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Recenzja rozprawy doktorskiej

mgr. inz. Piotra Bielaka

Methods for selected problems in unsupervised graph representation
learning
(Metody dla wybranych problemdéw nienadzorowanego uczenia
reprezentacji graféw)

1 Problem badawczy jego znaczenie

Rozprawa doktorska mgr. inz. Piotra Bielaka dotyczy probleméw uczenia maszynowego dla
danych o strukturze grafu. Takie dane wystepuja coraz czesciej we wspdlczesnych zasto-
sowaniach — mozna, za Autorem pracy, poda¢ przyktady badania sieci spotecznosciowych,
chemii obliczeniowej i relacji miedzy atomami w czasteczkach, czy analizy sieci cytowan
artykutéw naukowych. Grafy opisujg obiekty (wezly) wraz z relacjami zachodzacymi mig-
dzy nimi (krawedzie). W ogdlnosci, wezly i krawedzie zawieraja dodatkowe informacje w
postaci przypisanych im wektoréw cech. GIéwnym celem pracy jest uczenie si¢ reprezenta-
cji graféw, czyli utworzenia wektoréw osadzenia/zanurzenia dla wszystkich weztéw badz
krawedzi grafu w przestrzeni o mniejszym wymiarze, niz oryginalna przestrzen danych wej-
$ciowych. Reprezentacja taka powinna bra¢ pod uwage wzajemne relacje miedzy elementa-
mi grafu, ktére sa kluczowe dla uzyskania zadowalajacej trafnosci predykeji w pézniejszych
zadaniach uczenia maszynowego, takich jak np. klasyfikacja weziéw badz catego grafu, czy
przewidywania powiazan miedzy wezlami. Z powodu rosngcego zainteresowania proble-
mami grafowymi w przemysle i nauce, temat pracy Doktoranta wydaje sie $wietnie trafia¢
we wspdlczesne trendy badawcze i moze prowadzi¢ do istotnych praktycznych zastosowarn.

Tematyka uczenia sie reprezentacji graféw nie jest oczywiscie nowa, a wiele podejsc,
szczegodlnie tych opartych na glebokich sieciach neuronowych, rozwijanych jest w ostatnich
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latach bardzo intensywnie. Warto tu na pewno wspomnie¢ o najbardziej znaczacym kie-
runku badan, czyli grafowych sieciach neuronowych (GNN), ktére w swojej podstawowe;j
wersji opieraja si¢ na przekazywaniu w danej warstwie informacji od bezposrednich sa-
siadéw w grafie, ich agregacji i aktualizacji na tej podstawie wewnetrznego stanu weztéw,
Poprzez zastosowanie kilku warstw mozliwe jest w ten sposéb przekazywanie informacji od
obszernego sasiedztwa w grafie, co pozwala pdzZniejszej reprezentacji lepiej uchwycié rela-
cje miedzy weztami. Pomimo wielu dobrze przeanalizowanych metod i zagadnieri uczenia
si¢ graféw, Doktorantowi udato sie znalez¢ szereg problemdw, ktére nie zostaly dotad prze-
badane w wystarczajacym stopniu. W szczeg6lnoscei, skupit sie on metodach uczenia bez
nadzoru, w ktérych na etapie konstrukeji reprezentacji nie mamy dostepu do informacji na
wyjsciu (np. etykiet). Jest to z jednej strony ogromna zaleta metod nienadzorowanych, po-
niewaz nie ma potrzeby etykietowania danych, a jest to zadanie czesto bardzo kosztowne
i czasochtonne, wykonywane przez cztowieka. Z drugiej strony, proces trenowania algo-
rytméw nienadzorowanych jest bardziej skomplikowany, poniewaz nie maja one dostepu
do informacji zwrotnej na wyjsciu, stad muszg opiera¢ si¢ na zastepczych funkcjach celu
(funkcjach btedu), umozliwiajacych utworzenie warto$ciowych reprezentacji. Konstrukcja
takich metod jest wigc zadaniem trudnym i z pewno$cig wystarczajaco ambitnym, aby stalo
sie tematem rozprawy doktorskiej.

Mgr inz. Piotr Bielak postawil w rozprawie nastepujace cele badawcze:

1. Weryfikacja wykorzystania korelacji krzyzowej jako miary jakosci reprezentacji do
uczenia samo-nadzorowanego grafowej sieci neuronowej ze zmodyfikowanych (przez
losowe perturbacje) widokéw grafu atrybutowanego, tak aby sie¢ dostarczyta repre-
zentacje lepsza od metod istniejacych.

2. Opracowanie modelu grafowej sieci neuronowej celem wyznaczenia dobrej jako$cio-
wo (wzgledem metod istniejacych) reprezentacji krawedzi w grafie.

3. Konstrukcja przyrostowej metody uczenia sie reprezentacji w grafach dynamicznych
o nizszej (od rozwigzan konkurencyjnych) ztozonosci czasowej i pamieciowej, a réw-
noczesnie o wyzszej docelowej jakosci.

4. Opracowanie metody umozliwiajacej polaczenie istniejacej juz strukturalnej repre-
zentacji wezldéw z informacjg o ich atrybutach, celem uzyskania nowej reprezentacji
o jakosci wyzszej, niz kazdy ze sktadnikéw z osobna.

W mojej opinii, powyzsze cele s bardzo dobrze uzasadnione, interesujace, o duzym
wymiarze praktycznym, a przede wszystkim nowatorskie i ambitne. Kazdy z tych celéw
doprowadzit do oryginalnych i istotnych wynikéw badawczych opublikowanych w czasopi-
smach dziedziny.



2 Ocena struktury i zawartosci pracy

Recenzowana rozprawa jest napisana czytelnie bardzo dobrym jezykiem angielskim. Liczy
118 stron i sktada sie z czterech rozdziatéw, poprzedzonych streszczeniem w jezyku an-
gielskim i polskim. Ma charakter syntezy tresci pieciu powiazanych ze sobg tematycznie
artykutéw naukowych, zbiorczo zataczonych jako tre$¢ czwartego rozdziatu, natomiast trzy
poprzedzajace rozdzialy to wprowadzenie do tematyki pracy, okreslenie hipotez badaw-
czych, opisanie wynikéw, oraz podsumowanie. Catoéciowo strukturg pracy oceniam catko-
wicie pozytywnie, a podziat na rozdzialy wydaje si¢ zupemie naturalny dla pracy opartej
na publikacjach.

Rozdziat pierwszy ma charakter wprowadzenia. Nakreslona w nim zostala motywacja
podjecia badari w tematyce pracy, zwigzana z rosnacym zainteresowaniem danymi o struk-
turze graféw. Opisane zostaly grafy atrybutowane, i zwiazane z nimi podstawowe zadania
uczenia maszynowego, takie jak klasyfikacja weztéw, krawedzi, przewidywanie potaczen,
rekonstrukcja graféw, czy grupowanie wierzchotkéw. Doktorant opisal réwniez podejscia
do uczenia sie z danych grafowych, szczegGtowo opisujac uczenie si¢ reprezentacji. Duzo
miejsca zostato poéwiecone wspétczesnym metodom uczenia maszynowego opartych na
grafowych sieciach neuronowych. W dalszej czesci rozdziatu wymienione zostaly obszary
badawcze, ktére nie zostaly w wystarczajacym stopniu przeanalizowane w literaturze. Dla
kazdego ze zidentyfikowanych obszaréw Autor postawil cele badawczy z wyzej wymienio-
nej listy. Rozdziat jest bardzo czytelny, a postawione cele dobrze umotywowane.

W rozdziale drugim wymienione zostaly hipotezy badawcze wraz z wynikami prac,
wpierw w formie krétkiej listy podsumowujacej kazda z hipotez (wraz z listg publikacji
skladajacych sie na prace doktorska), a nastepnie oméwione po kolei duzo dokladniej. W
kazdym przypadku wskazana zostata publikacja badz publikacje zwigzana z danym celem i
opisane zostaly szczegétowo wyniki w niej zawarte. Uwazam uktad tego rozdziatu za wrecz
wzorcowy. Pozwala on czytelnikowi zapoznaé sie z treécig pracy, przedstawiajac gtéwne
zalozenia i wyniki, co znacznie ulatwia pézniejsze czytanie samych publikacji. Kazda z pu-
blikacji jest jednoznacznie przyporzadkowana do danego zadania badawczego, co umozli-
wia latwa weryfikacje wypeienia wszystkich celéw zatozonych w pracy, a réwnocze$nie
potwierdza spéjno$¢ tematyczna catego zbioru prac.

Rozdzial trzeci zawiera wnioski z prac badawezych i podsumowanie wynikéw.

3 Ocena wkladu oryginalnego

Rozprawa jest oparta na kilku artykutach, ktérych wspétautorem jest Doktorant:

1. Piotr Bielak, Tomasz Kajdanowicz, Nitesh V. Chawla: Graph Barlow Twins: A self-
supervised representation learning framework for graphs. Knowledge-Based Systems,
vol. 256, 2022

Wl



s

2. Piotr Bielak, Tomasz Kajdanowicz, Nitesh V. Chawla: AttrE2vec: Unsupervised attribu-
ted edge representation learning. Information Sciences, vol. 592, 2022

3. Piotr Bielak, Kamil Tagowski, Maciej Falkiewicz, Tomasz Kajdanowicz, Nitesh V. Chaw-
la: FILDNE: A Framework for Incremental Learning of Dynamic Networks Embeddings.
Knowledge-Based Systems, vol. 236, 2022

4. Piotr Bielak, Daria Puchalska, Tomasz Kajdanowicz: Retrofitting Structural Graph Em-
beddings with Node Attribute Information. Computational Science — ICCS 2022, vol.
13350, Lecture Notes in Computer Science, Springer, 2022

5. Piotr Bielak, Jakub Binkowski, Albert Sawczyn, Katsiaryna Viarenich, Daria Puchal-
ska, Tomasz Kajdanowicz: A deeper look at Graph Embedding RetroFitting. Journal of
Computational Science, vol. 68, 2023

Pierwsze trzy prace opublikowane s w czasopismach wycenianych na 200 punktéw MEIN
kazde, o wspdtczynniku Impact Factor (IF) powyzej 8. Kolejne dwie prace maja, odpowied-
nio 140 i 100 punktéw MEIN. Sumaryczna liczba punktéw MEIN w powyzszym dorobku jest
wiec réwna 840, a sumaryczny IF przekracza wartos$¢ 28, co jest osiagnieciem imponujacym
jak na zaledwie dwuletni rozktad prac. Dorobek uznaje za wiec za bardzo wartosciowy, z
nawiazkq spetniajacy wymogi do finalizacji przewodu doktorskiego.

Rozprawa zawiera wiele oryginalnych i nowatorskich wynikéw, ktére zostaly juz po-
zytywnie zweryfikowane i docenione przez recenzentéw na etapie przyjmowania prac do
czasopism. Ponizej przedstawiam ich podsumowanie:

* Propozycja modelu Graph Barlow Twins do samo-nadzorowanego uczenia sie repre-
zentacji. Pomyst zbudowania funkeji celu na macierzy korelacji krzyzowej perturbo-
wanych losowo graféw jest catkowicie nowatorski w kontekécie uczenia sie reprezen-
tacji w danych o charakterze grafowym, a zarazem $wietnie tu pasuje z uwagi na
wspomniane przez Autora trudnosci ze zdefiniowaniem prébkowania negatywnego.
Uzyskane w ten sposéb algorytmy wykazuja si¢ bardzo wysoka trafnoscia predykeyjna
w réznorodnych zadaniach docelowych, pokonujac istniejace rozwiazania.

* Wprowadzenie metody wyznaczania reprezentacji dla krawedzi poprzez zastosowa-
nie metody uczenia kontrastowego i agregacje cech pochodzacych od wierzchotkéw
tworzacych krawedz i ich sasiadéw. Doktorant trafnie uzyt tu spaceru losowego, po-
zwalajacego na bezbolesne skalowanie metody do duzych graféw. Zaproponowany
zostal szereg metod agregacji, w tym réwniez metody ,nauczalne”, takie jak reku-
rencyjna sie¢ GRU. Uzyskany w ten sposdb algorytm, AttrE2vec, okazuje sie budowacé
reprezentacje krawedzi o wysokiej jakosci, potwierdzone w bardzo obszernym ekspe-
rymencie obliczeniowym na wielu zbiorach danych i zadaniach docelowych. Dokto-
rant poswigcit duzo pracy, aby wiaczy¢ do eksperymentu wiele algorytméw poréw-
nawczych (baselines), tym silniejsze staja sie wiec wnioski z badan wskazujace na
przewage metody AttrE2vec,



* Konstrukcja metod uczenia przyrostowego FILDNE dla graféw dynamicznych, tzn.
graféw zmieniajacych sie w czasie. Zaproponowany algorytm tworzy finalng repre-
zentacje na podstawie reprezentacji uzyskiwanych z kolejnych ,migawek” grafu (sta-
néw w poszczegblnych chwilach czasowych), wraz z ich dopasowaniem przy uzyciu
narzedzi algebry liniowej, i finalnej kombinacji wypuklej, ze wspétczynnikami, kto-
re mozna dopasowaé uzywajac metod strojenia hiperparametréw (np. przeszukiwa-
nie na siatce, lub metody bayesowskie). Réwniez tym wynikom towarzyszy obszerne
eksperyment obliczeniowy na kilku zadaniach docelowych i siedmiu rzeczywistych
zbiorach danych. Zaproponowana metoda nie tylko redukuje zasoby obliczeniowe i
pamieciowe, ale réwniez prowadzi do reprezentacji o bardzo wysokiej jakosci na za-
daniach docelowych.

* Propozycja metody polaczenia ze sobg informacji o atrybutach weztéw z istniejaca juz
strukturalna reprezentacjg weztéw, ktéra prowadzi do algorytmu GERF i jego ulepszo-
nej wersji GERF++. Algorytmy tworzg nows reprezentacje, zachowujacg informacje
zakodowang w reprezentacji strukturalnej, a zarazem wzbogacajaca ja o informacje
pochodzace z atrybutéw. Finalna reprezentacja okazata si¢ w eksperymencie oblicze-
niowym lepsza od oryginalnej reprezentacji strukturalnej, uczenia si¢ na bazie atry-
butéw grafu, czy naiwnych metod taczenia obu zrédet informacji.

Kazdy z wymienionych wynikéw prowadzi wiec do propozycji nowatorskiej metody roz-
wiazujacej obrany problem badawczy, kazdorazowo doktadnie przetestowanej w obszer-
nych eksperymentach obliczeniowych, z ktérych wytania sie jako lepsza badZ co najmniej
konkurencyjna wzgledem rozwigzan bazowych.

Warto tez na koniec podkreslié, ze istotna zaleta wiekszosci z zaproponowanych metod
jest ich elastyczno$¢ wzgledem uzycia bazowego glebokiego modelu tworzenia reprezen-
tacji (tzn. grafowego encodera) — moga one pracowac z sieciami o potencjalnie dowolnej
architekturze, poniewaz encoder jest odrebnym, niezaleznym modutem w obrgbie propo-
nowanych rozwiazan. Ta elastycznos$é pozwala tatwo dostosowaé utworzone metody do
specyfiki problemu i danych.

Krétko podsumowujac, uznaje, ze wymienione na wstepie pracy cele udato si¢ Dokto-
rantowi w pelni osiggnad.

4 Dalsze uwagi

Nie kwestionujac wartosci catoéciowych wynikéw zawartych w rozprawie, chciatbym zgto-
si¢ ponizej kilka uwag, gléwnie w formie pytan badz dyskusji.

 Wykorzystanie macierzy korelacji krzyzowej w metodzie Graph Barlow Twins: macierz
korelacji jest normalizowana odchyleniami standardowymi i wydaje si¢ trochg mnie;
stabilnym celem nauki, niz np. zwykla macierz kowariancji krzyzowej, tzn. bez nor-
malizacji. Wydaje mi sie, Ze same ograniczenia trzymania diagonalnych wspotczyn-



nikéw w okolicy 1, a poza-diagonalnych w okolicy 0 powinno stanowi¢ wystarczaja-
cy nacisk na algorytm do stabilizacji wariancji poszczegélnych cech, a réwnoczeénie
utrzymac wspélrzedne wektora reprezentacji na jednolitej skali. Czy Doktorant pré-
bowat uzywaé tego podejécia, optymalizujac po prostu kowariancje? Mozna by nawet
p6js¢ krok dalej i nie odejmowaé $rednich, wtedy funkeje celu mozna by zapisa¢ w
postaci iloczynéw skalarnych cech liczonych po batchu.

* W algorytmie AttrE2vec negatywne przyktady do bledu kontrastowego prébkowane
sg sposrdd wszystkich weztéw nie odwiedzonych przez spacery losowe. Ale przez
losowoé¢ samego spaceru zdarza sie, ze wezly bliskie danej krawedzie trafia do przy-
ktadéw negatywnych, a dalsze (ale odwiedzone przez spacer) — do pozytywnych. Czy
zjawisko takie nie utrudnia uczenia sie sieci?

* W metodach FILDNE i k-FILDNE nie byto dla mnie jasne, czy wspétczynniki mieszania
o (badZ «) zalezg od chwili czasowej ¢ (czyli sg przy kazdej kolejnej ,migawce” grafu
liczone od nowa), czy sg ustalone dla catego ,strumienia” graféw. Po zapoznaniu
si¢ z publikacjg wydaje sig, ze liczone sg kazdorazowo przy nowym grafie G;. Czy
bayesowska metoda estymacji, wymagajaca kazdorazowo wytrenowania k regresji
logistycznych, nie jest zbyt czasochtonna i nie dominuje pod wzgledem czasu obliczer
pozostatych krokdw algorytmu?

* Zréwnan (2.5) i (2.6) wnioskuje, ze w metodach GERF i GERF+ +, funkcja celu jest
kwadratowa wzgledem nowych wektoréw reprezentacji. Oznacza to, ze mozna zna-
lez¢ minimum tej funkcji (czyli nowa macierz reprezentacji Z*) w sposéb analityczny:
Z* = AZ dla pewnej macierzy A o rozmiarach n x n, uzyskanej z przyréwnaniu
gradientu VL(Z*) do zera.

* Ciekawi mnie, czy Doktorant rozwazal publikacje wynikéw badan na gtéwnych kon-
ferencjach uczenia maszynowego, takich jak Neural Information Processing Systems
(NeurIPS), International Conference on Learning Representations (ICLR) czy Internatio-
nal Conference on Machine Learning (ICML). Mam wrazenie, ze jako$¢ zaprezentowa-
nych prac prac jest na tyle wysoka, a tematyka na tyle interesujaca, ze z duza szansa
moglyby one zosta¢ na takie konferencje przyjete. Nie ujmuje tu nic bardzo silnym
czasopismom, w ktérych Doktorant opublikowat prace, ale wspomniane konferencje
majg bardzo duzg ,widoczno$¢” w spolecznosci uczenia maszynowego.

5 Konkluzja koncowa

Rozprawe oceniam bardzo dobrze, co w powyzszej recenzji podkreslitem wielokrotnie. Pro-
blemy badawcze, z ktérymi zmierzyt sie mgr inz. Piotr Bielak, sa ambitne i istotne dla po-
stepu w dziedzinie uczenia si¢ reprezentacji danych o charakterze graféw. Sama rozprawa
charakteryzuje si¢ bardzo wysokim poziomem merytorycznym i zawiera wiele interesujace
rezultatéw, jednoznacznie potwierdzajacych uzyteczno$é i praktyczno$é zaproponowanych



algorytméw. W mojej opinii Doktorant wykazat sie znakomitymi umiejetnosciami prowa-
dzenia badari naukowych. Wszystkie postawione w rozprawie cele zostaty osiagniete.

W zwiazku z tym rozprawe oceniam jako spelniajaca wymogi stawiane pracom dok-
torskim i wnosze o dopuszczenie mgr. inz. Piotra Bielaka do dalszych etapéw przewo-
du doktorskiego, réwnoczeénie proponujac wyroznienie pracy.
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