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研究背景

q 复杂图网络

Ø 由节点、边组成

Ø 在现实生活中大量存在

q 图机器学习/数据挖掘
Ø 节点分类：商品分类等

Ø 链接预测：点击率预测等

Ø ……

社交网络 学术引用网络



研究背景

q 图神经网络（GNN）
Ø 建模节点邻域结构特征，可解释性强、泛化性好、效果突出

Ø 是目前图网络应用广泛、重要的建模方法



研究背景

q 图神经网络的表达能力具有上界[1,2]

Ø 1-Weisfeiler-Lehman Isomorphism Test (1-WL Test)
Ø 但1-WL Test 无法建模(区分/计数) 三角形、环形等子图结构
Ø 图神经网络在子图结构建模方面具有严重缺陷

子图结构示意图

[1] Vikraman et al. On Weisfeiler-Leman invariance: subgraph counts and related graph properties.
[2] Chen et al. Can graph neural networks count substructures?



子图结构在图机器学习中扮演重要角色

子图结构
分布差异



研究问题：面向子图结构的图神经网络建模
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研究问题：面向子图结构的图神经网络建模
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研究问题：面向子图结构的图神经网络建模
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研究背景

q 局部子图结构分布



模型框图: GraphSTONE

主题学习

1 自适应提取子图结构 2 学习结构分布 3改进GCN卷积方式

主题学习



1自适应提取子图结构

q 匿名游走
Ø 节点被编号为其在序列中第一次出现位置

Ø 例子
ü 随机游走序列: (9, 18, 19, 9)、(0, 2, 3, 0)
ü 匿名游走序列: (1, 2, 3, 1)、(1, 2, 3, 1)
ü 是三角形结构

Ø 可以将相似结构映射为同样的编码[1]

ü (完备性):通过匿名游走可重建原始子图
三角形

[1] Micali and Zhu. Reconstructing markov processes from independent and anonymous experiments. In Applied Discrete Maths, 2016. 



2学习结构分布——图网络上的主题模型

q 首次在图网络中提出主题模型 (与NLP中的主题模型进行类比)
Ø 子图结构 (匿名游走)  ⇔ 单词

Ø 中心节点周围的子图结构集合 ⇔ 文档



3考虑子图结构分布的动态卷积

q 多角度GNN

q 考虑结构主题信息的卷积方式改进

q 无监督优化目标
Ø 类似于 GraphSAGE[1]



概念性验证

q 仿真数据

Ø 包含三种不同子结构的仿真数据

q 结论

Ø GraphSTONE可以有效区分不同
子图结构



概念性验证

q 所学习的主题分布

Ø 子图结构在不同主题下分布差异明显



实验与分析

q 公开数据集（节点分类）

Ø GraphSTONE效果优于其他所有baseline
Ø 节点无特征的情况下，效果相比最好baseline提升15%-25%



研究问题：面向子图结构的图神经网络建模
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基于子空间理论的多层级社群表征模型
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q 多层级信息建模

q 社群间关系保持

基于子空间理论的多层级社群表征模型

投影矩阵 𝑺𝒊𝒍

(要学习的参数) 女鞋

投影矩阵 𝑺𝒋𝒍, 𝑺𝒊𝒍

(要学习的参数)

投影前后，社群间相似度保持一致社群相似度

女鞋

连衣裙

平面夹角



研究问题：面向子图结构的图神经网络建模
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基于子图核函数的图神经网络建模

23

AWGK

RWGK

Ø 融合随机游走图核函数 (RWGK) 与匿名游走图核函数 (AWGK) 
Ø 可以与图神经网络进行融合



理论分析

Lemma 2. 

存在图G 满足𝚿𝑨𝑹,𝑳
(𝒍)
的表达能力严格大于1-WL Test。

贡献：突破了现有GNN表达能⼒上界

Lemma 1. 

GSKN 的表达能力大于等于1-WL test，即表达能力最强

的MPGNN (Message Passing GNNs)。
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