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Äàíî îïèñàíèå ìîäåëè äàííûõ, èñïîëüçîâàííîé ïðè ñîçäàíèè èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû ïî ìîëåêó-

ëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè (http://saga.atmos.iao.ru). Âûäåëåíû îñíîâíûå ÷àñòè ìîäåëè äàííûõ, ê ÷èñëó êîòî-
ðûõ îòíîñÿòñÿ ôóíäàìåíòàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè ìîëåêóë, ïàðàìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé è ñïåêòðàëüíûå 
ôóíêöèè. Îïèñàíà ñèñòåìà ââîäà äàííûõ, ïðèìåíÿåìàÿ ïîëüçîâàòåëåì äëÿ ñîçäàíèÿ ñîáñòâåííûõ íàáîðîâ 
äàííûõ. Íà ïðèìåðå ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ ïîêàçàíû ñâÿçè ìåæäó ÷àñòÿìè ìîäåëè äàííûõ. 

 
Ââåäåíèå 

Ìîëåêóëÿðíàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ ÿâëÿåòñÿ îäíîé 
èç êëþ÷åâûõ ôóíäàìåíòàëüíûõ íàóê, èñïîëüçóå-
ìûõ âî ìíîãèõ ïðèêëàäíûõ èññëåäîâàíèÿõ. Äëÿ 
àòìîñôåðíûõ íàóê íàèáîëåå âàæíûìè ÿâëÿþòñÿ 
ñïåêòðàëüíûå äàííûå î äåñÿòêàõ ìîëåêóë. Ñòîèò 
óïîìÿíóòü, ÷òî òîëüêî äàííûå î ìîëåêóëå âîäû 
ñîäåðæàò èíôîðìàöèþ î ñîòíÿõ ìèëëèîíîâ ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé. Ðàáîòà ñ òàêèìè îáúåìàìè äàííûõ 
âíå ðàìîê èõ ìàøèííîé îáðàáîòêè ïðàêòè÷åñêè 
áåññìûñëåííà. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî äåëàåò íåîáõî-
äèìûì èñïîëüçîâàíèå àâòîìàòèçèðîâàííûõ èíôîð-
ìàöèîííûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì (ÈÂÑ) â ìîëå-
êóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè. 

Èíôîðìàöèîííûõ ñèñòåì â îáëàñòè ìîëåêóëÿð-
íîé ñïåêòðîñêîïèè ñîçäàíî äîñòàòî÷íî ìíîãî, è áîëü-
øàÿ ÷àñòü èç íèõ èñïîëüçóåò â êà÷åñòâå äàííûõ ïà-
ðàìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. Â áàíêàõ äàííûõ 
(ÁÄ) HITRAN [1] è GEISA [2] ñîáðàíà èíôîðìàöèÿ 
î ïî÷òè ñîðîêà ìîëåêóëàõ. Îíè äîñòóïíû â Èíòåðíå-
òå è ðàñïðîñòðàíÿþòñÿ íà CD-äèñêàõ. Ïåðâàÿ èç-
âåñòíàÿ íàì ïîïûòêà îðãàíèçîâàòü àâòîìàòèçèðîâàí-
íóþ ÈÂÑ ñ ïðÿìûì äîñòóïîì â ñåòè Èíòåðíåò äëÿ 
ïðîñìîòðà ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé è ðàñ-
÷åòîâ ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé áûëà ñäåëàíà â ðàáî-
òàõ Â. Ãîëîâêî è Þ. Áàáèêîâà [3–5]. Îñíîâîé ñîç-
äàííîé èìè ÈÂÑ SPECTRA (http://spectra.iao.ru) 
ñòàëè äàííûå î ïàðàìåòðàõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé  
èç ÁÄ [1, 2] è îðèãèíàëüíûå äàííûå, ïîëó÷åííûå  
â ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ (ftp://ftp.iao.ru/pub/CDSD-296 
è ftp://ftp.iao.ru/pub/CDSD-1000). 

Â ñèñòåìàõ, äîñòóïíûõ ïî ñåòè Èíòåðíåò ïðè 
êîëëåêòèâíîé ðàáîòå ñ èíôîðìàöèîííûìè ðåñóð- 
ñàìè, ñòàíîâèòñÿ âàæíûì ïîíèìàíèå ìîäåëè äàí-
íûõ, ïðèìåíÿåìîé â ÈÂÑ. Â íàøåé ðàáîòå ïðåä-
ñòàâëåíî îïèñàíèå ìîäåëè äàííûõ, èñïîëüçóåìîé 
ïðè ñîçäàíèè ÈÂÑ ïî ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè 

(http://saga.atmos.iao.ru). Îñîáåííîñòÿìè äàííîé 
ÈÂÑ ÿâëÿþòñÿ ðàñøèðåíèå ìîäåëè äàííûõ è ïðå-
äîñòàâëåíèå ïîëüçîâàòåëþ âîçìîæíîñòè çàãðóçêè 
ñîáñòâåííûõ äàííûõ â ðàìêàõ ïðåäñòàâëÿåìîé ìî-
äåëè äàííûõ. 

Ïî ñâîåìó ïðîèñõîæäåíèþ äàííûå â ñïåêòðî-
ñêîïèè äåëÿòñÿ íà äâà òèïà: ýêñïåðèìåíòàëüíûå  
è ðàñ÷åòíûå. Îïèñàíèÿ ýòèõ òèïîâ èìåþò ïðèíöèïè-
àëüíûå ðàçëè÷èÿ. Ïðè îïèñàíèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
äàííûõ íàðÿäó ñî çíàíèåì óñëîâèé ýêñïåðèìåíòà 
êëþ÷åâûì ÿâëÿåòñÿ çíàíèå ïàðàìåòðîâ ýêñïåðèìåí-
òàëüíîé óñòàíîâêè. Â îïèñàíèè æå ðàñ÷åòíûõ äàí-
íûõ êëþ÷åâûìè ÿâëÿþòñÿ èñïîëüçóåìûå ìåòîäû ðàñ-
÷åòà è óïîòðåáëÿåìûå èìè ìîäåëè äàííûõ. Â ñëî-
æèâøåéñÿ ïðàêòèêå ñîçäàíèÿ ÈÂÑ äëÿ ïðîâåäåíèÿ 
ðàñ÷åòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ 
ëèíèé ýòè îïèñàíèÿ íå èñïîëüçóþòñÿ. Îáóñëîâëåíî 
ýòî, ïðåæäå âñåãî, òåì ôàêòîì, ÷òî ìàøèííàÿ îáðà-
áîòêà òàêèõ îïèñàíèé áîëüøèíñòâó èññëåäîâàòåëåé  
â îáëàñòè ñïåêòðîñêîïèè ïîêà íå äîñòóïíà: ñ îäíîé 
ñòîðîíû, èç-çà íåäîñòàòî÷íîãî ïîíèìàíèÿ èìè âîç-
ìîæíîñòåé ñîâðåìåííûõ èíôîðìàöèîííûõ òåõíîëî-
ãèé, à ñ äðóãîé – èç-çà óâåëè÷åíèÿ çàòðà÷èâàåìûõ 
ñðåäñòâ íà ïðîâåäåíèå òàêîãî ðîäà ðàáîò. 

Äàëåå â ñòàòüå îïèñûâàþòñÿ ñòðóêòóðà èí-
ôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ, ïðîöåäóðû çàíåñåíèÿ  
è îòîáðàæåíèÿ äàííûõ â ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðî-
ñêîïèè. Ñòîèò îñîáî ïîä÷åðêíóòü, ÷òî èñïîëüçóå-
ìûé íèæå òåðìèí «ìîëåêóëÿðíàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ» 
ïðèìåíÿåòñÿ íå äëÿ îïèñàíèÿ ñïåêòðîñêîïèè êàê 
íàó÷íîé äèñöèïëèíû âî âñåì ìíîãîîáðàçèè, à òîëü-
êî äëÿ åå èíôîðìàöèîííîé ìîäåëè. Èíôîðìàöè-
îííàÿ ìîäåëü ìàòåðèàëèçóåòñÿ â ôîðìå èíôîðìà-
öèîííûõ ðåñóðñîâ [6], êîòîðûå ðàçäåëÿþòñÿ íà 
äàííûå è ìåòàäàííûå [7]. Íà ïðèìåðå âû÷èñëåíèÿ 
êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ ïîêàçûâàåòñÿ óðîâåíü 
èíôîðìàöèîííîãî ñåðâèñà, äîñòóïíûé ïîëüçîâà-
òåëþ ÈÂÑ. 
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Ñòðóêòóðà èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ 

Öèêë ðàáîòû ñîñòîèò èç íåñêîëüêèõ ñòàäèé. 
Îñíîâíûìè èç íèõ ÿâëÿþòñÿ ñáîð, õðàíåíèå, îáðà-
áîòêà è äîñòàâêà äàííûõ ïîëüçîâàòåëþ. Ñáîð èëè 
ââîä äàííûõ â ÈÂÑ îñóùåñòâëÿþòñÿ ñ ïîìîùüþ 
html-ôîðì, äîñòóïíûõ êàê àäìèíèñòðàòîðó, òàê  
è ïîëüçîâàòåëþ. Ìàòåðèàëû õðàíÿòñÿ â áàçàõ äàí-
íûõ. Íàèáîëåå òðóäîåìêîé ïðè ïðîãðàììíîé ðåà-
ëèçàöèè ýòîãî öèêëà ÿâëÿåòñÿ îáðàáîòêà äàííûõ  
â ñèëó òîãî, ÷òî îíà òðåáóåò äåòàëüíîãî çíàíèÿ èõ 
ñåìàíòèêè. Äîñòàâêà äàííûõ îñóùåñòâëÿåòñÿ ïî 
ñåòè Èíòåðíåò. 

Â èñïîëüçîâàííîé íàìè ìîäåëè äàííûõ ìîæíî 
âûäåëèòü òðè êà÷åñòâåííî ðàçíûå ñòðóêòóðû: 
 1. Ôóíäàìåíòàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè ìîëå- 
êóëû. 

2. Ïàðàìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. 
3. Ñïåêòðàëüíûå ôóíêöèè. 
Ïîðÿäîê ðàñïîëîæåíèÿ ñòðóêòóð â ýòîé òðîéêå 

âàæåí ïðè ïîäãîòîâêå ìåòàäàííûõ. Äàííûå î ñòðîå-
íèè ìîëåêóë èñïîëüçóþòñÿ äëÿ ðàñ÷åòà ïàðàìåòðîâ 
ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, êîòîðûå, â ñâîþ î÷åðåäü, 
ïðèìåíÿþòñÿ äëÿ ðàñ÷åòà ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé. 
Ïðè ðàñ÷åòå, íàïðèìåð, êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ 
ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ïðè ôîðìèðîâàíèè ìåòàäàííûõ 
ñòðîèòñÿ èåðàðõèÿ, íà íèæíåì óðîâíå êîòîðîé íà-
õîäÿòñÿ ìåòàäàííûå äëÿ ôóíäàìåíòàëüíûõ õàðàê-
òåðèñòèê, íà ñëåäóþùåì óðîâíå ìåòàäàííûå äëÿ 
ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé è, íàêîíåö, íà 
ïîñëåäíåì óðîâíå ìåòàäàííûå äëÿ ñïåêòðàëüíûõ 
ôóíêöèé. 

Ôóíäàìåíòàëüíûìè ìîëåêóëÿðíûìè õàðàêòå-
ðèñòèêàìè îáû÷íî ñ÷èòàþòñÿ ïàðàìåòðû ðàâíî-
âåñíîé êîíôèãóðàöèè, ôóíêöèÿ ïîòåíöèàëüíîé 
ýíåðãèè, ôóíêöèÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà èëè ïîëÿ-
ðèçóåìîñòè. Â íàøåé ìîäåëè äàííûõ ïîä ôóíäà-
ìåíòàëüíûìè õàðàêòåðèñòèêàìè ìîëåêóë ïîíèìà-
þòñÿ òàêèå ïàðàìåòðû ìîëåêóë, êîòîðûå ïîçâî-
ëÿþò ðàññ÷èòàòü ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåòðû 
ëèíèé – öåíòðû, èíòåíñèâíîñòè, ïîëóøèðèíû, 
ñäâèãè äàâëåíèåì èëè ïàðàìåòðû êðîññ-ðåëàêñà-
öèè. Äðóãèìè ñëîâàìè, – ýòî õàðàêòåðèñòèêè, 
îïðåäåëÿþùèå ýíåðãèþ ìîëåêóëû. Â çàâèñèìîñòè 
îò ñïîñîáà îïèñàíèÿ èìè ìîãóò áûòü ëèáî ïàðà-
ìåòðû ïîëíîãî ìîëåêóëÿðíîãî ãàìèëüòîíèàíà (ïî-
òåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ, äèïîëüíûé ìîìåíò), ëèáî 
ïàðàìåòðû ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà (âðàùà-
òåëüíûå, öåíòðîáåæíûå è ðåçîíàíñíûå ïîñòîÿí-
íûå, ïàðàìåòðû ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåí-
òà). Ê íèì, åñòåñòâåííî, íåîáõîäèìî äîáàâèòü 
êâàäðóïîëüíûå, îêòóïîëüíûå ìîìåíòû ìîëåêóë  
è äðóãèå ïàðàìåòðû, õàðàêòåðèçóþùèå ìåæìîëåêó-
ëÿðíîå âçàèìîäåéñòâèå â ãàçàõ. 

Èñïîëüçîâàíèå ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëè-
íèé, ïåðå÷åíü êîòîðûõ ðàçëè÷åí â ðàçíûõ ÁÄ, îñ-
íîâàíî íà ïðåäïîëîæåíèè î ïðèìåíèìîñòè ïðè ðàñ-

÷åòàõ ãèïîòåçû îá èçîëèðîâàííîé ëèíèè. Ýòè äàí-
íûå îðèåíòèðîâàíû íà ïðèìåíåíèå â ðàñ÷åòàõ ñïåê-
òðàëüíûõ ôóíêöèé (êîýôôèöèåíòîâ ïîãëîùåíèÿ, 
ôóíêöèè ïðîïóñêàíèÿ è ò.ä.). 

Ñèñòåìàòèçàöèÿ äàííûõ îá ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
çíà÷åíèÿõ ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé, â ïåðâóþ î÷åðåäü, 
íåîáõîäèìà äëÿ ïðîâåäåíèÿ ñðàâíåíèé èõ ñ ðàññ÷è-
òàííûìè çíà÷åíèÿìè. Îñîáîå âíèìàíèå ïðè çàïîë-
íåíèè ÁÄ ïî ñïåêòðàëüíûì ôóíêöèÿì óäåëåíî ýêñ-
ïåðèìåíòàì, âûïîëíåííûì ïðè èññëåäîâàíèè 
êðûëüåâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. 

Êàê óæå óïîìèíàëîñü âûøå, èíôîðìàöèîííûå 
ðåñóðñû èìåþò äâå êîìïîíåíòû: äàííûå è ìåòà- 
äàííûå. Íàèáîëåå ÷àñòî èñïîëüçóåòñÿ øèðîêîå îï-
ðåäåëåíèå ìåòàäàííûõ: ìåòàäàííûå – ýòî äàííûå  
î äàííûõ. Îíî íå ñîäåðæèò íè êðèòåðèÿ ïîëíîòû 
ìåòàäàííûõ äëÿ äàííûõ ïðåäìåòíîé îáëàñòè, íè 
óêàçàíèÿ íà òî, ñ ïîçèöèè êàêîé íàó÷íîé äèñöèï-
ëèíû ðàññìàòðèâàþòñÿ ìåòàäàííûå. Ïî ýòîé ïðè-
÷èíå ìåòàäàííûå, ïðèíÿòûå íàìè äëÿ îïèñàíèÿ 
äàííûõ, îïðåäåëåíû íèæå ïåðå÷èñëåíèåì. Ê ÷èñëó 
ìåòàäàííûõ, èìåþùèõ, íà íàø âçãëÿä, ïåðâîñòå-
ïåííîå çíà÷åíèå â ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè, 
îòíîñÿòñÿ äàííûå îá èñòî÷íèêå èíôîðìàöèè äëÿ 
âñåõ òðåõ ñòðóêòóð äàííûõ è ðÿä ïàðàìåòðîâ, îï-
ðåäåëÿþùèõ îáëàñòè ïðèìåíèìîñòè, âåëè÷èíó 
îøèáêè, à òàêæå óñëîâèÿ ïðîâåäåíèÿ ýêñïåðèìåí-
òîâ, ìåòîäû ðàñ÷åòîâ è ò.ä. Èõ ìîæíî èñïîëüçîâàòü 
äëÿ ëîãè÷åñêîãî îáîñíîâàíèÿ ïðèìåíèìîñòè ïîëó-
÷àåìûõ ðåçóëüòàòîâ. 

Äàííûå ðàçëè÷àþòñÿ òàêæå ïî ïðàâàì äîñòóïà 
ê íèì. Â ÈÂÑ ñóùåñòâóþò äâà óðîâíÿ äîñòóïà – 
àäìèíèñòðàòèâíûé è ïîëüçîâàòåëüñêèé. Èíòåð-
ôåéñ äëÿ ââîäà äàííûõ â ÈÂÑ äëÿ îáîèõ óðîâíåé 
äîñòóïà îäèíàêîâ. Ðàçëè÷èå òîëüêî â òîì, ÷òî 
âíåñåííûå àäìèíèñòðàòîðîì äàííûå ñòàíîâÿòñÿ 
äîñòóïíûìè âñåì ïîëüçîâàòåëÿì, òîãäà êàê äàí-
íûå, âíåñåííûå ïîëüçîâàòåëåì, – òîëüêî åìó îäíîìó. 
Íà àäìèíèñòðàòèâíîì óðîâíå îñóùåñòâëÿþòñÿ 
ââîä äàííûõ è êîíòðîëü èõ öåëîñòíîñòè, à íà 
ïîëüçîâàòåëüñêîì – òîëüêî ââîä äàííûõ. Â íà-
ñòîÿùåå âðåìÿ ìîæíî ââîäèòü äàííûå äâóõ ñòðóê-
òóð – ïàðàìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé (ìèíè-
ìàëüíûé íàáîð – öåíòðû è èíòåíñèâíîñòè ëèíèé) 
è ñïåêòðàëüíûå ôóíêöèè (êîýôôèöèåíò ïîãëîùå-
íèÿ, ôóíêöèÿ ïðîïóñêàíèÿ è ò.ä.). 

Äëÿ êàæäîé ñòðóêòóðû äàííûõ ñóùåñòâóþò 
ñîáñòâåííûå ìåòîäû èõ îáðàáîòêè. Íèæå îïèñàíû 
ñïîñîáû ðàáîòû ñ ïàðàìåòðàìè ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 
è ñïåêòðàëüíûìè ôóíêöèÿìè. 

Ñòàäèÿ îáðàáîòêè äàííûõ âêëþ÷àåò â ñåáÿ 
òåõíè÷åñêèå äåéñòâèÿ (çàïðîñû ê ÁÄ, ãðàôè÷åñêîå 
è òàáëè÷íîå îòîáðàæåíèå) è ïðåäìåòíóþ îáðàáîòêó. 
Òåõíè÷åñêóþ ñòàäèþ ìû îïèøåì òîëüêî äëÿ ãðàôè-
÷åñêîãî îòîáðàæåíèÿ. Ïðåäìåòíàÿ ñòîðîíà îáðàáîò-
êè äàííûõ ñâÿçàíà ñ âû÷èñëåíèåì êîýôôèöèåíòîâ 
ïîãëîùåíèÿ ñìåñè ãàçîâ. 
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Îòìåòèì, ÷òî ïðè ðàáîòå â ÈÂÑ SPECTRA 
ïîëüçîâàòåëè íå ìîãóò ââîäèòü ñîáñòâåííûå äàííûå 
î ïàðàìåòðàõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé è ïðîâîäèòü âû-
÷èñëåíèÿ íà îñíîâå ýòèõ äàííûõ. Åäèíñòâåííàÿ 
âîçìîæíîñòü äëÿ ââîäà äàííûõ, ñóùåñòâóþùàÿ  
â ÈÂÑ SPECTRA, îðèåíòèðîâàíà íà ââîä ïîëüçî-
âàòåëåì ñîáñòâåííûõ äàííûõ â âèäå äâóìåðíîãî 
ìàññèâà ñ öåëüþ ñðàâíåíèÿ íà ãðàôèêå ñ ðåçóëüòà-
òàìè ðàñ÷åòà. 

Îïåðàöèè ñ èíôîðìàöèîííûìè  
ðåñóðñàìè 

Â ýòîì ðàçäåëå îïèñàíà ðàáîòà ñ äàííûìè,  
à èìåííî ïðîöåäóðà ââîäà äàííûõ â èíôîðìàöè-
îííóþ ñèñòåìó è îòîáðàæåíèå äàííûõ äëÿ êîíå÷-
íîãî ïîëüçîâàòåëÿ. Ðàññìîòðèì äâå ñòðóêòóðû: 
ïàðàìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé è ñïåêòðàëüíûå 
ôóíêöèè. 

Â ñîîòâåòñòâèè ñ èõ ôèçè÷åñêèì ñìûñëîì  
äëÿ êàæäîé ìîëåêóëû ïàðàìåòðû ñïåêòðàëüíûõ 
ëèíèé ðàçäåëåíû íà íåñêîëüêî ãðóïï. Ê íèì îò-
íîñÿòñÿ: 

– ïàðàìåòðû èçîëèðîâàííîé ñïåêòðàëüíîé ëè-
íèè (èíòåíñèâíîñòü, öåíòð ëèíèè, ýíåðãèÿ íèæíåãî 
óðîâíÿ, ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ âåðõíåãî è íèæíåãî 
ñîñòîÿíèÿ, ìîìåíò ïåðåõîäà è ò.ä.); 

– ïàðàìåòðû èäåíòèôèêàöèè (êîëåáàòåëüíàÿ  
è êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíàÿ èäåíòèôèêàöèÿ); 

– ïàðàìåòðû, îáóñëîâëåííûå ñòîëêíîâåíèÿìè 
(ïîëóøèðèíà, ñäâèã äàâëåíèåì, òåìïåðàòóðíàÿ çà-
âèñèìîñòü ïîëóøèðèíû è ò.ä.). 

×àñòü ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê íàäåëåíà àò-
ðèáóòàìè. Â ÷èñëî àòðèáóòîâ âõîäÿò èíäèêàòîð 
ïðîèñõîæäåíèÿ äàííûõ (ýêñïåðèìåíò, ðàñ÷åò), òèï 
øêàëû (àáñîëþòíàÿ, îòíîñèòåëüíàÿ) è åäèíèöû 
èçìåðåíèÿ ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí. 

Çàïîëíåíèå ýêñïåðòàìè áàíêîâ ñïåêòðàëüíûõ 
äàííûõ, êàê ïðàâèëî, îñóùåñòâëÿåòñÿ íà îñíîâå 
ìíîæåñòâåííîñòè çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ ëèíèé. 
×àñòîòà îáíîâëåíèÿ áàíêîâ äàííûõ âåñüìà èçìåí-
÷èâà îò îäíîãî ãîäà äî íåñêîëüêèõ ëåò. Ýòî îá-
ñòîÿòåëüñòâî ñîçäàåò îïðåäåëåííûå òðóäíîñòè  
â îáíîâëåíèè ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ ñïåêòðàëüíûõ 
ôóíêöèé. Ðåøåíèå ýòîé ïðîáëåìû íàõîäèòñÿ íà 
ïóòè ñîçäàíèÿ ñåðâèñîâ ÈÂÑ, ïîçâîëÿþùèõ ïîëü-
çîâàòåëþ, ñ îäíîé ñòîðîíû, ñîçäàâàòü â íåé ñîá-
ñòâåííûå èíôîðìàöèîííûå ðåñóðñû, à ñ äðóãîé – 
âêëþ÷àòü â íèõ ðåñóðñû, èìåþùèåñÿ â ñèñòåìå.  
Â ïåðâîì ñëó÷àå âàæíà ïðîöåäóðà ââîäà äàííûõ â 
ÈÂÑ, à âî âòîðîì – ïðîöåäóðà ñîñòàâëåíèÿ êîë-
ëåêöèé ðåñóðñîâ. 

Îáùèì ïðè ââîäå ðàçíûõ ñòðóêòóð äàííûõ  
ÿâëÿåòñÿ ñîçäàíèå èñòî÷íèêà äàííûõ. Îïèñàíèå 
èñòî÷íèêà âêëþ÷àåò â ñåáÿ àááðåâèàòóðó, àâòîðîâ, 
íàçâàíèå ñòàòüè (ìîíîãðàôèè), íàçâàíèå æóðíàëà 

(âêëþ÷àÿ òîì, íîìåð, ãîä è ñòðàíèöû), URL-àäðåñ 
æóðíàëà è êîììåíòàðèé. Ïðåæäå ÷åì çàíåñòè  
äàííûå, ïîëüçîâàòåëü îïèñûâàåò èñòî÷íèê äàííûõ 
èëè óñòàíàâëèâàåò ñâÿçü ìåæäó óæå îïèñàííûì  
â ñèñòåìå èñòî÷íèêîì äàííûõ è çàãðóæàåìûìè  
äàííûìè. 

Ïðîöåäóðà ââîäà äàííûõ èñïîëüçóåò äàííûå 
ïîëüçîâàòåëÿ, ïîäãîòîâëåííûå â âèäå ôàéëà, ñî-
äåðæàùåãî êîëîíêè äàííûõ. Ïîðÿäîê ñëåäîâàíèÿ 
êîëîíîê ïðîèçâîëåí, íî îí ñèíõðîíèçèðóåòñÿ ñ ïå-
ðå÷íåì ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí, ñîñòàâëÿåìûì ïîëüçî-
âàòåëåì ïðè ââîäå äàííûõ. Íà ïåðâîì ýòàïå ââîäà 
ïîëüçîâàòåëü ñîçäàåò èñòî÷íèê äàííûõ. Íà âòîðîì 
ýòàïå ïîëüçîâàòåëü âûáèðàåò ìîëåêóëó è èíòåðàê-
òèâíî ôîðìèðóåò ïåðå÷åíü âåëè÷èí â ñîîòâåòñòâèè 
ñ ïîðÿäêîì êîëîíîê â ôàéëå. Îáÿçàòåëüíûìè ÿâ-
ëÿþòñÿ êîëîíêè, ñîäåðæàùèå öåíòðû è èíòåíñèâ-
íîñòè ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. Íà çàêëþ÷èòåëüíîì 
ýòàïå ïîëüçîâàòåëü îïðåäåëÿåò çíà÷åíèÿ àòðèáóòîâ 
ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí. 

Ïðè ââîäå äàííûõ î êîýôôèöèåíòå ïîãëîùå-
íèÿ áîëüøàÿ ÷àñòü ïàðàìåòðîâ îáÿçàòåëüíà äëÿ 
ââîäà. Ê ÷èñëó ýòèõ ïàðàìåòðîâ îòíîñÿòñÿ ñïåê-
òðàëüíûå ïàðàìåòðû (ðàçðåøåíèå, äëèíà ïóòè), 
òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðû (òåìïåðàòóðà è äàâ-
ëåíèå), âçàèìîäåéñòâóþùèå âåùåñòâà (ïîãëîùàþ-
ùèé è óøèðÿþùèé ãàçû), âîëíîâîå ÷èñëî è êîýô-
ôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ (åäèíèöû èçìåðåíèÿ) è ñïî-
ñîá ïîëó÷åíèÿ êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ (ýêñïå-
ðèìåíò, ðàñ÷åò). 

Ïðîñìîòð äèàãðàììû èíòåíñèâíîñòåé ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé ìîëåêóëû ïðîâîäèòñÿ â ðàçäåëå 
«Ìîëåêóëà». Îí îðãàíèçîâàí â äâà ýòàïà. Íà 
ïåðâîì ýòàïå âûáèðàåòñÿ ìîëåêóëà èëè èçîòîïè-
÷åñêàÿ ìîäèôèêàöèÿ ìîëåêóëû èç èìåþùåãîñÿ 
ïåðå÷íÿ, çàäàþòñÿ ñïåêòðàëüíûé èíòåðâàë, òåðìî-
äèíàìè÷åñêèå óñëîâèÿ è íèæíåå èëè âåðõíåå çíà-
÷åíèå èíòåíñèâíîñòè ëèíèé, ïî êîòîðîìó ïðîâî-
äèòñÿ âûáîðêà èç áàçû äàííûõ. Íà âòîðîì ýòàïå 
ïîëüçîâàòåëü ïîëó÷àåò ñïèñîê èñòî÷íèêîâ äàí-
íûõ, óäîâëåòâîðÿþùèõ åãî çàïðîñó, è óêàçûâàåò 
íåîáõîäèìûå åìó èñòî÷íèêè èç ñïèñêà. Îòìåòèì, 
÷òî ñïèñîê èñòî÷íèêîâ äàííûõ äëÿ êàæäîãî èç 
íèõ ñîäåðæèò ÷èñëî ëèíèé, ïîïàäàþùèõ â óêà-
çàííûé ïîëüçîâàòåëåì ñïåêòðàëüíûé èíòåðâàë,  
è ÷èñëî ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, íå ïîïàäàþùèõ  
â èíòåðâàë, íî îòíîñÿùèõñÿ ê ïîëîñàì, ïîïàâøèì 
â èíòåðâàë. 

Âèçóàëèçàöèÿ äàííûõ îñóùåñòâëÿåòñÿ ñ ïîìî-
ùüþ ãðàôè÷åñêîãî ïðèëîæåíèÿ â ôîðìå àïëåòà.  
Â ðàìêàõ äàííîãî ïðèëîæåíèÿ âîçìîæíû ìàñøòà-
áèðîâàíèå èçîáðàæåíèÿ, âûäåëåíèå ðàçíûõ èñòî÷-
íèêîâ äàííûõ äëÿ èõ îòîáðàæåíèÿ è çåðêàëüíîå 
ïîïàðíîå ñðàâíåíèå ãðàôèêîâ. Íà ðèñ. 1 ïîêàçàíî 
ñðàâíåíèå äâóõ íàáîðîâ äàííûõ. Äåòàëüíîå îïèñà-
íèå âîçìîæíîñòåé ïî âèçóàëèçàöèè äàííûõ ìîæíî 
íàéòè íà ñàéòå (http://saga.atmos.iao.ru). 
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Ðèñ. 1. Ñðàâíåíèå ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé äëÿ ìîëåêóëû CO2 â ñïåêòðàëüíîì äèàïàçîíå 2018–2034 ñì–1  
ïî äâóì èñòî÷íèêàì èíôîðìàöèè (HITRAN (ââåðõó) è GEISA). Êðåñòîì îòìå÷åíî ïîëîæåíèå ìàíèïóëÿòîðà íà ãðàôèêå,  
 è â íèæíåé ÷àñòè ãðàôèêà îòîáðàæåíû ïàðàìåòðû îòìå÷åííîé ñïåêòðàëüíîé ëèíèè 

 

Ðàñ÷åò êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ 
Ïðè ðàñ÷åòå ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé èñïîëüçó-

þòñÿ ïàðàìåòðû èçîëèðîâàííîé ëèíèè è ïàðàìåò-
ðû, îáóñëîâëåííûå ñòîëêíîâåíèÿìè. Äëÿ èõ ðàñ÷å-
òà â ÈÂÑ âûäåëåíû äâå ôèçè÷åñêè ðàçíûå ñèòóà-
öèè: ÷èñòûé ãàç è ñìåñü ãàçîâ. Íèæå ïðèâåäåíî 
îïèñàíèå äàííûõ, íåîáõîäèìûõ äëÿ âû÷èñëåíèÿ 
êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ äëÿ ÷èñòîãî ãàçà (îäíî-
ðîäíîãî ïî ñîñòàâó). Îáîáùåíèå íà ñëó÷àé ñìåñè 
ãàçîâ â äîñòàòî÷íîé ìåðå ïðîñòî. 

Êàê èçâåñòíî, êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ ÷èñòî-
ãî ãàçà s íà ÷àñòîòå , îáóñëîâëåííûé ïîãëîùåíèåì 
âñåìè ëèíèÿìè â èíòåðâàëå [ – ,  + ], ìîæ-
íî çàïèñàòü êàê 
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ãäå ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî âñåì ëèíèÿì j  
â âûáðàííîì èíòåðâàëå [ – /2,  + /2];  – 
÷àñòîòà, íà êîòîðîé ñ÷èòàåòñÿ êîýôôèöèåíò ïîãëî-
ùåíèÿ, j – ÷àñòîòà öåíòðà j-é ëèíèè; S

(s)
j – èí-

òåíñèâíîñòü j-é ëèíèè; G
(s)

(, j, T, p
(s)

) – êîíòóð 
j-é ëèíèè ïðè ñàìîóøèðåíèè, T – ðàññìàòðèâàåìàÿ 
òåìïåðàòóðà, Ê, T0 – òåìïåðàòóðà, ïðè êîòîðîé 
çàäàíû ïàðàìåòðû ëèíèé â èñòî÷íèêå èíôîðìàöèè 
î ïàðàìåòðàõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé; p

(s)
 – äàâëåíèå 

ðàññìàòðèâàåìîãî ïîãëîùàþùåãî ãàçà, àòì. Âåëè-
÷èíà èíòåðâàëà  çàäàåòñÿ èç ýâðèñòè÷åñêèõ ïðåä-
ïîëîæåíèé è ìîæåò çàâèñåòü îò òèïà ãàçà è òåðìî-
äèíàìè÷åñêèõ óñëîâèé. 

Èíòåíñèâíîñòü j-é ëèíèè ïðè ïðîèçâîëüíîé 
òåìïåðàòóðå T åñòü 
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ãäå QV è QR – êîëåáàòåëüíàÿ è âðàùàòåëüíàÿ ñòà-
òèñòè÷åñêèå ñóììû ñîîòâåòñòâåííî; Ej – ýíåðãèÿ 
íèæíåãî óðîâíÿ, ñ êîòîðîãî îñóùåñòâëÿåòñÿ ïåðå-
õîä, ñì–1. 

Òàáëèöû âåëè÷èí  
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èìåþòñÿ, íàïðèìåð, â HITRAN-92. 
Ïåðâûì ýòàïîì ïðè ïîäãîòîâêå ðàñ÷åòà ÿâëÿåò-

ñÿ âûáîð âåùåñòâà, ñïåêòðàëüíîãî èíòåðâàëà, òåð-
ìîäèíàìè÷åñêèõ óñëîâèé è ïîðîãîâîãî çíà÷åíèÿ 
èíòåíñèâíîñòè èçîëèðîâàííîé ëèíèè, íèæå êîòîðî-
ãî äàííûå î ëèíèè â ðàñ÷åòå íå ó÷èòûâàþòñÿ. Íà 
âòîðîì ýòàïå ïîëüçîâàòåëþ ïî çàäàííûì èì óñëî-
âèÿì ïðåäîñòàâëÿåòñÿ ñïèñîê èñòî÷íèêîâ èíôîðìà-
öèè î ïàðàìåòðàõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. Ïîñëå âû-
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áîðà îäíîãî èñòî÷íèêà íàäî çàäàòü òèï êîíòóðà 
ñïåêòðàëüíîé ëèíèè, èíòåðâàë îáðåçàíèÿ êîíòóðà 
ëèíèè  è òî÷êè, â êîòîðûõ ïðîâîäèòñÿ ðàñ÷åò. 
Çàäàíèå òî÷åê ìîæíî îñóùåñòâëÿòü îäíèì èç òðåõ 
ñïîñîáîâ: ïåðå÷èñëåíèåì (â ôàéëå), óêàçàíèåì  
â html-ôîðìå äëÿ ââîäà íåïîñðåäñòâåííî ÷èñëà 
ðàâíîìåðíûõ ðàçáèåíèé âûáðàííîãî ñïåêòðàëüíîãî 
èíòåðâàëà (íå ìåíüøå ÷åì ÷èñëî ëèíèé) èëè ôàê-
òîðà ðàçáèåíèÿ (÷èñëî ðàçáèåíèé ïðè ýòîì ðàâíî 
ïðîèçâåäåíèþ ôàêòîðà ðàçáèåíèé íà ÷èñëî ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé, ïîïàâøèõ â çàäàííûé ñïåêòðàëü-
íûé èíòåðâàë). 

Äëÿ âû÷èñëåíèÿ êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ èñ-
ïîëüçóåòñÿ ñëåäóþùèé íàáîð äàííûõ: öåíòðû è èí-

òåíñèâíîñòè ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, ñòàòèñòè÷åñêèå 
ñóììû, êîýôôèöèåíò òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè 
ïîëóøèðèíû, ïîëóøèðèíà è ñäâèã ëèíèè. 

Ðåçóëüòàò ðàñ÷åòîâ ïî æåëàíèþ ïîëüçîâàòåëÿ 
ìîæåò áûòü ñîõðàíåí íà ñåðâåðå. Ïîñëå ýòîãî åãî 
ìîæíî áóäåò ñðàâíèâàòü ñ èìåþùèìèñÿ â ÁÄ ðå-
çóëüòàòàìè ýêñïåðèìåíòîâ èëè áàçîâûõ ðàñ÷åòîâ. 
Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà 
ñ ýêñïåðèìåíòîì [8]. 

Ñèñòåìà îáåñïå÷èâàåò ïðîñìîòð ìåòàäàííûõ 
äëÿ õðàíÿùèõñÿ â áàçå äàííûõ ðåçóëüòàòîâ ýêñïå-
ðèìåíòîâ (Winters_1964). Èõ ìîæíî ïðîñìîòðåòü  
ñ òîé æå ñòðàíèöû. Íà ðèñ. 3 ïðèâåäåí ïðèìåð 
ïðåäñòàâëåíèÿ ìåòàäàííûõ. 

 

 
Ðèñ. 2. Ñðàâíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ ÑÎ2 (Winters_1964, íèæíÿÿ êðèâàÿ) ñ ðåçóëüòàòîì ðàñ÷åòà (Spectrum_123) 

 

 
Ðèñ. 3. Ìåòàäàííûå ïî èñòî÷íèêó èíôîðìàöèè Winters_148 

 
Çàêëþ÷åíèå 

Â ñòàòüå îïèñàíà ñòðóêòóðà èíôîðìàöèîííûõ 
ðåñóðñîâ, èñïîëüçîâàííàÿ ïðè ñîçäàíèè èíôîðìà-

öèîííî-âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìû «Àòìîñôåðíàÿ 
ñïåêòðîñêîïèÿ». Îñíîâíîå âíèìàíèå óäåëåíî îïè-
ñàíèþ ñòðóêòóðèðîâàííîé ìîäåëè äàííûõ. Ñòîèò 
îòìåòèòü, ÷òî áîëüøàÿ ÷àñòü äàííûõ ìîëåêóëÿðíîé 
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ñïåêòðîñêîïèè â íàñòîÿùåå âðåìÿ ìîæåò áûòü 
ïðåäñòàâëåíà â ðàìêàõ ñëàáîñòðóêòóðèðîâàííîé 
èëè íåñòðóêòóðèðîâàííîé ìîäåëåé äàííûõ è îíè 
ñîäåðæàòñÿ â ñîçäàííîé ÈÂÑ. Îïèñàíèå îïåðàöèé  
ñ òàêèìè äàííûìè íå âõîäèò â íàøè çàäà÷è è íå 
ïðåäñòàâëåíî â äàííîé ñòàòüå. 

Äàëüíåéøåå ðàçâèòèå ìîäåëè äàííûõ, ïðåæäå 
âñåãî ôóíäàìåíòàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê ìîëåêóë, 
áóäåò âûïîëíåíî ïðè ñîçäàíèè íîâîé âåðñèè ñèñ-
òåìû. Ïåðâûå øàãè â ýòîì íàïðàâëåíèè óæå ñäå-
ëàíû [9]. 

Àâòîðû áëàãîäàðíû ÷ë.-êîð. Ñ.Ä. Òâîðîãîâó 
(ãðàíò «Îïòè÷åñêàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ ìîëåêóë è ðàäèà-
öèîííûå ïðîöåññû â àòìîñôåðå», ÍØ ¹ 373.2003.5), 
à òàêæå ÐÔÔÈ (ãðàíò ¹ 02-07-90139) çà ïîääåðæ-
êó äàííîé ðàáîòû. 
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A.D. Bykov, B.A. Voronin, A.V. Kozodoev, N.A. Lavrent'ev, O.B. Rodimova, A.Z. Fazliev. Information 

system for molecular spectroscopy. I. Structure of information resources. 
The data model used in the information system for molecular spectroscopy (http://saga.atmos.iao.ru) is 

described. The principal parts of the data model are separated to be the fundamental molecular characteristics, 
spectral line parameters, and spectral functions. The data input system, allowing the user to create custom data 
sets, is described. The relations between the parts of the data model are demonstrated with the calculation of 
the absorption coefficient as an example. 

 


