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摘要: 科学工作流系统是由一系列经过特殊设计的数据分析与管理步骤组成的、按照一定的逻辑组织在一起, 并
在给定的运行环境下, 完成特定科学研究的工作流管理系统。科学工作流系统致力于使全世界的科学家可以在一

个简单易用的平台上交换思想, 共同设计全球尺度的实验, 共享数据、实验步骤与结果等。每一个科学家可以独

立创建自己的工作流, 执行工作流并实时查看结果; 不同科学家之间也可以方便地共享和复用这些工作流。本文

以开普勒系统(Kepler system)和生物多样性虚拟实验室(BioVeL)两个项目为例, 介绍了科学工作流的发展历史、背

景、现有项目和应用等。以生态位模型工作流为例, 介绍了科学工作流的流程以及特点等。并通过对现有科学工

作流的分析, 对其发展方向和存在的问题提出了自己的看法及预期。 
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Abstract: A scientific workflow system is designed specifically to organize, manage and execute a series of 
research steps, or a workflow, in a given runtime environment. The vision for scientific workflow systems is 
that the scientists around the world can collaborate on designing global-scaled experiments, sharing the data 
sets, experimental processes, and results on an easy-to-use platform. Each scientist can create and execute 
their own workflows and view results in real-time, and then subsequently share and reuse workflows among 
other scientists. Two case studies, using the Kepler system and BioVeL, are introduced in this paper. Eco-
logical niche modeling process, which is a specialized form of scientific workflow system included in both 
Kepler system and BioVeL, was used to describe and discuss the features, developmental trends, and prob-
lems of scientific workflows. 
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1  背景简介 

在生态学研究的过程中一直伴随着各种数学

的分析方法和模型 (Grinnell, 1917; Elton, 1927; 
Birch, 1953), 特别是最近20年, 数据采集手段的增

加和计算能力的提高, 提升了生态学模型的数量和

复杂度。很多新的理论, 如贝叶斯理论、机器学习

等, 都被引入到生态建模中(Phillips et al., 2004; 

Patricia & Pamela, 2006; Olden et al., 2008; 
Dietterich, 2009)。而用于生态学模型算法实现的编

程语言也各自不同, 如适用于分析生态位保守性与

一致性关系的ENMTools使用Perl语言编写(Warren 
et al., 2010), 适用于生态位宽度分析以及生物分布

地理分析的工具 DIVA-GIS 由 Delphi 语言编写

(Hijmans et al., 2011), 适用于分析物种生存需求和

预测潜在分布地的软件最大熵模型(Maximum En-
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tropy Modeling, Maxent)由Java语言完成(Phillips et 
al., 2004, 2005), 两种集成了多个生态位模型的综

合 分 析 系 统 openModeller(Santana et al., 2006; 
Muñoz et al., 2011)和BIOMOD (Thuiller et al., 2009)
分别由C++和R语言编写。这些软件的运行环境、

部署方式各不相同。此外, 由于数据采集手段的增

加, 各个领域建立了很多与生态学相关的数据库, 
如全球生物多样性信息网络 (Global Biodiversity 
Information Facility, GBIF)、 i4LIFE、GenBank、
WorldClim等, 它们各自有自己的数据标准, 并通

过特定的格式提供对外的查询和下载服务。工具和

数据的多样化, 增加了生态学模型的使用难度。此

外, 随着气候变化和国际贸易、跨国交流等活动的

增加所带来的全球性问题(如外来种入侵、全球性的

传染疾病等), 要求生态学研究应着眼于全球尺度。

然而由于科研水平的地区性差异, 先进的研究手段

与方法很难在科技水平欠发达的地区开展。因此需

要建置一个统一的研究平台, 使得不同研究水平的

科学家可以在同样的条件下对同一类问题、在不同

的地区分别研究, 以取得可进行横向比较的标准结

果。科学工作流就是在这个背景下产生的。 

2  科学工作流系统 

通常, “假说验证”类型的科学研究需要经历确

立假说(寻找科学问题)→实验设计→搜集数据→整

理数据→分析数据→结果解释几个步骤。传统的做

法一般是在野外工作之前设计好实验的步骤、需要

搜集的数据以及搜集方法等; 然后有目的地去搜集

和整理所需要的数据; 利用现有的工具分析实验数

据; 得到结果后, 尝试解释实验结果并验证假说。

一个假说需要很多次不同时间、地点及研究对象的

验证才能被认可。因此, 这类科学研究工作中存在

着很多重复内容。 
所谓科学工作流系统, 是指将模块化的实验步

骤按照一定的逻辑集中在一起, 这些模块包括数据

库的存取和查询步骤, 数据分析和挖掘步骤, 以及

其他一些在高性能计算集群上的高强度计算工作

步骤(Taylor et al., 2006; Ludascher et al., 2009; 
McPhillips et al., 2009)。科学工作流软件的出现就

是为了寻找生态学研究中可以重复的部分, 并加以

整理和统一, 以期能够尽量简化和规范科学行为, 
为科学家节省更多的精力(McPhillips & Bowers, 

2005)。科学工作流系统作为生态学模型分析的工具

和框架, 是生态建模工作中新兴的概念。采用该技

术可以进行应用软件和模型的开发和集成工作。 

3  现有的科学工作流系统 

3.1  开普勒系统(Kepler system) 
开普勒计划是由加州大学戴维斯分校、加州大

学圣巴巴拉分校及加州大学圣地亚哥分校发起并

维护的, 其产品开普勒系统采用Java编程语言开发, 
可运行在Windows、Linux和Mac OS X等多种操作

系统上, 用于生物学工作流开发与共享(Pennington 
& Michener, 2005; Ludäscher et al., 2006)。 

开普勒系统构建于另外一个开源建模系统—

—托勒密II(Ptolemy II)基础上, 为科学家提供了一

个方便易用的工作平台。该工作流系统是一个用户

友好的程序, 允许科学家通过简单地拖拉操作来连

接一些特定的组件, 建立满足条件的科学工作流。

用户即使没有计算机科学背景, 也可以使用标准组

件来生成工作流, 或者修改现有的工作流模型以满

足需要。与此同时, 系统还可以调用其他数据分析

软件中已有的分析方法, 如Matlab、R等, 并提供了

常用的数据库调用接口和数据格式转换模块。而且, 
开普勒系统可以使用基于网格的分布式计算方法

来执行这些工作流, 以达到有效利用计算资源的目

的。此外, 某位科学家创建的工作流可以保存并以

文件的形式交换、发送给其他科学家重复使用。 
目前, 开普勒系统已经广泛地应用在多个科学

与科普研究项目中, 如系统发育过程的计算和模拟

的pPOD(Bowers et al., 2008), 实时环境分析处理的

REAP(Barseghian et al., 2010), 管理野生动物种群

变化的SANParks(Swemmer & Taljaard, 2011), 以及

依托于中国科学院网络中心 e-Science 项目的

SEEK(生态知识科学环境)等。 
3.2  生物多样性虚拟实验室(BioVeL)项目 

BioVeL是由欧盟第七框架计划资助、通过网络

技术实现海量数据与跨学科数据分析的虚拟生物

学实验室。在BioVeL中, 有2个主要的组成部分: 服
务(services)和工作流(workflow)。“服务”指的是存在

于BioVeL服务器上, 为用户提供各种数据与通讯接

口的功能, 包括数据下载服务、功能模块接口以及

工作流管理服务等。用户通过这些服务可以下载多

个数据源的数据, 转换数据格式, 进行数据质量检
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查, 调用不同的分析模块, 组合分析模块形成工作

流, 利用工作流分析数据和模型结果, 保存及共享

工作流等多项工作。可以说, 服务是BioVeL项目的

核心组件, 一切的活动均以各种服务为基础。而“工
作流 ”则是在BioVeL提供的服务基础上 , 通过

BioVeL门户网站运行的科学研究工作流程的抽象

化概念。与开普勒项目不同, BioVeL项目不允许用

户自主创建工作流, 而只能在BioVeL提供的工作流

模块基础上, 修改、管理、共享和保存工作流的结

果。通过BioVeL的门户网站, 用户可以交互式的检

测和管理运行中的工作流, 修改工作流的参数。此

外, BioVeL还可对工作流的数据分析结果(模型运

行结果)进行辅助分析。BioVeL的工作流程如图1 
所示。  

目前BioVeL中已经搜集、整理并建立了包括

Biome-BGC生态系统指标监管工作流(Biome-BGC 
Ecosystem Service Indicators Regulation Workflow)、
数 据 整 理 工 作 流 (Data Refinement Workflow, 
DRW)、生态位模型工作流(Ecological Niche Model 
Workflows, ENMW)、宏基因组特征统计分析工作流

(Metagenomic Traits Statistical Analysis Workflow)、 
系统发育工作流(Phylogenetic Workflows)和种群模

型工作流(Population Modeling Workflows)等多个生

物学不同领域的工作流供科学家使用。其中部分工

作流尚处于试验阶段, 下面重点介绍已经得到应用

的三个工作流系统。 
Biome-BGC生态系统指标监管工作流 : Bi-

ome-BGC是由蒙大拿大学林学院数字地球动态模

拟 研 究 组 (Numerical Terradynamic Simulations 
Group, NTSG)开发的用于模拟水体与不同陆地生

态系统的碳、氮等物质循环通量的模型。

Biome-BGC生态系统指标监管工作流通过模拟单

一情况下的碳或氮通量, 量化其模型结果, 并由此

派生出重要的生态系统监控指标。 
数据整理工作流: 主要用于搜集和整理多个来

源的包括物种分类、标本、观测等用于科学分析的

生物相关数据。这些数据可用于后续的科学分析, 
如物种分布、物种丰富度和多样性、物种发生历史

等时空分析。 
生态位模型工作流包括生态位模型工作流和

数据统计工作流(ENM Statistical Workflow, ESW)。
前者基于openModeller提供建模服务。使用者可以 

 
 
图1  BioVeL的组织结构及工作原理 
Fig. 1  The organization design and operating principles in 
BioVeL 
 
 
通过BioVeL的门户网站提供物种发生数据和物种

分布相关的地理图层以及建模区域, 选择相应的模

型并设定模型参数。该工作流可自动进行迭代建模

并选择最优的模型结果, 并将该结果应用到另外的

场景(如其他研究区域或其他年代)。在得到模型结

果后, 用户可以通过ESW进行结果分析。ESW建立

在R语言基础上, 包括了模型结果的交叉验证、受试

者反应曲线(receiver operating characteristic curve, 
ROC)下的面积(area under curve, AUC)、模型的

Kappa值、真实技巧统计值(true skill statistic, TSS), 
以及模型的特异性与敏感性等多个评价指标。用户

可以通过这些指标对模型进行分析和比较以得到

最优的结果。此外, ESW还可以比较两个不同场景
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结果的差异(如现在和未来气候场景下的差异等)。 
3.3  两个科学工作流系统的比较 

由于现存的两个科学工作流系统设计理念、出

现时间、发展思路以及服务的对象均有所不同, 因
此其应用程度也不相同。我们从运行方式、使用方

便程度、现有工作流和用户数量等几个方面分别对

两个系统进行比较。通过表1可以看出, 开普勒系统

更加关注于完善的功能、灵活的可定制性和丰富的

用户交互体验, 在工作流的数量、复杂程度上均高

于BioVeL。但由此带来的部署困难和较高的使用门

槛, 阻止了部分对计算机使用不熟悉的用户。而

BioVeL的用户可通过在线方式管理和使用工作流, 
成功地规避了开普勒系统安装部署难的缺陷, 但却

也由此带来功能单一, 操作不便等缺陷。 
总之, 现有的科学工作流都存在一些问题。如

何在功能强大与使用方便之间寻找一个平衡点, 将
是科学工作流系统今后发展的主要目标。 

4  工作流软件的发展现状与前景分析: 以
生态位模型为例 

生态位模型以已知样本点(如野外调查或标本

记录等 )为基础 , 分析物种在生态位空间 (niche 
space)或环境空间(environmental space)中的特征 , 
进而研究物种的环境耐受能力 (species’ environ-
mental tolerances)。该类模型中使用了环境数据和地

理信息数据, 并且涉及到了多种数学分析方法, 其
工作流程的复杂性和数据的多样性均符合工作流

软件的基本要求。因此, 在现有的各个工作流软件

中, 均以生态位模型为最基本的原型研究, 并提供

了例子。本文以开普勒系统和BioVeL中生态位模型

工作流的应用为例, 简单地介绍工作流软件的发展

现状。 
4.1  生态位建模的方法介绍 

生态位的保守性(Peterson et al., 1999; Wiens & 
Graham, 2005; Peterson & Ammann, 2013)是生态位

模型研究领域的基本理论之一, 也是近期讨论最多

的热点问题。“生态位保守主义”概念由Townsend 
Peterson在1999年的Science中提出(Peterson et al., 
1999), 是指物种的基础生态位在时间尺度上呈现

出大尺度上缓慢变化、小尺度上保持稳定的“保守

主义”的特征(Peterson et al., 1999; Hadly et al., 
2009; Soberón & Peterson, 2011)。这一概念直接催生

了物种潜在分布地预测工作(乔慧捷等, 2013; 朱耿

平等, 2013)。包括生物气候包络(Bioclimatic Enve-
lope Algorithm, BIOCLIM)(Busby, 1991; Walker & 
Cocks, 1991; Mbogga et al., 2010)、生态位因子分析

(Ecological Niche Factor Analysis, ENFA)(Hirzel et 
al., 2002)、最大熵模型(Phillips et al., 2004, 2006; 
Phillips & Dudík, 2008)、遗传算法(Genetic Algo-
rithm for Rule-set Production, GARP)(Stockwell, 
1999)等, 经典或流行的物种分布模型(Species Dis-
tribution Model, SDM, 或称为生态位模型都是基于

这一理论完成的。生态位的保守主义是SDM的理论

基础。也正是基于物种在小时间尺度上的保守性, 
才有了SDM在包括物种栖息地保护与保护区规划

(Graham et al., 2004; Franklin, 2010), 外来入侵物种

防控(Thuiller et al., 2005; Ebeling et al., 2008; 
Václavík & Meentemeyer, 2009), 疾病的传播模式

(Peterson et al., 2002; Peterson, 2006; Costa & 
Peterson, 2012), 以及物种随时间的分布趋势变化

等(Franklin et al., 2013)多个方面的应用。另一方面, 
针对生态位的保守性与一致性的讨论(Warren et al.,  

 
 
表1  现有的两个科学工作流系统的特征比较 
Table 1  Comparison of the two scientific workflow systems 

 开普勒系统 Kepler system BioVeL 

运行方式 Operating mode 单机运行 Stand-alone 在线运行 Online 
是否可自由组合 Can be combined freely? 是 Yes 否 No 
是否可重复使用 Can be reused? 是 Yes 是 Yes 
复杂程度 Complexity 复杂, 多变, 可自由组合 

Complex, varied, can be combined 
复杂与否与提供的服务相关
Associated with the provided services 

共享方式 Way to share 通过文件 Via files 在线服务 Online services 
使用方便程度 Usability  复杂 Complex 简单 Simple 
已有的数量 Number of instances 丰富 Abundance 有限 Limited 
用户数量 Number of users 丰富 Abundance  测试阶段, 用户数量未知 Unknown 
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2008)促进了如ENMTools(Warren et al., 2010)、
SDMTools (van Derwal et al., 2011)等针对SDM结果

进行比较性研究的工具的发展, 这部分工具也逐渐

扩展到生物地理学、进化生物学等多个领域(Liu et 
al., 2013)。 

伴随SDM研究的进展, 研究者先后开发出近20
种不同的模型。按照所基于的数学理论, 大体可分

为以下3种类型(Rangel & Loyola, 2012): 第一类是

以BIOCLIM、ENFA为代表的简单包络模型; 第二

类是以数理统计、概率为理论基础的统计学模型, 
如广义线性模型(Generalized Linear Model, GLM) 
(Guisan et al., 2002)、广义可加模型(Generalized 
Additive Models, GAM)、多变量自适应回归条样模

型(Multivariate Adaptive Regression Splines, MARS) 
(Friedman, 1991)等, 这是一类更加复杂的包络模

型; 最后一类是基于复杂的统计机器学习方法的机

器学习模型, 如Maxent、GARP等。 
4.2  工作流系统中的生态位建模方法 

生态位模型工作流是开普勒系统中提供的第

一批工作流之一。开普勒系统中的生态位模型工作

流可通过EcoGrid直接获取建模相关的环境变量、物

种分布数据等所需样本信息, 并可通过层级化的组

件对获取到的数据进行逐层分析, 完成数据准备工

作, 为后续的建模提供高质量的数据。在开普勒系

统中提供了生态位建模方法并提供了标准化的数

据分析方法。建模后, 开普勒系统还允许用户使用

ROC曲线计算AUC值, 从而评价模型的准确率。可

以说, 在开普勒系统中提供的生态位建模方法集成

了数据下载、质量检查、建模与结果分析等四个主

要的要素, 是一个较成熟的生态位工作流。图2展示

了用开普勒系统进行生态位建模的流程。用户通过

开普勒系统提供的标准工作流, 设置每一个模块的

参数后, 点击红色按钮, 即完成生态位建模工作。

用户还可以通过调整不同模块的参数, 对模型进行

微调, 以达到更好的建模效果。 
BioVeL也提供了生态位模型工作流, 该工作流

由DRW、ENM和ESW组成。 
DRW工作流主要用于数据筛选与质量检查。用

户可以物种学名为关键词, 在用户的标本数据库中

下载公开的分布数据, 并与自己的分布数据整合, 
显示在以Google地图为底图的网页中。用户也可以

利用Google Refine工具对上述数据进行整理, 以保 
 

 
 

 
图2  开普勒系统中的生态位模型工作流 
Fig. 2  Ecological Niche Modeling Workflow in Kepler system 
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证数据的准确性。并可按照物种、类群或用户自定

义的标准对数据进行筛选, 为后续的生态位建模做

准备。此外, DRW还可以用于物种拉丁名的拼写错

误检查、异名搜索等多个方面的数据质量检查。 
数据质量检查后, 用户可以选择需要建模的算

法, 并指定算法的运行参数。ENM工作流中共有包

括BIOCLIM、GARP、ENFA等在内的15个常用的生

态位模型。用户可以同时选择多个数据集, 在多个

算法下进行建模。在用户提交建模任务后, 所有工

作将在后台排队进行, 用户可以关闭浏览器甚至关

闭计算机, 任务仍然在BioVeL的服务器运行直至 
完成。 

任务完成后, 用户可登录BioVeL的门户网站查

询和下载模型运行结果, 同时也可以调用ESW模块

进行结果分析。用户可以选择交叉验证、ROC曲线的

AUC值、Kappa值、TSS值以及特异性值、敏感性值

等多个指标来评价模型, 以得到最优的结果。此外, 
用户还可以利用ESW模块比较两个不同场景结果的

差异, 以说明气候的变化对物种分布的影响等。 
BioVeL项目目前尚处于内部测试阶段, 提供的

服务无法被公众使用, 在此无法提供更加详细的使

用方法的介绍, 但BioVeL作为一个新兴的概念和活

跃的项目, 是值得我们关注和效仿的。 

5  工作流软件发展中存在的问题与发展方向 

科学工作流旨在简化并规范化科学研究过程

中的每一个步骤, 以更好地规范科学研究流程及重

复研究过程, 并且在统一的标准下比较科学研究结

果。然而“科学软件中的盲目信任”问题是目前的科

学研究, 特别是生态学研究中普遍存在的一个问题

(Joppa et al., 2013)。工作流在为研究者节约很多时

间和精力的同时, 也会禁锢科学研究的自由思维, 
从而限制这个研究领域的创新和发展。因此, 如何

在模型的方便性和自由性之间找到一个平衡点, 是
工作流系统设计需要注意的首要问题。 

近些年来, 我国在生物多样性数据库建设方面

有了长足的进步, 建设了以NSII系统为首的一批生

物多样性数据库(许哲平等, 2012), 并且逐步建立了

如生物多样性数据库纵向搜索引擎、多数据库联合

搜索、生物物种名录管理系统等针对物种数据的检

索和管理工具(王利松等, 2010; 许哲平等, 2012), 
还建立了如物种分类树比较工具(Lin, 2013)、生物

图像识别系统(Wang et al., 2012a, b)等一批数据分

析与挖掘工具。然而, 这些工具尚建立在传统的软

件架构下, 还没有在工作流的概念下实现模块化管

理、动态链接和功能组合。而在国际上, 尽管工作

流的概念已经提出很多年, 但实际应用范围并不

广。因此, 建立一个针对国内生物多样性数据库和

研究工作特点的科学研究工作流开发规范和模式

项目, 是一件有意义的工作, 并有机会在短时间内

达到国际领先水平。 
建立工作流的基础是已有的生态理论和算法。

因此, 在建立模式工作流之前, 需要寻找到合适的

切入点。而根据软件开发的“二八原则(80%的用户

只使用软件的20%的功能)”, 确定工作流系统重点

模块是建立工作流的首要任务。此外, 建立工作流

系统是一个由生态学家、软件开发人员、数据库管

理人员以及普通的使用者共同完成的工作。因此, 
如何在选定的专业领域内, 组织一批由专家、软件

工程师以及相关工作人员组成的工作团队是建立

工作流系统的保障。最后, 一个完整的工作流是由

数据提供者、方法提供者以及结果分析系统共同组

成的, 任何一个环节若不能提供完整的支持, 都将

导致工作流适用范围的单一化或结果出现偏差。因

此, 如何消除各个环节中的壁垒, 达到科学工作流

系统高效运行, 是建立一个成功的科学研究工作流

系统的关键。 
综上所述, 科学工作流系统尽管存在着屏蔽了

算法细节, 容易导致科学研究的盲目性等缺点, 但
作为一项新兴的辅助工具, 其在科学研究流程的简

单化与规范化, 数据与分析结果的标准化等方面都

发挥了很大的作用。另外, 这方面的研究仍处于起

步状态, 是一个大家都在关注的热门研究领域, 因
此, 具有重大发展潜力。 
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