN 论分 的 兴

。 ，为 描述 GNN 与 图算法 基于图 的方法 比 能力 ，以及

的 GNN 以 GNN 的一 ，人 力。 来 ，Xu et 
al 2019d 前的 GNN 方法能 到一 Weisfeiler-Lehman Weisfeiler and 
Leman，1968 的 能力， 图 领域广泛 用的方法 Shervashidze et al，2011b 。



·20·  3    

 

的 研究进一 一 的 ，以进一 一 Weisfeiler-Lehman
的 能力， 、 和 用高 。 

图神经网络 及， 人 图神经网络方法

用于 的应用， 图的 可以有 1 和 10 。 的 ，

为 要 的内 ， GNN 方法 能 应用于 的图 Hu et al，
2020b 。 来 ， 为 GNN 要 内 和 的

， 对 算 内 和 算成本 的 。为 题， 的

研究 ， Hamilton et al，2017b；Chen et al，2018d 、

Chen and Bansal，2018；Huang，2018 和图 Chiang et al，2019；Zeng et al，2020a 。 
为 可以 人 ，可 的人 能

来 行， 于 的 题。 ，人 对 高 GNN 的可

兴 。一 来 ，GNN 的 可以 重要的 、 ， 可以

的重要 。从 讲，基于 的方法 Baldassarre and Azizpour，2019；
Sanchez-Lengeling et al，2020 用 型内部的 、 和 型参 来

。与 对，基于 的方法 Huang et al，2020c；Zhang et al，2020a；Vu and 
Thai，2020 对 型内部 的 用， 用内 可 的 型

和 来适应 型。 ， 有的 ， 成

的图成为 。为 ，人 力，以 的情况

有 的方法。 
的 的 。 为

有的研究 ， 型可以 、 、 和 Goodfellow et al，2015 。

， 算 和 领域， 有一 广泛 研究 型的 ，

对 GNN 的 研究。从 讲，研究 GNN 的 方法

对 图 的一 ， 后 致 生较

分 。 前， 来 的人 研究对 Dai et al，2018a；Wang 
and Gong，2019；Wu et al，2019b；Zügner et al，2018；Zügner et al，2020 和对

Xu et al，2019c；Feng et al，2019b；Chen et al，2020i；Jin and Zhang，2019 。 的

力致力于 对 以及可 的 certified robustness 方面 论 和新

算法 。 

  前沿 

述 GNN 基本 的基础 ， 与图有 的研究 题方面， 的成

。 本 ， 全面介绍 研究前沿， 要 的图 题与

新的 GNN 方 ，要 的 GNN 题。 
于 GNN 型 的 一 生 级 ，

要图 来进一 算基于 级 的图级 。图级 图

的 ， 图分 的 成部分。 图 的 ， 方法一 可以分

为 4 的 面 Duvenaud et al，2015a；Mesquita et al，2020 、基于 力的

Lee et al，2019d；Huang et al，2019d 、基于 的 Ying et al，2018c ，以及

型的 Zhang et al，2018f；Bianchi et al，2020；Morris et al，2020b 。 图分
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以 ， 一 的图 题 ， 的 一对

未来可能 成的 。 于 GNN 可以从图 和 和

， 与 的图 方法 比，GNN 方面 有 的 。

基于 GNN 进行 的 方法有 基于 的方法 Kipf and Welling，2016
和基于 图的方法 Zhang and Chen，2018a，2020 。 

基于图 概 型的图生成 题 一 于概

论和图论 的经典研究 题。 年来，人 对 图 GNN
基础 的 图生成 型的兴 来 。 ， 型 成 图

的 和生成 的图方面 有 。 分 Variational 
AutoEncoder，VAE Kingma and Welling，2013 和生成对 网络 Generative Adversarial 
Network Goodfellow et al，2014a；Goodfellow et al，2014b 的 ，用于图生成的基

于 GNN 的 有三 ，分 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 方法 Li et al，2018d；You et al，2018b；Liao et al，2019a 。图

题可以 述为 图生成概 ， 图和 图 的

Guo et al，2018b 。 的 题经 领域， 领域的

题和 算 领域的图 题 。 的图 ， 题一 可

以分为 4 ，分 级 Battaglia et al，2016；Yu et al，2018a；Li et al，2018e 、

级 Guo et al，2018b；Zhu et al，2017；Do et al，2019 、 Maziarka 
et al，2020a；Kaluza et al，2018；Guo et al，2019c 以及涉及图的 Bastings et al，2017；
Xu et al，2018c；Li et al，2020f 。 

图 的 图 的对应

， 一 领域 到广泛研究的 题。 情况 ，图 题 的 NP
题 Loiola et al，2007 ， 题 题 的 和

算 可行。 于 GNN 的 能力，人 来 基于 GNN 的 图

方法，以 高 的 和 Zanfir and Sminchisescu，2018；Rolínek et al，2020；
Li et al，2019h；Ling et al，2020 。图 题 图 的 ，

。 比 ，图 的 的 合 的图 和图 来

生 的图 Chen et al，2020m；Franceschi et al，2019；Veličković et al，2020 。

与经 有 的 有图 intrinsic graph 比， 可以 到的图

为一 。 有 图， 要 的 ， 可

以 用图 。 
的应用 ，图的 和图的

经 的 生 ， 生 图。 于图的

对于 的 重要， GNN 能 应用于 图。一 有

的方法 图 为 图， 可能 致 。 图的 型，基于 GNN
的方法有 ，分 用于 图的 GNN Seo et al，2018；Manessi et al，2020
和用于 图的 GNN Kazemi et al，2019；Xu et al，2020a 。 ， 应

用 一 行的图 图 图 型的图 和 成。用于 图的

GNN 以 分 用 图 的 。 ，一 新的研究方 图神
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经网络，方法有三 ，分 基于 的方法 Wang et al，2019l；Fu et al，2020；Hong 
et al，2020b 、基于 的方法 Tu et al，2018；Zhang et al，2019b 和基于对

的方法 Wang et al，2018a；Hu et al，2018a 。 
 AutoML 和

业 的 ， 的 应对人 参 一 ， 对于 的

型 。AutoML 的 一 研究 GNN 型 和

参 的研究 。 有的研究 于 Gao et al，2020b；Zhou et al，2019a
参 You et al，2020a；Shi et al，2020 。GNN 的 一 重要研究方

型的 要 的有 的 。 ， 前人

， 的 基于 和 用领域 的 以 一

GNN 型。为 研究 GNN 的能力，有 的 和比较 GNN
的 Hu et al，2020c；Jin et al，2020d；You et al，2020c 。 

  应用 

于图神经网络能 对 有 的 进行 ， 图神经网络 经 广

泛用于 应用和领域， 、 算 Computer Vision，CV 、

Natural Language Processing，NLP 、 分 、 、生 、

和 。 的应用 GNN 用来 的 ， 重要

图 和图 。图 为 。 图的

基础 ，图 对 ， 用 GNN 来 图 。 来 对

的应用， 要介绍 涉及的 。 

  图  

图 对于 对 的 重要。 于 的 ，

的应用有 的图 ， ，有 要 和 的 ，以 分

的 。 
一 应用 内部 图 ， 要

及 的 。 ， ，用 与 的 用

成 一 图， 用 与 的 为用 和 的 的 ； 的

，分 为一 图， 的 一 ，

的 ； 能和 用的 ，图 可以 容 适用于 ，

的 一 基 ， 基 的 用。 
有 图 用 和 的 的。 ， ， 网络可以

为一 图来 。 来 ， ， 、 ，

的 。一 网络可以 为 有

的有 图， 的 ， 。 的 、 和方 为 的

， 的 型、 有 为 的 。 
对于 的 ，图

有 。 的 方法 重要的， 和 能 到 有重要的

。 ， 算 有三 图 方 。第一 图 分 成 的
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网 ， 网 可 为 图的一 。第二 到 的 ， 用

， 场景图的生成。第三 用 来 ，比 有

的 分 一 。 图 的 可以 到 。第一 。

，对于 方法， 生成场景图 Xu et al，2017a 和人 Jain et al，2016a
， 图 的 来 的 。第二 。 ，

为 ， 型 要 的内部 ， 要 的 。 
， 本 的图可以分为 5 本图、 法图、

图、 图 和 合图。 面介绍 的 4 。 本图 、 、

为 ， 、 本 来 。 法图 一

的 法 ， 图和成分图。 图 图， 和

的 。 合图 型的 和 ，以 合 。 分 的

，对 的图 的 述 法 、 、 、 和 用图， 的

图 的 图。 高的 面 ， 可以 为 一 的 ，

。 为一 有 图， 的

为一 ， 型的 为一 。 

  图  

到 的图 后， 一 应用 GNN 来 图 。有 研究 用

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 ， 能 广到 的应用 。 ，

一 的 要 GNN 进行 的 ，以 题。 ， 对

的 ，人 PinSage Ying et al，2018a ， 一 的前 k
为 进行 合。PinSage 可以 展到 有 用 和 的网络

的 。KGCN Wang et al，2019d 图 合对应的 域

来 高 的 。KGAT Wang et al，2019j 与 KGCN 的 基本 ，前者

图 的重 一 。 ， KB 对 的 NLP ，Xu et al 2019f
述为一 图 题， 一 基于图 力的方法： 图

的 有 ， 后 部 进行 合 ，进 到图级 。 后

内容 介绍 应用的 GNN 。 

   

本书的 图 3.1。本书分为四部分，读者可以 要 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。 
     一部分 从 型的 到图 的一

介绍， 介绍用于图 的图神经网络的基本 和典型 。 
     一部分 介绍图神经网络的 以及 一领域的 基本

题来描述图神经网络的基础。 来 ， 一部分介绍图的 基本 题：

分 、图神经网络的 能力、图神经网络的可 和可 展 题，以及
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图神经网络的对 。 
     一部分 图神经网络领域的一 前沿 高级 题。 来

， 一部分 于图分 、 、图生成、图 、图 、图

的介绍。 ， 一部分 介绍 对 型图的 GNN 的 ，

对 图、 图的 GNN。 一部分的 后 介绍 GNN 的 和

。 
     一部分介绍涉及 GNN 的广泛和新兴的应用。

来 ， 基于 GNN 的应用 、 算 和 、

分 、 、用于 的生 图 、 和 能

用 、 和 。 

 
图 3.1  本书的组织结构 

   

GNN 经 用于 图 。 的 于 为图 和 本

的， 能 图 。有 应用可以

为图 ， 经 GNN 方法成 。 
本 ， 介绍 GNN 的 展和概况，涵盖对 GNN 基础、前沿和应用的

介绍。 来 ， 介绍 GNN 的基础 论和方法，从 有的典型 GNN 方法及

能力到 GNN 的可 展 、可 和对 。 方面 人 和 用
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GNN。从 的 GNN 的基础方法来 ，人 图 研究 题的兴 ，

为 GNN 的前沿。 讨论 基于 GNN 的 前沿研究，从图分 和 到图生

成、图 、图 和图 。GNN 于 有对 的 的 能力，

前 广泛应用于 应用和领域， 、 算 、 、

分 、 、生 、 和 。 重要

成 图 和图 。 ， 对 涉及的 进行 介绍，涵盖

的应用。 后， 本 的 本书的 。 
 


