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摘要：科学元数据是加强科学数据管理和共享服务的重要手段之一。数据密集型的科研范式和大数据技术的广泛应用突显了科学数据的重要作用，也对科学元数据的内容、形式和功能等方面提出了新的要求和挑战。本文在对科学元数据的发展现状进行分析的基础上，梳理了科学元数据的相关定义和功能要求，进而从可追溯性、可关联性和互操作性三个方面阐述了大数据背景下的新要求，最后讨论了相关技术及其发展趋势。
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Abstract: Scientific metadata is one of important approaches to enhance the management and sharing of scientific data. The new paradigm of data-intensive scientific discovery and development of big data techniques highlight the importance of scientific data. New requirements and challenges are accordingly imposed to the contents, forms and functions of scientific data. This paper firstly analyzed the research and development status of scientific data. Secondly, we discussed definitions and functions of scientific metadata, and further described its new requirements of traceability, associability and interoperability in big data era. Finally, related techniques and their development trends were discussed.
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1 引言
随着大数据技术的发展，数据密集型的科学研究已经成为新的科研范式，突显了科学数据在科学研究过程的重要作用。国家层面的政策引导和大数据的时代要求将极大的促进我国科学数据的开放共享。国务院办公厅于2018年3月发布的《科学数据管理办法》明确指出，由政府预算资金资助形成的科学数据应当按照“开放为常态、不开放为例外”的原则，面向社-----------
收稿日期：年-月-日，修回日期：年-月-日
基金项目：国家科技基础条件平台专项课题，“大数据背景下加强科学数据管理和共享服务的关键问题研究”（2017DDJ1ZZ13）
会和相关部门开放共享。科学数据的开放共享,将极大的推动我国科学技术的快速发展，提升我国的科技竞争力。科学数据本身具有的体量大、种类多和专业性高等特点使其在传播和共享过程中存在一定的局限性。元数据是数字信息组织和处理的基本工具，为不同形式的数字化信息单元和资源集合提供规范的描述基准和方法，在识别资源、评价资源、追踪资源变化、管理资源方面发挥着日益重要的作用。元数据因其具有可溯源性、结构化、易读、轻便、可扩展等特性，对于支持和满足以上科学数据的管理需求具有天然的优势，因此，元数据成为加强科学数据管理和共享服务的重要手段之一，具有重要的研究价值和现实意义，已经成为科学数据管理领域的研究热点。
元数据的概念最初由美国的戴维·比尔曼于1996年提出，后广泛应用于图书、文献、档案等资源的组织和管理，并形成了一些通用的元数据标准。作为信息组织和传播的有效工具，元数据在科学数据领域也获得了越来越多的关注。研究者们对国内外的科学数据的元数据标准进行了分析和综述[1-5]。都柏林核心元数据[6]是一种描述互联网资源的通用元数据标准，具有简单、灵活、易于理解、可扩展、可与其它元数据对接等特性，能较好解决网络资源的发现、控制和管理等问题，在世界范围内得到广泛认可和应用。数据文件倡议元数据标准[7]是由数据文件倡议联盟组织制定和发布，是描述社会、行为、经济和健康等领域数据的标准，旨在促进数据在人、软件系统和计算机网络之间的理解、转换和使用。数字地理空间元数据内容标准[8]由美国联邦数据委员会制定和维护，其目的是为数字化地理空间数据的归档提供一套术语和定义的通用集合。它没有规定语法格式或编码规则，因此同都柏林核心元数据一样，只是一个内容标准。ISO 19115标准[9]由国际标准化组织地理信息技术委员会ISO/TC21l制定。它以数字地理空间元数据内容标准的结构和元素为基础，采用UML框架来描述和抽象地理信息，并且定义了编码规范、扩展的规范和程序等。我国在科学数据的元数据方面也进行了积极的探索和研究，制定了科学数据共享核心元数据标准、中国科学院科学数据库核心元数据标准和地理信息元数据标准等。国内的元数据标准大多是在国际元数据标准的基础上，结合我国的实际情况和行业应用特点，进行了适应性的调整和改进。
已有的元数据的研究和应用大多侧重于对科学数据的识别、解释和组织管理等方面，而对数据的追踪、评价和理解等方面的研究还比较少。随着大数据时代的来临，跨领域的科学研究日趋频繁，通过整合不同领域、不同来源、不同类型的数据来协同解决问题已经成为常用的研究方法。它以知识拼图的方式从不同维度揭示客观现象或规律，需要发现和聚合与研究问题相关的数据资源，在追踪数据演变过程的基础上对数据的可信度进行评估，而且能够准确理解和操作获取的数据，实现数据共享使用的目标。大数据技术的发展对科学数据的可追溯性、可关联性和互操作性提出了新的要求，然而目前已有的研究工作并未将上述需求作为研究的重点。本文将在梳理相关定义的基础上，重点从可追溯性、可关联性和互操作性三个层面揭示了科学元数据在大数据背景下的新要求，并讨论相关技术及其发展趋势。
2 相关定义
元数据，通常被定义为“关于数据的数据”。它是一种结构化的数据用于记录数据的内容、环境、结构、相互关系和溯源等信息，使其更容易被管理、检索、传播和使用。按照功能的不同，元数据可分为描述元数据、结构元数据和管理元数据等。其中，描述元数据主要提供检索和定位的信息，用于发现和标识特定的数据；结构元数据主要记录数据的构成及其相互关系；管理元数据提供数据资源管理所需的信息。为描述某个学科领域/特定类别的数据资源，将所需的元数据项及各种规则的集合称之为元数据模式。由专门的机构或协会制定和维护的元数据模式称为元数据标准。
科学数据的元数据（以下简称科学元数据），是关于科学数据的数据。黄如花等学者[2]给出的定义为：“以科学数据为描述对象的元数据，是对科学数据开展描述、组织、出版等工作的重要工具”。英国数据管理中心[10]给出的定义为：“是指科学数据的存档和注释信息，提供必要的辅助信息来发现、解释、理解、评估和使用数据”。在上述定义和分析的基础上，本文将科学元数据的定义为：“是对科学数据的用途、结构、过程和环境的规范化描述，使科学数据更容易被发现、解释、理解、评估和共享使用”。

E-Science是通过互联网实现分布式的、支撑全球性协同合作的科学研究环境。它对所管理数据需具备的四种属性分别为可验证性、可聚合性、可分析性和互操作性。Jian Qin等学者[11]结合元数据操作、用户任务和数据研究需求，总结出科学元数据需具备的4个功能，即数据管理、数据质量控制、数据再利用和数据发现，其中数据管理功能是其他功能的基础。在大数据的背景下，科学数据的属性要求可归纳为可发现性、可追溯性、可关联性和互操作性。可发现性主要用于标识和发现科学数据，提供必要的检索和定位信息。可追溯性主要通过记录数据的产生和演变过程来实现，可用于揭示数据的可信度。可关联性主要用于发现与科学数据相关的其他数据资源，可实现相关资源的聚集。互操作性是解决不同来源数据的格式转换，真正从语义层面完成数据整合，是大数据关联分析和挖掘的保证。科学和规范的科学元数据标准是实现上述属性要求，促进科学数据共享使用的重要手段。已有的研究工作对科学数据的可发现性进行了较多的研究，但对其他三方面属性的研究还比较少。
3 大数据背景下的新要求
3.1 可追溯性

可追溯性是指对科学数据从采集生产、加工整理、汇交整合、共享使用，到退出销毁的全生命周期进行追踪的能力，能够揭示科学数据的起源、动态演变和共享利用的全过程信息。它是对科学数据在全生命周期中状态和操作的客观记录，能够对评估科学数据的可信性和安全性提供重要的信息支撑，是加强科学数据管理的重要保证。早期的科学元数据对可追溯性信息的记录很简单，大多只记录科学数据的起源信息如生产者、生产时间等，而对加工整理、汇交整合和共享使用的信息则记录的很少，因此无法对科学数据进行有效的追踪。
随着大数据技术的不断发展，通过整合不同领域、不同来源、不同类型的科学数据进行综合分析来解决科学问题的趋势越来越显著。这些数据的真实性和可信性直接影响到分析结果的准确性。为保证数据的可信性，科学元数据需要客观、全面的记录科学数据的产生原理、仪器参数、处理过程等重要信息。值得注意的是，科学数据产生后还涉及汇交整合和共享使用等环节，这些过程信息同样需要进行如实的记录和保存。借助详细记录的过程信息，其他科研人员能够评估科学数据的可信性，甚至能够重现从原始数据到结果数据的过程。此外，可追溯性信息有助于发现潜在的安全威胁，可用于提升科学数据的安全性。大数据时代的网络攻击更具隐蔽性，如APT攻击可对目标进行长期性和有计划性的攻击。为更好的防范和追踪恶意的网络攻击行为，通过对记录的访问和操作信息进行整合和挖掘，可有助于发现隐蔽的攻击行为。
3.2 可关联性

可关联性是指科学数据在共享使用的过程中与具有相关性的其他科技资源产生关联的能力。可关联的科技资源包括科技文献、科技报告、科技成果、科技项目、专利等。这些科技资源具有一定的互补性，从不同维度揭示了科学研究活动的属性。通过建立数据之间的关联，一方面可以聚合大量处于离散状态的科技资源，消除彼此间的重复性和离散性；另一方面，依据科技资源在属性、层次和关系上的关联，按照属分关系和逻辑关系进行归并和融合，使科学数据更加具有层次性和结构性。大数据背景下，跨领域、跨类别数据的关联整合已经成为重要趋势，如何将与特定研究主题相关的不同来源、不同类型的数据进行有效的关联，是一个亟需解决的重要问题。
建立数据关联的最直接方法是所有数据采用统一的学科领域分类体系。它是对数据类别的规范化描述，通过解析和比较分类代码即可确定不同数据之间的关联关系，具有简单和高效的特点。但实际情况是，不同类型数据资源的学科分类采用的标准存在差异，如文献、项目和专利所用的分类体系各不相同。除类别的定义没有统一的标准外，类别的粒度也存在差异，因此在不同分类体系之间建立准确的关联性面临很大的现实困难。另外一种方法是利用语义相关性实现科学数据的关联。它是通过智能挖掘等技术自动从描述文本中提取语义信息，并进而判定其语义相关性，实现数据之间的关联。该方法对描述文本的内容和样式没有限制，具有良好的适应性，但需要借助本体、主题词表等辅助信息，同时需要大量的语义挖掘计算，具有较高的计算复杂度。在大数据的背景下，准确性和高效性是科学数据关联的基本要求。准确性是指紧密相关的数据资源能够有效的聚集和整合，为解决科学问题奠定基础。高效性是指实现数据关联的方法要尽量简单和高效，能利用尽量少的时间完成数据资源的关联。因此后续的研究需结合上述两个方面的要求，深入探索同时满足准确性和高效性的数据关联方法，以适应大数据时代的要求。
3.3 互操作性

互操作性是指科学数据在不同的系统之间进行自动交换和共享使用的能力。在采用不同元数据标准的数据系统之间进行检索、转换和使用时，数据的互操作性成为必须要解决的关键问题之一。科学数据的互操作性体现在两个层面：语法层面和语义层面。语法层面的互操作性是指不同系统能相互理解对方的数据结构，能按照规定的结构读取和访问相应的数据，通常包括数据格式、通讯协议和端口描述等。语义层面的互操作性是不仅能读取和访问对方的数据，而且能正确理解数据的含义，并正确使用数据解决自己的问题，真正实现不同系统之间的协同工作。
在大数据背景下，科学数据的来源多样，体量巨大，数据格式不统一，而且在粒度、结构和格式上存在显著的差异，对数据系统之间的互操作性提出了很大的挑战。语法层面的互操作能够兼容采用不同技术标准的系统平台，自动实现对异构系统中的数据进行获取、转换及整合。它需要系统对外提供规范、明确的操作接口，并提供所采用的元数据标准和详细的描述信息。语义层面的互操作能建立数据之间的语义关联，将离散的数据转化为统一的知识资源，实现知识的深层次理解，为协同解决科学问题奠定基础。语法层面的互操作相对容易实现，目前已经得到一定程度的应用，而语义层面的互操作仍然是一个开放性的问题，面临着很大的困难。此外，科学数据的安全性对互操作性也提出了新的要求。身份认证和权限管理是保护科学数据安全的重要手段之一，即向对方提供数据共享之前需确认对方的身份，并检查是否具有访问数据的权限。用户的权限管理通常是动态的，在执行任务时授予对应的权限，完成任务后及时撤销，因此需要具备对访问权限进行动态管理的能力。在元数据层面需要记录和管理科学数据的安全性限制，在实现数据互操作的同时建立合理、灵活的权限管理框架，是未来需重点解决的问题之一。
4 相关技术

4.1 资源描述框架

资源描述框架（Resource Description Framework，RDF）[12]是一种规范化描述资源的通用框架。它是由万维网联盟(World Wide Web Consortium，W3C)组织于1999年提出，并成为该联盟的推荐标准。RDF是一种由数据结构、操作符、查询语言和完整性规则组成的数据模型，通常借助XML作为其语法规范，引入开放的词汇集合用于描述资源的属性和语义。RDF采用<主体，谓词，客体>的三元组表示一个陈述，其中主体是被描述的资源，通常用URI表示，客体是谓词所表示行为的结果或者属性的取值。该模型旨在构建一个通用的描述框架来规范不同领域的元数据，实现元数据在互联网的交换，促进网络数据资源的自动化处理。
RDF成为描述资源的标准，受到越来越多的关注和应用，主要源于以下几个方面的优势：（1）结构简单，采用核心的三元组描述资源，在大数据背景下具有较高的检索和管理效率；（2）易扩展，RDF的词汇集和资源描述是独立的，通过修订词汇集或者引入新的词汇集可容易的扩展其描述能力；（3）易交换，RDF采用XML语法，容易实现不同系统数据的交换。此外，采用统一的RDF Schema描述其词汇集，便于在语义层次上实现数据交换；4）易集成，RDF的属性值可以是资源，可以通过嵌套的方式建立数据资源之间的关联关系，便于实现资源的集成。RDF框架通过词汇集描述数据资源的语义信息，但描述词汇之间关系的能力比较弱，需借助本体等其他技术扩展该方面的能力。此外，目前互联网上资源组织和展示方式是面向人的获取和处理需求，因此并未采用RDF等标准化的描述方式，后续如何转变为面向计算机可处理的观念，推广规范的资源描述标准还面临很大的困难。
4.2 本体

本体的概念来源于哲学领域，目前学术界比较认可的是Studer等人[13]对本体的定义：“本体是共享概念模型的明确的形式化规范说明”。它是一种在语义和知识层次上描述领域概念的建模工具，可形式化的描述领域内共同认可的词汇，通过概念之间的关系来描述概念的语义。该共享概念模型提供了对该领域知识的共同理解，并可被计算机自动化处理。在元数据领域，网络本体语言[14] (Web Ontology Language，OWL)，是一种融合本体和RDF所形成的一种知识描述语言，可描述网络资源所属的抽象类及其关系，弥补了RDF Schema的不足。该语言在2004年成为一项W3C的推荐标准，结合人工智能中的逻辑推理方法，可支持多种形式的推理。
本体在数据资源描述和集成中具有以下优势：（1）本体提供了一个领域内的共享概念体系，可用于描述资源的属性，同时又独立于数据资源，具有良好的可扩展性；（2）本体具有良好的概念层次结构和对逻辑推理的支持，因而具备语义检索的能力，一方面能提高检索的查全率和查准率，另一方面可以发现语义关联的资源，实现不同来源数据的聚合；（3）本体能够形式化的描述和对比概念的语义，支持不同来源数据在语义层面的互操作，促进数据在异构系统之间的共享和使用。基于上述的优势，本体在元数据领域得到了广泛的应用。但同时，本体也存在一些不足。本体的构建需要将共享概念体系形式化的表达为概念之间的关系，需消耗大量的人力物力，并需要领域专家的参与，因此本体的构建、更新和扩展需要较长的周期，在应对大数据时代快速的发展变化方面存在局限性。此外，本体很好的描述了特定领域的共享概念，但如何建立不同领域之间的概念关联，实现不同领域资源的整合和利用，仍然是一个尚未解决的问题。目前，本体技术为描述领域内的共享概念和解决语义互操作问题提供了一种新的方案，但其应用还处于探索阶段，需进一步对接应用需求和相关技术才能促进本体的快速发展和推广。
4.3 溯源模型
数据溯源信息是原始数据及其演变过程的客观记录,对科学数据的验证和重用具有重要的参考价值。它可以看作一类特殊的元数据，即溯源元数据。溯源模型是溯源信息的内容、存储及访问方式的规范化描述，是实现数据溯源的关键技术。溯源模型的构建通常借助于RDF和本体等技术。常用的溯源模型包括OPM模型[15]、Provenir模型[16]、PV模型[17]和PROV模型[18]。这些溯源模型采用相似的描述原理，构建被描述对象、处理过程和执行者三个相似的核心概念，只是在面向的领域和描述词汇集等方面存在差异。其中，OPM和PROV模型是通用型的溯源模型，具有丰富的描述词汇集，面向的应用领域较为广泛。Provenir模型和PV模型属于专用型的溯源模型，采用轻量级的词汇集，词汇描述能力较弱。前者是面向科学数据领域的溯源模型，针对科学工作流的特点进行了专业化的定制。后者主要面向互联网上的关联数据，侧重于数据访问过程中的溯源。
在大数据技术飞速发展的背景下，科学数据的可追溯性在提升数据可信度和安全性等方面发挥着越来越重要的作用。目前，只有Provenir模型是专门针对科学数据的溯源模型，相关的研究和应用还比较少，需要针对科学数据和大数据领域的特点进行深入的研究和个性化的定制。OPM作为较早提出的通用溯源模型，历经多年的改进和沉淀，积累了很多有用的知识和经验，可依托此模型为基础，结合Provenir模型和PV模型在各自领域的优势，设计和研究一种新型的溯源模型以适应大数据背景下科学数据溯源的新要求。
5 结论
本文在梳理科学元数据相关定义和功能要求的基础上，重点从可追溯性、可关联性和互操作性三个层面揭示了科学元数据在大数据背景下的新要求，并讨论了相关技术及其发展趋势。数据密集型科学研究范式和大数据技术的发展对科学数据的识别、解释、理解和评估等方面提出了新的要求。RDF、本体和溯源模型等技术为提升数据的可关联性、互操作性和可追溯性奠定了基础。同时，仍然存在一系列的问题需要解决。上述技术的研发虽然取得了一定的进展，但还不成熟，需要根据科学元数据的新要求进行适应性的改进。大数据时代的数据和环境均处于快速的变化中，因此上述技术需要具备快速更新和扩展的能力，目前RDF和本体的词汇集的构建和更新需要领域专家的参与，在快速更新和扩展方面存在明显的局限性。计算机的自主推理能力是实现数据互操作的关键，也是需要解决的另外一个难点问题，涉及到本体、逻辑和规则等方面，需要研究表达能力更强的描述逻辑。随着科学数据自动化和智能化处理能力的提升，数据获取和传播的速度非常快，数据泄密的危害性也越来越大，因此加强科学数据的安全管理也需要给予足够的重视。
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