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图基础模型VS语言基础模型

什么是图基础模型？

基础模型是指在海量数据上进行预训练，有效地利用从预训练阶段获得的先
验知识和数据, 从而直接或者经过少量微调后从下游任务中获得更好的性能。

语言基础模型是指自然处理领域内的基础模型，得益于LLMs的发展，基础模
型的概念首先在自然处理领域内成为现实。

图基础模型是图领域的一个新的研究方向，旨在开发基于广泛而多样的数据
训练的图模型，以增强其在不同任务和领域中的适用性。

[arXiv 2023]Towards Graph Foundation Models: A Survey and Beyond  Jiawei Liu, Cheng Yang, Chuan Shi, et al.



图基础模型VS语言基础模型

相似点

目标：

• 增强模型表达能力
• 提高模型泛化能力
• 创建通用模型来适应特定任务

学习范式：

• 遵循预训练-适应范式

[arXiv 2023]Towards Graph Foundation Models: A Survey and Beyond  Jiawei Liu, Cheng Yang, Chuan Shi, et al.

针对图基础模型的prompt-tuning的研究还较少



图基础模型VS语言基础模型

内在差异

数据：
• 语言基础模型：欧几里得数据

• 图基础模型：非欧几里得数据（图结构）或两者的混合体（图结构与属性）

任务：

• 语言基础模型：多样的任务可以统一于语言建模
• 图基础模型：任务形式多样，节点分类、链路预测…

[arXiv 2023]Towards Graph Foundation Models: A Survey and Beyond  Jiawei Liu, Cheng Yang, Chuan Shi, et al.

样本可以自然的被看作欧几里得空间中的一个点，那么样本间距离可以直接求空间
中两点之间的距离



图基础模型VS语言基础模型

[arXiv 2023]Towards Graph Foundation Models: A Survey and Beyond  Jiawei Liu, Cheng Yang, Chuan Shi, et al.

内在差异 外在差异

领域泛化与涌现能力：

• 语言基础模型：强大的领域泛化能力与涌现能力
• 图基础模型：泛化难度大
                             尚未表现出明显的涌现能力

数据

任务

同质性（Homogenization）：
• 语言基础模型：可以将多种语言任务制定为同一任务，
例如T5将所有 NLP 任务都转化成 Text-to-Text 任务

• 图基础模型：受到图结构知识可迁移性限制

主干架构（Backbone architectures）：
• 语言基础模型：主流架构基于transformer
• 图基础模型：主流架构为GNNs，也出现了对graph transformer或包含LLMs的设计
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现有的图基础模型与关键设计

[ICML 2024]Position: Graph Foundation Models are Already Here  Haitao Mao, Zhikai Chen, Wenzhuo Tang , et al.



现有的图基础模型与关键设计

[ICML 2024]Position: Graph Foundation Models are Already Here  Haitao Mao, Zhikai Chen, Wenzhuo Tang , et al.

对节点级、边级
和图级的任务进
行统一



现有的图基础模型与关键设计

[ICML 2024]Position: Graph Foundation Models are Already Here  Haitao Mao, Zhikai Chen, Wenzhuo Tang , et al.

对节点级、边级
和图级的任务进
行统一

在领域内进行
迁移



现有的图基础模型与关键设计

[ICML 2024]Position: Graph Foundation Models are Already Here  Haitao Mao, Zhikai Chen, Wenzhuo Tang , et al.

对节点级、边级
和图级的任务进
行统一

在领域内进行
迁移

在特定的任务之
间进行迁移



现有的图基础模型与关键设计

初始图基础模型（Primitive GFMs）- OFA

[ICLR 2024] ONE FOR ALL: TOWARDS TRAINING ONE GRAPH MODEL FOR ALL CLASSIFICATION TASKS  Hao Liu, Jiarui Feng, Muhan Zhang , et al.



现有的图基础模型与关键设计

初始图基础模型（Primitive GFMs）- OFA

[ICLR 2024] ONE FOR ALL: TOWARDS TRAINING ONE GRAPH MODEL FOR ALL CLASSIFICATION TASKS  Hao Liu, Jiarui Feng, Muhan Zhang , et al.



现有的图基础模型与关键设计

实现了良好的迁移性的原因：

1.将来自不同领域的图数据转化为统一的文本属性图，将不同
的任务转化为统一的提示节点，从所有领域中共同学习

2.任何节点/边/任务都可以用对应的标准化格式描述

[ICLR 2024] ONE FOR ALL: TOWARDS TRAINING ONE GRAPH MODEL FOR ALL CLASSIFICATION TASKS  Hao Liu, Jiarui Feng, Muhan Zhang , et al.

初始图基础模型（Primitive GFMs）- OFA



现有的图基础模型与关键设计

领域特定型图基础模型（Domain-specific GFMs）- DiG

[nature machine intelligence 2024] Predicting equilibrium distributions for molecular systems with deep learning   Shuxin Zheng, Jiyan He , et al.



现有的图基础模型与关键设计

实现了良好的迁移性的原因：

1.将不同的图（分子结构）映射到同样的表示空间（分子为节
点，相互作用为边）进行稳定状态下的概率预测，有唯一表示

2.词汇表具有包容性，能理解不同分子结构的描述符

[nature machine intelligence 2024] Predicting equilibrium distributions for molecular systems with deep learning   Shuxin Zheng, Jiyan He , et al.

领域特定型图基础模型（Domain-specific GFMs）- DiG



现有的图基础模型与关键设计

[ICLR 2024] TOWARDS FOUNDATION MODELS FOR KNOWLEDGE GRAPH REASONING   Mikhail Galkin, Xinyu Yuan , et al.

任务特定型图基础模型（task-specific GFMs）- ULTRA



现有的图基础模型与关键设计

实现了良好的迁移性的原因：

1.提出关系相互作用的四种表示，每一种的定义都严格且唯一

2.所提出的四种表示具有包容性，能将新的、未知的关系映射
到现有的词汇上

[ICLR 2024] TOWARDS FOUNDATION MODELS FOR KNOWLEDGE GRAPH REASONING   Mikhail Galkin, Xinyu Yuan , et al.

任务特定型图基础模型（task-specific GFMs）- ULTRA



现有的图基础模型与关键设计

总结

实现了良好的迁移性的原因：

1.可以将不同结构的图转换为同样的表示

2.表示需要具有包容性，能将新的、未知的关系映射到现有的
表示上

[ICML 2024]Position: Graph Foundation Models are Already Here  Haitao Mao, Zhikai Chen, Wenzhuo Tang , et al.
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图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则- 网络分析
通过识别基本的图模式并建立关键的原则，提供对网络系统的常规理解，这些原则在不同的
领域中通常是有效的。

网络模体（Network motif）：

在复杂网络中发现的某种相互连
接的子图个数显著高于随机网络。

[ICML 2024]Position: Graph Foundation Models are Already Here  Haitao Mao, Zhikai Chen, Wenzhuo Tang , et al.



图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则- 网络分析
通过识别基本的图模式并建立关键的原则，提供对网络系统的常规理解，这些原则在不同的
领域中通常是有效的。

网络模体（Network motif）：

在复杂网络中发现的某种相互连
接的子图个数显著高于随机网络。

[ICML 2024]Position: Graph Foundation Models are Already Here  Haitao Mao, Zhikai Chen, Wenzhuo Tang , et al.

图分类：

网络模体可能是用于图分类的
词汇的基本单位，当不同的数
据集之间存在相同的模体时，
就可能发生正迁移。



图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则- 网络分析
通过识别基本的图模式并建立关键的原则，提供对网络系统的常规理解，这些原则在不同的
领域中通常是有效的。

节点分类：

现有的GNN架构通常基于同质性原
则构建，促进了模型在同质图数据
集之间的可迁移性

    在处理异质图时面临着重大挑战。

[ICML 2024]Position: Graph Foundation Models are Already Here  Haitao Mao, Zhikai Chen, Wenzhuo Tang , et al.



图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则- 网络分析
通过识别基本的图模式并建立关键的原则，提供对网络系统的常规理解，这些原则在不同的
领域中通常是有效的。

链接预测：

局部结构邻近性、全局结构邻近性、特征邻近性。
     结构邻近性与特征邻近性不相容。

[ICML 2024]Position: Graph Foundation Models are Already Here  Haitao Mao, Zhikai Chen, Wenzhuo Tang , et al.

局部结构邻近性 结构邻近性与特征邻近性不相容



图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则-表达能力
最具表达力的结构表示应该是不变的当且仅当两个节点集是对称的且具有置换等变性。这种
表示是在多元预测任务中设计合适的图词汇以完美区分所有非同构结构模式的重要原则。

置换等变性VS置换不变性：

[ICML 2024]Position: Graph Foundation Models are Already Here  Haitao Mao, Zhikai Chen, Wenzhuo Tang , et al.



图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则-表达能力
最具表达力的结构表示应该是不变的当且仅当两个节点集是对称的且具有置换等变性。这种
表示是在多元预测任务中设计合适的图词汇以完美区分所有非同构结构模式的重要原则。

链路预测：

         并不是具有置换等变性就能正迁移

还需区分目标节点，使源节点和目标节点
与其他节点相比具有不同的标签；

使得找到一组完全不同的表示来区分所有
非同构的节点对，从而缓解标准GNN中负
迁移的风险。

[ICML 2024]Position: Graph Foundation Models are Already Here  Haitao Mao, Zhikai Chen, Wenzhuo Tang , et al.



图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则-表达能力
最具表达力的结构表示应该是不变的当且仅当两个节点集是对称的且具有置换等变性。这种
表示是在多元预测任务中设计合适的图词汇以完美区分所有非同构结构模式的重要原则。

图分类：

表达能力更强的GNN可以检测到更多样的模体，构建更全面的图词汇。

表源[ICLR 2024] BEYOND WEISFEILER-LEHMAN: A QUANTITATIVE FRAMEWORK FOR GNN EXPRESSIVENESS Bohang Zhang, Jingchu Ga, et al.



图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则- 稳定性
评估表征对图扰动的敏感性。它的目的是在微小扰动下保持对预测的有界间隙，而不是仅区
分同构和非同构情况的表达能力。

节点分类：

怎样直观的表示图的稳定性？如果可以想办法画出图信号的图像，就可以直观的看出稳定性。

表源[ICLR 2023] GRAPH DOMAIN ADAPTATION VIA THEORY-GROUNDED SPECTRAL REGULARIZATION Yuning You, Yang Shen, et al.

图G                                拉普拉斯矩阵

实对称矩阵的正交
对角化公式

特征矩阵与特征值



图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则- 稳定性
评估表征对图扰动的敏感性。它的目的是在微小扰动下保持对预测的有界间隙，而不是仅区
分同构和非同构情况的表达能力。

节点分类：

怎样直观的表示图的稳定性？如果可以想办法画出图信号的图像，就可以直观的看出稳定性。

表源[ICLR 2023] GRAPH DOMAIN ADAPTATION VIA THEORY-GROUNDED SPECTRAL REGULARIZATION Yuning You, Yang Shen, et al.

将特征向量作为图信号



图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则- 稳定性
评估表征对图扰动的敏感性。它的目的是在微小扰动下保持对预测的有界间隙，而不是仅区
分同构和非同构情况的表达能力。

节点分类：

怎样直观的表示图的稳定性？如果可以想办法画出图信号的图像，就可以直观的看出稳定性。

表源[ICLR 2023] GRAPH DOMAIN ADAPTATION VIA THEORY-GROUNDED SPECTRAL REGULARIZATION Yuning You, Yang Shen, et al.

傅里叶变换

特征矩阵与特征值



图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则- 稳定性
评估表征对图扰动的敏感性。它的目的是在微小扰动下保持对预测的有界间隙，而不是仅区
分同构和非同构情况的表达能力。

节点分类：

怎样准确的表示图的稳定性？这种稳定性如果写成数学表达式，则可以表示为：

表源[ICLR 2023] GRAPH DOMAIN ADAPTATION VIA THEORY-GROUNDED SPECTRAL REGULARIZATION Yuning You, Yang Shen, et al.

通过邻接矩阵的 Frobenius 范数度
量边扰动

如果光谱平滑性不好，即 Lipschitz 常数较大，那么即使有
边扰动很小，对整个图信号的影响也会被放大

修正高阶误差



图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则- 稳定性
评估表征对图扰动的敏感性。它的目的是在微小扰动下保持对预测的有界间隙，而不是仅区
分同构和非同构情况的表达能力。

节点分类：

怎样准确的表示图的稳定性？这种稳定性如果写成数学表达式，则可以表示为：

表源[ICLR 2023] GRAPH DOMAIN ADAPTATION VIA THEORY-GROUNDED SPECTRAL REGULARIZATION Yuning You, Yang Shen, et al.

通过节点特征矩阵反应节点特征扰动带来的影响

如果频率响应较大，节点特征
的微小变化将在图谱下被放大



图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则- 稳定性
评估表征对图扰动的敏感性。它的目的是在微小扰动下保持对预测的有界间隙，而不是仅区
分同构和非同构情况的表达能力。

节点分类：

怎样准确的表示图的稳定性？这种稳定性如果写成数学表达式，则可以表示为：

表源[ICLR 2023] GRAPH DOMAIN ADAPTATION VIA THEORY-GROUNDED SPECTRAL REGULARIZATION Yuning You, Yang Shen, et al.

最大频率响应与节点特征扰动相关

光谱平滑性与边扰动相关



图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则- 稳定性
评估表征对图扰动的敏感性。它的目的是在微小扰动下保持对预测的有界间隙，而不是仅区
分同构和非同构情况的表达能力。

节点分类：

可以使用具有较强的频谱平滑性
和较小的最大频率响应的图滤波
器来实现更强的稳定性。

是否稳定性更好的模型在节点特
征和结构方面表现出更强的可迁
移性？

表源[ICLR 2023] GRAPH DOMAIN ADAPTATION VIA THEORY-GROUNDED SPECTRAL REGULARIZATION Yuning You, Yang Shen, et al.



图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则- 稳定性
评估表征对图扰动的敏感性。它的目的是在微小扰动下保持对预测的有界间隙，而不是仅区
分同构和非同构情况的表达能力。

节点分类：

可以使用具有较强的频谱平滑性
和较小的最大频率响应的图滤波
器来实现更强的稳定性。

是否稳定性更好的模型在节点特
征和结构方面表现出更强的可迁
移性？

表源[ICLR 2023] GRAPH DOMAIN ADAPTATION VIA THEORY-GROUNDED SPECTRAL REGULARIZATION Yuning You, Yang Shen, et al.

频谱平滑性表明了对边扰动的稳定性。最大频率响应反映了对节点特征扰动的稳定性。

稳定性更好的模型的可迁移性更好。



图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则- 稳定性
评估表征对图扰动的敏感性。它的目的是在微小扰动下保持对预测的有界间隙，而不是仅区
分同构和非同构情况的表达能力。

链路预测/图分类：
稳定位置编码可以增强泛
化能力。

表源[ICLR 2022] EQUIVARIANT AND STABLE POSITIONAL ENCODING FOR MORE POWERFUL GRAPH NEURAL NETWORKS Haorui Wang, et al.

满足置换等变性

你喜欢我 我喜欢你



图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则-对于特定任务的设计启示
节点分类：

( 1 )受网络分析启发，对同质图和异质图具有不同聚合过滤器的自适应GNN，或者使用没有
固定聚合过程的图transformer。
( 2 )受稳定性启发，对GFMs采用谱正则化方法可能是下一步的研究方向。

链路预测：

( 1 )受网络分析启发，模型主干应该分别编码成对的结构邻近性和特征邻近性。
( 2 )更好的利用来自不同领域的下游图的表示，例如利用语境学习将具有表达能力的GNN表
示有效地迁移到新的、看不见的图上。

图分类：

( 1 )下一步工作可以围绕如何识别频繁网络模体而展开。
( 2 )使用具有更好的表达能力的GNNs作为架构。

[ICML 2024]Position: Graph Foundation Models are Already Here  Haitao Mao, Zhikai Chen, Wenzhuo Tang , et al.



图基础模型的可迁移性原则

可迁移性原则-对于任务间的设计启示
1.采用统一的任务表述，以促进节点级、链接级和图级任务之间的可迁移性。

2.节点分类和链路预测任务共享特征同质性
3.链接预测的全局结构邻近性原则可以提高非同质图上的
   节点分类性能。
4.链接预测中的三元闭包是图分类中使用的特殊网络模体。

[ICML 2024]Position: Graph Foundation Models are Already Here  Haitao Mao, Zhikai Chen, Wenzhuo Tang , et al.
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