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Îïèñàíà ÷àñòü èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû ïî ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè, ïîñòðîåííàÿ íà îñíîâå îí-
òîëîãèè çàäà÷. Ïðèâåäåíî îïèñàíèå äâóõ çàäà÷ (ïðÿìîé è îáðàòíîé) ïî íàõîæäåíèþ óðîâíåé ýíåðãèè ìîëå-
êóë. Íàïîëíåíèå áàçû äàííûõ, ñâÿçàííûõ ñ ýòèìè çàäà÷àìè, ïðîâåäåíî äëÿ äâóõ òðåõàòîìíûõ ìîëåêóë: âî-
äû, ñåðîâîäîðîäà è èõ èçîòîïîìåðîâ. 

 

Ââåäåíèå 

Äàííûå î ñïåêòðàëüíûõ ïàðàìåòðàõ ìîëåêóë 
ëåæàò â îñíîâå ìíîãèõ ñîâðåìåííûõ ìåòîäîâ èññëå-
äîâàíèÿ ãàçîâûõ ñðåä. Èõ êëàññèôèêàöèåé, ñáîðîì, 
õðàíåíèåì è ðàñïðîñòðàíåíèåì çàíèìàþòñÿ íå-
ñêîëüêî ãðóïï, ñðåäè êîòîðûõ âûäåëÿåòñÿ ãðóïïà, 
ïîääåðæèâàþùàÿ áàíê äàííûõ HITRAN [1]. Ñòîèò 
îòìåòèòü, ÷òî çàäà÷à êëàññèôèêàöèè äàííûõ îòíî-
ñèòñÿ ê çàäà÷àì ñïåêòðîñêîïèè, è åå ðåøåíèå âî 
ìíîãîì îïðåäåëÿåò îðãàíèçàöèþ ñáîðà, õðàíåíèÿ  
è ðàñïðîñòðàíåíèÿ äàííûõ è çíàíèé – äåéñòâèÿ, ÿâ- 
ëÿþùèåñÿ ïðåäìåòîì èçó÷åíèÿ â èíôîðìàòèêå.  

Çà ïî÷òè ñîðîêàëåòíþþ èñòîðèþ ãðóïïà, ïîä-
äåðæèâàþùàÿ HITRAN, íåñêîëüêî ðàç ìîäèôèöè-
ðîâàëà êàê íàáîð ôèçè÷åñêèõ ñóùíîñòåé, òàê è ôîð-
ìàò äîêóìåíòîâ è ôàéëîâ, â êîòîðîì õðàíÿòñÿ äàí-
íûå. Â ïîñëåäíåå äåñÿòèëåòèå ïðîèçîøëè ñîáûòèÿ, 
êîòîðûå çàñòàâëÿþò êðèòè÷åñêè ðàññìàòðèâàòü ñó-
ùåñòâóþùóþ ôîðìó ñáîðà, õðàíåíèÿ è ðàñïðîñòðà-
íåíèÿ ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ, èñïîëüçóåìûõ ýòîé 
ãðóïïîé. Âî-ïåðâûõ, ïîÿâèëèñü ðàáîòû ïî ðàñ÷åòó 
âàðèàöèîííûìè ìåòîäàìè ñïåêòðà âîäû, ñîäåðæà-
ùèå ñîòíè ìèëëèîíîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé (ñì., 
íàïðèìåð, [2, 3]). Èç-çà òàêîãî êîëè÷åñòâà ëèíèé 
ôàéëîâàÿ ñòðóêòóðà ñòàëà íåóäîáíîé ôîðìîé äëÿ 
õðàíåíèÿ äàííûõ, èìåþùèõ îáúåì â äåñÿòêè ãèãà-
áàéò. Âî-âòîðûõ, ïðè ðåøåíèè çàäà÷ âàðèàöèîííûì 
ìåòîäîì ïîÿâèëèñü êâàíòîâûå ÷èñëà äëÿ îïèñàíèÿ 
óðîâíåé ýíåðãèè âîäû, êîòîðûå êîððåêòíåå îïèñû-
âàþò ñïåêòð â äèàïàçîíå ÷àñòîò áîëåå 20000 ñì–1 
[3] è âîçíèêëà òåõíè÷åñêàÿ ïðîáëåìà ñðàâíåíèÿ 
áîëüøèõ îáúåìîâ äàííûõ. Â-òðåòüèõ, Èíòåðíåò 
ñäåëàë áîëåå äîñòóïíûìè áîëüøèå îáúåìû èíôîð-
ìàöèè êàê â öåëîì, òàê è ïî ÷àñòÿì. Âñå ïåðå÷èñ-
ëåííûå îñîáåííîñòè óêàçûâàþò íà òî, ÷òî íàñòàëà 
íåîáõîäèìîñòü ïåðåõîäà îò ðàáîòû ñ äàííûìè, õðà-
íÿùèìèñÿ â ôàéëå, ê èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëü- 
íûì ñèñòåìàì (ÈÂÑ), ïðåäîñòàâëÿþùèì ïîëüçîâà-
òåëÿì ãðàôè÷åñêèå èíòåðôåéñû äëÿ ðàáîòû ñ äàí-
íûìè è èíôîðìàöèîííûìè ïðîöåññàìè, õàðàêòåð-
íûìè äëÿ ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè.  

Ïåðâûå òàêîãî ðîäà ñèñòåìû âîçíèêëè ñåìü ëåò 
òîìó íàçàä [4]. Îäíàêî äàëüíåéøåå èíòåíñèîíàëüíîå 

ðàçâèòèå ñòðóêòóð äàííûõ è ìåòàäàííûõ, â ÷àñòíî-
ñòè ñîñòàâëåíèå îíòîëîãèé, ïðîèñõîäèëî ïðè ñîçäà-
íèè ÈÂÑ «Àòìîñôåðíàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ» [5–7]. Ýòî 
ðàçâèòèå áûëî îñíîâàíî íà ïîäõîäå ñåìàíòè÷åñêîãî 
ãðèäà [8] ê ïðîåêòèðîâàíèþ ñîâðåìåííûõ èíòåë-
ëåêòóàëüíûõ ÈÂÑ. Â ðàìêàõ ýòîãî ïîäõîäà ÈÂÑ 
ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå òðåõ ñëîåâ: ñëîÿ äàííûõ  
è âû÷èñëåíèé, èíôîðìàöèîííîãî ñëîÿ è ñëîÿ çíà-
íèé. Òàêîå ðàçäåëåíèå ïîçâîëÿåò ÿâíî î÷åðòèòü 
îáëàñòè ìîäåëèðîâàíèÿ. Ìîäåëèðîâàíèå â ïðåäìåò-
íîé îáëàñòè ñâÿçàíî ñ óðîâíåì äàííûõ è âû÷èñëå-
íèé. Ìîäåëèðîâàíèå â äâóõ äðóãèõ ñëîÿõ îòíîñèò-
ñÿ ê çàäà÷àì èíôîðìàòèêè è ñâÿçàíî ñ èíôîðìàöè-
îííûìè îáúåêòàìè è ïðîöåññàìè ðàáîòû ñ íèìè.  
 Äàííàÿ ñòàòüÿ ïîñâÿùåíà îïèñàíèþ ÷àñòè ÈÂÑ 
«Àòìîñôåðíàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ», ñîäåðæàùåé ðå-
çóëüòàòû ðåøåíèÿ äâóõ òèïîâ çàäà÷: ïðÿìîé è îá-
ðàòíîé çàäà÷ íàõîæäåíèÿ óðîâíåé ýíåðãèè ìîëå-
êóë. Öåëü ðàáîòû çàêëþ÷àåòñÿ â ñîçäàíèè áàçû 
äàííûõ è áàçû çíàíèé äëÿ òîé ÷àñòè ìîëåêóëÿðíîé 
ñïåêòðîñêîïèè, êîòîðàÿ îòíîñèòñÿ ê óðîâíÿì ýíåð-
ãèè ìîëåêóë, â ïðîâåðêå äàííûõ íà îãðàíè÷åíèÿ, 
õàðàêòåðíûå äëÿ ðàçíûõ òèïîâ ìîëåêóë, ïðîâåðêå 
çíàíèé íà ñîãëàñîâàííîñòü è ïðèíàäëåæíîñòü  
ê êàòàëîãàì, ôîðìèðîâàíèè ìåòàäàííûõ è îáåñïå-
÷åíèè ñðàâíåíèÿ óðîâíåé ýíåðãèè èç ðàçíûõ èñòî÷-
íèêîâ äàííûõ ïî çíà÷åíèÿì óðîâíåé ýíåðãèè èëè 
çíà÷åíèÿì êâàíòîâûõ ÷èñåë. Ýêñòåíñèîíàëüíàÿ 
÷àñòü ìåòàäàííûõ ôîðìèðóåòñÿ àâòîìàòè÷åñêè ïðè 
ñáîðå äàííûõ, êîíñòðóèðîâàíèè ñîñòàâíûõ èñòî÷-
íèêîâ äàííûõ è ðåøåíèè çàäà÷ â ÈÂÑ. Ñëîé çíà-
íèé ñîäåðæèò â ñåáå ïîíÿòèÿ, ôîðìàëèçîâàííûå 
ñðåäñòâàìè ñåìàíòè÷åñêîãî âåáà. 

1. Äàííûå è ìåòàäàííûå  
îá óðîâíÿõ ýíåðãèè 

Óðîâíè ýíåðãèè ìîëåêóë îïðåäåëÿþòñÿ â äâóõ 
çàäà÷àõ ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè: ïðè ðåøåíèè 
ïðÿìîé çàäà÷è íà îñíîâå ìåòîäîâ êâàíòîâîé ìåõà-
íèêè è ïðè ðåøåíèè îáðàòíîé çàäà÷è íà îñíîâå 
ïîäãîòîâëåííîãî ñïèñêà ïåðåõîäîâ (ïèêëèñòà), ïî-
ëó÷åííîãî èç îáðàáîòêè ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé. 

7. Îïòèêà àòìîñôåðû è îêåàíà, ¹ 9. 
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Ðåøåíèå ïðÿìîé çàäà÷è ïðåäîñòàâëÿåò èíôîðìàöèþ 
îá óðîâíÿõ ýíåðãèè ìîëåêóëû, âêëþ÷àþùóþ â ñåáÿ 
äàííûå î çíà÷åíèÿõ óðîâíåé ýíåðãèè è êâàíòîâûõ 
÷èñëàõ. Ðåøåíèå îáðàòíîé çàäà÷è âêëþ÷àåò â ñåáÿ 
äàííûå î çíà÷åíèÿõ óðîâíåé ýíåðãèè, êâàíòîâûõ 
÷èñëàõ, âåëè÷èíàõ íåîïðåäåëåííîñòè çíà÷åíèé 
óðîâíåé ýíåðãèè è ÷èñëå ïåðåõîäîâ, èñïîëüçîâàí-
íûõ äëÿ ðàñ÷åòà óðîâíÿ ýíåðãèè. Ïåðå÷èñëåííûå 
äàííûå õðàíÿòñÿ â áàçå äàííûõ èíôîðìàöèîííîé 
ñèñòåìû. Çàìåòèì, ÷òî ðàññ÷èòàííûå â ïðÿìîé  
è îáðàòíîé çàäà÷àõ óðîâíè ýíåðãèè èìåþò ðàçíîå 
ïðîèñõîæäåíèå, ò.å. ÿâëÿþòñÿ ðàçíûìè ôèçè÷åñêè-
ìè ñóùíîñòÿìè. 

Èíôîðìàöèÿ îá óðîâíÿõ ýíåðãèè, íàðÿäó ñ ïå-
ðå÷èñëåííûìè âûøå äàííûìè ýòèõ çàäà÷, âêëþ÷àåò 
â ñåáÿ ìåòàäàííûå. Ìåòàäàííûå õàðàêòåðèçóþò 
óðîâíè ýíåðãèè ïî îòíîøåíèþ, íàïðèìåð, ê ñòàòüå, 
â êîòîðîé îíè áûëè îïóáëèêîâàíû, ïî îòíîøåíèþ 
ê êîëè÷åñòâåííûì õàðàêòåðèñòèêàì äàííûõ, ïîëó-
÷åííûõ ïðè èçìåðåíèè èëè ðàñ÷åòå, ïî îòíîøåíèþ 
ê ìåòîäó, èñïîëüçîâàííîìó ïðè ðàñ÷åòå, ïî îòíî-
øåíèþ ê âõîäíûì äàííûì çàäà÷è è ò.ä. Íà ðèñ. 1 
ïðèâåäåí ñêðèíøîò, ïðåäñòàâëÿþùèé ìåòàäàííûå 
îá óðîâíÿõ ýíåðãèè, îòíîñÿùèõñÿ ê èñòî÷íèêó äàí-
íûõ, ñôîðìèðîâàííîìó íà îñíîâå ðåøåíèÿ ïðÿìîé 
çàäà÷è. Â îòëè÷èå îò êâàíòîâûõ ÷èñåë è ïîãðåøíî-
ñòåé ìåòàäàííûå îòíîñÿòñÿ íå ê îäíîìó óðîâíþ 
ýíåðãèè, à êî âñåìó ìàññèâó óðîâíåé ýíåðãèè, ÿâ-
ëÿþùåìóñÿ êîìïîíåíòîé èñòî÷íèêà äàííûõ. Îíè 
íåîáõîäèìû äëÿ îïèñàíèÿ äåêëàðàòèâíûõ çíàíèé  
â ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè, ñâÿçàííûõ ñ ñèñòå-
ìàòèçàöèåé èëè, äðóãèìè ñëîâàìè, ñ ïîñòðîåíèåì 
òàêñîíîìèé èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ â ìîëåêó-
ëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè.  

Ñòðóêòóðà ìàññèâà äàííûõ, îòíîñÿùåãîñÿ ê ïðÿ-
ìîé è îáðàòíîé çàäà÷àì è çàãðóæàåìîãî ïîëüçîâàòå-
ëåì â ÈÂÑ, îáÿçàòåëüíî äîëæíà ñîäåðæàòü óðîâíè 
ýíåðãèè è êâàíòîâûå ÷èñëà. Çàìåòèì, ÷òî äëÿ ìîëå-
êóëû âîäû äîïóñêàåòñÿ èñïîëüçîâàíèå òðåõ òèïîâ 
íîòàöèé êâàíòîâûõ ÷èñåë: íîðìàëüíûå ìîäû, íîòà-
öèè Øâåíêå [9] è Áàðáåðà–Òåííèñîíà (BT2) [3].  
 Â íàñòîÿùåå âðåìÿ çàïîëíåíèå áàçû äàííûõ 
ÿâëÿåòñÿ ôðàãìåíòàðíûì, ò.å. â íåé ïðåäñòàâëåíû 
óðîâíè ýíåðãèè òîëüêî äëÿ ìîëåêóë âîäû è ñåðîâî-
äîðîäà. Äëÿ ìîëåêóëû âîäû ðàñ÷åòíûå äàííûå ñî-
äåðæàò çíà÷åíèÿ óðîâíåé ýíåðãèè äî 30 000 ñì–1,  
à äàííûå, ïîëó÷åííûå èç èçìåðåíèé ïðè ðåøåíèè 
îáðàòíîé çàäà÷è, ñîäåðæàò çíà÷åíèÿ óðîâíåé ýíåð-
ãèè äî 26 000 ñì–1. Âåðõíÿÿ ãðàíèöà çíà÷åíèé ïîë-
íîãî óãëîâîãî ìîìåíòà J äëÿ ðàñ÷åòíûõ äàííûõ ðàâ-
íà 50 è äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ 42. Íàè-
áîëüøåå ÷èñëî ðàñ÷åòíûõ óðîâíåé ýíåðãèè ïðåâû-
øàåò 220 000, à ÷èñëî óðîâíåé ýíåðãèè, ðàññ÷èòàí-
íûõ èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ïðåâûøàåò 
20 000. Äàííûå îá óðîâíÿõ ýíåðãèè äëÿ äðóãèõ èçî-
òîïîìåðîâ âîäû ñîäåðæàò îò íåñêîëüêèõ ñîòåí äî 
íåñêîëüêèõ òûñÿ÷ óðîâíåé ýíåðãèè. Â ÈÂÑ çàíåñåíû 
äàííûå Å.Ð. Ïîëîâöåâîé [10], âêëþ÷àþùèå â ñåáÿ 
áîëåå 2200 óðîâíåé ýíåðãèè äëÿ ñåðîâîäîðîäà â äèà-
ïàçîíå ÷àñòîò 5800–10950 ñì–1 è íåñêîëüêî ñîòåí 
óðîâíåé ýíåðãèè äëÿ èçîòîïîìåðîâ H2

34S è H2
33S. 

Áàçà çíàíèé ñîäåðæèò îïèñàíèå 70 èñòî÷íèêîâ 
äàííûõ â âèäå óòâåðæäåíèé, ñôîðìèðîâàííûõ 
ñðåäñòâàìè ÿçûêà OWL. Ñ ïîìîùüþ ñâîáîäíî ðàñ-
ïðîñòðàíÿåìîãî ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ Protégé 
[11] ïîëüçîâàòåëü, èìïîðòèðîâàâ áàçó çíàíèé, ìî-
æåò îñóùåñòâèòü ñåìàíòè÷åñêèé ïîèñê èñòî÷íèêîâ 
äàííûõ ïî çíà÷åíèÿì ìåòàäàííûõ.  

 

 

Ðèñ. 1. Ìåòàäàííûå èñòî÷íèêà äàííûõ, ñîäåðæàùåãî óðîâíè îñíîâíîãî èçîòîïîìåðà ýíåðãèè âîäû 
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2. Ñáîð è õðàíåíèå äàííûõ  
îá óðîâíÿõ ýíåðãèè  

Ïîëüçîâàòåëþ ÈÂÑ ïðåäîñòàâëåíà âîçìîæ-
íîñòü çàãðóçêè ñîáñòâåííûõ äàííûõ îá óðîâíÿõ 
ýíåðãèè â áàçó äàííûõ è áàçó çíàíèé ñ öåëüþ ñðàâ-
íåíèÿ èõ ñ äàííûìè, ðåêîìåíäîâàííûìè ýêñïåðòà-
ìè. Äëÿ ýòîé öåëè ðàçðàáîòàíî è ðåàëèçîâàíî ïðî-
ãðàììíîå îáåñïå÷åíèå, ïîçâîëÿþùåå íà îñíîâå 
XML-ñõåì êîíòðîëèðîâàòü ñîîòâåòñòâèå âõîäíûõ 
äàííûõ òèïîâûì îãðàíè÷åíèÿì, õàðàêòåðíûì äëÿ 
äàííûõ îá óðîâíÿõ ýíåðãèè. Äëÿ êëàññèôèêàöèè 
äàííûõ ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè íàìè èñïîëü-
çîâàíà ìîäåëü, â êîòîðîé ïðåäìåòíàÿ îáëàñòü ïðåä-
ñòàâëåíà â âèäå èåðàðõèè çàäà÷ [12].  

Êëþ÷åâûì êîíöåïòîì äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ ÈÂÑ 
íà îñíîâå ðàçáèåíèÿ äàííûõ ïî çàäà÷àì ìîëåêó-
ëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè ÿâëÿåòñÿ èñòî÷íèê äàííûõ. 
Èñòî÷íèêè äàííûõ ìîãóò áûòü ýëåìåíòàðíûìè  
è ñîñòàâíûìè. Ýëåìåíòàðíûì èñòî÷íèêîì äàííûõ 
ÿâëÿåòñÿ èñòî÷íèê, â êîòîðîì ñîäåðæàòñÿ äàííûå 
îá óðîâíÿõ ýíåðãèè, îïóáëèêîâàííûå â îäíîé ñòà-
òüå è îòíîñÿùèåñÿ ê ìîëåêóëå îäíîãî òèïà. Âñå 
ïðî÷èå èñòî÷íèêè äàííûõ ÿâëÿþòñÿ ñîñòàâíûìè, 
íàïðèìåð, HITRAN è Geisa.  

Äëÿ ýëåìåíòàðíîãî èëè ñîñòàâíîãî èñòî÷íèêà 
äàííûõ èñïîëüçóþòñÿ ÷åòûðå óðîâíÿ îïèñàíèÿ. 

1. Îïèñàíèå àòðèáóòîâ èñòî÷íèêà äàííûõ: 
íàçâàíèå èñòî÷íèêà äàííûõ, ññûëêà íà ïóáëèêà-
öèþ, êîììåíòàðèé, òèï çàäà÷è è íàçâàíèå âåùåñò-
âà, óðîâíè ýíåðãèè êîòîðîãî îòíîñÿòñÿ ê èñòî÷íèêó 
äàííûõ. 
 2. Îïèñàíèå èíòåíñèîíàëà äàííûõ, ïðåä-
ñòàâëåííûõ â èñòî÷íèêå äàííûõ: óðîâíè ýíåðãèè, 
êâàíòîâûå ÷èñëà, ïîãðåøíîñòè è ÷èñëî ïåðåõîäîâ, 
èñïîëüçîâàííûõ äëÿ ïîëó÷åíèÿ óðîâíÿ ýíåðãèè. 
  3. Ìåòàäàííûå î çàäà÷å, ñâÿçàííîé ñ èñòî÷-
íèêîì äàííûõ, îïðåäåëÿþòñÿ â îíòîëîãèÿõ çàäà÷ 
ñïåêòðîñêîïèè è ñîäåðæàò äàííûå î âõîäíûõ äàí-
íûõ è ìåòîäå ðåøåíèÿ çàäà÷è. Â ÷àñòíîñòè, äëÿ 
ïðÿìîé çàäà÷è íàõîæäåíèÿ óðîâíåé ýíåðãèè âîäû 
èìè ÿâëÿþòñÿ URI èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ, òà-
êèõ êàê ïîòåíöèàëüíàÿ ôóíêöèÿ è áàçèñíûå âîëíî-
âûå ôóíêöèè. 

4. Ìåòàäàííûå îá óðîâíÿõ ýíåðãèè ñîäåðæàò 
äàííûå î ìèíèìàëüíîì è ìàêñèìàëüíîì çíà÷åíèÿõ 
óðîâíÿ ýíåðãèè, ÷èñëå óðîâíåé ýíåðãèè, òèïå êâàí-
òîâûõ ÷èñåë, ìàêñèìàëüíîì çíà÷åíèè ïîëíîãî óã-
ëîâîãî ìîìåíòà, ÷èñëå óíèêàëüíûõ è íå óíèêàëü-
íûõ çíà÷åíèé êâàíòîâûõ ÷èñåë, ïðèïèñàííûõ 
óðîâíÿì ýíåðãèè. 

Äëÿ ñáîðà ìàññèâîâ äàííûõ, âõîäÿùèõ â ýëå-
ìåíòàðíûå èñòî÷íèêè äàííûõ, ñîçäàíà ñèñòåìà çà-
ãðóçêè ñ âåá-èíòåðôåéñîì. Çàãðóçêà óðîâíåé ýíåð-
ãèè, ïîëó÷åííûõ ïðè ðåøåíèè êàê ïðÿìîé, òàê îá-
ðàòíîé çàäà÷, ñîñòîèò èç òðåõ ýòàïîâ:  

1. Âûáîð èñòî÷íèêà äàííûõ, çàäàíèå ìîëåêóëû 
è ÷èñëà ôèçè÷åñêèõ ñóùíîñòåé â çàãðóæàåìîì ìàñ-
ñèâå äàííûõ.  

2. Ôîðìèðîâàíèå óïîðÿäî÷åííîãî ñïèñêà ôè-
çè÷åñêèõ ñóùíîñòåé â ïîðÿäêå, îïðåäåëÿåìîì ñëå-
äîâàíèåì êîëîíîê â çàãðóæàåìîì ôàéëå (ðèñ. 2). 
   

 

 

Ðèñ. 2. Îïèñàíèå êîëîíîê ôàéëà, ñîäåðæàùåãî óðîâíè  
ýíåðãèè è êâàíòîâûå ÷èñëà 

 
3. Çàäàíèå àäðåñà íàõîæäåíèÿ ôàéëà ñ äàííûìè. 
Ïîëüçîâàòåëü ÈÂÑ ìîæåò ñàìîñòîÿòåëüíî 

ôîðìèðîâàòü ñîáñòâåííûå èñòî÷íèêè äàííûõ. Äëÿ 
ñâÿçè èñòî÷íèêà äàííûõ ñ áèáëèîãðàôè÷åñêîé 
ññûëêîé èñïîëüçóåòñÿ áàçà äàííûõ, âêëþ÷àþùàÿ  
â ñåáÿ ñîòíè áèáëèîãðàôè÷åñêèõ ññûëîê â îáëàñòè 
ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè. Ïðè îòñóòñòâèè íå-
îáõîäèìîé áèáëèîãðàôè÷åñêîé ññûëêè ïîëüçîâà-
òåëü ìîæåò ôîðìèðîâàòü ñîáñòâåííûå ññûëêè íà 
èíôîðìàöèîííûå ðåñóðñû. Ñôîðìèðîâàííûå ïîëü-
çîâàòåëåì áèáëèîãðàôè÷åñêèå ññûëêè íå áóäóò äîñ-
òóïíû äðóãèì ïîëüçîâàòåëÿì. 

Ñèñòåìà ïîçâîëÿåò îïðåäåëÿòü ñëåäóþùèå 
îøèáêè ôîðìèðîâàíèÿ ôàéëà ïîëüçîâàòåëÿ: íåñî-
îòâåòñòâèå òèïîâ äàííûõ, èñïîëüçîâàííûõ ïîëüçî-
âàòåëåì â ôàéëå; íåêîððåêòíîñòü ñòðóêòóðû ôèçè-
÷åñêèõ ñóùíîñòåé, îïèñàííîé ïîëüçîâàòåëåì ïðè 
ïîäãîòîâêå çàãðóçêè (âòîðîé øàã); íåñîîòâåòñòâèå 
äîïóñòèìûì èíòåðâàëàì çíà÷åíèé äëÿ ôèçè÷åñêèõ 
âåëè÷èí è ò.ä. 

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ â èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìå 
ñîáðàíî 70 ýëåìåíòàðíûõ èñòî÷íèêîâ äàííûõ îá 
óðîâíÿõ ýíåðãèè ìîëåêóë H2O (H2

17O, H2
18O, 

HDO, HD18O, D2O), H2S (H2
34S, H2

33S). Áîëüøàÿ 
÷àñòü èñòî÷íèêîâ äàííûõ ñâÿçàíà ñ ðåøåíèåì îá-
ðàòíûõ çàäà÷. Îòäåëüíûå èñòî÷íèêè äàííûõ ðàçäå-
ëåíû íà ÷àñòè, ñîäåðæàùèå óðîâíè ýíåðãèè îðòî-  
è ïàðà-âîäû. Íàèáîëåå ïîëíî ïðåäñòàâëåíû äàííûå 
îá óðîâíÿõ ýíåðãèè ìîëåêóëû âîäû. Îòìåòèì, ÷òî 
â ÈÂÑ ìîæíî çàãðóæàòü äàííûå îá óðîâíÿõ ýíåð-
ãèè ìîëåêóë SO2 è O3, îáëàäàþùèõ òåì æå íàáî-
ðîì êâàíòîâûõ ÷èñåë, ÷òî è âîäà.  

Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíà óïðîùåííàÿ ñõåìà áàçû 
äàííûõ, ïðåäñòàâëÿþùàÿ ñâÿçè òàáëèö, â êîòîðîé 
õðàíÿòñÿ óðîâíè ýíåðãèè. Óïðîùåíèå êàñàåòñÿ ïå-
ðå÷íÿ èñïîëüçóåìûõ íîòàöèé êâàíòîâûõ ÷èñåë  
è ñâÿçè ñ áèáëèîãðàôè÷åñêîé áàçîé äàííûõ.  

 

 

Ðèñ. 3. Óïðîùåííàÿ ñòðóêòóðà áàçû äàííûõ  
óðîâíåé ýíåðãèè 

7 *. 



808 Êîçîäîåâ À.Â., Ïðèâåçåíöåâ À.È., Ôàçëèåâ À.Ç. 
 

3. Ïîèñê è ñðàâíåíèå óðîâíåé 
ýíåðãèé ðàçíûõ èñòî÷íèêîâ äàííûõ 

Óðîâíè ýíåðãèè, ñâÿçàííûå ñ èñòî÷íèêàìè äàí-
íûõ è îòíîñÿùèåñÿ ê ïðÿìîé èëè îáðàòíîé çàäà÷àì, 
ìîæíî ñðàâíèâàòü ìåæäó ñîáîé êàê ïî çíà÷åíèþ 
óðîâíÿ ýíåðãèè, òàê è ïî êâàíòîâûì ÷èñëàì. Òàêîå 
ñðàâíåíèå âàæíî ïðè àíàëèçå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
äàííûõ, ÷èñëî êîòîðûõ íà ïîðÿäîê ìåíüøå ðàñ÷åò-
íûõ äàííûõ. Îñîáîå çíà÷åíèå îíî ïðèíèìàåò äëÿ 
óðîâíåé ýíåðãèè, ïðåâûøàþùèõ 20 000 ñì–1.  

Ïîëüçîâàòåëü ìîæåò ïðîâîäèòü ñðàâíåíèå ïî 
çíà÷åíèþ óðîâíåé ýíåðãèè ñ çàäàííîé òî÷íîñòüþ îò 
2 äî 7 çíà÷àùèõ öèôð (åäèíèöû èçìåðåíèÿ ñì–1). 
Âûáîð îãðàíè÷åíèé íà çíà÷åíèÿ ïîëíîãî óãëîâîãî 
ìîìåíòà J ïîçâîëÿåò âûäåëÿòü â ñðàâíèâàåìûõ èñ-
òî÷íèêàõ äàííûõ ìàññèâû óðîâíåé ýíåðãèè ñ J  
â çàäàííîì ïîëüçîâàòåëåì èíòåðâàëå, ÷òî ïîçâîëÿåò 
îòñåêàòü, íàïðèìåð, â ðàñ÷åòíûõ äàííûõ óðîâíè, 
êîòîðûå ïîêà åùå íåëüçÿ âîññòàíîâèòü èç èçìåðå-
íèé. Ñðàâíåíèå ìîæíî ïðîâîäèòü êàê â òàáëè÷íîì, 
òàê è ãðàôè÷åñêîì âèäå. Ñêðèíøîò òàáëè÷íîãî 
ñðàâíåíèÿ ïîêàçàí íà ðèñ. 4. 

Ñðàâíåíèå óðîâíåé ýíåðãèé ìîëåêóë ïî êâàí-
òîâûì ÷èñëàì (íîðìàëüíûå ìîäû) ïîçâîëÿåò âûäå-
ëèòü óðîâíè ýíåðãèè ñ ñîâïàäàþùèìè êâàíòîâûìè 
÷èñëàìè è ïðåäîñòàâèòü ðàçíèöó â çíà÷åíèè ñîîò-
âåòñòâóþùèõ óðîâíåé ýíåðãèè. Äëÿ ìîëåêóëû âîäû 
ìîæíî ïðîâîäèòü ñðàâíåíèå èñòî÷íèêîâ äàííûõ, 
ñîäåðæàùèõ íàáîðû êâàíòîâûõ ÷èñåë ðàçíîé íîòà-
öèè. Ïðè òàêîì ñðàâíåíèè êâàíòîâûå ÷èñëà (ν1, ν2, 
ν3, J, Ka, Kc) ïðåîáðàçóþòñÿ â ïàðó êâàíòîâûõ ÷è-
ñåë (J, s), â êîòîðîé êâàíòîâîå ÷èñëî s îïèñûâàåò 
ñèììåòðèþ [3]. Õîòÿ òàêîå ñðàâíåíèå íå äàåò îäíî-
çíà÷íîé ñâÿçè ìåæäó óðîâíÿìè, îíî ÿâëÿåòñÿ ïî-

ëåçíûì äëÿ ñðàâíåíèÿ çíà÷åíèé óðîâíåé ýíåðãèè, 
ïîëó÷åííûõ â ïðÿìîé è îáðàòíîé çàäà÷àõ. 

Ïîëüçîâàòåëü ìîæåò ýêñïîðòèðîâàòü äàííûå îá 
óðîâíÿõ ýíåðãèè ìîëåêóë ïðè ïðîñìîòðå èëè ñðàâ-
íåíèè èñòî÷íèêîâ äàííûõ, èñïîëüçóÿ äëÿ ýòîé öåëè 
èõ òàáëè÷íîå ïðåäñòàâëåíèå. Äîñòàâêà äàííûõ 
îñóùåñòâëÿåòñÿ ïî ñåòè Èíòåðíåò â òåêñòîâîì ôîð-
ìàòå èëè â ôîðìàòå äàííûõ, èñïîëüçóåìûõ ïðî-
ãðàììîé îáðàáîòêè òàáëèö Excel.  

Çàêëþ÷åíèå 

Îñíîâíàÿ èäåÿ íîâîãî ïîäõîäà ê ñáîðó, õðàíå-
íèþ è êëàññèôèêàöèè äàííûõ îá óðîâíÿõ ýíåðãèè 
ìîëåêóë âîäû, ñåðîâîäîðîäà è íåêîòîðûõ äðóãèõ 
ìîëåêóë ñîñòîèò â òîì, ÷òî óðîâíè ýíåðãèè è ñîïóò-
ñòâóþùèå äàííûå, çàãðóæàåìûå â ñèñòåìó, ñâÿçû-
âàþòñÿ ñ èñòî÷íèêàìè äàííûõ, ïðåäñòàâëÿþùèìè 
èõ ïðè ðàáîòå â ÈÂÑ. Èñòî÷íèêè äàííûõ àññîöèè-
ðîâàíû ñ òèïîâûìè çàäà÷àìè ìîëåêóëÿðíîé ñïåê-
òðîñêîïèè [12]. Íàïîëíåíèå áàçû äàííûõ ðàñ÷åò-
íûìè è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïîçâîëÿåò 
ðàññìàòðèâàòü åå â íàñòîÿùåå âðåìÿ êàê ïðîòîòèï 
èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû, îðèåíòèðîâàííîé íà 
ïðåäñòàâëåíèå äàííûõ îá óðîâíÿõ ýíåðãèè àòìî-
ñôåðíûõ ìîëåêóë.  

Àâòîðû áëàãîäàðíû J. Tennyson è A. Császár çà 
îáñóæäåíèå âàðèàíòîâ êëàññèôèêàöèè ñïåêòðàëüíûõ 
äàííûõ, Ð.Í. Òîë÷åíîâó çà êîíñóëüòàöèè ïðè îðãà-
íèçàöèè ñðàâíåíèÿ äàííûõ, èìåþùèõ ðàçíûå íîòà-
öèè êâàíòîâûõ ÷èñåë, Í.Ô. Çîáîâó è Ñ.Â. Øèðèíó 
çà ïðåäîñòàâëåííûå ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé óðîâ-
íåé ýíåðãèè ìîëåêóëû âîäû, À.Þ. Àõëåñòèíó çà 
ðåàëèçàöèþ ñðàâíåíèÿ óðîâíåé ýíåðãèè, à òàêæå 
ÐÔÔÈ çà ôèíàíñèðîâàíèå ðàáîòû (ãðàíòû ¹ 06-
07-89201, 05-07-90196). 

 

 
 

Ðèñ. 4. Ñðàâíåíèå óðîâíåé ýíåðãèè âîäû ñ òî÷íîñòüþ äî òðåõ çíàêîâ ïîñëå çàïÿòîé (ó ñîâïàäàþùèõ çíà÷åíèé ýíåðãèè  
 êâàíòîâûå ÷èñëà íàõîäÿòñÿ â îäíîé è òîé æå ñòðîêå)
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