
 

 

推荐语（按姓氏拼音排序） 

图神经网络ᱟ对␡ᓖᆖҐ的重要ᤃ展和ᔦը。本书⭡⸕ᆖ者㕆㪇，全面、㌫㔏ൠ介

绍Ҷ䈕领域的基础䰞题、前沿算法和应用场景。㕆者对ㄐ㢲ѻ䰤的䙫䗁ޣ㌫㔉ࠪҶᲠ的

ợ⨶和ሬ读，对ޕࡍ䈕领域和ާ有一ᇊ基础的读者൷ާ有重要的ᆖҐ和参考ԧ٬。 
—陈恩红 

中国科学技术大学大数据学院执行院长 
 
图神经网络ᱟᖃ前 AI 领域的重要前沿方ੁѻ一，൘ᆖᵟ⭼和ᐕ业⭼䜭ᗇ到广泛的ޣ⌘

和应用。本书⭡ޣ领域的⸕уᇦ㕆㘼成，㌫㔏ᙗൠᙫ㔃Ҷ图神经网络领域的ޣ䭞ᢰ

ᵟ，内容涵盖Ҷ图神经网络的基础方法和前沿应用。2021 年㤡᮷书ࠪ⡸ᰦᡁቡޣ⌘到䘉本

书，⧠൘ᖸ高兴ⴻ到ѝ᮷⡸ণሶࠪ⡸。对于ഭ内研究和应用图神经网络的у业人士和ࡍᆖ

者来䈤，本书ᱟ一本н可ཊᗇ的参考书。 
—崔斌 

北京大学教授 
 
图神经网络ᱟᵪಘᆖҐ䶎ᑨ✝䰘的领域ѻ一。本书ᱟ䶎ᑨྭ的ᆖҐ䍴Ⓚ，内容涵盖图

㺘ᖱᆖҐ的广泛主题和应用。 
—Jure Leskovec 
斯坦福大学副教授 

 
图神经网络ᐢ经成为图ᮠᦞ分᷀༴⨶的基本ᐕާ。本书全面介绍Ҷ图神经网络的基础

和研究前沿，可为有ޣ科研人员、ᔰਁ者和师生的重要参考书。 
—李飞飞 

阿里巴巴集团副总裁，IEEE 会员 
 
图神经网络为一新兴ᢰᵟ，䘁年来ਇ到ᆖᵟ⭼和ᐕ业⭼的广泛ޣ⌘。本书⭡ᐕ

൘↔领域前沿的ᶠࠪᆖ者㕆，内容涵盖Ҷ图神经网络的基础概念、经典ᢰᵟ、应用领域

以及与ӗ业㔃合的进展。ਇ⳺于者൘䈕领域的␡〟㍟，本书为图神经网络研究人员ᨀ

ᆖ者，ަ⁑ඇॆ的㔃ᶴҏ适合对䈕领域有一ᇊࡍҶ全ተ㿶䀂，ᰒ适合对↔领域ᝏ兴䏓的

〟㍟的ᆖ者䪸对Ḁ一内容进行␡ޕ研究。 
—林学民 

上海交通大学讲席教授，欧洲科学院院士，IEEE 会员，AAIA 会员 
 
图神经网络ᱟ一њᘛ䙏ਁ展的领域。本书涉及图神经网络的概念、基础和应用，䶎ᑨ

适合对↔领域ᝏ兴䏓的读者阅读。 
—刘欢 

亚利桑那州立大学教授，ACM 会员，IEEE 会员 
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图神经网络ᢺ␡ᓖᆖҐ和图㔃ᶴ㶽合䎧来，ᱟᵪಘᆖҐ领域䗷৫ࠐ年重要的⨶论ਁ展

ѻ一，൘䠁㶽科ᢰ、ᩌ㍒᧘㦀、生⢙५㦟ㅹ领域有⵰广泛和重要的应用。本书⭡䈕领域的

⸕уᇦ㕆，ᱟ研究人员、ᆖ生和业⭼ᇎ䐥者ᆖҐ图神经网络的一本参考图书。 
—漆远 

复旦大学浩清教授、博导，AI³研究院院长，前阿里巴巴副总裁及蚂蚁集团首席 AI 科学家 
 
图ᵪಘᆖҐᱟᖃ前ᵪಘᆖҐ领域✝䰘的研究方ੁѻ一。本书䪸对图神经网络的基础、

ਁ展、前沿以及应用进行全面ф㓶致的介绍，ᱟ图神经网络领域٬ᗇ␡ޕᆖҐ的֣。 
—陶大程 

京东探索研究院院长，京东集团高级副总裁，澳大利亚科学院院士 
 
图神经网络ᱟ一新兴的ᵪಘᆖҐ⁑型，ᐢ൘科ᆖ和ᐕ业⭼ᦰ䎧仾᳤。⧠൘↓ᱟޕ࣐

䘉一行ࣘ的ᰦᵪü䘉本书ᰐ论对新人䘈ᱟ经傼Ѡᇼ的从业者䜭ᱟᖸྭ的䍴Ⓚʽ书ѝ的内

容⭡䘉一领域的уᇦഒ䱏㋮ᗳ߉㘼成。 
—Petar Veličković 

DeepMind 高级研究科学家 
 
图神经网络ᱟ一㊫基于␡ᓖᆖҐ的༴⨶图㔃ᶴᮠᦞ的方法，൘᧘㦀㌫㔏、䇑算ᵪ㿶㿹、

生⢙ࡦ㦟ㅹՇཊ科ᆖ领域展⧠ࠪҶঃ䎺的ᙗ能。本书⭡䈕领域的⸕ᆖ者ٮ力ᢃ䙐，从图

神经网络的⨶论基础ࠪਁ，⵰重介绍Ҷ图神经网络的研究前沿和新兴应用。图神经网络方

兴未㢮，本书内容重，ᱟ从һ䈕领域研究的科研人员和ᆖ生н可ཊᗇ的参考书。 
—文继荣 

中国人民大学教授，信息学院院长，高瓴人工智能学院执行院长 
 
图神经网络ᱟ一њާ有ᐘབྷ▌力的研究方ੁ，䘁年来ਇ到广泛ޣ⌘。本书者䜭ᱟ䈕领域的

⸕ᆖ者，ާ有ᆖᵟ⭼和ᐕ业⭼的Ѡᇼᇎ䐥经傼。ԆԜ䙊䗷䘉本书从概念、算法到应用全面ൠ介

绍Ҷ图神经网络的ޣᢰᵟ。ᕪ⛸᧘㦀对䘉њ领域ᝏ兴䏓的ᆖ生、ᐕ〻师与研究人员阅读  ̔
—谢幸 

微软亚洲研究院首席研究员，CCF 会士，IEEE 会员 
 
图␡ᓖᆖҐ䘁年来ᐢ经㻛广泛应用到ᖸཊ人ᐕᲪ能的研究领域，ᒦਆᗇҶオ前的成࣏。

本书全面ᙫ㔃Ҷ图神经网络的算法和⨶论基础，广泛介绍Ҷ图神经网络的前沿研究方

ੁ，ᒦ㋮䘹Ҷ 10 њ图神经网络广泛应用的行业。䘉ᱟ一本经典的␡ᓖᆖҐᮉ科书ʽ 
—熊辉 

香港科技大学（广州）讲座教授，AAAS 会员，IEEE 会员 
 
图神经网络ᱟᵪಘᆖҐ、ᮠᦞ科ᆖ、ᮠᦞ᥆ᧈ领域新兴的ਁ展方ੁ。本书者䜭ᱟ䘉

њ领域的⸕科ᆖᇦ，ԆԜ全面᧒讨Ҷ图神经网络ᵳေ和ᴰ新的⨶论基础、算法䇮䇑和ᇎ

䐥Ṹֻ。䘉ᱟ一本н可ཊᗇ的ྭ书，ᡁᕪ⛸᧘㦀ʽ 
—杨强 

香港科技大学讲座教授，AAAI、ACM 等学会会员，加拿大皇家科学院、加拿大工程院院士 
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␡ᓖᆖҐᰦԓ，图䇑算与神经网络ཙ❦ൠ㔃合到一䎧。图神经网络为人ᐕᲪ能的ਁ展

Ҷ新ࣘ力，਼ᰦҏ成为✝䰘的领域ѻ一，൘ᐕ业⭼ᗇ到广泛应用。本书对图神经网络ޕ⌘

的基础、前沿ᢰᵟ以及应用ڊҶ全面讲䀓，ᱟ图神经网络的研究者以及ᇎ䐥者н可ཊᗇ的

参考䍴ᯉ。 
—叶杰平 

密歇根大学终身教授，IEEE 会员 
 
本书全面、䈖㓶ൠ介绍Ҷ图神经网络，为൘བྷ型图ᮠᦞкᴤ␡一↕研究及᧒ራᘛ㘼߶

的方法ᨀҶн可㕪ቁ的基础和方ੁ。 
—于旭（Jeffrey Xu Yu） 

香港中文大学教授 
 
本书ᱟᖃ前介绍图神经网络方面䶎ᑨ全面的书㉽ѻ一，⭡䈕领域的⸕ᆖ者㕆，ᱟ

н可ཊᗇ的参考和ᆖҐ䍴ᯉ。 
—俞士纶 

伊利诺伊大学芝加哥分校讲席教授，ACM 会员，IEEE 会员 
 
本书⭡领域уᇦഒ䱏㕆，对图神经网络的基础⨶论进行Ҷ䈖㓶介绍，对н਼主题进

行Ҷ广泛㾶盖。䙊䗷本书，读者可以一㿸图神经网络全䊼、ᘛ䙏ᔰ展前沿研究ᡆሶѻ㩭ൠ

于ᇎ䱵应用。 
—张成奇 

悉尼科技大学副校长，人工智能杰出教授 
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推荐序 

图神经网络˄Graph Neural Network，GNN˅ᱟ䘁年来൘Ր㔏␡ቲ神经网络基础кਁ展

䎧来的一њ新领域，ҏ可以〠ѻ为图к的␡ᓖᆖҐ。20 ц㓚ᵛ，基于Ր㔏人ᐕ神经网络的

␡ᓖᆖҐ䗵⥋ਁ展，␡ᖡ૽Ҷњᆖ科，ᒦ֯׳基于ᮠᦞ傡ࣘ的第二ԓ人ᐕᲪ能的ፋ䎧。

ቭ㇑␡ᓖᆖҐ൘༴⨶བྷᮠᦞк㺘⧠ࠪ䇨ཊՈ࣯，նᆳӵ能有᭸ൠ༴⨶⅗∿オ䰤的ᮠᦞ˄ྲ

图ۿ˅和ᰦᒿ㔃ᶴ的ᮠᦞ˄ྲ᮷本 ，˅应用㤳തᖸ有䲀。一方面，བྷ䟿的ᇎ䱵䰞题，ྲ⽮Ӕ

网络、生⢙网络和᧘㦀㌫㔏ㅹ䜭н┑䏣⅗∿オ䰤ᡆᰦᒿ㔃ᶴ的ᶑԦ，䴰要用ᴤ一㡜的图㔃

ᶴ࣐以㺘⽪。ਖ一方面，㲭❦␡ᓖᆖҐ可以༴⨶图ۿ、䈝丣和᮷本ㅹ，ᒦਆᗇҶн䭉的᭸

᷌，ն䘉ӋჂփ൷分ቲ䙂䱦˄hierarchical˅㔃ᶴ，ᰐ论ᱟ⅗∿オ䰤䘈ᱟᰦᒿ㔃ᶴ䜭䳮㔉Ҹ

，кݳ可以ⴻ成一њ⅗∿オ䰤，ն൘ަԆ㿶㿹অۿ㍐级к图ۿ为ֻ，൘ۿ分的描述。以图ݵ

ྲተ部४ඇ、部Ԧ和⢙փㅹቲ⅑кᒦн┑䏣⅗∿オ䰤的ᶑԦ，ྲ㕪ѿՐ䙂ᙗᡆ˄和˅对〠

ᙗㅹ。অ㓟的⅗∿オ䰤㺘⽪ᰐ法࡙用䘉Ӌ䶎⅗∿オ䰤的㔃ᶴؑ，ഐ↔ҏ䴰要进一↕考㲁

和᧒㍒图的㺘⽪ᖒᔿ。ަԆۿ䈝丣与᮷本ㅹᰦᒿ㔃ᶴ的ᮠᦞ的༴⨶ҏᆈ൘㊫լ䰞题。㔬к

ᡰ述，⭡于Ā图ā˄ वᤜ有⧟与ᰐ⧟、有ੁ与ᰐੁㅹ˅ާ有Ѡᇼ的㔃ᶴ，图神经网络ሶ图论

和␡ᓖᆖҐ㍗ᇶൠ㶽合൘一䎧，ݵ分࡙用㔃ᶴؑ，有ᵋݻᴽՐ㔏␡ᓖ神经网络ᆖҐᑖ来

的ተ䲀ᙗ。可㿱，᧒㍒与ਁ展图神经网络ᱟᗵ❦的䎻࣯，䘉ҏᱟᆳ成为䘁年来൘ᵪಘᆖҐ

ѝਁ展ᴰᘛ和ᖡ૽ᴰ␡的研究领域的一њഐ。 
ǉ图神经网络：基础、前沿与应用Ǌ一书㌫㔏ൠ介绍Ҷ图神经网络的њ方面，从基础

⨶论到前沿䰞题，从⁑型算法到ᇎ䱵应用。全书分四部分，ޡ 27 ㄐ。 
第一部分  ᕅ䀰：ᵪಘᆖҐ的᭸⦷нӵਆߣ于算法，䘈ਆߣ于ᮠᦞ൘⢩ᖱオ䰤ѝ的㺘

⽪方法。ྭ的㺘⽪方法应䈕⭡ᮠᦞѝᨀਆ的ᴰቁ和ᴰ有᭸的⢩ᖱ㓴成，ᒦ能䙊䗷ᵪಘᆖҐ

㠚ࣘ㧧ਆ，䘉ቡᱟᡰ䉃的Ā㺘⽪ᆖҐā˄ ҏ〠㺘ᖱᆖҐ 。˅图㺘ᖱᆖҐ的ⴞḷ䲔㔉图ѝ的㢲

⛩ᤷ⍮一њվ㔤的ੁ䟿㺘ᖱ以ཆ，䘈要≲ቭ䟿؍⮉图的㔃ᶴ，䘉ᱟᆳ和Ր㔏␡ᓖᆖҐѝ的

㺘ᖱᆖҐ的重བྷᐞ࡛。䘉一部分㌫㔏介绍Ҷ基于␡ᓖᆖҐ的㺘ᖱᆖҐ与图㺘ᖱᆖҐ的

方法，ަѝवᤜՐ㔏和⧠ԓ的图㺘ᖱᆖҐ以及图神经网络ㅹ。 
第二部分  基础：䘉一部分㌫㔏讨论Ҷ以лࠐњ重要的基础䰞题。⭡于图神经网络本

䍘кᱟ␡ᓖᆖҐ൘图ѝ的应用，ഐ↔н可䚯ݽൠާ有␡ᓖᆖҐᑖ来的䇨ཊṩ本ᙗ㕪䲧，ণ

൘㺘䗮能力、可ᢙ展ᙗ、可䀓䟺ᙗ和对ᣇ励ἂᙗㅹ方面ᆈ൘的㕪䲧。н䗷⭡于图神经网络

与Ր㔏神经网络༴⨶的对䊑有ᖸབྷ的н਼，ഐ↔面Ѥ的ᡈҏ有ᖸབྷ的४࡛，䇨ཊ䰞题䴰

要重新ᙍ考和研究。以㺘䗮能力为ֻ，൘Ր㔏神经网络ѝ，ᡁԜᐢ经䇱᰾前ੁ神经网络可

以䘁լԫօᝏ兴䏓的࠭ᮠ，ն䘉њ㔃论н适用于图神经网络，ഐ为ᡁԜ䙊ᑨٷ䇮Ր㔏神经

网络˄␡ᓖᆖҐ˅ᡰ༴⨶的ᮠᦞާ有オ䰤ᡆ者ᰦ䰤的ս〫нਈᙗ。图神经网络ᡰ༴⨶的ᮠ

ᦞᴤ为༽ᵲ，н┑䏣オ䰤ᡆᰦ䰤的ս〫нਈᙗ，ӵާ有ᧂࡇ的нਈᙗ，ণ༴⨶的㔃᷌与图

ѝ㢲⛩的༴⨶亪ᒿᰐޣ，ഐ↔图神经网络的㺘䗮能力䴰要重新ᇊѹ与᧒㍒。ቭ㇑可ᢙ展ᙗ、

可䀓䟺ᙗ和对ᣇ励ἂᙗㅹ਼ᰦᆈ൘于␡ᓖᆖҐ和图神经网络ѻѝ，ն⭡于图神经网络ѝާ

有ᴤ༽ᵲ的㔃ᶴؑ，ഐ↔可ᢙ展ᙗ、可䀓䟺ᙗ和对ᣇ励ἂᙗㅹ䰞题ਈᗇᴤ为༽ᵲ和ഠ䳮。
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н䗷与↔਼ᰦ，⭡于有ᴤཊ的㔃ᶴؑ可以࡙用，䀓ߣ图神经网络ѝ的䘉Ӌ䰞题ࡉ有ᴤཊ

可䘹ᤙ的⇥，ഐ↔有可能䀓ߣᗇᴤྭ。ᙫѻ，图神经网络㔉ᡁԜᑖ来ᡈ的਼ᰦҏᑖ

来ᴤཊ的ᵪ䙷。 
第三部分  前沿：䘉一部分㌫㔏介绍Ҷ图分㊫、䬮᧕亴⍻、图生成、图䖜ᦒ、图३䝽、

图㔃ᶴᆖҐ、ࣘᘱ图神经网络、ᔲ䍘图神经网络、㠚ࣘᵪಘᆖҐ和㠚ⴁⶓᆖҐѝ⁑型和算

法的ਁ展⧠⣦、ᆈ൘的䰞题以及未来ਁ展的方ੁ。 
第四部分  广泛和新兴的应用：䘉一部分讨论图神经网络൘⧠ԓ᧘㦀㌫㔏、䇑算ᵪ㿶

㿹、㠚❦䈝䀰༴⨶、〻ᒿ分᷀、䖟Ԧ᥆ᧈ、㦟⢙ᔰਁѝ生⢙५ᆖ⸕䇶图䉡᥆ᧈ、㳻ⲭ䍘࣏

能和ӂ用的亴⍻以及ᔲᑨỰ⍻和Ცភᐲѝ的应用。䘉一部分वᤜ应用图神经网络的

方法、ᐢ䗮到的᭸᷌、ᆈ൘的䰞题以及未来的ਁ展方ੁㅹ。 
䘉ᱟ一本内容Ѡᇼ、全面和␡ޕ介绍图神经网络的书㉽，对于ᡰ有䴰要Ҷ䀓䘉њ领域

ᡆᦼᨑ䘉方法与ᐕާ的科ᆖᇦ、ᐕ〻师和ᆖ生䜭ᱟ一部ᖸྭ的参考书。对人ᐕᲪ能来䈤，

图神经网络有可能ᱟሶ概⦷ᆖҐ与ㅖਧ᧘⨶㔃合䎧来的一ᐕާ，有可能成为ሶᮠᦞ傡ࣘ

与⸕䇶傡ࣘ㔃合䎧来的一ᓗẕằ，有ᵋ᧘ࣘ第三ԓ人ᐕᲪ能的亪࡙ਁ展。 
 

张ᨊ 
清ܟ大学教授，中国科学院院士 

 



 

 

 㼭ݺ

䘁年来，图神经网络˄GNN˅ਆᗇҶᘛ䙏、Ԕ人䳮以㖞ؑ的进展。图神经网络৸〠为

图␡ᓖᆖҐ、图㺘ᖱᆖҐ˄图㺘⽪ᆖҐ˅ᡆࠐօ␡ᓖᆖҐ，ᱟᵪಘᆖҐ⢩࡛ᱟ␡ᓖᆖҐ领

域䮯ᴰᘛ的研究䈮题。图论和␡ᓖᆖҐӔ৹领域的䘉⌒研究⎚▞ҏᖡ૽ҶަԆ科ᆖ领域，

वᤜ᧘㦀㌫㔏、䇑算ᵪ㿶㿹、㠚❦䈝䀰༴⨶、ᖂ㓣䙫䗁㕆〻、〻ᒿ合成、䖟Ԧ᥆ᧈ、㠚ࣘ

㿴ࡂ、网络ᆹ全和Ც能Ӕ䙊ㅹ。 
ቭ㇑图神经网络ᐢ经ਆᗇԔ人ⷙⴞ的成ቡ，նᡁԜ൘ሶަ应用于ަԆ领域ᰦӽ面Ѥ⵰

䇨ཊᡈ，वᤜ从方法的⨶论⨶䀓到ᇎ䱵㌫㔏ѝ的可ᢙ展ᙗ和可䀓䟺ᙗ，从方法的合⨶ᙗ

到应用ѝ的经傼㺘⧠，ㅹㅹ。❦㘼，䲿⵰图神经网络的ᘛ䙏ਁ展，要㧧ᗇ图神经网络ਁ展

的全ተ㿶䀂ᱟ䶎ᑨާ有ᡈᙗ的。ഐ↔，ᡁԜᝏ到䘛࠷䴰要ᕕ合к述ᐞ䐍，ᒦቡ䘉一ᘛ䙏

䮯նާ有ᡈᙗ的主题㕆߉一本全面的书，䘉可以֯广བྷ读者ਇ⳺，वᤜ高年级本科生

和研究生、博士后研究人员、讲师及ޣ的从业人员。 
本书涵盖图神经网络的广泛主题，从基础到前沿，从方法到应用，涉及从方法论到应

用场景方方面面的内容。ᡁԜ致力于介绍图神经网络的基本概念和算法、研究前沿以及广

泛和新兴的应用。 

在线资源 

ྲ᷌读者ᐼᵋ进一↕㧧ᗇޣ于本书的ޣ䍴Ⓚ，䈧䇯䰞网ㄉ https://graph-neural-networks. 
github.io。䈕网ㄉᨀ本书的ѝ㤡᮷亴㿸⡸、讲ᓗؑ以及ई䈟ㅹ，↔ཆ䘈ᨀ与图神经网

络有ޣ的ޜᔰ可用的ᶀᯉ和䍴Ⓚᕅ用。 

写给教师的建议 

本书可为վ年级研究生䈮〻的ᮉ䖵ᡆ参考䍴ᯉ。㲭❦本书主要ᱟ为ާ有䇑算ᵪ科ᆖ㛼

景的ᆖ生㕆߉的，նᱟҏ适合对概⦷、㔏䇑、图论、㓯ᙗԓᮠ和ᵪಘᆖҐᢰᵟ˄ྲ␡ᓖᆖҐ˅

有基本Ҷ䀓的ᆖ生参考。ྲ᷌ᆖ生ᐢ经ᦼᨑ本书ḀӋㄐ㢲的⸕䇶，䛓Ѹ൘ᮉᆖ的䗷〻ѝ可以

䐣䗷䘉Ӌㄐ㢲ᡆ为ᇦᓝ业ᑞࣙԆԜ༽Ґ。ֻྲ，ྲ᷌ᆖ生ᐢ经ᆖ䗷␡ᓖᆖҐ䈮〻，䛓Ѹ

可以䐣䗷第 1 ㄐ。ᮉ师ҏ可以䘹ᤙሶ第 1 ㄐ̚第 3 ㄐ合ᒦ到一䎧，为㛼景介绍䈮〻的内容。 
ྲ᷌䈮〻ᴤ⌘重图神经网络的基础和⨶论，䛓Ѹ可以䘹ᤙ重⛩介绍第 4 ㄐ̚第 8 ㄐ，

第 19 ㄐ̚第 27 ㄐ可用于展⽪应用、ࣘᵪ和䲀ޣ。ࡦ于第 4 ㄐ̚第 8 ㄐ和第 19 ㄐ̚第 27
ㄐྲօӂޣ㚄，䈧参考⇿ㄐᵛቮ的㕆者⌘。ྲ᷌䈮〻ᴤ⌘重研究前沿，䛓Ѹ可以ሶ第 9
ㄐ̚第 18 ㄐ为㓴㓷䈮〻的᭟⛩。ֻྲ，ᮉ师可以ሶ本书用于高年级研究生䈮〻，要≲ᆖ

生ᩌ㍒ᒦ介绍⇿њн਼研究前沿的ᴰ新研究论᮷，䘈可以要≲ԆԜṩᦞ第 19 ㄐ̚第 27 ㄐ

描述的应用以及ᡁԜᨀ的ᶀᯉᔪ・ԆԜ㠚ᐡ的䈮〻亩ⴞ。 
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写给读者的建议 

本书ᰘ൘涵盖图神经网络领域的广泛主题，वᤜ㛼景、⨶论基础、方法论、研究前沿

和应用ㅹ。ഐ↔，本书可为一本㔬合ᙗ的，ᆖ生、研究人员和у业人士ㅹ读者֯

用。൘阅读ѻ前，ᛘ应䈕对与㔏䇑ᆖ、ᵪಘᆖҐ和图论ޣ的概念和ᵟ䈝有一ᇊҶ䀓。ᡁ

Ԝ൘第 1 ㄐ̚第 8 ㄐᨀᒦᕅ用Ҷ一Ӌ基础⸕䇶的㛼景。ᛘᴰྭҏ有␡ᓖᆖҐޣ的⸕䇶

和一Ӌ㕆〻经傼，以ׯ䖫ᶮ阅读本书的བྷ部分ㄐ㢲。ቔަᱟ，ᛘ应䈕能ཏ阅读՚ԓ⸱ᒦ⨶

䀓图㔃ᶴ。 
本书内容ᱟ⁑ඇॆ的，对于⇿一ㄐ，ᛘ䜭可以ṩᦞ㠚ᐡ的兴䏓和䴰要有䘹ᤙᙗൠᆖҐ。

对于䛓Ӌᜣ要␡ޕҶ䀓图神经网络的ᢰᵟ和⨶论的读者，可以䘹ᤙ从第 4 ㄐ̚第 8 ㄐ

ᔰ阅读；对于䛓Ӌᜣ进一↕␡ޕ研究和᧘进ޣ领域的读者，䈧阅读第 9 ㄐ̚第 18 ㄐѝ

ᝏ兴䏓的内容，䘉ӋㄐᨀҶޣ于ᴰ新研究䰞题、ᔰ᭮䰞题和研究前沿的全面⸕䇶；对于

䛓Ӌᜣ֯用图神经网络来䙐⾿⢩ᇊ领域的读者，ᡆ者ᜣራ有䏓的应用以傼䇱⢩ᇊ的图神

经网络ᢰᵟ的读者，䈧阅读第 19 ㄐ̚第 27 ㄐ。 
 



 

 

㜡䅏 

൘䗷৫的ࠐ年䟼，䇨ཊ有ཙ䍻的研究人员进ޕ图ᵪಘᆖҐ领域ᒦࠪڊᔰࡋᙗ䍑⥞。ᡁ

Ԝ䶎ᑨᒨ䘀能ཏ讨论䘉Ӌᡈ和ᵪ䙷，ᒦ经ᑨ与ԆԜѝ的䇨ཊ人൘䘉一◰ࣘ人ᗳ的领域ቡ

Ѡᇼཊṧ的研究䈮题进行合。ᡁԜ䶎ᑨᝏ䉒来㠚Ӝь、IBM 研究䲒、ॾབྷᆖ、㾯㫉ᕇ

䴧⌭བྷᆖ、ෳ唈䟼བྷᆖ和ަԆൠ方的䘉Ӌ合者ᡆ਼һ，ԆԜ啃࣡ᡁԜࡋ䘉ṧ一本全面

涵盖图神经网络主题的书，以ᤷሬᝏ兴䏓的ࡍᆖ者，ᒦ׳进䘉一领域的ᆖᵟ研究人员

和从业人员进↕。 
ྲ᷌⋑有䇨ཊ人的䍑⥞，䘉本书ᱟн可能ᆼ成的。ᡁԜ要ᝏ䉒䛓Ӌ为Ựḕ全书ᮠᆖㅖ

ਧ的一致ᙗ以及为本书的㕆㪇ᨀ৽侸的人。ԆԜᱟ来㠚ෳ唈䟼བྷᆖ的䗠和⦻䈇䴘，以

及来㠚ॾབྷᆖ的օ⧕、ᕐᆀေ和ࡈ᱅。ᡁԜ要⢩࡛ᝏ䉒来㠚 IBM Thomas J. Watson 
Research Center 的䜝ᲃ⌱博士，ྩ ឧមൠ为ᡁԜᨀҶᑞࣙ，ᒦ对䇨ཊㄐ㢲ᨀҶ䶎ᑨ有ԧ

٬的৽侸。 
ᡁԜҏ要ᝏ䉒䛓Ӌݱ䇨ᡁԜ䖜䖭ԆԜࠪ⡸⢙ѝ的图⡷、ᮠᆇᡆᮠᦞ的人。 
ᴰ后，ᡁԜ要ᝏ䉒ᡁԜ的ᇦ人，൘ᡁԜ㕆䘉本书的䘉⇥нራᑨ的ᰦ䰤䟼，ᝏ䉒ԆԜ

的⡡、㙀ᗳ和᭟ᤱ。 
 
 
 



 

 

 
 
 



 

 

㑃㔲キϸ 

吴凌飞博士  ∅业于㖾ഭޜ・ᑨ᱕㰔ⴏṑѻ一的ေᓹ与⧋ѭ

ᆖ䲒䇑算ᵪ㌫。Ԇ的主要研究方ੁᱟᵪಘᆖҐ、㺘ᖱᆖҐ和㠚❦䈝

䀰༴⨶的有ᵪ㔃合，൘图神经网络及ަ应用方面有␡ޕ研究。ⴞ前

ԆᱟPinterestޜਨ主㇑⸕䇶图䉡和内容⨶䀓的研ਁᐕ〻经⨶˄ EM 。˅

൘↔ѻ前，ԆᱟӜь䉧研究ѝᗳ的俆ᑝ科ᆖᇦ，ᑖ领一᭟⭡ 30
ཊᵪಘᆖҐ/㠚❦䈝䀰༴⨶方面的科ᆖᇦ和䖟Ԧᐕ〻师㓴成的ഒ

䱏，ᶴᔪᲪ能⭥ᆀ୶࣑њᙗॆ㌫㔏。Ԇⴞ前㪇有图神经网络方面的

图书一本，൘亦级Պ䇞ᡆᵏ࠺кਁ㺘 100 ཊㇷ论᮷，䉧ⅼᆖᵟᕅ用ሶ䘁 3000 ⅑。Ԇ主ᤱᔰਁ的

Graph4NLP 䖟Ԧव㠚 2021 年ѝਁᐳ以来᭦㧧 1500 ཊ仇ḷᱏ，180 ཊњ分᭟，␡ਇᆖᵟ⭼和ᐕ业

⭼⅒䗾。Ԇᴮᱟ IBM Thomas J. Watson Research Center 的高级研究员，ᒦ领ሬ 10 ཊ研究科ᆖᇦ

ᔰਁ前沿的图神经网络方法和㌫㔏，3 ⅑㧧ᗇ IBM ᶠࠪᢰᵟ䍑⥞྆。Ԇᱟ 40 ཊ亩㖾ഭу࡙的ޡ

਼ਁ᰾人，ُࠝަу࡙的高୶业ԧޡ，٬㧧ᗇ 8 亩 IBM ਁ᰾成᷌྆，ᒦ㻛ԫભ为 IBM 2020 级ਁ

᰾བྷ师。Ԇᑖ领ഒ䱏㧧ᗇєњ 2022 年 AAAI 人ᐕᲪ能ࡋ新应用྆˄全⨳ޡ 8 њ ，˅以及 IEEE 
ICC’19、DLGMA’20、DLG’19 ㅹཊњՊ䇞ᡆ研讨Պ的ᴰ֣论᮷྆和ᴰ֣ᆖ生论᮷྆。Ԇ的研究

㻛全⨳Շཊѝ㤡᮷Ⴢփ广泛ᣕ䚃，वᤜNature News、Yahoo News、AP News、PR Newswire、The 
Time Weekly、VentureBeat、新Ცݳ、χ ಘѻᗳ、AI 科ᢰ䇴论ㅹ。ԆᱟKDD、AAAI、IEEE BigData
Պ䇞㓴ငՊင员，ᒦᔰࡋ和ᣵԫ全⨳图␡ᓖᆖҐ研讨Պ˄与 AAAI20-22 和 KDD20-22 ㅹ㚄合Ѯ

与图␡ᓖᆖҐ㠚❦䈝䀰༴⨶研讨Պ˄与˅࣎ ICLR22 和NAACL22 ㅹ㚄合Ѯ࣎˅的㚄合主ᑝ。Ԇ

਼ᰦᣵԫ IEEE ᖡ૽ഐᆀᴰ高ᵏ࠺ѻ一 IEEE Transactions on Neural Networks and Learning Systems
和ACM SIGKDD ᰇ㡠ᵏ࠺ACM Transactions on Knowledge Discovery from Data 的࢟主㕆，ᒦᇊ

ᵏᣵԫ主要的AI/ML/NLP Պ䇞ྲKDD、EMNLP、IJCAI、AAAI ㅹ的 SPC/AC。 
 

崔鹏博士  ॾབྷᆖ䇑算ᵪ㌫㓸䓛࢟ᮉᦸ。Ԇ于 2010 年൘ॾ

བྷᆖ㧧ᗇ博士ᆖս。Ԇ的研究兴䏓वᤜᮠᦞ᥆ᧈ、ᵪಘᆖҐ和ཊჂփ

分᷀，䮯网络㺘⽪ᆖҐ、ഐ᷌᧘⨶和っᇊᆖҐ、⽮Պࣘ力ᆖᔪ⁑和

用ᡧ行为ᔪ⁑ㅹ。Ԇ✝㺧于᧘ࣘഐ᷌᧘⨶和ᵪಘᆖҐ的㶽合ਁ展，䀓

ᒣᙗ䰞ޜᖃӺ人ᐕᲪ能ᢰᵟ的基本䰞题，वᤜ可䀓䟺ᙗ、っᇊᙗ和ߣ

题。Ԇ㻛ޜ䇔为 ACM 的ᶠࠪ科ᆖᇦ、CCF 的ᶠࠪ成员和 IEEE 的高

级Պ员。Ԇ൘ᵪಘᆖҐ和ᮠᦞ᥆ᧈ领域的㪇Պ䇞和ᵏ࠺кਁ㺘Ҷ

100 ཊㇷ论᮷。Ԇᱟ网络፼ޕ领域㻛ᕅ用ᴰཊ的ࠐս者ѻ一。Ԇᨀ

ࠪ的一Ӌ网络፼ޕ算法൘ᆖᵟ⭼和ᐕ业⭼ӗ生Ҷ重བྷᖡ૽。Ԇ的研究㧧ᗇҶ IEEE ཊჂփᴰ֣部䰘

论᮷྆、IEEE ICDM 2015 ᴰ֣ᆖ生论᮷྆、IEEE ICME 2014 ᴰ֣论᮷྆、ACM MM12 བྷᡈཊ

⁑ᘱ྆、MMM13 ᴰ֣论᮷྆，ᒦ分࡛ޕ䘹 2014 年和 2016 年的KDD ᴰ֣у࠺。ԆᴮԫCIKM2019
和MMM2020 的PC 㚄合主ᑝ，ICML、KDD、WWW、IJCAI、AAAI ㅹՊ䇞的SPC ᡆ领域主ᑝ，

IEEE TKDE˄2017ü 、˅IEEE TBD˄2019ü 、˅ACM TIST˄2018ü˅和ACM TOMM˄2016ü˅ㅹ

ᵏ࠺的࢟主㕆。Ԇ൘ 2015 年㧧ᗇACM ѝഭ新ᱏ྆，൘ 2018 年㧧ᗇCCF-IEEE CS 䶂年科ᆖᇦ྆。 
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裴健博士  ᶌݻབྷᆖ⭥ᆀ与䇑算ᵪᐕ〻㌫ᮉᦸ，ᮠᦞ科ᆖ、

བྷᮠᦞ、ᮠᦞ᥆ᧈ和ᮠᦞᓃ㌫㔏ㅹ领域的⸕领ݸ研究人员。Ԇ

䮯为新型ᮠᦞᇶ䳶型应用ᔰਁ有᭸和高᭸的ᮠᦞ分᷀ᢰᵟ，ᒦ

ሶ研究成᷌䖜ॆ为ӗ૱和୶业ᇎ䐥。Ԇᱟ࣐བྷⲷᇦᆖՊ˄࣐

བྷഭᇦ科ᆖ䲒 བྷᐕ〻䲒、ACM࣐˅、 和 IEEE 的Պ员。Ԇ䘈ᱟ

ᮠᦞ᥆ᧈ、ᮠᦞᓃ㌫㔏和ؑỰ㍒方面㻛ᕅ用ᴰཊ的ࠐս者ѻ

一。㠚 2000 年以来，Ԇᐢ经ࠪ⡸一本ᮉ科书、є本у㪇，ᒦ൘

Շཊᶱާᖡ૽力的Պ䇞和ᵏ࠺кਁ㺘Ҷ 300 ཊㇷ研究论᮷，䘉Ӌ

论᮷㻛广泛ᕅ用。Ԇ研究的算法ᐢ൘ᐕ业⭼的生ӗѝ以及⍱行的ᔰⓀ䖟Ԧ྇Ԧѝ㻛广泛䟷

用。Ԇ䘈൘䇨ཊᆖᵟ㓴㓷和⍫ࣘѝ㺘⧠ࠪᶠࠪ的у业领ሬ能力。Ԇ൘ 2013ü2016 年ᣵԫ IEEE 
Transactions of Knowledge and Data Engineering˄TKDE˅主㕆，൘ 2017ü2021 年ᣵԫ ACM
的 Knowledge Discovery in Data уငՊ˄SIGKDD˅主ᑝ，ᒦᣵԫ䇨ཊ亦级Պ䇞的ᙫ㚄合主

ᑝᡆ〻ᒿင员Պ㚄合主ᑝ。ԆᱟԱ业ᮠᦞᡈ⮕、५⯇ؑᆖ、网络ᆹ全Ც能、䇑算䠁㶽和Ც

能䴦ㅹ方面的亮䰞和ᮉ㓳。Ԇ㧧ᗇҶ䇨ཊ㪇的྆亩，वᤜ ACM SIGKDD 新྆˄2017ࡋ
年 、˅ACM SIGKDD ᴽ2015˄࣑྆ 年 、˅IEEE ICDM 研究䍑⥞྆˄2014 年 、˅нࡇ仐କՖ比

ӊⴱࡋ新င员Պ䶂年ࡋ新者྆˄ 2005 年 、˅NSERC 2008 年 Discovery Accelerator Supplements 
Award˄ 全࣐བྷޡ 100 њ㧧྆者 、˅IBM Faculty ྆˄ 2006 年 、˅KDD ᴰ֣应用论᮷྆˄ 2008
年 、˅ICDE ᴰާᖡ૽力论᮷྆˄2018 年 、˅PAKDD ᴰ֣论᮷྆˄2014 年 、˅PAKDD ᴰާᖡ

૽力论᮷྆˄2009 年˅以及 IEEE ᶠࠪ论᮷྆˄2007 年˅ㅹ。 
 

赵亮博士  ෳ唈䟼བྷᆖ䇑算科ᆖ㌫ࣙ⨶ᮉᦸ。Ԇᴮ൘҄⋫ẵབྷ

ᆖؑ科ᆖ与ᢰᵟ㌫和䇑算ᵪ科ᆖ㌫ᣵԫࣙ⨶ᮉᦸ。Ԇ于 2016 年从

ᕇਹቬӊ⨶ᐕབྷᆖ䇑算ᵪ科ᆖ㌫㧧ᗇ博士ᆖս。Ԇ的研究兴䏓वᤜᮠ

ᦞ᥆ᧈ、人ᐕᲪ能和ᵪಘᆖҐ，⢩࡛ᱟᰦオ和网络ᮠᦞ᥆ᧈ、图␡ᓖ

ᆖҐ、䶎ࠨՈॆ、⁑型ᒦ行、һԦ亴⍻和可䀓䟺ᵪಘᆖҐㅹ方ੁ。Ԇ

൘ 2020 年㧧ᗇӊ傜䘺ޜਨ亱ਁ的ᵪಘᆖҐ研究྆，以㺘ᖠԆ对分ᐳ

ᔿ图神经网络的研究。基于൘オ䰤网络的␡ᓖᆖҐ方面的研究，Ԇ于

2020 年㧧ᗇ㖾ഭഭᇦ科ᆖ基䠁Պᶠࠪ䶂年ᮉᦸ྆；基于൘生⢙分ᆀ的

␡ᓖ生成⁑型方面的研究，Ԇ于 2019 年㧧ᗇᶠཛ䟼ؑᢈ྆。Ԇ൘第 19 ቺ IEEE ഭ䱵ᮠᦞ᥆

ᧈՊ䇞˄ICDM 2019˅к㧧ᗇᴰ֣论᮷྆，Ԇ䘈൘第 27 ቺഭ䱵з㔤网བྷՊ˄WWW 2021˅
кഐ␡ᓖ生成⁑型㧧ᗇᴰ֣论᮷྆ᨀ。基于൘ᰦオᮠᦞ᥆ᧈ方面的研究，Ԇ于 2016 年㻛

ᗞ䖟ᩌ㍒䇴䘹为ᮠᦞ᥆ᧈ领域二ॱབྷ新ᱏѻ一。Ԇ䘈ᱟ 2017 年ᕇਹቬӊ⨶ᐕབྷᆖ䇑算ᵪ科

ᆖ㌫的Ո⿰博士生。ഐ为൘オ䰤ᮠᦞ␡ᓖᆖҐ方面的研究，Ԇ㻛䇑算⽮४㚄ⴏ˄CCC˅ᦸ

ҸĀ2021 年䇑算ࡋ新研究员ሬ师ā〠ਧ。Ԇ൘ KDD、TKDE、ICDM、ICLR、Proceedings of 
the IEEE、ACM Computing Surveys、TKDD、IJCAI、AAAI 和 WWW ㅹ亦级Պ䇞ᡆᵏ࠺к
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ᱜ语 

ఫ的ധ᱙ắᔢ 

ప喝一њ图⭡一њ㢲⛩䳶合和一њ䗩䳶合㓴成。ަѝ，㢲⛩䳶合ѝ的㢲⛩ԓ㺘ᇎփ，

䗩䳶合ѝ的䗩ԓ㺘ᇎփѻ䰤的ޣ㌫。㢲⛩和䗩ᶴ成图的ᤃᢁ㔃ᶴ。䲔图㔃ᶴ以ཆ，㢲⛩、

䗩和˄ᡆ˅ᮤњ图䜭可以与Ѡᇼ的ؑޣ㚄，䘉Ӌؑ㻛㺘ᖱ为㢲⛩/䗩/图的⢩ᖱ˄৸

〠为ᙗᡆ内容 。˅ 
ၼప喝ᆀ图ҏᱟ图，ᆀ图的㢲⛩䳶合和䗩䳶合ᱟⓀ图的ᆀ䳶。 
͙ᓯᏒ喝ѝᗳᓖ用来ᓖ䟿图ѝ㢲⛩的重要ᙗ。ѝᗳᓖ的基本ٷ䇮ᱟ，ྲ᷌䇨ཊަԆ重

要的㢲⛩ҏ䘎᧕到䈕㢲⛩，ࡉ䇔为䈕㢲⛩ᱟ重要的。ᑨ㿱的ѝᗳᓖᓖ䟿वᤜᓖᮠѝᗳᓖ、

⢩ᖱੁ䟿ѝᗳᓖ、䰤䳄ᙗѝᗳᓖ和᧕䘁ᙗѝᗳᓖ。 
䗧ഋ喝一њ㢲⛩的䛫域一㡜ᱟᤷ与䈕㢲⛩䘁的ަԆ㢲⛩的䳶合。ֻྲ，一њ㢲⛩的 k

䱦䛫域ҏਛ k↕䛫域，䘉њ㢲⛩的 k䱦䛫域内的ᡰ有㢲⛩与䈕㢲⛩ѻ䰤的ᴰ⸝䐟ᖴ䐍䜭н

བྷ于 k。 
㓐喝⽮㗔ᱟᤷ一㓴内部䘎᧕ᇶ䳶նཆ部䘎᧕তнཚᇶ䳶的㢲⛩。 
ప៩ᵣ喝图ᣭṧᱟ一从Ⓚ图ѝ䘹㢲⛩和˄ᡆ˅䗩的ᆀ䳶的ᢰᵟ。图ᣭṧ可用于൘

བྷ㿴⁑图к䇝㓳ᵪಘᆖҐ⁑型，਼ᰦ䱢→ਁ生ѕ重的可ᢙ展ᙗ䰞题。 
ᐮ䉔ప喝ྲ᷌一њ图的㢲⛩和˄ᡆ˅䗩㊫型н਼，䛓Ѹ〠䘉њ图为ᔲ䍘图。ᔲ䍘图的

典型ԓ㺘ᱟ⸕䇶图䉡，⸕䇶图䉡ѝ的䗩可以ᱟн਼的㊫型。 
䊱ప喝䎵图ᱟ对图的ᢙ展，䎵图ѝ的一ᶑ䗩可以䘎᧕ԫᮠ䟿的㢲⛩。 
䮻ᱦప喝䲿ᵪ图䙊ᑨᰘ൘对ᡰ㿲ሏ图生成的图的概⦷分ᐳ进行ᔪ⁑。ⴞ前ᴰ基本、研

究ᴰ䘿ᖫ的䲿ᵪ图⁑型为 ErdĘs-Rényi，䈕⁑型ٷᇊ㢲⛩䳶合ᱟപᇊ的，↔ཆ⇿ᶑ䗩䜭

਼ᒦфᱟ⤜・生成的。 
、⛩䲔㢲ࡐᡆ࣐ᔭప喝ᖃ一њ图的ᮠᦞ㠣ቁ有一њ㓴成部分䲿ᰦ䰤ਁ生ਈॆ，比ྲߔ

࣐ᡆࡐ䲔䗩ㅹ，ྲ᷌䗩的ᵳ重ᡆ㢲⛩的ᙗҏਁ生ਈॆ，ࡉ〠䘉њ图为ࣘᘱ图，ࡉ〠

ަ为䶉ᘱ图。 

ఫᱧக႓ 

䅝ప䃦喝䉡图论ᰘ൘分᷀与图有ޣ的⸙䱥，ྲ䛫᧕⸙䱥ᡆᲞᯟ⸙䱥，֯用的ᱟ㓯

ᙗԓᮠᐕާ，ྲ研究⸙䱥的⢩ᖱ٬和⢩ᖱੁ䟿。 
పԍणะ⤲喝图ؑਧ༴⨶˄Graph Signal Processing，GSP˅ᰘ൘ᔰਁᐕާ以༴⨶ᇊѹ൘

图к的ؑਧ。图ؑਧᱟᮠᦞṧ本的有䲀䳶合，图ѝ的⇿њ㢲⛩䜭有一њṧ本。 
㞮◥㏓Чߍ喝㢲⛩级ԫ࣑ᱟᤷ与图ѝঅњ㢲⛩ޣ的ᵪಘᆖҐԫ࣑。㢲⛩级ԫ࣑的典

型ԓ㺘ᱟ㢲⛩分㊫和㢲⛩എᖂ。 
䓥㏓Чߍ喝䗩级ԫ࣑ᱟᤷ与图ѝ一对㢲⛩ޣ的ᵪಘᆖҐԫ࣑。䗩级ԫ࣑的典型ԓ㺘
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ᱟ䬮᧕亴⍻。 
ప㏓Чߍ喝图级ԫ࣑ᱟᤷ与ᮤњ图ޣ的ᵪಘᆖҐԫ࣑。图级ԫ࣑的典型ԓ㺘ᱟ图分

㊫和图ᙗ亴⍻。 
Ⱐᣔᐻ႒Ό和ᑾ㏟ᐻ႒Ό喝ⴤ᧘ᔿᆖҐᱟᤷ൘䇝㓳ᵏ䰤㿲ሏⴞḷᇎֻ，ྲ 㢲⛩ᡆ䗩˄ ቭ

㇑ⴞḷᇎֻ的ḷㆮӽᱟ未⸕的 ，˅ᖂ㓣ᔿᆖҐᰘ൘ᆖҐ可泛ॆ到未㿲ሏ到的ᇎֻ的⁑型。 

ఫ⺋㏼㑾㐉 

㑽㐈ቸڑ喝网络፼ޕᰘ൘ሶ图ѝ的⇿њ㢲⛩㺘ᖱ为一њվ㔤ੁ䟿，以ׯ൘፼ੁޕ䟿ѝ

 。和㢲⛩㺘ᖱᆖҐޕ৸〠为图፼ޕ有用的ؑ，比ྲ图㔃ᶴ和图的一Ӌᙗ。网络፼⮉؍
ప⺊㏻㑽㐈喝图神经网络ᱟᤷ能ཏ൘图ᮠᦞкᐕ的ԫօ神经网络。 
పࢣ⼛㑽㐈喝图ধ〟网络䙊ᑨᱟᤷ⭡ Kipf 和 Welling˄Kipf and Welling，2017a˅ᨀࠪ

的⢩ᇊ图神经网络。൘ḀӋ᮷⥞ѝ，图ধ〟网络ڦቄՊ㻛用图神经网络的਼ѹ䇽。 
⊴ᖛь䔾喝⎸Ր䙂ᱟ图神经网络的Ṷᷦѻ一，ަѝ的ޣ䭞↕僔ᱟṩᦞ⇿њ神经网络

ቲ的图㔃ᶴ൘н਼㢲⛩ѻ䰤Ր䙂⎸。䟷用ᴰ为广泛的㺘述为⎸Ր䙂神经网络，ҏቡᱟ

ӵ൘ⴤ᧕䘎᧕的㢲⛩ѻ䰤Ր䙂⎸˄Gilmer et al，2017 。˅൘ḀӋ᮷⥞ѝ，⎸Ր䙂࠭ᮠҏ

〠为图└⌒ಘᡆ图ধ〟。 
䄧ܦ喝读ࠪ˄readout˅ᱟᤷ对њ㢲⛩的ؑ进行ᙫ㔃，以ᖒ成ᴤ高ቲ⅑的ؑ，ྲ

ᖒ成ᆀ图/䎵图ᡆ㧧ᗇᮤњ图的㺘ᖱ。൘ḀӋ᮷⥞ѝ，读ࠪҏ〠为⊐ॆ˄pooling˅ᡆ图㋇㋂

ॆ˄graph coarsening 。˅ 
పᄥៃᩧܧ喝图对ᣇ᭫ࠫᰘ൘䙊䗷㓥图㔃ᶴ和˄ᡆ˅㢲⛩㺘ᖱ以ӗ生ᴰൿ情况л的

ᢠࣘ，从㘼֯ᗇ一Ӌ⁑型的ᙗ能л䱽。图对ᣇ᭫ࠫ可以ṩᦞ᭫ࠫ者的ⴞḷ、能力及ަᡰ能

ཏ㧧ᗇ的⸕䇶进行分㊫。 
冭᷾ᕓ侸䃭喝励ἂᙗ傼䇱ᰘ൘ᨀᖒᔿॆ的؍䇱，֯ᗇণ֯ṩᦞḀњᢠࣘ⁑型进行ᢠ

ࣘ，GNN 的亴⍻ҏнਇᖡ૽。 



 

 

ͨ㺮こत 

Ƞ㏱হⴖ䭢 

x ḷ䟿�

x ੁ䟿�

X ⸙䱥�

I অս⸙䱥�

  ᇎᮠ䳶�

  ༽ᮠ䳶�

  ᮤᮠ䳶�

n � n 㔤的ᇎᮠੁ䟿䳶合 
m n× � m 行 n  的ᇎᮠ⸙䱥䳶合ࡇ

[a, b] वਜ਼ a 和 b 的ᇎᮠ४䰤 
[a, b) वਜ਼ a նнवਜ਼ b 的ᇎᮠ४䰤 
xi� ੁ䟿 x ѝ㍒ᕅ为 i 的ݳ㍐ 
Xi, j� ⸙䱥 X ѝ行㍒ᕅ为 i、ࡇ㍒ᕅ为 j 的ݳ㍐ 

ఫ 

G � 图�

E 䗩䳶合�

V 㢲⛩˄亦⛩˅䳶合�

A 䛫᧕⸙䱥�

L Პᯟ⸙䱥�

D 对䀂⸙䱥�

≅G H � 图 G 和图 H 的਼ᶴޣ㌫�

⊆H G � 图 H ᱟ图 G 的一њᆀ图�

⊂H G � 图 H ᱟ图 G 的一њⵏᆀ图�

H G � 图 H 和图 G 的ᒦ䳶�

H G � 图 H 和图 G 的Ӕ䳶�

+H G � 图 H 和图 G 的ᒦḕ䳶�

×H G � 图 H 和图 G 的ㅋݯ〟�

∨H G � 图 H 和图 G 的䘎᧕ 
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ധ᱙᧺҉ 

XT ⸙䱥 X 的䖜㖞 
X·Y ᡆ XY ⸙䱥 X 和 Y 的⛩〟 
X⊙Y ⸙䱥 X 和 Y 的䱯䗮傜〟 
det(X) ⸙䱥 X 的行ࡇᔿ 
xp x 的 p 㤳ᮠ˄ҏਛ lp 㤳ᮠ˅�

 � ᒦ䳶�

 � Ӕ䳶�

⊆ � ᆀ䳶 
⊂ � ⵏᆀ䳶 
<x, y>� ⸒䟿 x 和 y 的内〟 

 ܪ

:f →  � ᇊѹ域为、٬域为的࠭ᮠ�

d
d
y
x
� y 于ޣ x 的ሬᮠ 

y
x
∂
∂

� y 于ޣ x 的ٿሬᮠ 

x y∇ � y 于ޣ x 的ởᓖ 

X y∇ � y 于ޣ X ≲ሬ后的ᕐ䟿 
2 ( )f x∇  � ࠭ᮠ f ൘⛩ x ༴的唁ຎ⸙䱥 

( )df x x∫ � x ᮤњ域к的ᇊ〟分 

( )df x x∫


� 䳶合кޣ于 x 的ᇊ〟分 

( ; )f x  � ⭡ θ参ᮠॆ的ޣ于 x 的࠭ᮠ 
f *g ࠭ᮠ f 和 g 的ধ〟 

ắ⢴䃧 

p(a) ਈ䟿 a 的概⦷分ᐳ 
p(b|a) 㔉ᇊਈ䟿 a，ਈ䟿 b 的ᶑԦ概⦷分ᐳ 
aĵb 䲿ᵪਈ䟿 a 和 b ᱟ⤜・的 
aĵb|c 㔉ᇊਈ䟿 c，ਈ䟿 a 和 b 有ᶑԦൠ⤜・ 
a̚p 䲿ᵪਈ䟿 a ާ有分ᐳ p 

~ )]([a p f a � f (a)对于ਈ䟿 a ൘分ᐳ p л的ᵏᵋ 
( ); ,x μ Σ � ൷٬为 µ、ॿ方ᐞ为 Ȉ的 x к的高ᯟ分ᐳ 
 



 

 

䉱⎽̻ᩜᠮ 

本书⭡ᔲ↕⽮४ࠪ૱，⽮४˄https://www.epubit.com˅为ᛘᨀޣ䍴Ⓚ和后㔝ᴽ࣑。 

䙺ຄ资源 

本书ᨀྲл䍴Ⓚ： 
 图书参考᮷⥞⭥ᆀ⡸； 
 书ѝᖙ图； 
 图书ᆖҐᙍ㔤ሬ图。 
ᛘ可以ᢛ⸱ਣח二㔤⸱ᒦਁ䘱Ā59872ā࣐ᔲ↕ࣙ为ྭ৻㧧ਆ以к

䝽྇䍴Ⓚ。 
ྲ᷌ᛘᱟᮉ师，ᐼᵋ㧧ᗇᮉᆖ䝽྇䍴Ⓚ，䈧൘⽮४本书亥面ѝⴤ᧕㚄

㌫本书的䍓ԫ㕆䗁。 

ϑࠅ䄜 

者、䈁者和㕆䗁ቭᴰབྷࣚ力来⺞؍书ѝ内容的߶⺞ᙗ，ն䳮ݽՊᆈ൘⮿┿。⅒䗾ᛘ

ሶਁ⧠的䰞题৽侸㔉ᡁԜ，ᑞࣙᡁԜᨀॷ图书的䍘䟿。 
ᖃᛘਁ⧠䭉䈟ᰦ，䈧ⲫᖅᔲ↕⽮४，᤹书ᩌ㍒，进ޕ本书亥面，অࠫĀᨀӔई䈟ā，

䗃ޕ䭉䈟ؑ，অࠫĀᨀӔā᤹䫞ণ可，ྲл图ᡰ⽪。本书的者和㕆䗁Պ对ᛘᨀӔ的䭉

䈟ؑ进行ᇑṨ，⺞䇔ᒦ᧕ਇ后，ᛘሶ㧧䎐ᔲ↕⽮४的 100 〟分。〟分可用于൘ᔲ↕⽮४

 。૱ṧ书ᡆ྆、ࡨᦒՈᜐށ
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មڠ∕᱙Γ 

ᢛ描л方二㔤⸱，ᛘሶՊ൘ᔲ↕⽮४ᗞؑᴽ࣑ਧѝⴻ到本书ؑ及ޣ的ᴽ࣑ᨀ⽪。 
 
 
 

̻Й㖁㈨ 

ᡁԜ的㚄㌫䛞㇡ᱟ contact@epubit.com.cn。 
ྲ᷌ᛘ对本书有ԫօ⯁䰞ᡆᔪ䇞，䈧ᛘਁ䛞Ԧ㔉ᡁԜ，ᒦ䈧൘䛞Ԧḷ题ѝ⌘᰾本书书

，以ׯᡁԜᴤ高᭸ൠࠪڊ৽侸。 
ྲ᷌ᛘ有兴䏓ࠪ⡸图书、ᖅࡦᮉᆖ㿶仁，ᡆ者参与图书㘫䈁、ᢰᵟᇑṑㅹᐕ，可以ਁ䛞

Ԧ㔉ᡁԜ；有ࠪ⡸图书的者ҏ可以到ᔲ↕⽮४ᣅは˄ⴤ᧕䇯䰞 www.epubit.com/contribute
ণ可 。˅ 

ྲ᷌ᛘᡰ൘的ᆖṑ、ษ䇝ᵪᶴᡆԱ业ᜣᢩ䟿䍝Ҡ本书ᡆᔲ↕⽮४ࠪ⡸的ަԆ图书，ҏ

可以ਁ䛞Ԧ㔉ᡁԜ。 
ྲ᷌ᛘ൘网кਁ⧠有䪸对ᔲ↕⽮४ࠪ૱图书的ᖒᔿ的ⴇ⡸行为，वᤜ对图书全部

ᡆ部分内容的䶎ᦸᵳՐ，䈧ᛘሶᘰ⯁有ץᵳ行为的䬮᧕䙊䗷䛞Ԧਁ䘱㔉ᡁԜ。ᛘ的䘉一

Ѯࣘᱟ对者ᵳ⳺的؍ᣔ，ҏᱟᡁԜᤱ㔝为ᛘᨀ有ԧ٬的内容的ࣘ力ѻⓀ。 

 হᐯₒఫΓࡧλᐯₒڠ

“异步社区”ᱟ人≁䛞⭥ࠪ⡸⽮ᰇл IT у业图书⽮४，致力于ࠪ⡸㋮૱ IT 图书和ޣᆖҐ

ӗ૱，为䈁者ᨀՈ䍘ࠪ⡸ᴽ࣑。ᔲ↕⽮४࣎ࡋ于 2015 年 8 ᴸ，ᨀབྷ䟿㋮૱ IT 图书和⭥

ᆀ书，以及高૱䍘ᢰᵟ᮷ㄐ和㿶仁䈮〻。ᴤཊ䈖情䈧䇯䰞ᔲ↕⽮४ᇈ网 https://www.epubit.com。 
“异步图书”ᱟ⭡ᔲ↕⽮४㕆䗁ഒ䱏ㆆࠪࡂ⡸的㋮૱ IT 图书的૱⡼，ᢈ于人≁䛞⭥

ࠪ⡸⽮ࠐॱ年的䇑算ᵪ图书ࠪ⡸〟㍟和у业㕆䗁ഒ䱏，ޣ图书൘ሱ面кঠ有ᔲ↕图书的

LOGO。ᔲ↕图书的ࠪ⡸领域वᤜ䖟Ԧᔰਁ、བྷᮠᦞ、人ᐕᲪ能、⍻䈅、前ㄟ、网络ᢰᵟㅹ。 
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