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introduction

introduction

network neuroscience field의 목표(배경)과 방법론

목표: 생물학적 신경 시스템의 기초적인 연결성이 뇌 기능에 어떻게 기여하는지 알아보기

방법론: neuron의 활동을 지도화하기. 즉, 뇌를 network로 modeling하기

node → anatomical brain regions

edges → morphological, functional, or structural connectivities

뇌를 그래프로 모델링하는 전통적인 3가지 그래프
(뇌를 관찰하는 방법에 의존하여 분류됨)

morphological brain graph: T1-weighted MRI

structural brain graph: diffusion- weighted MRI

functional brain graph: resting-state functional MRI
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introduction

뇌 연결의 일생(life span)을 이해하는 세가지 축1 : time, resolution, domain

time:
출생 → 죽음까지 시간에 따른 뇌 연결성 변화.
활용 예:

어린 시절 뇌 연결 → 정상적인 뇌 연결: 정상

어린 시절 뇌 연결 치매 이전 뇌 연결: 진단 ̸→ 치매의 뇌 연결을 희망

resolution:
더 높은 해상도는 새로운 뇌 영역 간의 연결을 발견 가능.
low-resolution vs super-resolution: ROIs2와 edge의 개수 차이. 전자는 node와 edge가 적고
후자는 많음

domain:
데이터를 어떤 분석 기법(즉, ‘neuroimaging modality’ (e.g., functional MRI or diffusion
MRI))으로 얻었는가?
cross-domain multimodal → 상호 보완하여 더 좋은 정보 획득 가능

⇒ 각 축에 관점서 획득한 데이터를 조합하여 multimodal dataset을 만들면 더 풍부한 정보가 될 수
있음: e.g., Human Connectome Project (HCP), Baby Connectome Project (BCP), Connectome
Related to Human Disease
=⇒ maltimodal이 더 풍부한 정보를 줌 → 때문에 2가지 관점(morphological, structural, functional
또는 time, resolution, domain)에서 어떤 요소가 없더라도 추측하는 ML기반 생성모델이 연구되고
있음

1axis:축, 관점. 예컨대, ‘y = x2은 x축 관점에서 기하급수적으로 증가하고 있어’
2여기서 ROIs는 관심 영역보다는 뇌를 몇개로 나눌까, 즉 ROIs는 node를 나타냄
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introduction

geometric and hyperbolic spaces에 뇌 그래프 임베딩하기
임베딩을 위한 다양한 ML model이 개발 되었음

BRAINtrinsic:
초기, 뇌 연결의 topology를 가지고 기하학적 요소 없는 PCV 등 ML의 차원축소 기법을
적용함.
사용한 데이터는 위치적 정보가 포함되어 있으나, 결과적으로 차원축소를 통해 유용한 정보를
얻음. 즉, 결과는 위치적 정보와 관련성이 낮아질 수 있음

hyperbolic space에 임베딩:
뇌 연결성을 hyperbolic space에 매핑함. 거리가 가까울수록 연결될 확률이 높음이 알려짐.
2-D hyperbolic discs에 표현하는 방법이 제안 되었으며, 환자의 경우 비정상적인 경로가
존재하였음

(a) hyperbolic space로 임베딩 (b) hyperbolic
disc

Figure 1: hyperbolic space
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introduction graph neural networks와 relational graph

graph neural networks와 relational graph

기존: artificial neural network (ANN)는 순방향 그래프

−→ 보완: relational graph, 각 노드간 서로 메세지를 주고 받음

문제: 신경 연결과 유사함, 비단 non-Euclidean data types3가 input인 경우 network서
non-Euclidean적 특성을 유지 못함

−→ 보완: graph neural networks (GNNs), 학습 중 graph topological 특징을 유지함

=⇒ 본 review에서 GNN을 알아보아요!

3예컨대 시계열과 언어는 Euclidean, graph는 non-Euclidean
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what do graph neural networks offer to network neuroscience?

what do graph neural networks offer to network neuroscience?

non-Euclidean data에 대한 geometric deep learning 분야의 하위 분야
GNN은 그래프 구조를 사용하는 신경망이다. 대개, 인접행렬로 그래프를 표현한다.

Figure 2: GNN example

GNN의 3가지 카테고리

!!추후 추가!!

Siwon Yun (BCSC 2025) Graph Neural Networks in Network Neuroscience August 17, 2025 7 / 14



what do graph neural networks offer to network neuroscience?

brain connectome G = (N,E ,A,F),A ∈ Mn,n(R),F ∈ Mn,f (R)
propagation rule of the GCN model:

Z = fϕ(F,A | Θ) = ϕ(

Laplacian matrix
︷ ︸︸ ︷

D̃−

1
2 ÃD̃−

1
2 4FΘ) (1)

수식의 요소

N: set of nodes (i.e, ROIs or subjects)

E : set of edges

A: 각 노드간 관계를 나타내는 connectivity matrix, 즉 인접 행렬(adjacency matrix)임5

F: 노드의 특성을 나타내는 행렬. 뇌 영역에 대한 자연스러운 특징은 없어서 identity matrix로
초기화함

ϕ: activation function. e.g., ReLU

Z: propagation된 layer의 결과

f(·): graph convolution function, Equation 1의 최우변이 함수의 정의

Θ: graph convolutional weights를 나타내는 filter6

Ã: A+ I

D̃: diagonal matrix, D̃ii =
∑

j Ãij

4Laplacian matrix D − A의 normalization 버전. 각각은 Degree와 adjacent matrix
5노드의 특징? 예컨대 volume 등
6선형모델 y = xT

θ와 같은 맥락
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what do graph neural networks offer to network neuroscience?

At the population level

Figure 3: GNN-based methods

A: 뇌간의 서로 비슷한 정도

F: 각 뇌 그래프의 특징
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what do graph neural networks offer to network neuroscience? brain graph prediction

brain graph prediction

뇌 그래프를 예측하는 다양한 GNN 모델을 본 리뷰에서 조사하였다고 함

Figure 4: Categorization landscape of GNN-based methods for network neuroscience.

2.4절에서는 brain graph prediction을 다룸
Siwon Yun (BCSC 2025) Graph Neural Networks in Network Neuroscience August 17, 2025 10 / 14



what do graph neural networks offer to network neuroscience? brain graph prediction

Cross-domain graph prediction

최적의 매핑 함수 f : (As ,Fs) 7→ (At ,Ft)를 찾는 것을 목표로 함7

e.g., Functional 7→ Structural
architecture:

Discriminator: 실제 vs 생성된 그래프 구분 → 도메인 정렬 문제

Figure 5: domain shift

Generator: source graph → target graph

⇒ E2Eedge to edge, 즉 통합된 하나의 모델로 만들기 어려움: 성능 저하, 복잡성 증가

7ML의 궁극적 목표는 현상을 가장 잘 표현하는 매핑을 찾는 것
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what do graph neural networks offer to network neuroscience? brain graph prediction

Figure 6: single-graph prediction vs multi-graph prediction

single-graph prediction model과 multi-graph prediction model로 구분 가능
multi-graph prediction은 확장성(보편성)과 학습 효율성이 높은 반면, 제작이 어려움
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what do graph neural networks offer to network neuroscience? brain graph prediction

Cross-resolution graph prediction

Figure 7: super-resolution graph prediction

Gl = (Nl ,El ,Al ,Fl )과 Gs = (Ns ,Es ,As ,Fs), (Ml < Ns)에 대하여 매핑 함수
f : (Al ,Fl ) 7→ (As ,Fs)을 찾는 것을 목표로 함
즉, low-resolution graph를 high-resolution graph로 변환하는 것
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what do graph neural networks offer to network neuroscience? brain graph prediction

Cross-time graph prediction

Figure 8: brain graph evolution prediction

시계열 Gt i = (N,E ,At i ,Ft i ), i ∈ {1, · · · , nt}, evolution trajectory τ = {Gt i+1}
nt
i=2에 대하여

매핑함수 ft : (At i ,Ft i ) 7→ (τ)을 찾는 것을 목표로 함
즉, 시간에 따른 뇌 그래프 변화를 예측함
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what do graph neural networks offer to network neuroscience? brain graph prediction

loss

Figure 9: Table 1
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