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基于SciCat的合肥光源实验数据管理

系统开发

林 广 张大地 张 震 贺 博 孙晓康 刘功发
（中国科学技术大学国家同步辐射实验室 合肥 230029）

摘要 合肥光源（Hefei Light Source，HLS-II）是以真空紫外和软X射线为主的专用同步辐射光源，用户的实验

效率与数据处理效率是其运行的核心指标，因此设计并开发了基于元数据目录框架SciCat的合肥光源实验数据

管理系统，以有效提高用户的实验效率和数据处理效率。通过设计开发数据采集服务、元数据系统、文件存储

系统与数据分析平台，以及接入现有的用户服务系统，实现涵盖用户认证、课题申请、专家审批、机时分配、数据

采集、数据存储、数据分析、数据发布等实验及数据全生命周期的统一管理。该系统已在合肥光源的软X射线

成像实验站进行了部署和功能测试，达到了设计要求。
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Development of experimental data management system for HLS-II based on SciCat

LIN Guang ZHANG Dadi ZHANG Zhen HE Bo SUN Xiaokang LIU Gongfa

(National Synchrotron Radiation Laboratory, University of Science and Technology of China, Hefei 230029, China)

Abstract [Background] Hefei Light Source (HLS-II) is a dedicated synchrotron radiation source with featured the

characteristics spectrum in vacuum ultraviolet and soft X-rays regions. The user's experiment efficiency and data

processing efficiency are the principal indicators of HLS-II operation. [Purpose] This study aims to develop an

experimental data management system based on SciCat to improve the user's experimental and data processing

efficiency. [Methods] As the core component of HLS-II experimental data management system, the metadata system

was designed and developed within the framework of SciCat, an open source metadata catalog framework used to

realize the unified management of the whole life cycle of experimental data of large scientific devices. Data

acquisition service, metadata system, file storage system and data analysis platform were integrated into SciCat, and

the hierarchical data format 5 (HDF5) was adopted as the standard experimental data format. Interface between

existing user service systems and SciCat was implemented to achieve the management of the whole experiment and

experimental data lifecycle, including user authentication, proposal application, expert approval, machine time

schedule, data acquisition, data storage, data analysis and data publication. [Results & Conclusions] The system has

been deployed and functionally tested at the soft X-ray microscopy experimental station of HLS-II, satisfying all

design requirements.
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大科学装置为多学科前沿课题研究提供了良好

的基础研究平台，对于解决国家需求中的战略性、基

础性和前瞻性科技问题具有重要意义［1‒3］。大科学

装置的实验研究过程比较复杂：用户进行科学实验

前，首先需要在用户服务系统提交实验课题申请书；

待实验课题申请书获批后，再从实验站获得机时分

配后才能开展实验；实验期间及完成后，一般通过人

工方式从实验站拷贝数据，搭建环境分析数据，得出

实验结果。这种由人工管理实验数据的方式导致实

验与数据处理效率较低。通过建设大科学装置实验

数据全生命周期统一管理平台，以有效提高用户的

实验效率和数据处理效率，进而提高大科学装置的

科学产出，是国内外大科学装置信息化建设的一个

重要趋势［4‒5］。实验数据统一管理平台的建设方案

可分为两类：通过相对独立开发的方式实现和基于

合作开发的元数据目录框架实现。采用前一种方案

的有德国ANKA光源［6］、美国NSLS-II光源［7］以及日

本 J-PARC中子源［8］。后者例如英国DIAMOND光

源［9］、ISIS 中子源［10］以及中国散裂中子源（China

Spallation Neutron Source，CSNS）［11‒12］以元数据目录

框架 ICAT［13］为核心建成了实验数据统一管理平台；

瑞 典 MAX IV 光 源［14‒15］、上 海 同 步 辐 射 光 源

（Shanghai Synchrotron Radiation Facility，SSRF）［16］、

高能同步辐射光源（High Energy Photon Source，

HEPS）［17］与硬 X 射线自由电子激光装置（Shanghai

HIgh repetitioN rate XFEL and Extreme light facility，

SHINE）［18］目前也正在规划设计基于元数据目录框

架SciCat［19］的实验数据综合管理服务平台。

合肥光源（Hefei Light Source II，HLS-II）是以真

空紫外和软X射线为主的专用同步辐射光源，目前

拥有 11条光束线及实验站［20］。作为面向国内外用

户的大科学装置，合肥光源现有的用户服务系统仅

针对实验课题审批、机时分配等，而在海量实验数据

的管理上，存在着数据资源分散、缺乏数据分析环

境、无方便有效的交流共享途径等问题，难以满足国

内外科研人员多样化访问实验数据的需要。针对以

上问题和需求，我们基于开源元数据目录框架

SciCat开发了合肥光源实验数据管理系统。该系统

结合现有的用户服务系统，可实现从用户认证、课题

申请、专家审批、机时分配、数据采集、数据存储、数

据分析到论文发表时引用发布的数据等实验及数据

全生命周期的统一管理。

1 系统架构

合肥光源实验数据管理系统的总体架构如图1

所示，由数据采集服务、元数据系统、文件存储系统

和数据分析平台组成。

根据合肥光源不同实验站的实际情况进行定制

开发的数据采集服务（Data Acquisition Service，

DAQ Service）部署在相应实验站的本地服务器上，

负责获取实验原始数据和收集相关的元数据。元数

据系统由元数据摄入服务（Metadata Ingestion

Service）、消息队列集群、Web后端、元数据目录数据

库和Web前端构成，用于将元数据信息统一编排成

元数据目录，并提供标准化数据访问接口和可视化

操作界面。文件存储系统负责实现实验数据文件的

图1 基于SciCat的合肥光源实验数据管理系统架构图
Fig.1 Architecture of experimental data management system for HLS-II based on SciCat



林 广等：基于SciCat的合肥光源实验数据管理系统开发

020101-3

传输校验、持久存储、远程下载等功能。基于Web的

交互式离线数据分析平台由前端用户界面、后端服

务软件与底层资源调度软件组成，为用户在实验结

束后提供了灵活快捷、功能强大、资源丰富的离线实

验数据分析环境。

2 元数据系统

元数据系统是合肥光源实验数据管理系统的核

心组成部分，也是实现大科学装置实验数据全生命

周期统一管理的基础。

2.1 元数据目录框架SciCat

SciCat是一个用于实现大科学装置实验数据全

生命周期统一管理的开源元数据目录框架，由瑞典

MAX IV 光 源 、欧 洲 散 裂 中 子 源（European

Spallation Source，ESS）与瑞士保罗谢尔研究所

（Paul Scherrer Institute，PSI）合作研发。SciCat的设

计采用了流行的微服务架构（图2），具有耦合度低、

扩展性高、可靠性强等特点。Web 后端（Catamel

API Server）采 用 Node. js 框 架 LoopBack 开 发 。

LoopBack 支持通过轻量级的数据交换格式 JSON

（JavaScript Object Notation）定义元数据模型，可以

轻松扩展元数据的类型和数量，并且能够根据元数

据模型自动生成具有表现层状态转换风格的应用程

序接口（RESTful API），提供给其他子系统或外部程

序调用以对元数据进行增删改查操作。采用基于文

档的分布式数据库系统MongoDB作为元数据目录

数据库。MongoDB面向集合存储，不需要定义任何

模式，因而可以存储比较复杂的数据类型，满足统一

管理不同实验站的异构元数据的实际需求。Web前

端（Catanie GUI Server）基于 JavaScript 前端框架

Angular进行开发，提供了基本的数据检索与展示功

能，并在设计上预留了数据下载、数据分析、数据发

布等有待进一步开发功能的页面。

在SciCat框架中，元数据摄入服务可以基于命

令行界面或基于消息队列实现。元数据摄入服务负

责汇集从大科学装置实验站和用户服务系统获取的

元数据，再利用Web后端提供的RESTful API，将元

数据编排成目录存储到MongoDB数据库。Web前

端为用户提供了可视化界面进行数据检索、数据存

档、数据下载、数据分析和数据发布等操作，并保存

用户操作过程中产生的元数据信息。SciCat框架全

面记录了实验数据从开始的课题申请到最终的论文

发表时引用发布的数据整个生命周期。

相对于元数据目录框架 ICAT，SciCat的数据结

构灵活，可扩展性强，因此我们基于SciCat框架实现

元数据系统。需要指出的是，SciCat仅开源了Web

前端与Web后端的服务程序，对于元数据摄入、实验

文件存储、数据发布、对接现有用户服务系统等服务

模块的开发，以及元数据条目的扩展，则需要根据大

科学装置实际需求自行设计实现。

2.2 元数据摄入

元数据目录是一个被动的系统，需要数据采集

服务从不同的数据源提取元数据，再由元数据摄入

服务将汇集的元数据编排成元数据目录写入数据

库，元数据摄入流程如图 3所示。元数据摄入服务

是元数据摄入流程中的关键部件，我们在Node.js环

境下开发的元数据摄入服务由HTTP模块、消息队

列生产者模块、消息队列消费者模块、元数据映射模

图2 元数据目录框架SciCat架构图
Fig.2 Architecture of SciCat metadata catalogue framework
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块和元数据摄入器模块组成。

数据采集服务分别从用户服务系统获取用户信

息元数据、样品信息元数据以及实验课题信息元数

据，从实验站本地服务器的文件系统或数据库提取

实验结果信息元数据，从控制系统获取实验条件信

息 元 数 据 。 数 据 采 集 服 务 采 用 基 于 TCP

（Transmission Control Protocol）的通讯协议将收集

的元数据发送到消息队列 Kafka 集群。Kafka 是

Apache软件基金会开发的一种高吞吐量的分布式

发布订阅消息系统。引入消息队列Kafka作为中间

件有以下作用：1）元数据摄入服务与数据采集服务

通过遵守Kafka的接口约束来传输数据，从而降低

元数据摄入服务与多个不同的数据采集服务之间的

耦合性；2）元数据摄入服务需要间接读写数据库，数

据处理速度相对单个数据采集服务的数据传输速度

较慢，且数据采集服务传输数据是突发性的，Kafka

可以起到数据缓冲的作用；3）Kafka能够将数据持久

化，直到数据已被完全处理，避免了元数据摄入过程

出错，导致数据丢失。此外，考虑到某些实验站的数

据采集服务可能无法集成Kafka，我们在元数据摄入

服务的开发中提供了基于HTTP协议的转发元数据

API。数据采集服务可以使用转发元数据API传输

元数据至元数据摄入服务，再由元数据摄入服务的

Kafka生产者模块转发到Kafka集群进行缓存。元

数据摄入服务的Kafka消费者模块负责从Kafka集

群读取元数据信息。元数据映射模块提取元数据信

息中的实验站类型字段，依据描述实验站元数据类

型与SciCat元数据类型对应关系的配置文件，将实

验站的异构元数据统一标准化为SciCat规范的元数

据。元数据摄入器模块从文件存储系统获取文件存

储信息元数据后，通过Web后端提供的RESTful API

将标准化的元数据进行元数据目录编排，即按顺序

更新MongoDB数据库中的User、Proposal、Sample、

Dataset等元数据模型。

2.3 现有用户服务系统接入

用户正式开始科学实验之前，需要在中国科学

院重大科技基础设施共享服务平台（Chinese

Academy of Sciences，Large Research Infrastructures

User Service Platform，CAS LSSF）注册账号、提交实

验课题申请，审核通过后在合肥光源用户实验管理

系统（HLS-II UEMS）申请实验机时。合肥光源实验

数据管理系统的开发，需要对接上述两个现有的用

户服务系统，实现用户共享与单点登录。由于

SciCat默认除本地账户外仅支持基于轻量目录访问

协议（Lightweight Directory Access Protocol，LDAP）

进行用户认证与授权访问，而目前中国科学院重大

科技基础设施共享服务平台尚未提供基于LDAP的

认证服务，因此我们对SciCat的Web前后端进行二

次开发，以实现用户共享与单点登录（图4）。

用户的个人账户信息与实验课题信息存储在中

国科学院重大科技基础设施共享服务平台的数据

库，合肥光源用户实验管理系统会定期将信息同步

到本地数据库。用户在合肥光源实验站正式开展科

学实验时，数据采集服务通过合肥光源用户实验管

理系统后端API获取用户信息元数据与实验课题信

息元数据。元数据摄入服务调用二次开发的API将

用户信息与实验课题信息传输至合肥光源实验数据

管理系统的Web后端。Web后端根据用户信息元数

据创建User模型实例，写入MongoDB数据库，实现

了用户共享。同时，Web后端依据实验课题编号划

图3 元数据摄入流程
Fig.3 Process of metadata ingestion
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分用户组，建立基于用户角色的数据访问授权机制。

我们将用户登录SciCat的认证方式由基于LDAP认

证修改为基于MongoDB数据库与现有用户服务系

统的认证，使得用户可以在中国科学院重大科技基

础设施共享服务平台成功登录后，通过网页重定向

的方式登录到合肥光源实验数据管理系统，实现了

不同系统之间的单点登录。

3 文件存储系统

文件存储系统负责承载海量的异构实验数据资

源，需要统一数据保存格式，设计存储结构，以提供

实验数据文件的长期存储、跨域远程文件下载、接入

离线数据分析环境等服务。

3.1 文件格式标准化

合肥光源是一个涉及多学科交叉的大科学装

置，其科学实验所产生的数据具有多源、异构、分散、

海量的特点，需要将这些异构的实验数据文件格式

标准化，以便统一存储管理。HDF5（Hierarchical

Data Format 5）是一种设计用于存储和管理数据的

数据文件格式。它支持层次式数据类型，可以存储

复杂的异构数据；数据对象的数量和大小没有限制，

为大数据提供了很大的灵活性；支持跨平台分享数

据，拥有完善的生态系统。这些特点使HDF5在记

录和存储实验数据时具有很大的优越性，因此，我们

采用HDF5作为合肥光源实验数据管理系统的标准

实验数据格式。数据采集服务负责将实验原始数据

与元数据封装成标准的HDF5格式文件，使用 FTP

协议上传至文件存储系统指定目录。

3.2 存储目录结构设计

标准化后的实验原始数据、在线分析的处理数

据以及离线分析的结果数据等实验数据资源都将保

存至文件存储系统的中心磁盘。为了更高效地组织

存储中的所有类型的数据文件，我们在合肥光源实

际需求的基础上，参考高能同步辐射光源与保罗谢

尔研究所的解决方案［21‒22］，设计了文件存储系统的

存储目录结构（图5）。通过实验站、用户组、日期与

样品编号共同标记每次科学实验产生的数据，能够

方便有效地管理海量实验数据资源。

3.3 文件下载

为了满足国内外科研人员跨越时间及地理限制

访问实验数据的需要，我们开发了文件下载功能，实

现过程如图6所示。用户在Web前端数据下载功能

页面选择要下载的文件，Web前端调用后端提供的

文件下载API提交待下载的文件信息；Web后端对

前端提交的文件下载信息进行封装后，发送至文件

存储系统；文件存储系统开始打包待下载的文件，同

图4 接入现有用户服务系统示意图
Fig.4 Schematic diagram of interface between existing user service system and SciCat

图5 存储目录结构示意图
Fig.5 Schematic of the storage directory structure
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时返回文件打包作业编号；Web前端依据文件打包

作业编号轮询作业状态，直至文件存储系统完成文

件打包返回下载链接；Web前端在下载链接末尾附

加携带有身份信息和过期时间的 JWT（JSON Web

Token）作为参数，直接向文件存储系统发起下载请

求；文件存储系统向Web后端请求检验 JWT的有效

性，验证通过后响应Web前端的下载请求；Web前端

开始下载文件到用户本地设备。JWT是一种开放标

准（RFC 7519），用于在网络应用环境间以 JSON对

象的形式安全地传输信息。使用 JWT对文件下载

的有效性进行验证，能够提升数据访问的安全性。

4 数据分析平台

在实验完成后，用户需要根据实验原始数据，以

及探测器刻度、数据采集时探测器的状态、样品特征

信息、控制系统参数等元数据，搭建专用的数据处理

环境，依托大规模计算资源进行离线分析，以得到精

度更高、效果更好的结果数据。为了实现用户对实

验数据的分析、识别、挖掘、分类等多方面的应用需

求，我们开发了基于Web的交互式离线数据分析平

台，由前端用户界面、后端服务软件、底层资源调度

软件三部分组成（图7）。

图6 文件下载序列图
Fig.6 Sequence diagram of file downloading

图7 交互式数据分析平台架构图
Fig.7 Architecture of interactive data analysis platform
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前 端 用 户 界 面 基 于 JupyterLab 实 现 。

JupyterLab 是一个基于 Web 的交互式集成开发环

境，支持多种流行编程语言、集成度高、扩展性强、具

有灵活而友好的用户界面，可以定制化配置以支持

数据科学、科学计算和机器学习中的各种工作流程。

我们在 JupyterLab的基础版本上进行二次开发，集

成了 Python、Julia 与 R 语言编程环境，TensorFlow、

PyTorch等主流深度学习框架，以及容器化条件下的

基于 CUDA（Compute Unified Device Architecture）

深度学习的GPU加速库cuDNN。此外，我们将前端

用户界面 JupyterLab的访问入口集成到Web前端，

方便用户使用。

后 端 服 务 软 件 基 于 JupyterHub 实 现 。

JupyterHub用于为多用户使用 JupyterLab环境提供

服务，负责创建、管理、代理多个 JupyterLab 实例。

JupyterHub默认支持使用基于PAM或基于Oauth的

认证器为用户登录提供身份认证服务。我们开发了

基于MongoDB数据库的 JupyterHub认证器，使得用

户无需输入账号密码即可从Web前端通过网页重定

向登录到 JupyterLab的使用界面，实现了与元数据

系 统 的 统 一 用 户 认 证 。 用 户 首 次 登 录 时 ，

JupyterHub根据配置文件自动创建 JupyterLab实例，

并将用户保存在文件存储系统的实验数据目录挂载

到 JupyterLab实例。

底层资源调度软件基于Docker Swarm［23］实现。

Docker Swarm是Docker官方提供的集群管理工具，

负责将Docker主机池抽象为单个虚拟Docker主机，

统一管理主机上的各种资源。我们将 JupyterLab与

JupyterHub制作成Docker镜像，通过SwarmSpawner

建立关联，以容器的形式运行在数据分析平台集群

上。Docker Swarm负责管理调度数据分析平台集

群的CPU、GPU、内存与磁盘等计算资源，根据后端

服务软件的需求进行资源分配、资源约束以及资源

回收处理。

5 系统测试

合肥光源的软X射线成像实验站（BL07W）是

一个用于研究高分辨三维结构、元素吸收边和谱学

成像的科学实验平台。我们以软X射线成像实验站

作为系统测试平台，对开发的合肥光源实验数据管

理原型系统进行了数据采集、传输、存储、下载、分析

与发布等功能测试。

基于Python开发的数据采集服务部署在软X射

线成像实验站本地服务器，通过控制系统局域网与

文件存储系统、元数据系统进行数据传输；标准化的

实验数据保存至文件存储系统；元数据摄入服务利

用Web后端的RESTful API，将数据集（dataset）与实

验课题、实验样品、用户角色、数据文件、管理策略等

元数据建立关联，并为数据集分配用于数据发布的

唯一持久标识符（Persistent Identifier，PID）写入

MongoDB数据库。通过认证的用户和管理员可以

从Web界面访问元数据目录（图8）。

用户在基于Web的交互式离线数据分析平台

上，利用提供的数据分析环境与计算资源，对实验数

据 进 行 了 电 子 计 算 机 断 层 扫 描（Computed

Tomography，CT）图像三维重建处理，重建结果如图

9所示。

测试表明，基于SciCat的合肥光源实验数据管

理系统的各项功能符合设计预期，具有工程可用性。

图8 合肥光源实验数据管理系统Web界面
Fig.8 Web interface of HLS-II experimental data management system
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6 结语

本文描述了基于开源元数据目录框架SciCat的

合肥光源实验数据管理系统的设计、开发与测试过

程。通过设计开发数据采集服务、元数据系统、文件

存储系统与数据分析平台，以及接入现有的用户服

务系统，展示了涵盖用户认证、课题申请、专家审批、

机时分配、数据采集、数据存储、数据分析、数据发布

的实验及数据全生命周期的流程管理和远程数据服

务功能，并在合肥光源的软X射线成像实验站进行

部署和功能测试，达到了设计要求。目前系统的数

据发布功能还处在内部测试阶段，下一步我们将与

数据对象识别码（Digital Object Identifier，DOI）注册

机构合作以实现实验数据的全球网络发布与共享，

并针对数据下载服务性能、数据处理效率等软件性

能开展测试和优化工作。

致谢 感谢合肥光源软X射线成像实验站的刘刚研

究员、陶夏禹同学在系统测试方面提供的帮助。

作者贡献说明 林广负责文章起草和最终版本的修

订；张大地负责文件存储系统开发与网络技术支持；

张震负责数据采集系统开发；贺博负责用户服务系

统对接；孙晓康负责资料收集整理及文章结构设计；

刘功发负责研究提出及设计。
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