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　　收稿日期：２０２２０６０５；在线发布日期：２０２３０４１９．本课题得到广东省重点领域研发计划（２０２１Ｂ０１０１１９０００４）、国家自然科学基金
（６２１７２１５７，６２２０２１４９）、湖南省科技项目（２０２３ＧＫ２００２、２０２１ＲＣ３０６２）、广东省自然科学基金（２０２３Ａ１５１５０１２９１５）、深圳市基础研究面上

项目（ＪＣＹＪ２０２１０３２４１３５４０９０２６）、之江实验室开放课题（２０２２ＲＣ０ＡＢ０３）资助．肖国庆，博士，副教授，中国计算机学会（ＣＣＦ）高级会员，主

要研究方向为高性能计算、并行与分布式处理、人工智能与大数据计算．Ｅｍａｉｌ：ｘｉａｏｇｕｏｑｉｎｇ＠ｈｎｕ．ｅｄｕ．ｃｎ．李雪琪，博士研究生，主要研

究方向为大规模图神经网络和推荐系统．陈玥丹（通信作者），博士，副教授，中国计算机学会（ＣＣＦ）会员，主要研究方向为高性能计算、并

行与分布式处理．Ｅｍａｉｌ：ｃｈｅｎｙｕｅｄａｎ＠ｈｎｕ．ｅｄｕ．ｃｎ．唐　卓，博士，教授，主要研究领域为超级计算与云计算、高性能计算与人工智能融

合计算．姜文君，博士，教授，主要研究领域为社交网络分析、推荐系统．李肯立，博士，教授，中国计算机学会（ＣＣＦ）会士，主要研究领域为

高性能计算系统软件与应用．

大规模图神经网络研究综述
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摘　要　图神经网络凭借其处理非欧氏空间数据及其复杂特征方面的优越性受到了大量的关注，并且被广泛应用

于推荐系统、知识图谱、交通道路分析等场景中．面对大规模数据，图结构的不规则性、节点特征的复杂性以及训练

样本之间的依赖性对图神经网络模型的计算效率、内存管理以及分布式系统中的通信开销造成了巨大的压力．为

应对和缓解以上问题，研究者从应用场景、算法模型、编程框架和硬件结构等多个层面对其进行了优化．本文主要

回顾和总结了算法模型及编程框架方面的优化，为读者了解面向大规模数据的图神经网络采样算法以及框架优化

相关工作提供帮助，为未来算法框架协同优化奠定基础．具体来说，本文首先简要介绍图神经网络模型中的消息

传递机制，分类介绍常见的图神经网络模型，并分析其在大规模数据训练中面临的困难和挑战；然后对面向大规模

数据的图神经网络算法模型进行分类总结和分析，包括基于节点、边和子图的采样算法；接着介绍图神经网络编程

框架加速的相关进展，主要包括主流框架的介绍以及优化技术的分类总结和分析；最后对未来面向大规模数据的

图神经网络研究进行展望．

关键词　图神经网络；大规模数据；算法优化；框架加速
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ｅｘｅｃｕｔｉｏｎ，ｍｅｍｏｒｙｍａｎａｇｅｍｅｎｔ，ａｎｄｏｔｈｅｒｍｅｔｈｏｄｓ．Ｆｉｎａｌｌｙ，ｗｅｓｕｍｍａｒｉｚｅｔｈｉｓｓｕｒｖｅｙ．Ｗｅａｌｓｏ

ｐｒｏｖｉｄｅｐｒｏｓｐｅｃｔｓｆｏｒｆｕｔｕｒｅｗｏｒｋｉｎｏｐｔｉｍｉｚｉｎｇＧＮＮｍｏｄｅｌｓａｎｄａｃｃｅｌｅｒａｔｉｎｇｆｒａｍｅｗｏｒｋｓｆｏｒｌａｒｇｅ

ｓｃａｌｅｄａｔａ，ｓｕｃｈａｓｒｅｄｕｃｉｎｇｒｅｄｕｎｄａｎｔｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎ，ａｌｇｏｒｉｔｈｍａｎｄｆｒａｍｅｗｏｒｋｃｏｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ，

ｇｒａｐｈａｗａｒｅｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎｓ，ｓｕｐｐｏｒｔｆｏｒｃｏｍｐｌｅｘｇｒａｐｈｓ，ｆｌｅｘｉｂｌｅｓｃｈｅｄｕｌｉｎｇｂａｓｅｄｏｎｈａｒｄｗａｒｅ

ｆｅａｔｕｒｅｓ，ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎｓｏｎｄｉｓｔｒｉｂｕｔｅｄｐｌａｔｆｏｒｍｓ，ｆｒａｍｅｗｏｒｋａｎｄｈａｒｄｗａｒｅｃｏｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎａｎｄ

ｍｉｎｉｍｉｚｉｎｇｎｏｄｅｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎｄｉｍｅｎｓｉｏｎｓ．

犓犲狔狑狅狉犱狊　ｇｒａｐｈｎｅｕｒａｌｎｅｔｗｏｒｋ；ｌａｒｇｅｓｃａｌｅｄａｔａ；ａｌｇｏｒｉｔｈｍｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ；ｆｒａｍｅｗｏｒｋａｃｃｅｌｅｒａｔｉｏｎ

１　引　言

图结构能够有效表征自然界和社会生活中广泛

存在的复杂关系，如基因结构［１２］、通信网络［３］、交通

路线［４］、社交网络［５６］等．针对相互关联的图数据，图

计算能够有效挖掘其结构信息，但是不具备对其节

点特征（比如，社交网络中用户兴趣、年龄等附加信

息）的学习能力．另一方面，神经网络模型通过海量

参数训练能够灵活表示数据的复杂特征，在图片、视

频、文本等基于欧氏空间的数据上表现出优越的性

能［７９］，但其无法直接应用于非欧氏空间的图数据．

综合图计算和神经网络的优势，图神经网络（Ｇｒａｐｈ

ＮｅｕｒａｌＮｅｔｗｏｒｋ，ＧＮＮ）
［１０１１］凭借其在处理非欧氏

空间数据及其复杂特征方面的优越性受到了大量的

关注，并被广泛应用于网络链接预测［１２］、推荐系

统［１３１４］、交通道路分析［１５］等场景中．

实际应用场景中通常需要处理海量数据．２０１９

年，阿里巴巴研究团队在其工作［１６］中提到常见的电

商平台往往存在百亿级节点、千亿级边，其存储开销

超过１０ＴＢ．在面向大规模数据的图神经网络中，图

数据的不规则性、特征复杂性以及训练过程中样本

间的依赖性对模型计算效率、内存管理以及分布式

系统中的通信开销造成了巨大的压力．下面我们将

图神经网络模型在大规模数据应用中面临的挑战按

照来源分为图数据结构、图神经网络模型、数据规模

和硬件平台四类，分别介绍．

（１）图数据结构．图结构数据的不规则性、稀疏

性、动态性、节点邻居数量呈幂律分布以及样本间的

相互依赖，对高效的访存造成了一定的压力，尤其对

面向大规模数据场景的分布式计算系统提出了更大

的挑战．

９４１１期 肖国庆等：大规模图神经网络研究综述



（２）图神经网络模型．节点的高纬表示是图神

经网络模型区别于传统图算法的典型特征，在增强

了模型表示能力的同时，也造成了更大的计算和内

存开销，尤其是在大规模数据的应用中面临更大的

挑战．其迭代更新的机制设计使得深层的图神经网

络模型面临邻居节点爆炸的问题．

（３）数据规模．典型的图神经网络模型采用整

批训练的模式，这在大规模数据的应用中存在内存

限制的问题．在基于分批训练模式的图神经网络模

型中，数据大规模性增大了数据划分和迭代更新的

难度．

（４）硬件结构．图神经网络模型在图数据结构

和复杂特征方面的建模需求使得模型既需要灵活的

不规则数据读取，又需要高效的密集计算．目前ＣＰＵ

在灵活读取方面表现较好，ＧＰＵ支持高效的密集计

算，但二者都不能同时满足这两点需求．图神经网络

的需求和硬件结构的不匹配增加了大规模图神经网

络模型加速的难度．

为应对和缓解上述困难和挑战，研究者通过优

化硬件结构、编程框架、算法模型以及应用模型（如

图１所示），来提高图神经网络模型的可拓展性、加

速模型运行过程以及减小内存开销［１７１８］．

图１　ＧＮＮ整体框架图

在应用模型方面，针对自然语言处理、交通道路

预测、推荐系统等不同的应用场景提出具体的处理

策略［４，１３，１９］，以提高图神经网络模型在具体任务上

的处理效率．

在算法模型方面，典型的图神经网络模型采用

整批训练的方式，要求将完整的图数据载入内存，在

面向大规模数据训练（尤其是基于ＧＰＵ进行训练）

时往往面临内存不足的问题．针对这一问题，一些研

究工作提出通过采样算法实现图神经网络模型的分

批训练，比如 ＧｒａｐｈＳａｇｅ
［２０］、ＦａｓｔＧＣＮ

［２１］、Ｃｌｕｓｔｅｒ

ＧＣＮ
［２２］等．

在编程框架方面，图神经网络迭代更新的表示机

制导致训练样本之间相互依赖，使得ＴｅｎｓｏｒＦｌｏｗ、

Ｐｙｔｏｒｃｈ等典型的神经网络框架无法有效地实现模

型分批训练及其高效运行．计算过程中的特征复杂

性对原有图计算框架提出了更大的内存和计算需

求．结合传统神经网络和图计算框架的特点，Ｄｅｅｐ

ＧｒａｐｈＬｉｂｒａｒｙ（ＤＧＬ）
［２３］、ＰｙＴｏｒｃｈＧｅｏｍｅｔｒｉｃ（ＰｙＧ）

［２４］

等面向图神经网络的编程框架被提出来缓解这一

问题．

在硬件结构方面，一些研究者结合ＣＰＵ、ＧＰＵ、

ＦＰＧＡ等硬件的结构特征，在计算、访存等方面提出

了对应的优化策略［２５２７］．或者针对图神经网络的特

征设计了专用的硬件加速结构，比如 ＨｙＧＣＮ
［２８］．

基于以上大量的研究工作，目前已有综述从应

用模型、算法模型、编程框架以及硬件结构四个方面

总结和分析图神经网络相关的进展，表１列出了本

文相关的５篇综述．

综述［２９］总结了图神经网络在算法和应用方面

的主要进展，将 ＧＮＮ算法分为循环 ＧＮＮ、图卷积

神经网络（ＧｒａｐｈＣｏｎｖｏｌｕｔｉｏｎａｌＮｅｔｗｏｒｋ，ＧＣＮ）、

图自编码器和时空ＧＮＮ四类进行介绍，并总结了

开源的数据集、已有方法的实现和应用场景．综述

［３０］将图神经网络模型的设计过程总结为消息传播

模式、采样方法和池化操作三个子模块的设计，并总

结了不同的图神经网络模型和应用场景．除了分类

介绍ＧＮＮ算法模型和应用场景，综述［３１］还总结

了已有的典型框架：消息传播网络（ＭｅｓｓａｇｅＰａｓｓｉｎｇ

ＮｅｕｒａｌＮｅｔｗｏｒｋ，ＭＰＮＮ）、非局部神经网络（Ｎｏｎ

ＬｏｃａｌＮｅｕｒａｌＮｅｔｗｏｒｋ，ＮＬＮＮ）、图网络 （Ｇｒａｐｈ

Ｎｅｔｗｏｒｋ，ＧＮ）和混合网络模型（Ｍｉｘｔｕｒｅ Ｍｏｄｅｌ

Ｎｅｔｗｏｒｋｓ，ＭｏＮｅｔ）．综述［３２］主要从算法模型和应

用场景两方面总结了图卷积神经网络（ＧＣＮ）的提

出、发展和应用．综述［３３］主要总结了 ＧＮＮ 在算

法、软硬件加速器方面的进展，首先从计算过程的角

度介绍了ＧＮＮ的基础操作和算法分类，然后从软

件（编程框架）和硬件两个方面总结了ＧＮＮ加速器

相关的工作，最后展望了今后加速器设计可能的方

向：软硬件结合、图感知和以通信为中心．综述［３４］

总结了现有图神经网络编程框架的设计和实现方

案，分类分析了其中的优化技术，并对开源的图神线
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表１　图神经网络相关综述

文献 主要内容
侧重方面

应用 算法 框架 硬件

ＡＣｏｍｐｒｅｈｅｎｓｉｖｅＳｕｒｖｅｙｏｎＧｒａｐｈＮｅｕｒａｌＮｅｔｗｏｒｋｓ
［２９］

·算法分类
·应用：数据集、开源代码、应用场景  

Ｇｒａｐｈｎｅｕｒａｌｎｅｔｗｏｒｋｓ：Ａｒｅｖｉｅｗｏｆｍｅｔｈｏｄｓａｎｄａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ
［３０］

·图神经网络概述
·算法模型分类总结
·应用场景

 

图神经网络综述［３１］

·算法分类
·通用框架
·应用场景

 

图卷积神经网络综述［３２］

·ＧＣＮ简介
·ＧＣＮ算法分类
·应用场景

 

ＣｏｍｐｕｔｉｎｇＧｒａｐｈＮｅｕｒａｌＮｅｔｗｏｒｋｓ：ＡＳｕｒｖｅｙｆｒｏｍＡｌｇｏｒｉｔｈｍｓ

ｔｏＡｃｃｅｌｅｒａｔｏｒｓ［３３］
·算法分类
·加速器（软件、硬件）   

大规模图神经网络系统综述［３４］

·图神经网络概述
·图神经网络编程框架
·主要优化技术
·实验分析



图神经网络加速结构综述［３５］

·ＧＮＮ简介
·硬件结构设计
·关键技术：计算，片内、片外访存



ＡＣｏｍｐｒｅｈｅｎｓｉｖｅＳｕｒｖｅｙｏｎＤｉｓｔｒｉｂｕｔｅｄＴｒａｉｎｉｎｇｏｆＧｒａｐｈＮｅｕｒａｌ

Ｎｅｔｗｏｒｋｓ［３６］

·分布式ＧＮＮ训练模式介绍
·软件框架和硬件平台设计
·与分布式ＤＮＮ训练的比较

 

ＤｉｓｔｒｉｂｕｔｅｄＧｒａｐｈＮｅｕｒａｌＮｅｔｗｏｒｋＴｒａｉｎｉｎｇ：ＡＳｕｒｖｅｙ
［３７］

·分布式ＧＮＮ相关优化技术介绍
·软件框架总结  

ＰａｒａｌｌｅｌａｎｄＤｉｓｔｒｉｂｕｔｅｄＧｒａｐｈＮｅｕｒａｌＮｅｔｗｏｒｋｓ：ＡｎＩｎＤｅｐｔｈ

ＣｏｎｃｕｒｒｅｎｃｙＡｎａｌｙｓｉｓ
［３８］

·ＧＮＮ简介
·ＧＮＮ的并行优化技术总结
·相关的软件框架和硬件平台介绍

   

本文

·ＧＮＮ简介
·ＧＮＮ采样算法
·ＧＮＮ框架技术：框架及相关技术

 

网络编程框架进行了实验评估．综述［３５］首先概述

了ＧＮＮ基础知识、典型算法、应用场景和主流编程

框架，然后介绍了ＧＮＮ加速结构的整体设计，并从

ＧＮＮ加速面临的挑战出发详细介绍了计算、片内访

存、片外访存方面的关键技术．

总的来说，综述［２９３２］侧重于总结和分析采用

整图（ｆｕｌｌｂａｔｃｈ）训练模式的图神经网络模型及其

相关应用场景．然而，当图中的节点或边的数量达到

百万甚至十亿级时，训练过程往往会超出单块ＧＰＵ

的内存限制．针对这一问题，一些方法的提出促进了

图神经网络模型从全图训练方式到分批（ｍｉｎｉ

ｂａｔｃｈ）训练方式的转变。其中，采样算法为图神经

网络模型的分批训练提供支持，为其在大规模数据

中的应用奠定了基础．面向图神经网络的编程框架

结合了深度学习框架和图结构的具体特征，提高了

存储利用率和计算效率，促进了图神经网络模型在

大规模数据中的应用．相关综述［３３３４］主要总结了

图神经网络编程框架方面的进展．综述［３６３８］主要

针对分布式平台，总结和分析了分布式ＧＮＮ 在算

法模型、软件框架和硬件平台等方面的相关进展．

与现有综述相比，本文主要针对大规模图神经

网络，从算法模型和框架优化两个方面对现有研究

进行了调研、总结和分析．本文首先对ＧＮＮ的基础

知识和典型算法进行介绍和总结；总结分析了基于

不同粒度采样策略的图神经网络模型；总结分析了

主流的加速框架及其相关技术．为后续图神经网络

模型在大规模数据数据应用中框架算法的协同优

化提供更多的思路．

本文的内容安排如图２所示．第２节简要介绍

图神经网络，包括消息传递机制、常见的图神经网络

模型及其在针对大规模数据训练时面临的困难和挑

战；第３节分类总结和分析图神经网络模型针对大

规模数据的优化工作，主要包含对不同粒度的采样

算法的介绍；第４节介绍和总结图神经网络编程框

架加速方面的进展，包括对主流框架的介绍和相关

加速技术的分类总结；第５节对全文进行总结并对

面向大规模数据的图神经网络在算法模型和编程框

架方面的未来研究进行展望．
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图２　本文内容组织

２　图神经网络

图神经网络（ＧｒａｐｈＮｅｕｒａｌＮｅｔｗｏｒｋ，ＧＮＮ）是

面向图结构数据的神经网络模型［１０１１］，主要用于对

图数据中的节点进行向量表示及其相关任务［３９４０］，

融合了图计算和神经网络模型的优势，能够在捕捉

图结构的同时抽象出节点包含的复杂特征［４１］．其

中，图计算模型能够很好地捕捉图的拓扑结构特征，

但无法处理节点的高维特征．典型神经网络模型通

常用于处理欧氏空间数据，比如，卷积神经网络适用

于处理网格类数据［４２］，循环神经网络在捕捉序列信

息方面表现较好［４３］．综上，针对非欧氏空间的复杂

图数据，图结构本身不规则并且节点包含复杂特征，

其建模过程需要一种新的处理机制．目前比较受欢

迎的消息传播模式通过获取高阶邻居信息来提升节

点的表达能力，主要包括邻居聚合和节点更新两个

步骤［４４］．

本节将从消息传递机制出发．首先简要介绍基

于此的图神经网络模型中的两个主要操作，聚合和

更新操作．然后分类介绍常见的图神经网络模型：图

卷积神经网络、图注意力网络、循环图神经网络以及

基于自编码器的图神经网络．并针对每一类图神经

网络模型，分析其在大规模数据训练过程中存在的

挑战．最后对图神经网络模型在面向大规模数据训

练过程中存在的挑战进行总结．相关的符号及含义

如表２所示．

表２　符号定义

符号 表示含义

犌 图

! 节点集合，包含｜!｜个节点

"狌 节点狌的邻居节点集合

犃∈!

｜!｜×｜!｜ 邻接矩阵

犇∈!

｜!｜×｜!｜ 度矩阵

犡∈!

｜!｜×犱犻狀犻 所有节点的初始化特征

犈∈!

｜!｜×犱 所有节点的向量表示

犲狌 节点狌的向量表示

２１　消息传递机制

基于神经网络的消息传递机制描述了节点特征

在网络中进行传播的过程，传播结果最终会通过神

经网络操作迭代地更新在节点表示中［４４］．其中，第犽

次的消息传递过程如下：

犺
（犽）
狌 ＝犃犵犵狉犲犵犪狋犲

（犽）（｛犲
（犽－１）
狏 ，狏∈"狌｝） （１）

犲
（犽）
狌 ＝犝狆犱犪狋犲

（犽）（犺
（犽）
狌 ，犲

（犽－１）
狌 ） （２）

第犽轮的聚合操作犃犵犵狉犲犵犪狋犲
（犽）函数通过聚合

节点狌的邻居集合"狌生成中间结果犺
（犽）
狌 ．更新操作

犝狆犱犪狋犲
（犽）函数通过结合犺

（犽）
狌 和节点狌前一轮的表示

犲
（犽－１）
狌 更新在犽次迭代后的表示犲

（犽）
狌 ．其中，聚合操作

犃犵犵狉犲犵犪狋犲和更新操作犝狆犱犪狋犲可以是任意可微函

数，并且不同层的函数可以不同．根据是否考虑邻居

节点间的先后顺序，已有的聚合操作大致分为基于

集合的聚合和基于序列的聚合操作两类．

初始化函数犳狓根据节点特征狓狌生成其初始表

示犲
（０）
狌 ，通过犓 轮消息传递过程分别得到对应的表

示犲
（犽）
狌 （犽＝１，２，…，犓），最终表示函数犳犲基于此生

成最终的节点表示犲狌．

犲
（０）
狌 ＝犳狓（狓狌） （３）

犲
（犽）
狌 ＝犝狆犱犪狋犲

（犽）（犃犵犵狉犲犵犪狋犲
（犽）（｛犲

（犽－１）
"狌

｝），犲
（犽－１）
狌 ）（４）

犲狌＝犳犲（｛犲
（犽）
狌 ，犽＝１，２，…，犓｝） （５）

通过迭代的聚合和更新过程（如式（４）所示），每

个节点将会包含其高阶邻居的特征．比如，犲
（１）
狌 通过

聚合邻居节点犲
（０）
狏 （狏∈"狌）包含了一阶邻居的特征，

犲
（２）
狌 通过聚合邻居节点犲

（１）
狏 （狏∈"狌）包含了一阶和二

阶邻居（邻居的邻居）的特征．类似地，通过犓 次迭

代聚合和更新，犲
（犓）
狌 将包含一阶，二阶，…，犓 阶邻居

的特征，包含了图结构信息．另一方面，犲
（０）
狌 根据其本

身特征生成．总的来说，图神经网络表示模型能够捕

捉图结构信息和建模复杂的节点特征．
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２２　常见模型

本节将介绍常见的四种图神经网络模型，图卷

积神经网络、图注意力网络、循环图神经网络以及基

于自编码器的图神经网络，并具体分析其在大规模

数据训练中存在的挑战．

２．２．１　图卷积神经网络

图卷积神经网络（ＧｒａｐｈＣｏｎｖｏｌｕｔｉｏｎａｌＮｅｔｗｏｒｋ，

ＧＣＮ）是目前最常见的图神经网络模型
［４５］，通过卷

积操作来实现邻居节点聚合．根据卷积操作的定义

方式，目前ＧＣＮ模型主要分为基于谱域和基于空

间域两类，综述［３２］提供了详细的介绍．其中，基于谱

域的方法基于图信号分析和图谱论相关的工作，基

于空间域的方法主要关注邻居节点的直接聚合方

式．下文将对二者进行简单介绍．

基于谱域的方法从图的层面来定义卷积操作［４５］．

犈
（犽＋１）＝犳（珟犇

－
１
２珟犃珟犇－

１
２犈

（犽）犠
（犽＋１）） （６）

其中，犈
（犽）
∈!

｜!｜×犱代表包含犽阶邻居特征的节点表

示矩阵，｜!｜表示节点个数，犱表示嵌入维度．珟犃＝

犃＋犐，犃表示邻接矩阵，犐是单位矩阵．珟犇 是对角矩

阵，用于归一化处理，珟犇犻，犻＝∑
犼

珟犃犻，犼．犳（·）代表非线性

激活函数，犠
（犽＋１）表示特征转化函数．基于此，一些

方法将最终的迭代结果作为节点表示，如式（７）所

示．另一方法则综合多层迭代结果来进行节点表示，

如式（８）所示，犳犮狅犿犫（·）表示结合函数，常见形式有均

值、加权均值、向量拼接等．

犈＝犈
（犓） （７）

犈＝犳犮狅犿犫（｛犈
（犽），犽＝０，１，…，犓｝） （８）

而基于空间域的方法则从节点的角度来考虑卷

积操作，一个节点的状态是通过聚合其邻居节点的

特征来进行更新的，具体的聚合和更新操作如下：

犺
（犽＋１）
狌 ＝∑

狏∈"狌

１

｜"狌槡 ｜｜"狏槡 ｜
犲
（犽）
狏 犠

（犽＋１） （９）

犲
（犽＋１）
狌 ＝犳犺

（犽＋１）
狌 ＋

１

｜"狌｜
犲
（犽）
狌 犠

（犽＋１（ ）） （１０）

其中，｜"狌｜表示节点狌的邻居数量，
１

｜"狌槡 ｜ ｜"狏槡 ｜
进

行归一化操作，避免数值不稳定和梯度爆炸的问题．

其矩阵形式如式（６）所示，和基于谱域的卷积操作一

致，图卷积神经网络架起了基于谱域和基于空间域

的卷积操作的桥梁［４６］．

在大规模数据训练中存在的挑战．图卷积神经

网络通常采样整批训练的方式（如式（６）所示），训练

过程要求将整个邻接矩阵载入内存，这在面向大规

模数据的训练中往往存在内存不足的限制．针对此

问题，一些工作提出了分批训练的方式，对节点进行

分批，在每一批次内，通过式（９）和（１０）迭代更新每

一个节点的表示．设每一批次包含犅 个节点，每一

个节点平均有犱个邻居，卷积神经网络包含犽层，则

每一批数据的计算复杂度是犗（犅犱犽）．每个节点占

用犿字节的内存，则单个批次需要消耗犿犅犱犽字节

的内存资源．随着图神经网络层数目犽的增加，计算

和内存资源的消耗呈指数级增长．总的来说，在面向

大规模数据的训练过程中，整批训练的图卷积神经

网络模型存在内存不足的限制，分批训练的图卷积

神经网络模型面临邻居爆炸的问题．

２．２．２　图注意力网络

注意力机制通过引入可训练的权重参数［４７］，来

区分元素对目标任务的不同贡献，在自然语言处理、

图像识别等领域有广泛的应用．

在图结构中，节点和节点之间的关联性也存在

差异，基于此，Ｖｅｌｉｃｋｏｖｉｃ等人
［４８］提出了图注意力网

络（ＧｒａｐｈＡｔｔｅｎｔｉｏｎＮｅｔｗｏｒｋ，ＧＡＴ）．ＧＡＴ的基本

形式表示如下：

犺
（犽）
狌 ＝犠

（犽）
犲
（犽－１）
狌 （１１）

α^
（犽）
狌，狏＝犳

１（犪
（犽）Ｔ［犺

（犽）
狌 犺

（犽）
狏 ］） （１２）

α
（犽）
狌，狏＝

ｅｘｐ（α^
（犽）
狌，狏）

∑
犻∈"狌

ｅｘｐ（α^
（犽）
狌，犻）

（１３）

犲
（犽）
狌 ＝σ∑

狏∈"狌

α
（犽）
狌，狏犲

（犽－１）（ ）狏 （１４）

其中，α
（犽）
狌，狏是注意力权重，表示在第犽层聚合过程中

邻居节点狏对表示节点狌的重要性，犪
（犽）
∈!

２×犱犽表

示权重向量，犱犽是经过线性转化之后的特征维度，

犠
（犽）
∈!

犱犽－１×犱犽是特征转化矩阵．犳１是非线性激活函

数，ＧＡＴ将犳１具体化为ＬｅａｋｙＲｅＬＵ．此外，ＧＡＴ也

提供了多头注意力机制在图神经网络中的实现，即

针对同一个节点的同一个邻居有不同的权重．

在大规模数据训练中存在的挑战．和图卷积神

经网络相比，图注意力网络的不同点在于基于注意

力权重进行加权聚合（如式（１４）所示），而典型图卷

积神经网络采用标准化求和进行节点聚合（如式（９）

所示）．在大规模数据训练中，图卷积神经网络存在

内存不足和邻居爆炸问题，在图注意力网络模型中

依旧存在，并且注意力权重的计算和存储（式（１２）和

（１３））需要消耗更多的计算和内存资源．

２．２．３　循环图神经网络

信息序列是推荐系统、交通预测、音频处理等应

３５１１期 肖国庆等：大规模图神经网络研究综述



用中常见的形式之一，比如文本序列、用户历史浏览

记录、音视频等．在序列中，一个元素的作用会随着

时间的增长而减弱．为了准确建模序列信息、捕捉

其长短期依赖特征，研究者们提出了循环神经网络

模型，其常见形式是长短期记忆网络（ＬｏｎｇＳｈｏｒｔ

ＴｅｒｍＭｅｍｏｒｙＮｅｔｗｏｒｋ，ＬＳＴＭ）
［４３］，门控循环单元

（ＧａｔｅＲｅｃｕｒｒｅｎｔＵｎｉｔｓ，ＧＲＵ）
［４９］．

Ｌｉ等人基于ＧＲＵ提出了针对图结构的循环图

神经网络模型 ＧＧＮＮ（ＧａｔｅｄＧｒａｐｈＮｅｕｒａｌＮｅｔ

ｗｏｒｋ）
［５０］，主要针对以输出状态序列为目标的任务，

常见的图神经网络模型以输出单个状态表示为目

标．循环图神经网络传播过程表示如下：

犪
（犽）
狏 ＝犃

（犽）
狏

Ｔ［犲
（犽－１）
１
，犲
（犽－１）
２
，…，犲

（犽－１）
犖

］＋犫
（犽） （１５）

狕
（犽）
狏 ＝σ（犠

狕
犪
（犽）
狏 ＋犠

狕
犲
（犽－１）
狏 ） （１６）

狉
（犽）
狏 ＝σ（犠

狉
犪
（犽）
狏 ＋犝

狉
犲
（犽－１）
狏 ） （１７）

珓犲
（犽）
狏 ＝ｔａｎｈ（犠犪

（犽）
狏 ＋犝（狉

（犽）
狏 ⊙犲

（犽－１）
狏 ）） （１８）

犲
（犽）
狏 ＝（１－狕

（犽）
狏 ）⊙犲

（犽－１）
狏 ＋狕

（犽）
狏 ⊙珓犲

（犽）
狏 （１９）

首先对节点狏的邻居节点（犲
（犽－１）
１
，犲
（犽－１）
２
，…，犲

（犽－１）
犖
）

进行聚合生成中间表示犪
（犽）
狏 ，其中犃

（犽）
狏

Ｔ
表示在第犽个

时间步，和节点狏相关的子邻接矩阵，犫
（犽）是偏置因

子．狕
（犽）
狏 代表第犽个时间步的更新门，决定了应当保留

的信息特征，犠
狕和犠

狕是其相关的系数矩阵．狉
（犽）
狏 代表

重置门，决定了应当丢弃的信息特征，犠
狉和犝

狉是其

相关的系数矩阵．珓犲
（犽）
狏 是经过了重置门狉

（犽）
狏 过滤之后

的中间表示，⊙是哈达玛积（Ｈａｒｄａｍａｒｄｐｒｏｄｕｃｔ）．

犲
（犽）
狏 是结合了更新门狕

（犽）
狏 生成的特征后的第犽步的最

终表示．

式（１５）到（１９）描述了针对单个节点的更新过

程，设犃
（犽）
犌 为图犌 在第犽个时间步的邻接矩阵，循环

图神经网络模型的矩阵形式如下：

犃
（犽）＝犃

（犽）
犌

Ｔ
犈
（犽－１）＋犅 （２０）

犣
（犽）＝σ（犠

狕
犃
（犽）＋犠

狕
犈
（犽－１）） （２１）

犚
（犽）＝σ（犠

狉
犃
（犽）＋犝

狉
犈
（犽－１）） （２２）

珟犈
（犽）＝ｔａｎｈ（犠犃

（犽）＋犝（犚
（犽）
⊙犈

（犽－１））） （２３）

犈
（犽）＝（１－犣

（犽））⊙犈
（犽－１）＋犣

（犽）
⊙珟犈

（犽） （２４）

图卷积神经网络模型和图注意力模型以静态图

作为输入，通过多层神经网络迭代地捕捉图结构特

征．而循环图神经网络的输入图随着时间步演化，借

助遗忘门、更新门等结构对图结构的演化特征进行

建模．

在大规模数据训练中存在的挑战．和图卷积神

经网络模型相比，整批训练的循环图神经网络同样

要求将整个邻接矩阵载入内存，并且需要更大的内

存，设一共犓 个时间步，每个邻接矩阵占用犿 字节

的内存，则图数据一共占用犿犓 字节的内存（而在

图卷积神经网络中，单一状态的图数据只占用犿 字

节的内存）．训练过程涉及犠
狕、犠

狕、犠
狉、犝

狉、犠、犝 等

大量的参数，也需要大量的内存．在针对大规模数据

训练时主要面临内存方面的挑战．在分批训练模式

中，如式（１５）所示，其演化过程涉及直接邻居的节点

表示，图数据的不规则性在一定程度上增加了冗余

计算量．

２．２．４　基于自编码器的图神经网络

自动编码器能够通过无监督学习的方式高效学

习节点表示［５１５２］，由编码器和解码器两个部分构

成．编码器通过多层神经网络结构将输入空间的特

征犡映射到潜在空间犣，解码器采用和编码器对称

的神经网络结构，将犣解码到输入空间，记作 犡^．自

编码器通过减小重构损失（即犡 和犡^ 之间的差异

性）来优化网络参数．

Ｗａｎｇ等人将自动编码器应用到图结构数据中，

提出了ＳＤＮＥ（ＳｔｒｕｃｔｕｒａｌＤｅｅｐＮｅｔｗｏｒｋＥｍｂｅｄｄｉｎｇ）

模型［５３］．ＳＤＮＥ借助多层神经网络构成的编码器将

节点狌的输入特征狓狌映射到潜在空间得到其嵌入

表示狕狌，再通过解码器重构节点特征狓^，其具体过程

如下：

狔
（１）
狌 ＝σ（犠

（１）狓狌＋犫
（１）） （２５）

狔
（犽）
狌 ＝σ（犠

（犽）
狔
（犽－１）
狌 ＋犫

（犽）） （２６）

狕狌＝狔
（犓）
狌 （２７）

狔^
（犽）
狌 ＝σ（^犠

（犽）
狔
（犽＋１）
狌 ＋犫^

（犽）） （２８）

狓^＝σ（^犠
（１）
狔^
（１）
狌 ＋犫^

（１）） （２９）

和典型自动编码器模型相同，ＳＤＮＥ需要减小

节点的重构损失犔２ｎｄ．此外，还考虑节点间的相似性

狊狌，狏（如果节点狌和狏有关联，则狊狌，狏表示二者的相似

性；如果节点狌和狏没有关联，则狊狌，狏等于０），借助

犔１ｓｔ来减小相似节点在潜在空间的距离．犔ｒｅｇ是正则

化损失．

犔２ｎｄ＝∑
狀

狌＝１

狓^狌－狓狌
２

２
（３０）

犔１ｓｔ＝∑
狀

狌，狏＝１

狊狌，狏 狔
（犽）
狌 －狔

（犽）
狏

２

２
（３１）

犔ｒｅｇ＝
１

２∑
犓

犽＝１

（犠
（犽） ２

犉＋ 犠^
（犽） ２

犉
） （３２）

犔＝犔２ｎｄ＋α犔１ｓｔ＋β犔ｒｅｇ （３３）

在大规模数据训练中存在的挑战．和应用广泛
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的图卷积神经网络相比，基于自动编码器的图神经

网络模型不需要迭代地聚合邻居节点进行特征学

习，无法捕捉节点间的高阶关联．借助损失函数犔１ｓｔ

（式（３１））捕捉节点间的直接关联性．在针对大规模

数据的训练中，损失函数犔１ｓｔ要求获得所有节点对

的向量表示，受到内存限制自动编码器无法一次性

生成全部的节点表示，需要分批训练获得．大规模数

据的分批训练使得不同批节点间的比较会产生大量

的冗余计算．即使采用负样本采样的形式来进行训

练，图数据的不规则性也会对冗余计算的消减提出

一定的挑战．

２３　图神经网络在大规模数据应用中存在的挑战

２．２节介绍了不同类型的图神经网络模型及其

在大规模数据应用中存在的挑战，下面将这些模型

层相关的挑战按照来源分为图神经网络模型、图数

据结构以及数据规模三类，分别总结基于整批训练

和分批训练模式的模型在这三个方面对应的挑战．

其简要概括如表３所示．

（１）图神经网络模型相关的挑战．①高纬特征

的运算需要消耗大量的计算和内存资源，尤其是在

针对大规模图的分布式训练中节点的高维特征同步

会造成较高的通信延迟；②典型图神经网络模型采

用整批训练的模式，要求将图的邻接矩阵载入内存，

在大规模数据训练中存在内存不足的问题；③针对

内存不足的问题，一些工作提出采用深度神经网络

模型中分批训练的形式．然而，在图神经网络中，迭

代更新的表示机制使得节点的表示往往依赖于其邻

居节点．准确的表示需要迭代构建其高阶邻居，随

着网络层数的增多会导致模型面临邻居节点爆炸的

问题．

（２）图结构数据相关的挑战．在基于整批训练

的模型方面，运算过程通常依赖于邻接矩阵，图结构

数据的稀疏性在一定程度上增加了计算和内存开

销．在基于分批训练的模型方面，图结构的不规则性

增加了数据划分的难度，此外，忽略不同批节点间的

关联往往会造成一定的信息损失，而建模其关联则

会产生一定的冗余计算．尤其是基于分布式系统的

分批训练模型中，节点间的同步会需要一定的通信

开销．

（３）数据规模相关的挑战．一方面，图数据的大

规模性导致基于整批训练的模型存在内存限制的问

题．另一方面，大规模性也对基于分批训练的模型在

数据划分以及网络模型运行时的计算和内存开销提

出了挑战．

表３　图神经网络在大规模数据应用中存在的挑战

方面
模型训练方式

整批训练 分批训练

图神经网络

模型

高维表示

·计算开销大
·内存开销大

迭代更新机制

·邻居节点爆炸

图数据结构
稀疏性

·冗余计算
·冗余内存

不规则性

·数据划分难
·特征损失
·冗余计算
·通信开销（分布式）

数据规模
大规模性

·内存限制

大规模性

·数据划分
·模型运行

注：表示产生相关挑战的主要原因．

３　图神经网络采样算法

针对图神经网络在大规模数据训练中面临的挑

战，一些研究工作在算法模型方面进行了对应的优

化．大部分工作集中在针对数据的优化方面，主要通

过不同粒度的采样算法实现分批训练以应对数据大

规模性在计算效率和内存开销方面带来的挑战．根

据采样粒度，已有的采样算法可以分为基于节点的

采样算法、基于层的采样算法以及基于子图的采样

算法．下文将分别介绍和分析三类采样算法及其涉

及的具体模型．

３１　基于节点的采样算法

针对图神经网络模型分批训练中图数据的不规

则性造成的无法参数共享的问题（参数共享指不同

样本中的同一特征在目标任务中发挥相似的作用，

则其相应参数保持一致．神经网络模型基于这一机

制，通过海量数据进行参数训练以提升其建模能

力），一些研究者提出针对每个节点对其邻居节点进

行采样（即基于节点的采样算法），通过采样操作将

图数据规则化以适应参数共享，为大规模数据的分

批训练奠定了基础．下面将介绍和分析４个基于节

点的采样算法，ＧｒａｐｈＳａｇｅ、ＰｉｎＳａｇｅ、ＶＲＧＣＮ 和

ＬＧＣＬ．

犌狉犪狆犺犛犪犵犲．大部分图神经网络模型需要训练

集中包含所有节点，这种直推式学习模型无法拓展

到新的数据，即训练集以外的节点．针对此问题，

Ｈａｍｉｌｔｏｎ等人
［２０］提出了一个更为通用的归纳式学

习框架ＧｒａｐｈＳａｇｅ，基于节点采样进行表示学习．已

有模型通常以生成节点表示为目标，而 ＧｒａｐｈＳａｇｅ

则是以优化模型参数为目标．如图３（ｂ）所示，针对

目标节点，首先在每一阶邻居节点中随机采样固定
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图３　基于节点的采样算法

数目的节点，然后采用每一阶对应的聚合函数进行

邻居节点特征聚合，并借助反向传播算法对聚合函

数中的参数进行学习．通过优化之后的模型能够用

于表示新的数据．

ＧｒａｐｈＳａｇｅ借助随机节点采样算法，将不规则

图结构数据规则化（每个节点有固定阶数的邻居，且

每一阶邻居分别有固定数目的节点），从而实现不同

数据间的参数共享．

犘犻狀犛犪犵犲．结合随机游走和图卷积操作，Ｙｉｎｇ等

人提出了一个用于大规模推荐系统的采样算法

ＰｉｎＳａｇｅ
［５４］并将其部署在图片社交网站Ｐｉｎｔｅｒｅｓｔ．

为了提高图卷积神经网络模型在大规模数据上的可

拓展性，ＰｉｎＳａｇｅ利用节点采样构建计算图来捕捉

图结构特征，取代整批（ｆｕｌｌｂａｔｃｈ）训练模型中的图

拉普拉斯矩阵和特征矩阵之间的乘法运算．提出了

基于重要性的节点采样算法，如图３（ｃ）所示，利用

随机游走策略评估节点的重要性，对每个节点选择

对其最重要的犓 个节点作为其采样节点，并在其聚

合过程中进行重要性加权．

犞犚犌犆犖．Ｃｈｅｎ等人
［５５］提出现有采样算法虽然

在一定程度上缓解了大规模图神经网络模型在参数

共享方面存在的问题，但是却没有保证采样算法收

敛性．基于方差消减提出了新的采样算法ＶＲＧＣＮ

（ＳｔｏｃｈａｓｔｉｃＧＣＮ ｗｉｔｈＶａｒｉａｎｃｅＲｅｄｕｃｔｉｏｎ），并从

理论上证明了无论采样规模如何，ＶＲＧＣＮ都能够

达到局部最优性能．如图３（ｄ）所示，针对每个节点，

ＶＲＧＣＮ仅采样两个节点，并利用历史激活节点

（即当前批次训练中已完成计算的节点）来减小方

差．并通过实验表明相比于已有的采样算法，ＶＲ

ＧＣＮ能够显著减小估计梯度的偏置和方差．相比于

考虑所有邻居节点的情况，ＶＲＧＣＮ仅考虑２个邻

居节点也可以达到相同的性能，大大减小了模型训

练的时间复杂度和内存开销．

犔犌犆犔．卷积操作在欧式空间数据挖掘上表现良

好，针对不规则的图数据，大部分图卷积神经网络模

型将卷积操作拓展到图结构，Ｇａｏ等人
［５６］从另一个

角度结合卷积操作和图神经网络，将图数据结构化

以满足卷积操作的要求．首先，利用犵（·）根据当前

层的节点表示犈犽∈!

｜!｜×犱和邻接矩阵犃∈!

｜!｜×｜!｜，

采样狀个最大节点和自身合并组成犈^犽∈!

｜!｜×（狀＋１）×犱，

将图数据转化到欧氏空间．然后再利用卷积操作

犮（·）进行特征学习，具体过程如下：

犈^
（犽）＝犵（犈

（犽－１），犃，狀） （３４）

犈
（犽）＝犮（^犈

（犽）） （３５）

此外，针对大规模数据训练中的内存限制和计

算开销大的问题，ＬＧＣＬ采用基于子图的训练方法，

基于宽度优先算法通过逐层扩张的方法生成子图．

与ＧｒａｐｈＳａｇｅ和ＰｉｎＳａｇｅ从原节点集合中采样

不同，如图３（ｅ）所示，ＬＧＣＬ在每个特征维度选择

最大的狀个特征值组成狀个采样节点．ＬＧＣＬ通过

节点特征重组将不规则的图结构数据转化到欧氏空

间，便于利用已有的卷积神经网络（ＣＮＮ）算法进行

优化．但是基于显著特征的重组方式在一定程度上

破坏了节点特征的多样性，加剧了节点表示过度平

滑的问题．以图３（ｅ）为例，采样均值聚合的方式，通

过一阶邻居的聚合更新之后，目标节点的第一个特

征值更新为５．７５，通过多轮特征传播之后，每个节

点的特征值都会趋于接近对应特征的最大值．最终，

所有节点的表示趋于相似，加剧图卷积神经网络的

过度平滑的问题．

基于节点的采样算法总结．针对图神经网络中

直推式训练模型存在的局限性，ＧｒａｐｈＳａｇｅ首先提
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出了基于节点的采样算法，通过随机的节点采样算

法将不规则图结构数据规则化以适应归纳式任务．

如图３（ｂ）所示，ＧｒａｐｈＳａｇｅ随机采样一阶和二阶邻

居，其中一阶采样３个节点、二阶采样２个节点．不同

于ＧｒａｐｈＳａｇｅ的随机采样，ＰｉｎＳａｇｅ认为不同节点

的贡献有所不同，提出了基于重要性的采样算法，并

在节点聚合中进行重要性加权．ＧｒａｐｈＳａｇｅ、ＰｉｎＳａｇｅ

主要对采样策略进行了优化，而ＶＲＧＣＮ则更加关

注采样算法的收敛性，通过减小梯度估计的偏置和

方差来提高算法收敛性．以上采样算法基于已有节

点进行操作，ＬＧＣＬ则是从特征粒度进行筛选重组

为新的节点进行聚合．

图４　基于层的采样算法

３２　基于层的采样算法

基于节点的采样算法为面向大规模数据的图神

经网络模型的分批训练奠定了基础，但是在实际应

用中采样节点的数量随着图网络层数的增加呈指数

级增长，造成了邻居节点爆炸的问题．针对这一问

题，一些研究者提出了基于层的采样算法，针对图神

经网络的每一层，采样确定数目的节点．下面将介绍

和分析３个基于层的采样算法，ＦａｓｔＧＣＮ、ＡＳＧＣＮ

和ＬＡＤＩＥＳ．

犉犪狊狋犌犆犖．迭代式的邻居扩张在图神经网络的

大规模数据训练中造成了巨大的时间和内存开销，

针对这一挑战，Ｃｈｅｎ等人
［２１］提出将图卷积操作转

化为以概率分布为表示函数的积分形式（如图４（ａ）

所示），并利用蒙特卡洛法采样来估计积分值，并将

这一方法命名为ＦａｓｔＧＣＮ．作者假设图是无限大

的，输入图是无限大图的一个子图，且每个节点满足

独立同分布，狏０，狏１，…，狏｜!｜～犘，则式（３６）所示的卷

积过程可以转化为式（３７）所示的积分形式．

犈
（犽）＝^犃σ（犈

（犽－１））犠
（犽） （３６）

犲
（犽）
狌 ＝∫犃^狌，狏σ（犲

（犽－１）
狌 ）犠

（犽）
犱犘（狏） （３７）

其中，犲
（犽）
狌 是节点狌在第犽层的表示，σ表示非线性激

活函数，犠
（犽）是第犽－１到犽层的特征转化函数．^犃狌，狏

表示节点狏在节点狌表示过程中的共享．ＦａｓｔＧＣＮ

利用蒙特卡洛法估计积分值，在第犽层采样狋犽个独

立同分布样本狏狋
１
，狏狋

２
，…，狏狋犽～犘，来估算式（３７）的

值，记作犲
（犽）
狋犽＋１
（狌），

犲
（犽）
狋犽＋１
（狌）··＝

１

狋犽∑

狋犽

犼＝１

犃^狌，狏
犼
σ（犲

（犽－１）
狋犽

（狏
（犽）
犼 ））犠

（犽） （３８）

ＦａｓｔＧＣＮ通过层级采样避免了图卷积神经网络

中迭代更新造成的邻居节点爆炸问题，基于式（３８）相

应地提出了基于采样的损失函数和梯度函数进行模

型训练，并且提出重要性采样进一步优化模型性能．

犃犛犌犆犖．ＡＳＧＣＮ（ＡｄａｐｔｉｖｅＳａｍｐｌｉｎｇＧＣＮ）

是一个自适应的层级采样算法［５７］，通过在每一层采

样固定数目的节点来避免ＧＣＮ中邻居节点爆炸的

问题．按照从上到下的顺序构建ＧＣＮ模型，基于上

层采样结果对下层节点进行采样，使下层采样邻居

节点被尽可能多的上层节点共享．在采样算法训练

过程中除了提高模型性能，加入显式的方差消减，其

优化目标具体表示如下：

犔＝
１

狀∑
狀

犻＝１

犔犮（狔犻，狔
－（μ^狇（狏犻）））λ犞犪狉狇（μ^狇（狏犻））（３９）

其中，犔犮（狔犻，狔
－（μ^狇（狏犻）））表示节点狏犻在分类任务上

的损失函数，犞犪狉狇（μ^狇（狏犻））表示对应估计值的方差．

此外，如图４（ｂ）所示，ＡＳＧＣＮ还通过连接跳
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跃（ｓｋｉｐｃｏｎｎｅｃｔｉｏｎｓ）来捕捉二阶相似性．典型的

ＧＣＮ模型在邻居节点聚合过程中只处理一阶邻居

节点．为了更好地利用网络结构中高阶邻居的特征，

ＡＳＧＣＮ利用连接跳跃策略获取二阶邻居的特征，

即在犾－１和犾＋１层之间添加连接用于节点聚合．

能够在没有增加额外采样开销的前提下，传播高阶

邻居的特征信息．

犔犃犇犐犈犛．基于节点的采样算法迭代式地针对

每一个节点采样固定数目的邻居节点，随着图神经

网络层数目的增加，采样节点数目呈指数级增长，造

成大量的计算和内存开销．基于层的采样算法能够

克服计算和内存开销过大的问题，每一层只需要计

算固定数量的节点，但往往存在相邻层之间连接稀

疏的问题．

针对以上基于节点和基于层的采样算法中存在

的挑战，Ｚｏｕ等人
［５８］提出了新的采样算法ＬＡＤＩＥＳ

（ＬＡｙｅｒＤｅｐｅｎｄｅｎｔＩｍｐｏｒｔａｎｃＥＳａｍｐｌｉｎｇ）．如图４

（ｃ）所示，根据上层节点，ＬＡＤＩＥＳ对其邻居节点进

行采样作为下层节点．具体来说，基于上层节点及其

邻居节点构建二分图，并计算其重要性分数作为采

样概率，依概率采样固定数目的邻居节点．再将采样

生成的下层节点作为上层节点，迭代地构建整个计

算图．

基于层的采样算法总结．ＦａｓｔＧＣＮ（如图４（ａ）

所示）侧重于从宏观的角度，将图卷积过程转化为基

于概率分布的积分形式，并通过层级采样来估计积

分值，避免了邻居节点爆炸问题，但存在相邻层之间

连接稀疏以及冗余节点的问题．ＡＳＧＣＮ（如图４

（ｂ）所示）通过在优化目标中加入显式的方差消减来

保证模型的收敛性，并通过连接跳跃策略来捕捉二阶

关联性．ＬＡＤＩＥＳ（如图４（ｃ）所示）将相邻两层的节点

构建为二分图，并基于此进行层级重要性采样．基于

层的采样算法通过固定层级的采样节点数目，在一定

程度上缓解了基于节点的采样算法存在的邻居节点

爆炸问题，但是只考虑了相邻层之间的节点关联，在

全局节点复用方面仍然存在一定的局限性．

３３　基于子图的采样算法

在图神经网络模型训练中，整批训练的方式能

够有效重用节点，避免冗余计算，但在处理大规模数

据时往往存在内存不足的问题；分批训练的方式通

过将数据分批放入内存能够避免这一问题，但不同

批次中的同一节点往往需要重复计算．基于子图采

样的图神经网络模型以综合二者的优点为目标，从

大规模图数据中采样多个不同的子图以避免大规模

图整批载入时内存不足的问题；针对每个子图采用

整批训练的方式，以提高节点重用率和计算并行性．

下文将介绍和分析４个比较常见的子图采样算法，

ＣｌｕｓｔｅｒＧＣＮ、ＲＷＴ、ＧｒａｐｈＳＡＩＮＴ 和 ＳＨＡＤＯＷ

ＧＮＮ．

犆犾狌狊狋犲狉犌犆犖．为了提高ＧＣＮ分批训练的计算

效率，Ｃｈｉａｎｇ 等 人 提 出 了 节 点 表 示 利 用 次 数

（ＥｍｂｅｄｄｉｎｇＵｔｉｌｉｚａｔｉｏｎ）的概念
［２２］，如果节点狌在

第犻层的表示犲
（犻）
狌 在第犻＋１层的计算中被重用了狀

次，则节点表示利用次数为狀．并指出通过提高节点

表示利用次数来提高训练效率，即数据分块内节点

之间的边数．基于此动机，Ｃｈｉａｎｇ等人提出了子图

采样算法ＣｌｕｓｔｅｒＧＣＮ
［２２］．首先采用聚类感知的划

分算法 Ｍｅｔｉｓ
［５９］将节点划分为犮块，#＝｛犫１，犫２，…，

犫犮｝，并将邻接矩阵犃转化为基于聚类划分的对角矩

阵珚犃 和Δ，用犃犻犼表示分块犫犻和犫犼中包含的节点对应

的邻接矩阵．

犃＝珚犃＋Δ＝

犃１１ … 犃１犮

  

犃犮１ … 犃

熿

燀

燄

燅犮犮

（４０）

珚犃＝

犃１１ … ０

  

０ … 犃

熿

燀

燄

燅犮犮

，Δ＝

０ … 犃１犮

  

犃犮１ …

熿

燀

燄

燅０

（４１）

基于对角矩阵珚犃，ＧＣＮ的表示函数（式（４２））可

以近似分解到不同的聚类分块中（式（４３）和（４４）），

其中犃′表示犃 的归一化形式，

犈
（犾）＝犃′σ（…犃′σ（犃′犡犠

（０））犠
（１）…）犠

（犾－１） （４２）

≈珚犃′σ（…珚犃′σ（珚犃′犡犠
（０））犠

（１）…）犠
（犾－１） （４３）

＝

珚犃′１１σ（…珚犃′１１σ（珚犃′１１犡１犠
（０））犠

（１）…）犠
（犾－１）
　



珚犃′犮犮σ（…珚犃′犮犮σ（珚犃′犮犮犡犮犠
（０））犠

（１）…）犠
（犾－１

熿

燀

燄

燅
）

（４４）

此外，ＣｌｕｓｔｅｒＧＣＮ还通过随机组合分块来缓

解式（４３）中存在的边遗漏（如式（４０）所示，Δ中包含

的边）和估计误差的问题．在分批训练中，每一批随

机选择多个聚类分块｛犫犻
１
，犫犻

２
，…，犫犻狀｝，而不是将单个

分块作为训练数据．

犚犠犜．考虑到 ＣｌｕｓｔｅｒＧＣＮ 在大规模图应用

中聚类算法产生的时间和空间开销过大，Ｂａｉ等人

提出了逐层游走的训练策略 ＲＷＴ（ＲｉｐｐｌｅＷａｌｋ

Ｔｒａｉｎｉｎｇ）
［６０］．ＲＷＴ通过子图采样算法实现图数据

分批，在每一批次中构建图神经网络模型进行训练．

ＲＷＴ的采样策略综合考虑随机性和图结构的连接

性，首先随机采样一部分节点作为初始子图，然后采

用逐层扩张的方式从当前子图的邻居节点中进行采

样并更新子图，直至子图的节点个数达到阈值．并基

于ＧＣＮ和ＧＡＴ验证了ＲＷＴ的有效性．
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犌狉犪狆犺犛犃犐犖犜．基于采样的图神经网络模型通

常首先构建网络模型，然后进行节点采样实现分批

训练．与此不同，ＧｒａｐｈＳＡＩＮＴ
［６１］先进行子图采样

然后基于此构建网络模型．首先基于设定的采样器

估计节点和边的采样概率，基于此在每一个训练批

次中进行子图采样，并根据子图构建完整的（ｆｕｌｌ

ｂａｔｃｈ）ＧＣＮ模型并进行训练，最终通过反向传播来

更新模型参数．此外，ＧｒａｐｈＳＡＩＮＴ还通过归一化

方法来消除分批训练中的偏差，并且借助随机游走

策略优化采样算法以降低分批方差．

在基于子图采样的图神经网络模型优化方面，

Ｚｅｎｇ等人提出的ＧｒａｐｈＳＡＩＮＴ通过偏差消除和误

差降低在一定程度上提高了精度；在此工作中，

Ｚｅｎｇ等人提出了一个并行训练框架来提高模型在

多核平台上的可拓展性［６２］．首先，通过子图采样算

法实现图数据的分批训练．然后，从子图采样算法和

图神经网络特征传播两个方面提高了程序并行性．

通过采样器之间以及采样器内部的并行化，随着处

理器数量的增加理论上取得了近线性的加速比．在

图神经网络特征传播方面，通过数据划分提高了缓

存利用率并减小了通信开销．此外，Ｚｅｎｇ等人还提

出了运行时调度器，通过重排图神经网络操作顺序

和调整分批子图进一步优化并行性能．

犛犎犃犇犗犠犌犖犖．ＳＨＡＤＯＷＧＮＮ的提出
［６３］不

仅是为了应对大规模数据对图神经网络模型带来的

挑战，还缓解了图神经网络层数的增加造成的过度

平滑的问题．在常规的图神经网络模型中，节点的接

受区域随着图神经网络层数的增加而增加，而

ＳＨＡＤＯＷＧＮＮ的核心想法就是将节点的接受区

域和图神经网络深度之间的关联解耦，让模型具有

深层网络的表达能力又能避免接受域扩张带来的过

度平滑的问题．其做法主要是基于子图采样的策略，

首先通过采样形成不同的子图，然后在子图上通过

任意深度的图神经网络模型来获得节点的表示．

基于子图的采样算法总结．基于初始图（如图５

（ａ）所示），ＣｌｕｓｔｅｒＧＣＮ（如图５（ｃ）所示）通过节点聚

类进行子图采样，以提高子图训练中的节点利用率．

ＲＷＴ（如图５（ｂ）所示）借助随机游走策略实现逐层

扩张的子图采样．Ｚｅｎｇ等人提出的 ＧｒａｐｈＳＡＩＮＴ

（如图５（ｄ）所示）侧重于通过减小估计偏差以及不

同子图间的方差，来提高基于子图采样的图神经网

络模型的性能．Ｚｅｎｇ等人还探索了此模型在多核平

台上的可拓展性．ＳＨＡＤＯＷＧＮＮ
［６３］以解耦图神经

网络模型的深度和节点的邻居接受域为出发点，借

助子图采样的策略，在增强了模型可拓展性的同时

缓解了过度平滑的问题．

图５　基于子图的采样算法

３４　性能对比

Ｚｅｎｇ等人
［６１］在５个公开数据集（统计信息见

表４，其中，密度表示图中边的数目与节点数目平方

次之间的比值）上比较了４种采样算法在节点分类任

务上的准确性（以犿犻犮狉狅＿犉１作为评价指标），其中对

比算法包括基于节点的采样算法ＧｒａｐｈＳａｇｅ
［２０］、基

于层的采样算法ＦａｓｔＧＣＮ
［２１］和基于子图的采样算

法 ＣｌｕｓｔｅｒＧＣＮ
［２２］和 ＧｒａｐｈＳＡＩＮＴ

［６１］，并提供了

ＧｒａｐｈＳＡＩＮＴ源码以及完成预处理的数据集①．性

能对比结果如表５所示．

９５１１期 肖国庆等：大规模图神经网络研究综述

① ｈｔｔｐｓ：／／ｇｉｔｈｕｂ．ｃｏｍ／ＧｒａｐｈＳＡＩＮＴ／ＧｒａｐｈＳＡＩＮＴ



表４　数据集统计信息

数据集 节点 边 密度／％ 类别 任务类型

ＰＰＩ １４７５５ 　２２５２７０ ０．１０３５ １２１ 多标签节点分类

Ｆｌｉｃｋｒ ８９２５０ ８９９７５６ ０．０１１３ ７ 多类别节点分类

Ｒｅｄｄｉｔ ２３２９６５ １１６０６９１９ ０．０２１４ ４１ 多类别节点分类

Ｙｅｌｐ ７１６８４７ ６９７７４１０ ０．００１４ １００ 多标签节点分类

Ａｍａｚｏｎ １５９８９６０ １３２１６９７３４ ０．００５２ １０７ 多标签节点分类

表５　节点分类性能对比（评价指标为犿犻犮狉狅＿犉１，实验数据引自文献［６１］）

方法 ＰＰＩ Ｆｌｉｃｋｒ Ｒｅｄｄｉｔ Ｙｅｌｐ Ａｍａｚｏｎ

ＧｒａｐｈＳａｇｅ ０．６３７±０．００６ ０．５０１±０．０１３ ０．９５３±０．００１ ０．６３４±０．００６ ０．７５８±０．００２

ＦａｓｔＧＣＮ ０．５１３±０．０３２ ０．５０４±０．００１ ０．９２４±０．００１ ０．２６５±０．０５３ ０．１７４±０．０２１

ＣｌｕｓｔｅｒＧＣＮ ０．８７５±０．００４ ０．４８１±０．００５ ０．９５４±０．００１ ０．６０９±０．００５ ０．７５９±０．００８

ＧｒａｐｈＳＡＩＮＴ ０．９８１±０．００４ ０．５１１±０．００１ ０．９６６±０．００１ ０．６５３±０．００３ ０．８１５±０．００１

整体来说，基于子图的采样算法在不同的数据

集上都有着更好的表现，犿犻犮狉狅＿犉１指数更高且方差

较小．基于层的采样算法ＦａｓｔＧＣＮ在较稀疏的大规

模数据集Ｙｅｌｐ和Ａｍａｚｏｎ上分类准确性较低，其主

要原因是相邻层之间的连接稀疏．ＧｒａｐｈＳａｇｅ在数

据集Ｆｌｉｃｋｒ、Ｒｅｄｄｉｔ、Ｙｅｌｐ和Ａｍａｚｏｎ数据集上的节

点分类准确性和基于子图的采样算法比较接近，但

是由于其采样过程针对每个节点进行，训练过程中

的节点重用率低，训练过程需要消耗更多的时间．详

细的对比数据请参考文献［６１］．

３５　小　结

针对图神经网络模型在大规模数据训练中存在

的挑战，本节总结和分析了不同粒度的采样算法，如

表６所示．在三类采样算法中，节点级的采样算法最

先提出，其算法实现以及实现也更为直观，为大规模

数据分批载入内存提供了可能，但是图神经网络中

迭代更新的特征导致节点级采样算法存在邻居节点

爆炸问题，在计算和内存方面都造成了一定的压力．

层级的采样算法通过在每一层采样固定数目的节

点，避免了邻居节点爆炸的问题，但是并行的层级采

样算法存在不同层之间连接稀疏的问题；迭代式的

层级采样算法能够在一定程度加强不同层之间的连

接性，但运行时间较长．子图级采样算法通过生成子

图并基于子图进行整批训练，在实现分批训练的同

表６　采样算法总结

分类 算法 主要贡献 待优化方面

节点级

ＧｒａｐｈＳａｇｅ
［２０］

·将ＧＮＮ模型拓展到归纳式任务场景
·图数据规则化以实现参数共享

·邻居节点爆炸问题
·忽略节点重要性
·估计偏差

ＰｉｎＳａｇｅ
［５４］

·基于节点重要性采样
·聚合时进行重要性加权

·邻居节点爆炸问题
·估计偏差

ＶＲＧＣＮ［５５］
·减小采样算法造成的梯度偏差
·基于理论分析，减小了采样数量

· 邻居节点爆炸问题

ＬＧＣＬ［５６］
·借助特征重组将数据转化到欧氏空间
·便于已有ＣＮＮ算法进行优化

·节点表示过于平滑
·邻居节点爆炸问题

层级

ＦａｓｔＧＣＮ［２１］
·缓解邻居爆炸问题
·不同层之间独立采样
·基于重要性采样优化模型

·加剧图数据稀疏性
·冗余节点计算

ＡＳＧＣＮ［５７］
·提高节点表示重用率
·显式减小方差
·借助连接跳跃捕捉二阶相似性

·采样过程并行性较低

ＬＡＤＩＥＳ［５８］ ·基于重要性采样 ·采样过程并行性较低

子图级

ＣｌｕｓｔｅｒＧＣＮ［２２］ ·提高节点表示重用率
·存在聚类算法开销
·估计偏差

ＲＷＴ［６０］
·增强随机性
·捕捉图结构数据的连接性

·计算复杂度高

ＧｒａｐｈＳＡＩＮＴ
［６１］

·借助归一化技术减小估计误差
·采样过程考虑方差

·仅考虑同构图

ＳＨＡＤＯＷＧＮＮ［６３］
·解耦深度和邻居接受域
·缓解了过度平滑的问题

·仅考虑同构图
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时最大程度上提高了节点重用率．但是采样生成的

子图和原图本身分布不一致，存在采样造成的估计

偏差问题．

以上基于节点、层和子图的采样算法实现了图

神经网络模型的分批训练，在一定程度上缓解了大

规模数据训练中存在的内存限制问题，增加了模型

的可拓展性．并通过重要性采样、方差消减、随机组

合等方式提高模型收敛性．但目前的采样算法主要

基于静态的同构图进行优化，忽略了现实应用中图

数据的异构性、动态性、幂律分布等复杂特征．

４　图神经网络框架加速

图神经网络中计算过程包含图结构数据的不规

则访存（集中于聚合阶段）和复杂特征的大量计算

（集中于更新阶段）．然而，传统神经网络编程框架只

擅长加速规则数据的计算效率，在不规则访存方面

性能较差．图计算框架在图遍历等不规则访存任务

上表现较好，但并不适用于节点复杂特征的访存和

计算．针对以上问题，不少研究者提出了面向图神经

网络模型的编程框架并进行了相关优化技术的探

索，为面向大规模数据的图神经网络模型运行以及

优化奠定了基础．本节将分别对编程框架和相关优

化技术进行分析和总结．

４１　图神经网络编程框架

本节将对ＤｅｅｐＧｒａｐｈＬｉｂｒａｒｙ、ＰｙＴｏｒｃｈＧｅｏ

ｍｅｔｒｉｃ、ＧｒａｐｈＬｅａｒｎ等主流的编程框架进行总结，

如表７所示．

表７　图神经网络编程框架

名称 主要特征 链接

ＤＧＬ［２３］

·基于ＰｙＴｏｒｃｈ、ＭＸＮｅｔ和ＴｅｎｓｏｒＦｌｏｗ
·ｍｅｓｓａｇｅ，ｒｅｄｕｃｅ＆ｕｐｄａｔｅｆｕｎｃｔｉｏｎｓ
·支持多节点的分布式训练
·提供大量说明文档和实现样例

ｈｔｔｐｓ：／／ｗｗｗ．ｄｇｌ．ａｉ

ＰｙＧ
［２４］

·基于ＰｙＴｏｒｃｈ
·ｍｅｓｓａｇｅ，ｒｅｄｕｃｅ＆ｕｐｄａｔｅｆｕｎｃｔｉｏｎｓ
·支持多节点的分布式训练
·除了图数据，支持对关系学习和３Ｄ数据的处理

ｈｔｔｐｓ：／／ｐｙｔｏｒｃｈｇｅｏｍｅｔｒｉｃ．ｒｅａｄｔｈｅｄｏｃｓ．ｉｏ

ＧｒａｐｈＬｅａｒｎ
［１６］

·应用于推荐系统、个性化检索等阿里巴巴商用场景
·存储、采样、计算操作
·ａｇｇｒｅｇａｔｅ＆ｃｏｍｂｉｎｅ（兼容ＴｅｎｓｏｒＦｌｏｗ和Ｐｙｔｏｒｃｈ）

·支持动态图

ｈｔｔｐｓ：／／ｇｉｔｈｕｂ．ｃｏｍ／ａｌｉｂａｂａ／ｇｒａｐｈｌｅａｒｎ

ＮｅｕＧｒａｐｈ
［７０］

·提出ＳＡＧＡ编程模型
·提出图相关的优化技术
·支持多ＧＰＵ训练

－

ＦｌｅｘＧｒａｐｈ
［７２］

·提出ＮＡＵ编程模型
·支持层级聚合方式

－

犇犌犔．作为目前最受欢迎的开源图神经网络拓

展库之一，ＤｅｅｐＧｒａｐｈＬｉｂｒａｒｙ（ＤＧＬ）
［２３］支持以深

度学习库ＰｙＴｏｒｃｈ、ＭＸＮｅｔ和ＴｅｎｓｏｒＦｌｏｗ为后端，

并且提供了大量的说明文档、用户手册和实现样

例以便于用户学习应用．基于消息传递机制
［４４，６４］，

ＤＧＬ将图神经网络模型抽象为三个阶段，并提供对

应的调用接口以便于用户实现和优化．（１）消息函

数（ｍｅｓｓａｇｅｆｕｎｃｔｉｏｎ）用于捕捉每一条边及其对应

端点的特征，记作边信息；（２）针对每一个节点，归

约函数（ｒｅｄｕｃｅｆｕｎｃｔｉｏｎ）对其边信息进行聚合生成

中间表示，常见形式包括求和、均值、最大值、最小

值、ＬＳＴＭ 等；（３）基于归约函数生成的中间表示，

更新函数（ｕｐｄａｔｅｆｕｎｃｔｉｏｎ）最终对节点表示进行

更新．

为了提高计算效率，ＤＧＬ将消息函数和更新函

数中的基本计算操作转化为稀疏矩阵运算，包括泛

化的稀疏稠密型矩阵运算（ｇｅｎｅｒａｌｉｚｅｄＳｐａｒｓｅ

ｄｅｎｓｅＭａｔｒｉｘＭｕｌｔｉｐｌｉｃａｔｉｏｎ，ｇＳｐＭＭ）和泛化的采

样稠密稠密型矩阵运算（ｇｅｎｅｒａｌｉｚｅｄＳａｍｐｌｅｄＤｅｎｓｅ

ＤｅｎｓｅＭａｔｒｉｘＭｕｌｔｉｐｌｉｃａｔｉｏｎ，ｇＳＤＤＭＭ）．此外，针

对亿级节点或边的大规模图数据，ＤｉｓｔＤＧＬ提供了

基于多运算节点的分布式训练模块［６５］．

犘狔犌．ＰｙＴｏｒｃｈＧｅｏｍｅｔｒｉｃ（ＰｙＧ）
［２４］是另一个常

用的开源图神经网络扩展库，同样基于消息传递机

制，以ＰｙＴｏｒｃｈ为后端实现．在模型应用方面，用户

可以通过定义消息、更新函数和选择聚合函数（求

和、均值、最大值）来灵活快速地实现图神经网络算

法的构建．也可以直接应用已有的图神经网络模型．

在具体操作方面，ＰｙＧ提供了消息传递机制、池化、

归一化以及输出函数相关操作的支持．在数据存储
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和加载方面，提供了大量的常用数据集以及分批处

理、节点采样、子图采样等相关的数据加载器（Ｄａｔａ

Ｌｏａｄｅｒｓ）．除了图结构数据，ＰｙＧ也支持对关系学习

和３Ｄ数据的处理．

基于此，ＰｙｔｏｒｃｈＢｉｇＧｒａｐｈ
［６６］通过图划分和支

持分布式训练增大了可处理的图数据规模．Ｐｙｔｏｒｃｈ

ＢｉｇＧｒａｐｈ支持多实体、多关系网络表示，并提供了

高效的负采样算法．

犌狉犪狆犺犔犲犪狉狀．ＧｒａｐｈＬｅａｒｎ（原ＡｌｉＧｒａｐｈ）
［１６］是

阿里巴巴构建的一个完善的开源图神经网络系统，

目前已经应用于推荐系统、个性化检索等阿里巴巴

的商用场景．ＧｒａｐｈＬｅａｒｎ主要包含存储、采样和计

算操作三个层次的优化．在存储层次，ＧｒａｐｈＬｅａｒｎ

实现了四种图划分方式以支持不同的场景需求：

ＭＥＴＩＳ
［５９］、１Ｄ划分

［６７］、２Ｄ划分
［６８］和流式划分［６９］，

采用分布式存储，并且借助缓存来减小通信开销．在

采样层次，ＧｒａｐｈＬｅａｒｎ构建了三种采样器，并提供

了Ｐｙｔｈｏｎ和Ｃ＋＋接口．遍历采样用于从本地子图

中生成分批训练的节点和边，邻居采样用于从本地

缓存中获取一跳或者多跳邻居节点，负采样一般从

本地（也支持跨服务器获取）生成负样本．在计算操

作层次，ＧｒａｐｈＬｅａｒｎ从图神经网络模型中抽象出

两个基本操作，兼容 ＴｅｎｓｏｒＦｌｏｗ和Ｐｙｔｏｒｃｈ．聚合

操作（ａｇｇｒｅｇａｔｉｏｎ）用于捕捉邻居信息以生成中间表

示和组合操作（ｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎ，类似于ＤＧＬ中的更新

操作）用于通过中间结果更新节点表示．

ＧｒａｐｈＬｅａｒｎ借助以上三个层次的优化，实现

对上层算法和应用在访存和计算方面的优化，以及

对大规模、异构、含属性特征和动态图数据的支持．

犖犲狌犌狉犪狆犺．为了支持面向图数据的大规模并行

神经网络计算，微软结合图和神经网络模型提出了

ＮｅｕＧｒａｐｈ框架
［７０］．其实现基于 ＴｅｎｓｏｒＦｌｏｗ，目前

尚未开源．基于分布式图计算中的 ＧＡＳ（Ｇａｔｈｅｒ

ＡｐｐｌｙＳｃａｔｔｅｒ）框架
［６７］，ＮｅｕＧｒａｐｈ提出了一个以节

点为中心的编程模型ＳＡＧＡＮＮ（ＳｃａｔｔｅｒＡｐｐｌｙ

ＥｄｇｅＧａｔｈｅｒＡｐｐｌｙＶｅｒｔｅｘｗｉｔｈＮｅｕｒａｌＮｅｔｗｏｒｋｓ）．其

中，ＡｐｐｌｙＥｄｇｅ和ＡｐｐｌｙＶｅｒｔｅｘ可由用户定义，分别

用于更新边和节点表示．Ｓｃａｔｔｅｒ和 Ｇａｔｈｅｒ由系统

自动触发，Ｓｃａｔｔｅｒ传播节点表示到其对应的边上作

为ＡｐｐｌｙＥｄｇｅ的输入，Ｇａｔｈｅｒ传播边特征到目标节

点并进行聚合作为ＡｐｐｌｙＶｅｒｔｅｘ的输入．

此外，为了进一步提高图神经网络的计算效率

和可拓展性，ＮｅｕＧｒａｐｈ在图划分、调度和程序并

行方面采用了一些优化技术．ＮｅｕＧｒａｐｈ采用局部

性感知的图划分算法，比如ＫｅｒｎｉｇｈａｎＬｉｎ算法
［７１］，

将有公共节点的边尽可能划分在同一块中，以此

来减小块之间的通信开销．流水线调度被用于重叠

计算和传输过程，以此来减小传输延迟．为了减少

ＡｐｐｌｙＥｄｇｅ中的冗余计算，ＮｅｕＧｒａｐｈ将仅和节点

相关的计算过程调度到前一层的ＡｐｐｌｙＶｅｒｔｅｘ中，

实现计算复杂度从犗（ $

）到犗（ !

）的转变，其中

$ 和 ! 分别表示边和节点的数量．为了增强可扩

展性，ＮｅｕＧｒａｐｈ支持多ＧＰＵ的并行训练．

犉犾犲狓犌狉犪狆犺．阿里巴巴和上海交通大学合作提出

了分布式图神经网络训练框架ＦｌｅｘＧｒａｐｈ
［７２］．将现

有方法中的邻居定义分为直接邻居和间接邻居，将

聚合方式分为水平聚合（ｆｌａｔａｇｇｒｅｇａｔｉｏｎ）和层级聚

合（ｈｉｅｒａｒｃｈｉｃａｌａｇｇｒｅｇａｔｉｏｎ）．并根据邻居定义和聚

合方式，将现有图神经网络方法分为以下三类：考

虑直接邻居的水平聚合方式［４５，７３７４］（ＤｉｒｅｃｔＮｅｉｇｈ

ｂｏｒｓｗｉｔｈＦｌａｔＡｇｇｒｅｇａｔｉｏｎ，ＤＮＦＡ）、考虑间接邻居

的水平聚合方式［５４］（ＩｎｄｉｒｅｃｔＮｅｉｇｈｂｏｒｓｗｉｔｈＦｌａｔ

Ａｇｇｒｅｇａｔｉｏｎ，ＩＮＦＡ）以及考虑间接邻居的层级聚

合方式［７５７７］（ＩｎｄｉｒｅｃｔＮｅｉｇｈｂｏｒｓｗｉｔｈＨｉｅｒａｒｃｈｉｃａｌ

Ａｇｇｒｅｇａｔｉｏｎ，ＩＮＨＡ）．

ＦｌｅｘＧｒａｐｈ将图神经网络编程抽象为ＮＡＵ三

个阶段：邻居选择（ｎｅｉｇｈｂｏｒｓｅｌｅｃｔｉｏｎ）、聚合（ａｇｇｒｅ

ｇａｔｉｏｎ）和更新（ｕｐｄａｔｅ），并针对以上三类模型提供

了对应的支持和优化．同时，指出大部分现有的图神

经网络模型编程框架（包括ＤＧＬ
［２３］、ＰｙＧ

［２４］、Ｎｅｕ

Ｇｒａｐｈ
［７０］、Ｅｕｌｅｒ①）仅支持属于ＤＮＦＡ分类的模型．

为了进一步加速训练，ＦｌｅｘＧｒａｐｈ通过应用驱动的

策略来促进负载平衡和流水线调度技术来重叠计算

和通信过程．

４２　框架相关优化技术

以上面向图神经网络的编程框架为模型实现提

供了一定程度的便利，然而，在运算过程中往往存在

计算效率低、内存消耗大、通信时延高、负载不均衡

等问题，这些问题在面向大规模图数据训练过程中

尤为显著．针对以上问题，许多研究者提出了对应的

优化策略．本节将图神经网络编程框架相关的优化

技术按照其优化方面分为５个部分，分别是数据划

分、任务调度、并行执行、内存管理和其他方面，总结

如表８所示．在每一方面相关的优化技术分析中，首

先概括其优化目标及常用方法，然后逐一介绍具体

的优化策略，最后进行总结．
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表８　图神经网络框架相关优化技术

名称 基础框架
优化方面

数据划分 任务调度 并行执行 内存管理 其他

Ｐ３［７８］ ＤＧＬ    

Ｇ３［７９］ Ｇｕｎｒｏｃｋ 

ＲＯＣ［８０］ ＦｌｅｘＦｌｏｗ  

ＧＮＮＡｄｖｉｓｏｒ［８１］ ＤＧＬ，ＰｙＧ，ＮｅｕＧｒａｐｈ，Ｇｕｎｒｏｃｋ   

ＦｅａｔＧｒａｐｈ
［８２］ ＤＧＬ   

ＰＣＧＣＮ［８３］ ＴｅｎｓｏｒＦｌｏｗ 

Ｈｕａｎｇ等人
［８４］ ＤＧＬ，ＰｙＧ    

ＤｉｓｔＤＧＬ［６５］ ＤＧＬ 

４．２．１　数据划分

数据划分是大规模数据处理中的一项基础任

务，通过将数据划分成多块，以采用分批处理的方式

或者分配到分布式系统中的不同机器并行处理，来

提高计算效率以及解决单个机器内存不足的问题．

数据划分算法主要的优化目标是提高不同批训练数

据的负载均衡和单批次数据内部的空间局部性．与

典型图算法相同，针对图神经网络模型的数据划分

算法需要对图结构（即节点维度和边维度）进行划

分，此外还需要在特征维度进行划分．

随机划分．Ｐ３
［７８］基于图神经网络算法 Ｇｒａｐｈ

Ｓａｇｅ，分析了４种图划分策略：哈希随机划分策略
［８５］、

均衡的最小边切割划分策略［５９］、节点切割划分策略

随机节点切分［８６］和ＧＲＩＤ
［６７］以及最近提出的３Ｄ划

分策略［８７］．发现相比于随机划分，复杂的划分策略虽

然取得了一定程度的计算效率提升，但是划分过程造

成了大量的计算和内存开销，并且精确划分往往只优

化了一阶邻居的访存开销而无法优化高阶邻居节点．

因此Ｐ３采用随机哈希划分（即１Ｄ划分
［８６，８８］）的策

略，对图结构和特征向量进行划分．

聚类感知的划分．图结构数据的稀疏性和不规

律性在一定程度上降低了图卷积神经网络（ＧＣＮ）

在ＧＰＵ上的计算效率，Ｔｉａｎ等人
［８３］借助实验验证

了自然图存在聚类属性，并提出了ＰＣＧＣＮ来优化

图划分中的局部性，从而进一步提高ＧＣＮ的运行

效率．对每一个划分的子图，根据其密度选择不同的

表示和计算方法．针对稀疏子图，ＰＣＧＣＮ采用行压

缩（ＣｏｍｐｒｅｓｓｅｄＳｐａｒｓｅＲｏｗ，ＣＳＲ）的形式来表示子

图并采用对应的稀疏矩阵乘法来进行ＧＣＮ中的消

息传播．针对密集子图，则采用密集邻接矩阵及其对

应的矩阵乘法来完成运算．

节点度感知的划分．现实场景中的图数据常常

存在幂律分布，比如，电商平台中大部分的交易产生

于少量的热门商品，社交网络中大部分的管理和少

量的热门用户有关．节点度数的幂律分布对以负载

均衡为目标的图划分技术提出了更大的挑战．

Ｈｕａｎｇ等人
［８４］通过实验分析发现现有图神经网络

编程框架ＤＧＬ
［２３］、ＮｅｕＧｒａｐｈ

［７０］等基于目标节点进

行数据划分，尽管每一块数据包含的目标节点数目

相对均衡，但是由于图数据的不规则性，不同块数据

中包含的邻居节点数目存在较大的差异性，造成了

严重的负债不均衡问题．针对此问题，Ｈｕａｎｇ等人

提出通过邻居分组（ｎｅｉｇｈｂｏｒｇｒｏｕｐｉｎｇ）策略来实现

更均衡的调度．具体来说，针对目标节点，将邻居节

点分组并设置组内可包含节点数目的上界，同一组

内的节点被分配到一个计算单元．按此策略划分，针

对度较大的邻居节点，其邻居节点被分为多组，计算

任务由多个单元执行．能够改善图结构不规则性造

成的负债不均衡问题，同时提高了数据的空间局

部性．

结合特征维度的划分．ＧＮＮＡｄｖｉｓｏｒ
［８１］综合粗

粒度邻居节点划分、细粒度的特征维度划分以及基

于ｗａｒｐ（ｗａｒｐ是ＧＰＵ上ＳＩＭＴ（单指令多线程）处

理器执行的基本单元，一个 ｗａｒｐ包含３２个线程）

的线程对齐策略，来促进负载平衡和减小访问开销．

在划分过程中，ＦｅａｔＧｒａｐｈ
［８２］也同时考虑了图结构

和节点特征，通过同时优化图结构遍历和特征向量

计算来加速图神经网络运行．

动态划分．基于分布式深度学习训练框架Ｆｌｅｘ

Ｆｌｏｗ
［８９］，Ｊｉａ等人提出了一个面向多ＧＰＵ环境的图

神经网络框架 ＲＯＣ
［８０］，主要在数据划分和内存管

理两个方面进行了优化．在图数据划分方面，ＲＯＣ

基于线性回归模型提出了一个动态的图划分策略，

在图神经网络训练和推理阶段都可以达到负载平衡

的目的．

ＤｉｓｔＤＧＬ
［６５］为ＤＧＬ提供了图神经网络模型的

分布式训练支持．在数据划分方面，ＤｉｓｔＤＧＬ采用

ＭＥＴＩＳ算法
［５９］来平衡每个分块的节点数量和减小
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边切割，并采用多约束机制来保证分批训练中节点

以及边数量和类型的平衡性．此外，ＤｉｓｔＤＧＬ还支

持分布式数据访存以及采样算法．

目前数据划分通常采用随机或者基于直接关联

的划分策略，虽然在一定程度上实现了数据的分批

处理，提升了模型效率并解决了内存限制的问题．但

是图神经网络模型往往涉及图结构中的高阶关联，

如何将这一需求与图数据的分布特征相结合进一步

提升分批训练的效率仍然有待进一步优化．

４．２．２　任务调度

任务调度通过改变任务的执行顺序，来提高整

体的运行效率．比如，在分布式系统中通过重叠计算

和通信任务执行阶段来减小通信时延，通过将具有

相似访存需求的任务邻近执行来提高时间局部性进

而提高缓存命中率．在图神经网络中，图结构的稀疏

性、不规则性以及特征的高维度都是任务调度尤其

是分布式系统中的调度需要考虑的关键特征．

Ｐ３
［７８］将图神经网络模型执行过程划分为顺序

执行的４个阶段：前向传播中的模型并行和数据并

行阶段、反向传播中的数据并行和模型并行阶段．其

中，前向传播中，数据并行依赖于模型并行产生的结

果，需要等待不同机器间的通信同步．反向传播过

程也存在类似的通信延迟问题．受到ＰｉｐｅＤｒｅａｍ
［９０］

的启发，Ｐ３对不同批次数据之间的执行过程进行调

度，通过重叠计算和通信过程来减小通信延迟造成

的影响．

为了提高缓存命中率，Ｈｕａｎｇ等人
［８４］利用局部

性感知的任务调度策略，将具有相似邻居的节点相

邻处理．具体来说，首先基于Ｊａｃｃａｒｄ系数计算两两

节点间的相似性，然后合并高相似的节点形成聚

类，最后基于聚类结果进行任务调度．除了邻居分

布，节点邻居数量也存在一定的差异性，是造成负

载不均衡的原因之一．Ｈｕａｎｇ等人采用邻居分组策

略进行更细粒度的调度．将邻居节点均匀分成不同

的组，并将每个邻居分组对应的任务分配到 ｗａｒｐ

进行运算．

以上任务调度策略虽然在一定程度上提高了整

体的运行效率，但往往针对具体的模型进行研究和

测试，在提高调度策略的通用性方面有待进一步的

研究．

４．２．３　并行执行

并行计算是提高系统计算效率和处理能力的常

见方式，也是大规模数据应用的重要基础．根据其并

行执行的层次，机器学习将并行模型分为数据并行、

模型并行和混合并行三类．数据并行模型将数据划

分为不同的块并分配到不同的计算单元中，每一个

计算单元针对其对应的数据块执行相同的模型．而

模型并行则与之相反，将模型划分为不同的部分（比

如，深度学习中的不同层）并分配给计算单元，每一

个计算单元对相同的数据执行其对应的模型分块．

混合并行是以上二者的结合．图神经网络中迭代的

执行过程以及图数据之间的依赖性使得已有的并行

方式无法直接应用其中．

ＦｅａｔＧｒａｐｈ
［８２］分别优化聚合和更新阶段的核函

数．与已有框架不同的是，可以由作者定义更新函数

和并行方式．由用户定义不同级别的并行方式，节点

级别、边级别和特征级别．

针对分布式系统，Ｐ３
［７８］采用混合并行的方式．

首先利用模型并行以避免高维特征向量造成的传输

开销，每个机器在本地对节点特征进行处理，仅对特

征处理之后的中间结果进行共享．然后再利用数据

并行对节点表示进行传播和更新．

在并行执行方面，图数据的不规则性造成的数

据依赖仍然是一个挑战，如何在确保图拓扑结构的

有效特征损失可接受的前提下，尽可能减少数据依

赖性，能够进一步提升并行执行的效率．

４．２．４　内存管理

一方面，图数据的大规模性、不规则性和稀疏性

以及节点和边特征的复杂性都在一定程度增加了图

神经网络模型的内存开销．另一方面，相比于ＣＰＵ，

ＧＰＵ虽然能够为神经网络模型中的密集计算提供

计算资源的支持，但往往内存更小，比如，Ｎｖｉｄｉａ

１０８０ｔｉ显卡的内存容量是１２Ｇ．这二者要求图神经

网络模型，尤其是基于 ＧＰＵ平台以及异构分布式

系统时，采用更有效的内存管理策略来减小模型的

访存开销．

数据可见范围适配策略，Ｈｕａｎｇ等人
［８４］通过适

配不同操作间最小数据共享范围，来减小全局数据

共享造成的开销．稀疏访问和冗余消除．已有方法通

常是先获取邻居节点，然后进行特征转化，最后再进

行聚合．特征转化需要消耗大量的计算资源，其复杂

度是犗（$）．此优化策略一方面对所有节点进行特征

转化，计算复杂度为犗（犖），另一方面通过索引稀疏

访问邻居节点，最后进行聚合．这同时减小了访问和

计算开销．

Ｐ３
［７８］采用贪心策略缓存图结构和节点特征，充
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分利用剩余内存．

在内存优化方面，ＧＮＮＡｄｖｉｓｏｒ
［８１］采用社区感

知的节点重排技术来提高空间局部性，以减小访存

开销．采用基于 ｗａｒｐ的内存共享技术来缓解全局

内存的读写开销．

ＲＯＣ
［８０］将内存管理任务抽象为一个访存开销

最小化问题，并借助迭代式的动态编程算法来确定

块数据是否存入ＧＰＵ内存．并通过实验证明相比

于ＤＧＬ，ＰｙＧ和 ＮｅｕＧｒａｐｈ，ＲＯＣ具有更好的可拓

展性．

ＦｅａｔＧｒａｐｈ
［８２］提出根据阈值将节点分为高度

（ｈｉｇｈｄｅｇｒｅｅ）和低度（ｌｏｗｄｅｇｒｅｅ）节点两个部分．

考虑到 ＧＰＵ的共享内存较小，仅将高度节点载入

共享内存来提高读取效率．划分的阈值和此策略

的性能密切相关，当阈值较小时，载入共享内存的节

点数量越多，读取效率越高，也面临着更高的合并

开销．

以上内存管理的相关工作主要从内存限制和访

存效率两个方面进行了优化，不同策略在不同的应

用场景中优化效果也有所差异，比如ＦｅａｔＧｒａｐｈ的

优化策略在长尾分布的数据上优化效果更明显．如

何针对数据的具体特征，动态选择适当的优化策略

以提升整体内存管理的有效性有待进一步的研究．

４．２．５　其他方面

Ｌｉｕ等人提出了一个针对ＧＰＵ环境的图神经

网络框架 Ｇ３
［７９］．已有框架通常利用矩阵操作来处

理图数据，造成了内存消耗和冗余计算的问题．针对

以上问题，Ｇ３基于Ｇｕｎｒｏｃｋ
［９１］提供了一系列以图为

中心的操作，在图数据管理、任务映射和负载均衡方

面进行了优化．Ｇ３提供了Ｃ／Ｃ＋＋接口用于图神经

网络层构建，以及图神经网络基础操作和层用于模

型构建．相比于Ｐｙｔｏｒｃｈ和 ＴｅｎｓｏｒＦｌｏｗ，取得了高

达上百倍的加速比．

以ＤＧＬ和ＰｙＧ为基础框架，Ｈｕａｎｇ等人
［８４］借

助实验分析发现了目前图神经网络框架中存在的五

个主要问题：（１）图操作中局部性较弱造成缓存命

中率低，这往往和以边为中心的优化方式以及图结

构本身的不规则性有关；（２）节点度差异造成的负

载不均衡问题；（３）频繁的函数调用引发的冗余内

存读取和开销问题；（４）将神经网络操作应用到图

结构存在的内存开销和冗余计算问题；（５）特征长

度变化引起的低效性，ＤＧＬ和ＰｙＧ往往忽略特征

长度将计算任务分配到固定数目的线程中．在实际

应用中，模型性能会随着图结构和特征长度发生改

变，设计自动调参以达到最佳性能．

ＧＮＮＡｄｖｉｓｏｒ
［８１］是一个基于ＧＰＵ的图神经网

络加速器，能够根据输入的图神经网络模型和图数

据特征在负载分配和内存管理方面进行动态优化．

此外，ＧＮＮＡｄｖｉｓｏｒ构建了分析模型来确定以上优

化技术中的参数．

４３　其　他

犙犌犜犆．量化图神经网络（ＱｕａｎｔｉｚｅｄＧｒａｐｈＮｅｕｒａｌ

Ｎｅｔｗｏｒｋ，ＱＧＮＮ）
［９２９３］凭借其高鲁棒性和低计算、内

存开销，受到了一定的关注．Ｗａｎｇ等人通过优化张

量核（ＴｅｎｓｏｒＣｏｒｅ）首次提出了面向 ＧＰＵ 平台的

ＱＧＮＮ框架ＱＧＴＣ（ＱｕａｎｔｉｚｅｄＧＮＮｖｉａＧＰＵＴｅｎｓｏｒ

Ｃｏｒｅ）．在算法方面，ＱＧＴＣ首先对数据进行了量化

的低位表示（ｌｏｗｂｉｔｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ），然后将图神

经网络中的操作进行位分解以适应ＮｖｉｄｉａＧＰＵ库

提供的基于张量核的固定位运算①．在ＧＰＵ核函数

方面，通过子图划分和分批、零元素跳过（ｚｅｒｏｔｉｌｅ

ｊｕｍｐｉｎｇ）策略进行计算相关的优化，通过３Ｄ堆叠

的位压缩（３Ｄｓｔａｃｋｅｄｂｉｔｃｏｍｐｒｅｓｓｉｏｎ）、非零元素

重用（ｎｏｎｚｅｒｏｔｉｌｅｒｅｕｓｅ）策略来实现内存方面的优

化．在框架方面，ＱＧＴＣ将基于位的张量表示以及

运算引入到Ｐｙｔｏｒｃｈ框架，来实现更加方便的编程

调用和增强可拓展性．

４４　小　结

本节首先介绍了面向图神经网络的主流编程框

架并对其特征进行了分析和总结，包括应用最为广

泛的ＤＧＬ和ＰｙＧ、应用于工业场景的ＧｒａｐｈＬｅａｒｎ

以及ＮｅｕＧｒａｐｈ和ＦｌｅｘＧｒａｐｈ．然后，将现有针对图

神经网络框架的优化技术分为数据划分、任务调度、

并行执行、内存管理以及其他方面五类，并逐类进

行介绍分析．以上面向图神经网络的编程框架及

其优化技术为图神经网络模型的灵活实现和应用

以及性能优化提供了支持．并对面向大规模数据

的图神经网络模型的分布式训练提供了一定程度

的支持．

但是，目前面向图神经网络的编程框架及其加

速技术的研究尚处在初级阶段．编程框架应用的广

泛性、对复杂图神经网络模型的支持范围以及对复

杂图数据以及异构平台的支持力度有待进一步增

强．在面向大规模数据训练时，如何从编程狂减的角
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度进行优化应对图计算、神经网络模型以及数据大

规模性带来的三重挑战，以提高图神经网络模型在

运行效率和建模精度方面的性能，是一个亟待解决

的问题．

５　总结与展望

数据大规模性是图神经网络模型在应用中面临

的主要挑战之一，大量的研究工作从不同的角度进

行了性能优化和加速．针对现有综述在这一方面的

空白，本文分析总结了现有图神经网络模型存在的

具体挑战，并从算法模型和编程框架两个方面介绍

了图神经网络在大规模数据应用中的相关进展．下

文将对面向大规模数据的图神经网络模型中存在的

挑战进行总结，并总结本文在算法模型和编程框架

方面的综述工作．然后对未来相关工作进行展望．

５．１　本文总结

（１）常见图神经网络模型及其挑战分析．本文

首先介绍了图卷积神经网络、图注意力神经网络、图

循环神经网络和基于自编码器的图神经网络四种常

见的图神经网络模型，对应分析了其在大规模数据

应用中存在的挑战，并分类总结分析了模型层相关

的挑战．然后从算法模型和编程框架两个方面就相

关研究进行了总结和分析；（２）算法模型．针对大规

模数据在图神经网络模型训练中带来的挑战，大部

分优化工作集中在采样算法方面．根据采样粒度，本

文将现有工作分为基于节点、层和子图的采样算法

三类．针对每一类采样算法，介绍相关的主要模型并

进行分析．最后进行了全面的总结和分析；（３）编程

框架．本文首先总结了ＤＧＬ、ＰｙＧ等主流的编程框

架．然后将现有优化技术分为数据划分、任务调度、

并行执行、内存管理和其他方面五类．针对每一个类

别，简要介绍了其优化目标并列举了具体的优化策

略．最后进行了全面的总结和分析．

５２　未来工作展望

本文从模型优化和框架加速两个方面总结了面

向大规模数据的图神经网络优化的相关进展，下文

将从这两个方面展望未来工作，如图６所示．

图６　未来工作展望

模型优化方面．（１）减少冗余计算．图结构的不

规则性以及图神经网络的迭代更新机制导致分批训

练过程中存在大量的冗余计算，这一问题在大规模

数据中更为显著．如何借助理论分析和模型设计减

小冗余计算，有待进一步研究；（２）算法框架协同优

化．目前面向图神经网络的编程框架设计处于初级

阶段，其设计以通用性为首要目标，往往忽略了模型

的具体特征．如何在已有编程框架的基础上针对具

体的算法特征进行个性化的优化，能够进一步提升

大规模图神经网络的运行效率；（３）图感知优化．在
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大规模图神经网络模型训练过程中，数据划分和模

型训练中涉及一些超参数，根据图数据和图神经网

络模型的特征自动进行参数调节，能够提高模型性

能以及增强其灵活性；（４）支持复杂图．现有算法大

多基于同构图，然而现实场景中的图数据通常包含

不同类型的节点及关联［９４］，关联也会动态演变［９５］．

图数据的动态性、异构性等复杂特征有待在后续的

研究中得到关注．

框架加速方面．（１）考虑硬件特征的灵活调度．

针对图神经网络对访存和计算资源的具体需求，结

合硬件特征，进行具体的框架优化能够达到事半功

倍的效果；（２）基于分布式异构平台的优化．分布式

平台为高效的大数据分析提供了丰富的硬件资源．然

而，现有工作大多基于单个机器，没有充分考虑大规

模图神经网络在分布式异构平台上的优化；（３）框

架硬件协同优化．基于硬件结构的个性化优化能够

从本质上满足图神经网络对不规则访存和密集计算

的需求，特定的框架优化能够便于图神经网络模型

的实现和应用以更有效地发挥硬件结构的功能．二

者协同优化能够达到相互促进的效果；（４）精简节

点特征及表示．更少量的特征和更低维的表示能够

显著减小计算和内存开销，并且图神经网络模型的

迭代更新机制能够在一定程度上缓解精简表示造成

的精度损失．在大规模数据计算中如何平衡二者值

得一定的关注．
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