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先进光源装置

高亮度、短脉冲、强相干
Synchrotron Radiation
同步辐射光源

X-Ray Free Electron Laser
X射线自由电子激光装置

Nature 406, 752–757 (2000)

XFEL

From LCLS
X射线自由电子激光与第三代同步辐射光源峰

值亮度的对比

S. Boutet et al., X-ray Free Electron Lasers: A Revolution 
in Structural Biology, Springer, Switzerland, 2018

High Brightness + Ultrafast
Detection Before Destruction

X射线自由电子激光

同步辐射

传统激光



XFEL可探索超微空间和超快时间尺度

p探测超小结构、捕获超快过程的强有力工具，促进学科前沿发展 

化学

化学反应动态过程跟踪（成键、
断键、中间体）
例如：跟踪化学键形成过程

Science	347,	978–982	(2015)

物理

观测复杂体系的电子结构
动态过程
例如：高温超导的机理

Science	357,	71	(2017)

非晶材料结构解析
测量非晶材料原子位置及纳米尺度
相变过程

材料 生命科学

原位观测生命体的动态过程
例：蛋白质晶体动态结构解
析
Courtesy of H. Chapman, DESY



LCLS/ LCLS-II（HE）

SwissFEL

FERMI

European XFEL

FLASH PAL-XFEL

SACLA

SCSS

SHINE

SXFEL

S3FEL

XFEL装置全球布局

Hard XFEL
Soft XFEL

Under Construction 



Shanghai Soft X-ray Free Electron Laser Facility
上海软X射线自由电子激光装置（SXFEL）
2022年建成，2023年开放运行

与SSRF形成集成布局，功能与优势互补
最高光子能量为620eV，具有独特的科学应用前景：
（1）水窗全覆盖（ 2.3-4.4 nm，生命科学等）
（2）覆盖6.5-13.5nm的全相干光源和超快光源

SXFEL  & SHINE

Shanghai HIgh repetitioN rate XFEL and Extreme light facility

硬X射线自由电子激光装置（SHINE）
2018年开工建设，计划2027年建成
装置总长3.1km，埋深地下29m
电子束能量8GeV，重复频率1MHz，光子能量0.4-25keV

nm级高分辨率成像、先进结构解析、飞秒超快过程
探索等尖端的科学研究手段，可拍分子电影



XFEL面临的数据挑战

• 高亮度+短脉冲——样品破坏前成像、活细胞
• 强相干—— 相干衍射成像、研究非晶态
• 超高空间分辨率 —— ～10-10 米分辨率
• 超高时间分辨率 —— ～10-15 米分辨率
• 波长范围覆盖宽、连续可调谐范围广

机遇
• 数据通量大 —— ~百GB/s
• 数据总量大 —— ~十PB/年
• 数据价值密度低 —— ~1%命中率
• 数据处理复杂 ——种类和来源多样化
（控制、诊断、定时、探测器… ）；
在线+离线数据处理

挑战

样品溶液高速喷出——> 样品随机取
向——>解析一个结构需要百万级的
原始衍射图样

H.K.N. Reddy et al., Scientific Data 4, 170079 (2017) Quantitative Biology, 4 159–176 (2016)

PR772噬菌体，共采集原始图像2,976,568
张，约6TB，最高命中率为1.26%



XFEL面临的数据挑战

Krzysztof Wrona “Scientific Data Policy of the European XFEL” 
European XFEL Users’ Meeting2024

Raw Data Volume @EuropeanXFEL

111.4PB
1PB = 10 ^ 15Bytes

Data Throughput @LCLS

Jana Thayer for the LCLS Data Systems Team“Data Systems 
Update” UEC Meeting 2021

Peak Data Throughput 
1 TB/s



美国LCLS/LCLS-II
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l LCLS脉冲频率 120 Hz，数据传输速率 5 GB/s

l LCLS-II脉冲频率提升至 1 MHz，数据传输速

率 > 100GB/s

LCLS数据管理系统 EPJ Web of Conferences 295, 13002 (2024)

实现LCLS实验数据生命周期管理，注重数据完整性
和提供安全访问，支持高重频装置的极端需求：
Ø Data Access portal：WEB界面允许用户从任何

地方浏览、搜索和检索实验数据和元数据。
Ø Data Storage & DataMover：多层次存储基础

设施提供短期和长期数据存储，和跨存储的自动
数据移动。

Ø ML用于数据管理：数据智能分类和标记、数据生
命周期预测、基于ML的数据压缩



European XFEL

Data infrastructure

l 系统架构：在线层（快速缓存，匹配数据生成速率15GB/s）、高性能存储（用于实验期间和实验后的数据处

理，1Tb/s链路连接）、大容量存储（扩展存储容量，中期数据访问）、磁带存档（数据安全性、长期存档）

l 科学数据策略：定义实验所有参与方的数据权利和责任，制定数据管理规则

l 元数据目录服务：myMdc，基于关系型数据库构建，还作为与其他服务集成的枢纽

Egor Sobolev，European XFEL Users’ Meeting，2024
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SHINE
p SHINE数据通量初期可达几十GB/s（10KHz），最终可达到TB/s（1MHz），年数据量上百PB

p 将提供数据采集、数据处理分析、数据传输、海量数据存储和管理、数据归档和长期访问所需的

高性能硬件系统和软件系统

实验数据全生命周期管理
对海量实验数据进行分级处理和统一管理，提升数据利用效率



• 提供装置用户数据管理和访问服务

• 遵循FAIR原则（Findability，Accessibility，Interoperability，and Reuse）

• 明确设施/机构和用户的责任和义务

• 指导SHINE数据管理的设计和实施

基于同步辐射和自由
电子激光的大科学装
置数据策略

BSRF、HEPS、SHINE、HALF
12

科学数据策略
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Scientific 
Metadat

a

Diagnostic
s

E-beam

Endstatio
n

Pumping

Sample

Dataset

元数据标准

《重大科技基础设施平台 光子于射线实验数据元数据》 
2024年12月通过国标委答辩，于2025年4月立项 SHINE科学元数据构成

p 高能所、网络中心、上科大、中科大牵头制定国内首个光源类大科学装置实验数据元数据标准，多年来共

同合作推动光源科学数据管理、利用和共享。当前已经国标立项。

p 装置自身根据科学特点扩展核心科学元数据字段



数据管理软件需求
p 实验数据管理软件：对内承接数据采集系统，对外面向实验用户

p 功能需求：
Ø 数据传输：实验数据文件的自动化迁移和校验（在线存储 → 离线存储 → 磁带归档）

Ø 元数据管理：元数据目录和模型设计、元数据存储和访问

Ø 元数据提取和整合：科学元数据、管理元数据（消息系统、文件、数据库）

Ø 数据服务：为用户提供数据检索、在线查看、数据下载、数据授权、实验日志查看等功能

14



科学数据管理软件框架DOMAS+定制开发
n 科学数据管理软件框架DOMAS：

Ø 高能所自研，用于装置科学实验数据的自动化组织、传输、存储和分发

Ø 提供装置数据管理所需的通用基础模块和通用接口：元数据目录、元数据提取、数据传输、数据服务

Ø 低人力成本：基于DOMAS框架，装置可通过少量开发快速建立自己的数据管理系统
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p 与SciCAT相比：

+ 灵活的元数据模型配置管理

+ 集成工作流模块

+ 可配置的数据传输

+ 丰富的标准化API 

p 当前已在国内BSRF、HEPS和散裂中子源
等装置中应用。



数据传输
p 用于实验数据文件自动化迁移传输和传输任务可视化配置管理

p 支持多种方式获取传输源文件、支持多种传输工具，可同时支持多个实验传输任务

p 支持文件校验、支持传输日志记录和异常文件人工干预.

为应对高数据吞吐量，采用消息

队列来解决传输任务的积压问题

。同时利用多个服务器节点和多

线程执行传输任务，实现集群化

和多线程传输，确保传输效率。



元数据提取和目录管理

元数据模型配置

模型定义

模型校验

模型注册

模型解析

接口设置

接口定义

接口校验

接口注册

接口解析

接口调用服务

CURD APIs

MQL处理

权限校验

日志记录

元数据存
储库
元数据存
储库
元数据存
储库

元数据模型管理

数据管理人员

元数据提取器

p 元数据提取：
Ø 实现科学元数据和管理元数据的自动提取、解析、校验和入库
Ø 基于内存数据库的缓存机制和消息队列的异步通信机制，解耦消息消费逻辑，提高消息处理效率和系
统的可扩展性

p 元数据目录管理：
Ø 实现装置元数据模型的灵活配置、元数据接口的规范使用和元数据的高可靠存储
Ø 提供可视化界面支持元数据接口配置，实现元数据接口自动化生成，以供其他应用程序使用



数据服务
p 提供数据检索、数据在线查看、数据下载、数据授权、数据分析和实验日志查看等功能
p 满足实验用户对数据利用、分析、共享等不同维度的数据服务需求

p 前后端分离架构

p 基于高能所低代码平台Cordwood实现

后台管理功能，如用户认证、授权、角

色管理等功能

p 在此基础上开发了前端页面，包括数据

检索、数据下载、文件在线预览和数据

授权等功能

数据服务软件架构

HuHao et al., J. Synchrotron Rad. (2024)



数据管理软件定制化开发和测试
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p 定制化开发

• 支持两种与DAQ系统对接方式：Kafka消息监听 & 目录轮询

• 定义SHINE实验数据元数据模型、开发元数据提取器

• 数据传输增加bbcp 工具支持

• web UI修改，接入本地统一认证(AD、OAuth)

• 增加各模块运行状态监控和自动部署功能

FEL-II 元数据示例 界面展示：数据传输管理、元数据模型和接口管理、数据服务门户



数据管理软件定制化开发和测试

基于三地互联网络的数据管理系统软件工作流程和功能测试

p 于2024年10月完成上科大本地部署，并基于上海光源-蛋白质中心-上海科技大学三地互联网络对软件功

能和工作流程开展测试

p 目前正在针对SHINE实验站数据特点开展本地化开发和测试
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AMO实验站数据管理软件与DAQ软件联动时序图



基于全生命周期的科学数据管理与分析系统
总结和展望



硬线实验数据管理软件工程调试与应用

软线实验数据管理软件工程调试与应用

压力测试与技术优化

工程调试与应用

AI技术应用

标准化管理

元数据标准

数据质量评估

数据安全管理

基于
LLM
的元
数据
语义
检索

基于
AI的
数据
质量
校验

基于
AI的
数据
压缩

总结和展望

数据分
析工作
流建立
和算法
集成



感谢聆听！
雷  蕾

上海科技大学
2025年8月26日


