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Îïèñàíà ÷àñòü èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû ïî ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè, ïîñòðîåííàÿ íà îñíîâå ïðè-

êëàäíîé îíòîëîãèè çàäà÷. Ïðèâåäåíî îïèñàíèå èíôîðìàöèîííûõ ìîäåëåé äâóõ çàäà÷ (ïðÿìîé è îáðàòíîé) 
ïî íàõîæäåíèþ ïåðåõîäîâ, èñïîëüçóåìûõ äëÿ ïîñòðîåíèÿ èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû. Íàïîëíåíèå áàçû äàí-
íûõ, ñâÿçàííûõ ñ ýòèìè çàäà÷àìè, ïðîâåäåíî äëÿ ìîëåêóëû âîäû è åå èçîòîïîìåðîâ. 
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Ââåäåíèå 

Èíôîðìàöèÿ î ïåðåõîäàõ ìåæäó óðîâíÿìè 
ýíåðãèè â èçîëèðîâàííîé ìîëåêóëå ÿâëÿåòñÿ êëþ-
÷åâîé â öåïî÷êå ðåøåíèÿ ïðÿìûõ è îáðàòíûõ çàäà÷ 
â ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè. ×àñòîòà, õàðàêòå-
ðèçóþùàÿ ïåðåõîä, c îäíîé ñòîðîíû, ÿâëÿåòñÿ íàè-
áîëåå âîñòðåáîâàííîé ñïåêòðàëüíîé õàðàêòåðèñòè-
êîé â ñìåæíûõ ïðåäìåòíûõ îáëàñòÿõ, èçó÷àþùèõ 
ïîòîêè ðàäèàöèè, ñ äðóãîé – îñíîâîé äëÿ ïîëó÷å-
íèÿ ôóíäàìåíòàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê ìîëåêóëû: 
óðîâíåé ýíåðãèè. Èäåíòèôèöèðîâàííûå óðîâíè 
ýíåðãèè, ïîëó÷åííûå èç îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ ñïåêòðîâ, ëåæàò â îñíîâå ïðîâåðêè êîððåêòíî-
ñòè ïðèïèñûâàíèÿ êâàíòîâûõ ÷èñåë è ïîñòðîåíèÿ 
ïîâåðõíîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè. Ïîñëåäíåå, íà 
íàø âçãëÿä, ÿâëÿåòñÿ îäíîé èç âàæíûõ òåõíè÷å-
ñêèõ çàäà÷ ñîâðåìåííîé ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêî-
ïèè. Ïîëó÷åííûå êàê â ïðÿìûõ, òàê è îáðàòíûõ 
çàäà÷àõ ðåøåíèÿ òðåáóþò ïðîâåðêè íà äîñòîâåð-
íîñòü, â ïåðâóþ î÷åðåäü íà ôîðìàëüíûå îãðàíè÷å-
íèÿ [1], íàêëàäûâàåìûå ìàòåìàòè÷åñêèìè ìîäåëÿìè.  
 Âàæíûì ÿâëÿåòñÿ ôàêò îòêðûòîñòè èñòî÷íèêîâ 
èíôîðìàöèè î ïåðåõîäàõ è âîçìîæíîñòè ïðîâåðêè 
äîñòîâåðíîñòè äàííûõ íà ëþáîì ýòàïå ðàáîòû ñ íè-
ìè. Äëÿ ýòîé öåëè íàìè ñîçäàíî ïðîãðàììíîå îáåñ-
ïå÷åíèå, ïîçâîëÿþùåå ñîáèðàòü äàííûå î ïåðåõî-
äàõ, ïðîâåðÿòü èõ íà îãðàíè÷åíèÿ, ñëåäóþùèå èç 
ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé, è íà ñîîòâåòñòâèå òèïàì 
äàííûõ, õðàíèòü èõ â ðåëÿöèîííîé áàçå äàííûõ, 
äîñòàâëÿòü ïî òðåáîâàíèþ ïîëüçîâàòåëÿ â âèäå 
ôàéëîâ ðàçíîãî ôîðìàòà è ïðåäñòàâëÿòü â òàáëè÷-
íîì è ãðàôè÷åñêîì âèäå. 
 

 

* Íèêîëàé Àëåêñàíäðîâè÷ Ëàâðåíòüåâ; Àëåêñåé Èâàíî-
âè÷ Ïðèâåçåíöåâ; Àëåêñàíäð Çàðèïîâè÷ Ôàçëèåâ (faz@iao.ru). 

Ãëàâíàÿ îñîáåííîñòü ñîçäàííîé èíôîðìàöèîí-
íîé ñèñòåìû (ÈÑ) ñîñòîèò â ïðåäîñòàâëåíèè ïîëü-
çîâàòåëþ âîçìîæíîñòè çàãðóçêè ìàññèâà äàííûõ  
â èíôîðìàöèîííóþ ñèñòåìó è åãî îòíåñåíèÿ ê îä-
íîé èç ìîëåêóë, ïóáëèêàöèè â ïå÷àòè èëè URI èí-
ôîðìàöèîííîãî ðåñóðñà, ðàçìåùåííîãî â ñåòè Èí-
òåðíåò, îáåñïå÷åíèè ýòèõ äàííûõ íàáîðîì ñåìàíòè-
÷åñêèõ ìåòàäàííûõ. Â îïèñûâàåìîé ÈÑ ñåìàíòè÷å-
ñêèå ìåòàäàííûå ôîðìèðóþòñÿ àâòîìàòè÷åñêè ïðè 
çàãðóçêå äàííûõ. Îíè ïîçâîëÿþò ðåøèòü äâå çàäà-
÷è: çàäà÷ó ñåìàíòè÷åñêîãî ïîèñêà èíôîðìàöèîííûõ 
èñòî÷íèêîâ, èìåþùèõñÿ â ÈÑ, è çàäà÷ó ñèñòåìàòè-
çàöèè èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ, çàãðóæåííûõ 
ïîëüçîâàòåëåì â ñèñòåìó ñ èñïîëüçîâàíèåì îáùå-
äîñòóïíîé áàçû çíàíèé.  

Â ðàçä. 1 ïðèâåäåíû ôèçè÷åñêèå õàðàêòåðè-
ñòèêè ïðÿìîé è îáðàòíîé çàäà÷ ïî íàõîæäåíèþ 
÷àñòîò ïåðåõîäà è îáðàòíîé çàäà÷è ïî ïîëó÷åíèþ 
èäåíòèôèöèðîâàííîãî íàáîðà ÷àñòîò èç ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ äàííûõ, ñòðóêòóðà ìåòàäàííûõ äëÿ 
ìîëåêóë ñèììåòðèè C2v è Cs. Â ðàçä. 2 îáñóæäàåòñÿ 
ïðîöåäóðà çàãðóçêè äàííûõ ïîëüçîâàòåëÿìè. Áîëåå 
äåòàëüíî îíà ïðåäñòàâëåíà â [2]. Â  ðàçä. 3 îïèñà-
íû ïðèëîæåíèÿ äëÿ ïðîâåäåíèÿ ïîèñêà ïî îãðàíè-
÷åííîìó íàáîðó ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê, äîñ-
òàâêè äàííûõ ïîëüçîâàòåëþ, ñðàâíåíèþ äàííûõ èç 
ðàçíûõ èñòî÷íèêîâ èíôîðìàöèè è èõ ïðåäñòàâëå-
íèþ â òàáëè÷íîì è ãðàôè÷åñêîì âèäå. Ýòî îïèñà-
íèå ïîñâÿùåíî ÈÑ W@DIS (Water internet-
@ccessible Distributed Information System) [3], îðè-
åíòèðîâàííîé íà ðàáîòó ñ äàííûìè è ìåòàäàííûìè, 
îòíîñÿùèìèñÿ ê ìîëåêóëå âîäû è åå èçîòîïîìåðàì.  
 

1. Äàííûå è ìåòàäàííûå î ïåðåõîäàõ 

 Â ðàìêàõ âûáðàííîé èíôîðìàöèîííîé ìîäåëè 
ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè [4] ïåðåõîäû ìåæäó 
óðîâíÿìè ìîëåêóë îïðåäåëÿþòñÿ â äâóõ çàäà÷àõ 



958 Ëàâðåíòüåâ Í.À., Ïðèâåçåíöåâ À.È., Ôàçëèåâ À.Ç. 
 

ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè: ïðè ðåøåíèè ïðÿìîé 
çàäà÷è ìåòîäîì ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà èëè 
âàðèàöèîííûì ìåòîäîì è ïðè ðåøåíèè îáðàòíîé 
çàäà÷è ïîäãîíêîé ïîäãîòîâëåííîãî ñïèñêà ïåðåõî-
äîâ (ïèêëèñòà), ïîëó÷åííîãî èç îáðàáîòêè ðåçóëü-
òàòîâ èçìåðåíèé ê íåêîòîðîìó ðåïåðíîìó äëÿ äàí-
íîé ìîëåêóëû ðàñ÷åòó. 

Ðåøåíèå ïðÿìîé çàäà÷è îïðåäåëÿåò âàêóóìíûå 
÷àñòîòû ïåðåõîäîâ, êâàíòîâûå ÷èñëà, ñâÿçàííûå ñ íè-
ìè, è êîýôôèöèåíòû Ýéíøòåéíà. Ðåøåíèå îáðàòíîé 
çàäà÷è äàåò âàêóóìíûå ÷àñòîòû ïåðåõîäîâ, ïîïðàâ-
êè ê íèì, îáóñëîâëåííûå ýêñïåðèìåíòàëüíîé òî÷-
íîñòüþ èçìåðåíèé, è êâàíòîâûå ÷èñëà, õàðàêòåðè-
çóþùèå ïåðåõîä. Ïîñêîëüêó ïðèïèñûâàíèå êâàíòî-
âûõ ÷èñåë ê âû÷èñëåííûì èç ðåçóëüòàòîâ èçìåðå-
íèé ÷àñòîòàì ïåðåõîäà ÿâëÿåòñÿ íå ôîðìàëèçîâàí-
íûì ïðîöåññîì, à îöåíî÷íûì, òî ðåçóëüòàòû òàêîé 
îöåíêè ÷àñòî áûâàþò ïðîòèâîðå÷èâûìè. Ïðèìåð 
òàêîãî ðàñõîæäåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ïðèïèñûâàíèÿ 
êâàíòîâûõ ÷èñåë ïðèâåäåí íèæå. Ôàêò ðàñõîæäå-
íèÿ îáíàðóæèâàåòñÿ ïðè âû÷èñëåíèè ñðåäíå-
êâàäðàòè÷åñêèõ îòêëîíåíèé äàííûõ äëÿ ïàð èñòî÷-
íèêîâ èíôîðìàöèè. Íàõîæäåíèå êîýôôèöèåíòîâ 
Ýéíøòåéíà ïðè ðåøåíèè îáðàòíîé çàäà÷è, êàê ïðà-
âèëî, íå ïðîâîäÿò. Ýòî îáóñëîâëåíî çíà÷èòåëüíûìè 
îøèáêàìè â ýêñïåðèìåíòàëüíîì îïðåäåëåíèè èí-
òåíñèâíîñòåé, äîñòèãàþùèõ ñîòåí ïðîöåíòîâ. 

Â òðàäèöèîííîé ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè 
çíà÷åíèå ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà ìîæåò ìåíÿòüñÿ 
òîëüêî íà åäèíèöó, ÷òî ñâÿçàíî ñ ðàññìîòðåíèåì  
â íåé òîëüêî îäíîôîòîííûõ ïðîöåññîâ ïðè ïîãëî-
ùåíèè è èñïóñêàíèè ñâåòà ìîëåêóëàìè: 

 J″ → (J′ èëè J″).  (1) 

Äëÿ ìîëåêóë ñèììåòðèè C2v è Cs äëÿ êàæäîãî 
óðîâíÿ ýíåðãèè äîëæíî âûïîëíÿòüñÿ îãðàíè÷åíèå 

 ka + kc = J èëè J + 1.  (2) 

Ïðè ïåðåõîäå ñ íèæíåãî óðîâíÿ íà âåðõíèé 
äîëæíî âûïîëíÿòüñÿ îãðàíè÷åíèå íà âðàùàòåëüíûå 
êâàíòîâûå ÷èñëà kc: 

 | | 2 1, 1,2,3,... .
c c
k k n n′ ′′− = − =  (3) 

Äëÿ ìîëåêóë ñèììåòðèè C2v (H2O, D2O, 
H2

17O, H2
18O, D2

17O, D2
18O) äîëæíî âûïîëíÿòüñÿ 

îãðàíè÷åíèå íà êîëåáàòåëüíûå è âðàùàòåëüíûå 
êâàíòîâûå ÷èñëà 

 3 3 2 1,
a a

v v k k n′′ ′ ′′ ′+ + + = −  (4) 

ñâÿçàííîå ñ çàïðåòîì ïåðåõîäîâ ìåæäó óðîâíÿìè 
ýíåðãèè ïàðà- è îðòî-âîäû.  

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ çàïîëíåíèå áàçû äàííûõ 
ÈÑ W@DIS äàííûìè î ïåðåõîäàõ â ìîëåêóëå âîäû 
ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå ïîëíûì ñðåäè âñåõ èçâåñòíûõ 
íàì èíôîðìàöèîííûõ ñèñòåì. Ðàáîòà ïî ñáîðó äàí-
íûõ âûïîëíåíà ãðóïïîé IUPAC [5], ïðåäîñòàâèâ-
øåé íàì äàííûå äëÿ çàíåñåíèÿ â ÈÑ. Â ÈÑ 
W@DIS ñîáðàíû äàííûå èç áîëåå ÷åì 250 èñòî÷íèêîâ 
ïî ïåðåõîäàì â ìîëåêóëå âîäû è åå èçîòîïîìåðàõ.  
 Ðàñ÷åòíûå äàííûå, çàíåñåííûå â ÈÑ W@DIS, 
âçÿòû èç ðàáîò [6–9]. Èíòåðâàëû ÷àñòîò, ïîêðû-
âàåìûå èìè, ïîêàçàíû â òàáëèöå. 

Ìîëåêóëà Èíòåðâàë ÷àñòîò, ñì–1 Ññûëêà 
H2O 0–30000  [6, 7] 
H2

17O 0,452854–25400,16924   [7] 
H2

18O 0,189153–25399,985226 [7] 
HDO 0,02752–19966,75785 [8] 
D2O 0,306822–15980,26341   [9] 

 

Ðåøåíèÿ îáðàòíûõ çàäà÷ ñîäåðæàò ôðàãìåíòû 
ñïåêòðà, ïîëíûé îáçîð ýòèõ ÷àñòåé äàí â ðàáîòå [5].  
 Â ÈÑ W@DIS íàðÿäó ñî çíà÷åíèÿìè ôèçè÷å-
ñêèõ âåëè÷èí ñîäåðæàòñÿ ñåìàíòè÷åñêèå ìåòàäàí-
íûå, îáðàçóþùèå áàçó çíàíèé, â êîòîðóþ âêëþ÷å-
íû íàáîðû óòâåðæäåíèé îá èíäèâèäàõ, îïèñûâàþ-
ùèõ èñòî÷íèêè èíôîðìàöèè, è òàêñîíîìèè êëàññîâ.  
 Îáùèé ïîäõîä ê ïîñòðîåíèþ ìåòàäàííûõ äëÿ 
îïèñàíèÿ ðåøåíèé âûøåóêàçàííûõ çàäà÷ ÷àñòè÷íî 
îïèñàí â [10]. Ïðè âûáîðå ìåòàäàííûõ äëÿ îïèñà-
íèÿ çàäà÷ íàõîæäåíèÿ âàêóóìíûõ ÷àñòîò ïåðåõîäà 
â ìîëåêóëå â êà÷åñòâå êîëè÷åñòâåííûõ ìåòàäàííûõ 
èñïîëüçîâàëèñü ýêñòðåìàëüíûå çíà÷åíèÿ íåêîòîðûõ 
ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí è ÷èñëî îøèáîê, ñîâåðøåííûõ 
àâòîðàìè ïóáëèêàöèè ïî ðàçíûì îãðàíè÷åíèÿì, 
íàëîæåííûì èñïîëüçîâàííîé èìè ìàòåìàòè÷åñêîé 
ìîäåëüþ ìîëåêóëû.  

Äëÿ èñòî÷íèêîâ èíôîðìàöèè, èñïîëüçóåìûõ 
ïðè çàãðóçêå äàííûõ î ïåðåõîäàõ, ïðèìåíÿëèñü 
ïÿòü óðîâíåé îïèñàíèÿ: 

1. Îïèñàíèå àòðèáóòîâ èñòî÷íèêà èíôîðìà-
öèè: íàçâàíèå èñòî÷íèêà äàííûõ, ññûëêà íà ïóáëè-
êàöèþ, êîììåíòàðèé, òèï çàäà÷è è íàçâàíèå âåùå-
ñòâà, óðîâíè ýíåðãèè êîòîðîãî îòíîñÿòñÿ ê èñòî÷-
íèêó äàííûõ. 

2. Îïèñàíèå èíòåíñèîíàëà äàííûõ, ïðåäñòàâ-
ëåííûõ â èñòî÷íèêå èíôîðìàöèè: âàêóóìíûå ÷àñ-
òîòû ïåðåõîäîâ, êîýôôèöèåíòû Ýéíøòåéíà, íåîïðå-
äåëåííîñòè â íàõîæäåíèè âàêóóìíîé ÷àñòîòû è êî-
ýôôèöèåíòîâ Ýéíøòåéíà, êâàíòîâûå ÷èñëà ïåðåõî-
äîâ (â íîòàöèè íîðìàëüíûõ ìîä è íîòàöèÿ Barber  
è Tennyson BT2). 

3. Ìåòàäàííûå î çàäà÷å, ñâÿçàííîé ñ èñòî÷-
íèêîì èíôîðìàöèè, îïðåäåëÿþòñÿ â îíòîëîãèÿõ çà-
äà÷ ñïåêòðîñêîïèè è ñîäåðæàò èíôîðìàöèþ î âõîä-
íûõ äàííûõ è ìåòîäå ðåøåíèÿ çàäà÷è.  

4. Êîëè÷åñòâåííûå ìåòàäàííûå î õàðàêòåðè-
ñòèêàõ, îïèñûâàþùèõ ïåðåõîäû: ìèíèìàëüíîå è 
ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå âàêóóìíîé ÷àñòîòû â ìàñ-
ñèâå äàííûõ, âõîäÿùèõ â èíôîðìàöèîííûé èñòî÷-
íèê, ÷èñëî ïåðåõîäîâ, íàëè÷èå ïîãðåøíîñòåé, íà-
ëè÷èå êîýôôèöèåíòà Ýéíøòåéíà â èñòî÷íèêå èí-
ôîðìàöèè, ÷èñëî ïåðåõîäîâ ñ óíèêàëüíûì íàáîðîì 
êâàíòîâûõ ÷èñåë, ÷èñëî ïåðåõîäîâ ñ íåïîëíûìè 
êâàíòîâûìè ÷èñëàìè. 

5. Êîëè÷åñòâåííûå ìåòàäàííûå, õàðàêòåðè-
çóþùèå îøèáêè â êâàíòîâûõ ÷èñëàõ, èñïîëüçóåìûõ 
ïðè èäåíòèôèêàöèè ïåðåõîäîâ (ñì. îãðàíè÷åíèÿ, 
îïðåäåëåííûå ôîðìóëàìè (1)–(4)). 

Íà ðèñ. 1 ïîêàçàí ñêðèíøîò, ñîäåðæàùèé âñå 
òèïû ìåòàäàííûõ, ïðåäîñòàâëÿåìûå ïîëüçîâàòåëþ 
ïðè ðàáîòå ñ èñòî÷íèêàìè èíôîðìàöèè î ïåðåõîäàõ 
â ÈÑ W@DIS. Ïðåäñòàâëåííûå ìåòàäàííûå ñîäåð-
æàò ãèïåðññûëêè íà òàáëè÷íîå îòîáðàæåíèå ñîîò-
âåòñòâóþùèõ ìåòàäàííûõ. Íàïðèìåð, íàáîð ñèìâî-
ëîâ [T] óêàçûâàåò íà ïåðåõîä ê òàáëè÷íîìó ïðåä-
ñòàâëåíèþ.  
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Ðèñ. 1. Ìåòàäàííûå èñòî÷íèêà èíôîðìàöèè, ñîäåðæàùåãî ïåðåõîäû D2O. Ñðåäè ìåòàäàííûõ ñòîèò îòìåòèòü ïåðåõîä  
 ñ íåêîððåêòíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè 

 
Íà ðèñ. 1 ïåðåõîä ïî òàêîé ññûëêå â ñòðîêå 

«×èñëî ïåðåõîäîâ ñ íåïðàâèëüíûìè êâàíòîâûìè 
÷èñëàìè (ka 

+ kc =/= J èëè J + 1)» ïðèâåäåò ê ïåðå-
õîäó íà ñòðàíèöó, ñîäåðæàùóþ â òàáëèöå ñòðîêó  
ñ íåïðàâèëüíûì íàáîðîì êâàíòîâûõ ÷èñåë. Åñëè ÷èñ-
ëî íåêîððåêòíûõ îòíåñåíèé íå âåëèêî, òî îíè ïåðå-
÷èñëÿþòñÿ â êîììåíòàðèè ê èñòî÷íèêó èíôîðìàöèè. 
 

2. Çàãðóçêà äàííûõ î ïåðåõîäàõ 

Äëÿ ñáîðà äàííûõ ñîçäàíà ñèñòåìà çàãðóçêè  
ñ âåá-èíòåðôåéñîì. Çàãðóçêà ïåðåõîäîâ ñîñòîèò èç 
÷åòûðåõ ýòàïîâ:  

1. Âûáîð èñòî÷íèêà èíôîðìàöèè. 
2. Çàäàíèå ìîëåêóëû è ÷èñëà ñóùíîñòåé, çíà-

÷åíèÿ êîòîðûõ íàõîäÿòñÿ â çàãðóæàåìîì ôàéëå.  
3. Îïèñàíèÿ ïîçèöèé çíà÷åíèé âûáðàííîãî 

ñïèñêà çàãðóæàåìûõ ñóùíîñòåé (ðèñ. 2). 
4. Çàäàíèå àäðåñà íàõîæäåíèÿ ôàéëà ñ äàííû-

ìè íà ñòîðîíå ïîëüçîâàòåëÿ. 
Äëÿ çàãðóçêè äàííûõ â ÈÑ ïîëüçîâàòåëü äîë-

æåí ñîçäàòü èñòî÷íèê èíôîðìàöèè, ñîäåðæàùèé 
áèáëèîãðàôè÷åñêóþ ññûëêó íà ïóáëèêàöèþ. Íà 
ñëåäóþùåì øàãå íåîáõîäèìî óêàçàòü ìîëåêóëó,  
ê êîòîðîé îòíîñèòñÿ ìàññèâ äàííûõ. Ñèñòåìà  
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ïîçâîëÿåò îïðåäåëÿòü ñëåäóþùèå îøèáêè ôîðìèðî-
âàíèÿ ôàéëà ïîëüçîâàòåëÿ:  

– íåñîîòâåòñòâèå òèïîâ äàííûõ, èñïîëüçîâàí-
íûõ ïîëüçîâàòåëåì â ôàéëå;  

– íåêîððåêòíîñòü ñòðóêòóðû ôèçè÷åñêèõ ñóù-
íîñòåé, îïèñàííîé ïîëüçîâàòåëåì ïðè ïîäãîòîâêå 
çàãðóçêè;  

– íåñîîòâåòñòâèå äîïóñòèìûì èíòåðâàëàì çíà-
÷åíèé äëÿ ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí è ò.ä. 

Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíà ñõåìà áàçû äàííûõ, ïðåä-
ñòàâëÿþùàÿ ñâÿçè òàáëèö, â êîòîðîé õðàíÿòñÿ ðå-
øåíèÿ çàäà÷ Ò2 è Ò5. Óïðîùåíèå êàñàåòñÿ ïåðå÷íÿ 
èñïîëüçóåìûõ íîòàöèé êâàíòîâûõ ÷èñåë è ñâÿçè  
ñ áèáëèîãðàôè÷åñêîé áàçîé äàííûõ. 

  

 
Ðèñ. 2. Îïèñàíèå êîëîíîê ôàéëà, ñîäåðæàùåãî âûõîäíûå äàííûå çàäà÷è Ò5 

 

 
Ðèñ. 3. Ñòðóêòóðà áàçû äàííûõ äëÿ õðàíåíèÿ äàííûõ î ïåðåõîäàõ ìîëåêóë ñèììåòðèè C2v è Cs 
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3. Ïîèñê, ïðåäñòàâëåíèå, äîñòàâêà  

è ñðàâíåíèå âàêóóìíûõ ÷àñòîò  

â ÈÑ W@DIS 

Âàêóóìíûå ÷àñòîòû ïåðåõîäà, ñâÿçàííûå ñ èñ-
òî÷íèêàìè èíôîðìàöèè, îòíîñÿùèåñÿ ê ïðÿìîé èëè 
îáðàòíîé çàäà÷å, ìîæíî ñðàâíèâàòü ìåæäó ñîáîé êàê 
ïî çíà÷åíèþ ÷àñòîòû, òàê è ïî êâàíòîâûì ÷èñëàì  
â íîòàöèÿõ Normal Modes èëè BT2. Òàêîå ñðàâíåíèå 
âàæíî ïðè àíàëèçå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ÷èñ-
ëî êîòîðûõ íà ïîðÿäîê ìåíüøå ðàñ÷åòíûõ äàííûõ.  
 Ïîëüçîâàòåëü ìîæåò ýêñïîðòèðîâàòü äàííûå îá 
âàêóóìíûõ ÷àñòîòàõ ïåðåõîäîâ ìîëåêóë ïðè ïðî-
ñìîòðå èëè ñðàâíåíèè èñòî÷íèêîâ èíôîðìàöèè, 
èñïîëüçóÿ äëÿ ýòîé öåëè èõ òàáëè÷íîå ïðåäñòàâëå-
íèå. Ýêñïîðòèðîâàííûì ìîæåò áûòü êàê âåñü ìàñ-
ñèâ äàííûõ, òàê è åãî ÷àñòü, ïðåäâàðèòåëüíî âû-
áðàííàÿ â òàáëèöå. Äîñòàâêà äàííûõ îñóùåñòâëÿåò-
ñÿ ïî ñåòè Èíòåðíåò â òåêñòîâîì ôîðìàòå èëè  
â ôîðìàòå äàííûõ, èñïîëüçóåìûõ ïðîãðàììîé îá-
ðàáîòêè òàáëèö Excel.  

Ïðåæäå ÷åì ïðîâîäèòü ñðàâíåíèå, ïîëüçîâàòåëü 
äîëæåí íàéòè òðåáóåìûå èñòî÷íèêè èíôîðìàöèè.  
 

Â ÈÑ W@DIS ñóùåñòâóþò äâà ìåõàíèçìà ïîèñêà: 
 – àòðèáóòíûé ïîèñê ïî çíà÷åíèþ òàêèõ àòðè-
áóòîâ, êàê íàçâàíèå ìîëåêóëû, èíòåðâàë çíà÷åíèé 
ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà, íîòàöèè êâàíòîâûõ ÷è-
ñåë è ò.ä.; 

– cåìàíòè÷åñêèé ïîèñê èíôîðìàöèîííûõ ðå-
ñóðñîâ â áàçå çíàíèé, ñôîðìèðîâàííîé â âèäå ÿâ-
íîé ñïåöèôèêàöèè ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè  
ñ ïîìîùüþ ÿçûêà OWL [11]. 

Ïðè àòðèáóòíîì ïîèñêå â áàçå äàííûõ ïîëüçî-
âàòåëü ïåðå÷èñëÿåò çíà÷åíèÿ àòðèáóòîâ ôèçè÷åñêèõ 
ñóùíîñòåé èëè èíòåðâàëîâ èõ èçìåíåíèé ñ ïîìî-
ùüþ ñòàòè÷åñêîãî èíòåðôåéñà, ôèêñèðîâàííîãî 
ðàçðàáîò÷èêàìè ÈÑ. Ïîñëå âûáîðà íåîáõîäèìîãî 
÷èñëà èñòî÷íèêîâ èíôîðìàöèè â ÈÑ ìîæíî ïðîâî-
äèòü èõ ïîïàðíîå òàáëè÷íîå èëè ãðàôè÷åñêîå ñðàâ-
íåíèå ÷àñòîò ïåðåõîäîâ ïî èõ çíà÷åíèÿì èëè ïðî-
ñìàòðèâàòü äàííûå îòäåëüíîãî èñòî÷íèêà èíôîðìà-
öèè. Äëÿ ïàðû èñòî÷íèêîâ èíôîðìàöèè ìîæíî âû-
÷èñëÿòü ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêèå îòêëîíåíèÿ êàê ïî 
ïîëîñàì, òàê è ïî âñåìó ìàññèâó äàííûõ. Íà ðèñ. 4 
ïðèâåäåí ïðèìåð òàêîãî ñðàâíåíèÿ. Âèäíî, ÷òî 
ðàñõîæäåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàáîò ìîæåò áûòü çíà÷è-
òåëüíûì. 

 
Ðèñ. 4. Ñðàâíåíèå çíà÷åíèé âàêóóìíûõ ÷àñòîò è âû÷èñëåíèå ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêèõ îòêëîíåíèé. Ïðèâåäåííûé ïðèìåð 
óêàçûâàåò íà íåñîîòâåòñòâèå ÷àñòîò ïåðåõîäà. Ïîñëåäíåå ìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñ íåêîððåêòíûì îòíåñåíèåì ÷àñòîò  
 ê êâàíòîâûì ÷èñëàì 

7. Îïòèêà àòìîñôåðû è îêåàíà, ¹ 11. 
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Äëÿ îðãàíèçàöèè ïîèñêà, ïîçâîëÿþùåãî îäíî-
çíà÷íî íàõîäèòü èñòî÷íèêè èíôîðìàöèè, ñîîòâåòñò-
âóþùèå çàïðîñàì ïîëüçîâàòåëÿ, íåîáõîäèìî, ñ îä-
íîé ñòîðîíû, ñîçäàòü îñíîâàííûé íà ëîãèêå ÿçûê 
ñïåöèôèêàöèè ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè, à ñ äðó-
ãîé – ïðåäîñòàâèòü ïîëüçîâàòåëþ ÈÑ ñðåäñòâà äëÿ 
ïîñòðîåíèÿ çàïðîñà íà ïîèñê èñòî÷íèêîâ èíôîðìà-
öèè. Íåêîòîðûå äåòàëè ðåàëèçàöèè ïîèñêà ïðèâå-
äåíû â ðàáîòå [12]. 

Çàêëþ÷åíèå 

Èñòî÷íèêè èíôîðìàöèè, îïèñàííûå â ñòàòüå, 
àññîöèèðîâàíû ñ çàäà÷àìè îïðåäåëåíèÿ âàêóóìíûõ 
÷àñòîò ïåðåõîäà, îòíåñåíèÿ èõ ê êâàíòîâûì ÷èñëàì 
è íàõîæäåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ Ýéíøòåéíà. Íàïîë-
íåíèå áàçû äàííûõ ÈÑ W@DIS [3, 13] ðàñ÷åòíûìè 
è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, îòíîñÿùèìèñÿ  
ê âûøåóïîìÿíóòûì çàäà÷àì, ïîçâîëÿåò ðàññìàòðè-
âàòü åå â íàñòîÿùåå âðåìÿ êàê ïðîòîòèï èíôîðìà-
öèîííîé ñèñòåìû, îðèåíòèðîâàííîé íà ïðåäñòàâëå-
íèå äàííûõ î ñïåêòðàëüíûõ ïàðàìåòðàõ èçîëèðî-
âàííîé ìîëåêóëû ïðîèçâîëüíîé ñèììåòðèè è çíà-
íèé îá èñòî÷íèêàõ èíôîðìàöèè, â êîòîðûõ ýòè 
äàííûå îïóáëèêîâàíû.  

 Àâòîðû áëàãîäàðíû ÐÔÔÈ çà ôèíàíñèðîâà-
íèå ðàáîòû, à òàêæå ïðîôåññîðàì J. Tennyson  
è A. Császár çà îáñóæäåíèå ñòðóêòóðû äàííûõ ïåðå-
õîäîâ è òèïîâ ìåòàäàííûõ, Í.Ô. Çîáîâó çà ïðåäîñ-
òàâëåííûå ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé ïàðàìåòðîâ ïå-
ðåõîäîâ èçîòîïîìåðîâ ìîëåêóëû âîäû, À.Þ. Àõ- 
ëåñòèíó çà ðåàëèçàöèþ ïðèëîæåíèÿ äëÿ ïðåäñòàâ-
ëåíèÿ ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêèõ îòêëîíåíèé. 
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spectroscopy problems. 4. Transitions in molecules of C2v and Cs symmetry. 
A part of a molecular spectroscopy informational system has been designed and implemented on the basis 

applied ontology of tasks. A description of informational models of two tasks (direct and inversed) of finding 
the transitions, used for the creation of the informational system, has been presented. The filling of the data 
bases related to these tasks was done for water molecules and water isotopomeres. 


