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Resumo. Este artigo apresenta um mapeamento sistematico das Redes Neurais de Grafos (GNNs,
do inglés Graph Neural Networks), destacando sua crescente relevancia em diversos campos, como
ciéncia de dados, aprendizado de méaquina e redes complexas. Para modelar dados estruturados em
forma de grafos, as GNNs sdo estruturas eficazes que permitem uma anélise eficiente de informa-
¢Oes interconectadas. Examinar os dominios de aplicacOes e investigar as principais métricas para
validar / avaliar as GNNs é o principal objetivo deste estudo, que oferece uma visao abrangente das
contribuigdes recentes nesse campo emergente. Para atingir este objetivo, foi realizado um Mape-
amento Sistematico da Literatura (MSL), seguindo um protocolo bem definido, incluindo critérios
especificos para selecao de estudos, busca abrangente em diversas fontes, anélise dos resultados e
sintese do conhecimento obtido. Os resultados deste mapeamento destacam uma ampla gama de
aplicagoes de GNNs, como classificagao grafo, bioinformética, medicina, ciéncia da computacao, re-
comendagao de itens em sistemas de recomendagao, apresentando excelentes desempenhos em seus
testes.

Palavras-chave. MSL, Aprendizado de Maquina, Grafos, Graph Neural Networks, GNNs.

1 Introducao

Nos altimos anos, as Redes Neurais de Grafos (GNNs, do inglés Graph Neural Networks) sur-
giram como uma ferramenta poderosa para analise de dados em dominios onde os grafos fornecem
uma melhor representacao e modelagem da estrutura de dados. Grafos, que consistem em vértices
(ou nos) conectados por arestas (ou links), sdo uma estrutura matematica frequentemente usada
para modelar diversos sistemas complexos, como recomendagoes, transportes, redes sociais, biolo-
gia molecular [7]. A capacidade das GNNs de aprender representagoes graficas eficazes diretamente
a partir de dados brutos despertou interesse crescente em varias comunidades de pesquisa, que po-
dem aplicar em diferentes éreas, como aprendizado de maquina, ciéncia da computacao, fisica e
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biologia [6]. O desenvolvimento de GNNs foi estimulado por avangos no aprendizado profundo e
na teoria dos grafos [2].

Embora as tarefas, como classificacio de grafos, predigao de links e geracao de grafos, possuem
rapido progresso e sucesso [1], ha desafios significativos relacionados & compreensédo e ao aprimo-
ramento das GNNs. Esses aspectos englobam, entre outros, as interpretabilidade dos modelos,
a generalizacao para grafos maiores e mais complexos, entre outros. Neste contexto, o presente
MSL tem como propoésito fornecer uma visao ampla do estado atual da investigagao sobre GNNs
e fornecer um guia pratico descrevendo os passos necessérios para realizar este mapeamento. O
objetivo principal é identificar e categorizar os principais estudos que investigam o uso das GNN,
fornecendo uma referéncia ttil para pesquisadores interessados em investigar e contribuir para este
campo dindmico.

O restante do artigo é organizado da seguinte forma: O processo de mapeamento sisteméatico
é detalhado na Segéo 2, que abrange informacoes sobre os procedimentos empregados. A Segéao 3
apresenta os resultados obtidos nas etapas descritas na Segao 2. Por fim, as principais conclusoes
alcancadas sao resumidas e os trabalhos futuros explicados na Secao 4.

2 Metodologia

Uma avaliagdo abrangente foi requerida para o desenvolvimento desta pesquisa, visando a
triagem dos artigos cientificos. A metodologia empregada pretende avaliar e compreender estudos
a partir de uma Questao de Pesquisa. O método de pesquisa utilizado no MSL foi definido
com base nas orientac¢oes dadas por [4] e envolve trés etapas principais: planejamento, conducao e
revisdo, conforme se verifica na Figura 1.

Encontrar termos de pesquisa adequados € essencial para fazer uma busca adequada de estudos
relevantes. Nesse sentido, os pontos de vista do PICOC (population, intervention, comparison,
outcomes, e context), foram propostos por [4]. Para estabelecer os objetivos especificos, a meto-
dologia PICOC foi empregado, permitindo uma estruturacao mais facil das questoes de pesquisa,
string de busca, palavras-chave, sindnimos e critérios de inclusdo e exclusao [5]. Foi utilizado o
Parsifal®, uma ferramenta online desenvolvida para apoiar pesquisadores na realizacio de revisdes
sistematicas de literatura no contexto da Engenharia de Software.
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Figura 1: Etapas do desenvolvimento do Mapeamento Sistemético. Fonte: dos autores.

2.1 Planejamento

A definigao das questoes de pesquisa, o desenvolvimento de um protocolo de revisao e a validagao
desse protocolo sao componentes da etapa de planejamento. Durante esta etapa, os fundamentos
do MSL sao definidos, onde a formulacao de objetivos detalhados e a elaboragao de uma questao
de pesquisa a ser respondida s@o cruciais para qualquer projeto. Além disso, a pesquisa principal
é definida pelos parametros de selegao que estruturam o estudo.

Shttps://parsif.al/
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2.1.1 Protocolo PICOC

Os critérios PICOC ajudam na formulagdo de questoes de pesquisa e dividem os objetivos
do MSL em palavras-chave pesquiséveis [3]. Os cinco elementos fundamentais da metodologia
PICOC sao, populagao, intervencao, comparagao, resultados e contexto. Esses elementos sao
utilizados para descrever todos os componentes relacionados ao problema identificado e estruturar
as questoes de pesquisa. A Tabela 1 apresenta a lista de elementos PICOC, suas descrigoes e seus
termos correspondentes para GNNs.

Tabela 1: Definindo elementos da metodologia PICOC.

Elementos Descricao Exemplo(PICOC)
Uma fungao/paradigma

Populagao que serd observado, Aplicacoes, Datasets, GNNs.
- Métod di t C
Intervencgao oro o/‘p.roce HIELLo Otimizagao, Problemas, GNNs.
que sera investigado.
Comparagao Metodo/’procedlmento Nao se aplica.
que serd comparado.
Uma funca di . L .
Resultados ma un(;‘ao/ paradigima Analises, aplicagoes, pesquisas em GNNs.
que seré observado.
. . . Bioinformati iéncia de Dad
Contexto Efeito que sera investigado. loinformética, Ciéncia de Dados,

Analise de Redes Sociais.

2.1.2 Questoes de Pesquisa

Os componentes cruciais que estabelecem a direcao para a identificagao do estudo e extragao
de dados sdo um toépico ou questdes de pesquisa bem definidas. A partir deste ponto de vista, o
objetivo do trabalho é responder as seguintes Questoes de Pesquisa (QP), conforme ilustrado na
Tabela 2.

Tabela 2: Questoes de Pesquisa.

Questoes de Pesquisa (QP)
QP1 Em quais dominios especificos as GNNs tém sido mais aplicadas e bem-sucedidas?
QP2 Quais as métricas utilizadas para validar/avaliar as GNNs?

Definir as questoes de pesquisa é uma etapa essencial do planejamento do estudo, ja que es-
tabelece claramente os objetivos a serem alcangados e oferece uma estrutura para a investigacao.
As questoes principais foram formuladas para orientar a pesquisa em direcdo aos seus objetivos
principais, abordando os aspectos fundamentais do problema em questao.

2.1.3 Palavras-chave, Sin6nimos e String de Busca

Encontrar pesquisas relevantes envolveu a criagao de termos de pesquisa baseados em questoes
de pesquisa usando o protocolo PICOC usado na plataforma Parsifal. A partir dai, € importante
pensar em termos de palavras-chave e sinénimos que possam posteriormente ser utilizadas para
construir consultas nas bibliotecas digitais escolhidas. As palavras-chave e sindonimos utilizados na
pesquisa estao apresentadas na Tabela 3.
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Tabela 3: Lista de palavras-chave e Sindnimos.

Palavras-chave Sinénimos Relacionado a
Graph Neural Networks (GNNs) Redes Neurais de Grafos Populagéo
Graph Representation Learning Representagdo de Grafos. Populagao
Heterogeneous Graphs Grafos Heterogéneos Intervencao
Otimizagao para GNNs Maximizacao de Desempenho Intervencgao
Graph Embeddings Incorporagao de Grafos Resultado
Graph-based Data Mining Mineragao de dados em grafos Resultado

Com base nas palavras-chave, realizaram-se algumas alteracoes para refinar a pesquisa, desta
forma, uma string de busca foi definida conforme mostrado na Tabela 4. OR e AND sdo valores
booleanos que separam as palavras logicamente em palavras compostas e parénteses.

Tabela 4: String de busca.

("Graph Neural Networks (GNNs)"OR "Redes Neurais de Grafos"OR " Graph
Representation Learning" OR "Representacao de Grafos") AND (" Heterogene-
ous Graphs"OR "Grafos Heterogéneos"OR "Otimizagao para GNNs"OR "Ma-
ximizagao de Desempenho") AND (" Graph Embeddings"OR, "Incorporagao de
Grafos"OR " Graph-based Data Mining"OR "Mineragdo de Dados Baseada em
Grafos")

2.1.4 Bibliotecas Digitais

A validade de um estudo dependera da selecdo adequada de uma base de dados, uma vez que
esta deve cobrir adequadamente a area sob investigacao [3]. As seguintes bases de dados foram
selecionadas para a realizacao da revisao sistemética devido & sua reputacao e reconhecimento do
ambito académico e & relevancia dos artigos cientificos publicados. A Tabela 5 apresentada as
bases de dados utilizadas.

Tabela 5: Bases de Dados Selecionadas.

Base de dados URL Area
Springer Link http://link.springer.com Interdisciplinar
Science@Direct http://www.sciencedirect.com Interdisciplinar
ACM Digital Library http://portal.acm.org Computagao e T.1
Google Scholar https://scholar.google.com.br Interdisciplinar

2.1.5 Critérios de Inclusao/Exclusao

Neste estudo de mapeamento sistematico, critérios de inclusao e exclusao foram empregados
para selecionar e desmarcar estudos das fontes de dados para responder as Questoes de Pesquisa.
Esses critérios da primeira etapa foram definidos da seguinte forma: Critérios Inclusivos (CI): a)
Estudos que investigam GNNs como componente central de sua metodologia; b) estudos que for-
necem detalhes suficientes sobre as arquiteturas, algoritmos, técnicas de treinamento e conjunto de
dados utilizados em GNNs; e Critérios Exclusivos (CE): a) Estudos que nao estao diretamente rela-
cionados aos objetivos do mapeamento ou nao contribuem significativamente para o entendimento
das GNNs; b) Estudos que néo se concentram em GNNs como principal area de investigagao; c)
Estudos duplicados de outros estudos ja incluido no mapeamento.
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2.2 Condugao e Relatério da Revisao

Apos estabelecer o protocolo, foi necesséario adotar cada uma das etapas previamente detalhadas
para realizar o mapeamento sistematico. Esta subsecao explica como a condugao do mapeamento
ocorreu. Utilizou-se o Parsifal para definir metas e objetivos, importar artigos usando arquivos
BibTeX, eliminar duplicatas, definir critérios de selegao e gerar relatorios. O objetivo consiste em
localizar todos os estudos em que as questoes de pesquisa foram obtidas por meio da string de
busca. A Figura 2 ilustra o procedimento de mapeamento sistemético realizado na plataforma
Parsifal.

Springer Link  Science@Direct ACM Google Scholar

Excluidos (122) Excluidos (305)

Etapa 1 Etapa 2
- . Aplicagdo dos Critérios
‘ Artigos Selecionados (498) }—» SRS de Selegaor titulos e
resumos (71)
1. Os estudos apresentam
* detalhes suficientes sobre as
Etapa 3 técnicas de GNNs?

2 Os estudos abordam tarefas
especificas ou dominios de
- - aplicagdio que sdo de interesse
para a revis3o?

3. Os estudos abordam questdes
relacionadas 3 arquitetura,
treinamento, aplicacio ou

desempenho de GNNs?

Selegao Final = 11 Artigos Avaliagdo de Qualidade
para Leitura e Avaliacdes € (11

Figura 2: Tlustragao esquematica da abstragao dos artigos seguindo a metodologia. Fonte: dos autores.

A utilizacao da string de busca nas bibliotecas digitais escolhidas foi o primeiro passo do pro-
cesso de mapeamento, que obteve um total 498 artigos, no qual, a busca foi realizada entre os anos
de 2022 e 2024 por meio da fungao de busca avangada disponivel nas bibliotecas digitais. Conforme
as com as bibliotecas pesquisadas, foram escolhidos diferentes ntimeros de artigos. Observou-se
que a Springer Link apresentou o maior nimero de artigos identificados, com 217 (43,6%), en-
quanto o Google Scholar teve menos artigos, com apenas 47 (9,4%) trabalhos. Por outro lado, a
Science@Direct e ACM Digital Library retornaram exatamente 149 (29,9%) e 85 (17,1%) artigos,
respectivamente, totalizando cerca de 498 artigos.

Uma vez concluida a busca pelos artigos nas bibliotecas digitais e ordenadas as informacoes
sobre os artigos retornados, foi necessario remover os artigos duplicados, excluindo um total de
122 artigos. Na etapa 2, conforme ilustrado na Figura 2, os artigos sdo incluidos ou retirados
com base nos critérios de selecao, principalmente por meio da leitura dos titulos e resumos. Estes
critérios foram rigorosamente implementados para assegurar a selecao dos estudos mais pertinen-
tes e de 6tima qualidade para a revisao, conforme mencionado na Subsegao 2.1.5 deste estudo.
Apos a aplicacao dos critérios, foram eliminados 305 artigos, resultando no final com 71 artigos
considerados relevantes para o MSL.

Por fim, na etapa 3 (Figura 2), uma avaliagdo da qualidade desses estudos foi realizada utili-
zando critérios apés a escolha dos 71 artigos pertinentes para o MSL sobre GNNs. Esta avaliagao
foi conduzida conforme as com as questoes de pesquisa fornecidas na Subsegao 2.1.2 deste estudo.
Uma escala simples foi utilizada para a avaliagdo do controle de qualidade dos artigos no Parsi-
fal, o procedimento de pontuacio ¢ o seguinte: SIM = 1, PARCIALMENTE = 0,5 ¢ NAO = 0.
Para filtrar os artigos que nao passam do controle de qualidade, uma pontuagao de corte = 0,5
foi estabelecida, e obeteve-se uma pontuagdo maxima de 7,1. Apos a avaliacdo da qualidade dos
71 artigos, 11 artigos foram selecionados, entao resumidos com seus pontos méximos, indicando os
estudos mais destacados e significativos.

Finalmente, a fase de revisao do relatério analisa os dados sintetizados e extrai informacgoes
significativas dos artigos escolhidos. Portanto, uma analise dos trabalhos selecionados na tltima
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etapa incluiu uma extragdo e o mapeamento dos dados relacionados as questdes de pesquisa. A
secao 3 contém a descri¢ao desta etapa metodologica.

3 Resultados e Discussoes

Os seguintes resultados foram obtidos a partir da analise dos artigos obtidos através do MSL
deste estudo. As seguintes categorias foram abordadas pelos resultados com base na Questao
de Pesquisa 1 (QP1) "Em quais dominios especificos as GNNs tém sido mais aplicadas e bem-
sucedidas?"e Questao de Pesquisa 2 (QP2) "Quais as métricas utilizadas para validar/avaliar as
GNNs?". Além disso, os 11 artigos selecionados com base nas duas questoes de pesquisa estao
disponiveis para acesso no seguinte repositorio: https://github.com/ronilsonpereira/Base-Dados-
Quest-o-de-Pesquisa.git.

(NMI)

(dsce)

Ciéncia de Dados Inferéncia, Complexidade, Precisdo e Recall
lassificaca Itirrotul
Classificacao de multirrétulo RMSE, MAE, Pearson (R) e DP

Energia e Industria de gas
(MAE), (MAPE), e (RMSE)
Bioinformatica

ap2

= Precis3o, Recall e (MRR)
g Anélise de Grafos

Recomendacao de comércio eletronico Precisao, Recall e (NDCG)

Classificagéo de Texto Precisao e Recall

Medicina
Acurécia, F1-score e (MCC)
Ciéncia da Computacéo

000 025 050 075 100 125 150 175  2.00 Acurécia

Quantidade de Artigos.
(a)

000 025 050 075 100 125 150 175 200

(b)

Figura 3: Distribuicao dos artigos selecionados com base nas QP1(a) e QP2(b). Fonte: dos autores.

Conforme a QP1, a anéalise dos artigos obtidos por meio do Mapeamento Sistematico da Li-
teratura (MSL) revelou importantes insights sobre os dominios em que as (GNNs) s@o aplicados.
Conforme ilustrado na Figura 3 (a), identificamos nove areas especificas onde as GNNs tém sido
amplamente utilizadas e bem sucedidas. Cada artigo examinado mostrou uma &rea especifica de
aplicagao, mostrando a variedade de dominios em que as GNNs tém sido empregadas com sucesso.
Notavelmente, dois dos estudos centraram-se em aplicacoes médicas, destacando o potencial das
GNNs na anéalise e diagnostico de condigoes de satde. Além disso, dois artigos destacaram a impor-
tancia das GNNs na ciéncia da computagao, demonstrando a sua eficacia em tarefas como geragao
de texto e processamento de linguagem natural. O principal objetivo desta analise foi destacar os
varios dominios de aplica¢oes nos quais as GNNs foram utilizadas e implementadas com sucesso.

Os resultados relativos & Questdo de Pesquisa 2 apresentaram as principais métricas utiliza-
das na validagao e analise de GNNs nos estudos examinados, conforme mostrado na Figura 3
(b). 16 métricas distintas foram identificadas em nossa anélise, sendo elas: "Acurécia, Fl-score
e Matthew’s Cerrelatien Ceefficient (MCC), Precisdo, Recall, Normalized Discounted Cumulative
Gain (NDCG), Mean Reciprocal Rank (MRR), Mean Absolute Error (MAE), Mean Absolute Per-
centage Error (MAPE), Root Mean Squared Error (RMSE), coeficiente de correlacdo de Pearson
(R), Desvio Padrdao (DP), Inferéncia de Probabilidade, Complexidade do modelo, distance Spe-
arman Correlation Coefficient (ASCC) e Normalized Mutual Information (NMI)", com a maioria
dos estudos utilizando mais de uma delas. Tornou-se evidente que a selegao das meétricas a se-
rem utilizadas varia dependendo do dominio em que as GNNs sdo aplicadas. As métricas mais
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comumente usadas para avaliar e validar GNNs é acuracia, precisao e recall. Nota-se que quatro
estudos empregaram precisao e recall em conjunto com outras métricas, enquanto outra combinou
a métrica de acuracia e outras. Dois estudos optaram para utilizar somente a métrica de acurécia.
Os resultados mostram a relevancia da selecao cuidadosa das medidas de avaliagao, ajustando-as as
peculiaridades de cada area onde as GNNs estao aplicadas. A avaliagao do desempenho e eficacia
das GNNs em cada contexto foi essencial, ji& que a variedade de métricas empregadas reflete a
complexidade e diversidade de cenarios nos quais elas sao aplicadas.

4 Consideracoes Finais

Este artigo forneceu um guia pratico descrevendo as etapas necessérias para realizar um Mapea-
mento Sisteméatico da Literatura no contexto das GNNs. O MSL apresentou uma visao abrangente
e ampla sobre o estado atual da pesquisa neste campo.

De modo geral, os estudos analisados abordaram uma ampla gama de aspectos das GNNs.
Observa-se um crescimento significativo na atividade de pesquisa sobre GNNs ao longo dos anos,
refletido no aumento do niimero de publicagoes. Além disso, foram identificados diversos dominios
de aplicacao nesses estudos, incluindo ciéncia da computagao, medicina, previsao de links, analise
de redes sociais e recomendacao de itens. Também foram investigadas as principais métricas
utilizadas para validar e avaliar as GNNs, demonstrando que métricas especificas sao aplicadas de
acordo com o dominio de aplicagao.

Em resumo, esta revisao sistematica ajudou a fortalecer o conhecimento atual sobre as Graph
Neural Networks, fornecendo informagoes e orientagoes perspicazes para pesquisas futuras neste
campo. Para trabalhos futuros, novas palavras podem ser adicionadas & string de busca e novos
bancos de dados serdo adicionados. Finalmente, criar um conjunto de dados especificos das GNNs,
criar um dashboard e deixa-lo disponivel para a comunidade cientifica.
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