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Íàêàïëèâàåìûå â áàíêàõ äàííûõ HITRAN è GEISA ïàðàìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé èñïîëüçóþò ôîð-
ìàò çàïèñè äàííûõ â âèäå ñòðîêè. Òàêàÿ èíôîðìàöèîííàÿ ñòðóêòóðà óäîáíà äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â ïðèëîæå-
íèÿõ, íî ïðàêòè÷åñêè íåýôôåêòèâíà äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â èíôîðìàöèîííûõ ñèñòåìàõ è íåïðèìåíèìà äëÿ 
ìàøèííîé îáðàáîòêè äàííûõ. Ïðåäëàãàåòñÿ äîïîëíèòü ñòðóêòóðó ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé òðåìÿ 
àòðèáóòàìè äëÿ íåêîòîðûõ ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí è çíà÷åíèÿìè ïîëóøèðèí ëèíèé, îáóñëîâëåííûõ ñòîëêíî-
âåíèÿìè ñ òàêèìè áóôåðíûìè ãàçàìè, êàê íåîí, ïàðû âîäû, óãëåêèñëûé ãàç è ò.ä. Äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ ñî-
ñòàâíûõ áàíêîâ äàííûõ ïðåäëîæåí íàáîð îïåðàöèé è îïèñàíà èõ ðåàëèçàöèÿ íà íàáîðàõ ïàðàìåòðîâ, õðà-
íÿùèõñÿ â áàçå äàííûõ. 

 

Ââåäåíèå 
 

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ðàçâèòèå ìîëåêóëÿðíîé 

ñïåêòðîñêîïèè ñîïðîâîæäàåòñÿ íàêîïëåíèåì çíà÷è-
òåëüíûõ îáúåìîâ äàííûõ, â ïåðâóþ î÷åðåäü ïàðà-
ìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. Òðóäîåìêîñòü ýêñïåðè-
ìåíòà è ðàñ÷åòà ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî îòäåëüíûå ëà-
áîðàòîðèè, ïðîâîäÿ âû÷èñëåíèÿ èëè èçìåðåíèÿ ôè-
çè÷åñêèõ âåëè÷èí, çàíèìàþòñÿ èçó÷åíèåì ñâîéñòâ 
ëèøü íåñêîëüêèõ ìîëåêóë. Êàê ïðàâèëî, äàæå ïðè 
èññëåäîâàíèè îãðàíè÷åííîãî ÷èñëà ìîëåêóë óäàåòñÿ 
îïðåäåëÿòü ëèøü ÷àñòü íàáîðà ïàðàìåòðîâ ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé. Ïîëó÷åííûå äàííûå ïóáëèêóþòñÿ 
â âèäå îòäåëüíûõ ñòàòåé. 

Íà ïðàêòèêå âñå øèðå èñïîëüçóþòñÿ ïóáëèêàöèè 
â ýëåêòðîííûõ âåðñèÿõ æóðíàëîâ, ñîäåðæàùèå ïðè-
ëîæåíèÿ ñ ÷èñëåííûìè çíà÷åíèÿìè ïàðàìåòðîâ ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé. Áîëüøàÿ ÷àñòü äàííûõ â íèõ ïðåä-
ñòàâëÿåòñÿ â ôîðìàòå, ïðèíÿòîì â áàíêå äàííûõ 

HITRAN [1]. Òàêîé ïîäõîä ñóùåñòâåííî óïðîñòèë 
ïðîöåäóðó òèðàæèðîâàíèÿ äàííûõ. Òîò ôàêò, ÷òî 

çíà÷èòåëüíàÿ ÷àñòü ïðîãðàìì, ñîçäàííûõ ðàíåå, èñ-
ïîëüçóåò ýòîò ôîðìàò, îáóñëîâëåí òðàäèöèÿìè è íå-
êîòîðûìè îñîáåííîñòÿìè ÿçûêîâ ïðîãðàììèðîâàíèÿ, 
íà êîòîðûõ ðàíåå ñîçäàâàëèñü âû÷èñëèòåëüíûå ïðè-
ëîæåíèÿ. 

Âêëþ÷åíèå â èíôîðìàöèîííóþ ñèñòåìó [2–4] 

òèïîâûõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ âû÷èñëèòåëüíûõ ïðî-
ãðàìì â êà÷åñòâå ñåðâèñîâ çàñòàâëÿåò ïî èíîìó ðàñ-
ñìàòðèâàòü òðåáîâàíèÿ ê ñòðóêòóðèðîâàíèþ áàíêà 

ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. Ñóùåñòâóþò äâå 
ïðè÷èíû, ïî êîòîðûì íåîáõîäèìî ìåíÿòü ñòðóêòó-
ðó ôîðìàòà, ïðåäëîæåííóþ ñîçäàòåëÿìè HITRAN’a: 

âî-ïåðâûõ, ýòîò ôîðìàò íå ÿâëÿåòñÿ ðàñøèðÿå-
ìûì (íå ïðåäóñìàòðèâàåò âîçìîæíîñòè ââåäåíèÿ íî-
âûõ ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí, íàïðèìåð ïîëóøèðèíû 

ëèíèè, îáóñëîâëåííîé ñòîëêíîâåíèÿìè ñ èíåðòíûìè 
ãàçàìè); 

âî-âòîðûõ, ìàøèííàÿ îáðàáîòêà àòðèáóòîâ ôè-
çè÷åñêèõ âåëè÷èí, âõîäÿùèõ â íåãî, òðåáóåò çíà÷è-
òåëüíûõ äîïîëíèòåëüíûõ óñèëèé.  

Ñòîèò îòìåòèòü íåîáõîäèìîñòü ôîðìèðîâàíèÿ 
ìåòàäàííûõ ïðè ðàáîòå ñ ïàðàìåòðàìè ñïåêòðàëü- 
íûõ ëèíèé. Íà íàø âçãëÿä, îñîáóþ ðîëü çäåñü íà-
÷èíàþò èãðàòü ìåòàäàííûå, îïèñûâàþùèå îïåðà-
öèè, ïðîâîäèìûå íàä äàííûìè. Òàêîé òèï ìåòàäàí-
íûõ-ñêðèïòîâ [5] òîëüêî íà÷èíàåò ðàçâèâàòüñÿ. 

Ïðåäëàãàåìûé íàìè ïîäõîä ê ñòðóêòóðèðîâà-
íèþ ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé äëÿ ìàøèííîãî 
îáìåíà èõ íàáîðàìè è ââîäà ýòèõ íàáîðîâ â èíôîð-
ìàöèîííûå ñèñòåìû ïîçâîëÿåò èçáåæàòü íåïðîèçâî-
äèòåëüíûõ çàòðàò, îáóñëîâëåííûõ, íàïðèìåð, ðàáî-
òîé ñ ðàçíûìè âåðñèÿìè áàíêîâ äàííûõ HITRAN  
è GEISA. Ñòîèò óïîìÿíóòü, ÷òî îáúåäèíåíèå ñïåê-
òðàëüíûõ äàííûõ â òàêèõ áàíêàõ äàííûõ, êàê 

HITRAN èëè GEISA, ïðîèñõîäèò íå ÷àùå ÷åì ðàç  
â äâà èëè òðè ãîäà. Òàêèì îáðàçîì, íà íàø âçãëÿä, 
ñóùåñòâóåò ïîòðåáíîñòü â ñîçäàíèè ñðåäñòâ äëÿ ñáî-
ðà è êîìïîíîâêè ñîñòàâíûõ áàíêîâ ïàðàìåòðîâ ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé, äîñòóïíûõ â ñåòè Èíòåðíåò. 

Â ïåðâîì ðàçäåëå ðàáîòû îïðåäåëåíû ñòðóêòó-
ðà ýëåìåíòà áàíêà äàííûõ è äîïîëíèòåëüíûå àòðè-
áóòû ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí, âõîäÿùèõ â ïàðàìåòðû 
ñïåêòðàëüíîé ëèíèè. Óêàçàíû îãðàíè÷åíèÿ ïðè ôîð- 
ìèðîâàíèè áàíêà äàííûõ. 

Âî âòîðîì ðàçäåëå ðàáîòû îïèñûâàþòñÿ îïå- 
ðàöèè íàä áàíêàìè äàííûõ, íåîáõîäèìûå äëÿ èõ  
ôîðìèðîâàíèÿ. Îòìå÷àåòñÿ íåîáõîäèìîñòü õðàíåíèÿ  

â èíôîðìàöèîííîé âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìå (ÈÂÑ) 
áàíêîâ äàííûõ, ñîäåðæàùèõ ïåðâè÷íûå íàáîðû äàí-
íûõ. Îïèñàíû îãðàíè÷åíèÿ íà ïåðâè÷íûå íàáîðû 
äàííûõ è áèíàðíûå îïåðàöèè íàä íèìè. 
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Â ÷åòâåðòîì ðàçäåëå îïèñàíà ðåàëèçàöèÿ ýòèõ 
îïåðàöèé â ðàìêàõ çàïðîñîâ SQL ê ïàðàìåòðàì ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé, õðàíÿùèìñÿ â ðåëÿöèîííîé áàçå 
äàííûõ. 

Ðàçðàáàòûâàåìûå ïðîãðàììíûå ìîäóëè äëÿ ðà-
áîòû ñ ïàðàìåòðàìè ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ÿâëÿþòñÿ 
÷àñòüþ èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû «Àòìîñôåðíàÿ 

ñïåêòðîñêîïèÿ» (http://saga.atmos.iao.ru). 
 

1. Îïèñàíèå ýëåìåíòà áàíêà  
ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 
 
Ïàðàìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ÿâëÿþòñÿ íàè-

áîëåå âîñòðåáîâàííûìè äàííûìè ïðè ðàñ÷åòå êàê 
ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé, òàê è ðàäèàöèîííûõ õàðàê-
òåðèñòèê àòìîñôåðû. Ïàðàìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ëè-
íèé îáúåäèíÿþòñÿ â áàíêè äàííûõ. Ñòðóêòóðà áàí-
êà äàííûõ ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 1. 

 

Áàíê ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 

Áàíê Òåìïåðàòóðà Äàâëåíèå 

 
 

Ðèñ. 1. Ñòðóêòóðà áàíêà ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé [1] 
 

 
Áàíêè äàííûõ, íàïðèìåð HITRAN, õðàíÿòñÿ  

â ôàéëàõ, ñîäåðæàùèõ íàáîð ñòðîê îäèíàêîâîé 

ñòðóêòóðû. Ñîäåðæàíèåì ñòðîêè ÿâëÿþòñÿ íàçâàíèå 
è êîä ìîëåêóëû, ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ ðÿäà ôèçè÷å- 
 

ñêèõ âåëè÷èí è èõ àòðèáóòîâ, à òàêæå íàáîð ñèìâî-
ëîâ, èäåíòèôèöèðóþùèé ñïåêòðàëüíóþ ëèíèþ. Èñ-
ïîëüçîâàíèå òàêîé ñòðóêòóðû áàíêà äàííûõ äëÿ ìà-
øèííîãî îáìåíà äàííûìè ìåæäó èíôîðìàöèîííûìè 

ñèñòåìàìè ñîçäàåò ðÿä òåõíè÷åñêèõ ïðîáëåì, êîòî-
ðûå ìîæíî èçáåæàòü, âûáðàâ íîâóþ ñòðóêòóðó áàí-
êà ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. 

Ïðåæäå ÷åì îïèñûâàòü íîâûé ñïîñîá ôîðìèðî-
âàíèÿ áàíêà äàííûõ, îáðàòèìñÿ ê äåòàëèçàöèè íèæ-
íåé ñòðîêè ðèñ. 1. Â òàáë. 1 ïðåäñòàâëåíû ôèçè÷å-
ñêèå âåëè÷èíû è èõ àòðèáóòû, âõîäÿùèå â ÷èñëî ïà-
ðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíîé ëèíèè. Â íåé êóðñèâîì âûäå-
ëåíû àòðèáóòû, êîòîðûìè ìû ïðåäëàãàåì äîïîëíèòü 

ñòàíäàðòíûé (íà íàñòîÿùåå âðåìÿ) ñïèñîê âåëè÷èí  

è àòðèáóòîâ, îòîáðàæåííûõ â òàáëèöå æèðíûì øðèô-
òîì. Çíàêîì «ïëþñ» îòìå÷åíî íàëè÷èå ó ôèçè÷åñêîé 
âåëè÷èíû ñîîòâåòñòâóþùåãî àòðèáóòà. 

Âåëè÷èíà îøèáêè â ôîðìàòå HITRAN’a îïè-
ñûâàåòñÿ íîìåðîì êëàññà. Äîñòàòî÷íî ÷àñòî â ïóá-
ëèêàöèè èñïîëüçóåòñÿ àáñîëþòíîå çíà÷åíèå îøèáêè 
ïðè èçìåðåíèè ôèçè÷åñêîé âåëè÷èíû. Äëÿ ó÷åòà 
òàêîé âîçìîæíîñòè ââåäåí àòðèáóò «òèï îøèáêè», 
ïðèíèìàþùèé çíà÷åíèÿ «àáñîëþòíûé» èëè «èíòåð-
âàëüíûé». Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèì çíà÷åíèå îøèáêè 
ìîæåò áûòü öåëûì èëè äåéñòâèòåëüíûì ÷èñëîì. Äëÿ 
êà÷åñòâåííîãî ïîíèìàíèÿ ïðèðîäû ïîëó÷åíèÿ çíà-
÷åíèÿ ôèçè÷åñêîé âåëè÷èíû ââåäåí àòðèáóò «òèï 
çíà÷åíèÿ», ïðèíèìàþùèé çíà÷åíèÿ «ýêñïåðèìåíò» 
èëè «ðàñ÷åò». Äëÿ âîçìîæíîñòè ââîäà äàííûõ, ñî-
äåðæàùèõ ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ èíòåíñèâíî-
ñòè ëèíèè â îòíîñèòåëüíûõ åäèíèöàõ, ïðåäóñìîòðåí 
àòðèáóò «ìàñøòàá», ïðèíèìàþùèé çíà÷åíèÿ «àáñî-
ëþòíûé» èëè «îòíîñèòåëüíûé». 

Â ÈÂÑ «Àòìîñôåðíàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ» èñïîëü-
çóåòñÿ ñëåäóþùèé ïåðå÷åíü áóôåðíûõ ãàçîâ: âîçäóõ, 
âîäÿíîé ïàð, ìîëåêóëÿðíûé êèñëîðîä, ìîëåêóëÿðíûé 

àçîò, àðãîí, ãåëèé, íåîí, óãëåêèñëûé ãàç. Â ñòàí-
äàðòíîì áàíêå ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé â êà-
÷åñòâå áóôåðíîãî ãàçà èñïîëüçóåòñÿ òîëüêî âîçäóõ. 
 

Ò à á ë è ö à  1  

 Ïåðå÷åíü ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí, âõîäÿùèõ â ÷èñëî ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíîé ëèíèè, è èõ àòðèáóòû 

Ôèçè÷åñêàÿ  
âåëè÷èíà 

Îáîçíà÷åíèå 
Áèáëèîãðàôè÷åñêàÿ

ññûëêà (b) 
Âåëè÷èíà 

îøèáêè (e)

Òèï  
îøèáêè (t) 

Òèï  
çíà÷åíèÿ (v) 

Ìàñøòàá
(s) 

Èäåíòèôèêàöèÿ ID      

×àñòîòà ïåðåõîäà TF + + + +  

Èíòåíñèâíîñòü ëèíèè LI + + + + + 

Øèðèíà, îáóñëîâëåííàÿ 

ñòîëêíîâåíèåì  
ñ áóôåðíûì ãàçîì HW + + + +  

Øèðèíà, îáóñëîâëåííàÿ  

ìåõàíèçìàìè ñàìîóøèðåíèÿ HWS + + + +  

Ñäâèã ëèíèè äàâëåíèåì SH    +  

Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü 
äëÿ øèðèíû, îáóñëîâëåííîé 
ñòîëêíîâåíèÿìè  
ñ áóôåðíûì ãàçîì TD    +  

Êîýôôèöèåíò Ýéíøòåéíà CE      

Íèæíèé óðîâåíü ýíåðãèè LSE      

Íèæíèé ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ LSW      

Âåðõíèé ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ USW      

Ôëàã äëÿ ñìåøåíèÿ FM      

 

 

 

 

Ìîëåêóëà

Ïàðàìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé
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Áàíê ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 
 

 
 

Ðèñ. 2. Äåòàëüíàÿ ñòðóêòóðà áàíêà ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 
 

Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíà äåòàëüíàÿ ñòðóêòóðà áàí-
êà äàííûõ ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, ñîäåð-
æàùàÿ âñå äîïîëíåíèÿ, ïðåäëîæåííûå âûøå. Òàêàÿ 
ñòðóêòóðà ÿâëÿåòñÿ äåðåâîì è îïèñûâàåòñÿ ñ ïîìî-
ùüþ ÿçûêà ðàçìåòêè äàííûõ XML [6]. Ïðåäëîæåí-
íàÿ íàìè XML-ñõåìà äëÿ îïèñàíèÿ òàêîé ñòðóêòó-
ðû ïðåäñòàâëåíà â Èíòåðíåòå [7]. 

Ñòîèò îòìåòèòü îãðàíè÷åíèå íà ïàðàìåòðû ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé èç áàíêà äàííûõ. Äëÿ êàæäîé ìî-
ëåêóëû â áàíêå ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé íå 
äîëæíî ñîäåðæàòüñÿ íè îäíîé ïàðû ñïåêòðàëüíûõ 
ëèíèé ñ îäèíàêîâîé èäåíòèôèêàöèåé. Íàçâàíèÿ áàí-
êà è ñâÿçàííûõ ñ íèì àòðèáóòîâ, òåìïåðàòóðà è äàâ-
ëåíèå îòíîñÿòñÿ êî âñåì ïàðàìåòðàì ñïåêòðàëüíûõ 
ëèíèé áàíêà. 

 

2. Îïåðàöèè ïðåîáðàçîâàíèÿ íàáîðîâ 
ïåðâè÷íûõ äàííûõ 

 
Íàáîðîì äàííûõ (ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëè-

íèé) íàçîâåì äàííûå, èìåþùèå ñòðóêòóðó áàíêà ïà-
ðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, íî íå ñîäåðæàùèå 
çíà÷åíèÿ òåìïåðàòóðû è äàâëåíèÿ. Ïåðâè÷íûì íà-
áîðîì äàííûõ íàçîâåì òàêîé íàáîð, â êîòîðîì àò-
ðèáóò «Áèáëèîãðàôè÷åñêàÿ ññûëêà» èìååò îäèíàêî-
âîå çíà÷åíèå äëÿ âñåõ ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí, âõîäÿ-
ùèõ â íàáîð äàííûõ, à êàæäûé èç àòðèáóòîâ «òèï 
çíà÷åíèÿ», «òèï îøèáêè» è «ìàñøòàá» èìååò íåèç-
ìåíÿåìîå çíà÷åíèå äëÿ êîíêðåòíîé ôèçè÷åñêîé âå-
ëè÷èíû. Ñèñòåìà ââîäà äàííûõ â ÈÂÑ «Àòìîñôåð-
íàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ» ïîçâîëÿåò ñîçäàâàòü òîëüêî ïåð-
âè÷íûå íàáîðû äàííûõ (áàíêè). Îïåðàöèè íàä íà-
áîðàìè äàííûõ (áàíêàìè äàííûõ) äàþò ïîëüçîâàòå-
ëþ âîçìîæíîñòü ôîðìèðîâàòü ñîñòàâíûå áàíêè äàí-
íûõ. Îïåðàöèè ñî ñòðîêîé èëè ñòðîêàìè äàííûõ ÿâ-
ëÿþòñÿ êëþ÷åâûì ìåõàíèçìîì ïðè ôîðìèðîâàíèè 
ñîñòàâíûõ èñòî÷íèêîâ äàííûõ. 

Â äàííîé ðàáîòå ê îïåðàöèÿì ïðåîáðàçîâàíèÿ 

íàáîðîâ äàííûõ îòíîñÿòñÿ òå îïåðàöèè, êîòîðûå ìî-
ãóò èçìåíÿòü ñòðóêòóðó äàííûõ, íî íå ìåíÿþò çíà-
÷åíèÿ ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí è èõ àòðèáóòîâ. Âûäåëå-
íû äâà âèäà îïåðàöèé: óíàðíûå è áèíàðíûå. 

Ê ÷èñëó óíàðíûõ îïåðàöèé îòíîñÿòñÿ âûáîðêà 
ñòðîê ïî ÷èñëîâûì îòíîøåíèÿì (=, <, >) äëÿ ôèçè-
÷åñêèõ âåëè÷èí (íàïðèìåð, âûáîðêà ñëàáûõ èëè ñèëü-
íûõ ëèíèé), âûáîðêà ïî ñèìâîëüíîìó çíà÷åíèþ àòðè- 
áóòà (íàïðèìåð, âñå ñòðîêè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè çíà-
÷åíèÿìè èíòåíñèâíîñòè) è âûáîðêà ñ ïîìîùüþ àòðè-
áóòîâ, ñâÿçàííûõ ñ èäåíòèôèêàöèåé ñïåêòðàëüíîé ëè-
íèè (âûáîðêà ëèíèè èëè ñïåêòðàëüíîé ïîëîñû). Ê ýòèì 

îïåðàöèÿì äîáàâëåíà îïåðàöèÿ ðåäóêöèè ÷èñëà ôè-
çè÷åñêèõ âåëè÷èí â ñòðîêå (çà èñêëþ÷åíèåì èäåíòè-
ôèêàöèè, ÷àñòîòû ïåðåõîäà è èíòåíñèâíîñòè ëèíèè). 

Áèíàðíûå îïåðàöèè ñî ñòðîêàìè äàííûõ âêëþ-
÷àþò â ñåáÿ: 

1) âûáîðêè ëèíèé ñ îäèíàêîâîé êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíîé èäåíòèôèêàöèåé â ïàðå íàáîðîâ äàí-

íûõ (ïåðåñå÷åíèå íàáîðà äàííûõ); 
2) âûáîðêè â ïàðå íàáîðîâ ïàðàìåòðîâ ñïåê-

òðàëüíûõ èäåíòèôèöèðîâàííûõ ëèíèé, íå èìåþùèõ 

ïàðû ïî èäåíòèôèêàöèè (äîïîëíåíèå íàáîðà äàííûõ); 
3) îáúåäèíåíèå íàáîðîâ äàííûõ, íå ñîäåðæàùèõ 

ñòðîêè ñ îäèíàêîâîé èäåíòèôèêàöèåé (îáúåäèíåíèå 
íàáîðîâ äàííûõ); 

4) îáúåäèíåíèå íàáîðîâ äàííûõ, â êîòîðûõ äëÿ 
êàæäîé èäåíòèôèöèðîâàííîé ëèíèè îäíîãî íàáîðà 

ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé èìååòñÿ ñîîòâåòñò-
âóþùàÿ èäåíòèôèöèðîâàííàÿ ëèíèÿ äðóãîãî íàáîðà 

ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé (îïåðàöèè ñîåäè-

íåíèÿ äëÿ ïàðû ñòðîê ñ îäèíàêîâîé èäåíòèôèêàöèåé). 
Îòìåòèì, ÷òî îïåðàöèè ñîåäèíåíèÿ íåêîììóòà-

òèâíû. 
Ðåçóëüòàòû îïåðàöèé îáúåäèíåíèÿ è ñîåäèíåíèÿ 

äëÿ äâóõ ýëåìåíòàðíûõ íàáîðîâ äàííûõ, ïðåäñòàâ-
ëåííûõ íà ðèñ. 3, ïîêàçàíû íà ðèñ. 4 è 5. Âñå ñîêðà-
ùåíèÿ, èñïîëüçóåìûå íà ðèñ. 3–5, îïèñàíû â òàáë. 1. 
 

 
Ðèñ. 3. Èñõîäíûå ýëåìåíòàðíûå íàáîðû äàííûõ 

ÌîëåêóëàÁàíê           Ò       Ð

Ñïåêòðàëüíàÿ ëèíèÿ

ID           TF       LI               HW     HWS  SH    TD      CE     LSE   LSW   USW  FM 
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t, v, s 
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b, e,
t, v

BSLP1                             BSLP2 

M1 M2

ID1 TF1 LI1 HW1 HWS1 TD1  ID2  TF2   LI2  LSE



 Èíôîðìàöèîííàÿ ñèñòåìà äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè. 2.  
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Ðèñ. 4. Âàðèàíòû ðåçóëüòàòîâ ïðèìåíåíèÿ îïåðàöèè îáúå- 

  äèíåíèÿ: à – M1 ≠ M2; á – Ì1 = Ì2, ID1 ≠ ID2 

 

 
 

Ðèñ. 5. Ðåçóëüòàò îïåðàöèè ñîåäèíåíèÿ: M1 = M2, 
ID1 = ID2 

 

3. Õðàíåíèå äàííûõ 
 
Íåóäîáñòâà ôèêñèðîâàííîãî ôîðìàòà òåêñòîâî-

ãî ôàéëà HITRAN’a ìîæíî óñòðàíèòü, çàïèñàâ äàí-
íûå ñ XML-ðàçìåòêîé [www.w3c.com]. Â ýòîì ñëó-
÷àå ìîæíî ãîâîðèòü íå î ôîðìàòå ôàéëà, à î åãî 

ñòðóêòóðå. À ñòðóêòóðà, êàê áûëî ñêàçàíî ðàíåå, ìå-
íÿåòñÿ ðåäêî è íåçíà÷èòåëüíî. Òàêèì îáðàçîì, èç-
ìåíåíèÿ ïðåäñòàâëåíèÿ ÷èñåë èëè êîëè÷åñòâà çíà÷à-
ùèõ çíàêîâ íå âëèÿþò íà ñïîñîá ðàáîòû ñ òàêèì 
ôàéëîì. Ñòðóêòóðà ôàéëà îïèñûâàåòñÿ XML-ñõåìîé, 
ññûëêà íà êîòîðóþ ìîæåò áûòü ðàçìåùåíà â ôàéëå. 

Õðàíåíèå äàííûõ â ôîðìàòå XML ïîçâîëÿåò õî-
ðîøî ñòðóêòóðèðîâàòü è îïèñûâàòü (ñ ïîìîùüþ XML-
ñõåìû) äàííûå. Ìîæíî ñêàçàòü, ÷òî XML-ðàçìåòêà 

õîðîøî ïîäõîäèò äëÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ äàííûõ êàê 
àëüòåðíàòèâà òåêñòîâîìó ôàéëó ñ æåñòêèì ôîðìà-
òîì. Íåäîñòàòêîì òàêîãî ïðåäñòàâëåíèÿ äàííûõ ÿâ-
ëÿåòñÿ òî, ÷òî ïîèñê â XML-ôàéëàõ àáñîëþòíî íå 
ýôôåêòèâåí, òàê êàê ýòîò ôîðìàò ïðåäíàçíà÷åí  
â ïåðâóþ î÷åðåäü äëÿ õðàíåíèÿ äàííûõ. 

Îáåñïå÷èòü ñòðóêòóðèðîâàííîå õðàíåíèå äàííûõ 

è õîðîøèå ïîèñêîâûå âîçìîæíîñòè ñåãîäíÿ ïîçâî-
ëÿþò ñèñòåìû óïðàâëåíèÿ áàçàìè äàííûõ (ÑÓÁÄ). 
Âîçìîæíîñòè ñòðóêòóðèðîâàíèÿ äàííûõ â ÑÓÁÄ 
ñîèçìåðèìû è áëèçêè ê âîçìîæíîñòÿì, çàëîæåííûì 
â XML-ðàçìåòêó. 

ÑÓÁÄ äîñòàòî÷íî õîðîøî ïîäõîäèò â êà÷åñòâå 
ñðåäñòâà õðàíåíèÿ è äîñòóïà ê äàííûì. Ñ ïîìîùüþ 
ÑÓÁÄ ìîæíî õðàíèòü ñòðóêòóðèðîâàííûå äàííûå, 
îñóùåñòâëÿòü ýôôåêòèâíûå ïîèñê, âûáîðêó è äðó-
ãèå îïåðàöèè íàä õðàíèìûìè äàííûìè. 

4. Ðåàëèçàöèÿ îïåðàöèé ñ äàííûìè  
íà ðåëÿöèîííîé àëãåáðå 

 

Ñîâðåìåííûå ÑÓÁÄ ïðåäëàãàþò ìíîæåñòâî 

ñðåäñòâ äëÿ ðàáîòû ñ äàííûìè. Îäíèì èç òàêèõ 

ñðåäñòâ ÿâëÿåòñÿ ÿçûê çàïðîñîâ SQL. Ýòîò ÿçûê äîñ-
òàòî÷íî óäîáåí, òàê êàê ìíîãèå íåîáõîäèìûå îïå-
ðàöèè ìîæíî âûïîëíèòü íåïîñðåäñòâåííî ñ åãî ïî-
ìîùüþ,  íå  ïðèáåãàÿ  ê äîïîëíèòåëüíûì ñðåäñòâàì. 

Ðàññìîòðèì ðåàëèçàöèþ îïåðàöèé ñ èñïîëüçîâà-
íèåì ÑÓÁÄ ñ ïîääåðæêîé SQL. Ïðè îïèñàíèè îïå-
ðàöèé áóäåì ïîëüçîâàòüñÿ ïîíÿòèÿìè, èñïîëüçóå-
ìûìè ïðè îïèñàíèè ðåëÿöèîííîé ìîäåëè [8]. 

 

Óíàðíûå îïåðàöèè 
 

Âûáîðêà îïðåäåëÿåò ðåçóëüòèðóþùåå îòíîøå-
íèå, êîòîðîå ñîäåðæèò òîëüêî òå êîðòåæè, êîòîðûå 
óäîâëåòâîðÿþò çàäàííîìó óñëîâèþ. 

Ïðîåêöèÿ îïðåäåëÿåò íîâîå îòíîøåíèå, ñîäåð-
æàùåå âåðòèêàëüíîå ïîäìíîæåñòâî èñõîäíîãî îòíî-
øåíèÿ, ñîçäàâàåìîå ïîñðåäñòâîì èçâëå÷åíèÿ çíà÷å-
íèé óêàçàííûõ àòðèáóòîâ è èñêëþ÷åíèÿ èç ðåçóëü-
òàòà ñòðîê äóáëèêàòîâ. 

Ýòè îïåðàöèè â ïîëíîé ìåðå ðåàëèçóþòñÿ îïå-
ðàòîðîì SELECT ÿçûêà çàïðîñîâ SQL. Ñèíòàêñèñ 
ýòîãî îïåðàòîðà ïîçâîëÿåò âûïîëíÿòü óêàçàííûå 

îïåðàöèè êàê ïî îòäåëüíîñòè, òàê è ñîâìåñòíî. 
 

Áèíàðíûå îïåðàöèè 
 

Îáúåäèíåíèå – êîíêàòåíàöèÿ âñåõ êîðòåæåé èç 
èñõîäíûõ îòíîøåíèé â îäíî îòíîøåíèå ñ óäàëåíè-
åì äóáëèðóþùèõñÿ êîðòåæåé. Ðåçóëüòèðóþùåå îò-
íîøåíèå áóäåò èìåòü òó æå ñòåïåíü, à êàðäèíàëü-
íîñòü – ðàâíóþ èëè ìåíüøóþ ñóììó êàðäèíàëüíî-
ñòåé èñõîäíûõ îòíîøåíèé. Â ñëó÷àå ñ ïàðàìåòðàìè 
ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé èñõîäíûå îòíîøåíèÿ íå äîëæ-
íû ïåðåñåêàòüñÿ ïî ñïåêòðàëüíîìó äèàïàçîíó è ïî 
êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîé èäåíòèôèêàöèè ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé. 

Ýòà îïåðàöèÿ âûïîëíÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ îïåðàòî-
ðîâ SELECT è UNION, îñóùåñòâëÿþùèõ âûáîð íà-
áîðîâ èç îïåðàíäîâ è îáúåäèíåíèå èõ â îäèí. Ðåçóëü-
òèðóþùèé íàáîð çàïèñûâàåòñÿ â áàçó äàííûõ (ÁÄ). 

Ñîåäèíåíèå – ýòî ñîåäèíåíèå ïî ýêâèâàëåíòíî-
ñòè, âûïîëíåííîå ïî íàáîðó àòðèáóòîâ. Ñòåïåíü îò-
íîøåíèÿ áóäåò ðàâíà ñóììå ñòåïåíåé èñõîäíûõ îò-
íîøåíèé ìèíóñ êîëè÷åñòâî àòðèáóòîâ, èñïîëüçóþ-
ùèõñÿ äëÿ ñîåäèíåíèÿ. Âîçìîæåí íåêîììóòàòèâíûé 
âàðèàíò ñîåäèíåíèÿ – ëåâîå èëè ïðàâîå îòêðûòîå 
ñîåäèíåíèå, êîãäà èç îäíîãî îïåðàíäà âûáèðàþòñÿ 
âñå êîðòåæè, à èç äðóãîãî òîëüêî òå, ÷òî óäîâëå-
òâîðÿþò óñëîâèþ ñîåäèíåíèÿ. 

Â ñëó÷àå ñ ïàðàìåòðàìè ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 
ñîåäèíåíèå ìîæåò ïðîèçâîäèòüñÿ òîëüêî ïî êîëåáà-
òåëüíî-âðàùàòåëüíîé èäåíòèôèêàöèè ñïåêòðàëüíûõ 
ëèíèé. Ñîåäèíåíèå â îïèñàííîì âûøå âèäå ìîæåò 
áûòü âûïîëíåíî òîëüêî äëÿ ïðîñìîòðà äàííûõ, íî 
íå äëÿ çàíåñåíèÿ â ÁÄ, òàê êàê â ÁÄ èìååòñÿ òîëü-
êî ïî îäíîìó àòðèáóòó êîðòåæà (ïî îäíîìó ñòîëáöó 
â ñòðîêå) äëÿ êàæäîãî ïàðàìåòðà ñïåêòðàëüíîé ëèíèè. 

BSLP3 

BSLP3 

BSLP3

M1 

M1 

M1 
M2 

 ID1 TF1 LI1 HW1 HWS1 TD1 ID2 TF2    LI2   LSE

 ID1 TF1 LI1 HW1 HWS1 TD1  ID2 TF2    LI2   LSE

ID1 TF2  LI1   HW1 LSE     TD1 
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×òîáû âûïîëíèòü ýòî óñëîâèå, íåîáõîäèìî âûïîë-
íèòü òàêóþ ïðîåêöèþ íàä ðåçóëüòàòîì ñîåäèíåíèÿ, 
÷òîáû â ðåçóëüòèðóþùèõ êîðòåæàõ îñòàëîñü ïî îä-
íîìó àòðèáóòó, ñîîòâåòñòâóþùåìó êàæäîìó ïàðà-
ìåòðó ëèíèè. Åñëè îáðàòèòüñÿ ê ïðèìåðó, ðàññìîò-
ðåííîìó ðàíåå (ñì. ðèñ. 5), òî ïðàâèëà, ïî êîòîðûì 
îñóùåñòâëÿëàñü ïðîåêöèÿ, ìîæíî íàéòè â òàáë. 2. 
Ïëþñ â êîëîíêå òàáëèöû îçíà÷àåò, ÷òî çíà÷åíèå äàí-
íîé ôèçè÷åñêîé âåëè÷èíû ïðèñâàèâàåòñÿ ñîîòâåòñò-
âóþùåé ôèçè÷åñêîé âåëè÷èíå â ðåçóëüòèðóþùåé 
ñòðóêòóðå äàííûõ. 

 

Ò à á ë è ö à  2  

 Ïðàâèëà äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ ïðîåêöèè 

Íàáîð äàííûõ I TF HWS SH TD LSE

1 + +   +  

2   + +  + 

 
Â ðåçóëüòàòå îãðàíè÷åíèé íà íàáîð ïàðàìåòðîâ 

ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ïîëó÷àåì, ÷òî îïåðàöèè ñîåäè-
íåíèÿ, îïèñàííûå â ðàçä. 2, ñîñòîÿò èç äâóõ îïåðà-
öèé â òåðìèíàõ ðåëÿöèîííîé àëãåáðû – ñîåäèíåíèÿ 
è ïðîåêöèè. 

Äëÿ âûïîëíåíèÿ ýòèõ îïåðàöèé íà ÿçûêå SQL 
èñïîëüçóåòñÿ îïåðàòîð SELECT ñîâìåñòíî ñ îïåðà-
òîðîì JOIN. Â ïàðå ýòè îïåðàòîðû ïîçâîëÿþò ïîëó-
÷èòü íåîáõîäèìûé ðåçóëüòàò. 

 

Çàêëþ÷åíèå 
 
Â ðàáîòå ïðåäëîæåíî äîïîëíåíèå ê ñïèñêó ôè-

çè÷åñêèõ âåëè÷èí, èñïîëüçóåìûõ â êà÷åñòâå ïàðàìåò-
ðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé â áàíêå äàííûõ HITRAN. 
Ðàñøèðåííóþ ñòðóêòóðó äàííûõ ïðåäëàãàåòñÿ ïðè-
ìåíÿòü äëÿ îáìåíà äàííûìè â ñåòè Èíòåðíåò ìåæäó 
èíôîðìàöèîííûìè ñèñòåìàìè. Îïèñàíû îïåðàöèè 

íàä íàáîðàìè ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. Ïðåä-
ëîæåíà ðåàëèçàöèÿ ýòèõ îïåðàöèé äëÿ äàííûõ, ðàç-
ìåùåííûõ â ðåëÿöèîííûõ áàçàõ äàííûõ. 

Ââåäåííûå îïåðàöèè ïîñëå èõ ôîðìàëüíîãî îïè-
ñàíèÿ â ðàìêàõ RDF-îïèñàíèÿ ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ  
 

â êà÷åñòâå ìåòàäàííûõ. Òàêîãî ðîäà ìåòàäàííûå õà-
ðàêòåðèçóþò ïðîöåññû ôîðìèðîâàíèÿ êîìïëåêñíûõ 
èñòî÷íèêîâ äàííûõ. 

Àâòîðû áëàãîäàðíû ÐÔÔÈ çà ôèíàíñèðîâàíèå 
ðàáîòû (ãðàíò ¹ 05-07-90196). 
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A.V. Kozodoev, A.Z. Fazliev. Information system for molecular spectroscopy. 2. Transformation ope- 

rations over the set of the spectral line parameters. 
À line structure of data is used for storing the spectral line parameters in the HITRAN and GEISA data 

banks. This structure is convenient for usage in applications, but practically is not effective for storing data in 
an information system and is inapplicable for computer data processing. In this paper, we suggest a modified 
data structure of spectral line parameters. The modification includes the addition of three attributes for physical 
quantities and the values of buffer gas-broadened width and the temperature dependence of these widths. The 
list of the buffer gases consists of the water vapor, argon, neon, carbon dioxide, and so on. The modified struc-
ture of the data is used for collective processing of these data. A set of operations is proposed for the compila-
tion of the compound data bank. The implementation of the operations is discussed for the spectral line parame-
ters stored. 


