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Ïðåäñòàâëåíî îïèñàíèå ñâîéñòâ îïóáëèêîâàííûõ äàííûõ î ïàðàìåòðàõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ìîëåêóë 

ñåðîâîäîðîäà-d1(-d2) (HDS, HD34S, D2S è D2
34S). Á�ëüøàÿ ÷àñòü ñâîéñòâ ñâÿçàíà ñ ðåçóëüòàòàìè àíàëèçà 

êà÷åñòâà âàêóóìíûõ âîëíîâûõ ÷èñåë, õàðàêòåðèçóþùèõ ïåðåõîäû, îáóñëîâëåííûå ïîãëîùåíèåì ìîëåêóëàìè 
èçëó÷åíèÿ. Îïèñàíû äâà ïðèëîæåíèÿ èç èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû W@DIS äëÿ ðàáîòû ñ ïîëíûì ñïèñêîì 
èäåíòèôèöèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ è äëÿ ïðîñìîòðà ðåçóëüòàòîâ àíàëèçà áèíàðíûõ îòíîøåíèé ìåæäó èñòî÷-
íèêàìè äàííûõ, ñîäåðæàùèõ ïàðàìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé, ïîëó÷åííûõ èç èçìåðåíèé. Ðåçóëüòàòû àâ-
òîìàòè÷åñêîãî àíàëèçà êà÷åñòâà äàííûõ äîïîëíåíû ýêñïåðòíîé îöåíêîé êà÷åñòâà âîëíîâûõ ÷èñåë äëÿ ìîëå-
êóë ñåðîâîäîðîäà-d1(-d2). Êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå ïåðåõîäû è óðîâíè ýíåðãèè èçîòîïîëîãîâ ñåðîâîäî-
ðîäà ðàçìåùåíû â áàçå äàííûõ, à èõ ñâîéñòâà ñîáðàíû â îíòîëîãè÷åñêîé áàçå çíàíèé è äîñòóïíû â ñåòè 
Èíòåðíåò â èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìå W@DIS (http://wadis.saga.iao.ru/). 
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W@DIS, êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå ïåðåõîäû, óðîâíè ýíåðãèè; deutero-substituted isotopologues of hydro-
gen sulphide molecule, information system W@DIS, vibration-rotational transitions, energy levels. 

 

Ââåäåíèå 

Èññëåäîâàíèå ñïåêòðîâ ñåðîâîäîðîäà è åãî 
èçîòîïîëîãîâ íåîáõîäèìî ïðè ðåøåíèè ïðèêëàäíûõ 
çàäà÷ â ôèçèêå, õèìèè, àñòðîíîìèè è ò.ä. Â ÷àñò-
íîñòè, â àñòðîíîìèè îío ñâÿçàíî ñ èçó÷åíèåì àòìî-
ñôåðû Âåíåðû è ìåæçâåçäíîãî ïðîñòðàíñòâà, â êî-
òîðîì, íàïðèìåð, ñóùåñòâîâàíèå D2S óæå äîêàçàíî 
[1]. ×èñëî ðàáîò ïî ñïåêòðàëüíûì ñâîéñòâàì äåéòå-
ðèðîâàííûõ èçîòîïîëîãîâ ñåðîâîäîðîäà ñîñòàâëÿÿåò 
÷óòü áîëåå 40. Ñèñòåìàòèçàöèè ñïåêòðàëüíûõ äàí-
íûõ ïî ìîëåêóëå ñåðîâîäîðîäà è åãî èçîòîïîëîãàì 
ïîñâÿùåíû, â ÷àñòíîñòè, íàøè ðàáîòû [2, 3]. Â ýòîé 
ñòàòüå, ïðîäîëæàþùåé íàøè ïðåäûäóùèå ïóáëèêà-
öèè è ñîñòîÿùåé èç äâóõ ñâÿçàííûõ ìåæäó ñîáîé 
÷àñòåé, îïèñàíû ïðèëîæåíèÿ, èñïîëüçóåìûå â èí-
ôîðìàöèîííîé ñèñòåìå (ÈÑ) W@DIS äëÿ îöåíêè 
äîñòîâåðíîñòè ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ, è ïðèâåäåíû 
ðåçóëüòàòû èõ ýêñïåðòíîãî àíàëèçà. Ýêñïåðòíûé 
àíàëèç äîïîëíÿåò àâòîìàòè÷åñêèé àíàëèç êà÷åñòâà  
â òåõ ñëó÷àÿõ, êîãäà íåâîçìîæíî ôîðìàëèçîâàòü 
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êðèòåðèè, è ïîçâîëÿåò ïðèíÿòü îêîí÷àòåëüíîå ðå-
øåíèå î äîâåðèè ê çíà÷åíèÿì ñïåêòðàëüíûõ õàðàê-
òåðèñòèê. 

Îäíèì èç âàæíûõ êðèòåðèåâ ñðàâíåíèÿ èäåí-
òèôèöèðîâàííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ èç 
ðàçíûõ èñòî÷íèêîâ ÿâëÿåòñÿ ñîîòâåòñòâèå êâàíòî-
âûõ ÷èñåë. Ïðè ýòîì â îòëè÷èå îò òàê íàçûâàåìûõ 
òî÷íûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë – J (çíà÷åíèå ïîëíîãî 
óãëîâîãî ìîìåíòà) è ñèììåòðèè óðîâíÿ, êîòîðûå 
îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿþòñÿ ïðàâèëàìè îòáîðà, ñëå-
äóþùèìè èç òåîðèè, ïðèïèñûâàíèå ïðèáëèæåííûõ 
êâàíòîâûõ ÷èñåë – Ka (ïðîåêöèÿ óãëîâîãî ìîìåíòà 
íà ìîëåêóëÿðíóþ îñü), êîëåáàòåëüíûå êâàíòîâûå 
÷èñëà ν1, ν2, ν3 îáúåêòèâíî ñòàíîâèòñÿ íåîäíîçíà÷-
íûì â ñëó÷àå ñèëüíûõ ðåçîíàíñíûõ âçàèìîäåéñò-
âèé. «Ïëîõèå» êâàíòîâûå ÷èñëà ìîãóò îòëè÷àòüñÿ  
â ðàáîòàõ ðàçíûõ àâòîðîâ, è èõ ñîïîñòàâëåíèå íå 
ìîæåò áûòü ôîðìàëèçîâàíî â îáùåì ñëó÷àå. Â òàêîé 
ñèòóàöèè âûáîð ïðåäïî÷òèòåëüíîãî êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíîãî (ÊÂ) îòíåñåíèÿ (èäåíòèôèêàöèè) 
îñòàåòñÿ çà ýêñïåðòîì. Îäíèì èç ìåòîäîâ âîññòà-
íîâëåíèÿ íåïðîòèâîðå÷èâîãî íàáîðà ÊÂ êâàíòîâûõ 
÷èñåë ÿâëÿåòñÿ àíàëèç ðåçóëüòèðóþùåé âîëíîâîé 
ôóíêöèè óðîâíÿ â ìåòîäå ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòî-
íèàíà. Ìîëåêóëû ñåðîâîäîðîäà-d1(-d2) (HDS, 
HD34S, D2S, D2

34S) ÿâëÿþòñÿ óäîáíûì ïðèìåðîì 
äëÿ äåìîíñòðàöèè. 
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Â ñòàòüå ïðåäñòàâëåíû èíòåðôåéñû ïðèëîæå-
íèé ÈÑ W@DIS äëÿ ïîëó÷åíèÿ îöåíêè êà÷åñòâà 
âàêóóìíûõ âîëíîâûõ ÷èñåë è óðîâíåé ýíåðãèè, 
îïèñûâàþùèõ öåíòðû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé è äèà-
ãðàììó ýíåðãèé ìîëåêóëû. Òàêàÿ îöåíêà ÿâëÿåòñÿ 
÷àñòüþ êîìïëåêñíîé ïðîáëåìû îïðåäåëåíèÿ êà÷åñò-
âà ñïåêòðàëüíûõ èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ. Êîì-
ïëåêñíîñòü îáóñëîâëåíà èåðàðõè÷åñêîé ñòðóêòóðîé 
èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ. Â ñïåêòðîñêîïèè ìîæ-
íî âûäåëèòü äâå ãðóïïû ðåñóðñîâ. Ïåðâàÿ ãðóïïà 
ñâÿçàíà ñ îïèñàíèåì ìàòåìàòè÷åñêèõ è ôèçè÷åñêèõ 
ìîäåëåé ìîëåêóëû, îïðåäåëåíèåì ôèçè÷åñêèõ âåëè-
÷èí, ïðåäñòàâëÿþùèõ ñïåêòðàëüíûå ñâîéñòâà, ìåòî-
äàìè âû÷èñëåíèé è èçìåðåíèé è ò.ä. Äëÿ êàæäîé 
ìîäåëè ÷àñòî õàðàêòåðíû ñîáñòâåííûå êðèòåðèè, ïî 
êîòîðûì îöåíèâàåòñÿ äîñòîâåðíîñòü çíà÷åíèé ôè-
çè÷åñêèõ âåëè÷èí. Ê ýòîé æå ãðóïïå îòíîñÿòñÿ 
âõîäíûå äàííûå äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷, â êîòîðûõ îï-
ðåäåëÿþòñÿ çíà÷åíèÿ ýòèõ âåëè÷èí. Â ÷èñëî òàêèõ 
äàííûõ âõîäèò ïîâåðõíîñòü ïîòåíöèàëüíîé ôóíê-
öèè èëè äèïîëüíîãî ìîìåíòà. Îöåíêà êà÷åñòâà 
äàííûõ íà ýòîì óðîâíå ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç ýòàïîâ 
ñèñòåìíîé îöåíêè êà÷åñòâà ñïåêòðàëüíîé èíôîðìà-
öèè. Ýòîò óðîâåíü â íàøåé ðàáîòå íå ðàññìàòðèâà-
åòñÿ. Âòîðàÿ ãðóïïà èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ 
ñîäåðæèò îïèñàíèå ðåøåíèé çàäà÷ ñïåêòðîñêîïèè. 
Â ýòîé ãðóïïå ñîñðåäîòî÷åí îñíîâíîé îáúåì íåñî-
ãëàñîâàííûõ çíà÷åíèé ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí, èñ-
ïîëüçóåìûé â ñïåêòðîñêîïèè.  

Ïðè îöåíêå êà÷åñòâà ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ èñ-
ïîëüçóþòñÿ êàê èíäèâèäóàëüíûå êðèòåðèè, ïðèìå-
íÿåìûå ê íàáîðó äàííûõ, òàê è îòíîñèòåëüíûå êðè-
òåðèè, ïðèìåíÿåìûå ê ïàðàì íàáîðîâ äàííûõ [4]. 
Åñëè ýòè êðèòåðèè îáóñëîâëåíû ìàòåìàòè÷åñêèìè 
ìîäåëÿìè, õàðàêòåðèçóþùèìè ìîëåêóëó è ïðîöåñ-
ñû åå âçàèìîäåéñòâèÿ ñ èçëó÷åíèåì, òî, êàê ïðàâè-
ëî, îíè ôîðìàëèçîâàíû è, â ÷àñòíîñòè, ñâîäÿòñÿ  
ê îãðàíè÷åíèÿì íà çíà÷åíèÿ ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí. 
Íàèáîëåå âàæíûìè îãðàíè÷åíèÿìè â êîëè÷åñòâåí-
íîé ñïåêòðîñêîïèè ÿâëÿþòñÿ ïðàâèëà îòáîðà, îïðå-
äåëÿþùèå äîïóñòèìûå çíà÷åíèÿ êâàíòîâûõ ÷èñåë 
ïðè ïåðåõîäàõ, è îãðàíè÷åíèÿ íà êâàíòîâûå ÷èñëà 
ñîñòîÿíèé, êîòîðûå ñëåäóþò èç ìàòåìàòè÷åñêîé 
ìîäåëè ìîëåêóëû. Êâàíòîâûå ÷èñëà ïðèìåíÿþòñÿ 
äëÿ èäåíòèôèêàöèè ñîñòîÿíèé è ïîçâîëÿþò âûäå-
ëÿòü è ñèñòåìàòèçèðîâàòü íàáëþäàåìûå ñîñòîÿíèÿ 
ìîëåêóë. Äðóãàÿ ãðóïïà êðèòåðèåâ èñïîëüçóåòñÿ 
ïðè ñðàâíåíèè èäåíòè÷íûõ ñîñòîÿíèé èëè ïåðåõî-
äîâ è îïèñûâàåò äîïóñòèìûå çíà÷åíèÿ âåëè÷èíû 
ñòàíäàðòíîãî îòêëîíåíèÿ ïðè ñðàâíåíèè âñåõ ïàð 
èäåíòè÷íûõ ïåðåõîäîâ èç ðàçíûõ èñòî÷íèêîâ äàí-
íûõ èëè âñåõ çíà÷åíèé îäíîé è òîé æå ôèçè÷åñêîé 
âåëè÷èíû îäíîãî ïåðåõîäà. Ýòè êðèòåðèè ïðèìå-
íÿþòñÿ â áîëüøèíñòâå ñòàòåé, ïðåäñòàâëÿþùèõ ðå-
çóëüòàòû èçìåðåíèé â êîëè÷åñòâåííîé ñïåêòðîñêî-
ïèè. Ïðîâåðêè ïî òàêèì êðèòåðèÿì ñâÿçûâàþò  
ñ äîñòîâåðíîñòüþ ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ. Íàðÿäó  
ñ ïðîâåðêîé äîñòîâåðíîñòè ê îöåíêå êà÷åñòâà îòíî-
ñèòñÿ îöåíêà äîâåðèÿ ñïåêòðàëüíûì äàííûì, èñ-
ïîëüçóþùàÿ êðèòåðèè, íå îòíîñÿùèåñÿ ê ìîäåëè 
ìîëåêóëû. Òàêèå êðèòåðèè ïîçâîëÿþò âûäåëèòü 
ñîìíèòåëüíûå çíà÷åíèÿ ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí â ýêñ-

ïåðòíûõ èñòî÷íèêàõ äàííûõ. Ñîìíèòåëüíûå çíà÷å-
íèÿ âåëè÷èí òðåáóþò äîïîëíèòåëüíûõ ïðîâåðîê. 
Îäíèì èç òàêèõ êðèòåðèåâ ÿâëÿåòñÿ êðèòåðèé 
îïóáëèêîâàíèÿ [5, 6], ïðèìåíåíèå êîòîðîãî îñíîâà-
íî íà äåêîìïîçèöèè ýêñïåðòíûõ äàííûõ ïî ïîëíîìó 
íàáîðó îïóáëèêîâàííûõ çíà÷åíèé âîëíîâûõ ÷èñåë. 
 Ïðè àíàëèçå êà÷åñòâà îäíèõ è òåõ æå ôèçè÷å-
ñêèõ âåëè÷èí ìîæíî èñïîëüçîâàòü èõ ðàçíûå íàáîðû. 
Â ÈÑ W@DIS àíàëèçèðóþòñÿ òðè òàêèõ íàáîðà: 
íàáîð èñòî÷íèêîâ äàííûõ, êàæäûé èç êîòîðûõ ñî-
äåðæèò ñïåêòðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè îäíîé ìîëåêó-
ëû, èçâëå÷åííûå èç îäíîé ïóáëèêàöèè è ïîëó÷åííûå 
îäíèì ìåòîäîì; íàáîð êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ 
ïîëîñ; íàáîð õàðàêòåðèñòèê ñîñòîÿíèé è ïåðåõîäîâ. 
Òàêîå ðàçáèåíèå ïîçâîëÿåò îïèñûâàòü ñîäåðæàùóþ-
ñÿ â íèõ èíôîðìàöèþ ñ ðàçíûì óðîâíåì äåòàëèçà-
öèè. Äëÿ âíÿòíîãî èçëîæåíèÿ ýòîé ÷àñòè ðàáîòû  
â ñòàòüå èñïîëüçóþòñÿ òåðìèíû «èñòî÷íèê äàííûõ», 
«èñòî÷íèê èíôîðìàöèè» è «îíòîëîãèÿ», ôîðìàëüíî 
îïðåäåëåííûå â íàøèõ ïóáëèêàöèÿõ [7, 8]. Íåîïè-
ñàííûå â äàííîé ðàáîòå ïîäõîäû ñîçäàíèÿ ïðèëî-
æåíèé â ÈÑ W@DIS èçëîæåíû â [9]. 

Â ïåðâûõ äâóõ ðàçäåëàõ íàñòîÿùåé ñòàòüè äà-
íî îïèñàíèå ìåòîäîâ è ñðåäñòâ, ðåàëèçîâàííûõ  
â ÈÑ W@DIS äëÿ îöåíêè êà÷åñòâà äàííûõ è ïî-
ñòðîåíèÿ ðåçóëüòèðóþùèõ ñïèñêîâ ëèíèé. Â òðåòü-
åì ðàçäåëå ïðèâîäèòñÿ ýêñïåðòíîå îïèñàíèå èñòî÷-
íèêîâ ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ, èìïîðòèðîâàííûõ  
â ÈÑ. Íàêîíåö, â ÷åòâåðòîì ðàçäåëå ïðîâîäèòñÿ 
ýêñïåðòíàÿ ïðîâåðêà ñãåíåðèðîâàííûõ ÈÑ ÷èñëî-
âûõ ìàññèâîâ äàííûõ, à òàêæå îáñóæäàþòñÿ íåêî-
òîðûå ðåçóëüòàòû èõ èñïîëüçîâàíèÿ.  

1. Îöåíêà êà÷åñòâà äàííûõ  

Â ýòîé ñòàòüå ìû ðàññìàòðèâàåì ÷àñòíóþ çàäà-
÷ó, âîçíèêàþùóþ ïðè ðåøåíèè ïðîáëåìû êà÷åñòâà 
ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ, íà ïðèìåðå âàêóóìíûõ âîë-
íîâûõ ÷èñåë, èçâëå÷åííûõ èç ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ 
ìîëåêóë ñåðîâîäîðîäà-d1 è ñåðîâîäîðîäà-d2. Â ñòà-
òüå îïóùåíî îïèñàíèå ïðîâåðîê ïðàâèë îòáîðà  
è îãðàíè÷åíèé íà êâàíòîâûå ÷èñëà ñîñòîÿíèé, òàê 
êàê íà ïðàêòèêå ÷èñëî èõ íàðóøåíèé â ïóáëèêàöè-
ÿõ íå ïðåâûøàåò äåñÿòîé äîëè ïðîöåíòà. Àâòîìàòè-
÷åñêàÿ ïðîâåðêà ýôôåêòèâíà íà îáúåìíûõ ìàññèâàõ 
äàííûõ ïðè âû÷èñëåíèÿõ õàðàêòåðèñòèê áèíàðíûõ 
îòíîøåíèé ìåæäó çíà÷åíèÿìè âîëíîâûõ ÷èñåë 
èäåíòè÷íûõ ïåðåõîäîâ èëè óðîâíåé ýíåðãèè, ìåæäó 
èäåíòè÷íûìè êîëåáàòåëüíûìè ïîëîñàìè èëè èñòî÷-
íèêàìè äàííûõ, êàæäûé èç êîòîðûõ ñîäåðæèò âîë-
íîâûå ÷èñëà, èçâëå÷åííûå èç îäíîé ïóáëèêàöèè  
è îòíîñÿùèåñÿ ê îäíîé ìîëåêóëå. Èäåíòè÷íûå ïå-
ðåõîäû òðàêòóþòñÿ â ñòàòüå êàê ïåðåõîäû ñ îäèíà-
êîâûì íàáîðîì çíà÷åíèé êâàíòîâûõ ÷èñåë. Îäíèì 
èç ýòàïîâ àíàëèçà ÿâëÿåòñÿ ñîãëàñîâàíèå çíà÷åíèé 
âàêóóìíûõ âîëíîâûõ ÷èñåë, ò.å. óñòàíîâëåíèå íå-
ïðîòèâîðå÷èâîñòè ýòèõ çíà÷åíèé, êðèòåðèåì êîòî-
ðîé ÿâëÿþòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïîãðåøíîñòè èç-
ìåðåíèÿ, èìåþùèå ðàçíûå çíà÷åíèÿ â ðàçëè÷íûõ 
äèàïàçîíàõ âîëíîâûõ ÷èñåë. Àíàëèç áóäåò èñ÷åð-
ïûâàþùèì, åñëè îí ïðèìåíåí ê ïîëíîìó íàáîðó 
îïóáëèêîâàííûõ äàííûõ èçìåðåíèé (ïðåäïîëàãàåòñÿ, 
÷òî îïóáëèêîâàíèþ ïðåäøåñòâóåò ýêñïåðòèçà äàííûõ). 
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Ñîáðàííûå îïóáëèêîâàííûå çíà÷åíèÿ âîëíî-
âûõ ÷èñåë (äàëåå äàííûå) íåîáõîäèìî èìïîðòèðî-
âàòü â èíôîðìàöèîííóþ ñèñòåìó è ñîïðîâîæäàòü 
êàæäûé çàíåñåííûé íàáîð äàííûõ îïèñàíèåì åãî 
ïðîñòåéøèõ ñâîéñòâ. Ïåðå÷åíü òàêèõ ñâîéñòâ îáîñ-
íîâàí íàìè â ðàáîòå [7]. Â íåãî âõîäÿò îáîçíà÷åíèå 
îäíîé èç çàäà÷ ñïåêòðîñêîïèè [10], íàèìåíîâàíèå 
ìîëåêóëû, áèáëèîãðàôè÷åñêàÿ ññûëêà íà ñòàòüþ, èç 
êîòîðîé èçâëå÷åíû äàííûå, è íàçâàíèå ìåòîäà ðå-
øåíèÿ çàäà÷è. Äëÿ îïðåäåëåííîñòè ýòîò íàáîð íà-
çîâåì ïåðâè÷íûì èñòî÷íèêîì äàííûõ. Èññëåäîâà-
íèå òàêèõ èñòî÷íèêîâ ïîðîæäàåò îïðåäåëåíèå èõ 
äîïîëíèòåëüíûõ ñâîéñòâ. Äîïîëíåíèå èñòî÷íèêà 
äàííûõ ýòèìè ñâîéñòâàìè ïðèâîäèò ê ñîçäàíèþ 
íîâîé ñòðóêòóðû, êîòîðàÿ ìîæåò ñîäåðæàòü âåëè-
÷èíû èç ïåðâîíà÷àëüíîãî èñòî÷íèêà äàííûõ èëè 
íåò, – ýòî çàâèñèò îò âûáîðà èíôîðìàöèîííûõ çà-
äà÷, ðåøàåìûõ èññëåäîâàòåëåì. Ýòó íîâóþ ñòðóê-
òóðó íàçîâåì èñòî÷íèêîì èíôîðìàöèè îá èñòî÷íèêå 
äàííûõ (èëè ïðîñòî èñòî÷íèêîì èíôîðìàöèè).  
Â ñâîþ î÷åðåäü, èñòî÷íèêè èíôîðìàöèè îáëàäàþò 
ðÿäîì ñâîéñòâ, êîòîðûå èõ îòëè÷àþò äðóã îò äðóãà. 
Ñèñòåìàòèçàöèÿ èñòî÷íèêîâ èíôîðìàöèè îñóùåñòâ-
ëÿåòñÿ àâòîìàòè÷åñêè â ðàìêàõ îíòîëîãèé èíôîð-
ìàöèîííûõ ðåñóðñîâ [8]. 

Ñòàòèñòèêà èñòî÷íèêîâ äàííûõ è ñîäåðæàùèõ-
ñÿ â íèõ ïåðåõîäîâ è ñîñòîÿíèé äåéòåðîçàìåùåí-
íûõ èçîòîïîëîãîâ ñåðîâîäîðîäà, ñîáðàííûõ â ÈÑ 
W@DIS, ïîêàçàíà â òàáë. 1. 

Íàì íå óäàëîñü íàéòè ðàññ÷èòàííûõ âîëíîâûõ 
÷èñåë äëÿ ýòèõ èçîòîïîëîãîâ, ïîýòîìó â ñêîáêàõ 
ïîêàçàíî òîëüêî ÷èñëî èçìåðåííûõ ïåðåõîäîâ. Îò-
ìåòèì, ÷òî â ÷èñëî óðîâíåé ýíåðãèè è ïåðåõîäîâ  
â êàæäîì èç èñòî÷íèêîâ ìîãóò âõîäèòü òàêèå, êîòî-
ðûå íå óäîâëåòâîðÿþò ïðàâèëàì îòáîðà, íå ñîäåð-
æàò õîòÿ áû îäíîãî çíà÷åíèÿ êâàíòîâûõ ÷èñåë  
è èìåþò äóáëèêàòû â îäíîì èñòî÷íèêå äàííûõ. 

Â ÈÑ W@DIS äëÿ ðåøåíèÿ èíôîðìàöèîííûõ 
çàäà÷, òàêèõ êàê ñðàâíåíèå äàííûõ, ïðîñìîòð ðå-
çóëüòàòîâ àíàëèçà êà÷åñòâà äàííûõ, îáìåí äàííûìè 
ìåæäó èíôîðìàöèîííûìè ñèñòåìàìè, èñïîëüçóþòñÿ 
íå òîëüêî ðàçíûå ñâîéñòâà èñòî÷íèêîâ äàííûõ, èñ-
òî÷íèêîâ èíôîðìàöèè, íî è ðàçíûå ïðåäñòàâëåíèÿ 
ýòèõ ñâîéñòâ [8]. 

Îöåíêà êà÷åñòâà ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ çàâèñèò 
îò òîãî, êàêîé íàáîð äàííûõ îöåíèâàåòñÿ. Â ñïåê-

òðîñêîïèè ìîæíî âûáðàòü òðè ðàçíûõ íàáîðà äàí-
íûõ, êîòîðûå ïîçâîëÿþò èññëåäîâàòåëþ ïðîâîäèòü 
àíàëèç êà÷åñòâà äàííûõ ñ ðàçíîé ñòåïåíüþ äåòàëè-
çàöèè (ñòàòüÿ, ïîëîñà, ïåðåõîä). Ñòîèò îòìåòèòü, 
÷òî äëÿ áîëüøèíñòâà ìîëåêóë, êàê ïðàâèëî, ÷èñëî 
ïóáëèêàöèé ìîæåò áûòü ìåíüøå ÷èñëà ïîëîñ, à ÷èñëî 
ïîëîñ ìåíüøå ÷èñëà ïåðåõîäîâ. Â ïåðâîì âàðèàíòå 
àíàëèçèðóþòñÿ èñòî÷íèê îïóáëèêîâàííûõ äàííûõ  
è åãî îòíîøåíèÿ ñ äðóãèìè èñòî÷íèêàìè äàííûõ. 
Öåëü àíàëèçà â ýòîì âàðèàíòå – îáíàðóæèòü ïðîòè-
âîðå÷èÿ ìåæäó äàííûìè ðàçíûõ ïóáëèêàöèé. Ðå-
çóëüòàò àíàëèçà ïîìîæåò ñîçäàòü îñíîâó äëÿ îöåí-
êè äîâåðèÿ ê äàííûì îïðåäåëåííûõ àâòîðîâ. Âî 
âòîðîì âàðèàíòå àíàëèçèðóþòñÿ êîëåáàòåëüíûå ñî-
ñòîÿíèÿ è êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå ïîëîñû. 
Öåëü ýòîãî âàðèàíòà – îñóùåñòâèòü ïîýòàïíûé àíà-
ëèç êà÷åñòâà äàííûõ çà ìåíüøåå ÷èñëî øàãîâ, ðàç-
äåëèâ ïîëîñû íà ñîãëàñîâàííûå è íåñîãëàñîâàííûå. 
Íàêîíåö, â òðåòüåì âàðèàíòå èññëåäóþòñÿ çíà÷åíèÿ 
ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí, õàðàêòåðèçóþùèå èäåíòè÷íûå 
ñîñòîÿíèÿ èëè ïåðåõîäû (ñâÿçàííûå ñ îïðåäåëåííûì 
ôèçè÷åñêèì ïðîöåññîì). Çàìåòèì, ÷òî äëÿ íåêîòî-
ðûõ ìîëåêóë ÷èñëî òàêèõ ïåðåõîäîâ ìîæåò áûòü 
îêîëî äåñÿòêà òûñÿ÷. Ýòîò âàðèàíò äàåò äåòàëüíûé 
îòâåò íà âîïðîñ, êàêèå ïåðåõîäû èëè ñîñòîÿíèÿ 
íåñîãëàñîâàíû. Öåëü ýòîãî âàðèàíòà – àâòîìàòè÷å-
ñêè âûäåëèòü íåñîãëàñîâàííûå ìåæäó ñîáîé çíà÷å-
íèÿ äàííûõ è â òåõ ñëó÷àÿõ, â êîòîðûõ íåâîçìîæíî 
àâòîìàòè÷åñêîå ïðèíÿòèå ðåøåíèÿ, ïåðåäàòü íåñî-
ãëàñîâàííûå ïåðåõîäû è ñîñòîÿíèÿ äëÿ àíàëèçà 
ýêñïåðòàì. Çíà÷åíèÿ, õàðàêòåðèçóþùèå áèíàðíûå 
îòíîøåíèÿ ìåæäó èñòî÷íèêàìè äàííûõ, êîëåáà-
òåëüíûìè ïîëîñàìè (ñîñòîÿíèÿìè) è âàêóóìíûìè 
âîëíîâûìè ÷èñëàìè, âû÷èñëÿþòñÿ ïðè èìïîðòå èñ-
òî÷íèêîâ äàííûõ â èíôîðìàöèîííóþ ñèñòåìó. 

Äëÿ ïðîñìîòðà ðåçóëüòàòîâ âû÷èñëåíèé â ÈÑ 
W@DIS èñïîëüçóþòñÿ äâà ïðèëîæåíèÿ. Îäíî èç 
íèõ ïîçâîëÿåò èññëåäîâàòåëþ ïðîñìàòðèâàòü ðàññî-
ãëàñîâàíèå ìåæäó èñòî÷íèêàìè äàííûõ è êîëåáà-
òåëüíûìè ïîëîñàìè, à âòîðîå – ðàññîãëàñîâàíèå 
ìåæäó çíà÷åíèÿìè âîëíîâûõ ÷èñåë. 

Â ýòîì ðàçäåëå ðàññìîòðèì èíòåðôåéñ ïðèëî-
æåíèÿ äëÿ ïðîñìîòðà ðàññîãëàñîâàíèÿ ìåæäó èñ-
òî÷íèêàìè äàííûõ è êîëåáàòåëüíûìè ïîëîñàìè. Íà 
ðèñ. 1 ïîêàçàí âíåøíèé âèä èíòåðôåéñà, ñîñòîÿùå-
ãî èç äâóõ ÷àñòåé. 

 

Ò à á ë è ö à  1  

Ñòàòèñòèêà èñòî÷íèêîâ äàííûõ î ìîëåêóëàõ ñåðîâîäîðîä-d1 è ñåðîâîäîðîä-d2 â ÈÑ W@DIS 

Ñåðîâîäîðîä-d1 

(èëè -d2) 

×èñëî  
èñòî÷íèêîâ äàííûõ 

(èçìåðåííûõ  
âîëíîâûõ ÷èñåë) 

×èñëî  
èñòî÷íèêîâ  

äàííûõ óðîâíåé 
ýíåðãèè  

×èñëî óðîâíåé 
ýíåðãèè  

èç èçìåðåíèé  

×èñëî  
ðàññ÷èòàííûõ 

óðîâíåé  
ýíåðãèè 

HD32S 8(3356) 7 3268 3418 

HD34S 2(95) 2 196 128 

D2
32S 6(867) 6 3716 467 

D2
34S 1(64) 2 2 – 
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Ðèñ. 1. Èíòåðôåéñ äëÿ  ïðîñìîòðà ðåçóëüòàòîâ àíàëèçà ïàðíûõ îòíîøåíèé ìåæäó èñòî÷íèêàìè äàííûõ äëÿ ìîëåêóëû D2S 
 

Âåðõíÿÿ ÷àñòü ïðåäîñòàâëÿåò âîçìîæíîñòü âû-
áîðà ìîëåêóëû, ïîëîñû, òèïîâ èñòî÷íèêîâ äàííûõ, 
äëÿ êîòîðûõ ñëåäóåò îòîáðàæàòü ðåçóëüòàòû àíàëè-
çà ïàðíûõ îòíîøåíèé, ñïîñîáû òàáëè÷íîãî ïðåä-
ñòàâëåíèÿ äàííûõ è ñïèñîê èç ïÿòè çàäà÷, êàæäàÿ 
èç êîòîðûõ ñîîòâåòñòâóåò êîëè÷åñòâåííîé õàðàêòå-
ðèñòèêå. Âåëè÷èíà Δ, çàäàâàåìàÿ èññëåäîâàòåëåì, 
îïðåäåëÿåò êîëè÷åñòâåííûé êðèòåðèé ðàññîãëàñîâà-
íèÿ äàííûõ. Íèæíÿÿ ÷àñòü òàáëèöû ñîäåðæèò èñ-
òî÷íèêè äàííûõ, äëÿ êàæäîãî èç êîòîðûõ èìååòñÿ 
õîòÿ áû îäèí èíîé èñòî÷íèê äàííûõ, ñîäåðæàùèé 
õîòÿ áû îäèí èäåíòè÷íûé ñ íèì ïåðåõîä. ß÷åéêà 
òàáëèöû ñîäåðæèò ïàðó ÷èñåë, ïåðâîå èç êîòîðûõ 
ÿâëÿåòñÿ çíà÷åíèåì ïàðíîãî îòíîøåíèÿ, à âòîðîå – 
÷èñëîì èäåíòè÷íûõ ïåðåõîäîâ â ñðàâíèâàåìîé ïàðå 
èñòî÷íèêîâ äàííûõ (ñì. ðèñ. 1). Ñâåòëûì ôîíîì 
îòìå÷åíû ÿ÷åéêè, õàðàêòåðèçóþùèå ñîãëàñîâàííûå 
ïàðû, à òåìíûì – íåñîãëàñîâàííûå ïî çíà÷åíèþ 
ñîîòâåòñòâóþùåé õàðàêòåðèñòèêè. 

Êàê ñëåäóåò èç òàáë. 1, òîëüêî îäèí èñòî÷íèê 
äàííûõ ïî ìîëåêóëå D2S íå èìååò ñ äðóãèìè èñòî÷-
íèêàìè äàííûõ èäåíòè÷íûõ ïåðåõîäîâ. Ïÿòü èç øåñ-
òè èñòî÷íèêîâ âêëþ÷àþò â ñåáÿ ïåðåõîäû, ñâÿçàí-
íûå òîëüêî ñ îñíîâíîé ôóíäàìåíòàëüíîé ïîëîñîé 
(000–000). Â ñàìîé ïîçäíåé ðàáîòå [11] ðàññìàòðè-
âàþòñÿ ïîëîñû (100–000) è (001–000). Íåñîãëàñî-

âàííûå äàííûå åñòü â ñàìûõ ðàííèõ ïóáëèêàöèÿõ 
[12] è [13]. Òàêèì îáðàçîì, íà ïîëíîì íàáîðå äàí-
íûõ, èçâëå÷åííûõ èç øåñòè ñòàòåé, äâå ñòàòüè ñî-
äåðæàò íåñîãëàñîâàííûå äàííûå â ïîëîñå (000–000). 
Ðàññîãëàñîâàíèå ìîæíî ëèêâèäèðîâàòü, ïðèíÿâ  
âî âíèìàíèå ðàçëè÷èå âî âðåìåíè âûõîäà ýòèõ ïóá-
ëèêàöèé è òî÷íîñòü èçìåðåíèé â êàæäîé èç íèõ. 
 

2. Ïîñòðîåíèå ñïèñêîâ ëèíèé  

Â ÈÑ W@DIS äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è îïðåäåëå-
íèÿ ðåôåðåíòíûõ (ýòàëîííûõ) óðîâíåé ýíåðãèè èç 
ïîëíîãî íàáîðà âàêóóìíûõ âîëíîâûõ ÷èñåë íåîáõî-
äèìî ñôîðìèðîâàòü èç ïåðâè÷íûõ èñòî÷íèêîâ äàí-
íûõ, îòíîñÿùèõñÿ ê ðåøåíèÿì çàäà÷è T6 [10], íà-
áîð ýëåìåíòîâ ìóëüòèìíîæåñòâà (ñïèñêà ïåðåõî-
äîâ), èäåíòèôèöèðóåìûõ êâàíòîâûìè ÷èñëàìè, 
çíà÷åíèÿìè âîëíîâûõ ÷èñåë è ïîãðåøíîñòüþ èõ 
èçìåðåíèÿ. Òàêîå ìóëüòèìíîæåñòâî íåîáõîäèìî 
ñîãëàñîâàòü ïî çíà÷åíèÿì âàêóóìíûõ âîëíîâûõ 
÷èñåë äëÿ èäåíòè÷íûõ ïåðåõîäîâ. Ðåçóëüòàòû ñî-
ãëàñîâàíèÿ âîëíîâûõ ÷èñåë íóæíî ïðåäñòàâèòü  
â ôîðìå, äîïóñêàþùåé åå îäíîçíà÷íóþ èíòåðïðå-
òàöèþ êàê èññëåäîâàòåëåì, òàê è ïðîãðàììíûì 
àãåíòîì ïðè àâòîìàòè÷åñêîì ðàçáîðå ðåçóëüòàòîâ 
àíàëèçà êà÷åñòâà äàííûõ.  
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Â ñèëó òîãî ÷òî íàì íå óäàëîñü ôîðìàëèçîâàòü 
âñå îïåðàöèè ïî ñîãëàñîâàíèþ çíà÷åíèé âàêóóìíûõ 
âîëíîâûõ ÷èñåë, äëÿ ïðîãðàììíîé ïîääåðæêè èñ-
ñëåäîâàòåëÿ ñîçäàíî ïðèëîæåíèå (ïðîãðàììà) äëÿ 
ôîðìèðîâàíèÿ ìóëüòèìíîæåñòâ ïåðåõîäîâ äëÿ êà-
æäîé ìîëåêóëû (èçîòîïîëîãà ìîëåêóëû) ñ óêàçàíè-
åì èñòî÷íèêà äàííûõ (ïóáëèêàöèè). 

Äåéñòâèÿ, êîòîðûå ìîæåò âûïîëíÿòü èññëåäî-
âàòåëü ñ ïîìîùüþ ýòîãî ïðèëîæåíèÿ, âêëþ÷àþò  
â ñåáÿ îïðåäåëåíèå âàðèàíòà âûáîðêè äàííûõ, íà-
ñòðîéêó äîïóñòèìûõ çíà÷åíèé ïîãðåøíîñòåé ïðè 
àíàëèçå ñîãëàñîâàíèÿ äàííûõ, âèäà ñîðòèðîâêè ïðè 
òàáëè÷íîì îòîáðàæåíèè ïåðåõîäîâ â ìóëüòèìíîæå-
ñòâà, à òàêæå âûäåëåíèå ðàññîãëàñîâàííûõ çíà÷å-
íèé âîëíîâûõ ÷èñåë è ýêñïîðò ìóëüòèìíîæåñòâà 
èëè åãî ÷àñòè.  

Èç áàçû äàííûõ âûáèðàþòñÿ ïàðàìåòðû ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé â çàäàííîì äèàïàçîíå âîëíîâûõ 
÷èñåë (èëè äëÿ çàäàííîé êîëåáàòåëüíîé ïîëîñû). 
Ïðè ôîðìèðîâàíèè ñïèñêà ëèíèé âîçìîæíî íå-
ñêîëüêî âàðèàíòîâ óïîðÿäî÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé â ôîðìèðóåìîé òàáëèöå: 

À1) ïî âàêóóìíûì âîëíîâûì ÷èñëàì; 
À2) ïî íàçâàíèÿì èñòî÷íèêîâ äàííûõ (ïðèíÿòà 

àááðåâèàòóðà íàçâàíèé èñòî÷íèêîâ äàííûõ 
CCYY_AbCdEfGh_MM (CCYY – ãîä ïóáëèêàöèè, 
AbCdEfGh – ïåðâûå äâå áóêâû ôàìèëèé àâòîðîâ, 
MM – ñòåõèîìåòðè÷åñêàÿ ôîðìóëà ìîëåêóëû)); 

À3) ïî êâàíòîâûì ÷èñëàì (íàáîð êâàíòîâûõ 
÷èñåë (âåðõíåå è íèæíåå ñîñòîÿíèå) ðàññìàòðèâàåò-
ñÿ êàê íàáîð ñèìâîëîâ). 

Îòîáðàæåíèå ñïèñêà ëèíèé (ìóëüòèìíîæåñòâà 
ïåðåõîäîâ) â òàáëèöó ñ óïîðÿäî÷åíèåì À1 ïðåäïî-
ëàãàåò âûÿâëåíèå ðàçíûõ òèïîâ ðàññîãëàñîâàíèÿ. 
Ðàññîãëàñîâàíèå äàííûõ ìîæåò áûòü ñâÿçàíî  
ñ äâóìÿ ìåõàíèçìàìè. Ïîÿñíèì òåðìèí «ðàññîãëà-
ñîâàíèå äàííûõ». Ïóñòü äàííûå èçìåðåíèé íå ñîâ-
ïàäàþò äëÿ èäåíòè÷íûõ ïåðåõîäîâ, à äîïóñòèìàÿ 
âåëè÷èíà èõ ðàñõîæäåíèÿ ðàâíà ��. Åñëè ðàçíèöà 
âàêóóìíûõ âîëíîâûõ ÷èñåë èäåíòè÷íûõ ïåðåõîäîâ 
ïðåâûøàåò Δω, òî âîëíîâûå ÷èñëà èäåíòè÷íûõ ïå-
ðåõîäîâ íåñîãëàñîâàíû. Âîçìîæíû äâà ñëó÷àÿ: 
1) åñëè ýòà ðàçíèöà íåáîëüøàÿ, òî ïðè÷èíà ìîæåò 
áûòü â êàëèáðîâêå äàííûõ íåêîòîðûõ èñòî÷íèêîâ; 
2) åñëè ðàçíèöà çíà÷èòåëüíàÿ, òî ïðè÷èíîé ìîãóò 
áûòü íåêîððåêòíûé ëåéáåëèíã (ïðèïèñûâàíèå êâàí-
òîâûõ ÷èñåë), íåïðàâèëüíàÿ èäåíòèôèêàöèÿ èëè 
îïå÷àòêà. Âòîðîé ìåõàíèçì ïðîÿâëÿåòñÿ ïðè óïî-
ðÿäî÷åíèè ïî êâàíòîâûì ÷èñëàì (À3), èäåíòè÷íûå 
ïåðåõîäû â òàáëèöå îáúåäèíåíû â ãðóïïû, è ëåãêî 
âûäåëÿþòñÿ íåñîãëàñîâàííûå äàííûå, ó êîòîðûõ 
ðàçëè÷èå äîñòèãàåò 1 ñì–1 è áîëåå. Ïðèëîæåíèå 
ïîçâîëÿåò ýêñïîðòèðîâàòü ìóëüòèìíîæåñòâî â ðàç-
íûõ ôîðìàòàõ (txt, pdf, xls). 

Íà ðèñ. 2 ïîêàçàí èíòåðôåéñ ïðèëîæåíèÿ äëÿ 
ôîðìèðîâàíèÿ ìóëüòèìíîæåñòâà âîëíîâûõ ÷èñåë.  

 

 
 

Ðèñ. 2. Èíòåðôåéñ äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ ñïèñêà èçìåðåííûõ ëèíèé (ìóëüòèìíîæåñòâà) 
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Â åãî âåðõíåé ÷àñòè ïðåäñòàâëåíû ïàðàìåòðû, 
çàäàâàåìûå èññëåäîâàòåëåì, è ïîâåðõ èíòåðôåéñà 
ðàçìåùåíà òàáëèöà èíòåðâàëüíûõ çíà÷åíèé ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ ïîãðåøíîñòåé ��, êîòîðûå ìîãóò 
áûòü çàäàíû èññëåäîâàòåëåì. Âûáîð ñäåëàí äëÿ 
èíòåðâàëà 0–60000 ñì–1 äëÿ âñåõ êîëåáàòåëüíûõ 
ïîëîñ ñ ïðåäåëüíûìè çíà÷åíèÿìè ��, ïîêàçàííûìè 
íà ðèñ. 2, è ñîðòèðîâêîé ïî çíà÷åíèÿì âàêóóìíûõ 
âîëíîâûõ ÷èñåë ïðè îòîáðàæåíèè ìóëüòèìíîæåñòâà 
ïåðåõîäîâ. Â íèæíåé ÷àñòè òàáëèöû ïðåäñòàâëåí 
ôðàãìåíò ñôîðìèðîâàííîãî ìóëüòèìíîæåñòâà ïåðå-
õîäîâ äëÿ èçîòîïîëîãà HDS.  

3. Îïèñàíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 

äàííûõ 

Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ èíôîðìàöèÿ ïî ñïåêòðàëü-
íûì ïåðåõîäàì è óðîâíÿì ýíåðãèè ìîëåêóë D2

32S, 
HD32S, HD34S, D2

34S, ðàçìåùåííàÿ â ÈÑ W@DIS, 
ñóììèðîâàíà â òàáë. 2. Îíà âêëþ÷àåò äàííûå îá 
èñòî÷íèêàõ èíôîðìàöèè, òèï ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
óñòàíîâîê, äèàïàçîí ðåãèñòðàöèè ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ ñïåêòðîâ, êîëè÷åñòâî èäåíòèôèöèðîâàííûõ 
ïåðåõîäîâ, êîëè÷åñòâî óðîâíåé ýíåðãèè, ýêñïåðè-
ìåíòàëüíóþ òî÷íîñòü äëÿ öåíòðîâ ëèíèé, óêàçàííóþ  
 

Ò à á ë è ö à  2  

Ïåðå÷åíü ïóáëèêàöèé, ñîäåðæàùèõ ðåçóëüòàòû èçìåðåíèé ïî óðîâíÿì ýíåðãèè è âàêóóìíûì âîëíîâûì ÷èñëàì,  
äëÿ ìîëåêóë ñåðîâîäîðîä-d1 è ñåðîâîäîðîä-d2 

Ïóáëè-
êàöèÿ 

Ãîä Òèï óñòàíîâêè 
Ñïåêòðàëüíûé  
äèàïàçîí, ñì–1 

�ν,  
10–6 ñì–1

ν1ν2ν3 
ν1ν2ν3–ν1′ν2′ν3′ 

×èñëî  
ïåðåõîäîâ 

×èñëî  
óðîâíåé 

 D2
32S 

[14] 1968 ÑÈÐ  6,67–33,3 40000 000  120 
[12] 1969 ÄÂÄÑ   30,24–134,69  50000 000–000 73  
[15] 1970 Perkin–Elmer–E–

13 ìîíîõðîìàòîð  3,0474–11,1861   000–000 11  
[16] 1971 ÌÌÏÌÄ  3,047412   000–000 1  
[17] 1972 ÏÌÑ  4,1300–22,4268   000–000 57  
[13] 1985 Ôóðüå  3,0474–231,44247 300 000–000 407  
[18] 1988 Ôóðüå  750–1300,  

1800–2200 
270 001, 100, 010  3 

[19] 1995 Ôóðüå  2300–3100 139 011, 110  300 
[20] 2006 Ôóðüå  2000–9000  3000 001, 010, 011, 012, 021, 030, 

031, 100, 102, 110, 111, 121, 
200, 201, 210, 300 

 2972 

[11] 2008 Ôóðüå  1800–3000 50 100–000,  001–000 318  
[21] 2009 Ôóðüå  2608–3135 100 030, 110, 011  135 

 HD32S 
[22] 1951  0,2647–2,5201  3 000–000 12  
[15] 1970  5,1095–11,1170  3 000–000 6  
[23] 1971 ÑÊ  0,2618–21,0546 3 000–000 27  
[24] 1973  0,2799–1,4264   000–000 5  
[13] 1985 Ôóðüå  0,26474115–267,612  300 000–000 580  
[19] 1995 Ôóðüå  2300–3100  200 001–000, 110–000 69 344 
[25] 1995 Ôóðüå  1032–2717* 200 010  229 
[26] 1998 Ôóðüå  1750–2550  

2740–3840  
2000 020, 030  266 

[27] 1998 Ôóðüå  1750–2550 
2740–3840 

350 011, 100, 200  644 

[28] 2005 Ôóðüå  5070–8576 2000 002–000, 003–000, 012–000, 
013–000 

132 746 

[29] 2006 Ôóðüå  2000–9000 3000 120, 101, 021, 210, 111, 300, 
102, 022 

2525 760 

 HD34S 
[24] 1973  1,358121   000–000 1  
[13] 1985 Ôóðüå  0,25–280 300 000–000 94  
[25] 1995 Ôóðüå  1031–2045* 10 010  118 
[19] 1995 Ôóðüå  2300–3100 300 110  68 

 D2
34S 

[13] 1985 Ôóðüå  31,726–136,258  300 000–000 64  
[18] 1988 Ôóðüå  853,9885  240 010  1 

 

Ï ð è ì å ÷ à í è ÿ :  1) Δν�– ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ òî÷íîñòü öåíòðîâ ëèíèé, óêàçàííàÿ â ðàáîòàõ; ν1ν2ν3 – êâàíòîâûå 

÷èñëà äëÿ âåðõíåãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ; ν1′ν2′ν3′ – êâàíòîâûå ÷èñëà äëÿ íèæíåãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ; 
2) Ôóðüå – Ôóðüå-ñïåêòðîìåòð; ÑÈÐ – ñïåêòðîìåòð ñ èçìåíÿþùåéñÿ  ðåøåòêîé; ÄÂÄÑ – äâóõëó÷åâîé âàêóóìíûé äè-
ôðàêöèîííûé ñïåêòðîìåòð ñ Ebert–Fasti-ìîíîõðîìàòîðîì; ÌÌÏÌÄ – ìàçåð íà ìîëåêóëÿðíîì ïó÷êå ìèëëèìåòðîâîãî 
äèàïàçîíà; ÏÌÑ – ïåðåñòðàèâàåìûé ìèêðîâîëíîâîé ñïåêòðîìåòð; ÑÊ – ñïåêòðîìåòð íà êëèñòðîíå; * – ñïåêòðàëüíûé 
äèàïàçîí äëÿ óðîâíåé ýíåðãèè (íåò èíôîðìàöèè î ñïåêòðàëüíîì äèàïàçîíå äëÿ ïåðåõîäîâ). 
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â ðàáîòàõ. Òàêæå çäåñü ïîêàçàíû èìåíà âåðõíèõ 
êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé äëÿ óðîâíåé ýíåðãèè, äëÿ 
ïåðåõîäîâ óêàçàíû íàçâàíèÿ ïîëîñ. 

Â áîëüøèíñòâå ðàáîò ïî èññëåäîâàíèþ äåéòå-
ðîçàìåùåííûõ èçîòîïîëîãîâ ñåðîâîäîðîäà èñïîëü-
çîâàëèñü ìåòîäû Ôóðüå-ñïåêòðîñêîïèè. Äëÿ ðåãè-
ñòðàöèè âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ îñíîâíîãî ñî-
ñòîÿíèÿ ïðèìåíÿëèñü ðàçëè÷íûå ïðèáîðû, â òîì 
÷èñëå äèôðàêöèîííûå ñïåêòðîìåòðû, ñïåêòðîìåòðû 
ñ êëèñòðîíîì â êà÷åñòâå èñòî÷íèêà èçëó÷åíèÿ, ÷òî 
ïîçâîëÿåò îïðåäåëÿòü ïàðàìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ëè-
íèé ìîëåêóë ñ î÷åíü âûñîêîé òî÷íîñòüþ. Â ðàáîòàõ 
[19, 28, 29] äëÿ ìîëåêóëû HD32S ïðåäñòàâëåíû êàê 
ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïåðåõîäû, òàê è ýêñïåðèìåíòàëü-
íûå óðîâíè ýíåðãèè, ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå èäåí-
òèôèêàöèè ñïåêòðà, â îñòàëüíûõ ðàáîòàõ ïðèâîäèòñÿ 
èíôîðìàöèÿ ëèáî òîëüêî îá óðîâíÿõ ýíåðãèè, ëèáî 
î ïåðåõîäàõ. Òî÷íîñòü îïðåäåëåíèÿ öåíòðîâ ÊÂ- 
ïåðåõîäîâ âàðüèðîâàëàñü îò 0,000003 äî 0,002 ñì–1.  
 Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èíòåíñèâíîñòè 318 ëèíèé 
èçìåðåíû è ñìîäåëèðîâàíû òîëüêî â ðàáîòå [11] 
äëÿ äâóõ ïîëîñ �1 è �3 ìîëåêóëû D2

32S ñ èñïîëüçî-
âàíèåì Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðà. Ðàñ÷åòíûå èíòåíñèâ-
íîñòè ïåðåõîäîâ â ïîëîñå (000)–(000), îñíîâàííûå 
íà çíà÷åíèè ïîñòîÿííîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà, ïðè-
âîäÿòñÿ â [13] äëÿ ìîëåêóë D2

32S, HD32S, HD34S, 
D2

34S. Â [28] ïðåäñòàâëåíû îòíîñèòåëüíûå èíòåí-
ñèâíîñòè äëÿ 104 ÊÂ-ïåðåõîäîâ ìîëåêóëû HD32S, 
èçìåðåííûå èç ïîãëîùåíèÿ â ïèêå ëèíèé è íîðìè-
ðîâàííûå íà äëèíó ïóòè è äàâëåíèå ãàçà. Äëÿ âñåõ 
ïåðåõîäîâ âåðõíåå âðàùàòåëüíîå êâàíòîâîå ÷èñëî 
ðàâíî 3. 

Ïåðåõîäû ïðèíàäëåæàò ïîëîñàì ïîãëîùåíèÿ 
(002)–(000), (012)–(000), (003)–(000) è (013)–(000). 
Â îñòàëüíûõ ðàáîòàõ äàííûå îá èíòåíñèâíîñòÿõ 
ÊÂ-ïåðåõîäîâ îòñóòñòâóþò. Îñòàíîâèìñÿ áîëåå ïîä-
ðîáíî íà íåêîòîðûõ íàèáîëåå çíà÷èìûõ, íà íàø 
âçãëÿä, èññëåäîâàíèÿõ. Âûñîêîòî÷íûå ñïåêòðîñêîïè-
÷åñêèå êîíñòàíòû äëÿ êëþ÷åâîãî îñíîâíîãî ñîñòîÿ-
íèÿ (000) âñåõ ÷åòûðåõ ðàññìîòðåííûõ èçîòîïîëî-
ãîâ îïðåäåëåíû â [13] ñ èñïîëüçîâàíèåì ãàìèëüòî-
íèàíà Óîòñîíà èç ïîäãîíêè ê 115 ìèêðîâîëíîâûì  
è 1029 èíôðàêðàñíûì ïåðåõîäàì â äèàïàçîíå 25–
280 ñì–1. Ôóíäàìåíòàëüíûå ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ �1, 
�2 è �3 äëÿ D2

32S è �2 äëÿ D2
34S áûëè ïðîàíàëèçè-

ðîâàíû â [18] â äèàïàçîíå 750–1300 è 1800–
2200 ñì–1. Âîññòàíîâëåíû 790 è 112 ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè ñîîòâåòñòâåííî, îïðåäå-
ëåíû âðàùàòåëüíûå è öåíòðîáåæíûå ïàðàìåòðû 
ãàìèëüòîíèàíà Óîòñîíà. Ê ñîæàëåíèþ, èíôîðìàöèÿ 
îá ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ïåðåõîäàõ è óðîâíÿõ ýíåð-
ãèè íå ïðèâîäèòñÿ. 

Ïåðåõîäû, ïðèíàäëåæàùèå ïîëîñàì �1 + �2,  
�2 + �3D2

32S, �3, �1 + �2HD32S è �1 + �2HD34S, çàðå-
ãèñòðèðîâàíû è èäåíòèôèöèðîâàíû â [19] â äèàïà-
çîíå 2400–3000 ñì–1. Èç ïîäãîíêè ê ýêñïåðèìåí-
òàëüíûì óðîâíÿì ýíåðãèè (ñì. òàáë. 2) îïðåäåëåíû 
ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå êîíñòàíòû âåðõíèõ êîëåáà-
òåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè. Îòìåòèì, ÷òî çíà÷èòåëü-
íîå ÷èñëî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé (îêîëî 120) 
áûëî, íà íàø âçãëÿä, íåîïðàâäàííî èñêëþ÷åíî èç 
ïîäãîíêè. Ôóíäàìåíòàëüíàÿ ïîëîñà �2 ìîëåêóë 
HD32S è HD34S èññëåäîâàíà â [25]. Ñóùåñòâåííî 

óòî÷íåíû ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå êîíñòàíòû ñîñòîÿíèÿ 
(010) HD32S èç ïîäãîíêè ê 226 ýêñïåðèìåíòàëüíûì 
óðîâíÿì, è âïåðâûå âîññòàíîâëåíû âðàùàòåëüíûå  
è öåíòðîáåæíûå êîíñòàíòû äëÿ (010) HD34S. 

Áîëüøîå êîëè÷åñòâî íîâîé èíôîðìàöèè ïî âû-
ñîêîâîçáóæäåííûì ÊÂ-óðîâíÿì ýíåðãèè ìîëåêóëû 
D2

32S ïîëó÷åíî â [20] ïðè àíàëèçå Ôóðüå-ñïåêòðà  
â îáëàñòè 2000–9000 ñì–1. Âïåðâûå èññëåäîâàíû 
êîëåáàòåëüíûå ñîñòîÿíèÿ (030), (021), (200), (031), 
(012), (210), (102), (121), (201), ïðèíàäëåæàùèå 
âòîðîé òðèàäå, ïåðâîé è âòîðîé ãåêñàäàì è ïåðâîé 
äåêàäå âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñîñòîÿíèé. Âûïîëíåíà 
ñîâìåñòíàÿ ïîäãîíêà îêîëî 3000 ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ óðîâíåé ýíåðãèè, ïðè ýòîì ìîäåëèðîâàëàñü 
êîëåáàòåëüíàÿ çàâèñèìîñòü âðàùàòåëüíûõ êîíñòàíò, 
÷òî ïîçâîëèëî ñóùåñòâåííî óìåíüøèòü ÷èñëî ïîä-
ãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ è óëó÷øèòü èõ ïðåäñêàçà-
òåëüíóþ ñïîñîáíîñòü. 

Âðàùàòåëüíàÿ ñòðóêòóðà êîëåáàòåëüíûõ ñî-
ñòîÿíèé (020), (030), (011), (100) è (200) HD32S 
áûëà âïåðâûå âîññòàíîâëåíà â [26, 27] èç àíàëèçà 
Ôóðüå-ñïåêòðà â îáëàñòè 1750–2550 è 2740–
3840 ñì–1. Ïîëó÷åííûå óðîâíè ýíåðãèè èñïîëüçîâà-
ëèñü äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåò-
ðîâ âåðõíèõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé. Ïðè ýòîì 
ó÷èòûâàëèñü ðåçîíàíñû òèïà Ôåðìè è Êîðèîëèñà 
ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè (011) è (200), òîãäà êàê (100), 
(020) è (030) ðàññìàòðèâàëèñü êàê èçîëèðîâàííûå. 
 Ýêñïåðèìåíòàëüíûå óðîâíè ýíåðãèè HD32S äëÿ 
êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé (002), (003), (012) è (013) 
âïåðâûå îïðåäåëåíû èç àíàëèçà Ôóðüå-ñïåêòðà  
â îáëàñòè 5000–8600 ñì–1 [28]. Áîëåå 1600 ÊÂ-
ïåðåõîäîâ áûëè èäåíòèôèöèðîâàíû â ñïåêòðå, íî 
ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ èíôîðìàöèÿ î íèõ íå ïðèâîäèò-
ñÿ. Èäåíòèôèêàöèÿ ëèíèé ïðîâîäèëàñü íà îñíîâå 
ðàñ÷åòà ïî ýôôåêòèâíîìó ãàìèëüòîíèàíó, ïðè ýòîì 
âñå èññëåäîâàííûå ñîñòîÿíèÿ ðàññìàòðèâàëèñü êàê 
èçîëèðîâàííûå, ÷òî ìîãëî ïðèâåñòè ê íåïðàâèëü-
íûì îòíåñåíèÿì, à òàêæå îãðàíè÷èëî ïðåäñêàçà-
òåëüíóþ ñïîñîáíîñòü ïîëó÷åííûõ ñïåêòðîñêîïè÷å-
ñêèõ ïàðàìåòðîâ.  

Íàêîíåö, â ðàáîòå [29] ïðèâîäÿòñÿ ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå ÊÂ-óðîâíè ýíåðãèè äëÿ ðÿäà íîâûõ, 
ðàíåå íå èññëåäîâàííûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé 
HD32S: (120), (101), (021), (210), (111), (300), 
(102), (022). Îíè ïîëó÷åíû èç àíàëèçà Ôóðüå-
ñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ â äèàïàçîíå 2000–9000 ñì–1. 
Îêîëî 3000 íîâûõ è èçâåñòíûõ èç ëèòåðàòóðû ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ ÊÂ-óðîâíåé ýíåðãèè âêëþ÷åíû  
â ñîâìåñòíóþ ïîäãîíêó. Êàê è â [20], ìîäåëèðîâàëàñü 
êîëåáàòåëüíàÿ çàâèñèìîñòü âðàùàòåëüíûõ è öåí-
òðîáåæíûõ ïàðàìåòðîâ. Â ðàáîòå òàêæå ïðèâîäÿòñÿ 
îêîëî 2525 ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ÊÂ-ïåðåõîäîâ.  

Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî áûëî èññëåäîâàíî îêîëî 
40 ëèòåðàòóðíûõ èñòî÷íèêîâ äëÿ ÷åòûðåõ èçîòîïî-
ëîãîâ ñåðîâîäîðîäà, êîëè÷åñòâåííàÿ èíôîðìàöèÿ ïî 
ÊÂ-ïåðåõîäàì, êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå âîñòðå-
áîâàííîé, ñîäåðæàëàñü òîëüêî â äåâÿòè ïóáëèêàöèÿõ. 
Â ÷àñòíîñòè, äëÿ ìîëåêóëû D2

32S â ðàáîòàõ [12, 14] 
ñëåäóåò ñ÷èòàòü óñòàðåâøèìè âñëåäñòâèå íèçêîé 
òî÷íîñòè èçìåðåíèÿ öåíòðîâ ëèíèé 0,04–0,05 ñì–1, 
îíè ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ òîëüêî â èñòîðè÷åñêîì 
ïëàíå. Äàííûå èç ýòèõ ðàáîò çàìåùåíû áîëåå òî÷íîé 
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èíôîðìàöèåé, ïðåäñòàâëåííîé â [13]. ÊÂ-ïåðåõîäû 
èç [15, 17] òàêæå âêëþ÷åíû â êîìïèëÿöèþ [13]. 
Òàêèì îáðàçîì, ðåçóëüòèðóþùèé ýêñïåðòíûé ìàñ-
ñèâ äàííûõ äëÿ D2

32S ñîñòîèò èç 723 ÊÂ-ïåðåõîäîâ 
èç [11, 13, 15, 17]. Ñòîèò òàêæå îòìåòèòü, ÷òî ðàáîòà 
Îíîïåíêî [21], â êîòîðîé ïðèâîäÿòñÿ âðàùàòåëüíûå 
óðîâíè ýíåðãèè è ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåòðû 
ñîñòîÿíèé âòîðîé òðèàäû D2S: (011), (030), (110), 
ïîëíîñòüþ ïîâòîðÿåò ðàíåå îïóáëèêîâàííûå ðåçóëü-
òàòû [20], ïðè÷åì áåç ññûëêè íà ýòîò èñòî÷íèê.  
 Âûñîêîòî÷íûå ìèêðîâîëíîâûå äàííûå äëÿ ìî-
ëåêóëû HDS èç ðàáîò [15, 22, 23] â êîëè÷åñòâå 
45 ïåðåõîäîâ âêëþ÷åíû â êîìïèëÿöèþ [13], åùå 
ïÿòü ïåðåõîäîâ ïðèâåäåíû â [24]. Âñåãî äëÿ HDS  
â áàçå äàííûõ ñîäåðæèòñÿ 2878 ýêñïåðòíûõ ïåðå-
õîäîâ èç ðàáîò [13, 15, 19, 22–24, 28, 29]. Äëÿ ìî-
ëåêóë D2

34S è HD34S 64 è 95 ÊÂ-ïåðåõîäîâ ñîîò-
âåòñòâåííî âçÿòû èç îäíîãî èñòî÷íèêà [13].  

Íàèáîëüøåå ÷èñëî ÊÂ-ïåðåõîäîâ äåéòåðîçàìå-
ùåííûõ ìîäèôèêàöèé ñåðîâîäîðîäà èäåíòèôèöèðî-
âàíî â ðàáîòàõ Óëåíèêîâà ñ ñîàâò. [19, 20, 25, 27, 29] 
èç àíàëèçà Ôóðüå-ñïåêòðîâ. Ê ñîæàëåíèþ, òîëüêî  
â äâóõ èç íèõ [19, 29] ïðèâîäÿòñÿ ýêñïåðèìåíòàëü-
íûå âîëíîâûå ÷èñëà. Íåò ýêñïåðèìåíòàëüíîé èí-
ôîðìàöèè è î ÊÂ-ïåðåõîäàõ â ôóíäàìåíòàëüíûõ 
ïîëîñàõ (100)–(000), (001)–(000), (010)–(000) 
D2

32S, îáøèðíî èññëåäîâàííûõ â [18]. 

4. Ýêñïåðòíàÿ ïðîâåðêà  

è îïðåäåëåíèå ñîãëàñîâàííûõ 

ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè 

Ïîñëå êîíòðîëÿ çàãðóæåííûõ ìàññèâîâ ÊÂ-
ïåðåõîäîâ äåéòåðîçàìåùåííûõ ìîäèôèêàöèé ñåðîâî-
äîðîäà ñðåäñòâàìè ÈÑ ïðîâîäèëàñü òàêæå ýêñïåðò- 
 

íàÿ ïðîâåðêà ñîãëàñîâàííîñòè ÊÂ-èäåíòèôèêàöèè. 
Â äàííîì ñëó÷àå êîíôëèêòíûå èäåíòèôèêàöèè 
ïðàêòè÷åñêè îòñóòñòâîâàëè âñëåäñòâèå ìàëîãî êîëè-
÷åñòâà ïåðåñåêàþùèõñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí-
íûõ, ïðèíàäëåæàùèõ ðàçíûì àâòîðàì. 

Ðåçóëüòèðóþùèå ìàññèâû äàííûõ äëÿ D2
32S  

è HD32S (723 è 2878 ñîîòâåòñòâåííî) ïîñëóæèëè 
èñõîäíîé èíôîðìàöèåé äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñîãëàñî-
âàííûõ íàáîðîâ óðîâíåé ýíåðãèè. Ïðè ýòîì èñ-
ïîëüçîâàëñÿ ïðîãðàììíûé êîä MARVEL [30], îñ-
íîâàííûé íà ðåøåíèè ñèñòåìû ëèíåéíûõ óðàâíå-
íèé, ïîñòðîåííûõ ïî ïðèíöèïó Ðèäáåðãà – Ðèòöà. 
Ïîäîáíûé ïîäõîä ê îïðåäåëåíèþ ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ óðîâíåé ýíåðãèè óñïåøíî èñïîëüçîâàëñÿ äëÿ 
èçîòîïîëîãîâ âîäÿíîãî ïàðà [31–34]. Êîíå÷íî, 
âñëåäñòâèå îãðàíè÷åííîãî íàáîðà äîñòóïíûõ ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ ÊÂ-ïåðåõîäîâ (îñîáåííî äëÿ ìîëå-
êóëû D2

32S) ÷èñëî ïîëó÷åííûõ â ðåçóëüòàòå óðîâ-
íåé çíà÷èòåëüíî óñòóïàåò èçâåñòíûì èç ëèòåðàòóðû 
íàáîðàì óðîâíåé (ñì., íàïðèìåð, [20] è [29]). Âìå-
ñòå ñ òåì âïåðâûå ïîëó÷åíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå 
óðîâíè ýíåðãèè äëÿ êëþ÷åâîãî ñîñòîÿíèÿ (000) 
D2

32S è HD32S, êîòîðûå ëó÷øå îïèñûâàþò âûñîêî-
òî÷íûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïåðåõîäû ïî ñðàâíåíèþ 
ñ ðàñ÷åòíûìè óðîâíÿìè [13].  

Äëÿ ìîëåêóëû HDS óðîâíè ýíåðãèè ñîñòîÿíèÿ 
(000), ïîëó÷åííûå â íàøåé ðàáîòå, ïîçâîëÿþò îïè-
ñàòü âûñîêîòî÷íûå ìèêðîâîëíîâûå è ÈÊ-ïåðåõîäû 
èç [13] ñî ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêèì îòêëîíåíèåì 
0,00020 ñì–1, òîãäà êàê ðàñ÷åòíûå óðîâíè [13] âîñ-
ñòàíàâëèâàþò ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ñ çàìåòíî 
ìåíüøåé òî÷íîñòüþ 0,00029 ñì–1, ÷òî ïðîèëëþñòðèðî-
âàíî íà ðèñ. 3. Íàèáîëüøèå îòêëîíåíèÿ ðàñ÷åòà [13] 
îò ýêñïåðèìåíòà íàáëþäàþòñÿ äëÿ ÊÂ-ïåðåõîäîâ  
â êîðîòêîâîëíîâîì êîíöå ñïåêòðà. 

 

 
Ðèñ. 3. Âîññòàíîâëåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ÊÂ-ïåðåõîäîâ ìîëåêóëû HDS ñ èñïîëüçîâàíèåì óðîâíåé ýíåðãèè îñíîâíîãî  
 (000) ñîñòîÿíèÿ, ïîëó÷åííûõ â íàøåé ñòàòüå è â [13] 
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Ðèñ. 4. Âîññòàíîâëåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ÊÂ-ïåðåõîäîâ ìîëåêóëû D2

32S èç [11] ñ íàáîðîì óðîâíåé, ïîëó÷åííûõ  
 â íàøåé ñòàòüå è â [20] 
 

Äëÿ ìîëåêóëû D2
32S èñïîëüçîâàíèå âûñîêîòî÷-

íûõ ÈÊ-ïåðåõîäîâ èç ðàáîòû [11] äîïîëíèòåëüíî  
ê ìèêðîâîëíîâûì è ÈÊ-äàííûì [13] ïîçâîëèëî 
óòî÷íèòü ðÿä âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé îñíîâíîãî ñî-
ñòîÿíèÿ (000) ïî ñðàâíåíèþ ñ òåìè æå óðîâíÿìè  
â [13]. Ïðè ñðàâíåíèè óðîâíåé ýíåðãèè êîëåáàòåëü-
íûõ ñîñòîÿíèé (100) è (001), ïîëó÷åííûõ â íàøåé 
ñòàòüå, ñ íàáîðîì, ïðåäñòàâëåííûì â [20], áûë âû-
ÿâëåí êàëèáðîâî÷íûé ñäâèã ïîðÿäêà –0,00015 ñì–1. 
Íà ðèñ. 4 ïðèâåäåíû îòêëîíåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ öåíòðîâ [11] îò ðàñ÷åòíûõ íà îñíîâå óðîâíåé 
ýíåðãèè, ïîëó÷åííûõ â íàøåé ñòàòüå è â [20]. Èç 
ðèñ. 4 âèäíî, ÷òî äàæå ïðè ó÷åòå êàëèáðîâî÷íîãî 
ñäâèãà óðîâíè ýíåðãèè [20] íå îáåñïå÷èâàþò íåîá-
õîäèìóþ òî÷íîñòü (0,00005 ñì–1) öåíòðîâ ÊÂ-
ïåðåõîäîâ èç [11].  

Çàêëþ÷åíèå 

Â ÈÑ W@DIS èìïîðòèðîâàíî 38 èñòî÷íèêîâ 
èíôîðìàöèè î ÷åòûðåõ èçîòîïîëîãàõ ìîëåêóëû ñåðî-
âîäîðîäà. Äëÿ êàæäîãî èç èñòî÷íèêîâ âû÷èñëåíû 
çíà÷åíèÿ ñâîéñòâ, õàðàêòåðèçóþùèõ êà÷åñòâî äàííûõ 
ïðè ïðîâåðêàõ ïî êðèòåðèÿì äîñòîâåðíîñòè. Â äî-
ïîëíåíèå ê ôîðìàëèçîâàííûì êðèòåðèÿì ïðîâåðêè 
è ñîãëàñîâàíèÿ äàííûõ, ðåàëèçîâàííûì â ÈÑ, ïðî-
âåäåíà ýêñïåðòíàÿ ïðîâåðêà ïðàâèëüíîñòè èäåíòè-
ôèêàöèè ÊÂ-ïåðåõîäîâ è òî÷íîñòè ïîëó÷åííûõ  
â ëèòåðàòóðå óðîâíåé ýíåðãèè íà îñíîâàíèè ðàñ÷åòîâ 
ïî ìåòîäó ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà è âûïîëíå-
íèÿ ôóíäàìåíòàëüíîãî ïðèíöèïà Ðèäáåðãà–Ðèòöà.  
 Ïðè ñðàâíåíèè óðîâíåé ýíåðãèè ñîñòîÿíèé 
(100) è (001) ìîëåêóëû D2

32S, ïîëó÷åííûõ â äàí-
íîé ñòàòüå è â [20], îáíàðóæåí ÿâíûé êàëèáðîâî÷-
íûé ñäâèã 0,00015 ñì–1. Äëÿ ìîëåêóëû HDS áûë 
ïîëó÷åí íàáîð òî÷íûõ óðîâíåé ýíåðãèè, êîòîðûé  
â êîìáèíàöèè ñ êîððåêòíûì ðàñ÷åòîì èíòåíñèâíî-
ñòåé ëèíèé ïîçâîëÿåò ñãåíåðèðîâàòü ïîäðîáíûå 

ëàéí-ëèñòû ñ öåíòðàìè ëèíèé, îáðàçîâàííûõ ïåðå-
õîäàìè íà óðîâíè ýíåðãèè ñ íàèëó÷øåé ýêñïåðè-
ìåíòàëüíîé òî÷íîñòüþ, òàê íàçûâàåìûå reference 
spectra, êîòîðûå ìîãóò áûòü ïîëåçíû äëÿ ðàçëè÷-
íûõ íàó÷íûõ ïðèëîæåíèé.  
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A.Yu. Akhlestin, S.S. Voronina, O.V. Naumenko, E.R. Polovtseva, A.Z. Fazliev. Information system 
for molecular spectroscopy. 6. Systematization of spectral data on deutero-substituted isotopologues of  
hydrogen sulfide molecule. 

The description of published data on properties of spectral line parameters for deutero-substituted isoto-
pologues of hydrogen sulfide molecule (HDS, HD34S, D2S è D2

34S) is given. The majority of the properties 
characterize the results of vacuum wavenumber quality analysis. Two applications used for data quality analysis 
in information system W@DIS are described. The results of computed data quality analysis of vacuum 
wavenumbers are completed by the expert assessment of quality of the same set of data. The data sources con-
taining parameters of vibration-rotational transitions and energy levels deutero-substituted isotopologues of hy-
drogen sulphide molecule acquired from publications are stored in databases of information system W@DIS and 
provided the formal description of their properties. The properties and their values are represented in ontologi-
cal knowledge base and accessed in W@DIS (http://wadis.saga.iao.ru/) via Internet. 

 


