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1. Graph Attention Networks(1)

• Graph에 대해 Node Classification을 수행하는 네트워크
• 그래프 구조와 노드-레벨 Feature를 활용하면 node classification에서 좋은 성능

을 보였음 (Graph Convolutional Network, GCN)

• Transformer 모델에서 사용된 Multi-head attention을 활용
• GCN과 달리 그래프 구조에 의존하지 않고 정보를 종합

• 주변 노드 feature 평균을 사용하는 GraphSAGE에서 조금 더 발전된 형태

• Inductive Learning이 가능한 모델
• Supervised Learning

• 학습된 모델을 바탕으로 새로운 그래프에 대해서 node classification을 할 수 있
음
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1. Graph Attention Networks(2)
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• 인접 노드로부터 받는 Attention에 따라 Feature 갱신

• 𝒉𝟏 은 자기 자신을 포함한 주변 노드로부터 영향을 받아 𝒉𝟏
′ 으로 갱신됨

• 받는 정보가 여러 줄인 것은 Multi-Head Attention임을 의미



Dept. Computer Science & Engineering, Pusan National University

Algorithm & Data Engineering Lab.

2. Multi-Head Attention(1)

• RNN의 단점
• Long-term dependency problem → 데이터 처리의 부정확성

• Parallelization 불가 → 느린 계산 속도

• Attention
• Query : 값을 탐색하고자 하는 대상

• Key : 이미 값이 정해진 대상

• Value : 값

• 들어온 Query에 대해서 각 Key와의 유사도를 바탕으로 Value를 계산

• Transformer model
• Attention을 활용하여 RNN의 단점을 해결한 모델

• sequence data에서 서로 거리가 먼 정보도 같이 활용할 수 있음

• Masking을 활용하여 Parallelization이 가능
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2. Multi-Head Attention(2)

• Attention 계산의 종류
• Dot product attention : Luong et al.(2015)

• Scaled dot product attention : Vaswani et al.(2017)

• …

• Multi-Head Attention
• 일반적인 Attention의 계산에는 Query(Q), Key(K), 

Value(V)가 동시에 argument로 들어감

• Q, K, V를 서로 다른 가중치 행렬을 곱하여 병렬 연
산을 수행하는 기법

• Transformer model에서는 Scaled dot product 
Attention을 사용
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• GAT 전반에 걸쳐서 사용되는 Layer

3. Graph Attentional Layer
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① 𝑒𝑖𝑗 = 𝐿𝑒𝑎𝑘𝑦𝑅𝑒𝐿𝑈(𝑊ℎ𝑖 ,𝑊ℎ𝑗)

② 𝛼𝑖𝑗 = 𝑠𝑜𝑓𝑡𝑚𝑎𝑥𝑗 𝑒𝑖𝑗 =
exp(𝑒𝑖𝑗)

σ𝑘∈𝑁(𝑖) exp(𝑒𝑖𝑘)

③ ℎ𝑖
′ = σ σ𝑗∈𝑁(𝑖)𝛼𝑖𝑗

(𝑙)
𝑊(𝑙)ℎ𝑗

• 𝑁(𝑖) : 인접 노드의 집합

• σ   :  활성 함수

• 𝑊(𝑙) : 가중치 행렬

• F : 각 노드의 Feature 수

• F` : Length of Hidden Layer

-노드 i와노드 j의 coefficient를구하는식
- output : F x F’ 크기의행렬

-어텐션을구하는식
-이웃의전체 coefficient 합중 𝑒𝑖𝑗가차지하는비율

- output : F x F’ 크기의행렬

- 어텐션 𝛼를바탕으로 Feature를구함
- K개의 Attention Network의 concat의 Multi-Head

Attention을최종적으로사용함
- output : K x F’ 크기의벡터
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• GCN과 GraphSAGE는 인접 노드의 Feature을 그대로 사용

• 𝑁(𝑖) : 인접 노드의 집합(자기 자신이 포함될 수 있음)

• 𝑐𝑖𝑗 : 그래프 구조에 따른 정규화 상수

• σ :  활성 함수(ReLU)

• 𝑊(𝑙) : Feature Transformation을 위한 공유 가중치 행렬

• GCN에서 𝑐𝑖𝑗 = 𝑁(𝑖) 𝑁(𝑗)

• GraphSAGE에서 𝑐𝑖𝑗 = 𝑁(𝑖)

4. GAT vs GCN(1)
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ℎ𝑖
(𝑙+1)

= σ 

𝑗∈𝑁(𝑖)

1

𝑐𝑖𝑗
𝑊(𝑙)ℎ𝑗

(𝑙)
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• GAT는 인접 노드의 Attention을 구하여 사용

4. GAT vs GCN(2)
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• 인접 노드가 서로 다른 중요도를 가짐
• Model Capacity가 개선

• 구조 해석에도 도움이 됨

• Attention Mechanism은 부분그래프로도 학습이 가능
• 전체 그래프 구조에 대한 접근이 필요 X

• Inductive Learning 가능

• 계산 과정에서 인접 노드를 전부 접근 가능
• GraphSAGE는 k개의 이웃을 추출하므로 추출되는 이웃에 따라서 Aggregation

의 효율이 급변할 수 있음

• GAT Paper에서 가장 효율적이라고 보고된 LSTM Aggregator를 GraphSAGE는
효과적으로 사용할 수 없음

4. GAT vs GCN(3)
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• Graph Deep Learning과 관련된 여러 기능들을 모아둔 라이브
러리
• https://github.com/dmlc/dgl/

• GCN / LGNN / GAT / Tree-LSTM등의 다양한 모델을 지원

• Pytorch / Apache MXNet에서 구동

5. DGL(Deep Graph Library)
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• 실습 환경
• Windows 10

• Anaconda Prompt(Admin) 4.10.3

• Python 3.9.6 (3.6 이상 요구)

• DGL 0.7.0

• DGL 설치
• conda install pytorch torchvision torchaudio cudatoolkit=10.2 -c pytorch

• pip3 install torch==1.9.0+cu102 torchvision==0.10.0+cu102 
torchaudio===0.9.0 -f https://download.pytorch.org/whl/torch_stable.html

• conda install -c dglteam dgl

5. DGL(Deep Graph Library)
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• Citation Network Dataset
• Directed Graph 형태의 학습 데이터

• Node : 논문(Paper)

• Edge : A→B의 간선은 논문 A가 논문 B에서 인용되었음을 의미함

• 해당 데이터셋을 총 7개의 Category로 분리(Node Classification)

• 데이터셋 정보
• 2708 Nodes

• 10556 Edges

• # of Classes : 7

• 140 Train, 500 Valid, 1000 Test

• https://paperswithcode.com/dataset/citeseer

6. Citation Network Dataset
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6. Citation Network Dataset
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7. GATLayer
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7. GATLayer
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8. MultiHeadGATLayer
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8. GAT
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9. Dataset Loading
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10. Main Routine
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• 원인
• 연산에 사용되는 OpenMP 라이브러리가 중복으로 호출되어 생기는 문제

• 해결법
• OS 환경변수 추가

• os.environ['KMP_DUPLICATE_LIB_OK']='True'

11. OpenMP Error
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12. 실험 결과

• Case 1
• Epoch 30

• hidden_dim = 8

• out_dim = 7

• num_heads = 2

• Result 1
• Loss 1.8821

• 92.14% Accuracy
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12. 실험 결과
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epoch-accuracy graph of Case 1 epoch-loss graph of Case 1
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12. 실험 결과

• Case 2
• Epoch 30

• hidden_dim = 8

• out_dim = 7

• num_heads = 4

• Result 2
• Loss 1.8527

• 96.43% Accuracy
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12. 실험 결과
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epoch-accuracy graph of Case 2 epoch-loss graph of Case 2
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12. 실험 결과

• Case 3
• Epoch 500

• hidden_dim = 8

• out_dim = 7

• num_heads = 4

• Result 3
• Loss 0.9992

• 100.00% Accuracy
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12. 실험 결과
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epoch-accuracy graph of Case 3 epoch-loss graph of Case 3
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• Citeseer Dataset

13. SOTA 현황
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• GAT(Cora Dataset)

13. SOTA 현황
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• GCN(Cora Dataset)

13. SOTA 현황
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