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Ââåäåíèå 

Ðåçóëüòàòû íàó÷íûõ èññëåäîâàíèé, êàê ïðàâè-
ëî, ïðåäñòàâëÿþò â ïóáëèêàöèÿõ. Ðåçóëüòàòàìè 
ìîãóò áûòü ôàêòû, îòíîñÿùèåñÿ ê ïðåäìåòíîé îá-
ëàñòè, ñâÿçàííûå ñ íèìè òåðìèíû è ïîíÿòèÿ, ìåòî-
äû ðåøåíèÿ çàäà÷ è àëãîðèòìû, ðåàëèçóþùèå èõ. 
Îäíèì èç ïðèåìîâ íàó÷íûõ èññëåäîâàíèé ÿâëÿåòñÿ 
àãðåãàöèÿ äàííûõ, èíôîðìàöèè, çíàíèé è àëãîðèòìîâ 
èõ îáðàáîòêè. Ïîäîáíûå àãðåãàöèè ïðèâîäÿò ê ñîç-
äàíèþ èíôîðìàöèîííûõ ñèñòåì (ÈÑ). Ïðè îðãàíè-
çàöèè äîñòóïà ê íèì ïî ñåòè Èíòåðíåò ýòè ñèñòåìû 
ñòàíîâÿòñÿ ÷àñòüþ öèôðîâîé íàóêè (e-Science). 
Èíôðàñòðóêòóðà öèôðîâîé íàóêè äåòàëüíî èññëå-
äîâàëàñü â íà÷àëå 2000-õ ãã. [1]. Îñíîâîé äëÿ îïè-
ñàíèÿ ðåñóðñîâ â e-Science ñòàëè ÿçûêè ðàçìåòêè, 
ðàçðàáîòàííûå W3C [2]. 

Äëÿ îïèñàíèÿ èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ â ñïåê-
òðîñêîïèè ÿçûêè ðàçìåòêè íà÷àëè èñïîëüçîâàòü  
â ñåðåäèíå 2000-õ ãã. [3, 4]. Íàïðèìåð, XML-ñõåìû 
äàííûõ ïðèìåíÿëè äëÿ ñòàíäàðòèçàöèè ïðåäñòàâëå-
íèÿ äàííûõ [5] è äëÿ ýëåìåíòàðíîãî êîíòðîëÿ êà-
÷åñòâà èìïîðòèðóåìûõ â èíôîðìàöèîííûå ñèñòåìû 
ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ [6]. Â êîíöå 2000-õ ãã. åâðî-
ïåéñêîå ñîîáùåñòâî ñïåêòðîñêîïèñòîâ íà÷àëî âû-
ïîëíÿòü ïðîåêò VAMDC [7], â ðàìêàõ êîòîðîãî äëÿ 
îðãàíèçàöèè äîñòóïà ê ðåñóðñàì ðàñïðåäåëåííîé 
ñèñòåìû ðàçíîðîäíûõ áàç äàííûõ ïðèìåíÿëàñü 
ñõåìà XSAMS [8]. 

 

 

* Àëåêñåé Þðüåâè÷ Àõëåñòèí (lexa@iao.ru); Ñâåòëà-
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ñàíäðîâè÷ Ëàâðåíòüåâ (lnick@iao.ru); Àëåêñàíäð Çàðèïî-
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Íàñòîÿùàÿ ñòàòüÿ ïîñâÿùåíà îïèñàíèþ ðàçâè-
òèÿ èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ (ÈÐ) ïî ñïåêòðî-
ñêîïèè â Èíñòèòóòå îïòèêè àòìîñôåðû ÑÎ ÐÀÍ 
(äàëåå Èíñòèòóò) çà ïîcëåäíèå 5 ëåò è äîïîëíÿåò 
ðàáîòó [9]. Íå ïðîâîäÿ äåòàëüíûé îáçîð ðåñóðñîâ, 
äàäèì õàðàêòåðèñòèêó èíôîðìàöèîííûõ ñèñòåì ïî 
ñïåêòðîñêîïèè. 

Â ïåðâîì ðàçäåëå ñòàòüè îïðåäåëåí òåðìèí 
«èíôîðìàöèîííûå ðåñóðñû» [9], îïèñàíà èíôðà-
ñòðóêòóðà èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ, õàðàêòåðíàÿ 
äëÿ öèôðîâîé ñïåêòðîñêîïèè [1]. 

Âî âòîðîì ðàçäåëå êðàòêî ïðåäñòàâëåíû èå-
ðàðõèÿ çàäà÷ [10], èñïîëüçóåìàÿ íàìè ïðè ñèñòåìà-
òèçàöèè ÈÐ â ÈÑ W@DIS, è ñõåìà ïîòîêîâ ðàáîò  
â ñïåêòðîñêîïèè [11]. Ïðèâåäåíî òàêæå êîëè÷åñòâî 
ïóáëèêàöèé ñïåêòðîñêîïèñòîâ Èíñòèòóòà, ðàñïðå-
äåëåííîå â ñîîòâåòñòâèè ñ çàäà÷àìè ñïåêòðîñêîïèè.  
 Â òðåòüåì ðàçäåëå ðàññìîòðåíû íàçíà÷åíèå 
÷åòûðåõ ÈÑ ïî ñïåêòðîñêîïèè, à òàêæå îñíîâíûå 
ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå è èíôîðìàöèîííûå çàäà÷è, 
ðåøàåìûå èìè. Ê ÷èñëó ýòèõ çàäà÷ îòíîñÿòñÿ ïðåä-
ñòàâëåíèå è àíàëèç êà÷åñòâà ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ 
ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ, âû÷èñëåíèå ñïåêòðàëüíûõ 
ôóíêöèé.  

Â çàêëþ÷åíèè îáñóæäåíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû 
ðàáîòû è ïåðñïåêòèâû ðàçâèòèÿ ÈÑ W@DIS.  

1. Èíôîðìàöèîííûå ðåñóðñû 
Â íàó÷íûõ ðàáîòàõ èññëåäîâàòåëè ðàçíûõ 

ïðåäìåòíûõ îáëàñòåé èñïîëüçóþò òåðìèí «èíôîð-
ìàöèîííûå ðåñóðñû», ÷àñòî ïîíèìàÿ ïîä íèì îáú-
åêòû, ñåìàíòèêà êîòîðûõ ïðîòèâîðå÷èâà. Ìû èñ-
ïîëüçóåì òåðìèí «èíôîðìàöèîííûå ðåñóðñû», îï-
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ðåäåëåííûé ñòàíäàðòîì RFC 2396 [12] – «Ðåñóðñîì 
ìîæåò áûòü ëþáàÿ âåùü, îáëàäàþùàÿ èíäèâèäó-
àëüíîñòüþ» (A resource can be anything that has 
identity). Èç òàêîãî îïðåäåëåíèÿ, íàïðèìåð, ñëåäó-
åò, ÷òî íåîïóáëèêîâàííûå ðåçóëüòàòû ðàáîò, äîêëà-
äû, îáñóæäåíèÿ íà ñåìèíàðàõ è äèñïóòû íå ÿâëÿ-
þòñÿ èíôîðìàöèîííûìè ðåñóðñàìè.  

Ðåñóðñû ìîãóò âêëþ÷àòü â ñåáÿ äàííûå, èíôîð-
ìàöèþ (ñâîéñòâà äàííûõ), çíàíèÿ (ñèñòåìû êëàñ-
ñèôèêàöèè), îòíîñÿùèåñÿ ê ðàçíûì ïðåäìåòíûì 
îáëàñòÿì, à òàêæå ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå (ÏÎ) 
äëÿ âû÷èñëåíèé è ìàíèïóëÿöèé ñ äàííûìè. Çàìåòèì, 
÷òî îäíè è òå æå äàííûå, èõ ñâîéñòâà è ñèñòåìû èõ 
êëàññèôèêàöèè ìîãóò èìåòü ðàçíûå ïðåäñòàâëåíèÿ, 
âûáîð èõ îïðåäåëÿåòñÿ ïðèêëàäíûìè çàäà÷àìè,  
â êîòîðûõ îíè èñïîëüçóþòñÿ. Äëÿ ïðåäñòàâëåíèÿ 
èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ èñïîëüçóþòñÿ êàê îáùå-
ïðèíÿòûå ìàòåìàòè÷åñêèå ìîäåëè, òàê è îðèãèíàëü-
íûå ìîäåëè ïðåäìåòíûõ îáëàñòåé.  

Ñòàíäàðò RFC 2396 èñïîëüçîâàí ïðè ñîçäàíèè 
ðÿäà ÿçûêîâ ñïåöèôèêàöèè èíôîðìàöèîííûõ ðåñóð-
ñîâ, ê ÷èñëó êîòîðûõ îòíîñÿòñÿ XML [13], RDF [14] 
è OWL 2 DL [15]. Äëÿ ðàçìåòêè ñïåêòðàëüíûõ èí-
ôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ (ÑÈÐ) ÿçûê XML èñïîëü-
çîâàëñÿ â ïðîåêòå VAMDC [8] äëÿ ôîðìàëèçàöèè 
ñòðóêòóð äàííûõ, ïåðåäàâàåìûõ ïî çàïðîñàì ïîëü-
çîâàòåëåé, à ÿçûê OWL 2 DL ïðèìåíÿëñÿ â ÈÑ 
W@DIS äëÿ îïèñàíèÿ ñâîéñòâ äàííûõ è ñîçäàíèÿ 
êëàññèôèêàòîðîâ ñïåêòðàëüíûõ ðåñóðñîâ [16].  
Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ìû èñïîëüçóåì îïðåäåëåíèå ÈÐ 
â óçêîì ñìûñëå, îãðàíè÷èâàÿ åãî ðåñóðñàìè ñåòè 
Èíòåðíåò. Èìåííî òàêèå web-ðåñóðñû ÿâëÿþòñÿ 
îñíîâíûìè â èíôîðìàöèîííûõ ñèñòåìàõ Èíñòèòóòà.  
 Äëÿ öèôðîâîé íàóêè è, â ÷àñòíîñòè, öèôðîâîé 
ñïåêòðîñêîïèè ïðèíöèïèàëüíûì ÿâëÿåòñÿ ïðåäñòàâ-
ëåíèå ñòàòè÷åñêîé ÷àñòè ðåñóðñà â âèäå ñòðóêòóðû: 
äàííûå, ñâîéñòâà äàííûõ (ìåòàäàííûå) è êëàññèôè-
êàòîðû (îíòîëîãèè). Äðóãîé çíà÷èìûé êîìïîíåíò 
èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ – ýòî ÏÎ, èñïîëüçóåìîå 
äëÿ ôóíêöèîíèðîâàíèÿ èíôîðìàöèîííûõ ñèñòåì. 
Îñíîâíûìè äåéñòâèÿìè, ðåàëèçóåìûìè ñ ïîìîùüþ 
ÏÎ, ÿâëÿþòñÿ âû÷èñëåíèÿ (ñïåêòðàëüíûå ôóíêöèè, 
êà÷åñòâî äàííûõ è ò.ä.) è ìàíèïóëÿöèè äàííûìè 
(èìïîðò è ýêñïîðò äàííûõ, óíàðíûå îïåðàöèè  
ñ äàííûìè è ò.ä.). Ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå ìîæ-
íî ðàçäåëÿòü ïî íàçíà÷åíèþ, ò.å. äëÿ ðàáîòû èñ-
ñëåäîâàòåëÿ èëè ïðîãðàììíîãî àãåíòà, êîòîðûé îá-
ðàáàòûâàåò äàííûå àâòîìàòè÷åñêè. Ïîñêîëüêó äëÿ 
ðàáîòû ïðîãðàììíîãî àãåíòà òðåáóåòñÿ áîëåå ñëîæ-
íîå ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå, òî åãî ñîçäàíèå òðå-
áóåò çíà÷èòåëüíûõ óñèëèé è ôèíàíñîâûõ ðåñóðñîâ. 
Ïîëîæèòåëüíûìè ÷åðòàìè èñïîëüçîâàíèÿ àãåíòà 
ÿâëÿþòñÿ ñóùåñòâåííî áîëåå âûñîêèé óðîâåíü àâ-
òîìàòèçàöèè ðàáîòû èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû  
è çíà÷èòåëüíîå óìåíüøåíèå ðóòèííîé ÷àñòè ðàáîòû 
èññëåäîâàòåëÿ. 

Áàçîâàÿ ïðîáëåìà èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ  – 
ýòî êîíòðîëü èõ êà÷åñòâà. Äëÿ êîíòðîëÿ êà÷åñòâà 
èñïîëüçóþòñÿ êðèòåðèè äîñòîâåðíîñòè äàííûõ, 
îöåíêè äîâåðèÿ ê äàííûì è ìåòðèêè, õàðàêòåðè-
çóþùèå ñâîéñòâà äàííûõ è êëàññèôèêàòîðîâ. 

2. Ðåøåíèÿ çàäà÷ êîëè÷åñòâåííîé 
ñïåêòðîñêîïèè 

Ìåòîäû ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé 
âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë ñ èçëó÷åíèåì çàâèñÿò îò 
òîãî, êàêèå ôèçè÷åñêèå ïðîöåññû ÿâëÿþòñÿ ïðåäìå-
òàìè èññëåäîâàíèÿ. Ïîäàâëÿþùåå ÷èñëî ðàáîò, 
ïðîâåäåííûõ â Èíñòèòóòå, ñâÿçàíî ñ àáñîðáöèîííîé 
ñïåêòðîñêîïèåé. Ýòè ðàáîòû ñôîêóñèðîâàíû íà 
ïîñòðîåíèè ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé ìîëåêóë, âû-
÷èñëåíèè çíà÷åíèé ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ïðî-
öåññîâ èñïóñêàíèÿ è ïîãëîùåíèÿ, äåòàëÿõ ôîðìè-
ðîâàíèÿ êîíòóðà ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé è ðåøåíèè 
ïðîáëåìû êîíòèíóàëüíîãî ïîãëîùåíèÿ. Ðåçóëüòàòû 
èññëåäîâàíèé â ýòèõ íàïðàâëåíèÿõ ñîñòàâëÿþò îñ-
íîâíûå ÑÈÐ, ïðîèçâîäèìûå â Èíñòèòóòå. 

Â Èíñòèòóòå ñîçäàíû ÷åòûðå èíôîðìàöèîííûå 
ñèñòåìû ïî ñïåêòðîñêîïèè (Spectra [17], Hitran on 
the Web [18], S&MPO [19] è W@DIS [20]), äîñ-
òóïíûå â ñåòè Èíòåðíåò. Â îñíîâíîì ýòè ÈÑ èñ-
ïîëüçóþò ñòàòè÷åñêèå èíôîðìàöèîííûå ðåñóðñû, 
ïðåäñòàâëÿþùèå ñîáîé ðåøåíèÿ ñïåêòðîñêîïè÷å-
ñêèõ çàäà÷. Íà óïðîùåííîé ñõåìå ñâÿçåé ìåæäó 
ïðÿìûìè è îáðàòíûìè çàäà÷àìè àáñîðáöèîííîé 
ñïåêòðîñêîïèè [10] (ðèñ. 1) óêàçàíû îáîçíà÷åíèÿ 
çàäà÷ (T1–T7, ET), êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ ïðè 
êëàññèôèêàöèè ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ÈÐ. Â ñîçäàí-
íûõ ÈÑ íàðÿäó ñî ñïåêòðîñêîïè÷åñêèìè çàäà÷àìè 
ðåøàþòñÿ èíôîðìàöèîííûå çàäà÷è: êîíòðîëü êà÷å-
ñòâà è ñâîéñòâ äàííûõ, êëàññèôèêàòîðîâ ðåçóëüòà-
òîâ èññëåäîâàíèé, ñîãëàñîâàíèå äàííûõ, ïîñòðîåíèå 
êëàññèôèêàòîðîâ ðåñóðñîâ è ò.ä.  

Ñðåäè ïåðå÷èñëåííûõ èíôîðìàöèîííûõ çàäà÷ 
âûäåëèì çàäà÷ó àâòîìàòè÷åñêîãî ïîñòðîåíèÿ êëàñ-
ñèôèêàòîðà ïðè èìïîðòå äàííûõ â èíôîðìàöèîí-
íóþ ñèñòåìó. Ñîçäàííûé êëàññèôèêàòîð ïîçâîëÿåò 
îòâåòèòü íà äâå ãðóïïû âîïðîñîâ. Ê ïåðâîé ãðóïïå 
îòíîñÿòñÿ âîïðîñû êà÷åñòâà ïóáëèêàöèé, èç êîòî-
ðûõ èçâëå÷åíû äàííûå, êî âòîðîé – âîïðîñû êà÷å-
ñòâà îïèñàíèÿ îïóáëèêîâàííûõ õàðàêòåðèñòèê ñî-
ñòîÿíèé è ïåðåõîäîâ àòìîñôåðíûõ ìîëåêóë. Íà-
ïðèìåð, êëàññèôèêàòîð ïîçâîëÿåò áûñòðî íàéòè 
îòâåòû íà âîïðîñû, îòíîñÿùèåñÿ ê êîíêðåòíîìó 
ñîñòîÿíèþ èëè ìàññèâó äàííûõ â îïðåäåëåííîé 
ïóáëèêàöèè. Â ÈÑ [17–19] èñïîëüçóþòñÿ ýêñïåðò-
íûå èëè ïåðâè÷íûå äàííûå è èìåþòñÿ ïðèëîæåíèÿ 
äëÿ ðåøåíèÿ òîëüêî îäíîé èç âîñüìè çàäà÷ ñïåê-
òðîñêîïèè – çàäà÷è T4 (ñì. ðèñ. 1). Èíôîðìàöè-
îííàÿ ñèñòåìà W@DIS [20] ïðè àíàëèçå êà÷åñòâà 
äàííûõ èñïîëüçóåò ðåøåíèÿ çàäà÷ T1–T3, T5–T7. 
 Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíû ïîòîêè ðàáîò, õàðàêòåðíûå 
äëÿ àáñîðáöèîííîé ñïåêòðîñêîïèè. Â ñëîå äàííûõ 
ïðåäñòàâëåíû òîëüêî òå, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ ðåøåíè-
åì çàäà÷. Íàïðàâëåíèå ñòðåëîê óêàçûâàåò íà ïðî-
èñõîæäåíèå èëè èñïîëüçîâàíèå äàííûõ. Ñòðåëêà, 
âûõîäÿùàÿ èç ïðÿìîóãîëüíèêà, ñîîòâåòñòâóþùåãî 
çàäà÷å (íàïðèìåð, «Ãëîáàëüíàÿ ïîäãîíêà»), óêàçû-
âàåò íà ðåøåíèå ýòîé çàäà÷è, à ñòðåëêè, âûõîäÿùèå 
èç ïðÿìîóãîëüíèêà «Ýòàëîííûå (ýìïèðè÷åñêèå) 
óðîâíè ýíåðãèè», – íà çàäà÷è, â êîòîðûõ ýòè äàí-
íûå èñïîëüçóþòñÿ â êà÷åñòâå âõîäíûõ. Çàìåòèì, 

14*. 
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Ïðÿìàÿ çàäà÷à Îáðàòíàÿ çàäà÷à 

Óðîâíè ýíåðãèè, âîëíîâûå ôóíêöèè (Ò1) 
Óðîâíè ýíåðãèè, âû÷èñëåíèå óðîâíåé 

ýíåðãèè èç ìóëüòèìíîæåñòâà âàêóóìíûõ 
âîëíîâûõ ÷èñåë (Ò7) 

Âçàèìîäåéñòâóþùàÿ ìîëåêóëà

Èçîëèðîâàííàÿ ìîëåêóëà

Ïàðàìåòðû êîíòóðà ñïåêòðàëüíîé ëèíèè, 
âû÷èñëåíèÿ ïàðàìåòðîâ êîíòóðà 

ñïåêòðàëüíîé ëèíèè èç ñïåêòðàëüíûõ 
ôóíêöèé (T5) 

Ñïåêòðàëüíûå ôóíêöèè (êîýôôèöèåíò 
ïîãëîùåíèÿ, ñå÷åíèå ïîãëîùåíèÿ, …), 

èçìåðåíèå ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé (ÅÒ) 

Âîëíîâûå ÷èñëà, êîýôôèöèåíòû Ýéíøòåéíà, 
âû÷èñëåíèå âîëíîâûõ ÷èñåë  

è êîýôôèöèåíòîâ Ýéíøòåéíà (Ò6) 

 

Âîëíîâûå ÷èñëà, êîýôôèöèåíòû Ýéíøòåéíà, 
âû÷èñëåíèå ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ 

ìóëüòèïîëüíûõ ìîìåíòîâ (Ò2) 

Ïàðàìåòðû êîíòóðà ñïåêòðàëüíîé ëèíèè, 
âû÷èñëåíèå ïàðàìåòðîâ êîíòóðà (Ò3) 

Ñïåêòðàëüíûå ôóíêöèè (êîýôôèöèåíò 
ïîãëîùåíèÿ, ñå÷åíèå ïîãëîùåíèÿ, …), 

âû÷èñëåíèå ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé (Ò4) 

 
Ðèñ. 1. Óïðîùåííàÿ èåðàðõèÿ çàäà÷ ñïåêòðîñêîïèè, èñïîëüçóåìàÿ ïðè ñèñòåìàòèçàöèè èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ 

 

  

Ïðåäñêàçàííûå óðîâíè 
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ëèíèé 
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Ðèñ. 2. Óïðîùåííàÿ ñõåìà ïîòîêîâ ðàáîò ñ èíôîðìàöèîííûìè ðåñóðñàìè â ñïåêòðîñêîïèè 

 
÷òî âñå çàäà÷è, êðîìå «Ìàíèïóëÿöèè äàííûìè», 
àëãîðèòìèðîâàíû. Îòñóòñòâèå àëãîðèòìà ñîñòàâëå-
íèÿ ýêñïåðòíûõ äàííûõ âûíóæäàåò èñïîëüçîâàòü 
îöåíêè äîâåðèÿ òàêèì äàííûì, íàïðèìåð ïî êðèòå-
ðèþ îïóáëèêîâàíèÿ [22]. 

Îñíîâíûìè ôîðìàòàìè, â êîòîðûõ ñîçäàþòñÿ 
ÑÈÐ â Èíñòèòóòå, ÿâëÿþòñÿ ïóáëèêàöèè è ðàçìå-
ùåííûå íà ftp [23] Èíñòèòóòà ôàéëû, ñîäåðæàùèå 
ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ 
ëèíèé. Ìîëåêóëû, ñâîéñòâà êîòîðûõ èçó÷àþòñÿ  
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â Èíñòèòóòå, ïåðå÷èñëåíû â òàáë. 1, êîòîðàÿ òàêæå 
ñîäåðæèò ðàñïðåäåëåíèå ïóáëèêàöèé ïî èíôîðìà-
öèîííûì è ñïåêòðîñêîïè÷åñêèì çàäà÷àì çà ïîñëåä-
íèå 5 ëåò. 

 

Ò à á ë è ö à  1  

Ñòàòèñòèêà ïóáëèêàöèé ïî ñïåêòðîñêîïèè  
â ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ  

Ìîëåêóëà Ò1, Ò7 Ò2, Ò6 Ò3, Ò5 ÈÇ 
H2O 5 35 19 3 
H2S 2   2 
SO2 1 1  1 
CO2 1 25 10 1 
CH4 2 15 9  
C2H2  3   
CO  2 2  
OCS    1 
(O2)2 – 1   
NO2  1  1 
N2O  9   
PH3    1 
O3  9 3  
O2  3   
CH3F 1    
CH3Cl   2  
NH3    1 
CH3CN   1  

 

Çà ïåðèîä 2010–2014 ãã. áûëî îïóáëèêîâàíî 
áîëåå äâóõñîò ðàáîò ñîòðóäíèêîâ Èíñòèòóòà. Áîëü-
øàÿ ÷àñòü ýòèõ ðàáîò ïîñâÿùåíà ðåøåíèþ ïðÿìûõ 
è îáðàòíûõ çàäà÷ ñïåêòðîñêîïèè äëÿ 18 ìîëåêóë  
è èõ èçîòîïîëîãîâ. Èíñòèòóò ÿâëÿåòñÿ ïðàâîîáëà-
äàòåëåì áîëåå 10 áàç äàííûõ ïî ñïåêòðàëüíûì 
ñâîéñòâàì àòìîñôåðíûõ ìîëåêóë. 

Ñâûøå ïîëîâèíû ïóáëèêàöèé, âîøåäøèõ  
â òàáë. 1, ñâÿçàíû ñ îáðàáîòêîé ðåçóëüòàòîâ èçìåðå-
íèé, ïðè÷åì 15% èç íèõ ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ðåçóëü-
òàòû èçìåðåíèé, âûïîëíåííûõ â Èíñòèòóòå. Ê èí-
ôîðìàöèîííûì çàäà÷àì (ÈÇ), ðåøåííûì çà ýòîò 
ïåðèîä, îòíîñÿòñÿ çàäà÷è ñèñòåìàòèçàöèè è àíàëèçà 
êà÷åñòâà äàííûõ, ïîñòðîåíèÿ ìåòàäàííûõ è îíòîëî-
ãèé ÑÈÐ, ñîñòîÿíèé è ïåðåõîäîâ ìîëåêóë.  

3. Èíôîðìàöèîííûå ñèñòåìû  
ïî ñïåêòðîñêîïèè 

Èíôîðìàöèîííûå ñèñòåìû ïî ñïåêòðîñêîïèè 
Èíñòèòóòà ïðåäíàçíà÷åíû äëÿ îáðàáîòêè äàííûõ, 
ãåíåðàöèè èíôîðìàöèè è ïðåäñòàâëåíèÿ çíàíèé, 
ïîëó÷åííûõ ïðè èññëåäîâàíèè ïðîöåññîâ âçàèìî-
äåéñòâèÿ âåùåñòâà ñ èçëó÷åíèåì. Ðåçóëüòàòû ýòîé 
îáðàáîòêè ïðèìåíÿþòñÿ â ïðåäìåòíûõ îáëàñòÿõ,  
â êîòîðûõ îáúåêòîì èçó÷åíèÿ ÿâëÿþòñÿ êàê ôóíäà-
ìåíòàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè âåùåñòâà (óðîâíè ýíåð-
ãèè, ñòðóêòóðà âåùåñòâà è ò. ä.), òàê è áîëåå ñëîæ-
íûå ôèçè÷åñêèå è õèìè÷åñêèå ïðîöåññû. Ïðè èõ 
èññëåäîâàíèè ñïåêòðàëüíûå èíôîðìàöèîííûå ðå-
ñóðñû èñïîëüçóþòñÿ â êà÷åñòâå âõîäíûõ äàííûõ 
äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷.  

Îñíîâíûìè çàäà÷àìè ÈÑ Spectra è Hitran on 
the Web ÿâëÿþòñÿ: ïðåäñòàâëåíèå äëÿ èññëåäîâàòå-
ëåé ýêñïåðòíûõ äàííûõ äëÿ áîëåå ÷åì 50 ìîëåêóë  
è íåêîòîðûõ èõ èçîòîïîëîãîâ, îðèãèíàëüíûõ ðàñ-
÷åòíûõ äàííûõ, ïîëó÷åííûõ â ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ, à òàê-

æå âû÷èñëåíèå ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé êàê äëÿ îä-
íîðîäíîãî ïî ñîñòàâó ãàçà, òàê è äëÿ ñìåñè ãàçîâ.  
 Èíôîðìàöèîííàÿ ñèñòåìà S&MPO ïðåäëàãàåò 
èíñòðóìåíòàëüíûå ñðåäñòâà äëÿ ðåøåíèÿ òåõ æå èí-
ôîðìàöèîííûõ è ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ çàäà÷, ÷òî  
è ÈÑ Spectra, íî òîëüêî äëÿ ìîëåêóëû îçîíà è åå 
èçîòîïîëîãîâ. Îñîáåííîñòüþ ýòîé ñèñòåìû ÿâëÿåòñÿ 
ïðåäîñòàâëåíèå áîëåå äåòàëüíîé èíôîðìàöèè î ðå-
øåíèÿõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ çàäà÷ Ò1–Ò2 è ìàòåìà-
òè÷åñêèõ ìîäåëÿõ, èñïîëüçóåìûõ â ðàñ÷åòàõ.  

Èíôîðìàöèîííàÿ ñèñòåìà W@DIS ïðåäíàçíà-
÷åíà äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ àãðåãàöèè ñïåêòðàëüíûõ 
ðåñóðñîâ, ñîãëàñîâàíèÿ çíà÷åíèé èäåíòè÷íûõ ôèçè-
÷åñêèõ âåëè÷èí, àíàëèçà êà÷åñòâà ðåñóðñîâ, êëàññè-
ôèêàöèè ðåñóðñîâ, ãåíåðàöèè ìàøèííî-îáðàáàòûâàå- 
ìîé èíôîðìàöèè ñ öåëüþ ïîñòðîåíèÿ ýêñïåðòíûõ 
ìàññèâîâ ñïåêòðàëüíîé èíôîðìàöèè äëÿ ðàçíûõ 
ïðèêëàäíûõ îáëàñòåé.  

Âñå ðàññìîòðåííûå ÈÑ ïðåäëàãàþò èíòåðôåé-
ñû äëÿ ðàáîòû ñ íèìè èññëåäîâàòåëåé, íî òîëüêî 
ÈÑ W@DIS ôîðìèðóåò îíòîëîãèè äëÿ ðàáîòû ïðî-
ãðàììíûõ àãåíòîâ. 

3.1. Ïðåäñòàâëåíèÿ äàííûõ  
è âû÷èñëåíèå ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé 

Ïåðâûå òðè èíôîðìàöèîííûå ñèñòåìû (Spectra, 
Hitran on the Web, S&MPO) ïðåäíàçíà÷åíû äëÿ 
ðåøåíèÿ èññëåäîâàòåëÿìè äâóõ èíôîðìàöèîííûõ 
çàäà÷: ïðåäñòàâëåíèÿ äàííûõ è âû÷èñëåíèÿ ñïåê-
òðàëüíûõ ôóíêöèé äëÿ ïðîöåññîâ ïîãëîùåíèÿ è èñ-
ïóñêàíèÿ. Ïðèëîæåíèÿ ÈÑ Spectra îðèåíòèðîâàíû 
íà ãðàôè÷åñêîå è òàáëè÷íîå ïðåäñòàâëåíèå ïàðàìåò-
ðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, àêêóìóëèðîâàííûõ â ýêñ-
ïåðòíûõ ìàññèâàõ äàííûõ (HITRAN [18], GEISA 
[24]), ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ Ïàòðèäæà–Øâåíêå [22], 
ñå÷åíèé ïîãëîùåíèÿ (HITRAN [18]), à òàêæå âû-
÷èñëåíèå è ïðåäñòàâëåíèå ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé, 
ðàññ÷èòàííûõ ñ ïîìîùüþ ýêñïåðòíûõ äàííûõ.  

Ñïåêòðàëüíûå ôóíêöèè ìîæíî ðàññ÷èòûâàòü 
êàê äëÿ îäíîðîäíîãî ïî ñîñòàâó ãàçà, òàê è äëÿ 
ñìåñè ãàçîâ. Èíôîðìàöèîííàÿ ñèñòåìà Hitran on 
the Web ÿâëÿåòñÿ êëîíîì ÈÑ Spectra, â êîòîðîì 
äëÿ òåõ æå öåëåé áåðóòñÿ òîëüêî ýêñïåðòíûå äàí-
íûå HITRAN [18]. Â îáåèõ ñèñòåìàõ ïðè ðàñ÷åòàõ 
ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé ìîãóò ïðèìåíÿòüñÿ êîíòóðû 
Ôîéãòà, Ëîðåíöà è Ãàóññà è àïïàðàòíûå ôóíêöèè 
ñåìè òèïîâ. Ïî ñâîåìó ïðîèñõîæäåíèþ èñïîëüçóå-
ìûå â ýòèõ ñèñòåìàõ äàííûå ÿâëÿþòñÿ ðåøåíèÿìè 
çàäà÷ T1–T3, T5–T7 è ET, à òàêæå çàäà÷ âû÷èñëå-
íèÿ ýìïèðè÷åñêèõ óðîâíåé ýíåðãèè è âàêóóìíûõ 
âîëíîâûõ ÷èñåë (ñì. ðèñ. 2). Âûáîð òîãî èëè èíîãî 
íàáîðà ýêñïåðòíûõ äàííûõ ëåæèò íà èññëåäîâàòåëå. 
Ñëîæíîñòü âûáîðà îáóñëîâëåíà òåì, ÷òî èñïîëü-
çóåìûå ýêñïåðòíûå è ðàñ÷åòíûå äàííûå ïðîòèâîðå-
÷àò äðóã äðóãó. Êðèòåðèåì âûáîðà äàííûõ ÿâëÿþò-
ñÿ äîâåðèå ê àâòîðàì ýêñïåðòíûõ èëè ðàñ÷åòíûõ 
äàííûõ èëè ñîâïàäåíèå âû÷èñëåííûõ ñïåêòðàëüíûõ 
ôóíêöèé ñ ðåçóëüòàòàìè èçìåðåíèé. Êà÷åñòâåííûå 
ñâîéñòâà ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ â ýòèõ ñèñòåìàõ 
ïðèâåäåíû â ïóáëèêàöèÿõ, à îïèñàíèå êîëè÷åñòâåí-
íîé ñòîðîíû àíàëèçà êà÷åñòâà ýêñïåðòíûõ äàííûõ, 
êàê ïðàâèëî, íå ïîëíîå.  
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Äîñòîèíñòâîì ÈÑ S&MPO ïî ñðàâíåíèþ  
ñ äâóìÿ ïðåäûäóùèìè ÈÑ ÿâëÿåòñÿ äåòàëüíîå îïè-
ñàíèå ìîëåêóëû îçîíà â îñíîâíîì ýëåêòðîííîì ñî-
ñòîÿíèè (ñòðóêòóðà, ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå êîíñòàíòû, 
ïîòåíöèàëüíûå ôóíêöèè, äèïîëüíûå ìîìåíòû). Ýòî 
îïèñàíèå ïðè îïðåäåëåííîé ñòåïåíè ïðîôåññèî-
íàëüíîé ïîäãîòîâêè ïîìîæåò ñäåëàòü âûáîð ìåæäó 
ýêñïåðòíûìè äàííûìè è äàííûìè ïî îçîíó èç ýòîé 
ñèñòåìû â ïîëüçó ïîñëåäíèõ ïðè âû÷èñëåíèè ñïåê-
òðàëüíûõ ôóíêöèé. 

Èñïîëüçîâàíèå ýòèõ ñèñòåì ýôôåêòèâíî, êîãäà 
èññëåäîâàòåëü óâåðåí â äîñòîâåðíîñòè èñïîëüçóåìûõ 
äàííûõ è äîâåðÿåò èì â ðàìêàõ êðèòåðèåâ ê òî÷íî-
ñòè ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé, õàðàêòåðíûõ äëÿ ïðè-
êëàäíîé ïðåäìåòíîé îáëàñòè, â êîòîðîé îíè èñ-
ïîëüçóþòñÿ. Äîïîëíèòåëüíûì îãðàíè÷åíèåì ÿâëÿ-
åòñÿ òî, ÷òî ïðè îïðåäåëåííûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ 
óñëîâèÿõ äëÿ íåêîòîðûõ àòìîñôåðíûõ ìîëåêóë 
(íàïðèìåð, äèîêñèä óãëåðîäà, ìåòàí è ò.ä.) èñïîëü-
çóåìûå â ÈÑ Spectra êîíòóðû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 
íåàäåêâàòíî îïèñûâàþò ýòè ñïåêòðàëüíûå ëèíèè. 

3.2. Àíàëèç êà÷åñòâà  
èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ 

Ðåøåíèå âû÷èñëèòåëüíûõ çàäà÷ ñóùåñòâåííî 
çàâèñèò îò êà÷åñòâà âõîäíûõ äàííûõ, ìàòåìàòè÷å-
ñêîé ìîäåëè ìîëåêóë è ìîäåëåé ôèçè÷åñêèõ ïðî- 
 

öåññîâ. Ôèçè÷åñêèå è ìàòåìàòè÷åñêèå ìîäåëè íà-
êëàäûâàþò îãðàíè÷åíèÿ íà ðåøåíèå ñïåêòðîñêîïè-
÷åñêèõ çàäà÷. Ïðèìåðîì òàêèõ îãðàíè÷åíèé ÿâëÿ-
þòñÿ îãðàíè÷åíèÿ íà êâàíòîâûå ÷èñëà ñîñòîÿíèé  
è ïðàâèëà îòáîðà äëÿ ïåðåõîäîâ â ìîëåêóëàõ.  

Íàçíà÷åíèåì ÈÑ W@DIS ÿâëÿåòñÿ ïðåäîñòàâ-
ëåíèå èññëåäîâàòåëÿì âîçìîæíîñòè êîíòðîëÿ êà÷å-
ñòâà ñîáñòâåííûõ ÈÐ ïî àáñîðáöèîííîé ñïåêòðî-
ñêîïèè. Äëÿ àíàëèçà îíè ìîãóò èñïîëüçîâàòü ïîë-
íûå íàáîðû äàííûõ äëÿ îïðåäåëåííûõ ìîëåêóë, 
èìåþùèåñÿ â ÈÑ. Â òàáë. 2 ïðåäñòàâëåíû ìîëåêóëû 
è ÷èñëî ïóáëèêàöèé, èç êîòîðûõ èçâëå÷åíû äàííûå 
î ñïåêòðàëüíûõ õàðàêòåðèñòèêàõ. Â êîëîíêàõ 
«×èñëî èñòî÷íèêîâ äàííûõ èëè ïóáëèêàöèé» óêà-
çàíî ÷èñëî èñòî÷íèêîâ èëè ïóáëèêàöèé, à â êðóã-
ëûõ ñêîáêàõ – èíòåðâàë âðåìåíè îïóáëèêîâàíèÿ 
ñòàòåé, èç êîòîðûõ îíè èçâëå÷åíû. Êðîìå ïåðå÷èñ-
ëåííûõ ìîëåêóë â öèôðîâîé áèáëèîòåêå ñîäåðæàò-
ñÿ äàííûå î ñå÷åíèÿõ ïîãëîùåíèÿ åùå áîëåå 
200 ìîëåêóë. Â ÈÑ ñîäåðæèòñÿ 11 òûñ. áèáëèîãðà-
ôè÷åñêèõ ññûëîê, áîëüøàÿ ÷àñòü èç êîòîðûõ ñâÿçà-
íà ñ èñòî÷íèêàìè äàííûõ.  

Â òàáë. 2 ñòåõèîìåòðè÷åñêèå ôîðìóëû äëÿ ìî-
ëåêóëÿðíûõ êîìïëåêñîâ ïðåäñòàâëåíû â óñëîâíîì 
âèäå. Íàïðèìåð, ôîðìóëà (H2O)n îòíîñèòñÿ ê ìíî-
æåñòâó êîìïëåêñîâ, ñîäåðæàùèõ àòîìû èëè ìîëå-
êóëû, à òàêæå â îáÿçàòåëüíîì ïîðÿäêå ìîëåêóëó 
âîäû n ðàç.  

Ò à á ë è ö à  2  

Ïåðå÷åíü ìîëåêóë è èõ èçîòîïîëîãîâ è ÷èñëî ñâÿçàííûõ ñ íèìè èñòî÷íèêîâ äàííûõ,  
èçâëå÷åííûõ èç ïóáëèêàöèé äëÿ äâóõ ãðóïï çàäà÷ ñïåêòðîñêîïèè â ÈÑ W@DIS 

×èñëî èñòî÷íèêîâ äàííûõ  
èëè ïóáëèêàöèé 

×èñëî èñòî÷íèêîâ äàííûõ  
èëè ïóáëèêàöèé 

 
Ìîëåêóëà 

ÅÒ Ò1–Ò3, Ò5–Ò7 

 
Ìîëåêóëà 

ÅÒ Ò1–Ò3, Ò5–Ò7 
H2O 52 (1950–2013) 750  (1924–2015) PH3  110 (1933–2014) 
CO2 38 (1940–2013) 600 (1931–2015) SF6 15 (1966–2011) 74 (1933–2014) 

O3 93 (1932–2011) 309 (1926–2015) H2S 21 (1964–2011) 110 (1929–2014) 
N2O 24 (1949–2011) 331  (1931–2015) HCOOH 31 (1929–2012) 75 (1938–2012) 
CO 15 (1955–1993) 368  (1930–2015) HOBr 9 (1994–2011) 10 (1989–2010) 
CH4 31(1950–2007) 600 (1925–2015) C2H4 21 (1949–2011) 192 (1934–2015) 

O2 182 (1940–2011) 303 (1924–2015) CH3OH 10 (1958–2012) 400 (1928–2015) 
NO 20 (1928–1986) 310 (1927–2015) CH3Br 23 (1951–2011) 89 (1928–2012) 
SO2 41 (1962–2011) 220 (1934–2014) CH3I 29 (1937–2011) 98 (1931–2011) 

NO2 57 (1934–2011) 220 (1928–2014) CH3F  149 (1928–2014) 
NH3 25 (1955–2007) 250 (1925–2015) CH3CN 6 (1985–2012) 75 (1935–2015) 

HNO3 6 (1993–2006) 73 (1952–2012) HNCO  59 (1950–2007) 
OH 3 (1984–1995) 147 (1926–2011) C3H8 8 (1962–2012) 21 (1941–2010) 
HF 2 (1981–1985) 123 (1919–2013) (CH3)2CO  36 (1934–2013) 
HBr 14 (1935–2011) 212 (1919–2013) SiH4  55 (1934–2012) 
HI 18 (1935–2011) 48 (1935–2013) GeH4  37 (1935–2014) 
ClO 27 (1950–2011) 37 (1948–2001) HCl 20 (1948–2011) 198 (1919–2014) 
OCS 22 (1966–2011) 140 (1932–2014) CF4 15 (1965–2011) 41 (1952–2012) 
H2CO 28 (1959–2012) 236 (1932–2013) CF3H 5 (1973–2013) 69 (1941–2012) 
HOCl 17 (1936–2011) 43 (1951–2009) (H2O)n  260 (1968–2014) 

N2 24 (1952–1999) 240 (1927–2014) (CO2)n  103(1968–2015) 
HCN  178 (1924–2013) (CH4)n  19 (1976–2013) 
CH3Cl 29 (1930–2011) 128 (1928–2014) (O2)n  44 (1951–2012) 
C2H2 14 (1953–2011) 300 (1928–2015) (N2)n    36 (1965–2012) 

C2H6 16 (1953–2010) 150 (1928–2015) Âñåãî 49 1012 9034 



 

 Èíôîðìàöèîííûå ðåñóðñû ïî ñïåêòðîñêîïèè â ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ 485 
 

Äëÿ àíàëèçà êà÷åñòâà äàííûõ â ÈÑ W@DIS èñ-
ïîëüçóåòñÿ íàáîð èíòåðôåéñîâ, ïðåäîñòàâëÿþùèõ ïîëü-
çîâàòåëþ äîñòóï ê âû÷èñëåííûì çíà÷åíèÿì ñâîéñòâ 
èñòî÷íèêîâ äàííûõ ïî ðàçíûì ñïåêòðîñêîïè÷åñêèì 
çàäà÷àì è ê ñèñòåìå êëàññèôèêàöèè èíôîðìàöèîííûõ 
ðåñóðñîâ ïî ñïåêòðîñêîïèè, îñíîâàííîé íà ðåçóëüòà-
òàõ àíàëèçà êà÷åñòâà äàííûõ. Äëÿ èññëåäîâàòåëåé ýòè 
ðåçóëüòàòû ïðåäñòàâëÿþòñÿ â òàáëè÷íîì âèäå, à äëÿ 
ïðîãðàììíûõ àãåíòîâ â ôîðìå OWL-îíòîëîãèé [25].  
 Ïðåäìåòàìè àíàëèçà êà÷åñòâà ÿâëÿþòñÿ èçâëå-
÷åííûå èç íèõ èñòî÷íèêè äàííûõ, à òàêæå ñîñòîÿ-
íèÿ è ïåðåõîäû â ìîëåêóëàõ. Íà ðèñ. 3 ïîêàçàí 
èíòåðôåéñ äëÿ àíàëèçà áèíàðíûõ îòíîøåíèé ìåæäó 
èñòî÷íèêàìè äàííûõ, èìåþùèõ èäåíòè÷íûå ïåðå-
õîäû, òðè óñëîâíûõ ñïåêòðà. 

Âåðõíèé ñïåêòð èìèòèðóåò ñèòóàöèþ, äëÿ êî-
òîðîé êîððåêòíûì ñ÷èòàåòñÿ èñòî÷íèê äàííûõ 
1988_MaChFlCa_H2O_ucl. Ïîðÿäîê ñëåäîâàíèÿ öâå-
òîâ íàðóøåí, è ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ïîòåíöèàëüíî äëÿ 
íåêîòîðûõ ïåðåõîäîâ êâàíòîâûå ÷èñëà â èñòî÷íèêå 
äàííûõ 2008_ToTe_H2O_ucl ïðèïèñàíû íåêîððåêò-
íî. Íèæíèé ñïåêòð èìèòèðóåò ñèòóàöèþ, ïðè êîòî-
ðîé êîððåêòíûì ñ÷èòàåòñÿ èñòî÷íèê äàííûõ 
2008_ToTe_H2O_ucl. Ñðåäíèé ñïåêòð ñîîòâåòñòâóåò 
åñòåñòâåííîìó ïîðÿäêó ñëåäîâàíèÿ öâåòîâ. Äåòàëü-
íîå îïèñàíèå èíòåðôåéñà ìîæíî íàéòè â ðàáîòå [25].  

Íà ðèñ. 3 (öâ. âêëåéêà) ïðåäñòàâëåíà òàáëèöà, 
ñîäåðæàùàÿ çíà÷åíèÿ ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêîãî îò-
êëîíåíèÿ (ÑÊÎ) äëÿ ïàðû èñòî÷íèêîâ äàííûõ, 
çíà÷åíèÿ ìàêñèìàëüíîé ðàçíîñòè (Δωmax) ñðåäè 
âñåõ ïàð èäåíòè÷íûõ ïåðåõîäîâ è ôàêòîðû óïîðÿ-
äî÷åíèÿ (A00, A10, A01). 

Ïðè ðåøåíèè çàäà÷è êëàññèôèêàöèè ÈÐ èñ-
ïîëüçóåòñÿ âèçóàëèçàöèÿ ïàðíûõ îòíîøåíèé â ôîðìå 
ãðàôà, ïðåäñòàâëÿþùåãî, íàïðèìåð, çíà÷åíèÿ ñðåäíå-
êâàäðàòè÷åñêèõ îòêëîíåíèé, óäîâëåòâîðÿþùèõ êðè-
òåðèþ, õàðàêòåðèçóþùåìó äîïóñòèìóþ âåëè÷èíó 
îòêëîíåíèÿ îäíèì öâåòîì, à íåäîïóñòèìóþ – äðó-
ãèì [26]. Ðåãëàìåíòàöèÿ ñâîéñòâ èñòî÷íèêîâ äàííûõ, 
èçâëå÷åííûõ èç ïóáëèêàöèé, îïèñàíà â ðàáîòå [27]. 

Ðåçóëüòàòû àíàëèçà êà÷åñòâà äàííûõ ñîñòîÿíèé 
è ïåðåõîäîâ ìîëåêóë àêòóàëèçèðóþòñÿ àâòîìàòè÷åñêè 
ïðè èìïîðòå â ÈÑ êàæäîãî íîâîãî èñòî÷íèêà äàí-
íûõ. Îíè êîäèðóþòñÿ íà ÿçûêå ñïåöèôèêàöèè îí-
òîëîãèé OWL 2 DL. Èññëåäîâàòåëü ìîæåò ïðî-
ñìîòðåòü îíòîëîãèþ ñ ïîìîùüþ ðåäàêòîðà Protege. 
Ðåçóëüòàòû ýòîãî àíàëèçà, â ñâîþ î÷åðåäü, òàêæå 
ÿâëÿþòñÿ èíôîðìàöèîííûì ðåñóðñîì, êà÷åñòâî êî-
òîðîãî àíàëèçèðóåòñÿ ñ ïîìîùüþ ìåòðèê îíòîëîãèè 
[28]. Íåêîòîðûå èç ýòèõ ìåòðèê (÷èñëî èíäèâèäîâ 
è ÷èñëî âûñêàçûâàíèé) ïðèâåäåíû â òàáë. 3.  

Ïîÿñíèì òåðìèíû, èñïîëüçóåìûå â òàáë. 3. 
Èñòî÷íèê äàííûõ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðåøåíèå 
ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé çàäà÷è, èçâëå÷åííîå èç îäíîé 
ñòàòüè. Îíî ñâÿçàíî ñ îäíîé ìîëåêóëîé è îäíèì 
ìåòîäîì ðåøåíèÿ çàäà÷è. Ïðèìåðàìè âûñêàçûâà-
íèé ÿâëÿþòñÿ: «êâàíòîâîå ÷èñëî J ðàâíî 4» èëè  
â áîëåå ñëîæíûõ ñëó÷àÿõ – «Èñòî÷íèê äàííûõ 
1988_MaChFlCa_H2O_ucl èçâëå÷åí èç ïóáëèêàöèè 
1988_MaChFlCa». Â ïîñëåäíåì âûñêàçûâàíèè çíà÷å-
íèåì ñâîéñòâà «èçâëå÷åí èç ïóáëèêàöèè» ÿâëÿåòñÿ èí-
äèâèä 1988_MaChFlCa_H2O_ucl, ïðåäñòàâëÿþùèé ñî-
áîé íàáîð âûñêàçûâàíèé. Â äàííîì ÷àñòíîì ñëó÷àå äëÿ 
îïèñàíèÿ èíäèâèäà 1988_MaChFlCa_H2O_ucl èñïîëü-
çóþòñÿ âûñêàçûâàíèÿ: «ñòàòüÿ 1988_MaChFlCa îïóá-
ëèêîâàíà â æóðíàëå JQSRT», «ñòàòüÿ 1988_MaChFlCa 
èìååò àâòîðîâ J.Y. Mandin, J.P. Chevillard, J.M. Flaud 
and C. Camy-Peyret» è ò.ä. Ïîäàâëÿþùåå ÷èñëî 
âûñêàçûâàíèé ñâÿçàíî ñ àíàëèçîì îòíîñèòåëüíûõ 
ñâîéñòâ èñòî÷íèêîâ äàííûõ (ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêèõ 
îòêëîíåíèé, ðàçóïîðÿäî÷åíèÿ è ìàêñèìàëüíûõ ðàç-
íîñòåé ìåæäó çíà÷åíèÿìè ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí 
èäåíòè÷íûõ ñîñòîÿíèé è ïåðåõîäîâ, ñîäåðæàùèõñÿ 
â èñòî÷íèêàõ äàííûõ).  

Â òàáë. 3 ïðåäñòàâëåíî ÷èñëî èñòî÷íèêîâ äàí-
íûõ, èíäèâèäîâ è âûñêàçûâàíèé, îòíîñÿùèõñÿ  
ê çàäà÷å êëàññèôèêàöèè ÈÐ ïî àáñîðáöèîííîé  
ñïåêòðîñêîïèè ìîëåêóë äëÿ íåêîòîðûõ ìîëåêóë. 
Äåòàëè ðåøåíèÿ ýòîé èíôîðìàöèîííîé çàäà÷è 
îïóáëèêîâàíû â [16].  

 
 

Ò à á ë è ö à  3  

Êîëè÷åñòâî èñòî÷íèêîâ äàííûõ, èíäèâèäîâ è âûñêàçûâàíèé, îòíîñÿùèõñÿ  
ê ðåøåíèþ çàäà÷è êëàññèôèêàöèè ïóáëèêàöèé ïî ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè  

×èñëî èñòî÷íèêîâ äàííûõ ×èñëî èíäèâèäîâ ×èñëî âûñêàçûâàíèé 
Ìîëåêóëà 

T1, T7 T2, T6 T3, T5 T1, T7 T2, T6 T3, T5 T1, T7 T2, T6 T3, T5 

H2O 158 520 556 20401 207157 439693 103818 849518 2916767 

CO2 0 382 457 0 374848 359901 0 1360670 998623 

N2O 0 197 68 0 39403 83725 0 190876 491384 

SO2 14 116 77 174 42026 3935 1000 96341 25542 

NH3 0 99 0 0 4491 0 0 32323 0 

OCS 0 103 47 0 8244 16739 0 43142 92331 

C2H2 0 40 0 0 2023 0 0 9891 0 

PH3 0 43 21 0 2023 1592 0 6221 9442 

H2S 71 82 10 5231 2176 885 29022 12278 3881 

Âñåãî 243 1582 1236 25806 672391 902535 133840 1377260 4537970 



 

486 Àõëåñòèí À.Þ., Âîðîíèíà Ñ.Ñ., Ëàâðåíòüåâ Í.À., Ôàçëèåâ À.Ç.  
 

Â ïîëíûé íàáîð äàííûõ ïî äåâÿòè ìîëåêóëàì 
âõîäèò 3061 èñòî÷íèê äàííûõ. Ýòè èñòî÷íèêè ñî-
äåðæàò êàê ïåðâè÷íûå ðàñ÷åòíûå è ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå äàííûå, òàê è ýêñïåðòíûå, ýòàëîííûå  
è äðóãèå òèïû äàííûõ. Ôîðìàëüíîå îïèñàíèå êà÷å-
ñòâà äàííûõ äëÿ ýòèõ ìîëåêóë ñîäåðæèò 1,6 ìëí 
óíèêàëüíûõ òåðìèíîâ (èíäèâèäîâ). Ýòè òåðìèíû 
âõîäÿò â 6 ìëí âûñêàçûâàíèé, ñîäåðæàùèõñÿ  
â îíòîëîãèè ÈÐ ïî ñïåêòðîñêîïèè äëÿ äåâÿòè ìî-
ëåêóë. Ôîðìàëüíî êàæäîå âûñêàçûâàíèå ñîñòîèò èç 
òðåõ ñëîâ. Èç ñðàâíåíèÿ ÷èñëà ñëîâ â ñãåíåðèðî-
âàííîé îíòîëîãèè ñ ÷èñëîì ñëîâ 4-òîìíîãî ðîìàíà 
«Âîéíà è ìèð» ñëåäóåò, ÷òî îíòîëîãèÿ ÈÐ ïî ÷èñëó 
ñëîâ â 90 ðàç áîëüøå. 

Â ïðîöåññå ñîçäàíèÿ ÈÑ W@DIS áûëè ñèñòåìà-
òèçèðîâàíû îïóáëèêîâàííûå ñïåêòðàëüíûå äàííûå 
äëÿ ìîëåêóë H2O [29], H2S [30], SO2 [31], CO2 [32], 
NH3 [33], PH3 [34] è ïðîâåäåíà îöåíêà äîâåðèÿ 
èñòîðè÷åñêîìó ðÿäó ýêñïåðòíûõ äàííûõ [11, 21]. 

Çàêëþ÷åíèå 

Îñíîâíîé ÷àñòüþ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ èíôîð-
ìàöèîííûõ ðåñóðñîâ Èíñòèòóòà ÿâëÿþòñÿ ÷åòûðå 
èíôîðìàöèîííûå ñèñòåìû: Spectra, S&MPO, 
W@DIS è Hitran on the Web. Âûáîð äàííûõ, èñ-
ïîëüçîâàííûõ â ýòèõ ñèñòåìàõ, è èõ ñîãëàñîâàíèå 
îñóùåñòâëåíû ñîòðóäíèêàìè Èíñòèòóòà ñîâìåñòíî  
ñ ðÿäîì êîëëåã èç åâðîïåéñêèõ óíèâåðñèòåòîâ  
è îðãàíèçàöèé ÑØÀ. Ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå äëÿ 
ðåøåíèÿ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ è èíôîðìàöèîííûõ 
çàäà÷ ðàçðàáîòàíî è ðåàëèçîâàíî ñîòðóäíèêàìè 
Èíñòèòóòà. ×àñòü ÑÈÐ, èñïîëüçóåìûõ â ýòèõ ñèñ-
òåìàõ, äîñòóïíà ÷åðåç èíòåðôåéñû âèðòóàëüíîãî 
öåíòðà àòîìíûõ è ìîëåêóëÿðíûõ äàííûõ [7]. Çà 
ïîñëåäíèå 5 ëåò â Èíñòèòóòå îïóáëèêîâàíî áîëåå 
200 ñòàòåé ïî ñïåêòðîñêîïèè. 

Èíôîðìàöèîííûå ñèñòåìû Spectra è Hitran on 
the Web èñïîëüçóþò ïîñëåäíèå âåðñèè ýêñïåðòíûõ 
äàííûõ èëè ðàñ÷åòîâ ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ 
ëèíèé, ïîëó÷åííûå â Èíñòèòóòå. Íàðÿäó ñ ýêñïåðò-
íûìè äàííûìè HITRAN è GEISA äëÿ âû÷èñëåíèÿ 
ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé ìîæíî èñïîëüçîâàòü íàáîð 
äàííûõ UC&MPO. Â ýòîé ñèñòåìå ðàçìåùåíû äàííûå 
î ñòðóêòóðå ìîëåêóëû îçîíà è î ñïåêòðîñêîïè÷å-
ñêèõ êîíñòàíòàõ äëÿ îñíîâíîãî ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿ-
íèÿ, ïîòåíöèàëüíûå ôóíêöèè, äèïîëüíûå ìîìåíòû, 
ìîìåíòû ïåðåõîäîâ, êîëåáàòåëüíûå è âðàùàòåëüíî-
êîëåáàòåëüíûå ýíåðãèè è âîëíîâûå ôóíêöèè è ò.ä. 
 Èíôîðìàöèîííàÿ ñèñòåìà W@DIS èñïîëüçóåòñÿ 
äëÿ èíòåãðàöèè ðàçíîðîäíûõ ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ 
â åäèíóþ ñèñòåìó, ïîçâîëÿþùóþ èìïîðòèðîâàòü, 
ýêñïîðòèðîâàòü è ñðàâíèâàòü äàííûå, âû÷èñëÿòü 
ñâîéñòâà èìïîðòèðîâàííûõ äàííûõ, ñîçäàâàòü ñèñ-
òåìû êëàññèôèêàöèè âñåõ èìïîðòèðîâàííûõ äàí-
íûõ, ïðåäîñòàâëÿòü èññëåäîâàòåëÿì èíòåðôåéñû 
äëÿ êîíòðîëÿ êà÷åñòâà äàííûõ è ïðåäñòàâëÿòü àãåí-
òàì îïèñàíèÿ ñâîéñòâ äàííûõ äëÿ èõ àâòîìàòè÷åñ- 
êîé îáðàáîòêè.  

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñëàáûì ìåñòîì âñåõ îïè-
ñàííûõ ñèñòåì ÿâëÿåòñÿ íåâîçìîæíîñòü àâòîìàòè- 

÷åñêîãî èíòåãðèðîâàíèÿ âû÷èñëèòåëüíûõ è èíôîð-
ìàöèîííûõ ïðèëîæåíèé, âõîäÿùèõ â ýòè ÈÑ,  
â ñëîæíûå ïîòîêè ðàáîò, â òîì ÷èñëå â ïîòîêè ðà-
áîò ïî ñïåêòðîñêîïèè. 

Àâòîðû áëàãîäàðíû ÐÔÔÈ çà ôèíàíñèðî- 
âàíèå ðàáîòû, âûïîëíåííîé â ðàìêàõ ãðàíòà  
¹ 13-07-00411. 
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at Institute of Atmospheric Optics SB RAS. 

Information resources on spectroscopy are the most significant part of Institute of Atmospheric Optics SB 
RAS information resources. Furthermore, information systems Spectra, S&MPO, W@DIS, and HITRAN on the 
Web, developed via web-technologies, provide for a wide spectrum of researchers with access to verified data, 
information about this data, and knowledge, which allow processing this information on conceptual level. This 
article presents a brief description of these information systems. The focus of the work is on the information 
system W@DIS designed for qualitative analysis of spectroscopic data with different degrees of detailing. 



 

 

 
 

 
 
 

Ðèñ. 3. Èíòåðôåéñ äëÿ àíàëèçà ïàðíûõ îòíîøåíèé ìåæäó èñòî÷íèêàìè äàííûõ 


