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摘　要： 提出了一个基于网格的计算化学过程可视化解决方案，实时地监控计算过程，增加对计算过程的控制。
网格提供了计算作业所需要的大量计算资源，对计算过程的实时监控则增加了对计算过程的控制。 为了达到实
时的目的，针对计算过程中的原子不变性，提出了优化的三维可视化方法，动态地设定检测的时间间隔，并引入
了断点续传的思想。
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　　计算化学领域的作业计算量大、耗时长，而且计算过程
带有一定的猜测性和试探性，有时候需要用户通过自己的经
验来对计算过程进行取舍。 目前，计算化学在不同的学科分
支和应用领域的应用已超过数千种［１］ ，主流的计算软件如
Ｇａｕｓｓｉａｎ［２］ 、ＮＷＣｈｅｍ［３］等，分子结构可视化软件如 Ｇａｕｓｓｉａｎ
ｖｉｅｗ［４］ 、ＪＭｏｌ［５］等，都已具备广泛的用户基础；也有一些计算
化学应用是基于网格来实现的，如 ＧｒｉｄＣｈｅｍ［６］等，这些应用
都利用了网格丰富的计算资源，为用户提供了统一便利的使
用平台。

一般而言，分子结构的模拟计算和三维可视化是分离的，
用户通常无法实时地观测到计算过程中分子结构的变化。 然
而，用户在尝试性地给定计算初始参数时，可能存在由于参数
不合适而导致作业盲计算很长一段时间得不到很好的结果。
尤其是对于一些利用网格进行分布式计算的大规模作业，可能
在计算过程完成一部分时就达到了用户期望的效果，多余的计
算只会造成时间和计算资源的浪费。 因此，对计算化学作业的
实时监控，即时地反馈计算过程中的分子信息， 不但能够有效
地避免资源的浪费，而且能够辅助用户更好地控制计算过程，
得到良好的计算结果。 本文根据这一需求给出了一个基于网
格的计算化学过程可视化的方案（ＯＰＴＶｉｅｗ）。 ＯＰＴＶｉｅｗ 系统

基于 Ｊａｖａ和 Ｊａｖａ３Ｄ，它集成了国家网格（ＣＮＧｒｉｄ） ［７］ ，提供了一
个网格交互的平台，并能实时地检测计算过程，将计算过程中
的结果进行实时可视化。 ＯＰＴＶｉｅｗ 系统具有跨平台、实时、响
应迅速和高可视化分辨率等优点。
本文从网格应用的角度出发，对提交至网格的计算化学作

业进行实时监控，对不同计算阶段的分子结构进行三维可视
化，交互式地展示时变数据的实时变化情况。

1　设计与实现
1畅1　整体设计

为了使系统低耦合、高内聚、高重用性，同时屏蔽网格中间
件的变化对系统造成的影响，这里采用了如图 １所示的设计。

网格模块负责实现与网格的交互，主要包括向网格提交作
业、查询作业状态、下载计算过程文件、查询计算过程信息等。
系统通过数据处理模块来实时地获取数据，并实时地三维可视
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化计算过程。 用户可以动态、实时地查看计算过程的状态信
息，并根据这些信息对作业进行控制。

为了便于系统的维护和扩展，防止依赖传递和变化的扩
展，系统采用了模块化设计，主要由六个模块组成，如图 ２ 所
示。 ａ）配置模块用来加载系统和用户的配置信息，它允许用
户根据自己的偏好进行配置，使系统更加人性化；ｂ）能量曲线
图实时地显示计算过程中分子的能量趋势，用户可以动态地查
看计算过程中每一个阶段的分子能量；ｃ）３Ｄ可视化模块提供
了一个统一的接口用来构建 ３Ｄ 分子，并且提供了分子的平
移、放大、缩小、旋转等操作，用户可以实时地查看计算过程中
分子的结构信息；ｄ）图形化用户界面为用户提供了一个友好
的可操作界面，将模型与视图分离；ｅ）网格模块为系统的其他
模块与网格的交互提供一个稳定、公共的接口，本文采用了
ＭＶＣ模型来实现网格模块。 为了减小客户端的压力，以及加
强对于跨平台和分布式的支持，本文采用了 ＲＭＩ 的技术来实
现客户和服务器的通信［８］ 。 数据处理模块一方面用来不断地
从网格获取数据、处理数据，抽取出相应的信息；另一方面也可
以获取本地保存的分子信息，为可视化提供数据准备。

由于系统需要实时地监控网格中的计算化学作业，当计算
过程进行到新的阶段时，需要动态地实时更新能量曲线图和分
子 ３Ｄ图。 一般来说，可以每隔一段时间定时地去查看数据是
否有更新，如果发生更新再去更新能量曲线图和分子 ３Ｄ 图。
但是这就造成了在数据的两次更新之间，对数据的大量查看是
无效的。 尤其是当查看的时间间隔很短时，会对系统的效率造
成很大的影响。 为了解决这个问题，本文采用了观察者的设计
模式［９］ ，如图 ３所示。

系统中模型数据继承主题（ｏｂｓｅｒｖａｂｌｅ类），曲线图和分子
的 ３Ｄ显示实现了观察者接口（ｏｂｓｅｒｖｅｒ），并且注册为模型数
据的观察者。 当从网格获取的数据发生改变时，作为主题的模
型数据会发生改变，这时候它会通知注册在该主题上的观察者
（曲线图和分子 ３Ｄ显示）进行更新。 这样就达到了实时更新
的效果，并且不会使系统增加额外的负担。

1畅2　可视化原理
ＯＰＴＶｉｅｗ系统中，分子的可视化采用了 Ｊａｖａ３Ｄ 的技术来

实现。 Ｊａｖａ３Ｄ采用了场景图的方式，它是一个树型结构，由内
容（ｃｏｎｔｅｎｔ）和视图（ｖｉｅｗ）两个分支组成。 视图分支定义了视
点等视图模型；内容分支是程序需要重点考虑的部分，用于描
述场景所包含的所有图形对象以及针对这些对象的空间变换、
光照、行为、背景等。 为了方便描述，本文有如下的约定：ＢＧ表
示 Ｊａｖａ３Ｄ 中的 ＢｒａｎｃｈＧｒｏｕｐ，ＴＧ 表示 Ｊａｖａ３Ｄ 中的 Ｔｒａｎｓｆｏｒｍ唱
Ｇｒｏｕｐ，ＴＤ表示 Ｊａｖａ３Ｄ中的 Ｔｒａｎｓｆｏｒｍ３Ｄ 。

实时的可视化需要解决的主要问题有：当第一次显示时，
如何快速地构建显示三维分子；当计算由一个阶段进入到另一
个阶段时，如何快速地切换三维分子显示。
分子有多种显示方式，这里以最为常见的球棍模式为例进

行阐述。 在 ＯＰＴＶｉｅｗ系统中，用球（ｓｐｈｅｒｅ）来表示一个原子，
用圆柱来表示两个原子之间的化学键［１０］ 。 Ｊａｖａ３Ｄ提供了绘制
三维球的接口，但是只能在原点绘制默认的较低分辨率的三维
球体，需要通过 ＴＧ和 ＴＤ将球移动到指定的位置，这就会大大
地降低可视化的速度。 为此，本文在 ＯＰＴＶｉｅｗ 中提供了在给
定的位置创建给定分辨率球体的方法。 这就解决了实时可视
化需要解决的第一个问题。
在一个计算化学的计算过程中，分子包含的原子类型和数

量是不会变化的，不断变化的是每个原子的位置以及原子之间
的化学键。 对一般实现来说，当计算由一个阶段到达另一个阶
段时，可以重新构建整个三维分子，但这样会造成空间的大量
浪费，而且如果分子体系很大，重新构建三维分子的速度会非
常缓慢。 这里给出了自己优化的三维可视化方法。 由于在整
个计算过程中分子包含的原子是不会变化的，变化的只是它们
的位置。 因此完全可以将原子进行重用，只需不断变换它们在
三维虚拟空间中的位置，并重新构建原子之间的化学键即可。
如图 ４所示的三维场景图，为了更好地重用和更高的灵活

性，减少空间的使用，将三维场景图和分子分支图进行了分离。
三维场景图提供了通用性的背景、光线以及一些分子的行为设
置等。 不同分子的三维可视化，只需要替换相应的分子分支图
（ｍｏｌｅｃｕｌｅ３Ｄ）即可，而不需要重新构建整个三维场景图。 其中
ｂｅｈａｖｉｏｒＴＧ包含了分子具有的行为，ｃｏｎｔｅｎｔＢＧ 提供了替换分
子分支图的能力。
如图 ５所示的分子分支图，ｍｏｌｅｃｕｌｅＢＧ 为分子分支图的

根；ｍｏｌｅｃｕｌｅＴＧ用来提供分子的整体放大缩小、平移等功能；
ｍｏｌｅｃｕｌｅＢＧ２用来包含分子结构中的原子分支（ａｔｏｍ３Ｄ）以及
原子之间的化学键（ｂｏｎｄＢＧ），它提供了化学键的替换能力；
ｂｏｎｄＢＧ包含了分子之间的化学键。 为了提高效率、减少内存
的使用，化学键可以共享一个 ａｐｐｅａｒａｎｃｅ。 原子分支提供原子
的平移和放大缩小的行为。 在计算过程中原子的位置可能是
不断变化的，就允许不断地对原子进行平移，而不需要在新的
位置进行重新构建，这样就大大提高了可视化的效率。
随着计算过程的深入，当分子中原子的位置和原子之间的

化学键不断变化时，只需要不断地平移原子的位置，同时删除
旧的化学键、添加新的化学键即可。 这样就避免了对整个分子
的重新构建，提高了可视化的效率，缩短了系统响应的时间。
同时，当需要可视化不同的分子时，只需要删除旧的分子分支
图、添加新的分子分支图即可，也不需要重新设置背景、光线，
以及分子所具有的行为。
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1畅3　数据处理模块
数据处理模块主要负责从网格获取数据并进行处理，为可

视化提供数据的准备。 从网格获取数据由于受到每一次获取
数据大小以及网络速度的限制，导致不能立刻在本地获取所有
的网格数据，这个过程总是有滞后性。

为了尽可能地提高系统的实时性，就需要尽可能频繁地去
检查网格数据是否发生更新。 然而如果检查网格数据更新的
间隔太短，不仅会加重系统的负担，使系统响应变慢，而且可能
会对网格获取数据的实时性产生相反的影响。 在 ＯＰＴＶｉｅｗ 系
统中，本文采用动态设置检测时间间隔的方法。 这里给出了一
个动态设置时间间隔的策略。 首先，给定一个初始的时间间隔
T＝t０ ，系统不断地检测数据产生的时间。

ａ）如果下一次获取网格数据的时间间隔为 n ×T（n ＞１），
则设置 T ＝（n－ｆａｃｔｏｒ１ ） ×T 。

ｂ）如果下一次获取网格数据的时间间隔为 T，说明 T可能
是仍然大于真实的时间间隔，则设置 T＝ｆａｃｔｏｒ２ ×T。

ｆａｃｔｏｒ１∈［０，１］，ｆａｃｔｏｒ２∈（０，１）。 为了不对系统的实时性
造成影响，初始时间间隔 t０ 的设置要尽可能地小，ｆａｃｔｏｒ１ 、ｆａｃ唱
ｔｏｒ２ 会随着计算化学作业特性的不同而有所不同。 通过大量
的实验验证，本文在 ＯＰＴＶｉｅｗ中将 t０ 设置为 １０ ｓ，ｆａｃｔｏｒ１设置
为 ０畅５，ｆａｃｔｏｒ２ 设置为 ０畅９。 由于计算过程的每一个阶段所需
要的时间是不同的，因此本文提供的方法只能是尽可能地去接
近，而不可能真正地计算出计算所需要的时间。

同时，在 ＯＰＴＶｉｅｗ中本文借鉴了断点续传的思想，系统从网
格获取数据的过程中，会同时将数据保存在本地。 当用户在查看
一个计算的过程中，由于意外的因素或者人为终止了实时查看过
程，系统会自动地保存当前已经查看的位置，在这里设置一个断
点。 当用户再次查看此计算过程时，ＯＰＴＶｉｅｗ系统不需要重头开
始从网格获取数据，只需要从断点的位置开始从网格获取数据即
可。 这样极大地缩短了系统的响应时间，也减轻了网格的负担，提
高了系统的实时性。 数据的处理流程如图６所示。

当用户选择查看某一个计算过程时，系统会先根据保存在
本地的配置信息确定是否是第一次查看此计算过程。 如果是，
则直接从网格不断地获取数据即可；如果不是，则先从本地文
件系统加载已经保存的计算过程的数据，再判断上一次的查看

中计算过程是否已经完成。 如果完成，则直接结束，不需要再
从网格获取任何数据；否则，从上一次断点的位置开始，继续从
网格获取数据。

2　结果与分析
对采用第 １章给出的实时可视化方式以及采用普通的分

子重新构建的可视化方式、两阶段之间三维分子切换可视化所
需要的时间进行了测试。 测试环境为：ＪＤＫ １畅６畅０ ， Ｊａｖａ３Ｄ
１畅５畅２， Ｗｉｎｄｏｗｓ ＸＰ操作系统，Ｉｎｔｅｌ Ｐｅｎｔｉｕｍ溎 Ｄ ２畅８０ ＧＨｚ处理
器，２ ＧＢ内存。 测试结果如表 １所示。

表 １　两种可视化方式可视化时间对比

编号
测试分子规模

（以原子数目表示）
测试分
子键数目

优化的可视化方
式需要时间／ｍｓ

重新构建可视化
方式需要时间／ｍｓ

１ k１２０ 5１２０ ＋／－ ２８２ �．１７ ４２１ Z．５７

２ k４８ $５０ ＋／－ １１５ �．０４ ２０５ Z．８９

３ k４  ２ ＋／－ １４ 眄．８９ ３１ I．１７

　　由表 １可以非常容易地看出，采用上述优化的实时可视化
方式，在计算过程的两个阶段之间切换更加迅速、响应时间
更短。
如图 ７所示，本例展示了在量化计算中 Ｈ在 Ｃ与 Ｏ之间

迁移的过渡态优化计算过程。 曲线图横坐标代表计算阶段，纵
坐标分别表示分子的能量和 ＲＭＳ值。 ＯＰＴＶｉｅｗ系统可以动态
地查看网格中优化计算过程中的分子结构、能量、ＲＭＳ值及趋
势，且用户可以动态查看每一步的四个判定收敛指标。 当
ＲＭＳ曲线趋于 ０且四个收敛指标都显示“ＹＥＳ”时，优化计算
完成。 本例在优化计算第 ２０步时完成收敛。 用户可以选择动
态播放其优化过程变化，亦可比较每一步分子及邻近优化步的
分子结构。 用户还可以对优化过程任何一步的分子查看其键
长、键角、二面角等信息，并且可以另存为符合 Ｇａｕｓｓｉａｎ软件格
式的输入文件，以便进一步计算。

3　结束语
本文根据对计算化学中计算过程动态监测的需要，给出了基

于网格的设计和实现，并根据此需求的特殊性，对可视化、数据的
处理给出了优化的解决方案，达到了很高的实时性。 但系统中仍
然有很多需要改进的地方。 当原子的位置改变时，原子可以通过
平移来达到新的位置，但是化学键则只能重新构建。 但是这样的
设计可能会造成当分子的体系很大、化学键很多的时候，化学键的
构建就是一个非常耗时的任务，会造成明显的闪屏现象。 这也是
笔者下一步工作的一个重要方向。 （下转第 ４３７ 页）
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根据表 ３所示的结果，可以定量地比较联网审计绩效各评
价指标的重要程度。 另外，三种方法计算出的各灰色综合关联
度值比较如图 １所示。 由图 １和表 ３可以看出：

ａ）不论联网审计绩效的评价指标权重值采用何种方法确
定，重要影响因素分析结果基本一致。

表 ３　灰色综合关联度分析结果

评价指标 ρ^ij（ＲＣ／ＡＨＰ） ρ^ij（ＲＣ） ρ^ij（ＡＨＰ）
C１ 种０ 妹．７０７ ０ �．５０３４ ０ u．６０３ ６
C２ 种０ ゥ．６８１ ８ ０ �．６１９９ ０ u．７２２ ４
C３ 种０ ゥ．６２８ ３ ０ �．５１４２ ０ u．５６４ ２
C４ 种０ ゥ．６９７ ２ ０ �．５１８５ ０ u．５９８ ７
C５ 种０ 妹．７１４ ０ �．５１５８ ０ u．６５０ ８
C６ 种０ ゥ．６９５ ６ ０ �．５４４９ ０ u．６７５ ５
C７ 种０ ゥ．６６８ ８ ０ �．５０４２ ０ u．５８４ ５
C８ 种０ ゥ．７９２ ２ ０ �．７４２４ ０ u．６４６ ３
C９ 种０ ゥ．７１３ ６ ０ �．６７３３ ０ 拻．６０７
C１０ ０ ゥ．６４５ ７ ０ �．６１０２ ０ 拻．５７３
C１１ ０ ゥ．７４６ ６ ０ �．７０７６ ０ u．６２３ ５
C１２ ０ ゥ．７００ ２ ０ �．６６０１ ０ u．６００ ３
C１３ ０ ゥ．７４６ ６ ０ �．７０７６ ０ u．６２３ ５
C１４ ０ ゥ．６３３ ７ ０ �．５９９９ ０ u．５６６ ９
C１５ ０ ゥ．６２０ ９ ０  ．５２ ０ u．５６０ ５
C１６ ０ ゥ．７９２ ２ ０ �．７４２４ ０ u．６４６ ３
C１７ ０ ゥ．８３８ ６ ０ �．５９１１ ０ u．７８２ ７
C１８ ０ ゥ．６２５ ３ ０  ．５８１ ０ u．５６２ ７

　　ｂ）综合灰色综合关联度值计算结果，联网审计的评价指
标 C８ （审计效率的提高）、C１７ （采集数据的合适性）、C１６ （系统
的友好性）是影响联网审计绩效的主要因素；而 C１ （软硬件成
本）、C１５ （审计的频率）、C１８ （系统升级频率）不是影响联网审
计绩效的主要因素。 也就是说，对于各个联网审计，经费投入
多少不是影响联网审计绩效的主要因素，效益高、系统设计与
开发质量高的联网审计系统才是最有效的系统。

4　结束语
ＩＴ绩效审计是目前审计领域研究的一个前沿和热点问

题，联网审计是 ＩＴ审计研究的一个重要方向，研究联网审计的
绩效评价问题具有重要意义。 为了进一步明确影响联网审计
绩效的有效因素，需要定量分析联网审计绩效各影响因素的重
要程度。 本文基于我国联网审计的特点，建立了联网审计绩效
影响因素灰色关联分析模型，并对联网审计项目绩效评价的影
响因素进行了定量分析，研究结果为我国今后实施联网审计项
目提供了决策依据。
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