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科学工作流技术研究综述
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摘 要：科学工作流管理系统（ＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃＷｏｒｋｆｌｏｗＭａｎａｇｅｍｅｎｔＳｙｓｔｅｍｓ，ＳＷｆＭＳ）为科学家提供一个管理大规
模复杂科学计算的有效平台，通过管理复杂应用程序对海量科学数据进行管理、分析、仿真和可视化以帮助科

学家进行科学发现。本文首先对科学工作流（ＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃＷｏｒｋｆｌｏｗ，ＳＷＦ）的关键技术和研究现状进行全面综述，
包括ＳＷＦ模型、表示、语言、组合、验证、调度、数据来源管理以及系统的容错性与安全性等；然后对近两年的
最新研究进行分析，并在此基础上指出该领域目前存在的不足和未来发展方向；最后对我国目前的研究现状

进行分析并给出建议。
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作为继理论和实验之后的第三种科研手段，

科学计算已经在科研领域中发挥着非常重要且不

可替代的作用［１－２］。科学计算通常需要组合不同

领域、多个组织的复杂应用程序对海量数据进行

查找、移动、分析、处理及可视化等操作。作为一

种辅助科学家进行科学实验的手段，科学工作流

管理系统（ＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃＷｏｒｋｆｌｏｗＭａｎａｇｅｍｅｎｔＳｙｓｔｅｍｓ，
ＳＷｆＭＳ）对这些复杂应用程序及各程序间的数据
依赖关系进行组合，并控制各部分在时间、空间以

及资源等约束条件下按序完成，已经成为复杂科

学计算流程管理的必要手段，有效推动了科研进

展。目前，国外多个实验室在一些大型科研项目

中分别开发了面向各自研究领域的ＳＷｆＭＳ；然而，
这些系统的关键技术和具体实现各不相同，各系

统间缺乏统一标准且互操作也比较困难。目前一

些科研组织和个人对这些系统的关键技术和研究

现状进行了综述和比较［３－６］，但随着时间的推进

和技术的发展，各个系统在原有基础上均进行了

一定程度的完善和改进，每年也会涌现出一些新

的技术和系统；另外，目前国内对科学工作流

（ＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃＷｏｒｋｆｌｏｗ，ＳＷＦ）技术的重视程度远不如
欧美一些发达国家，国内针对这一领域的研究也

比较少。鉴于这一现状，作者在研读大量文献的

基础上，对 ＳＷＦ的最新关键技术进行全面总结、
比较和评价，并对最近的研究成果和国内的研究

现状进行分析，旨在为从事相关研究的科研人员

提供一定的参考和借鉴。
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１ ＳＷＦ的起源与特点

１１ ＳＷＦ的起源与发展

随着网格技术和 ｅＳｃｉｅｎｃｅ等资源虚拟化平
台和虚拟科研环境的发展，科研过程中的数据分

析环境与分析过程日益复杂，为了减少科研人员

在与科研环境和与具体计算相关的工作上的精力

投入，各个科研组织亟须一种类似于管理业务流

程的工作流管理平台来对复杂的科学计算流程进

行定义和自动化管理。ＳＷＦ技术正是在这种需
求下应运而生，它作为一种促进和保障协同开发

的技术路线，为科学家提供一个科学计算复杂流

程定义和自动运行的管理平台。

由于各个领域中大型科研项目的需求和推

动，目前在国外相继出现了多个比较有影响力的

ＳＷｆＭＳ，如：Ｔｒｉａｎａ［７］、Ｔａｖｅｒｎａ［８］、Ｐｅｓａｓｕｓ［９］、Ｋｅｐｌｅｒ［１０］、
ＡＳＫＡＬＯＮ［１１］、 Ｊａｖａ Ｃｏｇ Ｋｉｔ［１２］、 ＰＧＲＡＤＥ［１３］、
ＧｒｉｄＦｌｏｗ［１４］、ＫＷＦ［１５］等，这些系统在借鉴 ２０世纪
９０年代发展起来的业务工作流（ＢｕｓｉｎｅｓｓＷｏｒｌｆｌｏｗ，
ＢＷＦ）的基础上，均针对各自的研究领域分别开发
了适合于本领域科学计算和科学实验的流程管理

系统。然而，遗憾的是目前并不存在一个适合于

大部分科学计算特征的通用型 ＳＷｆＭＳ，各个系统
针对不同的应用背景进行设计和实现，在应用到

新的领域时通常需要不同程度的修改。此外，对

于ＳＷＦ技术，目前国际上仍不存在一个统一的定
义，这也从某种程度上反映了该研究领域的不成

熟。尽管如此，随着 ｅＳｃｉｅｎｃｅ、ｅＲｅｓｅａｒｃｈ等虚拟
科研环境逐渐融入科研活动中，ＳＷＦ也逐渐成为
计算机应用领域的研究热点［３－５，１６－１７］。

１２ ＳＷＦ与ＢＷＦ的区别

ＳＷＦ起源于业务工作流，与 ＢＷＦ不同的是，
ＳＷＦ面向数据，并具有数据集成、计算集成、分析
集成的特点。相对于传统的 ＢＷＦ，ＳＷＦ技术目前
还处于很不成熟的阶段，与 ＢＷＦ相比，ＳＷＦ系统
具有如下一些特点。

首先，ＳＷＦ面向数据，而 ＢＷＦ面向控制。科
学计算的一个显著特点是数据集成特征，计算过

程中需要频繁地对大规模数据集进行操作，并按

照一定的规则调用特定的应用程序在分布式计算

资源上对这些数据进行处理、分析、移动或存储，

其依赖关系着重表达了各任务间从数据生产者到

数据消费者之间的数据流。在面向控制的 ＢＷＦ
中，工作流活动之间的依赖主要表达了多个任务

之间的逻辑结构和执行方式，如顺序、并行、条件

或循环等。

其次，ＳＷＦ具有大规模特征。在目前各个科
研领域，如宇航学、天体物理、生物、核模拟、地震

检测、气象、高能物理等，科学家需要组合成千上

万的应用程序对大量的原始观测数据或中间数据

进行分析、处理、仿真以及可视化操作，需要处理

的数据量也多达几百 ＧＢ甚至达到了 ＰＢ量级。
随着科学研究方法、实验设备以及实验环境的不

断发展，科学实验的规模还将变得越来越大，而

ＢＷＦ的复杂程度及规模远远小于ＳＷＦ。
第三，ＳＷＦ系统需要支持科学家进行探索性

的流程设计与修改。各个科学家根据自己的实验

需求进行工作流流程设计，由于 ＳＷＦ的大规模特
性，其执行阶段可能持续几小时到几个月甚至几

年不等。科学家需在工作流的执行过程中根据部

分中间结果对工作流流程进行动态修改，如参数

设置、组件替换、数据更新或实验流程修改等，因

此 ＳＷＦ系统需支持用户进行动态增量式的流程
设计与修改。此外，进行实验流程设计的科学家

往往不是专业的流程设计人员，因此 ＳＷＦ系统需
提供灵活的简单易用的流程设计工具。而在传统

的ＢＷＦ中，专业的流程设计人员将业务流程编写
好并通过测试之后便提交给工作流引擎进行执

行，业务流程在较长一段时间内保持不变，因此

ＢＷＦ系统较少对执行过程中的动态变化因素提
供支持。

第四，ＳＷＦ具有动态适应性。ＳＷＦ运行在网
格环境上，因此需具有动态适应性以支持工作流

执行过程中的动态资源绑定。ＳＷＦ在定义期对
任务、任务间的逻辑关系以及逻辑数据依赖关系

进行描述，这种描述往往是不完整的，在执行过程

中需根据工作流的运行态势与资源的即时状态对

定义期的流程描述进行动态修改。因此目前的

ＳＷＦ一般支持多层抽象，工作流信息在不同层以
不同方式进行显示。ＢＷＦ主要关注工作流执行
过程中的 ＡＣＩＤ（Ａｔｏｍｉｃｉｔｙ，Ｃｏｎｓｉｓｔｅｎｃｙ，Ｉｓｏｌａｔｉｏｎ，
Ｄｕｒａｂｉｌｉｔｙ）特性［１８］，致力于保证工作流系统在存在

并发访问以及某些活动需要作为一个整体完成时

的正确性。

第五，ＳＷＦ需提供数据与工作流流程的来源
管理。科学实验结果的一个重要特点是可验证

性，实验过程以及实验结果必须具有可重复性。

对于某个数据产品，ＳＷｆＭＳ需要自动记录原始数
据的来源以及数据的演化过程。数据的来源管理

也为科学家对数据产品进行质量评价、可靠性审

核、数据共享和重组等提供重要信息。
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第六，从用户的易用性与易操作性等角度来

说，用户在ＳＷＦ的执行过程中希望可以从流程中
的任意任务开始重新执行，而不是每次都需要从

头重新开始，因此ＳＷＦ需要满足用户方便灵活的
重运行要求。

此外，在 ＳＷＦ中实现与 Ｗｅｂ服务的无缝集
成，与遗传代码的无缝整合，并提供基于门户的访

问方式都是ＳＷＦ技术中需要研究的内容，而 ＢＷＦ
主要面向文件处理、任务管理和流程控制，更加强

调工作流的安全性和事务性等特征。由此可见，

ＳＷＦ虽然来源于 ＢＷＦ，但其研究要点与 ＢＷＦ之
间存在很大差别。

２ ＳＷＦ的关键技术与研究现状

ＳＷｆＭＳ支持科学家对复杂计算流程进行描
述、修改、运行、重运行和监控，使用科学逻辑自动

控制工作流任务的执行顺序并保证任务在多种约

束条件下顺利完成。ＳＷＦ系统的主要功能模块
如图１所示。

图１ ＳＷｆＭＳ结构和功能
Ｆｉｇ．１ ＡｒｃｈｉｔｅｃｔｕｒｅａｎｄｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆＳＷｆＭＳ

如图１所示，ＳＷｆＭＳ的功能模块主要分为流
程定义和引擎两大模块。在流程定义过程中，用

户通过流程定义工具从工作流样本库或工作流组

件库中查找所需的样本、组件和数据，按需进行流

程组合并形成抽象的 ＳＷＦ描述。这一阶段的研
究内容主要集中在ＳＷＦ模型、表示、语言、流程组
合方式及流程验证等方面。在流程定义完之后，

用户将 ＳＷＦ描述及用户定义的约束一起发送到
工作流引擎，引擎对抽象工作流进行解析、调度、

执行和监控。该过程中的研究内容主要包括工作

流任务的解析、服务的查找和匹配、资源调度策略

和调度算法、调度优化等。同时，在流程定义和执

行过程中，需要对工作流组件、计算数据、工作流、

计算资源、计算环境的元数据和来源信息进行捕

获和记录，因此来源管理也是 ＳＷＦ技术中一个重

要的研究内容。另外，ＳＷＦ运行在网格环境下，
由于网格环境中各种资源与生俱来的分布性、动

态性和脆弱性，ＳＷＦ系统的容错性和安全性也是
非常重要的研究内容。以下从 ＳＷＦ系统的各个
功能模块对其主要研究内容进行研究和分析。

２１ 工作流模型

工作流管理系统中一个最重要的部分是流程

建模，工作流的描述和表达、引擎的设计和实现都

将随工作流模型的不同而不同。工作流模型一般

可以分为面向控制、面向数据和混合模型这三类。

ＢＷＦ主要关注业务处理过程中各个任务的变化，
任务间的依赖关系着重于表达各工作流活动之间

的控制依赖关系，如顺序、并行、选择、循环、条件

结构等，因此 ＢＷＦ多采用面向控制的模型；而
ＳＷＦ主要关注被分析的数据在科研过程中各任
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务之间的变化以及这种变化为科研带来的影响，

后继任务的输入数据通常依赖于前驱任务的数据

处理结果，因此ＳＷＦ多采用面向数据的模型。然
而，在ＳＷＦ中通过单一的数据流进行控制无法满
足ＳＷＦ的流程控制需求，如无法直接表达任务同
步、循环等结构，也需要一些控制结构来辅助控制

计算流程，因此ＳＷＦ中一般采用面向数据与面向
控制的混合模型，主要由数据进行驱动，同时也提

供一些简单的流程控制结构。

２２ ＳＷＦ表示

在ＳＷＦ中需要对工作流中的任务以及任务
间的逻辑关系进行表示，其表示方法大体可以分

为以下三类：基于有向图、基于 Ｐｅｔｒｉ网以及基于
ＵＭＬ的表示。

２２１ 有向图

由于有向图具有简单与直观的特点，且能表

达工作流图中节点间的依赖关系，因此有向图常

被用于表达工作流。基于有向图的 ＳＷＦ表示可
以分为基于有向无环图（ＤＡＧ）和基于有向有环图
（ＤＣＧ）的表示，ＵＮＩＣＯＲＥ［１９］、ＣｏｎｄｏｒＤＡＧＭａｎ［２０］、
Ｃａｃｔｕｓ［２１］、ＢＰＥＬ４ＷＳ［２２］、Ｓｃｕｆｌ［２３］、ＧＰＥＬ［２４］中采用了
基于ＤＡＧ的表达方式，能支持顺序、并行、条件等
控制结构。与 ＤＡＧ不同的是，ＤＣＧ支持循环结
构，在 Ｔｒｉａｎａ与 ＧｒｉｄＡｎｔ［２５］中采用了这种表示方
式，能支持顺序、并行、条件、循环等控制结构。

２２２ Ｐｅｔｒｉ网
Ｐｅｔｒｉ网是一种严格的过程形式化体系，具有

精确的定义，因此避免了其他非形式化语言的模

糊性、不确定性和矛盾性。与基于 ＤＡＧ的表达方
式相比，基于 Ｐｅｔｒｉ网的模型具有更强的表达能
力，能表达顺序、并行、循环、条件等控制结构，也

能表达工作流任务的状态，因此在面向控制的工

作流系统中较常采用基于 Ｐｅｔｒｉ网的表达。比较
典型的有ＹＡＷＬ［２６］、ＧＪｏｂＤＬ［２７］以及ＧＷｏｒｋｆｌｏｗＤＬ［２８］。

２２３ ＵＭＬ
ＵＭＬ是一种定义良好、易于表达且功能强大

的面向对象标准化建模语言，它能表达不同活动

之间的依赖关系，因此也适用于工作流建模。

ＡＳＫＡＬＯＮ中采用基于 ＵＭＬ的模型来对工作流进
行描述［２９］。

２３ ＳＷＦ语言

ＳＷＦ语言作为连接工作流表示与工作流引
擎之间的桥梁，将流程中的任务和任务间的依赖

关系表示成工作流引擎可以理解的形式化描述语

言，不同系统对工作流流程的描述方法各不相同，

由于 ＸＭＬ的规范性和可扩展性，目前 ＸＭＬ在因
特网上已经得到了广泛应用，如 ＣｏｎｄｏｒＤＡＧＭａｎ
中的 ＤＡＸ［２０］，Ｔａｖｅｒｎａ中的 Ｓｃｕｆｌ［４２］、Ａｓｋａｌｏｎ中的
ＡＧＷＬ［３０］、Ｋｅｐｌｅｒ中的 ＭｏＭＬ［３１］、ＧｒｉＰｈｙＮ中 的
ＤＧＬ［３２］、ＬＥＡＤ［３３］中的ＧＰＥＬ［３４］，以及 ＢＰＥＬ４ＷＳ［２２］、
ＳＳＤＬ［３５］、ＳＷＦＬ［３６］等。遗憾的是，虽然这些语言都
采用了基于ＸＭＬ的技术进行开发，但是由于各种
语言定义的范式和采用的标准各不相同，在多种

语言间直接进行互操作也比较困难，一般情况下

需针对一种语言实现一个引擎，而其他的引擎无

法理解该语言所描述的工作流流程。在诸多标准

各异的工作流描述语言中，ＢＰＥＬ４ＷＳ是最有望成
为ＳＷＦ标准化语言的竞争者之一［３７］。

２４ 流程组合方式

按照用户在流程组合过程中所借助的工具以

及流程组合的复杂程度，可以将流程组合方式分

为基于文本、基于图以及基于语义的组合。

２４１ 基于文本的组合

基于文本的组合是一种最简单的流程组合方

式。ＢＰＥＬ４ＷＳ、ＳＣＵＦＬ、ＤＡＧＭａｎ和 ＧｒｉｄＦｌｏｗ中都
支持这种基于文本的流程组合方式，用户完全通

过手工方式来对文本进行编辑，这种方法对用户

的要求比较高，且在组合复杂计算流程时容易出

错。

２４２ 基于图形的组合

为了减轻用户手工编辑流程的负担，目前的

ＳＷｆＭＳ一般提供基于图形的流程编辑方式，如
Ｔｒｉａｎａ、Ｋｅｐｌｅｒ［１０］、ＶｉｓＴｒａｉｌｓ［３８］、ＰＧＲＡＤＥ、ＸＢａｙａ［３９］

等，用户对工作流样本库或工作流组件进行查找，

通过拖拽的方式将合适的组件移动到工作流面板

中，并通过边将这些组件进行连接以表达任务间

的依赖关系。在用户进行流程图形化编辑的过程

中，系统自动将流程更新且保存为相应的文档，并

对工作流的数据接口进行语法验证和检查。

２４３ 基于语义的组合方式

基于语义的流程组合方式是一种自动化层次

较高的流程组合方式，采用基于本体的描述语言

ＯＷＬ对服务、组件和数据进行描述，并通过智能
规划和自动推理技术来支持流程表达，使得工作

流的表达非常清晰且具有较高的可读性。基于语

义的流程组合方式在较高的抽象层上对工作流流

程进行描述，通过元数据的语义描述来支持分布

数据的组合，在工作流中使用语义表达来传递元

数据，用户不需要对与具体计算相关的细节进行

描述，而是把精力集中到实验流程的设计与规划

上，大大降低了科学家进行流程定义的难度，也有
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效减轻了科学家的负担。当 ＳＷＦ的作业规模达
到几千个任务时，在流程设计和执行过程中采用

语义技术来为科学家提供帮助是必然趋势。目前

支持语义组合的工作流系统有 ＫＷＦ、Ｔａｖｅｒｎａ、
Ｐｅｇａｓｕｓ、ＩＣＥＮＩ等。

２５ 工作流验证

工作流验证是工作流管理系统的一个重要功

能，也是流程定义过程中的一个重要环节，工作流

验证主要包括语法验证和语义验证这两方面。语

法验证主要对工作流的结构以及数据类型进行验

证，工作流的结构验证包括检测流程定义中的死

锁、活锁、不可达任务或无效任务等；数据类型验

证检查数据生产者的输出数据类型是否与数据消

费者的输入数据类型相匹配等。语义验证比语法

验证复杂得多，有些语义错误需要在工作流执行

过程中才能被检查出来，如在条件分支中如果没

有覆盖所有情况，当出现其它未被定义的情况时，

工作流系统可能会发生异常，而这类异常通常需

要在执行过程中才能被检测出来。

２６ 工作流调度

作业调度是 ＳＷＦ技术中一个非常重要且复
杂的问题，调度性能的好坏直接影响到 ＳＷｆＭＳ的
性能。作业调度是对工作流结构进行分析，对调

度环境中各网格资源的性能进行评估，并在满足

工作流作业约束以及用户约束的条件下，将作业

合理地分配到各资源的过程。国内外大量的研究

组织对这一问题进行了深入的研究，针对不同的

应用场景分别提出了多种调度算法［４０－４２］，也有一

些研究组织对调度策略和调度算法进行了总

结［４，４３－４４］。由于篇幅有限，本文不做详细分析。

２７ 来源管理

ＳＷＦ中的数据来源管理是近几年兴起的一
个非常重要的研究领域，在对数据产品进行质量

评价、来源审核、结果验证、数据共享和重组、工作

流失败原因诊断、分析服务或数据更新所产生的

影响等过程中都发挥了重要作用，大多数的研究

组织都对这一领域进行了深入研究［４５］。

ＳＷｆＭＳ中的来源管理主要分为工作流来源
管理与数据来源管理两方面，工作流来源管理对

工作流生成和设计过程进行记录，包括记录工作

流的版本号、由谁设计、在哪个工作流版本上进行

修改或是采用了哪些版本的工作流组件等，在工

作流流程进行重用和共享的过程中可以通过查看

工作流的相关来源信息查看工作流的演化过程，

进而对工作流的正确性和有效性进行评估；数据

来源管理是指对数据产品的来源信息进行记录，

包括采用的源数据，数据在演化过程中所产生的

中间数据，生成数据的工作流及工作流版本，工作

流中的组件及版本，各组件参数设置、执行主机、

执行环境以及执行库的版本等。根据这些记录的

来源信息可以对实验结果进行重复验证，也可以

通过查看来源数据来确定实验结果是否可靠和正

确，实验过程和实验条件是否合理等。

２８ 容错

在ＳＷＦ长期的执行过程中，计算资源、应用
程序、底层服务或网络都可能会遇到一些可预测

或不可预测的异常，如不及时对这些异常进行处

理，将可能阻碍ＳＷＦ的正常执行。为了提高系统
的可靠性，最大限度上保证流程的顺利完成，应尽

量完善 ＳＷｆＭＳ的容错功能。各系统都提供了各
自的容错策略［４６，１１，８，４７］，本文不进行详细分析。

２９ 安全

在网格环境上运行的 ＳＷｆＭＳ往往跨越了多
个领域和多个组织，在这些组织间共享数据和计

算资源时需要为用户和资源所有者提供安全保

障，因此在ＳＷＦ中研究系统安全也是一个非常重
要的课题。一般情况下，科学家都不愿意无条件

地轻易共享他们数据，剑桥的一位基因学家说：

“科学家宁愿共享他们的牙刷，也不愿意共享数

据”［４８］，由此可见，由于某种原因，科学家往往希

望在一定范围内共享数据，而不是将数据进行无

条件的全局共享，因此必须为科学家提供一个安

全可靠的数据共享环境。除此之外，计算资源、实

验设备等都分布在网格环境中，这些资源所有者

同样希望对用户进行权限控制，因此对计算资源

和实验设备等进行安全访问控制也是一个需要研

究的课题。

３ ＳＷＦ的最新研究

近两年的ＳＷＦ研究主要集中在 ＳＷＦ新应用
的开发、新体系结构的研究和原有多个系统的互

操作上。一些新的ＳＷＦ系统不断涌现出来，这些
系统大多是在应用背景的推动下对已有系统进行

改造来解决新的问题。由于Ｋｅｐｌｅｒ具有通用性与
易改造等特点，目前很多新系统在 Ｋｅｐｌｅｒ的基础
上进行二次开发，如 ＮＣＡＲ为 ＣＣＳＭ（Ｃｏｍｍｕｎｉｔｙ
ＣｌｉｍａｔｅＳｙｓｔｅｍＭｏｄｅｌ）［４９］开发的工作流系统对
Ｋｅｐｌｅｒ的功能进行了继承和扩展，添加了一些新
的组件如 ＭｙＰｒｏｘｙＬｏｇｏｎ、ＧｒｉｄＦＴＰ２ｇ、ＲＳＬＧｅｎｅｒａｔｏｒ
等，主要解决了用户在远程计算资源上进行作业
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提交时，第三方支持软件以及系统环境变量的自

动集成过程，也解决了在不同系统层面上收集来

源信息的问题，目前该系统已经应用在 ＴｅｒａＧｒｉｄ
上管理 ＣＣＳＭ的执行过程。ＭｃＰｈｉｌｌｉｐｓ等人也在
Ｋｅｐｌｅｒ的基础上实现了一个新的ＳＷＦ与数据管理
框架ＣＯＭＡＤ［５０］，它是一个面向数据集的模型与
设计方法，解决了 ＳＷＦ中的良定义性（能简单地
设计定义良好且有效的工作流）、简明性（能创建

具有自明性的工作流）、可预测性（在运行之前能

简单预测工作流的工作）、可记录性（自动记录工

作流在执行期间的工作）、可重用性（将已有工作

流进行组合形成新的工作流）、科学数据模型（用

户能表达数据结果的意义）以及自动优化（对工作

流的性能进行优化）等要求，该框架在 ｐＰＯＤ项目
中得到了实现［５１］。此外，还有为 ＲＥＡＰ（Ｒｅａｌｔｉｍｅ
ＥｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔｆｏｒＡｎａｌｙｔｉｃａｌＰｒｏｃｅｓｓｉｎｇ）项目开发的工
作流管理系统，它将 Ｋｅｐｌｅｒ应用于海底电缆传感
器工作流分析和数据存档，实现对海洋数据有效、

透明的实时事件探测［５２］。中科院的地理与自然

资源研究所也基于Ｋｅｐｌｅｒ开发了一个处理二氧化
碳溢出数据的工作流系统［５３］。

除了面向具体应用的系统开发外，近两年也

出现了一些新的通用型工作流系统，如微软工作

组的Ｂａｒｇａ等人提出的Ｔｒｉｄｅｎｔ［５４］是在ＢＷＦ系统的
基础上开发而来的一个通用型工作流系统。

Ｔｒｉｄｅｎｔ基于 Ｗｉｎｄｏｗｓ工作流进行开发，提供一个
基于门户的访问方式，用户可以通过门户来调度

和管理工作流的执行，该系统致力于减少在高性

能计算资源上运行大规模计算流程的复杂性。

Ｔｒｉｄｅｎｔ目前已经作为一个开源平台应用于 ｅ
Ｓｃｉｅｎｃｅ项目研究，并与 ＰａｎＳＴＡＲＲＳ等项目进行
了合作。Ｌｉｎ等人针对ＳＷＦ的需求和特点提出了
一个ＳＷｆＭＳ的参考模型Ｖｉｅｗ，它基于ＳＯＡ进行松
散耦合的设计，参考模型由流程设计工具、工作流

表达与可视化工具、工作流引擎、执行监控系统、

数据管理子系统、来源管理子系统以及任务管理

子系统这７个主要的功能模块组成，并对这些功
能模块之间的 ６个接口进行了描述［５５］，在目前

ＳＷＦ标准极不统一的情况下该工作是一个很好
的尝试。

在众多的ＳＷＦ系统中，各个系统都有各自的
优缺点，因此如何将多个系统的优点进行融合也

是近两年涌现出来的一个新的研究热点。Ｔａｎ等
人在基于服务的网格框架 ｃａＧｒｉｄ中融合了
Ｔａｖｅｒｎａ与ＢＰＥＬ的优点开发了一个工作流管理系
统［５６］，Ｔａｖｅｒｎａ具有面向数据的特点，且对于流程

组合时的服务发现以及执行阶段的结果分析也提

供了强大支持；而 ＢＰＥＬ提供了丰富的控制结构，
使得在表达复杂的过程逻辑时非常灵活，其调度

引擎由于运行在专门的应用服务器中，对工作流

运行过程中的运行状态提供了持久化存储，因此

具有较强的可靠性和可扩展性，这对于具有长期

运行特点的计算集成实验过程是非常重要的。

ｃａＧｒｉｄ结合了 Ｔａｖｅｒｎａ与 ＢＰＥＬ的优点，通过多阶
段流程设计的方法来将 ＢＰＥＬ与 Ｔａｖｅｒｎａ进行集
成，科学家使用Ｔａｖｅｒｎａ对实验流程进行简单直观
的设计，ｃａＧｒｉｄ系统自动将实验流程转化为标准
的ＢＰＥＬ模型，并提交给 ＢＰＥＬ引擎进行执行。
Ｍａｎｄａｌ等人［５７］也提出了类似的方法来集成 Ｋｅｐｌｅｒ
与Ｐｅｇａｓｕｓ，Ｋｅｐｌｅｒ为用户提供一个直观的图形用
户界面来进行流程设计，而Ｐｅｇａｓｕｓ中的作业管理
系统ＤＡＧＭａｎ则提供了强大的执行期作业调度和
容错功能。系统融合Ｋｅｐｌｅｒ与 Ｐｅｇａｓｕｓ的优点，使
用户能在 Ｋｅｐｌｅｒ的图形用户环境中生成 Ｐｅｇａｓｕｓ
类型的抽象工作流，而调度过程由 Ｐｅｇａｓｕｓ进行实
现。在英国的 ｅＳｃｉｅｎｃｅ项目中建立了一个 Ｌｉｎｋ
ｕｐ项目，该项目中集成了 ｍｙＧｒｉｄ、Ｋｅｐｌｅｒ以及
Ｗｉｎｇｓ?Ｐｅｇａｓｕｓ等多个系统的优点来提供一个功能
比较强大的 ＳＷｆＭＳ。此外，在多个系统之上开发
一些专门的工作流框架来提供一个整合所有不同

工作流系统的框架，并提供这些工作流系统之间

的互操作，也是一种解决办法，如 Ｔｅｌｅｓｃｉｅｎｃｅ［５８－５９］

与ＢＩＲＮ［５８，６０］。

４ 存在的问题与发展趋势

４１ 存在的主要问题

虽然ＳＷＦ的概念早在１９９６年已经由Ｖｏｕｋ等
人提出，但是ＳＷＦ技术在近几年才逐渐成为研究
的热点，目前仍处于不太成熟和完善的阶段，在将

ＳＷＦ应用于管理大规模科学计算和帮助科学家
进行科学发现的时候，目前还面临不少问题和挑

战。总结来看，主要存在的问题有如下几个方面。

（１）各系统缺乏统一的标准，系统间的互操作
比较困难

最为明显的问题是目前 ＳＷＦ中尚缺乏一个
被学术界认可的标准，不管是 ＳＷＦ模型、表示、语
言，还是执行引擎，各系统都针对各自不同的应用

领域和底层资源采取不同的技术和结构进行开

发。此外，在不同的系统中也实现了一些辅助工

具来帮助用户进行流程设计、作业调度、来源管理

和状态监控等，各系统中所强调的技术和功能各

不相同，用户基于已有技术进行新系统开发时，很
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难选择一个合适的原型系统；由于各系统的标准

不统一，在多个系统间实现系统互操作就目前来

说还比较困难。目前采取的方式是在选定的两个

或少数几个系统中建立一个类似于适配器的功能

部件，将某个工作流系统中定义的工作流描述自

动转化为另一个系统能理解的语言，在目前工作

流标准极不统一的情况下，通过适配器机制在少

数几个系统中实现系统互操作是一个比较有用的

尝试。然而，要实现多个系统间的互操作，就需要

一个标准化组织来对ＳＷＦ的标准进行统一，该目
标的实现就目前的研究现状来说仍比较困难。

（２）ＳＷＦ缺乏多层抽象表达能力，无法同时满
足多类用户的不同用户体验

ＳＷｆＭＳ需为不同层次的用户提供不同的用户
体验，如就领域专家来说，他们希望将精力专注于

与具体领域相关的研究上，而不是与具体计算相

关的底层资源的收集或作业的分配和提交上；同

时他们熟悉并习惯了传统的基于命令行或脚本方

式的作业提交方法，并不愿意花太多的时间和精

力来学习和使用其他复杂工具。对于这类专家，

系统需要提供一个简单易用的基于功能的流程定

义工具，使领域科学家能在较高抽象层上对工作

流进行描述和定义。然而，对于与具体计算相关

的科学家，如工作流系统设计者、网络设计者以及

资源管理者来说，他们希望了解工作流执行过程

中的具体信息，如服务所部署的资源，任务执行过

程中所需的计算环境，任务调度的资源等。对于

这类用户，ＳＷｆＭＳ需要提供与具体计算相关的描
述信息，提供给用户查看底层资源与服务信息的

方式。因此 ＳＷｆＭＳ需为不同类型的用户提供不
同的用户体验，并在多层抽象层上为不同类型的

用户提供不同交互接口。目前 ＳＷｆＭＳ都能在一
定程度上提供工作流的抽象化表达，但是为不同

层次的用户提供不同的用户体验和用户接口就目

前来说仍比较困难。

（３）与遗留代码的集成比较困难
目前各个应用领域中都存在大量的遗留代

码，这些代码通过Ｃ、Ｆｏｒｔｒａｎ、Ｃ＋＋或 Ｊａｖａ进行编
写，这些应用程序一般具有环境依赖特性，应用程

序的执行往往依赖于底层硬件与软件环境，并且

与编译软件或操作系统的版本相关，在 ＳＷｆＭＳ中
如何对这些应用程序进行简单集成是一件比较困

难也必须解决的事情。目前各个系统都采用了多

种方法对遗留代码进行简单集成，如 ＬＥＡＤ中实
现了一个专门的 ＧＦａｃ工具对遗留代码进行 Ｗｅｂ
服务封装，Ｔａｖｅｒｎａ与 Ｔｒｉａｎａ中则需提前将应用程

序进行Ｗｅｂ服务化并对服务进行注册，但为各应
用领域的应用程序开发者提供一种简单的服务封

装和部署方法也比较困难。

（４）系统的可靠性有待提高
由于网格环境的动态性和自主性，科学计算

流程在执行过程中不可避免地会发生一些故障或

异常，如不及时对这些异常进行检测和处理将无

法保证系统的可靠性。目前各个系统都在不同层

次，如硬件层、任务层、工作流层以及系统层等提

供了一些容错策略，包括重试、冗余、替换以及检

查点恢复等。然而，随着流程规模的日益增大以

及网格环境的日益复杂，ＳＷＦ在长期的执行过程
中所产生异常的种类和来源越来越多，异常情况

也越来越复杂，ＳＷｆＭＳ需对这些异常进行及时检
测、分析和处理，以进一步提高系统的可靠性。

（５）缺乏自动有效的来源数据提取方法
科学实验的一个重要特点是实验过程的可重

复性和实验结果的可验证性。目前各个 ＳＷｆＭＳ
都提供了流程定义过程和数据演化过程中的来源

数据自动捕获和记录功能，以帮助科学实验的重

运行。然而，随着科学实验规模的不断扩大，在长

期的实验过程中可能需要科学家进行一些手工操

作；在ＳＷＦ执行过程中也会出现一些系统无法自
动捕获的事件，如电子邮件、数据库查询操作等；

同时，底层资源上服务与应用程序的性能可能不

断发生演化，物理资源的状态也不断发生变化，这

种情况下要保证实验结果的可验证性就目前来说

还比较困难。

（６）需要动态高效的调度算法的支持
ＳＷＦ具有计算集成、数据集成与大规模并行

化等特点，其任务也具有较强的环境依赖特征，因

此ＳＷＦ的调度问题与传统的 ＤＡＧ调度之间存在
着许多不同之处，许多经典的 ＤＡＧ调度算法在
ＳＷＦ调度中可能不太适用。同时，随着效用网格
与ＳＯＡ的融合与发展，用户的调度目标也日趋多
元化，调度过程中不仅需要考虑执行时间，同时也

需要考虑执行费用、系统可靠性等多种性能参数。

此外，ＳＷＦ运行在动态异构的网格环境下，在
ＳＷＦ长期的执行过程中，底层资源的状态可能随
时发生改变，我们需要根据资源的实时状态进行

动态调度，以满足ＳＷＦ的动态适应性需求。
（７）与门户集成比较困难
科学家们一般不愿意在本地机器上下载并安

装一个新的客户端来进行流程编辑和管理，而是

希望通过一个统一的访问平台对 ＳＷｆＭＳ进行方
便快捷的访问。目前的 ＳＷｆＭＳ一般都架构在底
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层网格资源上，用户与网格资源的交互都通过网

格平台进行，将ＳＷｆＭＳ集成到网格平台中对推广
系统的使用和降低系统使用门槛是一种行之有效

的方法。目前与门户的集成应用较成功的系统是

ＰＧＲＡＤＥ，它不仅整合了多种网格平台，包括
ＧＴ２、ＧＴ４、ＬＨＣ以及 ｇＬｉｔｅ等，同时将 ＳＷｆＭＳ建立
在Ｇｒｉｄｓｐｈｅｒｅ平台上，用户可以通过门户访问
ＳＷｆＭＳ。此外，Ｔａｖｅｒｎａ和 Ｋｗｆ系统也在尝试与门
户集成，但是更多的系统只能在专门的客户端中

进行操作。

４２ 未来发展方向

由以上分析可知，目前 ＳＷＦ技术中还存在着
许多问题。随着观测设备和实验条件的不断改进

和完善，ＳＷＦ的规模将越来越大，主要表现为科
学数据呈指数级增长，对这些数据进行分析和处

理的应用程序越来越复杂，参加实验的科研人员

越来越多，用于科学计算的高性能计算资源的规

模也将越来越大等。ＳＷＦ将为科学家提供更好
的用户体验，使得科学家能从不同抽象层次对工

作流进行描述和监控，在为科学家隐藏复杂计算

环境底层技术细节的同时为底层资源提供对应接

口，而在某些特殊情况下，科学家希望对特定资源

或计算环境进行细节描述，并与执行状态的工作

流进行交互，根据计算的部分中间结果或执行状

态来决定下一步的操作等，或在执行过程中对工

作流进行动态增量式的设计与修改。在系统功能

上，ＳＷＦ系统的兼容性与可靠性将进一步提高，
系统能无缝整合底层不同环境下的网格资源和应

用程序，根据资源的实时状态进行动态的资源层

认证和协商，进而在执行过程中动态决定作业的

最佳资源；当工作流的执行过程中发生异常时，系

统对异常进行检测，并对异常类型进行判断和处

理。而在系统性能方面，工作流系统将朝着更可

靠、更安全以及标准化的方向发展。

５ 国内的研究现状与建议

５１ 国内的研究现状

相对于欧美一些先进国家来说，我国 ＳＷＦ技
术的研究及应用尚处于比较初级的阶段，目前也

陆续出现了几个ＳＷＦ系统，如北航的 ＧＰＥＬ［６１］，国
防 科 大 的 ＥＰＳＷＦｌｏｗ［６２］ 以 及 武 汉 大 学 的
ＴｏｔｅｍＳＷＦ［６３］等。ＧＰＥＬ在 ＢＰＥＬ４ＷＳ的基础上改
进而来，支持多种原子活动和多种结构化活动，与

基于 ＢＰＥＬ的 ＯＭＩＩＢＰＥＬ系统没有太大的区别。
ＥＰＳＷＦｌｏｗ是一个专用于气象领域中管理集合预

报流程的ＳＷＦ系统，采用了基于 ＢＰＥＬ的工作流
管理技术，主要解决了流程定义中作业的抽象描

述和 执 行 过 程 中 作 业 的 服 务 匹 配 问 题。

ＴｏｔｅｍＳＷＦ是一个基于对象代理数据库的 ＳＷＦ管
理平台，它采用代理模型描述一系列科学计算的

执行流程，使得工作流管理系统操作采用类似于

传统数据库的方式来完成，ＴｏｔｅｍＳＷＦ在一定程度
和规模上能提供对科学分析过程的有效管理，在

提高数据来源管理效率方面效果尤为明显。然

而，ＴｏｔｅｍＳＷＦ系统试图用数据库所能提供的有限
的流程设计与执行功能来代替工作流组合工具和

工作流引擎的工作，这在一定程度上限制了科学

计算流程的规模，也无法支持 ＳＷＦ的动态适应性
和各层的抽象化表示，使得多个科学家在网格环

境下的协调开发和共享，资源的优化配置变得比

较困难。由于这些先天的局限性，目前国际上比

较著名的 ＳＷＦ系统都很少采用基于数据库的设
计。除此之外，国内其他相关机构的研究也都停

留在研究水平，离实际的具体应用还存在较大的

距离。

造成这种现状的原因是多方面的：首先，相对

于发达国家来说，我国在大规模协同开发基础平

台上的投入比较少。美国早在 ２００１年就启动了
ＳｃｉｅｎｃｅＧｒｉｄ计划、ＧＩＧ计划以及 ＴｅｒａＧｒｉｄ等；欧盟
于２０００年和 ２００１年先后启动了包括 ＥｕｒｏＧｒｉｄ、
ＤａｔａＧｒｉｄ、ＥＧＥＥ以及ＣｏｒｅＧＲＩＤ等在内的数十个网
格重大项目；英国也于２００１年启动了ｅＳｃｉｅｎｃｅ计
划。目前欧美的主要大学和科研机构间已基本形

成了基于网格进行资源共享与协同开发的实验环

境。近年来我国也相继实施了多项网格研究计

划，如ＣＮＧｒｉｄ，ＣｈｉｎａＧｒｉｄ和 ＮＳＦＣＧｒｉｄ，但是跨组织
的协同开发环境基本上停留在科研层面，在实际

应用和科研中发挥的作用还比较小。其次，各科

研机构的科学家对ＳＷｆＭＳ的重要性认识还不够，
跨学科、跨领域、跨组织的大规模协同开发和交流

合作并不是很频繁，目前在我国尚没有出现一个

比较成型的 ＳＷＦ系统，因此也无法体验到 ＳＷＦ
技术潜在的优点，因此目前 ＳＷＦ技术的研究和应
用在我国还不是特别深入和普遍。

５２ 建议

目前我国千万亿次计算机的研制成功代表着

我国的高性能计算能力已经进入了世界前列，但

是超级计算能力的应用推广与跨领域跨组织的协

同开发水平还有待进一步提高。笔者认为在大型

基础网格平台上建立一个协同开发环境，开发一

个ＳＷｆＭＳ提供给网格用户使用，将有效降低科学
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家使用底层网格计算资源的门槛，提高高性能计

算资源的利用率，增加多个科学家之间的协调与

交流，并促进科学发展。

６ 总 结

ＳＷＦ作为一种管理大规模复杂科学计算流
程的新兴技术，在帮助科学家进行科学发现，促进

科学发展等方面起到了非常重要的推动作用。本

文对 ＳＷＦ的关键技术和相关研究内容进行了比
较全面的总结，对各个系统采用的相关技术进行

了分析和评价，指出了目前 ＳＷＦ技术的不足之处
以及ＳＷＦ技术未来的发展方向。最后针对国内
ＳＷＦ技术相对比较落后的研究现状进行了分析，
并提出了建议，旨在为我国建立一个比较有影响

力的ＳＷｆＭＳ提供必要的借鉴和参考。
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