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Ïðåäñòàâëåíû èíôîðìàöèÿ îá èíòåãðàöèè ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ áàíêîâ äàííûõ CDSD-296, CDSD-1000 

è CDSD-4000, ñîçäàííûõ â Èíñòèòóòå îïòèêè àòìîñôåðû ÑÎ ÐÀÍ, â Âèðòóàëüíûé öåíòð àòîìíûõ è ìîëåêó-
ëÿðíûõ äàííûõ (VAMDC) ñ öåëüþ ðàñøèðåíèÿ êðóãà èõ ïîëüçîâàòåëåé è êðàòêèé îáçîð VAMDC, çàòðàãèâàþ-
ùèé íàçíà÷åíèå ñèñòåìû, åå èíôðàñòðóêòóðó è ôîðìàò äàííûõ. Ïðèâåäåíà ðåëÿöèîííàÿ ñòðóêòóðà CDSD, 
àäàïòèðîâàííàÿ äëÿ íóæä VAMDC. Îáñóæäåíû ðåøåíèÿ ðÿäà çàäà÷ ïî îïòèìèçàöèè äîñòóïà ê áîëüøèì îáú-
åìàì ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ äàííûõ. 
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Ââåäåíèå 

 
Çíàíèå ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé óãëåêè-

ñëîãî ãàçà â èíôðàêðàñíîé îáëàñòè (ÈÊ) ñïåêòðà 

íåîáõîäèìî äëÿ øèðîêîãî êðóãà àòìîñôåðíûõ è àñ-
òðîôèçè÷åñêèõ ïðèëîæåíèé. Â Èíñòèòóòå îïòèêè àò- 
ìîñôåðû íà ïðîòÿæåíèè áîëåå 20 ëåò âåäóòñÿ ðàáîòû 
ïî ñîçäàíèþ òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé, ãëîáàëüíî îïè-
ñûâàþùèõ ÈÊ-ñïåêòðû ìîëåêóëû CO2 è åå èçîòîïè-
÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé [1]. Íà èõ îñíîâå áûëè ñîçäàíû 
áàíêè ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé äëÿ àòìîñôåð-
íûõ CDSD-296 [2] è âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ CDSD-
1000, CDSD-4000 [3, 4] ïðèëîæåíèé. Âñå îíè áûëè 
âîñòðåáîâàíû íàó÷íûì ñîîáùåñòâîì [5, 6]. Â ÷àñòíî-
ñòè, îíè âîøëè ïîëíîñòüþ èëè ÷àñòè÷íî â øèðîêî èñ-
ïîëüçóåìûå áàçû äàííûõ HITRAN-2008 [7], GEISA 
[8], HITEMP [9], èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíóþ 
ñèñòåìó SPECTRA [10], à òàêæå â ðÿä ñïåöèàëèçè-
ðîâàííûõ èíôîðìàöèîííûõ àñòðîôèçè÷åñêèõ ñèñòåì, 
òàêèõ êàê, íàïðèìåð, EXOMOL [11] è SPECTRA- 
FACTORY [12]. Áàíêè äàííûõ CDSD äîñòóïíû íà 
ñàéòå Èíñòèòóòà ïî àäðåñó ftp.iao.ru/pub. 

Îñíîâíûì ïðåïÿòñòâèåì, îãðàíè÷èâàþùèì ÷èñëî 
âîçìîæíûõ ïîëüçîâàòåëåé CDSD è çàòðóäíÿþùèì 

èõ èñïîëüçîâàíèå, ÿâëÿþòñÿ ôîðìàòû ïðåäñòàâëåíèÿ 

äàííûõ, à òàêæå ñïîñîáû õðàíåíèÿ ñàìèõ áàíêîâ íà  
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íîñèòåëÿõ èíôîðìàöèè. Òåêóùèå âåðñèè áàíêà CDSD 
ñëåäóþò ñòàíäàðòó ïðåäñòàâëåíèÿ èíôîðìàöèè î ïà-
ðàìåòðàõ ñïåêòðàëüíîé ëèíèè, ïðèíÿòîìó â òåêóùåé 
âåðñèè áàíêà HITRAN [7]. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ïîëü-
çîâàòåëè, ÷üå ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå îðèåíòèðî-
âàíî íà ðàáîòó, íàïðèìåð, ñ áàíêîì GEISA, äëÿ äîñ-
òóïà ê CDSD áóäóò âûíóæäåíû àäàïòèðîâàòü åãî ïîä 
ôîðìàò CDSD, ÷òî ñîçäàñò äîïîëíèòåëüíûå òðóäíî-
ñòè. Ñïîñîáû õðàíåíèÿ áàíêîâ îïðåäåëÿþòñÿ èõ ðàç-
ìåðàìè. Áàíêè CDSD-296 è CDSD-1000 õðàíÿòñÿ íà 
ñàéòå Èíñòèòóòà â âèäå îäíîãî çààðõèâèðîâàííîãî 
òåêñòîâîãî ôàéëà. Áàíê CDSD-4000, èìåþùèé ðàçìåð 

áîëåå 60 Ãáàéò, õðàíèòñÿ â âèäå ïî÷òè 3000 çààðõè-
âèðîâàííûõ òåêñòîâûõ ôàéëîâ, êàæäûé èç êîòîðûõ 

èìååò ðàçìåð íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ Ìáàéò è ïåðåêðû-
âàåò óçêèé äèàïàçîí ÷àñòîò (îò 1 äî 40 ñì–1). Òàêàÿ 

ôîðìà ïðåäñòàâëåíèÿ äëÿ CDSD-4000 îáóñëîâëåíà 
îáåñïå÷åíèåì âîçìîæíîñòè åãî ñêà÷èâàíèÿ ïî ñðàâíè- 
òåëüíî ìåäëåííûì êàíàëàì ñâÿçè. Î÷åâèäíî, ÷òî ïîëü-
çîâàòåëü áàíêîâ äîëæåí áûòü, ïî âîçìîæíîñòè, èçáàâ-
ëåí îò íåîáõîäèìîñòè âíèêàòü â äåòàëè, íå ñâÿçàííûå 
íàïðÿìóþ ñ åãî ñôåðîé äåÿòåëüíîñòè. 
  Äëÿ ýòîãî Åâðîïåéñêèì ñîîáùåñòâîì áûë èíè-
öèèðîâàí ïðîåêò VAMDC (Virtual Atomic and Mole- 
cular Data Centre) [13]. Îñíîâíîé åãî öåëüþ ÿâëÿåòñÿ 
îáåñïå÷åíèå óíèôèöèðîâàííîãî äîñòóïà ê øèðîêîìó 

íàáîðó èíôîðìàöèîííûõ ñèñòåì è áàíêîâ äàííûõ 

àòîìîâ è ìîëåêóë, îðèåíòèðîâàííûõ íà àòìîñôåðíûå, 
àñòðîôèçè÷åñêèå è âûñîêîòåìïåðàòóðíûå ïðèëîæå-
íèÿ. Ïî çàìûñëó àâòîðîâ ïðîåêòà ïîëüçîâàòåëü ñî-
ñòàâëÿåò çàïðîñ ê VAMDC â òåðìèíàõ, áëèçêèõ ê òîé 
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ïðåäìåòíîé îáëàñòè, â êîòîðîé îí ðàáîòàåò. Ïðè ýòîì 
âñå àñïåêòû, ñâÿçàííûå ñ èíôîðìàöèîííîé ñòðóêòóðîé 
è ôîðìàòàìè ïðåäñòàâëåíèÿ äàííûõ â êîíêðåòíûõ ñèñ- 
òåìàõ èëè áàíêàõ äàííûõ, ê êîòîðûì îñóùåñòâëÿåò-
ñÿ îáðàùåíèå, ôîðìèðóþòñÿ è îáðàáàòûâàþòñÿ ñà-
ìèì öåíòðîì. Â ÷àñòíîñòè, ïîëüçîâàòåëü èçáàâëåí îò 
íåîáõîäèìîñòè õðàíèòü êîïèþ áàíêà ó ñåáÿ íà êîì-
ïüþòåðå. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïðè ïîìîùè VAMDC 
ìîæíî âûïîëíÿòü çàïðîñû ê íåñêîëüêèì äåñÿòêàì 
èíôîðìàöèîííûõ ñèñòåì è áàíêîâ, ðàñïîëîæåííûõ 
ïî âñåìó ìèðó. Èíñòèòóò ïðåäñòàâëåí â öåíòðå áàí-
êàìè äàííûõ CDSD è èíôîðìàöèîííûìè ñèñòåìàìè 
SPECTRA [10], S&MPO [14] è W@DIS [15]. Áîëåå 
ïîäðîáíàÿ èíôîðìàöèÿ î òåêóùåì ñîñòîÿíèè ïðîåê-
òà ìîæåò áûòü íàéäåíà íà ñàéòå VAMDC [16]. 

Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ïðåäñòàâëåí îïûò ïî èíòåã-
ðèðîâàíèþ áàíêîâ äàííûõ CDSD â VAMDC. Îáñó-
æäåíû íåêîòîðûå àñïåêòû ñòðóêòóðû è ôóíêöèîíè-
ðîâàíèÿ VAMDC ñ òî÷êè çðåíèÿ èíôîðìàòèêè. Ïðè-
âåäåíû íåêîòîðûå ïðèåìû ïî îïòèìèçàöèè äîñòóïà  
ê áîëüøèì îáúåìàì äàííûõ â ðàìêàõ VAMDC. Èí-
ôîðìàöèÿ, èçëîæåííàÿ â ñòàòüå, ìîæåò áûòü ïîëåçíà 
äëÿ ÷èòàòåëåé, æåëàþùèõ îçíàêîìèòüñÿ ñ îñíîâíûìè 
õàðàêòåðèñòèêàìè VAMDC, à òàêæå ìåòîäàìè èíòå-
ãðàöèè ñâîèõ áàíêîâ äàííûõ â ñèñòåìó. 

 
Îïèñàíèå ïðîåêòà VAMDC 

 
VAMDC ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðàñïðåäåëåííóþ ñèñ- 

òåìó, ïðåäîñòàâëÿþùóþ öåíòðàëèçîâàííûé äîñòóï 
ê àòîìíî-ìîëåêóëÿðíûì äàííûì ïîñðåäñòâîì âåá-
ïîðòàëà, ðàñïîëîæåííîãî ïî àäðåñó http://portal. 
vamdc.eu. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ â ðàñïîðÿæåíèè ïîëü-
çîâàòåëÿ íàõîäèòñÿ áîëåå 20 èñòî÷íèêîâ äàííûõ î ìî- 
ëåêóëÿðíûõ è àòîìíûõ ñïåêòðàõ, êîòîðûå ìîãóò áûòü 
èñïîëüçîâàíû äëÿ àòìîñôåðíûõ è ìåòåîðîëîãè÷åñêèõ 
ïðèëîæåíèé, à òàêæå äëÿ çàäà÷ àñòðîôèçèêè, àñòðî-
õèìèè è ïëàíåòîëîãèè. Ñðåäè íèõ îòìåòèì, â ÷àñò-
íîñòè, CDSD [2, 3], HITRAN [7], GEISA [8], W@DIS 
[15], S&MPO [17], ETHER [18], MeCaSDa/ 
ECaSDa [19]. 

Íà ðèñ. 1 ñõåìàòè÷åñêè ïîêàçàíà èíôðàñòðóêòó-
ðà VAMDC. Ïîëüçîâàòåëü îáðàùàåòñÿ ê óçëàì ÷åðåç 

ñïåöèàëüíûé âåá-ïîðòàë. Ïîñëå îáðàáîòêè ïîëüçîâà-
òåëüñêîãî çàïðîñà, ñîñòàâëåííîãî ñ ïîìîùüþ ñïåöè-
àëüíîãî êîíñòðóêòîðà, ïîðòàë ïåðåñûëàåò çàïðîñ âñåì 
óçëàì, íàõîäÿùèìñÿ â ðååñòðå (ïåðå÷åíü óçëîâ ïðè-
âåäåí â íèæíåé ÷àñòè äèàãðàììû), è ïðåäîñòàâëÿåò 
ïîëüçîâàòåëþ óíèôèöèðîâàííûé äîñòóï ê ïîëó÷åí-
íûì äàííûì. Ñðåäñòâàìè ñïåöèàëüíîé ðàñøèðÿåìîé 
áèáëèîòåêè ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ, óñòàíîâëåí-
íîé íà ñàéòå ïîðòàëà, ïîëüçîâàòåëü ìîæåò ïðåîáðà-
çîâûâàòü «ñûðîé» xml-ôàéë äàííûõ â ðàçëè÷íûå ôîð- 
ìàòû: csv, plain text, bibtex, html è ò.ä. Òàêæå ïðå-
äóñìîòðåíà âîçìîæíîñòü ïðÿìîãî îáðàùåíèÿ ê óçëàì 
ñèñòåìû, ìèíóÿ ïîðòàë. Â ýòîì ñëó÷àå äîñòàòî÷íî 
ââåñòè â àäðåñíóþ ñòðîêó âåá-áðàóçåðà html-àäðåñ, 
ïðåäñòàâëÿþùèé çàïðîñ ê êîíêðåòíîìó óçëó è íàïè-
ñàííûé íà ñïåöèàëüíîì ÿçûêå VSS2 (VAMDC SQL 
Subset) [20]. Îäíàêî â ýòîì ñëó÷àå ïðåîáðàçîâàíèå 
ôîðìàòà âûõîäíîãî XSAMS ôàéëà íåîáõîäèìî ïðî-

èçâîäèòü íà êîìïüþòåðå êîíå÷íîãî ïîëüçîâàòåëÿ. Õî-
òÿ äàííûé ïîäõîä ÿâëÿåòñÿ áîëåå ãèáêèì, îí ïðåäïî-
ëàãàåò, ÷òî ïîëüçîâàòåëþ çíàêîìû ÿçûêè SQL, VSS 
(ÿçûê çàïðîñà), XSLT (ÿçûê ïðåîáðàçîâàíèÿ). Äëÿ 
øèðîêîãî ïîëüçîâàòåëÿ ïðåäóñìîòðåí âèçóàëüíûé 

êîíñòðóêòîð çàïðîñîâ è ãðàôè÷åñêèé âåá-èíòåðôåéñ, 
ïîçâîëÿþùèé íà èíòóèòèâíîì óðîâíå ñîñòàâëÿòü 

ñëîæíûå çàïðîñû è ïðåîáðàçîâûâàòü äàííûå â íóæ-
íûé ôîðìàò. 

 

 
Ðèñ. 1. Áàçîâàÿ èíôðàñòðóêòóðà VAMDC 

 
Äëÿ îïèñàíèÿ ðàçíîîáðàçíûõ àòîìíî-ìîëåêóëÿð- 

íûõ äàííûõ â VAMDC èñïîëüçóåòñÿ XML-ñõåìà äëÿ 
àòîìíîé è ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè (XSAMS) [21], 
êîòîðàÿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé èåðàðõè÷åñêîå îïèñàíèå 
ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé ïðåäìåòíîé îáëàñòè íà ÿçûêå 

XML. Â íàñòîÿùèé ìîìåíò â ñèñòåìå VAMDC ñïå-
öèôèêàöèÿ XSAMS ïðèìåíÿåòñÿ êàê ïðîìåæóòî÷íûé 
ôîðìàò äàííûõ, èñïîëüçóþùèéñÿ ïðè èõ ïåðåäà÷å 
îò óçëà VAMDC ê êëèåíòó. Ñõåìà äàííûõ XSAMS 
ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü èíôîðìàöèþ îò óçëîâ ñèñòåìû 
â åäèíîì ôîðìàòå, ïðåäíàçíà÷åííîì äëÿ ïîñëåäóþ-
ùåé ïðîãðàììíîé îáðàáîòêè äëÿ âñòðàèâàíèÿ â êî-
íå÷íûé ïîëüçîâàòåëüñêèé ïðîåêò. 

 
Ïðèìåð çàïðîñà VAMDC 

 
Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ìîæíî ðàññìîòðåòü çàïðîñ íà 

âûäà÷ó ëèíèé îñíîâíîãî èçîòîïîëîãà CO2 ñ âîëíîâûì 

÷èñëîì â äèàïàçîíå îò 2000 äî 2500 ñì–1 è îòñå÷êîé 
ëèíèé ïî êîýôôèöèåíòó Ýéíøòåéíà A îò 10–5 1/ñ, 
ïðè÷åì ýíåðãèè âåðõíèõ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ 

óðîâíåé äîëæíû áûòü áîëüøå 1000 ñì–1. Íà ðèñ. 2 
ïîêàçàí ïðîöåññ ñîçäàíèÿ ýòîãî çàïðîñà (portal. 
vamdc.eu). 

Ïî æåëàíèþ ïîëüçîâàòåëÿ çàïðîñ ìîæíî óòî÷-
íÿòü, äîáàâëÿÿ ðàçëè÷íûå äîïîëíèòåëüíûå ôîðìû ïî 
àòîìàì, ìîëåêóëàì, ðàäèàöèîííûì ïðîöåññàì, ñòîëê-
íîâåíèÿì, ïàðàìåòðàì ñðåä è ò.ä. Óçëû, êîòîðûå 
ðàñïîëàãàþò íåîáõîäèìîé èíôîðìàöèåé, ñîîòâåòñò-
âóþùåé çàïðîñó, âûäåëåíû çåëåíûì öâåòîì â ñïèñêå, 
ðàñïîëîæåííîì íà ýêðàíå ìîíèòîðà ñïðàâà. Êîãäà 
ïîëüçîâàòåëü ââîäèò âñå èíòåðåñóþùèå åãî îãðàíè-
÷åíèÿ, îí ìîæåò ïðèñòóïèòü ê îïðîñó óçëîâ, íàæàâ 
íà êíîïêó «Find data». Ðåçóëüòàòû çàïðîñà ìîæíî 
áóäåò ëèáî ñîõðàíèòü íà äèñê, ëèáî ïðîñìîòðåòü  
â áðàóçåðå â âèäå òàáëèöû. 
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Ðèñ. 2. Ïðèìåð ñîñòàâëåíèÿ çàïðîñà ê óçëàì VAMDC íà ñàéòå portal.vamdc.eu 
 
 

Áàíêè äàííûõ CDSD 
 

Óãëåêèñëûé ãàç ÿâëÿåòñÿ âàæíîé ñîñòàâëÿþùåé 
â àòìîñôåðå Çåìëè. Äëÿ óñïåøíîãî ìîíèòîðèíãà ñî-
äåðæàíèÿ CO2 â àòìîñôåðå íåîáõîäèìî ðàñïîëàãàòü 
êà÷åñòâåííûìè òåîðåòè÷åñêèìè ïðåäñêàçàíèÿìè åãî 
ñïåêòðîâ. Êðîìå òîãî, ìîäåëèðîâàíèå ñïåêòðîâ óãëå-
êèñëîãî ãàçà èìååò øèðîêîå ïðèêëàäíîå çíà÷åíèå, 
íà÷èíàÿ ñ àòìîñôåðíûõ ïðèëîæåíèé è çàêàí÷èâàÿ âû- 
ñîêîòåìïåðàòóðíûìè àñòðîôèçè÷åñêèìè. Ðàíåå â ëà- 
áîðàòîðèè òåîðåòè÷åñêîé ñïåêòðîñêîïèè ÈÎÀ â ñî-
òðóäíè÷åñòâå ñ äðóãèìè ëàáîðàòîðèÿìè áûëî ðåàëè-
çîâàíî ìîäåëèðîâàíèå ñïåêòðîâ âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ 
äëÿ èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé, íàèáîëåå ðàñïðî-
ñòðàíåííûõ â çåìíîé àòìîñôåðå. Ñïåêòðû áûëè ïðî- 
 

ìîäåëèðîâàíû äëÿ òðåõ ðàçíûõ òåìïåðàòóð (296, 1000 
è 4000 K) è ñîîòâåòñòâåííî ðàçäåëåíû íà òðè áàí- 
êà äàííûõ: CDSD-296 [2], CDSD-1000 [3] è CDSD-
4000 [4]. 

Â òàáë. 1 ïðèâåäåíà êðàòêàÿ ñâîäêà ïî ëèíèÿì 

äëÿ êàæäîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè. Çäåñü N îç- 
íà÷àåò êîëè÷åñòâî ëèíèé;  – âîëíîâîå ÷èñëî (ñì–1); 
S – èíòåíñèâíîñòü ëèíèè (ñì–1/(ìîë  ñì–2) ïðè Ò = 
= 296 Ê, â ñëó÷àå CDSD-1000 ïðè Ò = 1000 Ê). 

Áàíêè CDSD âêëþ÷àþò ïàðàìåòðû ëèíèé, ïðå-
äóñìîòðåííûå ôîðìàòîì HITRAN-2008 [7]. Îñíîâíûå 

ïàðàìåòðû (âîëíîâûå ÷èñëà ïåðåõîäà, èíòåíñèâíîñòè, 
êîýôôèöèåíòû ñäâèãà è óøèðåíèÿ, èäåíòèôèêàöèÿ  

è ò.ä.) èíòåãðèðîâàíû â VAMDC, êàê ýòî ïîêàçàíî  
â òàáë. 2. 

 



 

 Èíòåãðàöèÿ ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ìîëåêóëû ÑO2, ñîäåðæàùèõñÿ â áàíêàõ äàííûõ CDSD… 243 
 

Ò à á ë è ö à  1  

Ñâîäêà ïî ÊÂ-ïåðåõîäàì áàíêîâ äàííûõ 

Áàíê äàííûõ iso N min max Smin Smax 
12C16O2 170486 345,9 12784,1 1E-30 3,520E-18 
13C16O2 68510 433,2 12462,0 1E-30 3,740E-20 

16O12C18O 109852 5,9 11422,6 1E-30 6,870E-21 
16O12C17O 18969 10,6 8270,1 1E-30 1,260E-21 
16O13C18O 39007 449,7 6744,2 1E-30 7,810E-23 
16O13C17O 2741 580,9 6768,6 1E-30 1,400E-23 

CDSD-296 

12C18O2 10045 484,3 8162,7 1E-30 1,330E-23 
12C16O2 2508800 257,9 9648,0 1E-27 6,240E-19 
13C16O2 520260 418,2 8104,7 1E-27 6,400E-21 

16O12C18O 565090 397,5 6937,4 1E-27 1,200E-21 
16O12C17O 224966 428,4 2691,4 1E-27 2,210E-22 
16O13C18O 80942 515,7 4958,0 1E-27 1,310E-23 
16O13C17O 33653 546,6 4880,1 1E-27 2,380E-24 

CDSD-1000 

12C18O2 16842 520,1 3689,6 1E-27 2,310E-24 
12C16O2 573881316 226,4 8309,8 7E-109 3,520E-18 
13C16O2 30805168 405,5 6796,9 3E-105 3,750E-20 

16O12C18O 18282396 393,7 5139,6 2E-95 6,880E-21 
CDSD-4000 

16O12C17O 5355574 456,5 4975,6 6E-85 1,260E-21 

 
Ò à á ë è ö à  2  

Ïàðàìåòðû ëèíèé CO2 äëÿ áàíêîâ CDSD, èíòåãðèðîâàííûå â VAMDC.  
Ïðèâÿçêà ïàðàìåòðîâ îñóùåñòâëÿëàñü ñ ïîìîùüþ: dict – ãëîáàëüíîãî ñëîâàðÿ VAMDC  
(â ñêîáêàõ óêàçàíî èìÿ ïàðàìåòðà â ñëîâàðå); case-by-case – èìåí, ïðåäóñìîòðåííûõ  

â ÷àñòè ñõåìû XSAMS Case By Case; raw-xml – ÷èñòîãî xml 

Èìÿ  
ïàðàìåòðà Çíà÷åíèå Èíòåãðàöèÿ â VAMDC (XSAMS) 

 Âîëíîâîå ÷èñëî dict (RadTransWavenumber) 

 Äëèíà âîëíû dict (RadTransWavelength) 

S Èíòåíñèâíîñòü dict (RadTransProbabilityLineStrength)

A Êîýôôèöèåíò Ýéíøòåéíà dict (RadTransProbabilityA) 

air Êîýôôèöèåíò óøèðåíèÿ âîçäóõîì (air) raw-xml 

self Êîýôôèöèåíò ñàìîóøèðåíèÿ (self) raw-xml 

nair Êîýôôèöèåíò òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè äëÿ air raw-xml 

nself Êîýôôèöèåíò òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè äëÿ self raw-xml 

air Êîýôôèöèåíò ñäâèãà äàâëåíèåì âîçäóõà dict (RadTransShiftingParamValue) 

E, E Ýíåðãèÿ âåðõíåãî () è íèæíåãî () ñîñòîÿíèé dict (MoleculeStateEnergy) 

v1, v1 dict (MoleculeQNv1) 

v2, v2 dict (MoleculeQNv2) 

l2, l2 dict (MoleculeQNl2) 

v3, v3 dict (MoleculeQNv3) 
r, r 

Ñïåêòðîñêîïè÷åñêàÿ èäåíòèôèêàöèÿ âåðõíåãî () 
è íèæíåãî () êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé:  
êâàíòîâûå ÷èñëà äëÿ íîðìàëüíûõ ìîä  

è ðåçîíàíñíûõ ïîëèàä Ôåðìè 
case-by-case 

P, P raw-xml 
c, c case-by-case 

n, n 

Ãëîáàëüíàÿ èäåíòèôèêàöèÿ âåðõíåãî ()  
è íèæíåãî () êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé:  
íîìåð ïîëèàäû (p), ñèììåòðèÿ Âàíãà (c)  

è íîìåð â áëîêå ìàòðèöû ãàìèëüòîíèàíà (n) raw-xml 

J, J 
Âðàùàòåëüíûå êâàíòîâûå ÷èñëà âåðõíåãî ()  

è íèæíåãî () ñîñòîÿíèé 
dict (MoleculeQNJ) 

 
Âûáîð ðåëÿöèîííîé ñòðóêòóðû 

äàííûõ äëÿ CDSD è åå îïòèìèçàöèÿ 
 
Â îáùåé ñëîæíîñòè áàíêè CDSD-296, CDSD-1000 

è CDSD-4000 âêëþ÷àþò â ñåáÿ 419610, 3950553  
è 628324454 ëèíèé ñîîòâåòñòâåííî. Áàíê CDSD-4000 

â áèíàðíîì âèäå çàíèìàåò äèñêîâûé îáúåì ïîðÿäêà 
60 Ãáàéò. Çàäà÷è îáðàáîòêè äàííûõ òàêèõ ðàçìåðîâ 
òðåáóþò äîñòàòî÷íî òùàòåëüíîãî ïðîåêòèðîâàíèÿ  
è îðãàíèçàöèè ñõåìû äàííûõ. 

Â êà÷åñòâå õðàíèëèùà äàííûõ äëÿ âñåõ òðåõ 
áàíêîâ áûëà âûáðàíà ðåëÿöèîííàÿ ñèñòåìà óïðàâ-
ëåíèÿ áàçàìè äàííûõ MySQL v5.5 [22]. Â êà÷åñòâå  
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Ðèñ. 3. Îðãàíèçàöèÿ äàííûõ äëÿ áàíêîâ CDSD-296, CDSD-1000 è CDSD-4000 â ðàìêàõ VAMDC 

 
äâèæêà òàáëèö èñïîëüçîâàí MyISAM. Ýòîò äâèæîê 
ïîçâîëÿåò îïòèìèçèðîâàòü áàçó äàííûõ ïî ñêîðîñòè 
âûïîëíåíèÿ çàïðîñîâ íà ÷òåíèå. 

Äëÿ òîãî ÷òîáû îïòèìèçèðîâàòü èñïîëüçóåìîå 
ïðîñòðàíñòâî, ê áàíêàì äàííûõ áûëà ïðèìåíåíà íîð- 
ìàëèçàöèÿ. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî èç òàáëèö, ñîäåðæàùèõ 
ïåðåõîäû ñ íèæíåãî íà âåðõíåå êîëåáàòåëüíî-âðàùà- 
òåëüíîå ñîñòîÿíèå, áûëè âûäåëåíû â ÿâíîì âèäå òàá-
ëèöû ñîñòîÿíèé, çàòåì ïîëíûå èäåíòèôèêàöèè ñî-
ñòîÿíèé â òàáëèöàõ ïåðåõîäîâ áûëè çàìåíåíû íà 
öåëî÷èñëåííûå ññûëêè, òåì ñàìûì áûëà óìåíüøåíà 
èçáûòî÷íîñòü äàííûõ, êîòîðàÿ èìååò ìåñòî äëÿ áàç 
â ôîðìàòå HITRAN. 

Ñèñòåìà MySQL 5.5 ïîääåðæèâàåò ðàçáèåíèå 

òàáëèöû äàííûõ íà ÷àñòè (partitioning), ÷òî ïîçâî-
ëÿåò âûïîëíÿòü áàçîâûå çàïðîñû ê òàáëèöàì áîëüøèõ 
ðàçìåðîâ (íàïðèìåð, òàáëèöà ïåðåõîäîâ èç CDSD-
4000) çà ïðèåìëåìîå âðåìÿ. Â êà÷åñòâå îñíîâíîãî 

ðåøåíèÿ ïðîáëåìû áîëüøèõ îáúåìîâ äàííûõ ïðèìå-
íåíî ðàçáèåíèå òàáëèöû ïåðåõîäîâ äëÿ CDSD-4000 
ïî çíà÷åíèþ äëèíû âîëíû  íà 50 ÷àñòåé. Òàêîå ðàç-
áèåíèå ïîçâîëÿåò îòñå÷ü áîëüøóþ ÷àñòü íåðåëåâàíò-
íûõ äàííûõ â ñëó÷àå, åñëè â çàïðîñå ïðèñóòñòâóåò 
èíòåðâàëüíîå îãðàíè÷åíèå íà äëèíó âîëíû. Â ðå-
çóëüòàòå çàïðîñ íà ÷òåíèå ñ îãðàíè÷åíèåì íà  äëÿ 
CDSD-4000 âûïîëíÿåòñÿ çà 1–5 ñ äëÿ äîñòàòî÷íî 
ïëîòíîé êîíöåíòðàöèè ïîäõîäÿùèõ ïîä çàïðîñ ëè-
íèé â óêàçàííîì äèàïàçîíå äëèí âîëí. Äàëüíåéøàÿ 
ïðîðàáîòêà ñõåìû ðàçáèåíèÿ íàõîäèòñÿ â ïðîöåññå. 
  Òàêæå äëÿ îïòèìèçàöèè âðåìåíè ñêîðîñòè âû-
ïîëíåíèÿ çàïðîñîâ íà ÷òåíèå áûëî èñïîëüçîâàíî èí-
äåêñèðîâàíèå ïî íàèáîëåå óïîòðåáëÿåìûì ïàðàìåò-
ðàì ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, òàêèì êàê âîëíîâûå ÷èñëà  
 

ïåðåõîäîâ, äëèíû âîëí, èíòåíñèâíîñòè, êâàíòîâûå 

÷èñëà è íîìåðà èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé. 
Òàêèì îáðàçîì, âñå áàíêè äàííûõ CDSD, ïðåä-

ñòàâëåííûå â VAMDC, èìåþò îäèíàêîâóþ ñòðóêòó-
ðó, êîòîðàÿ ïîêàçàíà íà ðèñ. 3. Áàçà äàííûõ äëÿ 
êàæäîé òåìïåðàòóðû ðàçäåëåíà íà òàáëèöû ïåðåõî-
äîâ, óðîâíåé è èçîòîïîëîãîâ. Ñòðåëêàìè îáîçíà÷å-
íû ññûëêè îò îäíîé òàáëèöû ê äðóãîé. Ê ïðèìåðó, 
â òàáëèöå ïåðåõîäîâ êàæäûé ïåðåõîä ñîäåðæèò ññûë-
êè íà äâà ñîñòîÿíèÿ (âåðõíåå è íèæíåå) è íà ñîîò-
âåòñòâóþùèé èçîòîïîëîã. 

 

Èíòåãðàöèÿ áàíêîâ äàííûõ CDSD  
â VAMDC 

 

Äëÿ ôóíêöèîíèðîâàíèÿ â ðàìêàõ VAMDC áàí-
êîâ äàííûõ CDSD-296, CDSD-1000 è ÑDSD-4000 
áûëî óñòàíîâëåíî ñïåöèàëüíîå ïðîãðàììíîå îáåñïå-
÷åíèå (Ò. Ìàðêâàðò, [23]). Äàííîå ïðîãðàììíîå îáåñ-
ïå÷åíèå íàïèñàíî íà ÿçûêå Python è èñïîëüçóåò âîç-
ìîæíîñòè âåá-ñåðâåðà Apache äëÿ ïîääåðæêè ïðî-
òîêîëà ïåðåäà÷è äàííûõ VAMDC. Ìîäóëü íà Python 
ïîçâîëÿåò ñåðâåðó çàïóñêàòü ÿäðî MySQL äëÿ âû-
ïîëíåíèÿ çàïðîñîâ ê áàçàì äàííûõ. 

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ðåàëèçîâàíî ïî 3 óçëà íà 
êàæäóþ èç àêòèâíûõ âåðñèé XSAMS (âåðñèè 0.3  
è 1.0). Ññûëêè íà óçëû CDSD-296, CDSD-1000  
è CDSD-4000 ñîäåðæàòñÿ â òàáë. 3. 

Äëÿ ïðîâåðêè ðàáîòîñïîñîáíîñòè óçëà, à òàêæå 
äëÿ èíôîðìàöèè î âîçâðàùàåìûõ ïàðàìåòðàõ ëèíèé 
â ðàìêàõ ñõåìû XSAMS ïîëüçîâàòåëü ìîæåò çàéòè ïî 

ññûëêå àäðåñ_óçëà/tap/capabilities, ãäå àäðåñ óçëà 
äàí â òàáë. 3. 

 
Ò à á ë è ö à  3  

Ññûëêè íà óçëû CDSD äëÿ äâóõ âåðñèé ñõåìû äàííûõ XSAMS 

Âåðñèÿ XSAMS Óçåë  
CDSD v0.3 v1.0 

CDSD-296 http://lts.iao.ru/node/cdsd-296 http://lts.iao.ru/node/cdsd-296-xsams1 
CDSD-1000 http://lts.iao.ru/node/cdsd-1000 http://lts.iao.ru/node/cdsd-1000-xsams1 
CDSD-4000 http://lts.iao.ru/node/cdsd-4000 http://lts.iao.ru/node/cdsd-4000-xsams1 
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10. Îïòèêà àòìîñôåðû è îêåàíà, ¹ 3. 

 

Äëÿ îáðàùåíèÿ ê óçëàì íàïðÿìóþ, ìèíóÿ ïîðòàë 

VAMDC, ïîëüçîâàòåëþ íåîáõîäèìî ñîñòàâèòü http-
çàïðîñ âèäà àäðåñ_óçëà/tap/sync?LANG=VSS2& 
REQUEST=doQuery&FORMAT=XSAMS&QUERY= 
çàïðîñ, ïðè÷åì çàïðîñ ôîðìèðóåòñÿ íà ÿçûêå VSS2 
[20]. Ê ïðèìåðó, ââåäåííûé â àäðåñíóþ ñòðîêó âåá-
áðàóçåðà çàïðîñ http://lts.iao.ru/node/cdsd-4000/ 
tap/sync?LANG = VSS2&REQUEST = doQuery & 
FORMAT=XSAMS&QUERY=select * where RadTrans 
Wavelength>20000.0 âîçâðàòèò âñå ëèíèè èç áàíêà 
CDSD-4000, äëèíà âîëíû êîòîðûõ áîëüøå 20000 Å, 
â ôîðìàòå XSAMS. Äëÿ óòî÷íåíèÿ ôîðìàòà, àêòóàëü-
íîãî íà ìîìåíò ïðî÷òåíèÿ äàííîé ñòàòüè, àâòîðû 
ðåêîìåíäóþò îáðàòèòüñÿ ê ñàéòó portal.vamdc.eu, íà 
êîòîðîì ìîæíî èñïîëüçîâàòü êîíñòðóêòîð ñîçäàíèÿ 
çàïðîñîâ, âûäàþùèé ÿâíûé âèä çàïðîñà íà ÿçûêå 
VSS2. 

 
Çàêëþ÷åíèå 

 
Ïðîâåäåííàÿ ðàáîòà ïî âñòðàèâàíèþ áàíêîâ 

äàííûõ CDSD â ñèñòåìó VAMDC ïîçâîëèëà óïðî-
ñòèòü çàïðîñû ê ýòèì áàíêàì è òåì ñàìûì ðàñøèðèòü 
êðóã èõ ïîëüçîâàòåëåé. Âûïîëíåíà ïåðâè÷íàÿ îïòè-
ìèçàöèÿ ñòðóêòóðû ñîîòâåòñòâóþùèõ áàç äàííûõ  
ñ öåëüþ óñêîðåíèÿ çàïðîñîâ íà ÷òåíèå è óìåíüøåíèÿ 
çàíèìàåìîãî ïðîñòðàíñòâà. Äàíû ññûëêè íà èíòåðíåò-
ðåñóðñû, ïðåäîñòàâëÿþùèå äîñòóï ê óçëàì CDSD êàê 
â ðàìêàõ ñèñòåìû VAMDC, òàê è íàïðÿìóþ ÷åðåç 
èíòåðôåéñ àäðåñíîé ñòðîêè âåá-áðàóçåðà. 
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CDSD databanks into the Virtual Atomic and Molecular Data Centre (VAMDC). 
The spectroscopic databanks CDSD-296, CDSD-1000 and CDSD-4000 are presented in the context of inte-

gration into the Virtual Atomic and Molecular Data Centre (VAMDC) in order to extend the number of their users. 
A brief review of the VAMDC system is given concerning the purpose of this project, its infrastructure, and the 
data representation format. The relational structure of CDSD databases, adapted to VAMDC needs, is presented. 
Some of the technical problems connected with the huge volumes of stored information are considered. 


