Streszczenie

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

Metody uczenia maszynowego (ML) byly badane w réznych zastosowaniach dla réznych
rodzajow danych. Poniewaz wickszos¢é modeli uczenia maszynowego oczekuje na wejsciu wek-
tora z cigglej przestrzeni, zaproponowano metody uczenia reprezentacji, ktére automatycznie
tworza wektory reprezentacji (osadzenia) dla danych wejsciowych. Podczas gdy istnieje wiele
metod osadzania dla tradycyjnych typéw danych, takich jak BERT dla tekstu czy ResNet
dla obrazow, zadanie to jest znacznie trudniejsze dla danych o strukturze grafu. Grafy moga
by¢ uzywane do opisania obiektoéw (za pomoca wezlow) i ich relacji (za pomoca krawedzi).
Dla prostych graféw glownym celem metod uczenia reprezentacji jest uchwycenie struktury
grafu. Grafy jednakze moga zawiera¢ dodatkowe informacje, tzn. oprocz struktury (weztow
i krawedzi), mozna przypisaé¢ atrybuty do wezlow, krawedzi, a nawet calych grafow (grafy
atrybutowane). Budowa odpowiednich wektoréw reprezentacji dla grafow jest kluczowa dla
osiggniecia dobrej jakosci w zadaniach uczenia maszynowego, np. klasyfikacji weztéw czy pre-
dykcja powiazan.

W ostatnich latach zaproponowano rézne metody uczenia reprezentacji graféw. Pomimo
sukcesu tych metod, nadal nie rozwigzano wielu probleméw i nie zapetniono luk badawczych.
Przede wszystkim wiekszosé proponowanych podej$é jest transduktywna (optymalizuja ma-
cierz osadzen o stalym rozmiarze), co nie pozwala na uzyskanie osadzen dla wczesniej niewi-
dzianych przyktadow. Co wiecej, dla rzeczywistych, duzych graféw z milionami, a nawet miliar-
dami weztow, to rozwigzanie wymaga ogromnej ilosci pamieci i jest niepraktyczne, poniewaz
grafy moga ewoluowaé¢ w czasie. Kolejnym powaznym wyzwaniem jest to, ze ustawienie semi-
nadzorowane wymaga danych oznaczonych, ktérych pozyskanie jest drogim i czasochlonnym
zadaniem. Wiekszo$¢ istniejacych podej$é uczenia reprezentacji graféw zostalo wprowadzo-
nych w tym wtaénie ustawieniu. Model jest optymalizowany pod konkretne zadanie docelowe,
co ogranicza ekspresywnosé reprezentacji. Wykorzystanie alternatywnego podejscia uczenia
nienadzorowanego i samo-nadzorowanego pozwolito uzyskaé¢ reprezentacje graféw wylacznie
ze struktury sieci i atrybutéw. Kolejnym wyzwaniem jest definicja negatywnych probek w
kontrastowych funkcjach kosztu uzywanych w metodach uczenia reprezentacji grafow. Jakosé
osadzeni, a co za tym idzie, wydajno$¢ w zadaniach docelowych, w duzej mierze zalezy od
tego, jak zdefiniowane sa probki negatywne. W poréwnaniu do innych typéw danych wybor
odpowiednich probek negatywnych jest szczegdlnie trudny w grafach. Podjeto dlatego trud
badawczy skupiony na metodach nie wykorzystujacych probek negatywnych (negative-sample-
free), np. w przetwarzaniu obrazéw i przetwarzaniu jezyka naturalnego. Jednakze grafy nie
byly przedmiotem takiego rozpoznania.

Rozprawa doktorska zakltadala zrealizowanie nastepujacych celow: (1) sprawdzenie, czy wy-
korzystanie miary korelacji krzyzowej zastosowanej do zmodyfikowanych widokow grafu atry-
butowanego pozwala na trenowanie grafowej sieci neuronowej w sposéb samo-nadzorowany,
tak aby sie¢ dostarczata lepsze wektory reprezentacji weztéw niz inne istniejace podejscia
samo-nadzorowane (pod wzgledem jakosci w zadaniach docelowych i ztozonosci czasowej pro-
cesu uczenia), 2) opracowanie modelu glebokiej sieci neuronowej do wyznaczania wektorow re-
prezentacji krawedzi, ktory jest trenowany przy uzyciu potaczenia kontrastowej funkcji kosztu
z funkcja rekonstrukeji cech, tak aby wektory osadzenia tej metody byly lepsze w zadaniach
docelowych niz te uzyskane jako agregacje reprezentacji wezta zrodlowego i docelowego, 3)
opracowanie przyrostowej metody uczenia reprezentacji dla weztéw w grafach dynamicznych,
ktora wykorzystuje dowolne statyczne metody osadzania weztéw z kolejnych migawek grafu i
wykazuje nizszg ztozonosé czasowa i pamieciowa niz istniejace metody uczenia reprezentacji
na grafach dynamicznych, zapewniajac jednoczesnie przyrosty miary jakosci, oraz 4) opraco-
wanie metody taczenia strukturalnych osadzen weztéw z informacjami o ich atrybutach w celu
otrzymania pojedynczego niskowymiarowego osadzenia, ktore dziata lepiej w zadaniach doce-
lowych niz: strukturalne osadzenia, atrybuty weztéw czy inne metody uczenia reprezentacji



weztow.

Rozprawa doktorska jest zbiorem powiazanych tematycznie prac w postaci pieciu publikacji
naukowych skupionych wokét tematu nienadzorowanych metod uczenia reprezentacji grafow.

Pierwsza publikacja (Graph Barlow Twins: A self-supervised representation learning frame-
work for graphs) proponuje nowy framework do samo-nadzorowanego uczenia reprezentacji
weztow w atrybutowanych grafach, ktory wykorzystuje empiryczng macierz korelacji krzy-
zowe] pomiedzy osadzeniami dwoch zmodyfikowanych widokéw grafu. Zapewnia to prosta
i ekspresywna symetryczng architekture sieci neuronowej, ktéra nie wymaga negatywnych
probek w procesie uczenia. Eksperymentalna ewaluacja uwidocznita, ze otrzymywane repre-
zentacje weztow osiagaly analogiczna jako$¢ w poréwnaniu do najnowszych metod, wymaga-
jac znacznie mniejszej liczby hiperparametréow i zbiegajac szybciej, co prowadzi do ogblnego
przyspieszenia do 42 razy w poréwnaniu do najnowszych metod.

W drugim artykule (AttrE2vec: Unsupervised attributed edge representation learning) wpro-
wadzono nowa metode uczenia wektoroéw reprezentacji krawedzi. Metoda ta bada sasiedztwo
krawedzi za pomocg spaceru losowego i stosuje funkcje agregacji do uzyskania podsumowan
sasiedztwa, ktore nastepnie sa przekazywane razem z atrybutami krawedzi do modutu kodera
glebokiej sieci neuronowej. Model jest optymalizowany za pomocg ztozonej funkcji straty skta-
dajacej sie z kontrastowego uczenia (aby uchwycié strukture grafu) i funkeji rekonstrukeji cech
(aby zapewnié, ze atrybuty krawedzi sa zakodowane prawidtowo w wektorze reprezentacji).
Eksperymenty wykazaly, ze proponowana metoda tworzy reprezentacje, ktére osiagnety lep-
szg jako$¢ w zadaniach klasyfikacji i grupowania krawedzi w poréwnaniu do innych podejsé
najnowszej generacji.

Trzecia publikacja (FILDNE: A Framework for Incremental Learning of Dynamic Networks
Embeddings) proponuje nowy framework do uczenia wektorow reprezentacji weztow w dyna-
micznych grafach za pomoca uczenia przyrostowego. Model wykorzystuje dowolng podang
statyczna metode uczenia reprezentacji weztow i stosuje ja do dynamicznego grafu (mode-
lowanego jako sekwencja migawek grafu). Nastepnie framework agreguje wektory osadzen z
kolejnych migawek za pomocy funkcji liniowo-wypuktej, ktérej parametry sg wyznaczane za
pomocg modelu Dirichlet-Multinomial przy uzyciu nienadzorowanego zadania predykcji pota-
czen. Eksperymentalna ewaluacja wykazata, ze proponowany framework jest bardziej wydajny
pod wzgledem ztozonosci czasowej i pamieciowej, a jednoczes$nie osiaga lepsza jakosé w po-
rownaniu do wspolczesnych metod uczenia reprezentacji na dynamicznych grafach.

Czwarty artykul (Retrofitting Structural Graph Embeddings with Node Attribute Informa-
tion) oraz piaty (A deeper look at Graph Embedding RetroFitting) zajety sie problemem aktu-
alizacji (retrofitowania) wstepnie obliczonych strukturalnych wektoréw reprezentacji weztow
za pomocy informacji o ich atrybutach. Najpierw wprowadzono metode oparta na ztozonej
funkeji celu, sktadajaca sie ze straty niezmiennosci (aby zachowaé informacje o osadzeniu
strukturalnym), straty sasiedztwa grafu (aby zwigkszy¢ podobienistwo wektorow weztéw pota-
czonych krawedziami) i straty sasiedztwa atrybutow (aby zwiekszy¢ podobieristwo wektorow
wezlow o podobnych atrybutach). Ewaluacja eksperymentalna wykazala, ze proponowana
metoda osiagneta lepsze wyniki w zadaniu klasyfikacji weztéw niz inne metody uczenia repre-
zentacji weztow z atrybutami. Jednakze zaproponowana metoda posiadala wiele hiperparame-
trow, a funkcja celu byla nadmiarowa. W zwiazku z tym w piatym artykule zaproponowano
uproszenie metody w zakresie funkcji celu i zaproponowano algorytm do automatycznego
wyznaczania hiperparametréow. Rozszerzona ewaluacja eksperymentalna wykazata, ze nowa
metoda obliczala lepsze wektory reprezentacji niz istniejace podejscia do graféw z atrybu-
tami.

Podsumowujac, wyniki badan przeprowadzonych w ramach rozprawy doktorskiej wykazaty,
ze zaproponowane metody i podejscia, jako nienadzorowane metody uczenia reprezentacji,
dostarczaja bardziej generalizujace wektory reprezentacji podczas ewaluacji na zadaniach do-
celowych niz dotychczas istniejace metody nienadzorowane.



