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主要内容
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• 科学元数据管理系统的重要性

• 科学元数据管理系统SciCat简介

• SHINE科学元数据管理系统建设方案介绍

• 已有进展

• 后续规划



科学元数据管理系统的重要性
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• 几个问题：

• 怎样从海量的实验数据文件中快速检索到自己所需要的数据？

• 共享实验数据时，如何让他人快速理解实验数据的产生背景？

• 从数据的产生到结果的发表，怎样保证这一过程的可回溯性？

• 科学元数据：对科学数据外部形式和内部特征的详细描述，为科学数据的共享提供信息。

其主要目标是提供科学数据资源的全面指南，以便用户对数据资源进行准确、高效与充分

的开发和利用。

• 良好的科学元数据管理将能覆盖科学数据从产生到发表的全生命周期，极大地提高科研效

率和促进科研产出。



科学元数据管理系统的重要性

4摘自Stephan Egli (PSI), SciCat: PSI-ESS-MaxIV Data Catalogue, Jul. 3, 2018. 
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Diamond的科学元数据管理系统：数据查询界面

ESS部署的科学元数据管理系统SciCat前端界面

PSI利用SciCat管理数据从产生到发表的整个过程中产生的元数据

科学元数据管理系统举例



SciCat简介
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• SciCat是由PSI，ESS和MaxIV联合开发的科学元数据管理系统，其目标是实现科学数据全生命周期的管理。

• Dataset居于核心地位，将dataset与proposal，sample，instrument，analysis technique等结合在一起。



SciCat的主要构件
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• SciCat采用了在事件驱动和数据密集型场景有广泛应用的MEAN框架，微服务架构设计：

• 前端：Catanie，基于Angular，用户访问科学元数据管理系统的入口；

• 后端：Catamel，基于Loopback（基于Express），与数据库交互并提供REST API；
• 底层：MongoDB，应用最广泛的NoSQL数据库，数据模式灵活，非常适合用于存储科学元数

据。MongoDB的分布式扩展能力强，能承受高并发量的读写；



Scicat的访问授权机制
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• 在数据集的访问授权上，SciCat采用与MongoDB相似的User-Role机制：

1. 创建用户账号User；

2. 创建群组Group（对应于MongoDB中的Role）；

3. 将数据集的权限授权给Group，包括ownerGroup和accessGroups；

4. 在User与Group中建立Role Mapping，User即可获得相应数据集的访问权限；

• 利用Access Token，用户可以通过SciCat的REST API访问数据集。

• 全局访问：SciCat内置的群组globalaccess里的Users可以访问所有数据集。



SHINE科学元数据管理系统的基本建设方案
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• 建设目标：基于SciCat，实现对SHINE科学元数据的高效管理。

• 从多个元数据来源抽取元数据；

• 实现元数据的自动获取、清洗、查重

和整合；

• 不同数据格式采用不同的存储策略和

优先级；

• 定期的扫描和更新元数据库；



元数据信息的自动提取与写入
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目前写入的元数据信息主要包括两部分：Dataset与OrigDatablock.
• 程序1和程序2都用Python3编写；

• 程序1需要运行在存储实验数据的电脑上；



元数据信息的自动提取和远程发送
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文件的产生与创建

文件的移动与重命名

文件的删除

文件的修改

数据发送

• 纯Python代码，跨平台运行

• 数据终端无需其它软件

• 直接调用系统底层，速度快

• Kafka保证元数据的安全性



元数据信息的自动提取与写入流程图
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SciCat写入测试：导入部分CXIDB数据集

13验证大数据集环境下稳定、持续的写入性能；



SciCat写入测试：自动记录数据分析过程
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SciCat写入测试：AMO实验站测试
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实时监控新数据产生--自动提取元数据--远程发送至Kafka--自动写入MongoDB



交互式数据分析平台JupyterHub
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用户与数据集管理程序开发
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列出所有Users和Roles

• SciCat将用户管理和数据集管理通过REST API来实现，用户使用起来不太方便；

• 将尝试把用户管理和数据集管理功能集成到Catanie前端；



SHINE科学元数据管理系统进展总结
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• 在SciCat的部署、参数配置和使用方法上积累了一定的经验；

• 开发了科学元数据信息的自动提取、发送和写入所需要的程序，并利用CXIDB数据

和AMO实验站的实验数据对这一完整流程进行了测试；

• 开发了SciCat用户管理程序；

• 部署了交互式数据分析平台JupyterHub；

• 目前MongoDB和JupyterHub均为单机版；



后续的建设规划
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• 对元数据的自动提取、发送与写入过程在真实的实验环境下进行更严格的测试

• 分布式版的MongoDB和JupyterHub

• 部署全文搜索引擎Eleasticsearch

• SciCat二次开发：

• 前端页面美化

• 前端词条显示优化

• 将某些依赖后端REST API完成的常用操作（例如密码重置）集成到前端

• ……

• 撰写SciCat用户使用手册

• 研究元数据库的更新策略
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