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Äàåòñÿ îïèñàíèå ñòðóêòóðû è îñíîâíûõ ôóíêöèîíàëüíûõ âîçìîæíîñòåé èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëè- 

òåëüíîé ñèñòåìû «Ñïåêòðîñêîïèÿ àòìîñôåðíûõ ãàçîâ». Ñèñòåìà ÿâëÿåòñÿ óäîáíûì èíñòðóìåíòîì äîñòóïà 
÷åðåç Èíòåðíåò ê ðåçóëüòàòàì èññëåäîâàíèé â îáëàñòè ñïåêòðîñêîïèè àòìîñôåðíûõ ãàçîâ è ðåøåíèÿ ðÿäà 
ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ çàäà÷ â èíòåðàêòèâíîì ðåæèìå. Îíà ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà êàê ïðè ïðîâåäåíèè íà-
ó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèõ ðàáîò, òàê è â ïðîöåññå ïðåïîäàâàíèÿ êóðñîâ îïòèêè è ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêî-
ïèè â âûñøåé øêîëå. 

 

Ââåäåíèå 

Ñïåêòðîñêîïè÷åñêàÿ èíôîðìàöèÿ, äîñòóïíàÿ  
â ñåòè Èíòåðíåò, êàê ïðàâèëî, ïðåäñòàâëåíà ëèáî  
â ôîðìå àðõèâîâ, îðãàíèçîâàííûõ â âèäå íàáîðîâ 
ôàéëîâ, ëèáî â âèäå ðåñóðñîâ, ñîäåðæàùèõ ñðåäñò-
âà äëÿ âûïîëíåíèÿ çàïðîñà íà ïîèñê èíòåðåñóþùèõ 
ïîëüçîâàòåëÿ äàííûõ, èçâëå÷åíèÿ èõ èç áàç äàííûõ 
è îòîáðàæåíèÿ íà ñàéòå. Ïðèìåðîì àðõèâîâ ÿâëÿ-
þòñÿ ñàéòû áàíêîâ HITRAN [1], JPL [2], CDMS 
[3] è äð. Â ÷èñëå Èíòåðíåò-ðåñóðñîâ âòîðîãî òèïà 
ìîæíî íàçâàòü ñàéòû áàç äàííûõ ôèçè÷åñêîé ëàáî-
ðàòîðèè Íàöèîíàëüíîãî èíñòèòóòà ñòàíäàðòîâ  
è òåõíîëîãèé ÑØÀ [4], íàïðèìåð áàçó ïî âûñîêî-
òî÷íûì èçìåðåíèÿì ÷àñòîò ïåðåõîäîâ äëÿ ìîëåêó-
ëÿðíûõ ëèíèé [5]. Ãëàâíûì îòëè÷èåì èíôîðìàöè-
îííî-âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìû «Ñïåêòðîñêîïèÿ àò-
ìîñôåðíûõ ãàçîâ», http://spectra.iao.ru (ÈÂÑ 
SPECTRA), ðàçâèâàåìîé â Èíñòèòóòå îïòèêè àòìî-
ñôåðû ÑÎ ÐÀÍ ñ 1999 ã., îò âñåõ èçâåñòíûõ íàì 
Èíòåðíåò-ðåñóðñîâ â îáëàñòè ìîëåêóëÿðíîé ñïåê-
òðîñêîïèè ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü ðåøåíèÿ ïðè-
êëàäíûõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ çàäà÷ â èíòåðàêòèâ-
íîì ðåæèìå.  

Îñíîâíûìè öåëÿìè ÈÂÑ SPECTRA ÿâëÿåòñÿ 
ïðåäîñòàâëåíèå äîñòóïà ÷åðåç Èíòåðíåò ê èíôîð-
ìàöèè î ñïåêòðàõ ïîãëîùåíèÿ àòìîñôåðíûõ ãàçîâ  
è ðåøåíèå ðÿäà çàäà÷ ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè 
â èíòåðàêòèâíîì ðåæèìå. Ñðåäè ðåøàåìûõ ñèñòå-
ìîé çàäà÷ ìîæíî íàçâàòü ñëåäóþùèå: 1) ïîèñê, 
âûáîðêà è âèçóàëèçàöèÿ äàííûõ ïî ïàðàìåòðàì 
ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé (ÏÑË); 2) ñîçäàíèå ïîëüçîâà-
òåëåì ñîáñòâåííûõ ñìåñåé ãàçîâ; 3) ìîäåëèðîâàíèå 
ëàáîðàòîðíûõ ñïåêòðîâ âûñîêîãî è íèçêîãî ðàçðå-
øåíèÿ; 4) ðåøåíèå ïðÿìîé ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé çà-
äà÷è íà îñíîâå ìåòîäà ýôôåêòèâíûõ îïåðàòîðîâ; 
5) çàãðóçêà íà êîìïüþòåð ïîëüçîâàòåëÿ ðåçóëüòàòîâ 
çàïðîñà äëÿ äàëüíåéøåé îáðàáîòêè ëèáî ñîõðàíå-
íèå èõ â ñèñòåìå äëÿ ïðîäîëæåíèÿ ðàáîòû âî âðåìÿ 
ïîñëåäóþùèõ ñåàíñîâ. Ðåãèñòðàöèÿ â ñèñòåìå ñâî-

áîäíà è íåîáÿçàòåëüíà. Ðàáîòà â ñèñòåìå âîçìîæíà 
êàê äëÿ çàðåãèñòðèðîâàííûõ, òàê è äëÿ íå çàðåãè-
ñòðèðîâàííûõ ïîëüçîâàòåëåé. Ðåãèñòðàöèÿ ïîçâîëÿ-
åò ïîëó÷èòü äîñòóï ê áîëåå øèðîêîìó íàáîðó 
ôóíêöèîíàëüíûõ âîçìîæíîñòåé.  

×àñòè÷íî ïðèíöèïû ïîñòðîåíèÿ, ñòðóêòóðà  
è òåõíîëîãè÷åñêèå àñïåêòû ðåàëèçàöèè ïåðâîé âåð-
ñèè ñèñòåìû (http://spectra1.iao.ru) îïèñàíû ðàíåå 
â ðàáîòå [6]. Â ñòàòüå [7] ïîäðîáíî ðàññìàòðèâàëñÿ 
îäèí èç ðàçäåëîâ ñèñòåìû – «Ïðÿìàÿ ñïåêòðîñêî-
ïè÷åñêàÿ çàäà÷à», ïîçâîëÿþùèé ïîëüçîâàòåëþ ñà-
ìîñòîÿòåëüíî ïðîâîäèòü ðàñ÷åòû êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûõ (ÊÂ) ñïåêòðîâ ìîëåêóë âîäû è îçîíà 
ïî çàäàííûì ïàðàìåòðàì ýôôåêòèâíûõ îïåðàòîðîâ 
Ãàìèëüòîíà è äèïîëüíîãî ìîìåíòà ïåðåõîäà. Â äàí-
íîé ñòàòüå ýòîò ðàçäåë äåòàëüíî íå ðàññìàòðèâàåòñÿ.  
 Îñíîâó áàçû ÏÑË ñèñòåìû ñîñòàâëÿþò áàíêè 
äàííûõ HITRAN-2004 [8], âêëþ÷àÿ îáíîâëåíèÿ 
2005 ã., è GEISA-97 [9]. Êðîìå òîãî, áàçà ÏÑË 
ñîäåðæèò äàííûå, íå ïðåäñòàâëåííûå â äðóãèõ áàí-
êàõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé èíôîðìàöèè äëÿ ìîëåêóë 
âîäû, óãëåêèñëîãî ãàçà [10] è ñåðîâîäîðîäà [11]. 
Äàííûå ïî øåñòè èçîòîïè÷åñêèì ìîäèôèêàöèÿì 
ìîëåêóëû âîäû ïîëó÷åíû íà îñíîâå ðåçóëüòàòîâ 
ðàáîò [12, 13]. Èíôîðìàöèÿ ïî âûñîêîòåìïåðàòóð-
íûì ñïåêòðàì ïðåäñòàâëåíà áàíêàìè HITEMP [14], 
CDSD-1000 [15] è ðàñ÷åòàìè íà îñíîâå [12, 13]. 
Îðèãèíàëüíûå äàííûå, âêëþ÷åííûå â ñèñòåìó, ïî-
ëó÷åíû â ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ â êîîïåðàöèè ñ âåäóùèìè 
ñïåöèàëèñòàìè â îáëàñòè ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðî-
ñêîïèè èç Ôðàíöèè, ÑØÀ è Êèòàÿ.  

Ñèñòåìà îñíîâûâàåòñÿ íà ðàíåå ðàçðàáîòàííûõ 
â ëàáîðàòîðèè òåîðåòè÷åñêîé ñïåêòðîñêîïèè ÈÎÀ 
ëîêàëüíûõ èíôîðìàöèîííûõ ñèñòåìàõ äëÿ ïåðñî-
íàëüíûõ êîìïüþòåðîâ AIRSENTRY [16], TDS [17] 
è GEISA-PC [18], êîòîðûå èìåþò ÷àñòî áîëåå  
øèðîêèå ôóíêöèîíàëüíûå âîçìîæíîñòè. Íåîáõî-
äèìî îòìåòèòü îäíî âåñüìà âàæíîå îáñòîÿòåëüñòâî. 
Ñðåäñòâà ÈÂÑ SPECTRA íå ïîçâîëÿþò ìîäåëèðî-
âàòü ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ/èçëó÷åíèÿ îïòè÷åñêè  
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íåîäíîðîäíûõ ñðåä. Ïîýòîìó íàçâàíèå ÈÂÑ  

SPECTRA – «Ñïåêòðîñêîïèÿ àòìîñôåðíûõ ãà-
çîâ», íå ñâÿçàíî ñ àòìîñôåðíîé ñïåêòðîñêîïèåé. 
Ïîäîáíîãî ðîäà ðàñ÷åòû, íàïðèìåð ïðîõîæäåíèå 
èçëó÷åíèÿ ÷åðåç àòìîñôåðó, ìîãóò áûòü ðåàëèçîâà-
íû ñèñòåìîé AIRSENTRY.  

Â çàêëþ÷åíèå óïîìÿíåì îá èíôîðìàöèîííîì 
ðåñóðñå ïî ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè (Àòìî-
ñôåðíàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ, http://saga.atmos.iao.ru), 
â ðàìêàõ ïîðòàëà http://atmos.iao.ru, òàêæå ðàç-
âèâàåìîãî â ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ. Íàïðàâëåííîñòü ýòîãî 
ðåñóðñà èìååò íåñêîëüêî èíîé õàðàêòåð, ïî ñðàâíå-
íèþ ñ ñèñòåìîé, ïðåäñòàâëåííîé â äàííîé ñòàòüå. 
Îñíîâíîå âíèìàíèå àâòîðîâ óêàçàííîãî ðåñóðñà 
ñîñðåäîòî÷åíî íà ñîçäàíèè èíôîðìàöèîííîé ìîäå-
ëè ïðåäìåòíîé îáëàñòè, â êà÷åñòâå êîòîðîé âûáðàíà 
ìîëåêóëÿðíàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ, è ñòðóêòóðèðîâàííîé 
ìîäåëè äàííûõ ýòîé ïðåäìåòíîé îáëàñòè, íà ðàçðà-
áîòêå îïåðàöèé ñ òàêèìè äàííûìè, íà ðàññìîòðåíèè 
îíòîëîãèé è ò.ä.  

Ñòðóêòóðà ñèñòåìû 
ÈÂÑ SPECTRA ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïðîãðàìì-

íûé êîìïëåêñ äëÿ ïîèñêà èíôîðìàöèè â áàçàõ äàí-
íûõ, åå îáðàáîòêè è îòîáðàæåíèÿ ðåçóëüòàòîâ  
â òåêñòîâîì èëè ãðàôè÷åñêîì ôîðìàòå. Îñîáåííî-
ñòüþ ýòîãî êîìïëåêñà ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî èíòåðôåéñ 
ïîëüçîâàòåëÿ ðåàëèçîâàí íà îñíîâå Èíòåðíåò-
òåõíîëîãèé. Àðõèòåêòóðà êîìïëåêñà òðàäèöèîííà 
äëÿ ïðîãðàììíûõ ñèñòåì òàêîãî ðîäà è ñîñòîèò èç 
îñíîâíîé ïðîãðàììû, îñóùåñòâëÿþùåé îáðàáîòêó 
çàïðîñîâ ïîëüçîâàòåëåé è îòîáðàæåíèå èíôîðìàöèè 
è ïîñòðîåííîé ïî ìîäóëüíîìó ïðèíöèïó, áèáëèîòå-
êè êëàññîâ è ïîäïðîãðàìì, áàçû äàííûõ.  

Áàçà äàííûõ (ÁÄ) ÿâëÿåòñÿ âàæíîé ñîñòàâíîé 
÷àñòüþ ñèñòåìû è ñîñòîèò èç òðåõ ÷àñòåé: ïðåäìåò-
íîé ÁÄ, ñïðàâî÷íîé ÁÄ è ÁÄ àäìèíèñòðàòèâíîé 
èíôîðìàöèè è ìåòàäàííûõ. Ñîäåðæàíèå âñåõ òðåõ 
÷àñòåé ÁÄ îïèñàíî â [6]. Áàçà äàííûõ ôóíêöèîíè-
ðóåò ïîä óïðàâëåíèåì ÑÓÁÄ MySQL [19]. ×àñòü 
äàííûõ, äëÿ êîòîðûõ íå òðåáóåòñÿ ïîèñêà ïî ðàç-
ëè÷íûì êðèòåðèÿì, õðàíèòñÿ â ôàéëîâîé ñèñòåìå. 
Ê ìåòàäàííûì îòíîñèòñÿ îïèñàíèå ìåíþ, à òàêæå 
ñïðàâî÷íàÿ èíôîðìàöèÿ î äàííûõ, õðàíèìûõ â ÁÄ. 
 Áèáëèîòåêà êëàññîâ ïîäïðîãðàìì ñîñòîèò èç 
òðåõ ÷àñòåé: áèáëèîòåêè âû÷èñëèòåëüíûõ ìîäóëåé, 
áèáëèîòåêè êëàññîâ PHP [20] è ñåðâèñíîé áèáëèî-
òåêè. Âû÷èñëèòåëüíûå ìîäóëè ðåàëèçîâàíû íà 
ÿçûêàõ C èëè Fortran. Îñíîâíûìè âû÷èñëèòåëü-
íûìè ìîäóëÿìè ñèñòåìû ÿâëÿþòñÿ ïðîãðàììû ðàñ-
÷åòà ðàçëè÷íûõ ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé (ðåàëèçî-
âàíû íà ÿçûêå C) è ïðîãðàììà GIP [7, 21] ðåøåíèÿ 
ïðÿìîé ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé çàäà÷è (ðåàëèçîâàíà íà 
ÿçûêå Fortran). Áèáëèîòåêà êëàññîâ PHP ïðåä-
ñòàâëÿåò ñîáîé íàáîð êëàññîâ, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ 
àáñòðàêöèÿìè ñóùíîñòåé êàê ïðåäìåòíîé îáëàñòè 
(ìîëåêóëû è èõ èçîòîïè÷åñêèå ïðîèçâîäíûå, ñïåê-
òðàëüíûå ïîëîñû, ñìåñè ãàçîâ è èçîòîïîìåðîâ, 
ñïåêòðû è ïð.), òàê è èñïîëüçóåìûõ äëÿ îðãàíèçà-
öèè ôóíêöèîíèðîâàíèÿ ñèñòåìû (ïîëüçîâàòåëè  
è ãðóïïû, ñåàíñû ðàáîòû ïîëüçîâàòåëÿ, ìåíþ, ãðà-

ôèêà). Ñåðâèñíàÿ áèáëèîòåêà íàïèñàíà íà ÿçûêå 
PHP [22] è âêëþ÷àåò â ñåáÿ íàáîð âñïîìîãàòåëü-
íûõ ôóíêöèé, èñïîëüçóåìûõ êàê â êëàññàõ, òàê è â 
îñíîâíîé ïðîãðàììå.  

Îñíîâíàÿ ïðîãðàììà íàïèñàíà íà ÿçûêå PHP 
è âûïîëíÿåò ñëåäóþùèå ôóíêöèè: 

– àâòîðèçàöèþ ïîëüçîâàòåëåé; 
– îðãàíèçàöèþ ñåàíñà âçàèìîäåéñòâèÿ ïîëüçî-

âàòåëÿ ñèñòåìîé; 
– ðàçáîð çàïðîñà ïîëüçîâàòåëÿ (URL) ê ñèñòå-

ìå, ãåíåðèðóåìîãî ìîäóëåì ìåíþ; 
– âûïîëíåíèå çàïðîñà ïóòåì ãåíåðàöèè îáðà-

ùåíèé ê ÁÄ è âûïîëíåíèå âû÷èñëåíèé; 
– ãåíåðàöèþ HTML-ñòðàíèöû íà îñíîâå èìåþ- 

ùåãîñÿ øàáëîíà, îòîáðàæàþùåé ðåçóëüòàòû çàïðîñà. 
 Äëÿ ñîçäàíèÿ øàáëîíîâ ñòðàíèö èñïîëüçîâàí 
îáðàáîò÷èê øàáëîíîâ SMARTY [22]. Íàìè â íåãî 
äîáàâëåí íîâûé îáúåêò – ôðåéì, ïðåäñòàâëÿþùèé 
ñîáîé âêëþ÷àåìûé øàáëîí. Ôðåéì, êàê ïðàâèëî, 
ñîñòîèò èç äâóõ ÷àñòåé – PHP-êîäà, âûïîëíÿþùåãî 
îáðàùåíèå ê ñîîòâåòñòâóþùèì ôóíêöèÿì áèáëèîòå-
êè êëàññîâ äëÿ ïîëó÷åíèÿ äàííûõ, è ñîáñòâåííî 
øàáëîíà äëÿ ãåíåðàöèè HTML-êîäà. Òàêîé ïîäõîä, 
íà íàø âçãëÿä, ïðèäàåò ñòðîéíîñòü è çàêîí÷åííîñòü 
àðõèòåêòóðíîìó ðåøåíèþ ñèñòåìû. 

Îñíîâíûå âîçìîæíîñòè ñèñòåìû 
Öåëü ñèñòåìû – äàòü ïîëüçîâàòåëþ äîñòóï  

ê ñïåêòðîñêîïè÷åñêèì äàííûì è ðåøàòü íà îñíîâå 
ýòîé èíôîðìàöèè íåêîòîðûé êðóã ïðèêëàäíûõ çà-
äà÷. Íà ðèñ. 1 ïîêàçàíà òèòóëüíàÿ ñòðàíèöà ñèñòåìû, 
êàêîé åå âèäèò çàðåãèñòðèðîâàííûé ïîëüçîâàòåëü.  
 Êàê âèäíî èç ðèñ. 1, ïîëüçîâàòåëü èìååò äîñ-
òóï, ïîìèìî òèòóëüíîé ñòðàíèöû, ê øåñòè ðàçäåëàì 
ñèñòåìû: Ìîëåêóëû; Ñïåêòðû ãàçîâûõ ñìåñåé;  
Ñå÷åíèÿ ïîãëîùåíèÿ; Ïðÿìàÿ çàäà÷à; Âñïîìîãà-
òåëüíûå äàííûå; Ðàáîòà ñî ñïåêòðàìè.  

Äîñòóï ê ðàçäåëàì ñèñòåìû îñóùåñòâëÿåòñÿ ïó-
òåì íàæàòèÿ ñîîòâåòñòâóþùåé êëàâèøè â ìåíþ ñèñ-
òåìû. Äëÿ íàæàòèÿ âûáðàííîé êëàâèøè íåîáõîäè-
ìî «ùåëêíóòü» íà íåå êóðñîðîì «ìûøè».  

Ðàçäåë «Ìîëåêóëû», ïðåäíàçíà÷åí äëÿ ïîëó-
÷åíèÿ èíôîðìàöèè î ïàðàìåòðàõ ñïåêòðàëüíûõ ëè-
íèé è ìîäåëèðîâàíèÿ ñïåêòðîâ â ðàçðåçå «Ìîëåêó-
ëà/Èçîòîïîìåð/Ïîëîñà». Ïðè íàæàòèè íà êëà-
âèøó ýòîãî ðàçäåëà ïîëüçîâàòåëü ïîïàäàåò íà ñòðà-
íèöó «Ìîëåêóëû/Îáçîð». Âèä ýòîé ñòðàíèöû 
ïðåäñòàâëåí íà ðèñ. 2. 

Ðàçäåë ñîäåðæèò ñïèñîê 45 ìîëåêóë, äëÿ êîòî-
ðûõ â ñèñòåìå èìååòñÿ èíôîðìàöèÿ î ÏÑË (òàáëè-
öà â ëåâîé ÷àñòè îêíà). Íà ðèñ. 2 ïîêàçàí ôðàã-
ìåíò ýòîé òàáëèöû. Âûáîð èíòåðåñóþùåé íàñ ìîëå-
êóëû îñóùåñòâëÿåòñÿ ùåëêàíüåì êóðñîðà «ìûøè» 
íà åå ôîðìóëó âî âòîðîì ñòîëáöå ñïèñêà. Â ïðàâîé 
÷àñòè îêíà ïîÿâëÿåòñÿ îáùàÿ èíôîðìàöèÿ î âû-
áðàííîé ìîëåêóëå: íîìåð, êîä, ôîðìóëà, ìàññà, 
åñòåñòâåííîå ñîäåðæàíèå, ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà äëÿ 
êàæäîãî èçîòîïîìåðà ìîëåêóëû, à òàêæå äèàïàçîí 
òåìïåðàòóð, äëÿ êîòîðûõ âîçìîæåí ðàñ÷åò ñïåêòðà. 
Íèæå ýòîé èíôîðìàöèè ðàñïîëîæåí ñïèñîê èñòî÷-
íèêîâ, â êîòîðûõ èìåþòñÿ äàííûå î ÏÑË âûáðàííîé 
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Ðèñ. 1.   Òèòóëüíàÿ ñòðàíèöà ñèñòåìû SPECTRA 

 
Ðèñ. 2.  Ñïèñîê ìîëåêóë, ïðåäñòàâëåííûõ â ñèñòåìå, îáùàÿ èíôîðìàöèÿ è ñïèñîê èñòî÷íèêîâ äàííûõ ïî ÏÑË  

äëÿ âûáðàííîé ìîëåêóëû íà ïðèìåðå ìîëåêóëû ñåðîâîäîðîäà 

4*. 
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ìîëåêóëû. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ èíôîðìàöèè î êîëåáà-
òåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ïîëîñàõ ìîëåêóëû íåîáõîäèìî 
âûáðàòü îäèí èçîòîïîìåð â èíòåðåñóþùåì ïîëüçîâà-
òåëÿ èñòî÷íèêå äàííûõ. Âûáîð èçîòîïîìåðà ïðîèç-
âîäèòñÿ ïóòåì íàæàòèÿ êëàâèøè «êîä» äëÿ âûáðàí-
íîãî èñòî÷íèêà äàííûõ. Íà ðèñ. 3 ïîêàçàí ðåçóëüòàò 
òàêîãî âûáîðà äëÿ ìîëåêóëû H2

33S èç áàçû ÈÎÀ 

(ñòðàíèöà «Ìîëåêóëû/Ñïåêòðàëüíûå ïîëîñû»).  
Ðàçäåë «Ñïåêòðû ãàçîâûõ ñìåñåé» ïðåäíàçíà-

÷åí äëÿ ïîëó÷åíèÿ èíôîðìàöèè î ïàðàìåòðàõ ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé è äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñïåêòðîâ  

â ðàçðåçå «Ãàçîâàÿ ñìåñü / Äèàïàçîí». Ïðè íàæà-
òèè íà êëàâèøó ýòîãî ðàçäåëà ïîëüçîâàòåëü ïîïàäà-
åò íà ñòðàíèöó «Ñïåêòðû ãàçîâûõ ñìåñåé / Ïàðà-
ìåòðû ñïåêòðà» (ðèñ. 4). 

Çàäàâàÿ ïàðàìåòðû â ïàíåëè çàïðîñà ïàðàìåò-
ðîâ ñïåêòðà ïóòåì âûáîðà ñìåñè ãàçîâ è òèïà ñïåê-
òðàëüíîé ôóíêöèè, îïðåäåëåíèÿ ñïåêòðàëüíîãî 
äèàïàçîíà, äàâëåíèÿ, òåìïåðàòóðû, ïóòè è ò.ä., 
ïîëüçîâàòåëü èìååò âîçìîæíîñòü ðàññ÷èòàòü ñïåêòð 
èíòåðåñóþùåé åãî ãàçîâîé ñìåñè ïðè îïðåäåëåííûõ 
óñëîâèÿõ â íåêîòîðîì ñïåêòðàëüíîì èíòåðâàëå.  

 

 

Ðèñ. 3.  Ñïèñîê ÊÂ-ïîëîñ íà ïðèìåðå ìîëåêóëû H2
33S â áàíêå ÈÎÀ 

 

 

Ðèñ. 4.  Ïàíåëü çàäàíèÿ ïàðàìåòðîâ äëÿ ðàñ÷åòà ñïåêòðà âûáðàííîé ãàçîâîé ñìåñè â çàäàííîì ÷àñòîòíîì äèàïàçîíå 
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Ðàçäåë «Ñå÷åíèÿ ïîãëîùåíèÿ» ïðåäîñòàâëÿåò 
ïîëüçîâàòåëþ âîçìîæíîñòü ïðîñìîòðà ýêñïåðèìåí-
òàëüíîé èíôîðìàöèè î ñå÷åíèÿõ ïîãëîùåíèÿ ñåìè 
ìîëåêóë: N2O, SO2, NO2, SF6, ClONO2, HNO4  
è N2O5. Â ñèñòåìå ñîäåðæèòñÿ èíôîðìàöèÿ î ñå÷å-
íèÿõ ïîãëîùåíèÿ óêàçàííûõ ìîëåêóë, ñîîòâåòñò-
âóþùàÿ èñòî÷íèêó äàííûõ HITRAN. Çàìåòèì, ÷òî 
â òî âðåìÿ êàê èíôîðìàöèÿ î ïàðàìåòðàõ ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé ýòîãî èñòî÷íèêà ñîîòâåòñòâóåò âåð-
ñèè áàíêà HITRAN-2004 (âêëþ÷àÿ îáíîâëåíèÿ 
2005 ã.), èíôîðìàöèÿ î ñå÷åíèÿõ ïîãëîùåíèÿ ñîîò-
âåòñòâóåò âåðñèè HITRAN-2000. Íà ðèñ. 5 ïîêàçàíà 
ñòðàíèöà «Ñå÷åíèÿ ïîãëîùåíèÿ/Îáçîð».  

Â ëåâîé ÷àñòè ðèñ. 5 ðàçìåùåí ñïèñîê ìîëå-
êóë, äëÿ êîòîðûõ èìåþòñÿ äàííûå î ñå÷åíèÿõ ïî-
ãëîùåíèÿ. Â ïðàâîé ÷àñòè îòîáðàæåí ñïèñîê ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ âûáðàííîé ìîëåêóëû.  

Ðàçäåë «Ïðÿìàÿ çàäà÷à» ïîçâîëÿåò ïîëüçîâà-
òåëþ ñàìîñòîÿòåëüíî ðàññ÷èòûâàòü êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûå ñïåêòðû ìîëåêóë âîäû è îçîíà ïî 
çàäàííûì ïàðàìåòðàì ãàìèëüòîíèàíà è äèïîëüíîãî 
ìîìåíòà ïåðåõîäà. Îïèñàíèå ýòîãî ðàçäåëà è ðàñ÷å-
òà ñïåêòðîâ ïîëüçîâàòåëåì äàíî â [7]. Çàìåòèì, ÷òî 
ðàáîòà ñ ýòèì ðàçäåëàì ïðåäïîëàãàåò çíàêîìñòâî 
ïîëüçîâàòåëÿ ñ îñíîâàìè òåîðèè ýôôåêòèâíûõ îïå-
ðàòîðîâ è èõ ïðèëîæåíèÿìè ê çàäà÷àì ìîëåêóëÿð-
íûõ ñïåêòðîâ.  

Ðàçäåë «Âñïîìîãàòåëüíûå äàííûå» ñîñòîèò èç 
äâóõ ïîäðàçäåëîâ: 1) «Âñïîìîãàòåëüíûå äàííûå/ 
Ñìåñè ãàçîâ» è 2) «Âñïîìîãàòåëüíûå äàííûå/ 
Ñìåñè èçîòîïîâ». Ðàçäåë ïðåäíàçíà÷åí äëÿ ñîçäà-
íèÿ ïîëüçîâàòåëåì ñîáñòâåííûõ ñìåñåé ãàçîâ, ñî-
äåðæàùèõ ðàçëè÷íûå ìîëåêóëÿðíûå êîìïîíåíòû 
(ïîäðàçä. 1), è ñìåñåé èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé 
âûáðàííîé ìîëåêóëû (ïîäðàçä. 2). Ïîäðàçä. 1 ñî- 
 

äåðæèò ñïèñîê îáùåäîñòóïíûõ ñìåñåé ñèñòåìû  

è ëè÷íûå ñìåñè ïîëüçîâàòåëÿ. Ïîäðàçä. 2 (ðèñ. 6) 
ñîäåðæèò ñïèñîê ìîëåêóë, äëÿ êîòîðûõ âîçìîæíî 
ñîçäàíèå ñìåñåé èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé (ëå-
âàÿ ÷àñòü ñòðàíèöû).  

Ýòîò ñïèñîê ñîâïàäàåò ñî ñïèñêîì ìîëåêóë 
ðàçäåëà «Ìîëåêóëû/Îáçîð». Â ïðàâîé ÷àñòè ñòðà-
íèöû îòîáðàæåí ñïèñîê èçîòîïîìåðîâ âûáðàííîé 
ìîëåêóëû. Ñìåñè èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé ìî-
ëåêóë, òàê æå êàê è ñìåñè ãàçîâ ïîäðàçä. 1, ìîãóò 
áûòü òðåõ òèïîâ:  

1) ñòàíäàðòíûå ñìåñè ñèñòåìû (ñìåñè ¹ 1 è 9, 
ðèñ. 6);  

2) ñìåñè ïîëüçîâàòåëÿ, äîñòóïíûå äðóãèì 
ïîëüçîâàòåëÿì (ñìåñè ¹ 4, 6, 13, 15, 22, 27 è 28, 
ðèñ. 6);  

3) ïåðñîíàëüíûå ñìåñè ïîëüçîâàòåëÿ, íåäîñ-
òóïíûå äðóãèì ïîëüçîâàòåëÿì (ñìåñè ¹ 5, 7, 10, 
16, 18, 23 è 24, ðèñ. 6).  

Ïðè ñîçäàíèè ñìåñè ïîëüçîâàòåëü ìîæåò ñäå-
ëàòü åå îáùåäîñòóïíîé èëè ïåðñîíàëüíîé. Ïîëüçî-
âàòåëü èìååò ïðàâî ìîäèôèöèðîâàòü è óäàëÿòü ñìå-
ñè âòîðîãî è òðåòüåãî òèïîâ. Ñîçäàíèå ñìåñåé äîñ-
òóïíî çàðåãèñòðèðîâàííûì â ñèñòåìå ïîëüçîâàòåëÿì. 
Íåçàðåãèñòðèðîâàííûé ïîëüçîâàòåëü èìååò âîçìîæ-
íîñòü ëèøü ïðîñìîòðåòü îáùåäîñòóïíûå ñìåñè. 

Ç à ì å ÷ à í è å .  Â ñïèñêå ãàçîâûõ ñìåñåé èìå-
þòñÿ ñòàíäàðòíûå ñìåñè, ñîîòâåòñòâóþùèå 10 ìîäå-
ëÿì àòìîñôåðíîãî âîçäóõà (ñìåñè ¹ 1–10 ðàçäåëà 
«Âñïîìîãàòåëüíûå äàííûå/Ñìåñè ãàçîâ»). Åùå 
ðàç îáðàùàåì âíèìàíèå ïîëüçîâàòåëÿ íà òî, ÷òî ýòî 
íå îçíà÷àåò âîçìîæíîñòè ìîäåëèðîâàíèÿ àòìîñôåð-
íûõ ñïåêòðîâ. Èñïîëüçóÿ ýòè ñìåñè, ïîëüçîâàòåëü 
ìîæåò ìîäåëèðîâàòü ëàáîðàòîðíûå ñïåêòðû ñìåñåé, 
ñîîòâåòñòâóþùèõ ãàçîâîìó ñîñòàâó àòìîñôåðû. 

 

Ðèñ. 5.  Îáçîð ñîäåðæàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ ñå÷åíèé ïîãëîùåíèÿ âûáðàííîé ìîëåêóëû 
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Ðèñ. 6.  Ñïèñîê ñìåñåé èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé íà ïðèìåðå ìîëåêóëû âîäû 

 
 

Ðèñ. 7.  Òèïè÷íûé âèä îêíà ñî ñïðàâî÷íîé èíôîðìàöèåé 
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Ðàçäåë «Ðàáîòà ñî ñïåêòðàìè» äîñòóïåí 
òîëüêî çàðåãèñòðèðîâàííûì ïîëüçîâàòåëÿì è ïðåä-
íàçíà÷åí äëÿ ðàáîòû ñî ñïåêòðàìè ïîëüçîâàòåëÿ. 
Ñïåêòðû ýòîãî ðàçäåëà ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû ñðåä-
ñòâàìè ñàìîé ñèñòåìû, à ìîãóò áûòü çàãðóæåíû 
ïîëüçîâàòåëåì â ñèñòåìó ñî ñâîåãî êîìïüþòåðà. 
Ðàçäåë ïðåäíàçíà÷åí äëÿ çàãðóçêè è õðàíåíèÿ 
ñïåêòðîâ, èõ ñðàâíåíèÿ ìåæäó ñîáîé è óäàëåíèÿ 
íåíóæíûõ ñïåêòðîâ.  

Ñïðàâî÷íàÿ ñèñòåìà 
Êðîìå ïåðå÷èñëåííûõ ðàçäåëîâ â ÈÂÑ èìååòñÿ 

ñïðàâî÷íàÿ ñèñòåìà. Äîñòóï ê èíôîðìàöèè ñïðà-
âî÷íîé ñèñòåìû îñóùåñòâëÿåòñÿ ïóòåì íàæàòèÿ 
êëàâèøè «?» â ïðàâîé ÷àñòè ìåíþ ñèñòåìû. Èí-
ôîðìàöèÿ îòîáðàæàåòñÿ â îòäåëüíîì îêíå áðàóçåðà 
(ðèñ. 7). Îêíî ðàçäåëåíî íà äâå ÷àñòè. Â ëåâîé 
÷àñòè ðàçìåùåíî Ñîäåðæàíèå, â ïðàâîé – ñîáñò-
âåííî èíôîðìàöèÿ î âûäåëåííîì ðàçäåëå ñèñòåìû.  
 Ñïðàâî÷íàÿ ñèñòåìà ÈÂÑ SPECTRA ñîñòîèò 
èç òðåõ ÷àñòåé (ðèñ. 7): «Îáùèå ñâåäåíèÿ»; 
«Ñïðàâêà»; «Îáçîð òåîðèè».  

Â «Îáùèõ ñâåäåíèÿõ» äàíà êðàòêàÿ àííîòàöèÿ 
ïî ÈÂÑ («Ââåäåíèå»), èíôîðìàöèÿ î âåðñèè ñèñ-
òåìû («Èíôîðìàöèÿ î âåðñèè»), ïðåäñòàâëåíû 
øåñòü èñòî÷íèêîâ ÏÑË – HITRAN, GEISA, 
HITEMP, CDSD, PS è ÈÎÀ («Èñòî÷íèêè äàí-
íûõ») è îïèñàíà ñòðóêòóðà îêíà áðàóçåðà 
(«Ñòðóêòóðà îêíà áðàóçåðà»).  

Â «Ñïðàâêå» äàíî ïîäðîáíîå îïèñàíèå âñåõ 
øåñòè ðàçäåëîâ ñèñòåìû. Íàçâàíèÿ ñîîòâåòñòâóþ-
ùèõ ðàçäåëîâ ýòîé ÷àñòè ñïðàâî÷íîé ñèñòåìû ïîë-
íîñòüþ ñîâïàäàþò ñ íàçâàíèÿìè ðàçäåëîâ ÈÂÑ.  

Â ÷àñòè «Îáçîð òåîðèè» äàíû îïðåäåëåíèÿ  
è îñíîâíûå ôîðìóëû äëÿ ðàñ÷åòà ñïåêòðàëüíûõ 
ôóíêöèé (ðàçäåëû «Ñïåêòðàëüíûå ôóíêöèè»  
è «Êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ»), êîíòóðîâ ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé («Ôîðìà êîíòóðà»), çàâèñèìîñòè 
ðàññ÷èòûâàåìûõ âåëè÷èí îò òåìïåðàòóðû è äàâëå-
íèÿ («Çàâèñèìîñòü îò òåìïåðàòóðû è äàâëå-
íèÿ»), ñâåðòêè ñïåêòðà âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ ñ àï-
ïàðàòíîé ôóíêöèåé («Êîíâîëþöèÿ ñïåêòðîâ»).  

Íàèáîëåå ÷àñòî çàäàâàåìûå âîïðîñû 
Êàê îòìå÷àëîñü â ïðåäûäóùèõ ðàçäåëàõ ñòà-

òüè, ãëàâíûìè öåëÿìè ñèñòåìû ÿâëÿþòñÿ: ïðåäîñ-
òàâëåíèå äîñòóïà ê ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé èíôîðìà-
öèè è ðåøåíèå ðÿäà ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ çàäà÷  
â èíòåðàêòèâíîì ðåæèìå. Îñâåùåíèå îñíîâíûõ 
âîçìîæíîñòåé ñèñòåìû ïî ðåàëèçàöèè åå öåëåé áó-
äåò äàíî â ôîðìå îòâåòîâ íà ðÿä âîïðîñîâ, âîçíè-
êàþùèõ, êàê ïðàâèëî, ïðè îáðàùåíèè ê ñèñòåìàì 
ïîäîáíîãî ðîäà.  

Ïðåæäå âñåãî, â ðàçäåëàõ «Ââåäåíèå» è «Ñòðóê-
òóðà ñèñòåìû» óæå áûëî ñêàçàíî î òîì, ÷òî â íà-
ñòîÿùåé âåðñèè ñèñòåìû âîçìîæíî ïðîâåäåíèå ðàñ-
÷åòîâ ñïåêòðîâ ëèøü äëÿ îïòè÷åñêè îäíîðîäíûõ 
ñðåä. Òàêèì îáðàçîì, ìîäåëèðîâàíèå â ðàìêàõ ñèñ-
òåìû àòìîñôåðíûõ ñïåêòðîâ ëèáî ñïåêòðîâ ãàçîâûõ 
ñðåä ñ íåîäíîðîäíûì ðàñïðåäåëåíèåì òåìïåðàòóðû, 

äàâëåíèÿ, êîíöåíòðàöèé è ò.ä. â íàñòîÿùåé âåðñèè 
íå ïðåäïîëàãàåòñÿ. 

Äëÿ êàêèõ ìîëåêóë è êàêàÿ  
ñïåêòðîñêîïè÷åñêàÿ èíôîðìàöèÿ 

 èìååòñÿ â ñèñòåìå?  

Â ñèñòåìå åñòü äâà ñîðòà ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé 
èíôîðìàöèè – ïàðàìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 
(êàê ðàñ÷åòíûå, òàê è ýêñïåðèìåíòàëüíûå) è ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûå ñïåêòðû íèçêîãî ðàçðåøåíèÿ (ñå÷å-
íèÿ ïîãëîùåíèÿ). Ñïèñîê ìîëåêóë, äëÿ êîòîðûõ  
â ñèñòåìå èìååòñÿ èíôîðìàöèÿ ïî ÏÑË, ïðåäñòàâ-
ëåí â ðàçäåëå «Ìîëåêóëû/Îáçîð» (ñì. ðèñ. 2). 
Äëÿ êàæäîé ìîëåêóëû ïðåäñòàâëåíû íàáîð èçîòî-
ïîìåðîâ è ïåðå÷åíü èñòî÷íèêîâ äàííûõ ÏÑË. Áàí-
êè HITEMP, CDSD è PS ñîäåðæàò èñêëþ÷èòåëüíî 
ðàñ÷åòíóþ èíôîðìàöèþ. Áàíêè HITRAN, GEISA  
è ÈÎÀ ÿâëÿþòñÿ êîìïèëÿöèÿìè, ñîäåðæàùèìè êàê 
ðàñ÷åòíûå, òàê è ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå.  

Ìîëåêóëû, äëÿ êîòîðûõ èìååòñÿ èíôîðìàöèÿ 
îá ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñå÷åíèÿõ ïîãëîùåíèÿ, ïðåä-
ñòàâëåíû â ðàçäåëå «Ñå÷åíèÿ ïîãëîùåíèÿ/Îáçîð» 
(ñì. ðèñ. 5). Äàííûå ýòîãî ðàçäåëà ìîãóò áûòü çà-
ãðóæåíû íà êîìïüþòåð ïîëüçîâàòåëÿ òîëüêî â ãðà-
ôè÷åñêîì âèäå.  

Êàê ïîëó÷èòü èíôîðìàöèþ  
î ïàðàìåòðàõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé  
îòäåëüíîé ïîëîñû äëÿ âûáðàííîé  

ìîëåêóëû?  

Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ÏÑË îòäåëüíîé ïîëîñû (èëè 
ãðóïïû ïîëîñ) âûáðàííîé ìîëåêóëû íåîáõîäèìî 
âîñïîëüçîâàòüñÿ ðàçäåëîì «Ìîëåêóëû». Íàïðèìåð, 
«êëèêíóâ ìûøêîé» íà ôîðìóëó ìîëåêóëû ñåðîâî-
äîðîäà (ìîëåêóëà ¹ 31 ñïèñêà ìîëåêóë íà ñòðàíè-
öå «Ìîëåêóëû/Îáçîð»), ïîëó÷àåì èíôîðìàöèþ  
î òîì, ÷òî äàííûå ïî ÏÑË èñêîìîé ìîëåêóëû ñî-
äåðæàòñÿ â òðåõ áàíêàõ äàííûõ: HITRAN, GEISA 
è ÈÎÀ (ñì. ðèñ. 2). Äàëåå, «êëèêíóâ ìûøêîé» íà 
êîä «131» èçîòîïîìåðà H2

33S èç áàíêà ÈÎÀ, ïîëó-
÷àåì èíôîðìàöèþ îá 11 ñïåêòðàëüíûõ ïîëîñàõ âû-
áðàííîé ìîëåêóëû èç ýòîãî áàíêà (ñì. ðèñ. 3). Âû-
áîð èíòåðåñóþùèõ íàñ ïîëîñ ïðîèçâîäèòñÿ ïóòåì 
èõ îòìåòêè «ìûøêîé» â ëåâîì ñòîëáöå (ïîëå «âûá») 
ñïèñêà ïîëîñ. Íèæå ñïèñêà ïîëîñ ðàçìåùåíà ïà-
íåëü çàïðîñà ïàðàìåòðîâ ñïåêòðà. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ 
èíôîðìàöèè î ÏÑË çíà÷åíèå ïîëÿ «Òèï ôóíêöèè» 
â ëåâîé ÷àñòè ïàíåëè («Ïàðàìåòðû ñïåêòðà») 
äîëæíî áûòü «Äèàãðàììà èíòåíñèâíîñòåé». Åñëè 
â ñïèñêå ïîëîñ îòìå÷åíî áîëåå îäíîé ïîëîñû, òî  
â ïðàâîé ÷àñòè ïàíåëè («Ðåæèìû îòîáðàæåíèÿ»), 
äëÿ óäîáñòâà îòîáðàæåíèÿ èíôîðìàöèè, ìîæíî 
ïîñòàâèòü îòìåòêó â ïîëå «Ðàçäåëÿòü ñïåêòðàëü-
íûå ïîëîñû». Ïîñëå ýòîãî íóæíî íàæàòü êëàâèøó 
«Ïîëó÷èòü ñïåêòð» â íèæíåé ÷àñòè ïàíåëè çàïðî-
ñà ïàðàìåòðîâ ñïåêòðà. Ðåçóëüòàò çàïðîñà îòîáðà-
æàåòñÿ íà ñòðàíèöå «Ìîëåêóëû/Ñïåêòð» (ðèñ. 8).  

Êàê âèäíî èç ðèñ. 8, ðàçäåëåíèå ïîëîñ çàêëþ-
÷àåòñÿ â îòîáðàæåíèè ñîîòâåòñòâóþùèõ ëèíèé ðàç-
ëè÷íûì öâåòîì.  
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Ðèñ. 8. Ðåçóëüòàò ðàñ÷åòà ñïåêòðà (äèàãðàììà èíòåíñèâíîñòåé) âûáðàííûõ ñïåêòðàëüíûõ ïîëîñ ìîëåêóëû H2
33S  

 

Êàê ïîëó÷èòü èíôîðìàöèþ  
î ïàðàìåòðàõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé  

äëÿ ñìåñè ãàçîâ â íåêîòîðîì  
÷àñòîòíîì èíòåðâàëå?  

Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ÏÑË äëÿ ñìåñè ãàçîâ â íåêîòî-
ðîì ñïåêòðàëüíîì äèàïàçîíå íåîáõîäèìî âîñïîëü-
çîâàòüñÿ ðàçäåëîì «Ñïåêòðû ãàçîâûõ ñìåñåé»  
è ñôîðìèðîâàòü çàäàíèå, èñïîëüçóÿ ïàíåëü çàïðîñà 
ïàðàìåòðîâ ìîäåëèðóåìîãî ñïåêòðà (ñì. ðèñ. 4). 
Äëÿ òîãî ÷òîáû ñôîðìèðîâàòü çàäàíèå äëÿ ñèñòåìû, 
íåîáõîäèìî óêàçàòü èíòåðåñóþùóþ ïîëüçîâàòåëÿ 
ñìåñü ãàçîâ. Ñìåñü âûáèðàåòñÿ èç âûïàäàþùåãî 
ñïèñêà ñìåñåé (ïàðàìåòð ïàíåëè «Ñìåñü ãàçîâ»). 
Íà ðèñ. 4 ïîêàçàí ïðèìåð çàäàíèÿ äëÿ ïîëó÷åíèÿ 
èíôîðìàöèè î øåñòè èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèÿõ 

ìîëåêóëû âîäû (ñìåñü «Water Vapor, PS-296, 6 
species») èç áàíêà äàííûõ PS â äèàïàçîíå ÷àñòîò 
4300–4950 ñì–1. Ðåçóëüòàò âûïîëíåíèÿ çàïðîñà 
îòîáðàæàåòñÿ íà ñòðàíèöå «Ñïåêòðû ãàçîâûõ ñìå-
ñåé/Ñïåêòð». Âèä ýòîé ñòðàíèöû àíàëîãè÷åí 

ñòðàíèöå «Ìîëåêóëû/Ñïåêòð» íà ðèñ. 8. Åñëè  
â ñìåñè ãàçîâ ïðèñóòñòâóþò ðàçëè÷íûå ìîëåêóëÿð-
íûå êîìïîíåíòû, òî èõ ëèíèè ìîãóò áûòü îòîáðà-
æåíû ðàçëè÷íûìè öâåòàìè, ïîäîáíî ëèíèÿì ðàç-
ëè÷íûõ ïîëîñ ðèñ. 8.  

Êàê ïîëó÷èòü èíôîðìàöèþ  
î ïàðàìåòðàõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé  

â òåêñòîâîì ôîðìàòå?  

Â òåêñòîâîì ôîðìàòå èíôîðìàöèÿ î ÏÑË ìî-

æåò áûòü ïîëó÷åíà ñî ñòðàíèö «Ìîëåêóëû/Ñïåêòð» 
(ðèñ. 8) èëè «Ñïåêòðû ãàçîâûõ ñìåñåé/Ñïåêòð» 

ïóòåì íàæàòèÿ êíîïêè «Ïîêàçàòü», ðàñïîëîæåí-
íîé ìåæäó ãðàôè÷åñêèì èçîáðàæåíèåì ñïåêòðà  
è ïàíåëüþ çàïðîñà ïàðàìåòðîâ ñïåêòðà. Òåêñòîâûé 
ôàéë çàãðóæàåòñÿ â îòäåëüíîå îêíî áðàóçåðà. Åñëè 
ôàéë äîñòàòî÷íî âåëèê, òî åãî çàãðóçêà ìîæåò ïî-
òðåáîâàòü äëèòåëüíîãî âðåìåíè. Òåêñòîâûé ôàéë, 
óïàêîâàííûé â ôîðìàòå zip, ìîæíî òàêæå çàãðó-
çèòü íà êîìïüþòåð ïîëüçîâàòåëÿ. Äëÿ ýòîãî èñïîëü-
çóåòñÿ êíîïêà «Çàãðóçèòü». Òðåòüÿ âîçìîæíîñòü 
ïîëó÷åíèÿ çàïðàøèâàåìîé èíôîðìàöèè – îòïðà-

âèòü ôàéë, óïàêîâàííûé â ôîðìàòå zip, ïî ýëåê-
òðîííîé ïî÷òå, èñïîëüçóÿ êíîïêó «Îòïðàâèòü».  
 

Êàê ðàññ÷èòàòü ñïåêòð ïðîïóñêàíèÿ 
(ïîãëîùåíèÿ, èçëó÷åíèÿ)  

èëè êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ?  

Âñå ÷åòûðå ñïåêòðàëüíûå ôóíêöèè ìîæåì ðàñ-
ñ÷èòàòü, èñïîëüçóÿ ïàíåëü çàïðîñà ïàðàìåòðîâ äëÿ 



 Èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíàÿ ñèñòåìà «Ñïåêòðîñêîïèÿ àòìîñôåðíûõ ãàçîâ». Ñòðóêòóðà è îñíîâíûå ôóíêöèè 773 
 

ðàñ÷åòà ñïåêòðà ëèáî â ðàçäåëå «Ìîëåêóëû»  
(ñì. ðèñ. 3 è 8), ëèáî â ðàçäåëå «Ñïåêòðû ãàçîâûõ 
ñìåñåé» (ñì. ðèñ. 4).  

Äëÿ ðàñ÷åòà ñïåêòðà â íåêîòîðîì ÷àñòîòíîì 
äèàïàçîíå â ïàíåëè çàäàíèÿ íåîáõîäèìî âûáðàòü 
ãàçîâóþ ñìåñü â ïîëå «Ñìåñü ãàçîâ», çàäàòü òèï 
ìîäåëèðóåìîé ôóíêöèè, âûáèðàÿ åå èç âûïàäàþùå-
ãî ñïèñêà â ïîëå «Òèï ôóíêöèè», è ÷àñòîòíûé äèà-
ïàçîí (ïàðàìåòðû WNmin, è WNmax, ñì

–1). Òåìïå-
ðàòóðà, äàâëåíèå, äëèíà ïóòè è îòñå÷êà ïî èíòåí-
ñèâíîñòè äëÿ ëèíèé, êîòîðûå áåðóòñÿ â ðàñ÷åò äëÿ 
ìîäåëèðîâàíèÿ ñïåêòðà, ðàçìåùåíû â ñîîòâåòñò-
âóþùèõ ïîëÿõ ïàíåëè çàäàíèÿ. Ïðè ðàñ÷åòå êîýô-
ôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ, ïîãëîùåíèÿ, ïðîïóñêàíèÿ  
è èçëó÷åíèÿ íóæíî îáðàòèòü âíèìàíèå íà «Ïàðà-
ìåòðû êîíòóðà» – ôîðìó êîíòóðà, âåëè÷èíó êðûëà 
ëèíèè (â ïîëóøèðèíàõ) è øàã, ñ êîòîðûì íåîáõî-
äèìî ìîäåëèðîâàòü ñïåêòð. Åñëè çàäàí äîñòàòî÷íî 
áîëüøîé ñïåêòðàëüíûé äèàïàçîí è â íåãî ïîïàäàåò 
áîëüøîå ÷èñëî ëèíèé ãàçîâîé ñìåñè, òî ïðè î÷åíü 
ìàëîì øàãå ìîäåëèðîâàíèå ñïåêòðà ìîæåò çàíÿòü 
ìíîãî âðåìåíè. Âîçìîæíîñòè ñèñòåìû ïîçâîëÿþò 
ó÷åñòü âëèÿíèå àïïàðàòíîé ôóíêöèè. Òèï ôóíêöèè 
âûáèðàåòñÿ èç âûïàäàþùåãî ñïèñêà ïîëÿ «Àïï. 
ôóíê. (ÀÔ)». Â ýòîì ñëó÷àå íóæíî óêàçûâàòü àï-
ïàðàòíîå ðàçðåøåíèå â ïîëå «Àïï. ðàçðåøåíèå 
(ÀÐ), ñì–1». Íà ðèñ. 9 ïîêàçàí ðåçóëüòàò ðàñ÷åòà 
ñïåêòðà ïðîïóñêàíèÿ ñìåñè «Water Vapor, PS-296,  
 

6 species» â äèàïàçîíå 4600–4650 ñì–1. Ðàñ÷åò ïðî-
èçâåäåí äëÿ íîðìàëüíîé òåìïåðàòóðû (296 Ê), äàâ-
ëåíèÿ 0,2 àòì è äëèíû ïóòè 100 ì. Â ðàñ÷åòå èñ-
ïîëüçîâàëñÿ êîíòóð Ôîéãòà ñ âåëè÷èíîé êðûëà â 50 
ïîëóøèðèí è ó÷èòûâàëèñü âñå ëèíèè ñ èíòåíñèâíî-

ñòüþ âûøå 1 × 10–28 ñì/ìîëåê, øàã ïî ÷àñòîòå ðàâ-
íÿëñÿ 0,001 ñì–1. Âëèÿíèå àïïàðàòíîé ôóíêöèè íå 
ó÷èòûâàëîñü (àïïàðàòíàÿ ôóíêöèÿ Äèðàê) Âðåìÿ 
ðàñ÷åòà ïðè ýòîì ñîñòàâëÿåò 3–4 ñ. Ðåçóëüòàò ðàñ-
÷åòà îòîáðàæåí íà ðèñ. 9. Ìåæäó ðèñóíêîì ñïåêòðà 
è ïàíåëüþ çàäàíèÿ ïîìåùåí óìåíüøåííûé ïî âûñî-
òå ãðàôèê äèàãðàììû èíòåíñèâíîñòåé. 

Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì ðàññ÷èòûâàþòñÿ ñïåê-
òðàëüíûå ôóíêöèè â ðàçäåëå «Ìîëåêóëû» äëÿ 
ãðóïïû âûáðàííûõ ïîëîñ. Ïàíåëè çàïðîñà ïàðà-
ìåòðîâ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñïåêòðà â ýòèõ ðàçäåëàõ 
ñîâïàäàþò, êàê ýòî âèäíî èç ðèñ. 3 è 4. 

Êàê ñîõðàíèòü ïîëó÷åííóþ 
 èíôîðìàöèþ íà ñåðâåðå?  

Êàê îòìå÷àëîñü âûøå, ýòà âîçìîæíîñòü äîñ-
òóïíà òîëüêî çàðåãèñòðèðîâàííûì ïîëüçîâàòåëÿì – 
îäíèì èç àòðèáóòîâ ñîõðàíÿåìîé èíôîðìàöèè ÿâ-
ëÿåòñÿ èìÿ ïîëüçîâàòåëÿ. Ñîõðàíèòü ïîëó÷åííóþ 
èíôîðìàöèþ íà ñåðâåðå ìîæíî ñî ñòðàíèö «Ìîëå-
êóëû/Ñïåêòð» (ñì. ðèñ. 8) è «Ñïåêòðû ãàçîâûõ 
ñìåñåé/Ñïåêòð» (ñì. ðèñ. 9) ïóòåì íàæàòèÿ êíîïêè 

 

Ðèñ. 9.  Ðåçóëüòàò ðàñ÷åòà ñïåêòðà ïðîïóñêàíèÿ âûáðàííîé ãàçîâîé ñìåñè â çàäàííîì ÷àñòîòíîì äèàïàçîíå 

5. Îïòèêà àòìîñôåðû è îêåàíà, ¹ 9. 
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Ðèñ. 10.  Ïðèìåð ñïèñêà ñîõðàíåííûõ ñïåêòðîâ ïîëüçîâàòåëÿ (äèàãðàììû èíòåíñèâíîñòåé) 

 
«Ñîõðàíèòü», ðàñïîëîæåííîé ìåæäó ãðàôè÷åñêèì 
èçîáðàæåíèåì ñïåêòðà è ïàíåëüþ çàïðîñà ïàðàìåò-
ðîâ ñïåêòðà. Äîñòóï ê ñîõðàíåííîé èíôîðìàöèè 
îñóùåñòâëÿåòñÿ ÷åðåç ðàçäåë «Ðàáîòà ñî ñïåêòðà-
ìè», ïîêàçàííûé íà ðèñ. 10. Ñîõðàíÿåìûå ñïåêòðû 
êëàññèôèöèðóþòñÿ ïî øåñòè òèïàì (ïîëå «Òèï 
ñïåêòðà» íà ðèñ. 10) è ñîîòâåòñòâóþò øåñòè òèïàì 
ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé ïàíåëè çàïðîñà ïàðàìåòðîâ 
(ñì. ðèñ. 3 è 4). Òàê, íàïðèìåð, ñïåêòð ðèñ. 8 ñî-

õðàíåí â óêàçàííîì ðàçäåëå êàê «Äèàãðàììà èí-
òåíñèâíîñòåé» – ïîñëåäíÿÿ çàïèñü ñïèñêà íà 
ðèñ. 10. Ñïåêòð, îòîáðàæåííûé íà ðèñ. 9, ìîæåò 

áûòü ñîõðàíåí êàê «Ñïåêòð ïðîïóñêàíèÿ» â ðàçäå-
ëå «Ðàáîòà ñî ñïåêòðàìè». Ñèìâîëîì «S» íà ðèñ. 10 
îòìå÷åíû ñïåêòðû, ïîëó÷åííûå ñðåäñòâàìè ñèñòå-

ìû. Ñèìâîëîì «U» îòìå÷åíû ñïåêòðû, çàãðóæåí-
íûå â ñèñòåìó ïîëüçîâàòåëåì ñî ñâîåãî êîìïüþòåðà. 
 

Êàê ïðèãîòîâèòü ñìåñü èçîòîïîìåðîâ 
âûáðàííîé ìîëåêóëû?  

Ýòîò ñåðâèñ äîñòóïåí çàðåãèñòðèðîâàííûì 
ïîëüçîâàòåëÿì. Äëÿ ïðèãîòîâëåíèÿ ñìåñè èçîòîïî-
ìåðîâ ïîëüçîâàòåëü äîëæåí ïåðåéòè â ðàçäåë 
«Âñïîìîãàòåëüíûå äàííûå/Ñìåñè èçîòîïîâ», ïî-
êàçàííûé íà ðèñ. 6. Âûáîð èíòåðåñóþùåé ïîëüçî-
âàòåëÿ ìîëåêóëû ïðîèçâîäèòñÿ ïóòåì íàæàòèÿ êëà-
âèøè, ñîîòâåòñòâóþùåé ôîðìóëå ýòîé ìîëåêóëû,  
â ñïèñêå ìîëåêóë. Ïðèãîòîâëåíèå íîâîé ñìåñè ïðî-

èçâîäèòñÿ ëèáî êîïèðîâàíèåì óæå ñóùåñòâóþùåé 
ñìåñè (âûáèðàåòñÿ èç âûïàäàþùåãî ñïèñêà â ïîëå 
«Ñêîïèðîâàòü èç»), ëèáî ñîçäàíèåì íîâîé, ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì êëàâèøè «Äîáàâèòü». Êëàâèøà ðàñ-
ïîëîæåíà â âåðõíåì ïðàâîì óãëó ñïèñêà ñìåñåé. 

Ïðè íàæàòèè êëàâèøè «Äîáàâèòü» íà ýêðàíå ïî-
ÿâëÿåòñÿ ôîðìà «Äîáàâëåíèå íîâîé ñìåñè ïîëüçî-
âàòåëÿ». Â ôîðìå ïåðå÷èñëåíû âñå èçîòîïîìåðû 
âûáðàííîé ìîëåêóëû è ñîîòâåòñòâóþùèå èì èñòî÷-
íèêè ÏÑË. Ïîëüçîâàòåëü äîëæåí çàïîëíèòü ïîëå 

«íàçâàíèå», ââåñòè çíà÷åíèÿ îòíîñèòåëüíûõ êîí-
öåíòðàöèé èíòåðåñóþùèõ åãî èçîòîïè÷åñêèõ ìîäè-
ôèêàöèé ìîëåêóëû è óêàçàòü èñòî÷íèêè äàííûõ ÏÑË.  

Ïîñëå çàïîëíåíèÿ ôîðìû è íàæàòèÿ êëàâèøè 
«ÎÊ» â ñïèñêå ñìåñåé ïîÿâèòñÿ íîâàÿ çàïèñü. Íà-
ïðîòèâ íàçâàíèÿ ëè÷íîé ñìåñè ïîëüçîâàòåëÿ èìåþò-
ñÿ êíîïêè èçìåíåíèÿ è óäàëåíèÿ ýòîé ñìåñè (â ïîëå 
«êîìàíäà»). Ïðè íàæàòèè êíîïêè «Èçìåíèòü» 
ïîÿâëÿåòñÿ ôîðìà «Èçìåíåíèå ñìåñè ïîëüçîâàòå-
ëÿ», èäåíòè÷íàÿ ôîðìå «Äîáàâëåíèå íîâîé ñìåñè 
ïîëüçîâàòåëÿ». Âíåñåííûå â ôîðìó èçìåíåíèÿ ñî-
õðàíÿþòñÿ íàæàòèåì êëàâèøè «ÎÊ».  

Ïðèãîòîâèâ èçîòîïè÷åñêèå ñìåñè âñåõ íåîáõî-
äèìûõ ìîëåêóë, ïîëüçîâàòåëü ìîæåò ïåðåõîäèòü  
ê ñîñòàâëåíèþ ãàçîâîé ñìåñè.  

Êàê ïðèãîòîâèòü ãàçîâóþ ñìåñü?  

Ýòîò ñåðâèñ äîñòóïåí çàðåãèñòðèðîâàííûì ïîëü-
çîâàòåëÿì. Äëÿ ïðèãîòîâëåíèÿ ãàçîâîé ñìåñè ïîëü-
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çîâàòåëü äîëæåí ïåðåéòè â ðàçäåë «Âñïîìîãàòåëü-
íûå äàííûå/Ñìåñè ãàçîâ». Íà ýòîé ñòðàíèöå îòî-
áðàæàåòñÿ ñïèñîê âñåõ ãàçîâûõ ñìåñåé, äîñòóïíûõ 
ïîëüçîâàòåëþ. Ïðîöåäóðà ñîçäàíèÿ íîâîé ñìåñè ãà-
çîâ àíàëîãè÷íà âûøåîïèñàííîé ïðîöåäóðå ïðèãîòîâ-
ëåíèÿ èçîòîïè÷åñêèõ ñìåñåé ìîëåêóë. Ïðè íàæàòèè 
êëàâèøè «Äîáàâèòü» íà ýêðàíå ïîÿâëÿåòñÿ ôîðìà 
«Äîáàâëåíèå íîâîé ñìåñè ïîëüçîâàòåëÿ». Â ôîðìå 
ïåðå÷èñëåíû âñå 45 ìîëåêóëÿðíûõ êîìïîíåíò, ïå-
ðå÷èñëåííûõ â ñïèñêàõ ìîëåêóë (ñì. ðèñ. 2 è 6).  
 Çàïîëíåíèå è ñîõðàíåíèå ôîðìû ïðîèçâîäÿòñÿ 
àíàëîãè÷íî òîìó, êàê ýòî äåëàëîñü ïðè ñîñòàâëåíèè 
ñìåñè èçîòîïîìåðîâ îòäåëüíîé ìîëåêóëû. Ñìåñü 
èçîòîïîìåðîâ äëÿ êàæäîé ìîëåêóëû âûáèðàåòñÿ èç 
âûïàäàþùåãî ñïèñêà «ñìåñü èçîòîïîâ», ðàñïîëî-
æåííîãî íàïðîòèâ ôîðìóëû êàæäîé èç ìîëåêóë. 
Ïîñëå çàïîëíåíèÿ ôîðìû è íàæàòèÿ êëàâèøè «ÎÊ» 
â ñïèñêå ãàçîâûõ ñìåñåé ïîÿâèòñÿ íîâàÿ çàïèñü. 
Íîâàÿ çàïèñü ïîÿâèòñÿ òàêæå è â âûïàäàþùåì ñïè-
ñêå ïîëÿ «Ñìåñü ãàçîâ» â ôîðìå çàïðîñà ïàðàìåò-
ðîâ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñïåêòðà (ñì. ðèñ. 4 è 9).  
 

Çàêëþ÷åíèå 
Èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíàÿ ñèñòåìà 

SPECTRA ïðåäîñòàâëÿåò äîñòóï ÷åðåç Èíòåðíåò íå 
òîëüêî ê äàííûì èçâåñòíûõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ 
áàíêîâ [8, 9, 14], íî è ê äàííûì, íå ïðåäñòàâëåí-
íûì â äðóãèõ áàíêàõ [10, 11, 15]. Ñóùåñòâåííîé 
îñîáåííîñòüþ äàííîé ñèñòåìû ÿâëÿåòñÿ âîçìîæ-
íîñòü èíòåðàêòèâíîãî ðåøåíèÿ ðÿäà ñïåêòðîñêîïè-
÷åñêèõ çàäà÷ ïî ìîäåëèðîâàíèþ ñïåêòðîâ âûñîêîãî 
è íèçêîãî ðàçðåøåíèÿ äëÿ øèðîêîãî êðóãà ìîëåêóë 
àòìîñôåðíûõ ãàçîâ.  

Ðåøåíèå ïðÿìîé ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé çàäà÷è  
â ðàìêàõ ñèñòåìû ïîçâîëÿåò ïîëüçîâàòåëþ ðàññ÷è-
òûâàòü ñïåêòðû ìîëåêóë äëÿ òåõ ñïåêòðàëüíûõ 
äèàïàçîíîâ è óñëîâèé, êîòîðûå íå ïðåäñòàâëåíû â 
áàçå äàííûõ ñèñòåìû ïî ÏÑË.  

Èñïîëüçîâàíèå ñèñòåìû ìîæåò áûòü ïîëåçíûì 
äëÿ ñïåöèàëèñòîâ â îáëàñòè ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðî-
ñêîïèè, àòìîñôåðíîé îïòèêè è èíûõ íàïðàâëåíèé, 
ñâÿçàííûõ ñ èñïîëüçîâàíèåì äàííûõ î ñïåêòðàëü-
íûõ ñâîéñòâàõ ãàçîâûõ ñðåä.  

Êðîìå òîãî, ñèñòåìà ìîæåò èñïîëüçîâàòüñÿ  
â êà÷åñòâå èíñòðóìåíòà îáó÷åíèÿ ïðè ÷òåíèè êóð-
ñîâ ëåêöèé è ïðîâåäåíèè ïðàêòè÷åñêèõ çàíÿòèé ïî 
îïòèêå è ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè â âûñøèõ 
ó÷åáíûõ çàâåäåíèÿõ (ôàêóëüòåòàõ, êàôåäðàõ) ôè-
çè÷åñêîãî è õèìè÷åñêîãî ïðîôèëåé.  

Àâòîðû ñòàòüè âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòü ñâîèì 
êîëëåãàì – Ñ.À. Òàøêóíó, Â.È. Ïåðåâàëîâó  
è Âë.Ã. Òþòåðåâó çà ñîòðóäíè÷åñòâî è âêëàä â ðàç-
âèòèå ñèñòåìû, à òàêæå Þ.À. Ïîïëàâñêîìó  
è Â.À. Êàïèòàíîâó çà ïîëåçíûå çàìå÷àíèÿ è îáñó-
æäåíèÿ, ñïîñîáñòâîâàâøèå èñïðàâëåíèþ ðÿäà îøè-
áîê ìîäåëèðîâàíèÿ ñïåêòðîâ.  

Ðàáîòà âûïîëíÿåòñÿ ïðè ÷àñòè÷íîé ïîääåðæêå 
èç ïðîãðàììû ÐÀÍ 2.10 «Îïòè÷åñêàÿ ñïåêòðîñêî-
ïèÿ è ñòàíäàðòû ÷àñòîòû». 
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S.N. Mikhailenko, Yu.L. Babikov, V.F. Golovko.  Information-computation system «Spectroscopy of 
Atmospheric Gases». Structure and main functions. 

This paper describes the structure and main functional capabilities of the information-computation system 
«Spectroscopy of Atmospheric Gases». The system is a convenient tool for the Internet access to the results of 
investigation in spectroscopy of atmospheric gases and for the interactive solution of some spectroscopic prob-
lems. The system can be used both for research purposes and for teaching the courses of optics and molecular 
spectroscopy in the higher school. 


