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(57)摘要

本发明提供了一种对复杂网络进行链路预

测的方法，基于图注意力网络(GAT)的端到端链

路预测模型，以及该模型的分批训练方法。该模

型的关键在于学习网络节点对周围邻居的注意

力分布。模型的训练和利用模型预测的步骤包

括：步骤一，输入无权无向同质网络的拓扑结构；

步骤二，根据训练集的拓扑结构对所有节点进行

一阶、二阶邻居采样，以便将网络分批；步骤三，

将分批后的训练集输入上述模型训练出模型参

数；步骤四，输入想要预测的点对，模型输出该点

对之间有连边的概率。本发明所述模型具有端到

端的特点。分批训练方法使得该模型对大规模复

杂网络也适用。
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1.一种对复杂网络进行链路预测的方法，包括模型的构建和其分批训练方法，其特征

在于，包括：对网络拓扑结构预处理，得到分批训练数据集；建立基于GAT的端到端链路预测

模型；对模型进行分批训练，得出模型参数；利用训练好的模型对连边进行预测，所述模型

包含训练好的GAT模型和其后的二分类器模型，其方法具体如下：

1) .对需要处理的目标网络进行消除方向消除权重处理，得到网络无向无权的同质拓

扑结构，该网络不能包含孤立节点；

2) .上述网络中连边对应的点对作为训练集中的正例，同时随机采集与连边数等量且

没有连边的点对，作为训练集中的负例；对正负例中出现的所有点进行固定数目一阶、二阶

邻居采样，节点和其邻居看做整体，然后将训练集分批；

3).构建基于GAT的端到端链路预测模型，包含以下部分：

3.1) .模型输入为点对和他们的一阶、二阶邻居，输出为该点对之间有连边的概率；

3.2) .根据网络数据实际情况，初始化节点向量 为，其中i为节点下标；

3.3) .节点向量在初始向量的基础上通过以下两层图注意力模型进行更新，第一层图

注意力更新的公式具体为：

其中αij表示节点i对节点j的注意力， 表示经过第一层GAT后节点的更新向量；节点向

量更新的具体做法为，首先根据节点的二阶邻居和一阶邻居的初始向量信息，分别并行更

新一阶邻居和该节点的向量，然后利用更新之后的向量，经过第二层GAT，再次更新该节点

的向量；

3.4) .经过上述3.3)步骤得到点对的更新向量 将向量组合，得到点对之间连边的

向量eij，组合方法如下：

3.5) .将上述连边向量输入逻辑回归分类器，得到该连边存在的概率值；

4) .模型的训练方法为：每次输入训练集中的一批点对，由3)中的步骤计算点对之间连

边存在的概率值，将各点对概率值与真实连边相比，得到该模型参数情况下的损失值，计算

损失值的平均值作为这批数据的损失值，并利用梯度下降算法对模型参数进行更新；

5) .利用模型训练好的参数，对新的连边进行预测，包括：对于要预测的连边，输入该连

边对应的点对，输入训练好的模型中，得到该点对之间存在连边的概率值P，若P≥0.5，则预

测该连边存在，否则预测为不存在；

6) .在3.3)所述注意力模型中，并行计算多个注意力权重分布，在3.3)的基础上包含以

下步骤：

6.1) .第一层计算K1个注意力分布，在此基础上采用平均的方式得到节点和其一阶邻居

的更新向量，具体如下：
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6.2) .第二层计算K2个注意力分布，在此基础上采用拼接的方式得到节点的更新向量，

具体如下：
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一种对复杂网络进行链路预测的方法

技术领域

[0001] 本发明涉及深度学习与网络科学的交叉领域，具体涉及一种端到端的复杂网络链

路预测模型和其分批训练方法。该模型利用注意力机制，结合网络拓扑结构，能表征网络连

边。分批训练的方法使得该网络能处理大规模网络的链路预测问题。

技术背景

[0002] 大规模的复杂网络普遍存在于现实世界中，例如万维网、航空网络、在线社交网络

和蛋白质网络等等。理解，预测和控制这些复杂网络是人类日益迫切的需求。复杂网络的研

究属于交叉领域，即有从数学和物理角度的理论研究，也有结合计算机技术的算法研究，是

当前科学领域的研究热点之一。一般情况下，复杂网络包含的连边繁多且不易被观察，人们

收集的数据中不可避免的存在缺失和错误的连边；另外，限于人力物力，人们只能统计部分

连边状况，不能遍历所有连边。链路预测是一种解决问题的技术，该技术使我们能在部分网

络结构的基础上预测出隐藏的连边，并发现虚假的连边。在交通网络规划、在线社交、蛋白

质功能等许多涉及复杂网络的领域中，链路预测技术都能带来很大的效益。传统的链路预

测方法一般将网络各部分看作同质的，不区分各部分对目标节点影响力大小，这不符合实

际情况，因而其预测效果也存在一定的瓶颈。

发明内容

[0003] 本发明目的在于利用注意力机制，克服上述提出的传统链路预测算法中的缺陷，

提出一种基于GAT的端到端链路预测模型。该模型具有可学习的注意力权重，可以对网络不

同部分分配不同的注意力大小。具体来说，本模型具有两层注意力模型，能在注意力的指导

下聚合节点的一阶、二阶邻居信息，将聚合的信息组合成连边向量，再通过分类器判断该连

边存在的概率值。利用训练集中的样本，指导本模型中各项参数通过梯度反传方法进行学

习。用训练好的模型参数预测新节点对之间是否存在连边。另一方面，直接聚合节点所有邻

居的向量需要将整个网络输入到模型中，当网络规模较大时，很难满足其所需计算机存储

空间。针对于此，本发明通过对所有节点进行邻居采样，固定节点邻居数量，规避网络的幂

率(power  law)性质所带来的内存消耗，同时可以将单个大网络进行分批训练，提高收敛速

度和GPU运算效率。

[0004] 为了实现上述目的，本发明提供了一种基于图注意力的端到端链路预测模型和其

分批训练方法。所述端到端链路预测模型包括：双层图注意力模型和逻辑回归分类器；所述

方法包括：对复杂网络各节点进行固定邻居采样；根据网络连边生成训练集并对其中的节

点和邻居进行分批，每个节点赋予初始化向量，生成训练数据；将训练数据输入双层注意力

模型，得到各点的更新向量，将点对的向量组合成连边的向量；将连边的向量通过逻辑回归

得到该连边是否存在的概率值；根据损失函数对模型参数进行更新；所述链路预测模型包

括训练好的双层注意力模型和逻辑回归分类器。

[0005] 上述技术方案中，所述方法具体包括：
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[0006] 1) .对需要处理的目标网络进行去方向去权重处理，得到网络无向无权的同质拓

扑结构，该网络不能包含孤立节点。

[0007] 2) .上述网络中连边对应的点对作为训练集中的正例，同时随机采集与连边数等

量没有连边的点对，作为训练集中的负例。对正负例中出现的所有点进行固定数目一阶、二

阶邻居采样，节点和其邻居看做整体，然后将训练集分批。

[0008] 3) .构建基于GAT的端到端链路预测模型，包含以下部分：

[0009] 3 .1) .模型输入为点对和他们的一阶、二阶邻居，输出为该点对之间有连边的概

率；

[0010] 3.2) .根据网络数据实际情况，初始化节点向量为 其中i为节点下标；

[0011] 3.3) .节点向量在初始向量的基础上通过以下两层图注意力模型进行更新，第一

层图注意力更新的公式具体为：

[0012]

[0013]

[0014] 其中αij表示节点i对节点j的注意力， 表示经过第一层GAT后节点的更新向量。节

点向量更新的具体做法为，首先根据节点的二阶邻居和一阶邻居的初始向量信息，分别并

行更新一阶邻居和该节点的向量，然后利用更新之后的向量，经过第二层GAT，再次更新该

节点的向量。

[0015] 3.4) .经过上述步骤得到点对的更新向量 将向量组合起来，得到点对之间连

边的向量eij，组合方法如下：

[0016]

[0017] 3.5) .将上述连边向量输入逻辑回归分类器，得到该连边存在的概率值。其具体的

计算过程为：

[0018]

[0019] 4) .模型的训练方法为：每次输入训练集中的一批点对，由3)的步骤计算概率值，

将各点对概率值与真实连边相比，得到该模型参数情况下的损失值，计算损失值的平均值

作为这批数据的损失值，并利用梯度下降算法对模型所有参数进行更新。

[0020] 5) .所述注意力模型中，可以并行计算多个注意力权重分布，其特征在于，在3)的

基础上包含以下步骤：

[0021] 5.1) .第一层计算K1个注意力分布，在此基础上采用平均的方式得到节点和其一

阶邻居的更新向量，具体如下：

[0022]

[0023] 5.2) .第二层计算K2个注意力分布，在此基础上采用拼接的方式得到节点的更新
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向量，具体如下：

[0024]

[0025] 6) .利用模型训练好的参数，对新的连边进行预测，其特征在于，具体包括：对于要

预测的连边，输入该连边对应的点对，输入训练好的模型中，得到该点对之间存在连边的概

率值P，若P＞0.5，则预测该连边存在，否则预测为不存在。

[0026] 有益效果

[0027] 1) .本发明采用注意力模型对连边进行编码，使其能以一定的注意力分布整合邻

居信息，克服了传统模型均匀处理网络的缺点；而且该模型是一个端到端的模型，能很方便

的处理链路预测任务，较少了算法中人为干扰。

[0028] 2) .本发明对网络进行固定邻居采样，从而可以将网络分批处理和训练，使得大规

模网络也可以在有限的计算资源上得到处理。同时，该方法独立于网络的性质，所以具有算

法层面的普适性。

[0029] 3) .另外，该方法在具有上述优点的同时，在链路预测这个技术问题上取得了目前

最好的精度。

附图说明

[0030] 图1为注意力机制图示，邻居向量经过GAT层得到目标节点新的向量；

[0031] 图2为节点邻居采样图示，在网络拓扑结构的基础上，对每个节点进行二阶固定邻

居采样(图示为每阶邻居采样3个)；

[0032] 图3为预测模型框架，首先由网络拓扑结构生成包含正负样本的训练数据，样本中

的节点由图1所示的注意力机制，结合其采样邻居进行更新，然后将点对的向量组合成连边

向量，最后又分类器根据连边向量判断该连边是否存在。

具体实施方式

[0033] 下面结合附图和在Cora网络上的具体实施过程对本发明做进一步阐述：

[0034] 本发明具体解决的问题是大规模复杂网络上的链接预测问题，以文献引文网络

Cora数据集说明如下：

[0035] 将该数据集中的论文建模为网络上的节点，论文之间的引用关系建模为节点之间

的连边，不考虑连边的方向和节点的类别，最后可以得到包含2708个节点，5429条连边的无

权无向网络结构，而预测该网络中的连边对于科学学中的文献分析十分重要。本发明将网

络中部分连边删除，作为要预测的连边，未删除的连边作为训练集。

[0036] 本发明采用一种基于图注意力端到端的链路预测模型和其分批训练方法，所述模

型包括两层GAT(graph  attention  networks)模型和逻辑回归模型，所述训练方法包括节

点固定邻居采样并分批以得到训练集，并分批对模型参数进行训练。

[0037] 利用分批数据训练基于图注意力的端到端的链路预测模型的具体步骤如下：

[0038] 1) .如图3所示，将Cora数据集处理成一个无权无向的同质网路，并对其中每一个

点的邻居进行固定数目采样，固定数目建议为15～25，若邻居总数多于固定数目，则随机采

所需样本，否则可以重复采样。实际过程中，一阶邻居采样数目和二阶邻居采样数目可以不
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一样；

[0039] 2) .如图3所示，在上述Cora网络拓扑结构的基础上，有连边的点对作为正例，并随

机采样等量的没有连边的点对作为负例，组成训练集。以Cora数据集为例，训练集包含约

20,000个点对，将训练集分批，以待训练之用。每一批数据可以包含32～256个点对；

[0040] 3) .对于一个点对，其中两个点有初始向量经过两次更新得到输出向量，分别对应

于图3中的GAT1和GAT2，对于一批训练数据，上述过程可以并行运算；

[0041] 4) .更新之后的点对的向量组合之后得到其连边的向量表示，然后该向量输入逻

辑回归(Logistic  Regression)得到其边存在的概率值，该概率值与真实连边做交叉熵可

以得出预测的损失值。求出一批数据的平均损失值，并用梯度下降算法更新模型参数；

[0042] 5) .一次循环中，针对步骤3～4，遍历所有分批数据来训练参数。整个训练过程循

环多次。对于Cora数据集对应的网络，循环50次左右便可以训练完成。

[0043] 6) .将未在训练集中出现的点对输入训练好的模型中进行预测，便可输出该点对

有连边的预测概率值。对于Cora这个数据集，我们将数据预处理部分断开的连边，同时再采

样等量的负例作为预测集，最后的再测试集上的连边预测准确度可以达到87％，在链路预

测任务上是目前最好的方法。
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图1

图2
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图3
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