
第⼀章 介绍
图可以表示对象之间或实体之间复杂交互的关系。这种图是模拟社会、技术和⽣物

等系统的基本⼯具。

1.1 充满图的世界

常⻅的图包括⼈类社会、化学相互作⽤、神经元连接、知识图谱等。你可以将它们

粗略地分为（1）⾃然定义的（2）⼈造的，但区分通常很困难。

从下图我们可以看到，图可以⽤于建模：社交图、经济图、通信图、事件图、知识

图、病毒传播路径⽹络、信息图、互联⽹、神经元图、分⼦图、场景图、细胞图等

等

图1-1. 图的应⽤

有些时候，我们也会把图叫做⽹络，⽐如将社交图叫做社交⽹络，经济图叫做经济

⽹络。请注意这些情况下的⽹络指的不是深度神经⽹络。

1.2 图的现实世界应⽤

1.2.1 社交⽹络

⼀个著名的社交⽹络结论是 6 度分离，即⼀个⼈和另⼀个不认识的⼈之间⼀般可以

通过 6 个⼈相互连接起来。 研究⼈员在 2012 年发现，根据 Facebook 数据构建的社

交图谱，⼈与⼈之间的平均距离实际上是3.74，远⼩于 1967 年发现的 4.4 − 5.7 范

围，即著名的“⼩世界问题”。



图1-2. Facebook 社交⽹路

通过聚类技术，我们还可以发现社交圈。下图中，绿⾊的部分是⼀个家庭的成员

圈，红⾊部分是学校的朋友圈。

图1-3. 聚类

1.2.2 影响⼒传播

⽹络分析对于识别基础设施⽹络的弱点也很有⽤。 下⾯显示了 2003 年 8 ⽉ 15 ⽇发

⽣的停电（8 ⽉ 14 ⽇与 8 ⽉ 15 ⽇），影响了东海岸的⼤部分地区，影响了加拿⼤和

美国的城市。 请注意，多伦多/底特律完全消失，⽽华盛顿 - 波⼠顿⾛廊则明显变

暗。 更⾼分辨率的图像。 通过⽹络分析⼯具，我们可以了解哪些节点（城市）将

受到影响、影响的严重程度以及传播的速度。

图1-4. 影响⼒传播

这种故障传播模型也适⽤于错误信息的传播和病毒的传播。通过病毒传播模型，您

可以对⼈、社区、城市和国家之间的连通性（疾病传播的概率）进⾏建模。 识别和

切断传播中⼼可以定位疾病传播的影响。⽐如，它可以⽤于建模新冠病毒的传播。



图1-5. 病毒传播

1.2.3 知识图谱

知识图谱也称为语义⽹络，表示现实世界实体（即对象、事件、状况或概念）的⽹

络，并说明它们之间的关系。 这些信息通常存储在图形数据库中，并以图形结构直

观呈现出来，即为知识“图”。

⼀个知识图谱主要由三个部分组成：节点、边和标签。 任何对象、场所或⼈员都可

以是节点。 边定义了节点之间的关系。 例如，节点可以是客户（如 IBM）和代理

机构（如 Ogilvy）。 边会将这种关系归类为 IBM 和 Ogilvy 之间的客户关系。

图1-6. 知识图谱

1.2.4 推荐系统

预测⽤户偏好可以抽象为⼀个预测图中边的存在的问题。我们可以将⽤户看作⼀个

⼦图，将商品看作⼀个⼦图，然后寻找这两个⼦图内可能的⽤户和商品的关系。



图1-7. 推荐系统

另外⼀个图⽤于推荐的例⼦是电影推荐，我们可以通过图建⽴观影者和电影之间的

关系。

图1-8. 电影推荐

1.2.5 ⽣物化学应⽤

蛋⽩质原⼦结构的“⽹络”、药物的相互作⽤/作⽤/副作⽤，甚⾄⻝物链⾃然地形成

具有潜在异质节点的⽹络。 近年来，使⽤图卷积⽹络来预测化学品的影响已受到关

注。 例如，可以使⽤药物和蛋⽩质的节点的图来对药物组合的效果进⾏建模。



图1-9. ⽣物化学应⽤

1.3 图结构数据上的机器学习
节点预测：预测节点的类别或某类属性的取值

例⼦：对是否是潜在客户分类、对游戏玩家的消费能⼒做预测

边预测：预测两个节点间是否存在链接

例⼦：知识图谱补全、好友推荐、商品推荐

图的预测：对不同的图进⾏分类或预测图的属性

例⼦：分⼦属性预测

节点聚类：检测节点是否形成⼀个社区

例⼦：社交圈检测

其他任务

图⽣成：例如药物发现

图演变：例如物理模拟

……

图1-10. 图结构上的机器学习



1.4 应⽤神经⽹络于图⾯临的挑战

过去的深度学习应⽤中，我们主要接触的数据形式主要是这四种：矩阵、张量、序

列（sequence）和时间序列（time series），它们都是规则的结构化的数据。然⽽图

数据是⾮规则的⾮结构化的，它具有以下的特点：

任意的⼤⼩和复杂的拓扑结构；

没有固定的节点排序或参考点；

通常是动态的，并具有多模态的特征；

图的信息并⾮只蕴含在节点信息和边的信息中，图的信息还包括了图的拓扑结

构。

以往的深度学习技术是为规则且结构化的数据设计的，⽆法直接⽤于图数据。应⽤

于图数据的神经⽹络，要求

适⽤于不同度的节点；

节点表征的计算与邻接节点的排序⽆关；

不但能够根据节点信息、邻接节点的信息和边的信息计算节点表征，还能根据

图拓扑结构计算节点表征。
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