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【摘要】科学工作流为科学计算提供了工作流定义、流程管理和任务并行化等支持，高性能计算为大规模数据处理提供

了集群管理、任务管理、资源调度等机制。如今正进入一个“大数据”时代，将科学工作流系统与高性能计算结合实现高性

能计算平台上大规模并行计算具有重要意义。集成中间件与上层工作流系统和底层高性能计算平台进行交互，提供任务提交

与状态监控功能。同时，集成方案为分布式集群中计算平台提供新的参考实现。基于上述分析以Swift科学工作流与Windows
高性能计算平台集成方案为例，通过NASA MODIS图片处理工作流来分析并验证集成方案的可行性和性能。 
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Abstract  Scientific workflow provides scientific computing with workflow specification, workflow process 

management, task parallelism, etc. High performance computing provides mechanisms and development interfaces 
such as cluster management, task management, task scheduling, etc. to scientific computing. While we are entering 
into a “big data” era, it is necessary to integrate scientific workflow with high performance computing to implement 
the large scale parallel computing on high performance computing platform. The integration middleware interact 
with upper workflow systems and underlying HPC platform provides the support for task submission and status 
monitoring. The integration architecture will be a reference solution to the construction of computing platforms in 
distributed cluster environment. Taking Swift scientific workflow system and Windows HPC platform integration 
solution as references, a case study by using a NASA MODIS image processing workflow is presented to analyze 
and demonstrate the capability of the integrated system. 
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我们正在进入一个“大数据”时代，全球产生

的数据量呈“爆炸式”的增长。根据最近的IDC研

究报告，在2010年全球的数据信息总和达到1 ZB 
(zettabyte)。Google和Bing等搜索引擎每天都会产生

数TB的搜索日志。社交网络产生的数据量也十分巨

大，Facebook每月产生300亿条内容，包括web链接、

新闻、状态、博客文章和视频与图片的评论等[1]。

科学界同样面临来自实验数据、模拟数据、传感器

数据和卫星数据等“数据泛滥”问题[2]。欧洲核子

研究组织的大型强子对撞机[3]每秒钟能够产生大于

100 TB的碰撞数据；GenBank[4]是全球最大的DNA
序列数据库之一，其中已经包含了超过1 200亿个碱

基数据，并且这一数量每9～12个月翻一番。物理学、

地球学、医学等许多领域的数据量也在快速增长。 
科学工作流管理系统(SWFMS)对于科学计算有

重要的意义，它们提供了工作流定义、过程协调、

作业调度与执行、资源跟踪和容错等功能。

Taverna[5]，Kepler[6]，Vistrails[7]，Pegasus[8]，Swift[9]，

VIEW[10]等工作流系统在许多领域都有广泛的应

用，如物理学、天文学、生物信息学、神经科学、

地球学和社会科学等。同时，科学设备和网络计算

的发展向可靠的工作流系统在数据规模和应用复杂

度方面发起了新的挑战。 
高性能计算(high performance computing，HPC)
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是计算机科学的一个分支，可以最大限度提高系统

的I/O、计算和数据传送性能。主要用于解决大规模

科学问题的计算和海量数据的处理，如科学研究、

气象预报、计算模拟、军事研究、CFD/CAE、生物

制药、基因测序、图像处理等。 
本文提出一个将科学工作流系统与高性能计算

平台结合的方案，集成方案涵盖工作流定义与提交、

流程解析、任务调度与执行以及状态监测等工作流

管理涉及到的所有主要过程。既能灵活方便地描述

大规模的应用流程，又能有效地利用高性能计算集

群资源管理和任务调度功能，实现对大规模HPC应
用并行化端到端的支持。 

1  相关工作及研究意义 
学术界和业界根据不同研究和应用方向开发出

各具特点的工作流系统[11]，随着科学计算过程中数

据信息的处理规模急剧增长，集群计算资源在科学

工作流中扮演着越来越重要的角色。一些研究集中

在基于Taverna工作流系统与网格环境协作，如

UNICORE plugin[12]、gLite plugin[13]、caGrid plugin[14]

等，它们使Taverna工作流系统能够便捷地访问网格

计算资源；基于Windows平台工作流系统的研究专

注于Windows Workflow Foundation (WWF)[15-16]的

相关应用和平台架构[17]，如MyCoG。NET[18]实现

WWF和Globus网格服务无缝结合，基于WWF的
Trident[19] 为 NEPTUNE[20] 海 洋 学 项 目 、

Pan-STARRS[21]天文学项目等科学研究提供高效的

科学工作流平台。由于Windows HPC Server并不支

持应用流程的管理和定制，使用WWF工作流工具并

不能有效地支持大规模的并行应用，也没有实现和

Windows HPC Server的有效的集成。 
Swift工作流系统提供了可以实现和各种资源管

理器和任务调度器协作的Provider接口，目前已经实

现了的接口包括PBS[22]、Condor[23]、Globus Toolkit 4[24]

等，它们也使Swift工作流系统能够便捷获取网格等

计算资源；文献[25]研究了工作流系统与云计算的集

成方案，详细描述了将工作流管理作为云服务的集

成架构，并以Swift工作流系统与OpenNebula云平台

集成为例，验证并分析集成方案的功能。这些研究

主要集中在工作流系统与网格计算、云计算和分布

式计算等计算资源的协作。工作流系统与高性能计

算集群资源相结合方面的研究并不多见。 
文献[26]等实现了基于MATLAB的SSH工具包，

用户可以使用简单的MATLAB命令访问远程高性能

计算资源，运行MATLAB应用并获取运行结果。文

献[27]探讨了使用Windows高性能计算资源进行并

行化地理空间分析，Windows HPC Server运行

Inverse Distance Weighting (IDW)应用程序，IDW程

序的运行的整体流程包括域分解、空间内插、输出

采集及数据可视化。这些研究主要是基于科学应用

访问Windows高性能计算资源，并没有深入探讨应

用程序运行过程中的计算并行化与流程管理。 

2  集成方案 
本文首先介绍科学工作流系统与高性能计算集

成的统一架构，并分析架构的重要组成子系统和组

件，然后以Swift科学工作流管理系统与Windows高
性能计算平台集成方案为例，通过对 Swift与
Windows HPC的架构进行分析，映射到参考架构中，

从而进一步验证集成参考架构的可行性。 
2.1  集成参考架构 

科学工作流管理系统与高性能计算集成的参考

架构可以作为一种规范化工作流系统与高性能计算

集成的研究和开发工作的尝试，如图1所示，参考架

构包含5个逻辑层和11个主要的功能子系统，自上而

下涵盖从工作流定义、任务调度到最终大规模应用

的整体过程。第一层是开发层，其中包括工作流的

开发环境、提交软件工具等服务及相应的操作环境；

第二层称作工作流管理层，这一层包括4个子系统：

工作流引擎、任务管理、工作流监控和资源配置管

理；第三层称作集成中间件层，由任务提交组件和

计算资源供应服务组成；第四层为高性能计算管理

层，由作业执行组件、资源调度系统和集群管理系

统组成；最后一层为应用层，简要描述基于集成平

台的科学应用。 
参考架构允许科学工作流与高性能计算研究人

员根据不同的工作流系统和高性能计算平台特性，

定制可用的集成平台以满足大规模数据处理和科学

计算等需求。 
2.2  Swift架构 

Swift系统作为科学工作流和并行计算之间的桥

梁，是一个面向大规模科学和工程工作流的快速、

可靠的定义、执行和管理的并行化编程工具。Swift
采用结构化的方法管理工作流的定义、调度和执行，

它包含简单的脚本语言SwiftScript[28]，SwiftScript可
以用来简洁地描述基于数据集类型和迭代的复杂并

行计算[29]，同时还可以对不同数据格式的大规模数
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据进行动态的数据集映射。运行时系统提供一个高

效的工作流引擎用来进行调度和负载均衡，它还可

以与PBS和Condor等资源管理系统进行交互，完成

任务执行。 
图2为Swift系统架构，由4个主要组件组成：工

作流定义、调度、执行、资源供应。使用简单高效

的脚本语言SwiftScript定义计算，SwiftScript脚本被

编译成抽象的计算计划，然后被工作流引擎调度到

分配的资源上执行。Swift中的资源配置非常的灵活，

任务可以被调度到多种资源环境中执行，资源供应

者的接口可以是本地主机、集群环境、多站点网格

环境或Amazon EC2服务。 

 
图1  集成参考架构 

 
图2  Swift架构 

2.3  Windows HPC Server架构 
Windows HPC Server[30]可为以超级计算机为主

的HPC环境提供企业级的工具、性能和伸缩性，而

且是一个完整、综合的集群环境，包含操作系统、

HPC工作调度器、消息传递接口第二版(MIP2)支持、

集群惯例和监视、分布式Excel计算能力、空闲

Windows 7系统工作站利用能力等等。 
Windows HPC Server集群架构由一系列节点、

组件、服务及接口组成。集群中关键组件包括Head 
Node 、 Compute Node 、 Job Scheduler 和 Broker 
Node(用于支持SOA集群)： 

1) Head Node：作为管理单元，对集群进行作业

调度。它提供了故障转移和控制，并调节集群资源

访问。 
2) Compute Node：执行需要执行的计算任务，

这些任务由作业调度器分配到计算节点中。 
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图3  Windows HPC Server架构 

3) Job Scheduler：将作业和其相关的任务进行

排队，它给这些作业分配资源，在计算节点上加入

新的任务，并且对作业、任务和计算节点进行状态 

监控。 
4) Broker Node：在应用程序和服务之间扮演中

介的角色，代理对服务进行负载平衡，最后将结果

返回到应用程序。 
2.4  Swift与Windows HPC Sever集成架构 

Swift工作流管理系统提供结构化的方法管理工

作流的定义、调度和执行；Windows HPC提供基于

Windows平台的集群管理、任务管理、任务调度等

机制和开发接口。将Windows HPC Server与Swift工
作流并行计算系统映射到集成参考架构中，可以实

现Windows平台上的大规模并行计算与工作流应

用，相应的实例集成架构描述如图4所示。 
工作流开发层：提供工作流定义脚本SwiftScript

的开发环境，并提供接口用于提交工作流。 

 
图4  Swift与Windows HPC Server集成架构 

Swift工作流管理层：Swift通过解析脚本语言

SwiftScript的工作流流程定义、数据调用和配置信

息，工作流引擎将整个工作流任务进行分片，并通

过定制的接口与集成中间件层进行交互，在任务调

度器的调度下，使得数据处理在集群中并行执行。 
集成中间件层：该层中包含Windows HPC 

Server Provider和SwiftHpcService两个组件。Swift提
供的Provider接口可以实现和各种资源管理器和任

务调度器相互协作的功能。Provider接口定义了跟任

务运行相关的一些功能，包括任务提交、任务结束、

任务取消和获取任务状态等。Windows HPC Server 
Provider是针对Windows HPC Server平台的Provider
接口的具体实现。本文开发了基于 Windows 
Communication Foundation (WCF) Service 的

SwiftHpcService服务并部署在集群的Head Node中，

Windows HPC Server Provider 组 件 通 过 调 用

SwiftHpcService提供的相应服务，将任务提交到

Windows HPC计算集群中，Windows HPC Server层
根据服务配置信息返回计算任务状态给Swift工作流

管理层。 
Windows HPC Server层：提供了完善的Windows

平台上的集群管理、任务管理、任务调度等机制和

开发接口，通过定制的接口与集成中间件层进行交

互，Job Scheduler组件调度由中间件层提交的计算任

务，分配相应的计算资源，完成工作流任务执行。 
应用层：主要是描述可以在此集成方案的架构

下运行的高性能并行计算应用，如MODIS图片处

理、蛋白质结构预测和分子结构模拟等。 
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3  实验与数据分析 
本文通过NASA MODIS图片处理工作流分析并

验证Swift工作流系统与Windows HPC Server集成的

功能。输入数据为120个大小为5.5 MB左右的卫星航

拍数据块，数据块中含有水域、沙地、绿地和城市

等地质特点，计算这些数据块中城市面积最大的前

12个地区。 
3.1  实验配置 

使用5台计算机，其中包括1台Swift Client、1台
HPC Head Node和3台Compute Node，其中Head 
Node中还部署有Broker Node、Active Directory服务

器和NFS服务器端。集群环境和节点配置如图5所示。 

 

提交任务 返回任务 
执行状态 

调度发送任务
返回任务

执行状态

CPU:core i5
Memory:2 G

Disk:80 G

CPU:core i5 
Memory:2 G 

Disk:60 G 

CPU:core i5 
Memory:1 G 

Disk:40 G 

Compute Node Compute Node Compute 
Node 

Swift Client NFS
Head Node、WCF Broker
Node、Active Directory

 
图5  集群环境配置 

3.2  实现过程 
实验中通过图片的像素和颜色计算城市的面

积，再获取面积最大的前12个地区。首先将图片文

件存储在 NFS 共享文件系统中，配置 Swift 与
Windows HPC Server交互接口；然后执行SwiftScript
工作流脚本NASA MODIS图片处理工作流为： 

app (landuse output) getLandUse (imagefile input, 
int sortfield){ 

getlanduse @input sortfield stdout=@output ; 
} 
app (file output, file tilelist) analyzeLandUse 

(landuse input[], int usetype, int maxnum){ 
analyzelanduse @output @tilelist usetype 

maxnum @filenames(input); 
} 
app (imagefile output) colormodis (imagefile 

input) 
{ 
  colormodis @input @output; 
} 
app (imagefile output) assemble (imagefile 

input[]){ 
assemble @output @filenames(input); 
} 
Imagefile 

geos[]<filesys_mapper;location="\\headnode\tmp\modi
sdata_s",suffix= ".tif">; 

Landuse 

land[]<structured_regexp_mapper;source=geos,match
="(h..v..)",transform= "landuse/\\1.landuse.byfreq">; 

foreach g, i in geos { 
land[i] = getLandUse(g,1); 
} 
imagefile urbanMontage<single_file_mapper; 

file=@strcat(odir,"urban.png ") >; 
urbanMontage = assemble(recoloredImage); 
int N = 12; 
int UsageTypeURBAN=13; 
(bigurban, urbantiles) = analyzeLandUse(land, 

UsageTypeURBAN, N); 
如图6所示，Swift能够根据输入目录下的modis

数据文件的数量，自动动态地将工作流解析成为对

这120个图片进行处理的执行计划，并把并行的任务

发送到Windows HPC Server的Head Node，然后Job 
Scheduler根据资源使用情况为任务分配计算资源。

卫星云图加载后，对每张图片的计算被识别为任务

并提交给getLanduse接口进行城域面积的分析，然后

提交给analyzeLandUse接口对图片中的陆地部分进

行进一步的分析和计算，得出面积最大的12张图片，

将其文件名列表存入urbantiles文件中，并将其逐一

转换成png文件，最后合成一张整图，如图7所示。 
3.3  案例结果分析 

实验过程中，可以不断向集群中动态添加计算

节点，集群性能也不断提高，动态添加计算节点性

能增长如图8所示。随着节点数的增加，运行时间也

在相应缩短，获得的加速基本呈线性增长，且接近



                                           电 子 科 技 大 学 学 报                                 第 43 卷   462

理想值(虚线为理想加速值，实线为实际加速值)。同

时，随着节点的不断增多，性能的增加趋于平缓，

理想加速值与实际加速值的差不断扩大，在集群规

模不断扩大的情况下，节点间的通信开销和NFS作
为共享文件系统所带来的开销逐渐成为制约集群整

体性能提升的瓶颈。所以当处理的数据规模一定时，

用户需要综合考虑任务处理规模与数据量来决定集

群规模，这样才能获取更高的性价比。 

 
图6  工作流计算流程(局部) 

 
图7  工作流计算结果 
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图8  图片处理与性能 

通过这个应用实例，本文演示了 Swift 和
Windows HPC Server的集成过程，集成的成功应用、

Windows HPC Server本身对计算节点的调度、以及

用HPC集群所获得的线性加速。同时，Windows HPC 
Server可以从微软Azure云平台中获取计算资源，

Swift不仅可以利用Azure云平台提供的伸缩性和资

源按需分配等优势，而且可以为Azure提供一个灵活

的工作流应用定制前端和界面。 

4  结 束 语 
数据与计算的大规模化趋势对人们生活的影响

越来越深入，相应的技术与概念也不断涌现，基于

海量数据的计算从数据存储到并行化处理，整个过

程需要不同的技术支撑，产生了许多基于不同系统

与架构的解决方案。 
本文提出科学工作流系统与高性能计算平台相

结合的集成参考架构，实现高性能计算平台上的大

规模并行计算，在提供资源管理和集群调度的同时，

为用户提供方便的应用定制和管理前端，实现对大

规模HPC应用的端到端的支持。以Swift工作流系统

与Windows HPC Server集成的方案为例，通过NASA 
MODIS图片处理工作流来分析并验证集成方案的

可行性和性能，以及对应用的线性加速效果。Swift
系统和Windows HPC Server的有效集成能促进更多

领域、更大规模的HPC应用运行在Windows的集群

和云平台环境中。同时，集成参考架构的提出能够

为规范化工作流系统与高性能计算平台的集成研究

提供参考与实例，结合工作流系统与高性能计算的

优势与特点以应对科学计算日益增长的规模与复杂

度。 
在后期的研究工作中会考虑使用更高效的分布

式文件系统来进行数据的存储，突破由NFS所带来

的性能瓶颈。同时，在现有统一集成框架的基础上，

进一步研究工作流系统与其他高性能计算平台集成

的实现，实现高性能计算平台上的大规模并行计算

与应用流程管理等功能。 
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