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Â ðàáîòå îáñóæäàþòñÿ ñîâðåìåííîå ñîñòîÿíèå è ïåðñïåêòèâû ðàçâèòèÿ ìíîãîöåëåâîé è ìíîãîôóíêöèî-
íàëüíîé èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû ïî ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè àòìîñôåðû. Îïðåäåëåíû òðåáîâàíèÿ, 
ïðåäúÿâëÿåìûå ê ïðîãðàììíûì êîìïëåêñàì, îñóùåñòâëÿþùèì íàêîïëåíèå, õðàíåíèå, îáðàáîòêó ñïåêòðàëü-
íîé èíôîðìàöèè è ðåàëèçàöèþ ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé ðàñ÷åòà ñïåêòðàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê àòìîñôåðíûõ 
ãàçîâ. 

Ðàññìîòðåíû îñíîâíûå ôóíêöèîíàëüíûå âîçìîæíîñòè è îáëàñòè ïðèìåíåíèÿ ñèñòåìû. 
 
 

1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ 
 

Áûñòðîå ðàçâèòèå ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîãî è ñâåðõâûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ áëàãîäàðÿ 
ñîçäàíèþ øèðîêîïîëîñíûõ ôóðüå-ñïåêòðîìåòðîâ, ëàçåðíûõ ïåðåñòðàèâàåìûõ ñïåêòðîìåòðîâ, íîâîé 
òåõíèêè â ìèêðîâîëíîâîì äèàïàçîíå, à òàêæå íîâûì âîçìîæíîñòÿì â èññëåäîâàíèè âûñîêîâîçáóæ-
äåííûõ ñîñòîÿíèé, âîçíèêøèì â ñâÿçè ñ ðàçâèòèåì ôëóîðåñöåíòíîé, âíóòðèðåçîíàòîðíîé ñïåêòðîñêî-
ïèè, ñïåêòðîñêîïèè äâîéíîãî ðåçîíàíñà è ò. ä., ïðèâåëî ê ëàâèíîîáðàçíîìó ðîñòó èíôîðìàöèè ïî 
ïàðàìåòðàì ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. 

Ýêñïåðèìåíòàëüíî èññëåäîâàííûå ëèíèè â ñïåêòðàõ òîëüêî àòìîñôåðíûõ ãàçîâ è òèïè÷íûõ çà-
ãðÿçíèòåëåé àòìîñôåðû èñ÷èñëÿþòñÿ ñîòíÿìè òûñÿ÷.  Ïîìèìî ýòîãî ñóùåñòâóþò ìíîãî÷èñëåííûå ðàñ-
÷åòíûå äàííûå, îñíîâàííûå íà ðàçëè÷íûõ òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëÿõ è îáëàäàþùèå ðàçëè÷íîé ñòåïåíüþ 
äîñòîâåðíîñòè. 

Â ýòèõ óñëîâèÿõ ñîçäàíèå àòëàñîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, áàíêîâ ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé èíôîðìàöèè 
è àâòîìàòèçèðîâàííûõ èíôîðìàöèîííûõ ñèñòåì ÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìûì ýòàïîì äëÿ îáåñïå÷åíèÿ âîç-
ìîæíîñòè äîñòàòî÷íî ïîëíîãî èñïîëüçîâàíèÿ ðåçóëüòàòîâ ñïåêòðîñêîïèè â ïðèêëàäíûõ çàäà÷àõ. 
È í ô î ð ì à ö è î í í û å  ñ è ñ ò å ì û  ï å ð â î ã î  ï î ê î ë å í è ÿ  áûëè îðèåíòèðîâàíû íà ôîðìèðîâà-
íèå áàç ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé (ÏÑË) è ðàçðàáàòûâàëèñü â ñâÿçè ñ íåîáõîäèìîñòüþ ñèñòå-
ìàòèçàöèè è àíàëèçà íàêîïëåííûõ â ëèòåðàòóðå äàííûõ ïî ñïåêòðàì ïîãëîùåíèÿ [1—2]. 

Ñîçäàíèå «áàç ðåêîìåíäîâàííûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé» âûñîêîãî óðîâíÿ 
òðåáóåò: 

— ýôôåêòèâíîãî îáåñïå÷åíèÿ õðàíåíèÿ, ñèñòåìàòèçàöèè è îïåðàòèâíîãî äîñòóïà ê ñîîòâåòñò-
âóþùåé èíôîðìàöèè; 

— ïðîâåäåíèÿ ñåëåêöèè ðàçíîðîäíûõ äàííûõ è àâòîìàòèçèðîâàííîãî êîíòðîëÿ èõ äîñòîâåðíîñòè; 
— îáåñïå÷åíèÿ âîçìîæíîñòè ýêñòðàïîëÿöèè äàííûõ ïî ÏÑË íà ýêñïåðèìåíòàëüíî íå èññëåäî-

âàííûå äèàïàçîíû ñî ñòàòèñòè÷åñêè äîñòîâåðíîé îöåíêîé òî÷íîñòè. 
Ïîä÷åðêíåì, ÷òî ïðè êîìïèëÿòèâíîì ïîäõîäå ê ôîðìèðîâàíèþ ÏÑË âîçìîæíîñòè ðåøåíèÿ äâóõ 

ïîñëåäíèõ çàäà÷ êðàéíå îãðàíè÷åíû.  Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî èíôîðìàöèîííàÿ ñèñòåìà, ôîðìèðóþùàÿ 
áàçû ÏÑË è îòâå÷àþùàÿ ïåðå÷èñëåííûì âûøå òðåáîâàíèÿì, äîëæíà ñîäåðæàòü ïðîãðàììíûå áëîêè 
îáðàáîòêè ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé èíôîðìàöèè, ðåøåíèÿ ïðÿìûõ è îáðàòíûõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ çàäà÷, 
ñòàòèñòè÷åñêîãî àíàëèçà è ò. ä. 

Ñïîñîá îðãàíèçàöèè ñèñòåìû, ïðè êîòîðîì «ïîòðåáèòåëü» èìååò äîñòóï òîëüêî ê áàçå ðåêîìåíäî-
âàííûõ çíà÷åíèé ÏÑË, çàïèñàííîé â âèäå òàáëèö íà ìàãíèòíûõ íîñèòåëÿõ ëèáî íà áóìàãå (áóäåì 
íàçûâàòü äàëåå òàêèå èíôîðìàöèîííûå ñèñòåìû çàêðûòûìè), ñóùåñòâåííî îãðàíè÷èâàåò âîçìîæíîñòè 
èñïîëüçîâàíèÿ áîãàòîé èíôîðìàöèè, ñîäåðæàùåéñÿ â ñïåêòðàõ ìîëåêóë, ïîñêîëüêó ïðåäóñìîòðåòü 
çàðàíåå â áàçàõ ÏÑË ïîòðåáíîñòè âñåõ ðàçíîîáðàçíûõ êîíêðåòíûõ çàäà÷ ïðåäñòàâëÿåòñÿ íåðåàëüíûì. 
Â îñîáåííîñòè îãðàíè÷åíû âîçìîæíîñòè èñïîëüçîâàíèÿ òàêèõ ñèñòåì â ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâà-
íèÿõ ïî ñïåêòðîñêîïèè, â ÷àñòíîñòè äëÿ ïîëó÷åíèÿ èíôîðìàöèè î ïîòåíöèàëå âçàèìîäåéñòâèÿ ÿäåð è 
ýëåêòðîîïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèêàõ. 

Ðàçâèòèå ýòîãî íàïðàâëåíèÿ ïðèâîäèò ê ïîñòàíîâêå íîâîé çàäà÷è— ñîçäàíèÿ èíôîðìàöèîííûõ 
ñèñòåì ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ øèðîêîãî íàçíà÷åíèÿ, êîòîðûå ìîæíî óñëîâíî íàçâàòü 
è í ô î ð ì à ö è î í í û ì è  ñ è ñ ò å ì à ì è  â ò î ð î ã î  ï î ê î ë å í è ÿ .  

Ðå÷ü èäåò î ìíîãîöåëåâîé è ìíîãîôóíêöèîíàëüíîé èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìå îòêðûòîãî òèïà, êî-
òîðàÿ ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà äëÿ àâòîìàòèçàöèè ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé â îáëàñòè ñïåê-
òðîñêîïèè, ôèçèêè è õèìèè ìîëåêóë è â ðàçíîîáðàçíûõ ïðèêëàäíûõ çàäà÷àõ. 

Â ýòîé ðàáîòå ìû ðàññìîòðèì íåêîòîðûå ïðîáëåìû ñîçäàíèÿ òàêîé ñèñòåìû, à òàêæå îòäåëüíûå 
åå ýëåìåíòû è ñâÿçè, ðàçðàáîòàííûå è ïðîãðàììíî ðåàëèçîâàííûå â ÈÎÀ ÑÎ ÀÍ ÑÑÑÐ [3—6]. 
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II. ÎÑÍÎÂÍÛÅ ÝËÅÌÅÍÒÛ, ÂÎÇÌÎÆÍÎÑÒÈ ÔÓÍÊÖÈÎÍÈÐÎÂÀÍÈß È ÏÐÎÁËÅÌÛ 
ÔÎÐÌÈÐÎÂÀÍÈß «ÈÄÅÀËÜÍÎÉ» ÑÈÑÒÅÌÛ 
 
À. Îáùàÿ ñòðóêòóðà ñèñòåìû 
 

Ïðèíöèïèàëüíàÿ ñõåìà ìíîãîôóíêöèîíàëüíîé èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû, ïðåäíàçíà÷åííîé äëÿ 
ïðîâåäåíèÿ êàê ïðèêëàäíûõ èññëåäîâàíèé, òàê è èññëåäîâàíèé ñîáñòâåííî â îáëàñòè ìîëåêóëÿðíîé 
ñïåêòðîñêîïèè è ôèçèêè ìîëåêóë, èçîáðàæåíà íà ðèñ. 1.  Â íåé âûäåëåíû òðè îñíîâíûõ óðîâíÿ. 

Ïåðâûé óðîâåíü ñâÿçàí ñ ôîðìèðîâàíèåì, õðàíåíèåì, ñèñòåìàòèçàöèåé ÏÑË, êëàññèôèêàöèåé 
èñòî÷íèêîâ, îðãàíèçàöèåé âûáîðêè ïî òðåáóåìûì õàðàêòåðèñòèêàì. 

Âòîðîé óðîâåíü ñîîòâåòñòâóåò îðãàíèçàöèè îáðàáîòêè ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé èíôîðìàöèè, âêëþ-
÷àþùåé áëîêè ïðîãðàììíîé ðåàëèçàöèè îáðàòíûõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ çàäà÷, ñòàòèñòè÷åñêîãî àíàëè-
çà, ñèíòåçà èíôîðìàöèè è îöåíêè äîñòîâåðíîñòè äàííûõ. 

Òðåòèé óðîâåíü îòâå÷àåò ðåàëèçàöèè ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé, îïèñûâàþùèõ ïðîÿâëåíèÿ âíóò-
ðèìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé â ñïåêòðàõ è èõ ñâÿçü ñ ôóíäàìåíòàëüíûìè õàðàêòåðèñòèêàìè ìî-
ëåêóë â âèäå ïðîãðàììíûõ ñðåäñòâ. 

Ðÿä ýëåìåíòîâ íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé îòäåëüíûå ñëîæíûå ïîäñèñòåìû ñ ðàçâèòîé ñòðóêòó-
ðîé è ñïåöèôè÷åñêîé ôîðìîé îðãàíèçàöèè.  Èñòîðè÷åñêè ÷àñòü èç íèõ ðàçðàáàòûâàëàñü íåçàâèñèìî 
äëÿ ðåøåíèÿ ðàçëè÷íûõ çàäà÷ ñïåêòðîñêîïèè è äîâåäåíà äî óðîâíÿ óíèêàëüíûõ ïðîãðàììíûõ êîì-
ïëåêñîâ, íå èìåþùèõ àíàëîãîâ, êàê íàïðèìåð, ñèñòåìà àíàëèòè÷åñêèõ âû÷èñëåíèé (CAB) [7, 9]. 

Äëÿ ýôôåêòèâíîãî èñïîëüçîâàíèÿ çàëîæåííîãî â íèõ ïîòåíöèàëà íåîáõîäèìî îáåñïå÷èòü ñòûêîâêó 
âñåõ êîìïîíåíòîâ ñèñòåìû è èõ ñîâìåñòíîå èëè ïîñëåäîâàòåëüíîå ôóíêöèîíèðîâàíèå ñ ïîìîùüþ îáùåé 
ñèñòåìû óïðàâëåíèÿ, ÷òî ÿâëÿåòñÿ îäíîé èç íàèáîëåå ñëîæíûõ â òåõíè÷åñêîì îòíîøåíèè çàäà÷. 

 
Á. Áëîê ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé 
 

Áëîê ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé, îïèñûâàþùèõ ïðîÿâëåíèÿ âíóòðèìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé â 
ñïåêòðàõ, èãðàåò öåíòðàëüíóþ ðîëü â ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìå, ïîñêîëüêó ôàêòè÷åñêè îïðåäåëÿåò 
óðîâåíü òåîðåòè÷åñêîé îáîñíîâàííîñòè ñòàòèñòè÷åñêîé îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ è âîç-
ìîæíîñòü ýêñòðàïîëÿöèè äàííûõ íà íåèññëåäîâàííûå äèàïàçîíû. 

Êðîìå òîãî, âûáîð ìîäåëè â ïðèíöèïå îïðåäåëÿåò ñâÿçü ìåæäó ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ÏÑË è 
ñòðóêòóðíûìè, ñèëîâûìè è ýëåêòðîîïòè÷åñêèìè õàðàêòåðèñòèêàìè ìîëåêóë. Êîððåêòíàÿ, ñ ôèçè÷å-
ñêîé è ìàòåìàòè÷åñêîé òî÷åê çðåíèÿ, ìîäåëü ïîçâîëÿåò íàéòè íàèáîëåå áëèçêèå ê èñòèííûì çíà÷åíèÿ 
ìîëåêóëÿðíûõ êîíñòàíò, ñîñòàâëÿþùèõ ñîäåðæàíèå àðõèâíûõ ìîäóëåé. 

Èäåàëüíàÿ ìîäåëü äîëæíà óäîâëåòâîðÿòü ñëåäóþùèì óñëîâèÿì: 
à) äîñòàòî÷íî ïîëíî ó÷èòûâàòü ôèçè÷åñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ â ðàññìàòðèâàåìîé êâàíòîâîé ñèñòåìå; 
á) îáåñïå÷èâàòü âîñïðîèçâåäåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ÏÑË íà óðîâíå ýêñïåðèìåíòàëüíîé òî÷íî-

ñòè ñ ÷èñëîì âàðüèðóåìûõ ïàðàìåòðîâ, íàìíîãî ìåíüøèì ÷èñëà îáðàáàòûâàåìûõ äàííûõ; 
â) ïàðàìåòðû äîëæíû áûòü ñòàáèëüíûìè, ñòàòèñòè÷åñêè íàäåæíî îïðåäåëèìûìè è íå èìåòü 

ñèëüíûõ êîððåëÿöèé; 
ã) ìîäåëü äîëæíà èìåòü êîððåêòíîå àñèìïòîòè÷åñêîå ïîâåäåíèå è îáåñïå÷èâàòü ðàçóìíóþ ýêñòðà-

ïîëÿöèþ (ïðåäñêàçàíèå) íà íå ó÷àñòâóþùèå â îáðàáîòêå ÏÑË; 
ä) ðàñ÷åòû äîëæíû áûòü óñòîé÷èâûìè; 
å) åñëè ìîäåëü ôîðìóëèðóåòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîñëåäîâàòåëüíûõ ïðèáëèæåíèé, òî ñîîòâåòñò-

âóþùèå ðàçëîæåíèÿ äîëæíû áûòü ñõîäÿùèìèñÿ. 
Ìàòåìàòè÷åñêîé îñíîâîé äëÿ ôîðìóëèðîâêè òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè 

ñëóæèò àïïàðàò ýôôåêòèâíûõ ãàìèëüòîíèàíîâ [10—12].  Äëÿ êàæäîãî ýëåêòðîííîãî èëè êîëåáàòåëü-
íîãî ñîñòîÿíèÿ ëèáî ãðóïïû ñèëüíî âçàèìîäåéñòâóþùèõ áëèçêî ðàñïîëîæåííûõ ñîñòîÿíèé çàïèñûâà-
åòñÿ ýôôåêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí Heff, ôîðìà êîòîðîãî è çàâèñèìîñòü îò äèíàìè÷åñêèõ ïåðåìåííûõ 
îïðåäåëÿåòñÿ òèïîì ñîñòîÿíèÿ, åãî ñèììåòðèåé, êðàòíîñòüþ âûðîæäåíèÿ, õàðàêòåðîì ðåçîíàíñíûõ 
âçàèìîäåéñòâèé è ò.ä. 

Çàäà÷è, ñâÿçàííûå ñ ôîðìèðîâàíèåì áëîêà ìîäåëåé, ðàçäåëÿþòñÿ íà äâà ýòàïà. Íàèáîëåå ñåðüåç-
íûå òðóäíîñòè, â îñîáåííîñòè äëÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé, ïðåäñòàâëÿåò ñîçäàíèå òåîðåòè÷å-
ñêèõ ìîäåëåé, â äîñòàòî÷íî õîðîøåì ïðèáëèæåíèè óäîâëåòâîðÿþùèõ ïï. à—å. 

Ýòè çàäà÷è âûõîäÿò çà ðàìêè èíôîðìàöèîííûõ è ñîñòàâëÿþò ïðåäìåò ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëå-
äîâàíèé â îáëàñòè ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè.  Òåì íå ìåíåå äëÿ îáåñïå÷åíèÿ ýôôåêòèâíîãî ôóíê-
öèîíèðîâàíèÿ ñèñòåìû èõ íåîáõîäèìî ðåøàòü. 

Ñëåäóþùèì ýòàïîì ÿâëÿåòñÿ ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé â âèäå ïàêåòîâ 
ïðîãðàìì, ñâÿçàííàÿ ñ íàõîæäåíèåì ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé ýôôåêòèâíûõ ãàìèëüòîíèàíîâ Heff (óðîâ-
íåé ýíåðãèè), ñîáñòâåííûõ ôóíêöèé è ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäîâ.  Òðóäíîñòè çäåñü íîñÿò ïðå-
èìóùåñòâåííî òåõíè÷åñêèé õàðàêòåð. 

Ðàññìîòðèì òèïè÷íûå ïðîáëåìû, õàðàêòåðíûå äëÿ ïåðâîé ãðóïïû çàäà÷. 
 
 



 Èíôîðìàöèîííûå ñèñòåìû ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè 5 

 
 
Ðèñ. 1. Ïðèíöèïèàëüíàÿ ñõåìà ìíîãîôóíêöèîíàëüíîé èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû.ïî ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðî-
ñêîïèè âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ. Îáîçíà÷åíèÿ: CAB – ñèñòåìà àíàëèòè÷åñêèõ âû÷èñëåíèé. Áëîê ÎÑÇ – áëîê 
îáðàòíûõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ çàäà÷. ÏÑË – ïàðàìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. ÑÏ — ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïà-

ðàìåòðû. ÌÊ – ìîëåêóëÿðíûå êîíñòàíòû; _____ðåàëèçîâàííûå ñâÿçè; ⎯ ⎯ ⎯ – ïðîåêò 
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1. Ïðîáëåìû îäíîçíà÷íîé îïðåäåëèìîñòè ïàðàìåòðîâ, âîçíèêàþùèå ïðè ôîðìèðîâàíèè àðõèâîâ 
ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ (ÑÏ) 
 

Ýòè âîïðîñû ñâÿçàíû ñ îáåñïå÷åíèåì óñëîâèÿ ï. â è íàèáîëåå àêòóàëüíû â ñëó÷àå âûðîæäåííûõ 
è ðåçîíàíñíî âçàèìîäåéñòâóþùèõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé. Â òàáë. 1 â êà÷åñòâå èëëþñòðàöèè ïðè-
âåäåíû äâà ýêâèâàëåíòíûõ, ñ òî÷êè çðåíèÿ îïèñàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ, íàáîðà ñïåêòðî-

ñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ t
4,4

Ω(k,Ã)
 äëÿ òðèæäû âûðîæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ (0001) ìåòàíà. Îíè ïîëó÷åíû íà 

îñíîâå òðàäèöèîííîé ôåíîìåíîëîãè÷åñêîé ìîäåëè, â ðàìêàõ êîòîðîé â ýôôåêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí 
âêëþ÷àþòñÿ âñå íåïðèâîäèìûå òåíçîðíûå îïåðàòîðû, ðàçðåøåííûå ïî ñèììåòðèè. Ñðàâíåíèå ýòèõ 
íàáîðîâ ÑÏ ïîêàçûâàåò ñèëüíûå ðàçëè÷èÿ, êàñàþùèåñÿ çíàêîâ è ïîðÿäêîâ âåëè÷èí, è îíè ïðåäñòàâ-
ëÿþòñÿ íà ïåðâûé âçãëÿä âçàèìîèñêëþ÷àþùèìè. Ïðè÷èíîé ïðîòèâîðå÷èé òàêîãî ðîäà ÿâëÿåòñÿ íå-
êîððåêòíîñòü òðàäèöèîííî èñïîëüçóåìûõ â ëèòåðàòóðå òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé ðåøåíèÿ îáðàòíîé 
ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé çàäà÷è (ÎÑÇ). Îíè ñîäåðæàò áîëüøå ïàðàìåòðîâ, ÷åì ìîæíî â ïðèíöèïå îäíî-
çíà÷íî âîññòàíîâèòü èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Áîëüøàÿ ÷àñòü ÑÏ çàâèñèò îò «îðèåíòàöèè» ñîá-
ñòâåííîãî áàçèñà Heff, ÿâëÿþùåéñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî íå íàáëþäàåìîé õàðàêòåðèñòèêîé, è íå ìîãóò 
ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê êîíñòàíòû äëÿ äàííîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ [14—16]. Íåîäíîçíà÷íîñòü ÑÏ 
ÿâëÿåòñÿ åùå áîëåå âûðàæåííîé ïðè íàëè÷èè ñëó÷àéíûõ ðåçîíàíñîâ. Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíî ÷èñëî 
«ñòàáèëüíûõ» è îäíîçíà÷íî íåâîññòàíîâèìûõ ÑÏ, ñïåöèôè÷åñêèõ äëÿ äèàäû òåòðàýäðè÷åñêèõ ìîëå-
êóë ÕÓ4, â çàâèñèìîñòè îò ïîðÿäêà ðàçëîæåíèÿ Ω. Äëÿ 6–ãî ïîðÿäêà, èñïîëüçóåìîãî äëÿ îïèñàíèÿ 
Ôóðüå—ñïåêòðîâ ìåòàíà, 93% ïàðàìåòðîâ òèïà r2JΩ îäíîçíà÷íî íåîïðåäåëèìû èç ñïåêòðà («íåñòà-
áèëüíûìè» ÿâëÿþòñÿ âñå ÑÏ çà èñêëþ÷åíèåì êîëåáàòåëüíûõ ÷àñòîò è äâóõ êîðèîëèñîâûõ ïîñòîÿí-
íûõ). ßñíî, ÷òî ñîäåðæàíèå àðõèâîâ ÑÏ, ñôîðìèðîâàííûõ íà îñíîâàíèè ìîäåëåé òàêîãî ðîäà (òî 
åñòü íà îñíîâàíèè áîëüøèíñòâà ëèòåðàòóðíûõ äàííûõ) íå èìååò íèêàêîãî ôèçè÷åñêîãî ñìûñëà. 
 

Ò à á ë è ö à  1  
 

Ñóùåñòâåííî ðàçëè÷íûå íàáîðû ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ 

ïàðàìåòðîâ òèïà ( , )

4,4

k
t
Ω Γ è èíâàðèàíòíûõ êîìáèíàöèé 

ïàðàìåòðîâ Wi ïîëîñû ν4 ÑÍ4, ñîîòâåòñòâóþùèå 
îäèíàêîâîé òî÷íîñòè îïèñàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
äàííûõ ïðè ôåíîìåíîëîãè÷åñêîì ñïîñîáå çàäàíèÿ 

ìîäåëè [14] 
 

 

 
Ðèñ. 2. Êîëè÷åñòâî îäíîçíà÷íî îïðåäåëèìûõ 
(-----) è îäíîçíà÷íî íåâîññòàíîâèìûõ èç ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ (—°—°—) ïàðàìåò-

ðîâ òèïà r2JΩ äëÿ äèàäû ðåçîíèðóþùèõ ñî-
ñòîÿíèé òåòðàýäðè÷åñêèõ ìîëåêóë ÕÓ4 â ðàç-
ëè÷íûõ ïðèáëèæåíèÿõ, (—•—•—) ÷èñëî ñòå-
ïåíåé ñâîáîäû, îïðåäåëÿþùèõ íåîäíîçíà÷-
íîñòü ÑÏ 

 
Óñòðàíåíèå íåîäíîçíà÷íîñòè ìîäåëåé îñóùåñòâëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ òåîðèè ðåäóêöèè ýôôåêòèâíûõ 

ãàìèëüòîíèàíîâ [13—16]. Äëÿ âûðîæäåííûõ è ðåçîíèðóþùèõ ñîñòîÿíèé òåîðèÿ ðåäóêöèè ðàçâèòà â 
ÈÎÀ ÑÎ ÀÍ ÑÑÑÐ â ñîòðóäíè÷åñòâå ñ ÌÃÓ [16] è âíåäðåíà â ïðàêòèêó îáðàáîòêè ñïåêòðîâ â ñî-
âìåñòíûõ ðàáîòàõ ÈÎÀ ÑÎ ÀÍ ÑÑÑÐ è Äèæîíñêîãî óíèâåðñèòåòà (Ôðàíöèÿ) [14, 15], ÷òî ïîçâîëè-
ëî âïåðâûå ïîëó÷èòü ñ ï å ê ò ð î ñ ê î ï è ÷ å ñ ê è å  ê î í ñ ò à í ò û  äëÿ ðÿäà âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé 
âûñîêîñèììåòðè÷íûõ ìîëåêóë. Àëüòåðíàòèâíûì ïîäõîäîì ÿâëÿåòñÿ ìåòîä èíâàðèàíòíûõ ïàðàìåòðîâ 
[14—16] (ñì. ïðèìåð â òàáë. 1). 
 
2. Ïðîáëåìû, âîçíèêàþùèå ïðè ýêñòðàïîëÿöèè äàííûõ è òåîðåòè÷åñêîì ïðåäñêàçàíèè ñïåêòðîâ 
 

Íàèáîëåå ñåðüåçíûìè ýòè ïðîáëåìû ÿâëÿþòñÿ äëÿ íåæåñòêèõ ìîëåêóë è ðàäèêàëîâ (Í2O, ÑÍ2, 

3
H

+ ,…), äëÿ êîòîðûõ ðàçëîæåíèÿ ýôôåêòèâíîãî âðàùàòåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà ïî ñòåïåíÿì óãëîâîãî 
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ìîìåíòà Jα ÿâëÿþòñÿ ïëîõî ñõîäÿùèìèñÿ èëè ðàñõîäÿùèìèñÿ, è ïï. á, ã, å èñêëþ÷èòåëüíî ñëîæíî 
âûïîëíèòü. 

Òðàäèöèîííàÿ ïîëèíîìèàëüíàÿ ìîäåëü (óîòñîíîâñêàÿ [13] â ñëó÷àå àñèììåòðè÷íûõ âîë÷êîâ) 
èìååò ðåçêî âûðàæåííîå íåïðàâèëüíîå àñèìïòîòè÷åñêîå ïîâåäåíèå â êàæäîì êîíå÷íîì ïðèáëèæåíèè 
ïðè J → ∞, è íå äàåò ñêîëüêî-íèáóäü ðàçóìíîé ýêñòðàïîëÿöèè íà âûñîêèå çíà÷åíèÿ J (ñì. â êà÷åñòâå 
èëëþñòðàöèè êîëîíêó «à» â òàáë. 2). Îñíîâíîé çàäà÷åé çäåñü ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ìåòîäîâ óëó÷øå-
íèÿ ñõîäèìîñòè ýôôåêòèâíûõ ãàìèëüòîíèàíîâ (ñì., íàïðèìåð, [17—20]). Ðåøåíèå ýòîé çàäà÷è ñóùå-
ñòâåííî çàâèñèò îò ôèçèêè âíóòðèìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Îäíèì èç ïåðñïåêòèâíûõ íàïðàâ-
ëåíèé ÿâëÿåòñÿ ìåòîä ïðîèçâîäÿùèõ ôóíêöèé äëÿ Hrot, íåïîëèíîìèàëüíûõ ïî Jα [18] è ìåòîä ðåäó-
öèðîâàííûõ Ïàäå-àïïðîêñèìàíòîâ. Ýòè ìåòîäû ïîçâîëÿþò ñóùåñòâåííî óëó÷øèòü ïðåäñêàçàòåëüíûå 
ñâîéñòâà ìîäåëè (ñì. êîëîíêó «á» â òàáë. 2) ñ îäíîâðåìåííûì óìåíüøåíèåì êîëè÷åñòâà ïîäãîíî÷íûõ 
ïàðàìåòðîâ. 

 
Ò à á ë è ö à  2  

 
Ïðèìåð ýêñòðàïîëÿöèè ýêñïåðèìåíòàëüíîé èíôîðìàöèè ïî öåíòðàì ëèíèé â ñïåêòðå âîäÿíîãî ïàðà ïðè èñïîëü-

çîâàíèè ðàçëè÷íûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé [20] 
 

 
 

Ï ð è ì å ÷ à í è å . Â îáîèõ ñëó÷àÿõ (à) è (á) ýêñòðàïîëÿöèÿ ïðîâîäèëàñü, èñõîäÿ èç îáðàáîòêè âðàùàòåëüíî-
ãî ñïåêòðà Í2O ñ J ≤ 10: (à) — ñòàíäàðòíàÿ óîòñîíîâñêàÿ ìîäåëü ñ 35 ïàðàìåòðàìè [13]; (á) — íåïîëèíîìèàëüíàÿ 
ïî óãëîâîìó ìîìåíòó ìîäåëü, ïðåäëîæåííàÿ â ÈÎÀ ÑÎ ÀÍ [19, 20] ñ 24 ïàðàìåòðàìè. Δν — ðàçíîñòü ìåæäó âû-
÷èñëåííûìè è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè öåíòðîâ ëèíèé. 

 
Â. Ñèñòåìà àíàëèòè÷åñêèõ âû÷èñëåíèé íà ÝÂÌ 
 

Îñîáåííîñòü ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ ñîñòîèò â òîì, ÷òî äëÿ èíòåðïðåòàöèè ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ðåçóëüòàòîâ òðåáóåòñÿ ïðèâëåêàòü âûñîêèå ïîðÿäêè òåîðèè âîç-
ìóùåíèé.  Äëÿ òîãî ÷òîáû ñâÿçàòü ÑÏ ñ ïîòåíöèàëîì âçàèìîäåéñòâèÿ ÿäåð, íåîáõîäèìî ïðîâîäèòü 
èñêëþ÷èòåëüíî ãðîìîçäêèå ðàñ÷åòû, âûõîäÿùèå çà ðàìêè «ðó÷íûõ» âû÷èñëåíèé.  Â òî æå âðåìÿ òà-
êîãî ðîäà ñîîòíîøåíèÿ âàæíî èìåòü â àíàëèòè÷åñêîì âèäå äëÿ òîãî, ÷òîáû ðåøàòü îáðàòíóþ ñïåêòðî-
ñêîïè÷åñêóþ çàäà÷ó (òî åñòü èçâëåêàòü èíôîðìàöèþ î ñòðóêòóðå è âíóòðèìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñò-
âèÿõ èç ñïåêòðîâ) áåç íåêîíòðîëèðóåìûõ ïîòåðü òî÷íîñòè. 

Íàèáîëåå ýôôåêòèâíûìè äëÿ ðåøåíèÿ ýòèõ çàäà÷ ÿâëÿþòñÿ CAB, êîòîðûå ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé 
ñïåöèàëèçèðîâàííûå ñèñòåìû ïðîãðàìì, ïîçâîëÿþùèõ íà ÝÂÌ èìèòèðîâàòü âñå âûêëàäêè, ïðîâîäè-
ìûå ÷åëîâåêîì ïðè âûâîäå ôîðìóë «íà ðóêàõ».  Ïåðâàÿ CAB â ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè, ïîçâî-
ëÿþùàÿ îðãàíèçîâàòü âû÷èñëåíèÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òî ôîðìóëû äëÿ ÑÏ ìîëåêóë êàê ôóíêöèè îò 
ìàññ, êîíôèãóðàöèè, ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà âûâîäÿòñÿ íåïîñðåäñòâåííî íà ÝÂÌ, ðàçðàáîòàíà â 
ÈÎÀ ÑÎ ÀÍ ñîâìåñòíî ñ ÂÖ ÑÎ ÀÍ ÑÑÑÐ [7, 8].  Îñíîâíûìè ôóíêöèÿìè CAB â èíôîðìàöèîííîé 
ñèñòåìå ÿâëÿþòñÿ: ô î ð ì è ð î â à í è å  « á à í ê à  à í à ë è ò è ÷ å ñ ê è õ  ñ î î ò í î ø å í è é »  ( á à í ê à  
ô î ð ì ó ë )  ä ë ÿ  ñ ï å ê ò ð î ñ ê î ï è ÷ å ñ ê è õ  ï à ð à ì å ò ð î â , êîòîðûé äîëæåí áûòü ñâÿçóþùèì 
çâåíîì ìåæäó àðõèâîì ÑÏ è àðõèâîì ìîëåêóëÿðíûõ êîíñòàíò (ÌÊ), è ï î ñ ò ð î å í è å  ì à ò å ì à -
ò è ÷ å ñ ê è õ  ì î ä å ë å é  â  â û ñ î ê è õ  ï ð è á ë è æ å í è ÿ õ  òåîðèè âîçìóùåíèé. 

Ôîðìèðîâàíèå áàíêà ôîðìóë ïîëíîñòüþ çàêîí÷åíî äëÿ äâóõàòîìíûõ ìîëåêóë (ñèíãëåòíûå ýëåê-
òðîííûå ñîñòîÿíèÿ). Îí ñîäåðæèò àíàëèòè÷åñêèå ñîîòíîøåíèÿ òèïà ÑÏ = f(ÌÊ), àíàëèòè÷åñêóþ 
ðåàëèçàöèþ 2–ãî ýòàïà ÎÑÇ, ò.å. îáðàòíûå ñîîòíîøåíèÿ òèïà ÌÊ = ϕ(ÑÏ) äëÿ âñåâîçìîæíûõ ôóíê-
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öèîíàëüíûõ ôîðì ðàçëîæåíèÿ ïîòåíöèàëà ñ ðàçëè÷íîé àñèìïòîòè÷åñêîé çàâèñèìîñòüþ è çàìêíóòûå 
ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó èçîòîïè÷åñêè èíâàðèàíòíûìè ïàðàìåòðàìè [8, 9]. 

Èñïîëüçîâàíèå ïîñëåäíèõ ñîîòíîøåíèé äàåò, â ÷àñòíîñòè, óíèêàëüíóþ âîçìîæíîñòü ïðîâîäèòü 
ïðåäñêàçàíèÿ êîëåáàòåëüíûõ ÑÏ è êîëåáàòåëüíûõ ýíåðãèé ìîëåêóëû, èñõîäÿ èç äàííûõ òîëüêî ïî 
÷èñòî âðàùàòåëüíûì ïåðåõîäàì. 

Äâóõàòîìíàÿ âåðñèÿ CAB èñïîëüçîâàíà äëÿ ôîðìóëèðîâêè êîððåêòíîé ìîäåëè îäíîâðåìåííîé 
îáðàáîòêè ñïåêòðîâ ðàçëè÷íûõ èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé [8, 9]. Òàêàÿ îáðàáîòêà ïîçâîëÿåò, â ÷à-
ñòíîñòè, âûäåëèòü âêëàäû â êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå ýíåðãèè ìîëåêóë, îáóñëîâëåííûå àäèàáàòè-
÷åñêèìè ïîïðàâêàìè è íåàäèàáàòè÷åñêèìè âçàèìîäåéñòâèÿìè, áåç ïðîâåäåíèÿ êâàíòîâîõèìè÷åñêèõ 
ðàñ÷åòîâ. 

Ìíîãîàòîìíàÿ âåðñèÿ CAB â ôîðìàëèçìå íåïðèâîäèìûõ òåíçîðíûõ îïåðàòîðîâ èñïîëüçóåòñÿ â 
íàñòîÿùåå âðåìÿ â ÈÎÀ ÑÎ ÀÍ ÑÑÑÐ äëÿ ïîñòðîåíèÿ ðåäóöèðîâàííûõ ãàìèëüòîíèàíîâ [21] òåòðà-
ýäðè÷åñêèõ ìîëåêóë â âûñîêèõ ïðèáëèæåíèÿõ. Äëÿ ðåøåíèÿ ýòîé çàäà÷è, è â îñîáåííîñòè çàäà÷è íà-
õîæäåíèÿ èíâàðèàíòíûõ ïàðàìåòðîâ, íå ñóùåñòâóåò íèêàêîé ðåàëüíîé àëüòåðíàòèâû CAB. 
 
Ã. Ïîäñèñòåìà îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ è ñòàòèñòè÷åñêîãî àíàëèçà 
 

Á ë î ê  Î Ñ Ç  ïðåäóñìàòðèâàåò âîçìîæíîñòü ðåøåíèÿ äâóõ êà÷åñòâåííî ðàçëè÷íûõ ýòàïîâ îáðàò-
íîé çàäà÷è: ïîëó÷åíèå çíà÷åíèé ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ èç ýêñïåðèìåíòàëüíî çàðåãèñòðèðî-
âàííîãî ñïåêòðà è îïðåäåëåíèå ìîëåêóëÿðíûõ êîíñòàíò èç ÑÏ.  Ïîä÷åðêíåì íåîáõîäèìîñòü èñïîëü-
çîâàíèÿ â áëîêå ÎÑÇ ýôôåêòèâíûõ «ìèíèìèçàòîðîâ», îáåñïå÷èâàþùèõ áûñòðóþ ñõîäèìîñòü ðåøåíèÿ 
äàæå â òåõ ñëó÷àÿõ, êîãäà Íeff íåëèíåéíî çàâèñèò  îò âàðüèðóåìûõ ïàðàìåòðîâ. 

Á ë î ê  ñ ò à ò è ñ ò è ÷ å ñ ê î ã î  à í à ë è ç à , ïîìèìî ñòàíäàðòíîãî àïïàðàòà ðàñïðîñòðàíåíèÿ îøè-
áîê è ðàñ÷åòà êîððåëÿöèîííûõ ìàòðèö, äîëæåí â èäåàëå êîððåêòíî îöåíèâàòü îøèáêó ìîäåëè.  Â ïî-
ñëåäíåå âðåìÿ óæå ïîÿâèëèñü óäà÷íûå ðàáîòû, ïîçâîëÿþùèå äîñòèãíóòü ïðîãðåññà â ðåøåíèè ýòîé 
âåñüìà ñëîæíîé çàäà÷è, íàïðèìåð, [22]. 

Á ë î ê  ñ è í ò å ç à  è í ô î ð ì à ö è è  è  î ö å í ê è  ä î ñ ò î â å ð í î ñ ò è  ä à í í û õ  âûïîëíÿåò 
ñëåäóþùèå ôóíêöèè.  Ïðè ñîâìåñòíîé îáðàáîòêå ðàçíîðîäíûõ ñïåêòðîâ èç ðàçëè÷íûõ ñïåêòðàëüíûõ 
èíòåðâàëîâ, íàïðèìåð, îñíîâíûõ è «ãîðÿ÷èõ» ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ â ÈÊ äèàïàçîíå, ñïåêòðîâ äâîéíîãî 
ðåçîíàíñà, ìèêðîâîëíîâûõ ñïåêòðîâ, ñïåêòðîâ êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ, ñóùåñòâóåò ïðèíöèïèàëü-
íàÿ âîçìîæíîñòü ïîëó÷åíèÿ «ñèíòåòè÷åñêèõ ñïåêòðîâ», ñîäåðæàùèõ âçàèìîäîïîëíÿþùóþ èíôîðìà-
öèþ èç ðàçëè÷íûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èñòî÷íèêîâ è ÿâëÿþùèõñÿ áîëåå ïîëíûìè è òî÷íûìè, ÷åì êà-
æäûé ýêñïåðèìåíòàëüíûé ñïåêòð, âçÿòûé â îòäåëüíîñòè [22]. Íàïðèìåð, äîáàâëåíèå â îáðàáîòêó 
äàííûõ ïî ìèêðîâîëíîâûì ñïåêòðàì ïîçâîëÿåò â ðÿäå ñëó÷àåâ ðàçðåøèòü êîëåáàòåëüíî–
âðàùàòåëüíóþ ñòðóêòóðó, êîòîðàÿ â ÈÊ ñïåêòðàõ ñêðûòà óøèðåíèåì êîíòóðà ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. 

Îñíîâàííûé íà ýòîì ïîäõîäå ìåòîä ôîðìèðîâàíèÿ áàçû ðåêîìåíäîâàííûõ çíà÷åíèé ÏÑË ÿâëÿ-
åòñÿ, íåñîìíåííî, áîëåå ïðîãðåññèâíûì ïî ñðàâíåíèþ ñ îáû÷íî ïðàêòèêóåìûìè ìåòîäàìè, îñíîâàí-
íûìè íà ñåëåêöèè äàííûõ ïî íåêîòîðîìó êðèòåðèþ, «âûáðàêîâêå», àðèôìåòè÷åñêîì óñðåäíåíèè è 
ò.ä., îäíàêî òðåáóåò äëÿ ñâîåé ðåàëèçàöèè ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ áîëåå âûñîêîãî óðîâíÿ ïî ñðàâ-
íåíèþ ñ èíôîðìàöèîííûìè ñèñòåìàìè ïåðâîãî ïîêîëåíèÿ.  Íåîáõîäèìûì óñëîâèåì ðåàëèçàöèè ýòîãî 
ìåòîäà ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè, óäîâëåòâîðÿþùåé ïï. à—å (ïîäðàçä. Á), è âûñî-
êîðàçâèòîãî áëîêà ñòàòèñòè÷åñêîãî àíàëèçà.  Ïîñëåäíèé äîëæåí ïðåäóñìàòðèâàòü âîçìîæíîñòü ñöåíêè 
âêëàäà òîãî èëè èíîãî ýêñïåðèìåíòàëüíîãî èñòî÷íèêà â îïðåäåëèìîñòü êàæäîãî ÑÏ è, òàêèì îáðàçîì, 
âûñòàâëÿòü ñâîåãî ðîäà îöåíêè (â %) îòíîñèòåëüíîé èíôîðìàòèâíîñòè ðàçëè÷íûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
ñïåêòðîâ. 
 
Ä. Ïðèíöèï ôîðìèðîâàíèÿ àðõèâîâ ìîëåêóëÿðíûõ è ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ. 
 

Â ýòîì ðàçäåëå, íå êàñàÿñü òåõíè÷åñêèõ âîïðîñîâ îðãàíèçàöèè è óïðàâëåíèÿ àðõèâàìè, ìû õîòå-
ëè áû ïîä÷åðêíóòü ñóùåñòâåííûé ìîìåíò ïðèíöèïèàëüíîãî õàðàêòåðà.  Êîìïèëÿòèâíûé ïîäõîä ê 
ôîðìèðîâàíèþ àðõèâîâ èìååò êðàéíå îãðàíè÷åííûå èíôîðìàöèîííûå âîçìîæíîñòè, ïîñêîëüêó äëÿ 
êàæäîãî íàáîðà ÑÏ íåîáõîäèìî çíàòü, äëÿ ðàñ÷åòà êàêîé îáëàñòè ÷àñòîò èëè êâàíòîâûõ ÷èñåë îí ìî-
æåò áûòü èñïîëüçîâàí. Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå âîçìîæíû ãðóáûå îøèáêè ïðè ôîðìèðîâàíèè áàçû ðàñ-
÷åòíûõ ÏÑË. Íàïðèìåð, íåêðèòè÷åñêîå èñïîëüçîâàíèå íàáîðà ÑÏ äëÿ âîäÿíîãî ïàðà, ïîëó÷åííîãî èç 
÷èñòî âðàùàòåëüíûõ ñïåêòðîâ Êèðî [23] (êîòîðûé ÿâëÿåòñÿ, áåçóñëîâíî, ïðàâèëüíûì ïðè îïèñàíèè 
ìèêðîâîëíîâûõ ñïåêòðîâ), ïðèâîäèò ê îøèáêàì â òûñÿ÷è ñì–1 ïðè ïîïûòêå ðàññ÷èòàòü ñïåêòðû â ÈÊ 
äèàïàçîíå, ñîîòâåòñòâóþùèå çíà÷åíèÿì ÊA ∼ 20. 

Â èäåàëå êàæäûé íàáîð ÑÏ, âêëþ÷åííûé â àðõèâ, äîëæåí îäíîçíà÷íî ñîîòâåòñòâîâàòü îïðåäå-
ëåííîìó ïîäìíîæåñòâó â áàçå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ÏÑË. Ïðè çàïîëíåíèè àðõèâà äëÿ êàæäîãî íàáîðà 
ÑÏ, êðîìå ÷èñëåííûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ è èõ ñòàíäàðòíûõ îòêëîíåíèé, äîëæíà áûòü ïðèâåäåíà 
èäåíòèôèêàöèÿ ýòîãî ïîäìíîæåñòâà â äèàïàçîíàõ èëè êâàíòîâûõ ÷èñëàõ ñ îáÿçàòåëüíûì óêàçàíèåì 
ýêñïåðèìåíòàëüíîé òî÷íîñòè ÏÑË è ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè îáðàáîòêè. 

Íåîáõîäèìîñòü ïîñëåäíåé èíôîðìàöèè îáóñëîâëåíà òåì, ÷òî îäíà è òà æå ãðóïïà ÑÏ ìîæåò áûòü 
ïîëó÷åíà ïðè èñïîëüçîâàíèè äëÿ ðåøåíèÿ ÎÑÇ ðàçíûõ ìîäåëåé (íàïðèìåð, èçâåñòíû ïàðàìåòðû öåí-
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òðîáåæíîãî èñêàæåíèÿ Í2Î, ïîëó÷åííûå ïðè èñïîëüçîâàíèè óîòñîíîâñêîé ìîäåëè [13], à òàêæå ïðè 
èñïîëüçîâàíèè ðàçëè÷íûõ âåðñèé Ïàäå—àïïðîêñèìàíòîâ [20]). ×èñëåííûå çíà÷åíèÿ ÑÏ â ýòèõ ñëó-
÷àÿõ îòëè÷àþòñÿ èç-çà ðàçíûõ ñâîéñòâ ñõîäèìîñòè ìîäåëåé. 

Êðîìå òîãî, çíà÷åíèÿ ÑÏ äîëæíû ñîïðîâîæäàòüñÿ íåâÿçêîé îïèñàíèÿ è ïîëíîé êîððåëÿöèîííîé 
ìàòðèöåé ÑÏ. Ïîñëåäíåå íåîáõîäèìî äëÿ ñòàòèñòè÷åñêîé îáåñïå÷åííîñòè ðàñ÷åòîâ ïî ïðåäñêàçàíèþ 
íåèçâåñòíûõ ïåðåõîäîâ. Àíàëîãè÷íûå çàêëþ÷åíèÿ ñïðàâåäëèâû è äëÿ àðõèâà ìîëåêóëÿðíûõ êîíñòàíò. 

 
III. Ñîâðåìåííîå ñîñòîÿíèå ñèñòåìû 
 

Îòäåëüíûå êîìïîíåíòû è ñâÿçè, õàðàêòåðíûå äëÿ èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû âòîðîãî ïîêîëåíèÿ, 
ðåàëèçîâàíû â âèäå àâòîìàòèçèðîâàííîé ñèñòåìû «ÀÒËÀÑ» (ðèñ. 3).  Ãëàâíîå ñîäåðæàíèå ñèñòåìû 
ñîñòàâëÿþò áàçû ðåêîìåíäîâàííûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 
34 àòìîñôåðíûõ ãàçîâ (ñì. òàáë. 3). 

 
Ò à á ë è ö à  3  

 
Ñïèñîê ãàçîâ è êîäû èçîòîïîâ â ñèñòåìå «ÀÒËÀÑ» 

 

 
 

Ôîðìèðîâàíèå áàçû ðåêîìåíäîâàííûõ äàííûõ, ïðåäíàçíà÷åííîé äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â ðåøåíèè 
ïðèêëàäíûõ çàäà÷, îñóùåñòâëÿåòñÿ â ïðîöåññå ðàáîòû ïðîãðàììíûõ ìîäóëåé, îñíîâàííûõ íà ìåòîäè-
êàõ ðàñ÷åòà ÏÑË è ïðåäñòàâëÿþùèõ ñîáîé áëîê ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé. Áîëüøèíñòâî èç íèõ âêëþ-
÷åíî â Ãîñóäàðñòâåííûé ôîíä àëãîðèòìîâ è ïðîãðàìì è äîñòóïíî äëÿ øèðîêîãî ïîëüçîâàíèÿ (ñì. 
òàáë. 4). 

Íàïîëíåíèå áàçû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé ÏÑË âåäåòñÿ ïðè ïîìîùè äèàëîãîâîé ïîäñèñòåìû 
ââîäà äàííûõ èç ïóáëèêàöèé.  Ñòðîãàÿ ïðîöåäóðà êîíòðîëÿ ââîäèìûõ äàííûõ ñ ñîîáùåíèÿìè îá 
îøèáêå ââîäà îáåñïå÷èâàåò ïðàâèëüíîñòü çàíîñèìûõ äàííûõ. Ïðè ýòîì îäíîâðåìåííî çàíîñÿòñÿ ïî-
ãðåøíîñòè âåëè÷èí è ïàñïîðò ýêñïåðèìåíòà.  Ïîñëåäíèé, ñîäåðæàùèé ðàçðåøåíèå, òåìïåðàòóðó è 
äàâëåíèå, òèï ïðèáîðà, ñïîñîá èçìåðåíèÿ è áèáëèîãðàôè÷åñêóþ ññûëêó ñ óêàçàíèåì êàòåãîðèè ðàáî-
òû, ïîçâîëÿåò íà ëþáîì ýòàïå ðàáîò àíàëèçèðîâàòü «ïðîèñõîæäåíèå» ëèíèè. Ïîñëå âûáîðà íàèáîëåå 
äîñòîâåðíîãî çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà è ïðèâåäåíèÿ åãî ê ñòàíäàðòíûì óñëîâèÿì (Ð = 1 àòì, T = 296°K) 
ðàñ÷åòíîå çíà÷åíèå çàìåíÿåòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûì, ïðè ýòîì â ñòðîêå çàïèñè â èíôîðìàöèîííîì 
êëþ÷å óñòàíàâëèâàåòñÿ èíäåêñ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî çíà÷åíèÿ. 



10 Î.Ê. Âîéöåõîâñêàÿ, Â.Å. Çóåâ, Âë.Ã. Òþòåðåâ  

 
 

Ðèñ. 3. Îáëàñòè ïðèìåíåíèÿ ñèñòåìû «ÀÒËÀÑ: 
 

Ò à á ë è ö à  4  
 

Ïðîãðàììíûå ìîäóëè ðàñ÷åòà ÏÑË ñèñòåìû «ÀÒËÀÑ», âêëþ÷åííûå â ãîñóäàðñòâåííûé ôîíä àëãîðèòìîâ è ïðî-
ãðàìì (ÃîñÔÀÏ) 
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Ôîðìàò çàïèñè îäíîé ëèíèè â áàçàõ äàííûõ ñèñòåìû ïðèâåäåí â òàáë. 5. 
Óðîâåíü ôèçè÷åñêîãî íàïîëíåíèÿ áàç äàííûõ ðàçëè÷åí äëÿ êàæäîãî ãàçà.  Õàðàêòåðèñòèêè íàè-

áîëåå èçó÷åííûõ ñîåäèíåíèé, òàêèõ êàê âîäÿíîé ïàð, óãëåêèñëûé ãàç, êèñëîðîä, îêñèä óãëåðîäà, 
ïðåäñòàâëåíû â øèðîêîì äèàïàçîíå îò ìèêðîâîëíîâîé ÷àñòè ñïåêòðà äî âèäèìîé.  Â òî âðåìÿ êàê äëÿ 
ýòèëåíà è áåíçîëà àëãîðèòì ðàñ÷åòà íàõîäèòñÿ â ñòàäèè ðàçðàáîòêè. 

À ð õ è â û  ì î ë å ê ó ë ÿ ð í û õ  è  ñ ï å ê ò ð î ñ ê î ï è ÷ å ñ ê è õ  ê î í ñ ò à í ò  ñîäåðæàò ìóëüòè-
ïîëüïûå ìîìåíòû, ñèëîâîå ïîëå, òåíçîð èíåðöèè, ïîñòîÿííûå Êîðèîëèñà, öåíòðû è âåðîÿòíîñòè êî-
ëåáàòåëüíîãî ïåðåõîäà, ýôôåêòèâíûå âðàùàòåëüíûå è öåíòðîáåæíûå ïîñòîÿííûå, ïàðàìåòðû âíóòðè-
ìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé è äðóãèå êîíñòàíòû, íåîáõîäèìûå äëÿ ðàáîòû ïîäïðîãðàìì ðàñ÷åòà 
ÏÑË. Ïîìèìî ÷èñëîâûõ çíà÷åíèé â àðõèâàõ õðàíèòñÿ áèáëèîãðàôèÿ ðàáîò, èç êîòîðûõ âûáèðàëèñü 
òå èëè èíûå âåëè÷èíû. 

Áèáëèîòåêà ñåðâèñíûõ ïðîãðàìì ñîçäàíà äëÿ óäîáñòâà ïîëüçîâàòåëåé, ðåøàþùèõ ðàçëè÷íûå çà-
äà÷è îïòèêè ïëàíåòíûõ àòìîñôåð, ãàçîâîé äèíàìèêè, ôîòîõèìèè.  Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ðåàëèçîâàíû 
ñëåäóþùèå îïåðàöèè: 

à) ïåðåâîä ÷èñëåííûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ îò îäíîé ðàçìåðíîñòè ê äðóãîé; 
á) ïåðåâîä ÷èñëåííûõ çíà÷åíèé èíòåíñèâíîñòåé è ïîëóøèðèí, ïîëó÷åííûõ ïðè îäíîé òåìïåðàòó-

ðå, ê çíà÷åíèþ ïðè äðóãîé òåìïåðàòóðå; 
â) ïåðåâîä çíà÷åíèé äëèí âîëí â âàêóóìå ê çíà÷åíèþ â ðåàëüíîé àòìîñôåðå; 
ã) âû÷èñëåíèå êîýôôèöèåíòîâ ïîãëîùåíèÿ ïî ðàçëè÷íûì ôîðìàì êîíòóðà (Ëîðåíòö, Äîïëåð, 

Ôîéõò). 
 

Ò à á ë è ö à  5  
 

Çàïèñü â áàçàõ äàííûõ ïî ïàðàìåòðàì ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 
(+ – ïðèñóòñòâèå õàðàêòåðèñòèêè) 

 

 
 

* Ïðåäóñìîòðåíî óøèðåíèå íåñêîëüêèìè ãàçàìè. 
** Â ýêñïåðèìåíòàëüíîé áàçå äàííûõ êâàíòîâàÿ èäåíòèôèêàöèÿ ìîæåò îòñóòñòâîâàòü. 
 

Îñîáåííîñòüþ ñîçäàííîé ñèñòåìû ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî çàäà÷è óïðàâëåíèÿ âû÷èñëèòåëüíûì ïðîöåñ-
ñîì è îðãàíèçàöèè èíòåðôåéñà ñ ïîëüçîâàòåëåì ðàçðåøåíû ñîçäàíèåì äèàëîãîâîãî ìîíèòîðà, íàïè-
ñàííîãî ñ ïîìîùüþ ïðîöåäóð îáìåíà ÷èñëîâîé è òåêñòîâîé èíôîðìàöèåé [24]. Ïðè ýòîì â êà÷åñòâå 
âõîäíîãî ÿçûêà âûñòóïàåò ÿçûê îáùåíèÿ ïîëüçîâàòåëÿ ñèñòåìîé, ïîñòðîåííûé ïî ïðèíöèïó ìåíþ, 
øàáëîíîâ è àëüòåðíàòèâ [25]. Ñèñòåìà ðåàëèçóåòñÿ êàê ïðîáëåìíî-îðèåíòèðîâàííàÿ, ïîëüçîâàòåëü 
êîòîðîé íå ÿâëÿåòñÿ ïðîôåññèîíàëîì-ïðîãðàììèñòîì, è ñ ýòîé öåëüþ ïðåäóñìîòðåíî ïîëó÷åíèå ðàç-
ëè÷íûõ ñïðàâîê, àííîòàöèé, ïîäñêàçîê â ïðîöåññå äèàëîãà. Âîçìîæíûå îáëàñòè ïðèìåíåíèÿ ñèñòåìû 
â ïðèêëàäíûõ è ôóíäàìåíòàëüíûõ íàïðàâëåíèÿõ íàóêè è òåõíèêè ïðèâåäåíû íà ðèñ. 4. 

Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî áëàãîäàðÿ ïðèíöèïàì àäàïòèðóåìîñòè è ìîäèôèöèðóåìîñòè ñèñòåìû, 
çàëîæåííûì ïðè åå ïðîåêòèðîâàíèè, âîçìîæíî èçìåíåíèå åå àðõèòåêòóðû è ôèçè÷åñêîãî ñîäåðæàíèÿ 
êîìïîíåíò.  Ðàáîòû ïî ðàçâèòèþ ñèñòåìû ïðîäîëæàþòñÿ â ðàññìîòðåííûõ íàïðàâëåíèÿõ. 
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copy Information Retrieval System. 
 

State–of–the–art and outlook for multipurpose molecular spectroscopy information retrieval system are dis-
cussed. The requirements to be met by software packages that provide spectral data acquisition, storage and processing 
as well as implementation of mathematical models for calculating spectral characteristics of atmospheric gases are 
specified. Functional capabilities and application areas of the proposed system are considered. 


