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摘　要　知识图谱是真实世界三元组的结构化表示,通常三元组被表示成头实体、关系、尾实体的形式.针对知识图谱中广泛

存在的数据稀疏问题,提出了一种将四元数作为关系旋转的知识图谱补全方法.文中使用极具表现力的超复数表示对实体和

关系进行建模,以进行链接预测.这种超复数嵌入用于表示实体,关系则被建模为四元数空间中的旋转.具体来说,将每个关

系定义为超复数空间中头实体到尾实体的旋转,用于推理和建模各种关系模式,包括对称/反对称、反转和组合.在公开的数据

集 WN１８RR和FB１５KＧ２３７上进行相关的链接预测实验,实验结果表明,在 WN１８RR数据集中,其平均倒数排名(MeanRecipＧ

rocalRank,MRR)比 RotatE的提高了４．６％,其 Hit＠１０比 RotatE的提高了１．７％;在FB１５KＧ２３７数据集中,其平均倒数排名

比 RotatE的提高了５．６％,其 Hit＠３比 RotatE的提高了１．４％.该实验证明,使用四元数作为关系旋转的知识图谱补全方法

可以有效提高三元组预测精度.
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Abstract　KnowledgegraphisastructuredrepresentationofrealＧworldtriples．Typically,triplesarerepresentedintheformof

headentity,relationshipentityandtailentity．Aimingatthedatasparseproblemwidelyexistinginknowledgegraph,thispaper

proposesaknowledgegraphcompletionmethodusingquaternionsasrelationalrotation．Inthispaper,wemodelentitiesandrelaＧ

tionsintheexpressivehyperＧcomplexrepresentationsforlinkprediction．ThishyperＧcomplexembeddingisusedtorepresentenＧ

tities,andrelationsaremodelledasrotationsinquaternionspace．Specifically,wedefineeachrelationasarotationfromthehead

entitytothetailentityinthehyperＧcomplexspace,whichcouldbeusedtoinferandmodeldiverserelationpatterns,including
symmetry/antiＧsymmetry,reversalandcombination．Intheexperiment,thepublicdatasetsWN１８RRandFB１５KＧ２３７areusedfor

therelatedlinkpredictionexperiment．ExperimentalresultsshowthatontheWN１８RRdataset,itsmeanreciprocalrank(MRR)

is４．６％ higherthanRotatE,anditsHit＠１０is１．７％ higherthanRotatE．OntheFB１５KＧ２３７dataset,itsMRRis５．６％ higher

thanRotatE,itsHit＠３is１．４％higherthanRotatE．ExperimentsshowthattheknowledgegraphcompletionmethodusingquaＧ

ternionsasrelationalrotationcaneffectivelyimprovethepredictionaccuracyoftriples．

Keywords　Knowledgegraph,Quaternion,Knowledgegraphcompletion,HyperＧcomplexrepresentation,Linkprediction

　

１　引言

目前,知识图谱(KnowledgeGraph,KG)通常表示为多关

系图,它是事实三元组的集合.现实世界中大量的事实可以

简单地表示为实体和实体间的关系.KG在各领域有着重要

应用,很多大型知识图谱如 YAGO[１],Freebase[２]和 DBpeＧ

dia[３]都使用三元组形式来表示实体间的关系,即(h,r,t),例

如(Melbourne,cityOf,Australia).KG 以结构化的方式描述



现实世界中的概念、实体及其链接关系,在个性化推荐[４]、智

能问答[５]、智能搜索[６]和自然语言处理[７]任务中有非常重要

的应用价值.虽然知识图谱包含了数以千万计的实体以及数

以亿计的三元组事实,但是 KG中仍然缺失大量数据,即缺少

许多有效的三元组[８Ｇ９].因此,许多研究工作致力于知识图谱

补全或链接预测任务,即判断一个三元组(h,r,t)是否有

效[１０Ｇ１１].许多嵌入模型学习实体和关系的矢量或矩阵表示,

以获得较为先进的链接预测结果.TransE[１２]将关系看作头

部实体到尾部实体的转移,实体和关系由k维嵌入向量表示.

此外,TransH[１３],TransＧR[１４]等模型分别是 TransE模型的扩

展.上述方法已被证明是可扩展且有效的[１５Ｇ１６].

与能量模型 SE[１７](StructuredEmbeddings)和 SME[１８]

(SemanticMatchingEnergy)相 比,TransE[１２]简 单 有 效,在

FB１５k和 WN１８数据集上均具有更好的预测性能.受文献

[１９]启发,TransE在低维空间学习实体和关系的嵌入表示.

TransE将关系视为从头部实体到尾部实体的平移,即当(h,

r,t)成立时,h＋r≈t.其他的翻译模型(如 TransH[１３],TransＧ

R[１４]和 TransD[２０])在 TransE的基础上使用投影矢量或矩阵

将头实体和尾实体投影到关系矢量空间中.上述模型通常根

据观察到的事实对知识图谱中的关系模式进行建模和推理.

例如,某些关系是对称的(friend),而另一些关系则是反对称

的(filiation);一些关系是其他关系的反转 (hypernymandhyＧ

ponym);或者某些关系是其他关系的组合(myfather’swife

ismymother).在这３种关系模式中,如何寻找一种可以建

模和推断所有关系模式的方法将变得至关重要.TransE将

关系视为头实体到尾实体的平移的方式,只能建模反转关系

和组 合 关 系,但 不 能 建 模 和 推 理 对 称 模 式.TransＧ

H,TransR是 TransE模型的变形,可以建模对称/反对称模

式,但不能推断反转和组合模式.DisMult[２１]可以对头实体、

关系和尾实体这３方进行交互建模,因此只能推理对称模式,

无法建模反对称和反转模式.ComplEx[２２]引入复值嵌入来

建模对称和反对称关系,但是无法推理组合关系.RotatE[１６]

使用复数空间对３种关系模式进行建模,即将每个关系定义

为复矢量空间中头实体到尾实体的旋转.本文使用四元数来

建模和推理上述３种类型的关系模式.传统的复数由１个实

部和１个虚部组成,而四元数具有１个实部和３个虚部.这

种超复数嵌入用于表示实体,关系则被建模为超复数向量空

间中的旋转.此外,四元数可以在三维空间中表达旋转,并且

其比复数平面中的旋转具有更大的自由度[２３].

为了评估本文方法,本文在４个标准数据集(WN１８ＧRR,

WN１８,FB１５K和 FB１５K(２３７))上进行知识图谱补全任务.

链接预测实验的结果表明,使用四元数作为关系旋转的知识

图谱补全方法优于大部分嵌入模型,其预测准确度更高.

２　相关工作和动机

２．１　相关工作

TransE模型将知识图谱的关系看作头部实体到尾部实

体的转移,给定三元组(Alaska,cityOf,America),即h＋r≈t.

在 TransE中,假设‖h＋r－t‖无限接近于零,即t无限接近

于h＋r[２４].TransE 将关系表示为头实体和尾实体之间的双

射函数,其打分函数如式(１)所示.

fr(h,t)＝ h＋r－t ２
２ (１)

其中,h,r,t分别表示头实体、关系和尾实体的嵌入向量,

􀅰 ２
２ 代表L２范数.

作为首个将实体与关系嵌入低维空间的典型代表模型,

TransE 利用较少的参数便能建模和推理复杂的关系模式.

但是,TransE在建模一对多和多对一关系时性能降低.为了

解决这个问题,TransH 把h和t 投影到一个超平面,将关系

视为两个投影向量h和t之间的平移[２５].TransR 则认为不

同的关系应该具有不同的语义空间.因此,TransR将实体和

关系投影到不同的向量空间中,然后建模头部实体到尾部实

体的翻译关系.TransH 和 TransR 打分函数如式(２)和式

(３)所 示.此 外,TransX 模 型 是 TransE 模 型 的 变 形,如

TransH 和 TransR等模型.

fr(h,t)＝ (h－wT
rhwr)＋r－(t－wT

rtwr)２
２ (２)

fr(h,t)＝ (hMr＋r－tMr)２
２ (３)

其中,h,r,t分别表示头实体、关系和尾实体的嵌入向量,wT
r

表示关系r的法向量,Wr 表示关系r的投影矩阵.

DisMult[２１]模型使用减法运算符,只能捕获实体间的线

性关系,通过矩阵乘法来提取多关系语义,其打分函数如

式(４)所示.ComplEx[２２]通 过 引 入 复 数 嵌 入 来 扩 展 DistＧ
Mult,以便更好地建模对称和反对称模式,但是无法推理组合

关系,因为它通过关系r无法建模h 到t的双射函数.ComＧ

plEx的打分函数如式(５)所示.

fr(h,t)＝‹h,r,t› (４)

fr(h,t)＝Re(‹h,r,t－›) (５)

其中,h,r,t分别表示头实体、关系和尾实体的嵌入向量,‹􀳱›

表示点积,􀳱－表示向量的共轭,Re表示复数的实部.

与上述模型不同,RotatE 可以有效地建模３种关系模

式.受欧拉恒等式的启发,RotatE将实体表示为复数矢量,

将关系表示为复数矢量空间中的旋转.因此,RotatE的打分

函数如式(６)所示.

fr(h,t)＝－ h􀳱r－t ２
２ (６)

其中,h,r,t分别表示头实体、关系和尾实体的嵌入向量,􀳱表

示哈达玛乘积.

与传统的复数表示不同,四元数能够在三维空间中表达

旋转,并且比复数平面中的旋转具有更大的自由度和灵活

度[２３].这些事实表明,有关四元数的模型在建模几个关键关

系模式方面具有优势.因此,我们考虑使用四元数代替复数

来建模３种关系模式.表１列出了几种最新的知识图谱补全

模型的得分函数以及这几种模型推断３种关系模式的能力.

２．２　动机

本文使用四元数表示实体,关系被建模为四元数空间中

的旋转.RotatE模型仅有一个旋转平面(复数平面),如图

１(a)所示.本文方法有两个旋转平面,如图１(b)所示.由图

１(b)可知,我们将关系建模为超复数矢量空间中的旋转.如

图１所示,四元数空间中实体和关系的旋转灵活性高于复数

平面.此外,与旋转矩阵相比,四元数可以更有效地表示实体

和关系,并且其值更加稳定.我们的动机来源于欧拉四元数

扩展公式,即:
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eθ/２(uxi＋uyj＋uzk)＝cosθ/２＋(uxi＋uyj＋uzk)sinθ/２
其中,u＝(ux,uy,uz),这表明四元数可以在任意一个超复数

空间 Hk 中进行旋转操作.具体来说,我们将实体和关系映

射到超复数向量空间,并将每个关系定义为头实体到尾实体

的旋转.给定一个三元组(h,r,t),我们期望:

t≈h􀳱r (７)

其中,h,r,t∈Hk,|ri|＝１,􀳱表示哈达玛乘积.特别地,对于

超复数空间中的每个维度,其计算式如式(８)所示.

ti＝hiri,wherehi,ri,ti∈Hand|ri|＝１ (８)

表１　模型打分函数及推理关系模式的能力

Table１　Scoringfunctionofmodelsandabilitytoinferallthe

threerelationshippatterns

Model
Score

Function
Symmetry

AntiＧ
symmetry

Reversal Combination

TransE －‖h＋r－t‖ × √ √ √
TransX － √ √ × ×
DistMult ‹h,r,t› √ × × ×
ComplEx Re(‹h,r,t－›) √ √ √ ×
QuatR ‖h􀳱r－t‖ √ √ √ √

　　注:‹›表示点积;􀳱表示 Hadamard乘积;􀅰－ 表示复向量的共轭

(a)复数平面 (b)超复数空间

　　注:a代表实部轴,b代表虚部轴

图１　复数平面和超复数空间图示

Fig．１　Illustrationofcomplexplaneandsupercomplexspace

为了验证本文方法可以建模和推理３种关系模式表示,

我们做如下阐述.对称模式要求对称关系具有属性r􀳱r＝１,

解为ri＝±１.当我们在嵌入维度为５００的 WN１８数据集上

训练关系时,关系的嵌入弧度为π(ri＝－１)或为０,２π(ri＝

１).反转模式则要求一对反转关系的嵌入以满足共轭属性.

使用同样的操作,我们在 WN１８RR训练集上训练本文方法.

实验结果表明,若两个反转关系的嵌入弧度为０或２π,则表

示形式为r１＝r－１
２ .组合模式要求组合关系的嵌入弧度是另

外两个关系弧度的相加.本文研究了本文方法在嵌入维度为

１０００的FB１５kＧ２３７数据集上的训练结果.结果表明,当r１＝
r２􀳱r３ 成立时,θ１＝θ２＋θ３.

事实证明,本文方法可以有效地对３种关系模式进行建

模:对称/反对称、反转和组合.例如,关系r是对称的,当且

仅当r的每个元素,即ri,满足ri＝e０/
π
２

(uxi＋uyj＋uzk)

＝±１;关系

r１ 和r２ 是反转的,当且仅当它们的嵌入满足共轭属性r２＝

r－１;关 系 r３ ＝eθ３/２(uxi＋uyj＋uzk) 是 r１ ＝eθ１/２(uxi＋uyj＋uzk) 和 r２ ＝

eθ２/２(uxi＋uyj＋uzk)的组合,当且仅当r３＝r１􀳱r２,即θ３＝θ１＋θ２.

３　算法设计

本节将介绍本文提出的四元数方法.首先,介绍四元数模

型可以处理的３个重要的关系模式.然后,介绍哈密顿四元数

以及四元数在知识图谱中的表示形式.最后,介绍四元数模型

及模型的优化,即将关系定义为超复数矢量空间中的旋转.

３．１　３种关系模式

在本文中,知识图谱补全旨在建模和推断３种关系模式:

对称、反转和组合.为了便于表示３种关系模式,本文给出如

下定义.

定义１　对称(反对称)关系

若∀ei,ej,有:

r(ei,ej)⇒r(ej,ei) (９)

r(ei,ej)⇒¬r(ej,ei) (１０)

则关系r是对称的(反对称的).

定义２　转关系

若∀ei,ej,有:

r１(ei,ej)⇒r２(ej,ei) (１１)

r２(ei,ej)⇒r１(ej,ei) (１２)

则关系r１ 是关系r２ 的反转.

定义３　组合关系

若∀ei,ej,ek,有:

r２(ei,ej)∧r３(ej,ek)⇒r１(ei,ek) (１３)

则关系r１ 是关系r２ 和关系r３ 的组合.

３．２　Hamilton’sQuaternions(哈密顿四元数)

四元数是由实数加上３个虚数单位i,j,k组成的,其表示

形式为 Q＝a＋bi＋cj＋dk,其中,a,b,c,d 是实数,i,j,k是虚

数单位,此外,ij＝k,ji＝－k,jk＝i,ki＝j,kj＝－i,ik＝－j.

四元数重要运算规则如下.

共轭 Q－:Q－＝a－bi－cj－dk

四元数模:|Q|＝|Q－|＝ a２＋b２＋c２＋d２

四元数加法:Q１＝a＋bi＋cj＋dk和Q２＝a′＋b′i＋c′j＋
d′k相加为:

Q１＋Q２＝(a＋a′)＋(b＋b′)i＋(c＋c′)j＋(d＋d′)k
四元数乘法:Q１＝a＋bi＋cj＋dk和Q２＝a′＋b′i＋c′j＋

d′k相乘为:

Q１Q２＝(aa′－bb′－cc′－dd′)＋(ab′＋ba′＋cd′－dc′)i＋
(ac′－bd′＋ca′＋db′)j＋(ad′＋bc′－cb′＋da′)k

四元数除法:Q１＝a＋bi＋cj＋dk和Q２＝a′＋b′i＋c′j＋

d′k相除为:

Q１/Q２＝ (aa′－bb′－cc′－dd′)＋ (ab′＋ba′－cd′－

dc′)i＋(ac′＋ad′＋ca′－db′)j＋(ad′＋bc′＋
cb′－da′)k

３．３　超复数空间中四元数表示及优化方法

本节介绍四元数旋转方法,该方法可以对３种关系模式

进行建模.受欧拉公式的启发,我们将头实体、尾实体映射到

超复数空间中,即h,t∈Hk,然后将每个关系r定义为头实体

h到尾实体t的旋转.给定一个三元组(h,r,t),我们期望:

t≈h􀳱r,where|ri|＝１ (１４)

其中,􀳱是 Hadamard乘积.对于向量中的每个元素,我们都

有ti＝hiri.另外,算法１给出了四元数模型算法的伪代码.

根据上述定义,对于每个三元组(h,r,t),我们将模型的目标

函数定义为:

７２２陈　恒,等:四元数关系旋转的知识图谱补全模型



fr(h,t)＝‖h􀳱r－t‖ (１５)

算法１　四元数模型算法

Input:TrainingsetS＝(h,r,t),E,R,γandKrepresententities,relaＧ

tions,margin,embeddingsdimrespectively

１．Initialize:r←torch．zeros(|R|,K)foreachr∈R

２． r←torch．nn．init．uniform(r,(－ γ
K

,γ
K

))foreachr∈R

３． e←torch．zeros(|E|,K)foreache∈E

４．loop:

５．　 　e←torch．nn．init．uniform(r,(－ γ
K

,γ
K

))foreache∈E

６．　 　Sbatch←sample(S,b)//sampleaminibatchofb

７．　 　Tbatch←Ø//initializethesetofpairsoftriples

８．　 　for(h,r,t)∈Sbatchdo

９．　　 (h′,r,t′)←sample(S′(h,r,t))//sampleacorruptedtriple

１０．　　　Tbatch←Tbatch∪\{((h,r,t),(h′,r,t′))}

１１．　　endfor

１２．　　Input←[h,r,t]//inputmatrix

１３．　　Calculatefr(h,t)＝‖h􀳱r－t‖

１４．　　Updatelossfunctionw．r．t:

１５．　　　－ １
K ∑

n

i＝１
logσ(fr(hi′,ti′)－γ)－logσ(γ－fr(h,t))

１６．endloop

通过将每个关系定义为超复数空间中的旋转,本文方法

可以建模和推理所有３种类型的关系模式.最终,我们得出

以下定理.

定理１　 四元数方法可以推理和建模对称或反对 称

模式.

证明:

若r(ei,ej)和r(ej,ei)存在,则有:

ej＝r􀳱ei∧ei＝r􀳱ej⇒r􀳱r＝１ (１６)

否则,若r(ei,ej)和¬r(ej,ei)存在,则有:

ej＝r􀳱ei∧ei≠r􀳱ej⇒r􀳱r≠１ (１７)

定理２　四元数方法可以推理和建模反转模式.

证明:

若r１(ei,ej)和r２(ej,ei)存在,则有:

ej＝r１􀳱ei∧ei＝r２􀳱ej⇒r１＝r－１
２ (１８)

定理３　四元数方法可以推理和建模组合模式.

证明:

若r１(ei,ek),r２(ei,ej)和r３(ej,ek)存在,则有:

ek＝r１􀳱ei∧ej＝r２􀳱ei∧ek＝r３􀳱ej⇒r１＝r２􀳱r３ (１９)

定理４　四元数方法可以演化成 TransE(TransE是本文

模型的特例).

证明:

令|hi|＝|ti|＝C,可以得到h,r,t,其中:

h＝Ce
θh
２

(uxi＋uyj＋uzk)

＝Ccosθh

２＋(uxi＋uyj＋uzk)Csinθh

２
(２０)

r＝e
θr
２

(uxi＋uyj＋uzk)

＝cosθr

２＋(uxi＋uyj＋uzk)sinθr

２
(２１)

t＝Ce
θt
２

(uxi＋uyj＋uzk)

＝Ccosθt

２＋(uxi＋uyj＋uzk)Csinθt

２
(２２)

‖h􀳱r－t‖

　＝C‖e
θh＋θr

２
(uxi＋uyj＋uzk)

－e
θt
２

(uxi＋uyj＋uzk)
‖ (２３)

＝C‖e
θh＋θr－θt

２
(uxi＋uyj＋uzk)

－１‖ (２４)

＝C‖cosθh＋θr－θt

２ ＋(uxi＋uyj＋uzk)

sinθh＋θr－θt

２ －１‖ (２５)

＝C‖ (cosθh＋θr－θt

２ －１)２＋sin２θh＋θr－θt

２ ‖

(２６)

＝C‖ ２－２cosθh＋θr－θt

２ ‖ (２７)

＝２C‖sinθh＋θr－θt

２ ‖ (２８)

若(h,r,t)在TransE中嵌入矢量分别是h′,r′,t′,令θh＝
ch′,θr＝cr′,θt＝ct′ 和C＝１/c,则有:

lim
c→０

‖h􀳱r－t‖＝‖h′＋r′－t′‖ (２９)

负采样技术在知识图谱嵌入[２２]和单词嵌入[１９]领域被证

明效果显著[１６].文中使用类似于负采样[２２]的损失函数来优

化基于距离的四元数旋转模型:

L＝－logσ(γ－fr(h,t))－１
k ∑

n

i＝１
logσ(fr(hi′,t′)－γ)

(３０)

其中,γ是定值边缘超参数,σ是sigmoid激活函数,(hi′,r,

ti′)是第i个负例三元组.

４　实验

４．１　数据集

本文使用从Freebase和 WordNet中抽取的４个数据集,

即FB１５k[１２],WN１８[１２],FB１５KＧ２３７[２６]和 WN１８RR[２７],来执

行链接预测实验.参照文献[２６],WN１８包含许多可逆关系,

如hypernym 和 hyponym.由于这些可逆关系会显著提升模

型 QuatR的预测能力,我们将 WN１８中的所有可逆三元组过

滤掉,生成一个新数据集 WN１８RR.同理,过滤掉数据集

FB１５k中的所有可逆三元组,得到FB１５KＧ２３７.

WN１８是 WordNet的子集,包含４０９４３个具有１８种不

同关系的实体以及１５１４４２个事实三元组.此外,WN１８主要

的关系模式是对称/反对称和反转模式.

FB１５k是Freebase的子集,包含１４９５１个具有１３４５种

不同关系的实体以及５９２２１３个事实三元组.此外,FB１５k主

要的关系模式是对称/反对称和反转模式.

WN１８RR是 WN１８的新数据集,包含４０９４３个具有１１
种不同关系的实体,９３００３个事实三元组.由于 WN１８RR中

的可逆关系被移除,其主要的关系模式是对称/反对称和

组合.

FB１５KＧ２３７是 FB１５k的新数据集,包含１４５４１个具有

２３７种不同关系的实体以及 ３１０１１６个事实三元组.由于

FB１５KＧ２３７中可逆关系被移除,其主要的关系模式是对称/反

对称和组合.
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数据集统计情况如表２所列.

表２　数据集统计

Table２　Datasetstatistics

Dataset ＃entity ＃relation ＃validation ＃training ＃test
WN１８RR ４０９４３ １１ ３０３４ ８６８３５ ３１３４

FB１５kＧ２３７ １４５４１ ２３７ １７５３５ ２７２１１５ ２０４６６
WN１８ ４０９４３ １８ ５０００ １４１４４２ ５０００
FB１５k １４９５１ １３４５ ５００００ ４８３１４２ ５９０７１

４．２　参数设置

我们使用 Adam[２８]作为优化器,并微调验证集上的超参

数.本文算法使用PyTorch实现,并在１７５５MHz２４GD６GeＧ

ForceRTX２０８０TiGPU 和２５６GB物理内存的服务器上进

行链接预测实验.我们使用超参数网格搜索训练模型３０００
次,其中 嵌 入 维 数k∈ {１２５,２５０,５００,１０００},学 习 率λ∈
{０．００００１,０．００００５,０．０００１,０．０００５},批处理大小b∈{２５６,

５１２,１０２４},定值边缘超参数γ∈{３,６,９,１２,１８}.实体嵌入

的实部和虚部统一初始化,且关系嵌入的弧度在０和２π之

间.最优超参数设置如下:在FBI５KＧ２３７上,将 Hit＠１０最优

设置为k＝１０００,b＝１０２４,γ＝９,初始化学习率为１×１０－５;在

WN１８RR上,将 Hit＠１０最优设置为k＝５００,b＝５１２,γ＝６,

初始化学习率为５×１０－５.

４．３　链接预测

４．３．１　实验设置

链接预测指预测知识图谱中丢失的事实三元组,即真实

三元 组 丢 失 的 头 实 体 或 尾 实 体.对 于 一 个 事 实 三 元 组

(Aliens,_ditrected_by,?),可以看出,其丢失了尾实体.在链

接预测中,我们参照文献[１２]和文献[１４],首先将测试集中每

个三元组的头实体、尾实体去掉,依次使用数据集中的所有实

体来替代,然后利用打分函数逐个计算新三元组分数,最后得

到每个新三元组的排名.

４．３．２　评估指标

依据文献[１４],本文选用 MR,MRR和 Hit＠N作为链接

预测实验的评估指标.MR代表正确实体的平均排名,MRR
代表正确实体的倒数平均排名,Hit＠N代表正确实体排第 N
所占的百分比.这３个指标中,MR越低、MRR越高或者 Hit
＠N越高,模型的效果越好,学习能力就越强.实验中由于数

据集中可能存在某些错误的三元组,我们采用文献[１２]的标

准,把可能错误的三元组从训练集、验证集、测试集中删除,最
终得到真实三元组.Raw 代表原始数据集,Filter代表删除

之后的数据集,在链接预测实验中我们采用Filter标准.

４．３．３　实验分析

在链接预测实验中,我们选用 Window７操作系统,６４位

处理器,GPU选取１７５５MHz２４GD６GeForceRTX２０８０Ti,
物理内存为２５６GB.在链接预测实验中,我们利用超参数网

格搜索算法训练模型３０００次,以选择 MRR和 Hit＠１０最优

超参数.数据集 WN１８和 FB１５K 在不同模型下的链接预测

结果如表３所列.表４列出了数据集 WN１８RR 和 FB１５KＧ
２３７的链接预测结果.此外,在表３中,[∗∗]的实验结果来

自文献[２９],[∗]的实验结果来自文献[３０].在表４中,[∗]

的实验结果来自文献[３１],其他实验结果来自文献[２７].

表３　不同模型下在数据集 WN１８和FB１５K上的链接预测结果

Table３　LinkpredictionresultsondatasetsWN１８andFB１５Kunderdifferentmodels

Model
FB１５K

MR MRR H＠１ H＠３ H＠１０
WN１８

MR MRR H＠１ H＠３ H＠１０
TransE[∗∗] － ０．４６３ ０．２９７ ０．５７８ ０．７４９ － ０．４９５ ０．１１３ ０．８８８ ０．９４３
DistMult[∗] ４２ ０．７９８ － － ０．８９３ ６５５ ０．７９７ － － ０．９４６

HolE[２９] － ０．５２４ ０．４０２ ０．６１３ ０．７３９ － ０．９３８ ０．９３０ ０．９４５ ０．９４９
ComplEx － ０．６９２ ０．５９９ ０．７５９ ０．８４０ － ０．９４１ ０．９３６ ０．９４５ ０．９４７
ConvE[２７] ５１ ０．６５７ ０．５５８ ０．７２３ ０．８３１ ３７４ ０．９４３ ０．９３５ ０．９４６ ０．９５６
RotatE ４０ ０．７９７ ０．７４６ ０．８３０ ０．８８４ ３０９ ０．９４９ ０．９４４ ０．９５２ ０．９５９
QuatR ３６ ０．８２０ ０．７５０ ０．８７８ ０．９０５ ２６５ ０．９６０ ０．９５６ ０．９６７ ０．９５２

表４　不同模型下在数据集 WN１８RR和FB１５kＧ２３７上的链接预测结果

Table４　LinkpredictionresultsondatasetsWN１８RRandFB１５kＧ２３７underdifferentmodels

Model
FB１５KＧ２３７

MR MRR H＠１ H＠３ H＠１０
WN１８RR

MR MRR H＠１ H＠３ H＠１０
TransE[∗] ３５７ ０．２９４ － － ０．４６５ ３３８４ ０．２２６ － － ０．５０１

DistMult ２５４ ０．２４１ ０．１５５ ０．２６３ ０．４１９ ５１１０ ０．４３０ ０．３９０ ０．４４０ ０．４９０
ComplEx ３３９ ０．２４７ ０．１５８ ０．２７５ ０．４２８ ５２６１ ０．４４０ ０．４１０ ０．４６０ ０．５１０
ConvE[２７] ２４４ ０．３２５ ０．２３７ ０．３５６ ０．５０１ ４１８７ ０．４３０ ０．４００ ０．４４０ ０．５２０
RotatE １７７ ０．３３８ ０．２４１ ０．３７５ ０．５３３ ３３４０ ０．４７６ ０．４２８ ０．４９２ ０．５７１
QuatR １６４ ０．３５７ ０．２３７ ０．３８９ ０．５４６ ３０２４ ０．４９８ ０．４２１ ０．５０４ ０．５８８

　　从表３和表４可以看出,本文模型 QuatR在４个基准数

据集上获得了较为先进的实验结果,具体分析如下.１)在

FB１５k和 WN１８上,QuatR优于其他基准模型,但 Hit＠１０除

外.在 FB１５k 上,QuatR 较 RotatE 在 MRR 上 有 ２．９％
(０．８２０－０．７９７＝０．０２３改善约２．９％)的提高,在 Hit＠３上

有４．８％的提高;在 WN１８上,QuatR较 RotatE在 MRR上有

１．２％的提高,在 Hit＠３上有１．５％的提高.与RotatE相比,

QuatR证实了四元数旋转比复数平面旋转拥有更大的灵活

度.另外,实验结果也表明,QuatR可以有效捕获对称性、反
对称性和反转关系模式.２)在 FB１５KＧ２３７和 WN１８RR 上,

QuatR优于RotatE模型,但 Hit＠１除外.在FB１５KＧ２３７上,

QuatR较 RotatE在 MRR上有５．６％的提高,在 Hit＠３上有

１．４％的提高;在 WN１８RR 上,QuatR 较 RotatE在 MRR 上

有４．６％ 的 提 高,在 Hit＠１０ 上 有 １．７％ 的 提 高.此 外,
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TransE的表现能力优于 ComplEx,其原因在于 TransE可以

建模和 推 理 组 合 模 式,而 ComplEx 无 法 推 理 该 模 式.在

FB１５kＧ２３７上,主要关系是组合模式;在 WN１８RR上,主要关

系是对称性和反对称性模式.因此,本文方法 QuatR可以有

效地捕获对称性、反对称性和组合关系模式.
为证 实 四 元 数 建 模 各 种 类 型 关 系 的 能 力,我 们 在

WN１８RR上使用不同的关系进行表示学习.表 ５ 列出了

WN１８RR上每个关系的 MRR,证实了四元数在建模和推理３
种关系模式方面的优越的表示能力.另外,similar_to的准确

性为１００％,这再次证明了四元数模型具有很强的表达力.

表５　在数据集 WN１８RR上每个关系的 MRR排名

Table５　Filteredmeanreciprocalrankforthemodelstested

oneachrelationofWN１８RR

RelationName RotatE QuatR
hypernym ０．１４８ ０．１７５
also_see ０．５８５ ０．６３０

verb_group ０．９４３ ０．９５１
similar_to １．０００ １．０００
has_part ０．１８４ ０．１７８

member_of_domain_usage ０．３１８ ０．４２４
member_of_domain_region ０．２００ ０．１７８

instance_hypernym ０．３１８ ０．３８５

４．４　模型分析

表６列出了本文方法和 RotatE之间的参数量比较结果.

在 WN１８RR和FB１５KＧ２３７数据集上,与基准模型 RotatE相

比,本文模型参数的数量下降了６６．８％和５１％.由表６可

知,本文模型可以极大减少复数模型 RotatE中参数的数量,

在保持优越性能的同时,最多可节省６７％的参数.

表６　在 WN１８RR和FB１５KＧ２３７数据集上的参数数量比较

Table６　NumberofparameterscomparisononWN１８RRand

FB１５KＧ２３７datasets

Model RotatE Our
Space Ck Hk

FB１５KＧ２３７ ２９．３７M ９．７５M (↓６６．８％)

WN１８RR ４１．９５M ２０．７３M (↓５１％)

我们使用不同的评分函数重新进行实验.由表７可知,

在两个基准数据集 WN１８RR和 FB１５KＧ２３７上,MRR和 Hit

＠１０的结果表明本文模型执行 Hadamard乘积运算的性能

更好.我们在头和尾四元数嵌入之间执行 Hadamard乘积,

并将关系视为头实体到尾实体的旋转.因此,有fr(h,t)＝

h􀳱r－t ２
２.

表７　不同打分函数下对 MRR和 Hit＠１０的分析

Table７　AnalysisofMRRandHit＠１０underdifferentscoring

functions

Analysis
FB１５KＧ２３７

MRR H＠１０
WN１８RR

MRR H＠１０
h＋r－t ２

２ ０．２９４ ４６．３ ０．２４５ ５４．５
‹h,r,t› ０．２４１ ４１．７ ０．４２０ ４９．１
h􀳱r－t ２

２ ０．３５７ ５４．６ ０．４９８ ５８．８

结束语　本文针对知识图谱补全提出了一种四元数关系

旋转模型,贡献如下.

(１)本文使用四元数代替传统的复数来建模和推理３种

关系模式:对称/反对称、反转和组合.四元数作为一种超复

数,是复数在更高维度上的扩展.因此,四元数可以在三维空

间中表达旋转,比复数平面中的旋转拥有更大的自由度和灵

活度.

(２)在４个基准数据集上,我们进行了相关的链接预测实

验.实验结果表明,与其他基准模型相比,本文方法在 MR,

MRR,Hit＠１０指标上有了显著提高.这表明四元数旋转模

型可以有效解决知识图谱数据稀疏问题,提高了知识图谱完

备性.

为提高链接预测的准确率,在今后的研究中,我们将从以

下两方面进行探索:１)考虑向四元数模型添加大量的实体描

述文本;２)尝试将四元数与神经网络模型相结合来探索动态

知识图谱补全方法.
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１３２陈　恒,等:四元数关系旋转的知识图谱补全模型




