
«Îïòèêà àòìîñôåðû è îêåàíà», 29, ¹ 10 (2016) 

DOI: 10.15372/AOO20161013 

876 © Àõëåñòèí À.Þ., Âîðîíèíà Ñ.Ñ., Ïðèâåçåíöåâ À.È. è äð., 2016 
 

ÎÏÒÈ×ÅÑÊÈÅ ÌÎÄÅËÈ È ÁÀÇÛ ÄÀÍÍÛÕ ÎÏÒÈ×ÅÑÊÎÉ ÈÍÔÎÐÌÀÖÈÈ  
ÎÁ ÎÊÐÓÆÀÞÙÅÉ ÑÐÅÄÅ 

ÓÄÊ 535.343.4+004.78 
 

Èíôîðìàöèîííàÿ ñèñòåìà äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ ìîëåêóëÿðíîé 
ñïåêòðîñêîïèè. 7. Ñèñòåìàòèçàöèÿ èíôîðìàöèîííûõ 
ðåñóðñîâ ïî ïîãëîùåíèþ äëÿ îñíîâíîãî èçîòîïîëîãà 

ìîëåêóëû ìåòàíîëà 
 

À.Þ. Àõëåñòèí, Ñ.Ñ. Âîðîíèíà, À.È. Ïðèâåçåíöåâ,  
Î.Á. Ðîäèìîâà, À.Ç. Ôàçëèåâ* 

 
Èíñòèòóò îïòèêè àòìîñôåðû èì. Â.Å. Çóåâà ÑÎ ÐÀÍ 

634055, ã. Òîìñê, ïë. Àêàäåìèêà Çóåâà, 1 
 

Ïîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 28.04.2016 ã. 
 

Íà ïðèìåðå ìîëåêóëû ìåòàíîëà ïîêàçàíî, êàê ñðåäñòâàìè èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû W@DIS ïðîâî-
äèòñÿ ñèñòåìàòèçàöèÿ ðåñóðñîâ ïî ñïåêòðîñêîïèè. Ïðåäñòàâëåíû îñíîâíûå èíôîðìàöèîííûå îáúåêòû, äàíî 
îáúÿñíåíèå âûáîðà èñïîëüçóåìîãî íàáîðà êâàíòîâûõ ÷èñåë, êðàòêî îïèñàíû õàðàêòåðèñòèêè ïî÷òè 40 ïóá-
ëèêàöèé î ïîãëîùåíèè ìåòàíîëà, è ðàññìîòðåíû ïðèìåðû èíòåðôåéñîâ äëÿ àíàëèçà ñîãëàñîâàííîñòè âîëíî-
âûõ ÷èñåë ðàçíûõ èñòî÷íèêîâ äàííûõ, à òàêæå èíòåðôåéñ ïðèëîæåíèÿ äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ ñïèñêà èçìåðåí-
íûõ ïåðåõîäîâ. 
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Ââåäåíèå 

Íàêîïëåíèå äàííûõ â íàóêàõ, èñïîëüçóþùèõ 
áîëüøèå îáúåìû ôàêòîâ, â ÷àñòíîñòè â êîëè÷åñò-
âåííîé ñïåêòðîñêîïèè, ìíîãîêðàòíî ïðîõîäèò ñòà-
äèþ ñèñòåìàòèçàöèè ñâÿçàííûõ ñ íèìè èíôîðìàöè-
îííûõ ðåñóðñîâ. Â ñïåêòðîñêîïèè ðåçóëüòàòîì ñèñ-
òåìàòèçàöèè ÿâëÿåòñÿ ïîâûøåíèå êà÷åñòâà äàííûõ, 
îðèåíòèðîâàííûõ êàê íà âíóòðåííèå çàäà÷è ñïåê-
òðîñêîïèè (ïîñòðîåíèå ôóíêöèé ïîòåíöèàëüíûõ 
ïîâåðõíîñòåé, ãëîáàëüíûé ôèòèíã è ò.ä.), òàê è íà 
çàäà÷è ïðèêëàäíûõ íàóê. Ïðè ñèñòåìàòèçàöèè ðå-
øàþòñÿ íàêîïèâøèåñÿ ïðîòèâîðå÷èÿ ìåæäó âû÷èñ-
ëåííûìè è èçìåðåííûìè çíà÷åíèÿìè ôèçè÷åñêèõ 
âåëè÷èí, óíèôèöèðóþòñÿ òåðìèíû è ïîíÿòèÿ, 
óòî÷íÿþòñÿ ìàòåìàòè÷åñêèå ìîäåëè. Â ïîñëåäíåå 
âðåìÿ ñèñòåìàòèçàöèÿ ÷àñòî ñîïðîâîæäàåòñÿ èñ-
ïîëüçîâàíèåì íîâûõ ôîðì ïðåäñòàâëåíèÿ ðåñóðñîâ 
(XML-ñõåìû [1], îíòîëîãèè [2]), îáóñëîâëåííûõ 
ïîÿâëåíèåì àêòóàëüíûõ ïðîãðàììíûõ ìåòîäîâ îá-
ðàáîòêè èíôîðìàöèè è çíàíèé. 

Èíôîðìàöèîííàÿ ñèñòåìà (ÈÑ) W@DIS, â ðàì-
êàõ êîòîðîé âûïîëíåíà íàøà ðàáîòà, ïðåäíàçíà÷åíà 
äëÿ íàêîïëåíèÿ è ñèñòåìàòèçàöèè çíà÷åíèé óðîâíåé  
 

 

* Àëåêñåé Þðüåâè÷ Àõëåñòèí (lexa@iao.ru); Ñâåòëà-
íà Ñòàíèñëàâîâíà Âîðîíèíà (vss@iao.ru); Àëåêñåé Èâàíî-
âè÷ Ïðèâåçåíöåâ (remake@iao.ru); Îëüãà Áîðèñîâíà Ðî-
äèìîâà (rod@iao.ru); Àëåêñàíäð Çàðèïîâè÷ Ôàçëèåâ 
(faz@iao.ru). 

ýíåðãèé, âîëíîâûõ ÷èñåë, ïàðàìåòðîâ ñòîëêíîâèòåëü-
íûõ êîíòóðîâ àòìîñôåðíûõ ìîëåêóë. Îíà òàêæå 
îðèåíòèðîâàíà íà êîëëåêòèâíóþ ðàáîòó èññëåäîâà-
òåëåé ñî ñïåêòðàëüíûìè èíôîðìàöèîííûìè ðåñóð-
ñàìè, è öåëüþ åå ñîçäàíèÿ ÿâëÿåòñÿ ôîðìèðîâàíèå 
è àêòóàëèçàöèÿ ïîëíîé ñèñòåìû îïóáëèêîâàííûõ 
ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ, îáåñïå÷åííûõ äåòàëüíûì 
îïèñàíèåì èõ ñâîéñòâ. Ýòè ñâîéñòâà, ïðåäñòàâëåí-
íûå â ôîðìå îíòîëîãè÷åñêèõ áàç çíàíèé [2–4], ïî-
çâîëÿþò â àâòîìàòè÷åñêîì ðåæèìå îöåíèâàòü äîñòî-
âåðíîñòü êàæäîãî èñòî÷íèêà äàííûõ è ñðàâíèâàòü 
èõ äðóã ñ äðóãîì äëÿ âûÿâëåíèÿ è ïðåîäîëåíèÿ 
ðàññîãëàñîâàíèé ñ öåëüþ ïîâûøåíèÿ êà÷åñòâà äàí-
íûõ ÈÑ. 

Ê ÷èñëó îñíîâíûõ ôîðìàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê 
ÈÑ W@DIS îòíîñÿòñÿ: 

1) ïîëíîòà è äîñòîâåðíîñòü ïåðâè÷íûõ èñòî÷-
íèêîâ äàííûõ (îïóáëèêîâàííûõ çíà÷åíèé õàðàêòå-
ðèñòèê ñîñòîÿíèé è ïåðåõîäîâ â ïðîöåññàõ ïîãëî-
ùåíèÿ è ýìèññèè); 

2) âûñîêèé óðîâåíü äåòàëèçàöèè ñâîéñòâ äàí-
íûõ, õàðàêòåðèçóþùèõ èõ êà÷åñòâî; 

3) ôîðìàëüíîå ïðåäñòàâëåíèå èíôîðìàöèè è çíà-
íèé î ñïåêòðàëüíûõ õàðàêòåðèñòèêàõ ñ âûñîêîé 
ñòåïåíüþ âûðàçèòåëüíîñòè; 

4) èñïîëüçîâàíèå óíèôèöèðîâàííûõ ïðèëîæå-
íèé äëÿ àíàëèçà è ïðåçåíòàöèè êà÷åñòâà äàííûõ. 
 Â ÈÑ W@DIS ïîëíîòà äàííûõ äîñòèãíóòà äëÿ 
áîëåå ÷åì äåñÿòêà àòìîñôåðíûõ ìîëåêóë [5–15]. 
Äëÿ ìîëåêóë H2O [5] è H2S [6] è èõ èçîòîïîëîãîâ 
[7–10] ñîãëàñîâàíû äàííûå ïî âîëíîâûì ÷èñëàì.  
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Ê ñîæàëåíèþ, ïóáëèêàöèè ïî äåòàëüíîé ñèñòåìàòè-
çàöèè ïîëíûõ íàáîðîâ ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ äðóãèõ 
ìîëåêóë âñå åùå ÿâëÿþòñÿ ðåäêèìè. Òåõíè÷åñêèå 
õàðàêòåðèñòèêè 2)–4) âïåðâûå ðåàëèçîâàíû â ÈÑ 
W@DIS â 2008 ã. è ïîñòîÿííî ìîäåðíèçèðóþòñÿ. 
 Â äàííîé ñòàòüå, ÿâëÿþùåéñÿ ïðîäîëæåíèåì 
íàøåé ðàáîòû [15], â ÷àñòíîñòè, ðàññìîòðåí ðÿä 
òåõíè÷åñêèõ çàäà÷, ñ êîòîðûìè àâòîðû ñòîëêíóëèñü 
ïðè ñèñòåìàòèçàöèè âîëíîâûõ õàðàêòåðèñòèê ïåðå-
õîäîâ, ïîëó÷åííûõ ïðè èññëåäîâàíèè ïðîöåññîâ 
ïîãëîùåíèÿ äëÿ îñíîâíîãî èçîòîïîëîãà ìîëåêóëû 
ìåòàíîëà. 

Â ðàçä. 1 îïèñàíû îáùèå õàðàêòåðèñòèêè öèô-
ðîâîé áèáëèîòåêè, ñîäåðæàùåé ïóáëèêàöèè, ïåð-
âè÷íûå è èíûå èñòî÷íèêè äàííûõ (ÈÄ) î õàðàêòå-
ðèñòèêàõ ïåðåõîäîâ. Âî âòîðîì ðàçäåëå ðàññìîòðå-
íû ïîäõîäû ê ôîðìàëèçàöèè îïèñàíèÿ ñîñòîÿíèé  
â ìîëåêóëå ìåòàíîëà è ïðèâåäåíû èñïîëüçóåìûå  
â ëèòåðàòóðå íàáîðû êâàíòîâûõ ÷èñåë äëÿ ýòîé ìî-
ëåêóëû. Â ðàçä. 3 äàíà òàáëèöà èñòî÷íèêîâ äàííûõ 
î âîëíîâûõ ÷èñëàõ, äîáàâëåííûõ â ÈÑ W@DIS 
ïîñëå âûõîäà ðàáîòû [15]. Â ÷åòâåðòîì – îïèñàíû 
íåêîòîðûå ôóíêöèè ïðèëîæåíèé «Ìóëüòèìíîæåñò-
âî» è «Áèíàðíûå îòíîøåíèÿ», èñïîëüçóåìûå ïðè 
îöåíêå êà÷åñòâà äàííûõ. Â çàêëþ÷åíèè ïðåäñòàâëå-
íî êðàòêîå îïèñàíèå ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû. 

1. Öèôðîâàÿ áèáëèîòåêà 
èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ  

ïî ìîëåêóëå ìåòàíîëà 

Îñíîâó èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ ïî ìîëåêó-
ëå ìåòàíîëà, êàê è ïî äðóãèì ìîëåêóëàì â ÈÑ 
W@DIS, ñîñòàâëÿþò öèôðîâûå ïóáëèêàöèè (ñòà-
òüè, äîêëàäû, ìàòåðèàëû êîíôåðåíöèé, äèññåðòà-
öèè è ò.ä.). Äîñòóïíàÿ áîëüøèíñòâó ïîëüçîâàòåëåé 
÷àñòü âêëþ÷àåò èñòî÷íèêè äàííûõ, íàïðèìåð èñ-
òî÷íèê äàííûõ, ñîäåðæàùèé âîëíîâûå è êâàíòîâûå 
÷èñëà, îïèñûâàþùèå ïåðåõîäû, è íåêîòîðûå ïðî-
ñòûå ñâîéñòâà ýòèõ ïåðåõîäîâ (ìîëåêóëà, ê êîòîðîé 
îòíîñÿòñÿ äàííûå, ñïåêòðîñêîïè÷åñêàÿ çàäà÷à, ðå-
øåíèåì êîòîðîé ÿâëÿþòñÿ äàííûå; ïóáëèêàöèÿ, èç 
êîòîðîé èçâëå÷åíû äàííûå) [16]. Êàæäûé èç èñ-
òî÷íèêîâ äàííûõ ñîäåðæèò îäèí èç âîñüìè ðàçíûõ 
íàáîðîâ õàðàêòåðèñòèê ïåðåõîäîâ è ñîñòîÿíèé. Òà-
êèìè íàáîðàìè ÿâëÿþòñÿ äàííûå îá îïóáëèêîâàí-
íûõ ðåøåíèÿõ òðåõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ çàäà÷ [17]; 
î êîíêðåòíîì ñîñòîÿíèè ìîëåêóëû; î êîíêðåòíîì 
ïåðåõîäå â èçîëèðîâàííîé ìîëåêóëå; î ïðîôèëå 
ñïåêòðàëüíîé ëèíèè [3] è äàííûå î êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíîé ïîëîñå èëè êîëåáàòåëüíîì ñîñòîÿíèè. 
Èñòî÷íèê äàííûõ îá îïóáëèêîâàííîì ðåøåíèè 
ñïåêòðàëüíîé çàäà÷è ñîäåðæèò âñå äàííûå ïî îäíîé 
èç ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ çàäà÷, ñîäåðæàùèåñÿ â ïóá-

ëèêàöèè; èñòî÷íèê äàííûõ î ïåðåõîäå – âñå îïóá-
ëèêîâàííûå äàííûå î ïåðåõîäå èç êîëëåêöèè èí-
ôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ â ÈÑ W@DIS.  

Â ñâîþ î÷åðåäü èñòî÷íèêè äàííûõ ðàçäåëÿþòñÿ 
íà ïåðâè÷íûå, ýêñïåðòíûå è ðåôåðåíòíûå (ýòàëîí-
íûå). Ê ïåðâè÷íûì äàííûì îòíîñÿòñÿ ðåçóëüòàòû 
ðåøåíèÿ îäíîé èç âîñüìè çàäà÷ ñïåêòðîñêîïèè [18], 
ïîëó÷åííûå îäíèì ìåòîäîì. Ýêñïåðòíûå äàííûå 
ôîðìèðóþòñÿ ýêñïåðòàìè, è ïðè äåòàëüíîì ðàñ-
ñìîòðåíèè îíè îêàçûâàþòñÿ ÷àñòÿìè ðàçíûõ ïåð-
âè÷íûõ èñòî÷íèêîâ äàííûõ. Ýòàëîííûå ïåðâè÷íûå 
äàííûå îá óðîâíÿõ ýíåðãèè ÿâëÿþòñÿ ðåøåíèåì 
çàäà÷è îïðåäåëåíèÿ óðîâíåé ýíåðãèè èç ïîëíîãî 
íàáîðà õàðàêòåðèñòèê (âàêóóìíûõ âîëíîâûõ ÷èñåë 
è ïîãðåøíîñòåé èõ îïðåäåëåíèÿ) èäåíòèôèöèðî-
âàííûõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé [19]. 

Ýòè âîñåìü íàáîðîâ èñòî÷íèêîâ äàííûõ èíòåí-
ñèâíî èñïîëüçóþòñÿ êàê äëÿ ðåøåíèÿ âíóòðåííèõ 
çàäà÷ ñïåêòðîñêîïèè (íàïðèìåð, äëÿ ïîñòðîåíèÿ 
ôóíêöèé ïîòåíöèàëüíîé ïîâåðõíîñòè), òàê è â ïðè-
êëàäíûõ íàóêàõ (óðîâíè ýíåðãèè â ôèçèêå ìîëåêó-
ëÿðíûõ ëàçåðîâ, ñïåêòðàëüíûå ëèíèè â ðàñ÷åòàõ 
ðàäèàöèîííûõ ïðîöåññîâ â àòìîñôåðå, ñïåêòðàëü-
íûå ïîëîñû â êëèìàòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèÿõ è ò.ä.), 
à òàêæå ïðè ðåøåíèè èíôîðìàöèîííûõ çàäà÷ (ïåð-
âè÷íûå è ðåôåðåíòíûå èñòî÷íèêè äàííûõ äëÿ 
îöåíêè äîâåðèÿ ýêñïåðòíûì äàííûì, ïîëîñû è êî-
ëåáàòåëüíûå ñîñòîÿíèÿ äëÿ óñêîðåíèÿ ñêîðîñòè 
âûáîðêè ïàð èñòî÷íèêîâ äàííûõ, ñîäåðæàùèõ 
èäåíòè÷íûå ïåðåõîäû èëè ñîñòîÿíèÿ). 

Â òàáë. 1 è 2 ïðèâåäåíû ñòàòèñòè÷åñêèå äàí-
íûå î êîëëåêöèè èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ ïî 
îñíîâíîìó èçîòîïîëîãó ìîëåêóëû ìåòàíîëà â ÈÑ 
W@DIS. Èç òàáë. 1 ñëåäóåò, ÷òî ÷èñëî èñòî÷íèêîâ 
äàííûõ ïî ïîãëîùåíèþ è èñïóñêàíèþ ïðàêòè÷åñêè 
îäèíàêîâî, òîãäà êàê ÷èñëî èñòî÷íèêîâ äàííûõ  
î ïåðåõîäàõ ïî ïîãëîùåíèþ ñóùåñòâåííî áîëüøå 
÷èñëà èñòî÷íèêîâ äàííûõ î ïåðåõîäàõ â ïðîöåññàõ 
ýìèññèè. Äëÿ ïåðâè÷íûõ èñòî÷íèêîâ äàííûõ â ñêîá-
êàõ äàíî ÷èñëî èñòî÷íèêîâ äàííûõ, ñîäåðæàùèõ 
ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ. 

Â 70–90-õ ãã. ïðîøëîãî âåêà ïîÿâèëîñü íå-
ñêîëüêî àòëàñîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ìåòàíîëà  
â ìèêðîâîëíîâîì è äàëüíåì ÈÊ-äèàïàçîíàõ, êîòî-
ðûå â íàøåé ñèñòåìå âûäåëåíû êàê ýêñïåðòíûå èñ-
òî÷íèêè äàííûõ. Àòëàñ [20] èäåíòèôèöèðîâàííûõ 
ëèíèé ïîãëîùåíèÿ è ýìèññèè ìîëåêóëû ìåòàíîëà  
â äèàïàçîíå 0,00021–1257,72652 ñì–1 ñîäåðæèò îêî-
ëî 35000 ïåðåõîäîâ, ïî÷òè 20000 ïåðåõîäîâ èç êî-
òîðûõ âïåðâûå áûëè ââåäåíû â íàó÷íûé îáîðîò. 
Ïóáëèêàöèè èç ñîäåðæàùåéñÿ â àòëàñå îáøèðíîé 
áèáëèîãðàôèè ñòàëè ñîñòàâíîé ÷àñòüþ öèôðîâîé 
áèáëèîòåêè ÈÑ W@DIS, à äàííûå, èçâëå÷åííûå èç 
íèõ, – îñíîâîé êîëëåêöèè èñòî÷íèêîâ äàííûõ. 

 

Ò à á ë è ö à  1  

Ñòàòèñòèêà ïóáëèêàöèé ïî ìîëåêóëå ìåòàíîëà è ñâÿçàííûõ ñ íèìè èñòî÷íèêîâ äàííûõ 

×èñëî èñòî÷íèêîâ äàííûõ ×èñëî ïåðåõîäîâ 
Ìîëåêóëà 

Ïåðèîä  
âûõîäà  

ïóáëèêàöèé, ãã. 

×èñëî  
ïóáëèêàöèé 

Ïðîöåññ 
ïåðâè÷íûõ ýêñïåðòíûõ

ýòàëîí-
íûõ 

ïåðâè÷íûõ ýêñïåðòíûõ 
ýòàëîí-

íûõ 
CH3OH 1938–2015 àáñîðáöèÿ 86(25) 4 – 53907 

(28837) 
54750 – 

CH3OH 1968–2007 

339 
 

(303) ýìèññèÿ 87(17) 11 2 1447 (351) 706 (2522) 4794 



878 Àõëåñòèí À.Þ., Âîðîíèíà Ñ.Ñ., Ïðèâåçåíöåâ À.È. è äð. 
 

Ò à á ë è ö à  2  

Ðàñïðåäåëåíèå èñòî÷íèêîâ äàííûõ ïî âàêóóìíûì âîëíîâûì ÷èñëàì è äèàïàçîíàì èõ èçìåíåíèÿ 

Äèàïàçîí, 

ñì–1 

Ïåðèîä 

Ðàäèî 

0,0–0,1 

Ìèêðî-
âîëíîâîé 

0,1–10 

Äàëüíèé 
ÈÊ 

10–630 

Äëèííîâîë-
íîâîé ÈÊ 

630–1250 

Ñðåäíèé ÈÊ

1250–3300

Êîðîòêî-
âîëíîâîé ÈÊ 
3300–7000 

Áëèæíèé 
ÈÊ 7000–

13500 

Âèäèìûé 

13500–24000

Âñå  
äèàïàçîíû
0–24000 

1969–1995 9 24 37 13 3 0 0 1 84 

1996–2015 3 4 8 6 7 1 2 0 31 

Âñåãî: 12 28 45 19 10 1 2 1 125 

�

Ýêñïåðòíûå äàííûå î ïîãëîùåíèè â ìîëåêóëå 
ìåòàíîëà âïåðâûå ïîÿâèëèñü â [20], ïîçæå  
â [21, 22] (â îáåèõ ðàáîòàõ îäèí è òîò æå íàáîð 
äàííûõ èç 19897 ïåðåõîäîâ). Â ñòàòüÿõ [21, 22] 
ïðàêòè÷åñêè îòñóòñòâóþò ññûëêè íà ïåðâîèñòî÷íè-
êè, ÷òî íå äàåò âîçìîæíîñòè îöåíèòü, êàêóþ ÷àñòü 
â íèõ ïðåäñòàâëÿëè ðàñ÷åòíûå äàííûå, à êàêóþ 
äàííûå èçìåðåíèé. Èñïîëüçóÿ íàøó êîëëåêöèþ 
äàííûõ, ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî â ýêñïåðòíûõ äàííûõ 
èñïîëüçóþòñÿ áîëåå 50% íåîïóáëèêîâàííûõ äàííûõ 
(êàê ðàñ÷åòíûõ, òàê è èçìåðåííûõ).  

Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî, êàê ñëåäóåò èç òàáë. 2, 
ðàáîòû ïî îñíîâíîìó èçîòîïîëîãó ìåòàíîëà áûëè 
âûïîëíåíû â êîíöå ïðîøëîãî âåêà è â áîëüøåé 
ñâîåé ÷àñòè ñîñðåäîòî÷åíû â òðåõ äèàïàçîíàõ: ìèê-
ðîâîëíîâîì, äàëüíåì è äëèííîâîëíîâîì ÈÊ. 

Â ñòîëáöàõ òàáë. 2 óêàçàíû íàçâàíèå è ãðàíè-
öû äèàïàçîíîâ, â ñòðî÷êàõ ïåðâîãî ñòîëáöà – ãîäà 
ïóáëèêàöèé. Áûëè ó÷òåíû âñå èñòî÷íèêè äàííûõ, 
èçâëå÷åííûå èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò. Ýêñïåðò-
íûå äàííûå òàêæå âîøëè â òàáëèöó. Îäèí è òîò æå 
íàáîð äàííûõ ìîã ñ÷èòàòüñÿ íåñêîëüêî ðàç, ïî-
ñêîëüêó îí ìîæåò ñîñòîÿòü èç íåñêîëüêèõ äèàïàçî-
íîâ. Êàê âèäíî èç òàáëèöû, íàèáîëåå èññëåäîâàí-
íûì äèàïàçîíîì áûë è îñòàåòñÿ äàëüíèé ÈÊ.  

Îñíîâíóþ ñëîæíîñòü ïðè ðåòðîñïåêòèâíîì 
àíàëèçå äàííûõ ïî ìåòàíîëó ïðåäñòàâëÿåò èñïîëü-
çîâàíèå ðàçíûõ íàáîðîâ êâàíòîâûõ ÷èñåë â òå÷åíèå 
ïîñëåäíèõ 40 ëåò.  

2. Îïèñàíèå ñîñòîÿíèé ìåòàíîëà 

Ìåòàíîë ÿâëÿåòñÿ îäíîé èç ïðîñòåéøèõ íåæå-
ñòêèõ ìîëåêóë, ñïîñîáíûõ ê çàòîðìîæåííîìó âíóò-
ðåííåìó âðàùåíèþ. Ñòðóêòóðà åãî óðîâíåé î÷åíü 
ñëîæíà, ïîýòîìó îí òåîðåòè÷åñêè èíòåðåñåí è åãî 
ñïåêòð èçó÷àåòñÿ â ìèêðîâîëíîâîì, äàëüíåì ÈÊ-  
è ÈÊ-äèàïàçîíàõ áîëåå 50 ëåò. Â îñíîâíîì ýëåê-
òðîííîì ñîñòîÿíèè èìåþòñÿ 12 íîðìàëüíûõ êîëåáà-
òåëüíûõ ìîä ν1 – ν12. Âñå êîëåáàòåëüíûå ìîäû, 
êðîìå ν12, ëåæàò â ÈÊ-ñïåêòðå (1000 ñì–1 è âûøå), 
è âðàùàòåëüíûå ïåðåõîäû ðàñïîëîæåíû â ìèêðî-
âîëíîâîì è äàëüíåì ÈÊ-äèàïàçîíàõ. Êîëåáàòåëü-
íàÿ ìîäà ν12 îòâå÷àåò âíóòðåííåìó âðàùåíèþ ãðóï-
ïû ÎÍ è ãðóïïû ÑÍ3 äðóã îòíîñèòåëüíî äðóãà. 
Îòòàëêèâàíèå ìåæäó Í-àòîìîì ãðóïïû ÎÍ è Í-
àòîìàìè ãðóïïû ÑÍ3 ïîðîæäàåò ïåðèîäè÷åñêèé 
òîðìîçÿùèé (òîðñèîííûé) ïîòåíöèàëüíûé áàðüåð 
äëÿ âíóòðåííåãî âðàùåíèÿ ñ ïåðèîäîì 2π/3. Âíóò-
ðåííåå âðàùåíèå ïðèâîäèò ê ïåðåõîäàì ìåæäó òðå-
ìÿ ýêâèâàëåíòíûìè ýíåðãåòè÷åñêèìè êîíôèãóðà-

öèÿìè. Ïðè ýòîì ñèììåòðèÿ ìåòèëüíîé ãðóïïû C3v 
âñëåäñòâèå âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ÎÍ ïîíèæàåòñÿ äî 

ãðóïïû ( )( , )xz

s
C E= σ  (xz – ïëîñêîñòü, ïðîõîäÿùàÿ 

÷åðåç âåðøèíó Ñ è îäíó èç ñòîðîí ãðóïïû ÑÍ3 
ïåðïåíäèêóëÿðíî åå îñíîâàíèþ è ñîäåðæàùàÿ 
ãðóïïó ÎÍ).  

Èìååòñÿ íåñêîëüêî ïîäõîäîâ ê êëàññèôèêàöèè 
ñîñòîÿíèé íåæåñòêèõ ìîëåêóë. Íàèáîëåå ðàñïðî-
ñòðàíåííûì ÿâëÿåòñÿ ïîäõîä, èñïîëüçóþùèé ïîë-
íóþ ÿäåðíóþ ïåðåñòàíîâî÷íî-èíâåðñèîííóþ (CNPI) 
ãðóïïó ìîëåêóëû [23, 24], îïðåäåëÿåìóþ êàê ïðÿ-
ìîå ïðîèçâåäåíèå ãðóïïû ïåðåñòàíîâîê òîæäåñò-
âåííûõ ÿäåð ìîëåêóëû, ãðóïïû èíâåðñèè ïðîñòðàí-
ñòâåííûõ êîîðäèíàò âñåõ ÷àñòèö ìîëåêóëû (ÿäåð  
è ýëåêòðîíîâ) îòíîñèòåëüíî öåíòðà ìàññ è ãðóïïû 
ïåðåñòàíîâîê âñåõ ýëåêòðîíîâ. Òàêàÿ ãðóïïà ñîäåð-
æèò ÷ðåçâû÷àéíî áîëüøîå ÷èñëî ýëåìåíòîâ, è ïî-
ýòîìó îáû÷íî îãðàíè÷èâàþòñÿ ðàññìîòðåíèåì ïåðå-
ñòàíîâîê òîëüêî ÿäåð ìîëåêóëû, ñ èíâåðñèåé è áåç 
èíâåðñèè. Äàæå è òàêèå ãðóïïû îêàçûâàþòñÿ 
ñëèøêîì âåëèêè, è óæå â ïåðâîé ðàáîòå Lonquet-
Higgins [23] áûëî ïðåäëîæåíî ðàññìàòðèâàòü íå âñå 
ýëåìåíòû ïîäîáíîé ãðóïïû, à ëèøü «äîïóñòèìûå», 
ò.å. òå, êîòîðûå îñóùåñòâëÿþòñÿ çà âðåìÿ, õàðàê-
òåðíîå äëÿ êîíêðåòíîãî ýêñïåðèìåíòà. Âûáîð ìîæåò 
ïðîèñõîäèòü, íàïðèìåð, íà îñíîâå ñðàâíåíèÿ âðå-
ìåíè ýêñïåðèìåíòà ñî âðåìåíåì òóííåëèðîâàíèÿ 
ìåæäó ðàâíîâåñíûìè êîíôèãóðàöèÿìè. Òàêóþ ãðóïïó 
íàçûâàþò ãðóïïîé ìîëåêóëÿðíîé ñèììåòðèè (ÌS). 
Êàê îòìå÷åíî â ðàáîòå [25], íåñìîòðÿ íà îòñóòñòâèå 
ñòðîãî ìàòåìàòè÷åñêîãî àïïàðàòà, ýòà êîíöåïöèÿ 
íàøëà øèðîêîå ïðèìåíåíèå. Âñêîðå ïîñëå ðàáîò 
Lonquet-Higgins ïîÿâèëèñü ðàáîòû Altmann [26, 27], 
êîòîðûå òàêæå áûëè ïîñâÿùåíû ðàññìîòðåíèþ 
ñèììåòðèè íåæåñòêèõ ìîëåêóë. Â íèõ áûëà ââåäåíà 
òàê íàçûâàåìàÿ ñóïåðãðóïïà Øðåäèíãåðà, ÿâëÿþ-
ùàÿñÿ ïîëóïðÿìûì ïðîèçâåäåíèåì ãðóïïû ñèììåò-
ðèè óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà è ãðóïïû îïåðàöèé 
íîâîãî òèïà, íàçûâàåìûõ èçîäèíàìè÷åñêèìè îïåðà-
öèÿìè. Â ðàáîòå [27] óòâåðæäàåòñÿ, ÷òî ïðè èñ-
ïîëüçîâàíèè îäèíàêîâûõ ïðèáëèæåíèé äëÿ ãàìèëü-
òîíèàíà îáà ìåòîäà äàþò îäèíàêîâûå ðåçóëüòàòû. 
 Åùå îäíèì èíñòðóìåíòîì äëÿ îïèñàíèÿ ñèì-
ìåòðèè íåæåñòêèõ ìîëåêóë ÿâëÿåòñÿ ïðèìåíåíèå 
èçîìåòðè÷åñêèõ ãðóïï, ñèñòåìàòèçèðîâàííîå â ðà-
áîòå [25]. Àâòîðû [25] ðóêîâîäñòâóþòñÿ æåëàíèåì 
íàéòè ìåòîä, êîòîðûé ñòàðòóåò ñ ãåîìåòðè÷åñêîãî 
îïèñàíèÿ ÿäåðíîé êîíôèãóðàöèè è çàìåíÿåò êîí-
öåïöèþ «äîïóñòèìîñòè» ñòðîãèìè ìàòåìàòè÷åñêèìè 
îïðåäåëåíèÿìè. Íîâàÿ òåîðèÿ ãðóïï íåæåñòêèõ 
ìîëåêóë (NRG) ïðåäëîæåíà â [28]. Â îòëè÷èå îò 
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òåîðèè Lonquet-Higgins [23, 24], îáðàùàþùåéñÿ  
ê ïåðåñòàíîâêàì è ïåðåñòàíîâêàì ñ èíâåðñèåé, ýòà 
òåîðèÿ ñîõðàíÿåò îáû÷íûå îïåðàöèè ñèììåòðèè.  
Â íåé îïðåäåëÿþòñÿ ïîëíûå è îãðàíè÷åííûå ãðóï-
ïû ñèììåòðèè íåæåñòêèõ ìîëåêóë, ïðè÷åì ïîñëåä-
íèå ìîæíî ñðàâíèòü ñ èçîäèíàìè÷åñêèìè ãðóïïàìè 
Altmann [26, 27] è èçîìåòðè÷åñêèìè ãðóïïàìè [25]. 
Ìû âèäèì, ÷òî â ïðåäëîæåííûõ âàðèàíòàõ ïðîñëå-
æèâàåòñÿ òåíäåíöèÿ ñäåëàòü êîíöåïöèþ ãðóïïû 
ñèììåòðèè íåæåñòêèõ ìîëåêóë áîëåå íàãëÿäíîé 
ôèçè÷åñêè, ïðèáëèçèâ åå ê ðàññìîòðåíèþ òî÷å÷íûõ 
ãðóïï. Ïðè ýòîì ñâîéñòâà ñèììåòðèè ãàìèëüòîíèà-
íà íà óðîâíå ïîñòàíîâêè çàäà÷è ïðàêòè÷åñêè íå 
îáñóæäàþòñÿ, çà èñêëþ÷åíèåì ïðèáëèæåíèÿ Áîðíà– 
Îïïåíãåéìåðà. 

 Ïîäõîä, ðàçâèâàåìûé Áóðåíèíûì [29,30], ÿâ-
íî ââîäèò â ðàññìîòðåíèå ñâîéñòâà ãàìèëüòîíèàíà. 
Îí îñíîâàí íà êîíöåïöèè öåïî÷êè ãðóïï ñèììåò-
ðèè âëîæåííûõ äðóã â äðóãà ìîäåëåé, êîòîðûå 
âîçíèêàþò ïðè óïðîùåíèè çàäà÷è î ñòàöèîíàðíûõ 
ñîñòîÿíèÿõ ìîëåêóëû îò ñòðîãîé ïîñòàíîâêè äî 
ðåøàåìîé çàäà÷è. Àíàëèç ïðåèìóùåñòâ è íåäîñòàò-
êîâ ýòîãî ìåòîäà ìîæíî íàéòè â ðàáîòå Áóðåíèíà 
[29]. Ìû ïîÿñíèì íèæå êîíöåïöèþ öåïî÷êè ãðóïï 
íà ïðèìåðå ìåòàíîëà. Ðàçðåøåííûå ìóëüòèïëåòû 
äëÿ ìîëåêóëû ìåòàíîëà â îñíîâíîì ýëåêòðîííîì 
ñîñòîÿíèè ïðèâåäåíû â ñòàòüÿõ [31, 32]. 

Äëÿ ìîëåêóëû ÑÍ3ÎÍ ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ 
ñëåäóþùèå ìîäåëè è ñîîòâåòñòâóþùèå èì ãðóïïû 
ñèììåòðèè [32]: 1) ñòðîãàÿ ïîñòàíîâêà çàäà÷è – 

3 1π × π  3 1(π × π  – ãðóïïà ïåðåñòàíîâîê òîæäåñòâåí-
íûõ ÿäåð Í); 2) ïðèáëèæåíèå Áîðíà–Îïïåíãåéìåðà 
äëÿ íåæåñòêîé ìîëåêóëû – 12 ,iG C×  ãäå ðàñøèðåí-
íàÿ òî÷å÷íàÿ ãðóïïà 12 3v s

G = C C′×  (ýëåìåíòû ãðóïï 

3vC  è 
s

C′  äåéñòâóþò íà ïðîñòðàíñòâåííûå êîîðäè-
íàòû ñòðóêòóð ÑÍ3 è ÎÍ) îïðåäåëÿåòñÿ ãåîìåòðè-
÷åñêîé ñèììåòðèåé ïðîìåæóòî÷íîé êîíôèãóðàöèè, 
÷åðåç êîòîðóþ ïðîèñõîäèò ïåðåõîä ìåæäó ðàâíî-
âåñíûìè êîíôèãóðàöèÿìè; 3) ïðèáëèæåíèå Áîðíà–
Îïïåíãåéìåðà äëÿ îäíîé êîíôèãóðàöèè (æåñòêàÿ 
ìîëåêóëà) – ;s iC C×  4) íóëåâîå ïðèáëèæåíèå, ñî-
îòâåòñòâóþùåå æåñòêîé ìîëåêóëå ñ íåçàâèñèìûìè 
êîëåáàòåëüíûì è âðàùàòåëüíûì äâèæåíèÿìè, îïè-
ñàíèå êîòîðûõ ïðîâîäèòñÿ â ìîäåëÿõ ãàðìîíè÷å-
ñêîãî îñöèëëÿòîðà (ãðóïïà )

s
C  è æåñòêîãî àñèì-

ìåòðè÷íîãî âîë÷êà (ãðóïïà 2).D  Êëàññèôèêàöèÿ 
ñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé ïîëó÷àåòñÿ ïóòåì ñøèâêè 
ãðóïï ñèììåòðèè ñîñåäíèõ ìîäåëåé [31, 32]. Ó÷åò 
òîðñèîííûõ äâèæåíèé, äîïîëíèòåëüíûõ ê íóëåâîìó 
ïðèáëèæåíèþ, ïðîèñõîäèò íà óðîâíå ãðóïïû 12,G  
êîòîðàÿ èìååò ïðåäñòàâëåíèÿ 1( ) ( )A A , E A ,′ ′× ×  

2( ),A A′×  ãäå 1 2, ,A A E  – ïðåäñòàâëåíèÿ ãðóïïû 

3 ,
v

C  à A′  – ïðåäñòàâëåíèå ãðóïïû .

s
C′  Ó÷åò ãðóï-

ïû èíâåðñèè äîáàâëÿåò ê îáîçíà÷åíèÿì ïðåäñòàâëå-
íèé çíà÷êè ±.  

Îäíîé èç îñíîâîïîëàãàþùèõ ïðè ðàññìîòðåíèè 
ñïåêòðîâ ìåòàíîëà ÿâëÿåòñÿ ðàáîòà Moruzzi et al. 
[20], â êîòîðîé ñèñòåìàòèçèðîâàíû ìíîãî÷èñëåííûå 
òåîðåòè÷åñêèå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ 
ñïåêòðîâ ÑÍ3ÎÍ, âûïîëíåííûå ê òîìó âðåìåíè. Åå 
îñîáåííîñòüþ ÿâëÿåòñÿ ôàêò, ÷òî ó÷åò òîðñèîííûõ 

äâèæåíèé ðàññìàòðèâàåòñÿ óæå â íóëåâîì ïðèáëè-
æåíèè. Ñòàöèîíàðíûå ñîñòîÿíèÿ â ðàìêàõ íóëåâîãî 
ïðèáëèæåíèÿ [20] íóìåðóþòñÿ êâàíòîâûìè ÷èñëàìè 
(σ, n, J, K), ãäå J îïðåäåëÿåò ñîáñòâåííûå çíà÷å-
íèÿ îïåðàòîðà êâàäðàòà ìîëåêóëÿðíîãî óãëîâîãî 
ìîìåíòà, à K – åãî ïðîåêöèþ íà îñü âíóòðåííåãî 
âðàùåíèÿ, σ (èëè Symm, èëè τ) îïðåäåëÿåò ïðåä-
ñòàâëåíèå ãðóïïû 3 ,

v
C  îïèñûâàþùåé ñèììåòðèþ 

ìåòèëüíîé ãðóïïû àòîìîâ, n (èëè )tν  íóìåðóåò ñî-

ñòîÿíèÿ, îòíîñÿùèåñÿ ê òîðñèîííîìó êîëåáàíèþ. 
Ó÷åò àñèììåòðèè âðàùåíèÿ ìîëåêóëû êàê öåëîãî 
äîáàâëÿåò èíäåêñû ±, íóìåðóþùèå êîìïîíåíòû 
äóáëåòà A. Ðàçáèåíèå òîðñèîííî-âðàùàòåëüíûõ 
âîëíîâûõ ôóíêöèé ïî òèïàì ñèììåòðèè, ïîëó÷åí-
íîå â [32], îòâå÷àåò îïèñàííîìó â [20] íóëåâîìó 
ïðèáëèæåíèþ. 

Ó ìåòàíîëà åñòü ïîñòîÿííûé äèïîëüíûé ìî-
ìåíò ñ íåíóëåâûìè êîìïîíåíòàìè âäîëü îñåé a è b. 
Ïîýòîìó â ìåòàíîëå äîçâîëåíû ïàðàëëåëüíûå (a-
òèïà) è ïåðïåíäèêóëÿðíûå (b-òèïà) ïåðåõîäû. 
Ïðèâåäåì ïðàâèëà îòáîðà äëÿ íèõ òàê, êàê îíè 
ñôîðìóëèðîâàíû â [20]. 

(i) ïåðåõîäû a-òèïà: 

 

0, 0, 1, 0,

äëÿ 1,

äëÿ 0.

K J n

A A J

A A J

± ±

±

Δ = Δ = ± Δ =

↔ Δ = ±

↔ Δ =

∓

  

 (ii) ïåðåõîäû b-òèïà: 

 

1, 0, 1, ëþáîå,

, åñëè ÷åòíîå,

, åñëè íå÷åòíîå.

K J n

A A n J

A A n J

±

± ±

Δ = ± Δ = ± Δ =

↔ Δ + Δ −

↔ Δ + Δ −

∓  

Ïðàâèëà îòáîðà äëÿ +
A  è A

−  ïîëó÷àþòñÿ èç 

îáùåé ÷åòíîñòè +±( 1)J n
−  è èç òîãî, ÷òî ÷åòíîñòü 

ìîæåò ìåíÿòüñÿ â ýëåêòðè÷åñêîì äèïîëüíîì ïåðå-
õîäå. Â ëþáîì ïåðåõîäå òîðñèîííàÿ ñèììåòðèÿ ñî-
õðàíÿåòñÿ: 

 1 1 2 2,E E E E↔ ↔  è ,A A↔   

ò.å. Δσ = 0, èëè â îáîçíà÷åíèÿõ [33] Δ(τ + K) = 0, ± 3. 
Ó÷åò òîðñèîííî-êîëåáàòåëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé 

ìîæåò ïðèâîäèòü ê ñìåøèâàíèþ ñîñòîÿíèé è ê ïî-
ÿâëåíèþ íàáëþäàþùèõñÿ â ýêñïåðèìåíòå ïåðåõîäîâ 
ñ 2KΔ >  (ñì., íàïðèìåð, [34, 35]).  

Òàêèì îáðàçîì, ìû âèäèì, ÷òî êëàññèôèêàöèÿ 
ñîñòîÿíèé ìåòàíîëà, îòâå÷àþùàÿ íóëåâîìó ïðè-
áëèæåíèþ [20], (σ, n, J, K), îêàçûâàåòñÿ íåäîñòà-
òî÷íîé ïðè áîëåå òî÷íîé ïîñòàíîâêå çàäà÷è: òàê, 
ñîñòîÿíèå A, õàðàêòåðíîå äëÿ íóëåâîãî ïðèáëèæå-

íèÿ, ðàñùåïëÿåòñÿ íà +
A  è A

−  ïðè ó÷åòå àñèì-
ìåòðèè âðàùåíèÿ. Ýòî ïðèâîäèò ê íåêîòîðûì òðóä-
íîñòÿì â ôîðìóëèðîâêå óñëîâèé äëÿ ñðàâíåíèÿ 
ñîñòîÿíèé â èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìå, êîòîðûå íå 
ñâÿçàíû ñ ôèçèêîé çàäà÷è, à òîëüêî ñ ñîçäàíèåì 
ñîîòâåòñòâóþùèõ àëãîðèòìîâ, â êîòîðûõ êâàíòîâûå 
÷èñëà èãðàþò âàæíóþ ðîëü.  
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3. Èñòî÷íèêè âîëíîâûõ ÷èñåë  
ïî ìîëåêóëå ìåòàíîëà 

Â íàøåé êîëëåêöèè áîëüøèíñòâî ïóáëèêàöèé 
ïî ñïåêòðàëüíûì õàðàêòåðèñòèêàì ìåòàíîëà îòíî-
ñÿòñÿ ê èçîëèðîâàííîé ìîëåêóëå, à ÷èñëî ïóáëèêà-
öèé ïî ñòîëêíîâèòåëüíûì õàðàêòåðèñòèêàì, ôîð-
ìèðóþùèì êîíòóð ëèíèè, íåçíà÷èòåëüíî. Â òàáë. 3 

ïåðå÷èñëåíû 36 èñòî÷íèêîâ äàííûõ, ñîäåðæàùèõ 
20633 ïåðåõîäà, êîòîðûå äëÿ ïîëíîòû íàäî äîïîë-
íèòü 30 èñòî÷íèêàìè äàííûõ, îïèñàííûõ íàìè â [15]. 
Â íåé ïðèâåäåíû íàçâàíèÿ èñòî÷íèêîâ äàííûõ  
è äëÿ êàæäîãî èñòî÷íèêà äàíû äèàïàçîíû âàêóóì-
íûõ âîëíîâûõ ÷èñåë, ÷èñëî ïåðåõîäîâ, êîëåáàòåëü-
íûå ïîëîñû, ñîäåðæàùèåñÿ â íåì, òèï ýêñïåðèìåí-
òàëüíîé óñòàíîâêè, èñïîëüçîâàííîé ïðè èçìåðåíè-
ÿõ, è ïîãðåøíîñòü èçìåðåíèé. 

 

Ò à á ë è ö à  3  

Ïåðå÷åíü èñòî÷íèêîâ âîëíîâûõ ÷èñåë, ïîëó÷åííûõ ïðè èçìåðåíèÿõ, äëÿ îñíîâíîãî èçîòîïîëîãà ìîëåêóëû ìåòàíîëà 

Ïóáëèêàöèÿ 
Ñïåêòðàëüíûé  
äèàïàçîí, ñì–1 

n Êîëåáàòåëüíûå ïîëîñû ÒÓ 
Ïîãðåøíîñòü 
èçìåðåíèé 

1972_Lees_b [36]  0,767448–0,875832  22 0–0 a, b ±0,1 ÌÃö 

1972_KwDe [37]  0,832264– 873,71  55 0–0, 0–2ν12, 0–3ν12, ν12–ν12, ν12–3ν12  – 0,03 ñì–1,  

1972_Lees [38]  1,59424–1,670339  18 ν8–ν8  b ±0,1 ÌÃö 

1972_Radford [39]  0,02783–0,02783  4 0–0  – 0,002 ÌÃö 

1977_StBeKaMo [40]  97,04–263,49  117 
0–ν12, ν12–ν12, ν12–2ν12, 2ν12–2ν12,  

2ν12–3ν12, 3ν12–3ν12, 3ν12–4ν12 FTS 

0,25 ñì–1 

1978_BeDuHeOr [41]  1033,382–1033,518  4 ν8–0  –  

1978_SaIcMaKi [42]  9,653–35,415  40 0–0 FTS  0,001 ñì–1 

1978_Worchesk [43]  8,1722–26,6 6  0–0, ν8–0  –  

1979_SaRiWo [44]  1026,872–1068,578  290 ν8–0  – 0,004 ñì–1 

1982_LoSuSnHo [45]  3,1084–3,4243  8 ν12–ν12  –  

1983_BeIz [46]  34,9–215,517  35 ν8–0  –  

1984_Brink [47]  16624,91–16765,83  80 4ν1–0  – 0,01 íì  

1984_SaLeLu [48] 0,507487–13,30741 418 0–0, ν12–ν12, 2ν12–2ν12  ±0,1 ÌÃö,  

1985_LeMuJo [49] 1002,589–1047,845 42 ν8+ν12–ν12 FTS  0,004 ñì–1 

1986_RuAvHe [50] 1025,347–1035,665 5 0–0, ν12–ν12, 2ν12–2ν12 –  

1986_Lees [51] 172,629–1048,135 101 ν12–0, ν8–0, ν8+ν12–ν12, ν8+2ν12–2ν12 FTS  0,001 ñì–1 

1987_MuLeJo [52] 117,8595–270,0872 207 ν12–0, 3ν12–2ν12   

1988_MuLeJo [53] 23,85–180,60308 87 2ν12–ν12 FTS  0,001 ñì–1 

1989_MoStCaLe [54] 0,00004 –101,76172 6720 
0–0, ν12–0, ν12–ν12, 2ν12–ν12, 2ν12–2ν12, 

3ν12–3ν12, ν8–ν8, ν8+ν12–ν8+ν12 FTS  

0,001 ñì–1 

1989_MoPrEvJe [55] 116,229–163,05 91 0–ν12, ν12–0, ν12–2ν12, 2ν12–0, 2ν12–2ν12 TuFIR   35 êÃö,  

1990_InZiEvJe [56] 30,42466–85,09798 22 0–0 TuFIR  

1991_CaIoMeMo [57] 47,548668 1 0–0 –  

1991_HuShCoBi [58] 2807,582–2873,727 274 ν3+ν12–ν12, ν3–0 FTS  3 ⋅ 10–4 ñì–1 

1991_MuLeJo [59] 38,7842–191,19881 85 ν8–ν8, ν8+2ν12–ν8+ν12 FTS  4 ⋅ 10–3 ñì–1 

1992_AnHeLu [60] 0,331435–29,70203 368 0–0, ν12–ν12, 2ν12–2ν12  –  

1992_GoMeLu [61] 1047,962–1048,898 9 0–ν8,ν12–ν8+ν12, 2ν12–ν8+2ν12, 3ν12–ν8+3ν12   

1992_MoStMoLe [62] 200,0204–351,9782  8797 

0–0, 0–3ν12, ν12–0, ν12–ν12, 2ν12–0,  
2ν12–ν12, 2ν12 –2ν12, 3ν12–0, 3ν12–ν12,  

3ν12–2ν12, 3ν12–3ν12, 4ν12–3ν12, 5ν12–3ν12 FTS 

 

1994_HePaYaHe [63] 1033,86–1039,815 21 ν8–0 –  

1995_OdMaNaTs [64] 0,02782–216,3524 1152 0–0, ν12–0, ν12–ν12, 2ν12–ν12, 2ν12–2ν12 TuFIR   

1997_XuWaCrPe [65] 2976,313–3027,377 472 ν2–0  – 2 ⋅ 10–4 ñì–1 

2001_ScBeHuLi [66] 20,25452–24,18383 329 0–0, ν12–ν12, 2ν12–2ν12  –  

2003_BrWeChBo [67] 2831,593–2836,609 15 ν3–0  –  

2004_XuKaPe [68] 6510,86–6547,5864 331 ν1+ν3–ν1 CRDS 1,7 ⋅ 10–9 ñì–1

��������	
� [69] 2006,09–2082,77 147  ν8–0 FTS 4 ⋅ 10–3 ñì–1 

2015_SlXuGiGo [70] 49,37219–49,84907 239 0–0, 0–ν12,ν12–ν12, 2ν12–ν12, ν12–2ν12 – 500 êÃö 

2015_VoHoSvRa [71] 7192,69–7209,98 21  2ν1–0  3 ⋅ 10–4 ñì–1 
 

 

Ï ð è ì å ÷ à í è å .  n – ÷èñëî ïåðåõîäîâ â èìïîðòèðîâàííîì èñòî÷íèêå äàííûõ, êîòîðûé îòíîñèòñÿ ê ïóáëèêàöèè;  
ÒÓ – òèï ýêñïåðèìåíòàëüíîé óñòàíîâêè èëè åå áàçîâûå ýëåìåíòû (a – 100 êÃö ñïåêòðîãðàô ñ ìîäóëÿöèåé Øòàðêà; b – 
85 êÃö ñïåêòðîãðàô; TuFIR – ñïåêòðîìåòð ñ ïåðåñòðàèâàåìûì äèîäíûì ëàçåðîì, CRDS – ñïåêòðîìåòð ñ âíóòðèðåçîíà-
òîðíûì çàòóõàíèåì). 
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4. Èíòåðàêòèâíûé èíñòðóìåíòàðèé 
äëÿ ñèñòåìàòèçàöèè èíôîðìàöèîííûõ 

ðåñóðñîâ ïî ñïåêòðîñêîïèè 

Â ÈÑ W@DIS èìåþòñÿ áîëåå äâóõ äåñÿòêîâ 
èíñòðóìåíòîâ äëÿ ñèñòåìàòèçàöèè ðåñóðñîâ, ðàáî-
òàþùèõ â ñåòè Èíòåðíåò [72]. Â ÷èñëî ýòèõ èíñò-
ðóìåíòîâ âõîäÿò ñèñòåìû èìïîðòà äàííûõ, ïðî-
ñìîòðà èñòî÷íèêîâ äàííûõ ðàçíîãî òèïà, ôîðìèðî-
âàíèÿ ñïèñêîâ ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, 
îïèñàíèÿ ñâîéñòâ èñòî÷íèêîâ äàííûõ, ïðîñìîòðà 
ïàðíûõ îòíîøåíèé ìåæäó èñòî÷íèêàìè äàííûõ  
è ò.ä. Â ýòîì ðàçäåëå ðàññìîòðåíû äâà ïðèëîæå-
íèÿ – «Áèíàðíûå îòíîøåíèÿ» è «Ìóëüòèìíîæåñò-
âà». Ïåðâîå ïðèëîæåíèå ïîçâîëÿåò ïðîñìàòðèâàòü 
çíà÷åíèÿ ïàðíûõ îòíîøåíèé ìåæäó èñòî÷íèêàìè 
äàííûõ î ðåøåíèÿõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ çàäà÷,  

à âòîðîå – ôîðìèðîâàòü ñïèñêè ñïåêòðàëüíûõ ëè-
íèé è íåêîòîðûå âûáîðêè èç íèõ.  

4.1. Áèíàðíûå îòíîøåíèÿ. 
Ñîãëàñîâàííîñòü âîëíîâûõ ÷èñåë  

Ñîãëàñîâàíû èëè íå ñîãëàñîâàíû âîëíîâûå 
÷èñëà â èñòî÷íèêàõ äàííûõ îïðåäåëÿåòñÿ êîëè÷åñò-
âåííûìè êðèòåðèÿìè. Çíà÷åíèÿ êðèòåðèåâ çàâèñÿò 
îò òðåáîâàíèé ê êà÷åñòâó ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðè-
ñòèê ïåðåõîäà, ïðåäúÿâëÿåìûõ èññëåäîâàòåëåì. 
Ïåðå÷åíü áèíàðíûõ îòíîøåíèé, äåòàëè âû÷èñëåíèé 
ïàðíûõ îòíîøåíèé è îòîáðàæåíèÿ èõ çíà÷åíèé äà-
íû â íàøåé ðàáîòå [73].  

Â âåðõíåé ÷àñòè ðèñ. 1, ïðåäñòàâëÿþùåãî îäèí 
èç èíòåðôåéñîâ ïðèëîæåíèÿ «Áèíàðíûå îòíîøå-
íèÿ», ïåðå÷èñëåíû óñëîâèÿ, êîòîðûå èññëåäîâàòåëü 
ìîæåò îïðåäåëèòü äëÿ âûáîðà èñêîìîãî èñòî÷íèêà  
 

 

Ðèñ. 1. Èíòåðôåéñ äëÿ ïðîñìîòðà ðåçóëüòàòîâ âû÷èñëåíèé ïàðíûõ îòíîøåíèé. Ñîãëàñîâàííîñòü âîëíîâûõ ÷èñåë  
 ïî êðèòåðèþ çàäà÷è À (�
= 0,04 ñì–1) 
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äàííûõ (ìîëåêóëà èëè èçîòîïîëîã, èíòåðâàë èçìå-
íåíèÿ âîëíîâûõ ÷èñåë, êîëåáàòåëüíàÿ ïîëîñà, òèï 
èñòî÷íèêà äàííûõ, ôèçè÷åñêèé ïðîöåññ, ñ êîòîðûì 
ñâÿçàíû äàííûå èçìåðåíèé, êðèòåðèé äëÿ àíàëèçà 
áèíàðíûõ îòíîøåíèé è âåëè÷èíà äîïóñòèìîãî ðàñ-
ñîãëàñîâàíèÿ âîëíîâûõ ÷èñåë). 

Â íèæíåé ÷àñòè ðèñ. 1 ïîêàçàíà òàáëèöà, ïðåä-
ñòàâëÿþùàÿ îáùóþ êàðòèíó ñîãëàñîâàíèÿ âîëíîâûõ 
÷èñåë äëÿ âñåõ ïàð èñòî÷íèêîâ âîëíîâûõ ÷èñåë ïî 
ìîëåêóëå ìåòàíîëà, èìåþùèõ ïîëîñó �12 è èäåíòè÷-
íûå ïåðåõîäû â íåé. Â òàáëèöå ÿ÷åéêè ðàñêðàøåíû 
òðåìÿ öâåòàìè. Åñëè ïàðà èñòî÷íèêîâ íå èìååò 
èäåíòè÷íûõ ïåðåõîäîâ, òî ñîîòâåòñòâóþùàÿ ÿ÷åéêà 
èìååò áåëûé öâåò, åñëè çíà÷åíèå îòâå÷àåò êðèòåðèþ 
ñîãëàñîâàíèÿ, òî æåëòûé öâåò (íà ðèñ. 1, 2 ñâåòëî-
ñåðûé), è, åñëè èñòî÷íèêè íå ñîãëàñîâàíû, òî ÿ÷åé-
êà çàêðàøåíà êðàñíûì öâåòîì (íà ðèñ. 1, 2 òåìíî-
ñåðûé). Ïîñêîëüêó ìàòðèöà èìååò ñèììåòðè÷íûé 
âèä, òî íà ðèñóíêå ïðèâåäåíà òîëüêî åå ïîëîâèíà. 
Â âåðõíåì ïðàâîì óãëó òàáëèöû ïîêàçàíî, äëÿ êà-
êîé ïîëîñû ïðîâåäåí ðàñ÷åò. Â ýòîì ïðèìåðå âñåãî 
23 ïàðû èñòî÷íèêîâ, èç íèõ 3 ïàðû íå ñîãëàñîâàíû. 

Èñòî÷íèê [74] íå ñîãëàñîâàí ñ äâóìÿ èñòî÷íèêàìè 
[75], [76]. 

×èñëî èñòî÷íèêîâ äàííûõ ïî ïîãëîùåíèþ äëÿ 
ìåòàíîëà, èìåþùèõ èäåíòè÷íûå ïåðåõîäû, ñîñòàâ-
ëÿåò íåñêîëüêî äåñÿòêîâ. Ïðè òàêîì íàáîðå ïîëó-
÷àåìàÿ òàáëèöà ñòàíîâèòñÿ ïëîõî îáîçðèìîé.  
Â ýòîì ñëó÷àå ìîæíî ñòðîèòü êà÷åñòâåííóþ êàðòè-
íó, ïîêàçàííóþ íà ðèñ. 2.  

Â ðåçóëüòèðóþùåé òàáëèöå ïî ïåðèìåòðó ðàñ-
ïîëîæåíû öèôðû, ñîîòâåòñòâóþùèå èñòî÷íèêàì 
âîëíîâûõ ÷èñåë, àêêóìóëèðîâàííûõ â ÈÑ. Ñïèñîê 
èìåí èñòî÷íèêîâ äàííûõ ïîêàçàí â íèæíåé ÷àñòè 
ðèñóíêà. Èìåíà èñòî÷íèêîâ îáðàçîâàíû èç ãîäà 
ïóáëèêàöèè è ïåðâûõ äâóõ áóêâ ôàìèëèé àâòîðîâ 
(ñì. [7]). Ññûëêè íà ïóáëèêàöèè äàíû â òàáë. 1  
è â ðàáîòå [15]. 

Â ýòîì ñëó÷àå ðàññìîòðåíà ìàòðèöà ñ 48 èñòî÷-
íèêàìè äàííûõ, èìåþùèìè èäåíòè÷íûå ïåðåõîäû. 
Èç 172 ïàð 125 ïàð ñîãëàñîâàíû è 47 íå ñîãëàñîâà-
íû. Ïåðå÷åíü èñòî÷íèêîâ äàííûõ ïðèâåäåí â òàáë. 4.  
 Ðàññîãëàñîâàíèå, êàê âèäíî èç ðèñ. 2, êàñàåòñÿ 
ïàð, âêëþ÷àþùèõ ñòàðûå èñòî÷íèêè äàííûõ. 

 

 

Ðèñ. 2. Êà÷åñòâåííàÿ êàðòèíêà ñîãëàñîâàííîñòè äàííûõ ïî êðèòåðèþ çàäà÷è À (� = 0,04 ñì–1) 
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Ò à á ë è ö à  4  

Ïåðå÷åíü èñòî÷íèêîâ äàííûõ 

Íîìåð 
èñòî÷íèêà 

Ôàéë Ññûëêà 
Íîìåð 

èñòî÷íèêà
Ôàéë Ññûëêà

Íîìåð 
èñòî÷íèêà

Ôàéë Ññûëêà

1 1972_KwDe [38] 17 1987_MuLeJo [53] 33 1994_HePaYaHe [64] 
2 1972_Lees [39] 18 1988_MuLeJo [54] 34 1994_MaEvZi [90] 
3 1973_LeLoKiJo [78] 19 1988_ZiEvJeMo [83] 35 1995_BeWiHe [91] 
4 1974_GaCaKu [79] 20 1989_LuHeAn [84] 36 1995_BrKu [92] 
5 1977_StBeKaMo [41] 21 1989_MoStCaCa [75] 37 1995_OdMaNaTs [65] 
6 1978_BeDuHeOr [42] 22 1989_MoStCaLe [55] 38 1995_XuHo_a [93] 
7 1978_Worchesk [44] 23 1990_DaBlWaAl [85] 39 1995_XuHo [94] 
8 1979_SaRiWo [45] 24 1990_MoRiStCa [76] 40 2000_SuMaTsTa [95] 
9 1981_PiCoBrSc [80] 25 1990_MuLeSa [86] 41 2001_ScBeHuLi [67] 
10 1982_LoSuSnHo [46] 26 1990_MuOzLe [87] 42 2002_RuBoRiMu [96] 
11 1983_BeIz [47] 27 1991_DaBlWa [88] 43 2003_BrWeChBo [68] 
12 1984_MoStBoCa [81] 28 1991_HuShCoBi [59] 44 2007_LeXuJoWi [97] 
13 1984_SaLeLu [49] 29 1992_AnHeLu [61] 45 2010_MuOzLe [70] 
14 1986_Lees [52] 30 1992_BaPa [89] 46 2011_PeDrYuGu [77] 
15 1986_RuAvHe [51] 31 1992_GoMuLe [62] 47 2012_BrSuPeBr [98] 
16 1987_CoVa [82] 32 1992_MoStMoLe [63] 48 2015_SlXuGiGo [71] 

 
4.2. Ìóëüòèìíîæåñòâî.  
Ñïèñêè ëèíèé ïîãëîùåíèÿ  

äëÿ èçîëèðîâàííîé ìîëåêóëû 

Ïðèëîæåíèå «Ìóëüòèìíîæåñòâî» ïðåäíàçíà-
÷åíî äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ ìàññèâîâ ïàðàìåòðîâ ïåðå-
õîäîâ èçîëèðîâàííîé ìîëåêóëû è èõ ïðîñìîòðà.  
 

Íà ðèñ. 3 ïîêàçàí åãî èíòåðôåéñ, ñîñòîÿùèé èç 
äâóõ ÷àñòåé: â âåðõíåé ÷àñòè ôîðìèðóþòñÿ óñëîâèÿ 
ñîçäàíèÿ ñïèñêà ëèíèé, à â íèæíåé – òàáëèöà, ñî-
äåðæàùàÿ ñïèñîê âûáðàííûõ ëèíèé. 

Â ïðèëîæåíèè ìîæíî èñïîëüçîâàòü ðàçíûå óñ-
ëîâèÿ ôîðìèðîâàíèÿ ñïèñêà, íàïðèìåð âûáîð îï-
ðåäåëåííîé ìîëåêóëû, çàäàíèå èíòåðâàëà âîëíîâûõ 

�

Ðèñ. 3. Èíòåðôåéñ ïðèëîæåíèÿ «Ìóëüòèìíîæåñòâî»




 

884 Àõëåñòèí À.Þ., Âîðîíèíà Ñ.Ñ., Ïðèâåçåíöåâ À.È. è äð.  
 

÷èñåë, êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîé ïîëîñû, òèïà 
èñòî÷íèêîâ äàííûõ (ïåðâè÷íûé, ýêñïåðòíûé èëè 
ýòàëîííûé), ïðîöåññà, êîòîðîìó ñîîòâåòñòâóþò ïå-
ðåõîäû, è âåëè÷èíû, ïî êîòîðîé ïðîâîäèòñÿ ñîðòè-
ðîâêà ñôîðìèðîâàííîãî ìàññèâà. Êâàíòîâûå ÷èñëà 
â ñôîðìèðîâàííîì ìàññèâå ëèíèé äàíû â ïðåäñòàâ-
ëåíèè íîðìàëüíûõ ìîä. Äëÿ êàæäîé ãðóïïû óñëî-
âèé ïðåäîñòàâëÿþòñÿ òðè ñâîéñòâà ýòîãî ìàññèâà: 
÷èñëî ïåðåõîäîâ è ÷èñëî èñòî÷íèêîâ, èç êîòîðûõ 
îíè èçâëå÷åíû, è ÷èñëî óíèêàëüíûõ ïåðåõîäîâ  
â íåì. Ôèçè÷åñêèå âåëè÷èíû ðàçìåùåíû â ëåâîé 
÷àñòè òàáëèöû, à ïåðå÷åíü èñòî÷íèêîâ äàííûõ  
â ïðàâîé ÷àñòè. Ïðèëîæåíèå èñïîëüçóåòñÿ ïðè 
èäåíòèôèêàöèè ïåðåõîäîâ ñ èçìåðåííûìè ïàðàìåò-
ðàìè (âîëíîâûå ÷èñëà (è èíòåíñèâíîñòè)). 

Ñèñòåìàòèçàöèÿ èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ 
îñóùåñòâëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ ñâîéñòâ èñòî÷íèêîâ 
äàííûõ, çíà÷åíèÿ êîòîðûõ âû÷èñëÿþòñÿ ïðè èõ 
èìïîðòå â ÈÑ W@DIS. Äëÿ îïðåäåëåííîñòè ââåäåí 
òåðìèí «èñòî÷íèê èíôîðìàöèè», ñîîòâåòñòâóþùèé 
ñòðóêòóðå, ñîäåðæàùåé èñòî÷íèê äàííûõ è åãî 
ñâîéñòâà. Ýòè ñâîéñòâà ïîçâîëÿþò àâòîìàòè÷åñêè 
ïðîâîäèòü ñèñòåìàòèçàöèþ ðåñóðñîâ, èñïîëüçóÿ 
ìàøèíó âûâîäà FaCT++ [98]. 

 Çàêëþ÷åíèå 

Ñòàòüÿ ÿâëÿåòñÿ ðàçâèòèåì íàøåé ïóáëèêàöèè 
[15], è â íåé ïðîäîëæåíû ñèñòåìàòèçàöèÿ äàííûõ 
ïî îñíîâíîìó èçîòîïîëîãó ìîëåêóëû ìåòàíîëà  
è îïèñàíèå èíòåðôåéñîâ ïðèëîæåíèé, èñïîëüçóå-
ìûõ äëÿ êëàññèôèêàöèè èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ 
è ïåðåõîäîâ (â òîì ÷èñëå êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ) 
ìîëåêóëû ìåòàíîëà. Â ðåçóëüòàòå ðàáîòû ñîçäàíû 
îíòîëîãèÿ èñòî÷íèêîâ âîëíîâûõ ÷èñåë è îíòîëîãèè 
ïåðåõîäîâ è êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ. Äàíû êðàòêîå 
îïèñàíèå èñòî÷íèêîâ âîëíîâûõ ÷èñåë äëÿ îñíîâíî-
ãî èçîòîïîëîãà CH3OH è ñòàòèñòèêà èñòî÷íèêîâ 
äàííûõ î ìîëåêóëå ìåòàíîëà 

Àâòîðû áëàãîäàðÿò ÐÔÔÈ çà ôèíàíñèðîâàíèå 
ðàáîòû, âûïîëíåííîé â ðàìêàõ ãðàíòà ¹ 13-07-
00411. 
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Information system for molecular spectroscopy. 7. Systematization of information resources on the main iso-
topologue of methanol molecule. 

Systematization of information resources in quantitative spectroscopy is demonstrated using the methanol 
molecule as an example and applying the facilities of the W@DIS information system. The choice of quantum 
numbers for methanol state is explained and brief descriptions of about 40 publications containing spectral 
characteristics of methanol are given. The main information objects (data and information source) are defined. 
The interfaces used for the analysis of wavenumber consistency in all data sources and the interface of applica-
tion for forming measured line list are described.  

 


