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Ðàññìîòðåíû ïðîáëåìû èäåíòèôèêàöèè ìîëåêóëÿðíûõ ñïåêòðîâ âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ è èñïîëüçîâàíèÿ 
äëÿ èäåíòèôèêàöèè ïðîãðàììû SpectraPlot. Ñâîáîäíî ðàñïðîñòðàíÿåìàÿ ïðîãðàììà SpectraPlot äëÿ âèçóà-
ëèçàöèè è èäåíòèôèêàöèè ìîëåêóëÿðíûõ ñïåêòðîâ ìîæåò áûòü çàãðóæåíà ñ ñàéòà http://www.iao.ru/  
spectraplot/sp.htm. Îíà ïîçâîëÿåò èçîáðàæàòü ýêñïåðèìåíòàëüíûå ñïåêòðû, ñîñòàâëÿòü è èäåíòèôèöèðîâàòü 
ïèê-ëèñòû, à òàêæå èçîáðàæàòü ñïåêòðû â ôîðìàòàõ áàç äàííûõ HITRAN è GEISA. Ðàññìîòðåíû ïðèìåðû 
èäåíòèôèêàöèè ñïåêòðîâ.  
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Ââåäåíèå 

Íåñìîòðÿ íà áîëüøîå êîëè÷åñòâî ïðîãðàìì äëÿ 
ðàáîòû c ãðàôèêàìè è ñ èçîáðàæåíèåì ñïåêòðîâ, 
îíè íå âñåãäà ìîãóò áûòü àäàïòèðîâàíû ê ñïåêòðî-
ñêîïè÷åñêèì çàäà÷àì. Ïîýòîìó âî ìíîãèõ ñïåêòðî-
ñêîïè÷åñêèõ ëàáîðàòîðèÿõ ðàçâèâàëè ñîáñòâåííûå 
ïðîãðàììû âèçóàëèçàöèè ñïåêòðîâ [1–4]. ×àñòî 
ïðîãðàììû âèçóàëèçàöèè îáúåäèíÿþò ñ âû÷èñëè-
òåëüíûìè ïðîãðàììàìè, íàïðèìåð òàêèìè, êàê ïîä-
ãîíêà êîíòóðà ëèíèé [5–7], ñ ïðîãðàììàìè äëÿ 
íàõîæäåíèÿ ïèêîâ èëè ïðîãðàììàìè äëÿ ðàáîòû  
ñ áàçàìè äàííûõ. Êðîìå ýòîãî ïðîãðàììû âèçóàëè-
çàöèè ìîæíî ðàçäåëèòü íà àäàïòèðîâàííûå òîëüêî 
ê îïðåäåëåííîé îïåðàöèîííîé ñèñòåìå è êðîññ-
ïëàòôîðìåííûå. Ê ïîñëåäíèì ìîæíî îòíåñòè ïðî-
ãðàììû, íàïèñàííûå â ñðåäàõ LabView, Maple è äð.  
 Äëÿ èäåíòèôèêàöèè ñïåêòðîâ æåëàòåëüíî èìåòü 
âîçìîæíîñòü áûñòðîãî ïðîñìîòðà áîëüøîãî êîëè÷å-
ñòâà ñïåêòðîâ îäíîâðåìåííî. Ñêîðîñòü èçîáðàæå-
íèÿ âàæíà, îñîáåííî â ñëó÷àå, åñëè íåîáõîäèìî 
èçîáðàæàòü áîëüøîå êîëè÷åñòâî ñïåêòðîâ îäíîâðå-
ìåííî. Èäåíòèôèêàöèÿ ñïåêòðà – ñëîæíûé ïðî-
öåññ, êîòîðûé ìîæíî óñëîâíî ðàçäåëèòü íà òðè 
ýòàïà: äâà ïîäãîòîâèòåëüíûõ è òðåòèé íåïîñðåäñò-
âåííî èäåíòèôèêàöèÿ.  

Ïåðâûé ýòàï – ýòî ïàðàìåòðèçàöèÿ ñïåêòðîâ, 
èëè ïðåäñòàâëåíèå ñïåêòðîâ â âèäå ñïèñêà ëèíèé, 
äëÿ êàæäîé èç êîòîðûõ çàäàþòñÿ ïàðàìåòðû, òàêèå 
êàê ïîëîæåíèå, èíòåíñèâíîñòü, ñàìîóøèðåíèå  
è, åñëè íåîáõîäèìî, óøèðåíèå äðóãèìè ãàçàìè. 
Îáû÷íî äëÿ ïàðàìåòðèçàöèè ñïåêòðîâ ñíà÷àëà ãå-
íåðèðóþò ñïèñîê ëèíèé, à çàòåì íàõîäÿò èõ ïàðà-
ìåòðû. ×àñòî ïðèõîäèòñÿ èòåðàöèîííî ïîâòîðÿòü 
ýòè äâå îïåðàöèè íåñêîëüêî ðàç. 

 

 

* Àíäðåé Âëàäèìèðîâè÷ Íèêèòèí; Ðîìàí Âèêòîðî-
âè÷ Êî÷àíîâ. 

Âòîðîé ýòàï – ýòî ñîçäàíèå ìîäåëè ñïåêòðà, 
íàïðèìåð ñ ïîìîùüþ ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà 
è ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà, êîòîðîé ïðåä-
ïîëàãàåòñÿ îïèñàòü ñîâîêóïíîñòü íàáëþäàåìûõ ïå-
ðåõîäîâ. Èìååòñÿ áîëüøîå êîëè÷åñòâî ïðîãðàìì, 
ïîçâîëÿþùèõ âû÷èñëÿòü ñïåêòðû èç ïàðàìåòðîâ 
ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà, íàïðèìåð STDS [6], 
MIRS [7]. Ïðîãðàììà SpectraPlot ïðîñòî ñîïðÿãà-
åòñÿ ñ ïðîãðàììàìè [5–7]. Â ïîñëåäíåå âðåìÿ  
â ñâÿçè ñ óâåëè÷åíèåì òî÷íîñòè ðàñ÷åòîâ ab initio 
ìîæíî òàêæå èäåíòèôèöèðîâàòü ñïåêòðû íåïîñðåä-
ñòâåííî èç ýòèõ ðàñ÷åòîâ. 

Òðåòèé ýòàï – íåïîñðåäñòâåííî èäåíòèôèêàöèÿ, 
ò.å. óñòàíîâëåíèå ñîîòâåòñòâèÿ ìåæäó ïàðàìåòðèçî-
âàííûìè ïåðåõîäàìè è ìîäåëèçèðîâàííûì ñïåêòðîì. 
Êîðîòêî îïèøåì òèïè÷íûé ïðîöåññ èäåíòèôèêàöèè 
ìîëåêóë ñ õîðîøî ðàçðåøåííîé êîëåáàòåëüíî-âðà- 
ùàòåëüíîé ñòðóêòóðîé. Îñíîâíûì èñòî÷íèêîì èí-
ôîðìàöèè ÿâëÿþòñÿ êîìáèíàöèîííûå ðàçíîñòè è ðå-
ãóëÿðíûå, õàðàêòåðíûå ñòðóêòóðû ñïåêòðà. Ïîä 
êîìáèíàöèîííûìè ðàçíîñòÿìè ïîíèìàþò ñîâîêóï-
íîñòü âñåõ ïåðåõîäîâ íà îïðåäåëåííûé âåðõíèé 
óðîâåíü, ïðè ýòîì ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî âñå íèæíèå óðîâ-
íè èçâåñòíû äîñòàòî÷íî òî÷íî. Îáîáùåíèåì ìåòîäà 
êîìáèíàöèîííûõ ðàçíîñòåé ìîæíî ñ÷èòàòü àëãî-
ðèòì, îñíîâàííûé íà ìåòîäå Ritz.  

Â ïîñëåäíåå âðåìÿ âñå ÷àùå ðåãèñòðèðóþòñÿ 
ñåðèè ñïåêòðîâ ñ ðàçëè÷íûìè òåìïåðàòóðàìè, ÷òî 
ïîçâîëÿåò îöåíèòü çíà÷åíèå âðàùàòåëüíîãî êâàíòî-
âîãî ÷èñëà J íèæíåãî óðîâíÿ ïåðåõîäà (íèæå ïðîñòî 
JLow). Äàæå ïðèáëèçèòåëüíîå çíàíèå JLow ïîçâî-
ëÿåò ìíîãîêðàòíî ñóçèòü äèàïàçîí ïîèñêà. Çàäà÷è 
âèçóàëèçàöèè è èäåíòèôèêàöèè ñïåêòðîâ âî ìíîãîì 
âçàèìîñâÿçàíû. Íà âñåõ ýòàïàõ èäåíòèôèêàöèè 
ñïåêòðà âàæåí âèçóàëüíûé êîíòðîëü èäåíòèôèêàöèè. 
 Ïðîãðàììà SpectraPlot ïîçâîëÿåò áûñòðî ïðî-
ñìîòðåòü áîëüøîå êîëè÷åñòâî ñïåêòðîâ îäíîâðåìåí-
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íî, à òàêæå ðåäàêòèðîâàòü èäåíòèôèêàöèþ. Îíà 
èñïîëüçîâàëàñü äëÿ èäåíòèôèêàöèè ñïåêòðîâ 
CH3D, CH3Cl, CH4, PH3 âìåñòå ñ ïðîãðàììîé 
MIRS. Çàìåòèì, ÷òî SpectraPlot ñîâìåñòèìà ñ ïðî-
ãðàììîé  MIRS   http://www.iao.ru/mirs/mirs.htm. 

Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ðàññìîòðåíû ïðèìåð ïðî-
åêòà äëÿ èäåíòèôèêàöèè ïèê-ëèñòà ñ ïîìîùüþ ïðî-
ãðàììû SpectraPlot è íåêîòîðûå äåòàëè ïðîöåññà 
èäåíòèôèêàöèè. Ïðèâåäåíû èñïîëüçóåìûå ôîðìàòû 
âõîäíûõ ôàéëîâ, îïèñàíû êîððåêòîð èäåíòèôèêà-
öèè  è  ôîðìàò  ôàéëà  äëÿ  ñîõðàíåíèÿ  èçîáðàæåíèÿ. 

Ïðèìåð ïðîåêòà SpectraPlot  
äëÿ èäåíòèôèêàöèè CH3D  

Òèïè÷íûé ïðîåêò SpectraPlot äëÿ èäåíòèôè-
êàöèè ñïåêòðà ïðèâåäåí íà ðèñ. 1. Â âåðõíåé ÷àñòè  
èçîáðàæåíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå ñïåêòðû, â ñåðåäè- 
 

íå ïèê-ëèñò ñ èäåíòèôèêàöèåé, â íèæíåé ÷àñòè âû-
÷èñëåííûé ñïåêòð, ÷àñòî íàçûâàåìûé ïðåäñêàçàíè-
åì. Ïðèíÿòàÿ èäåíòèôèêàöèÿ íà÷èíàåòñÿ ñ êëþ÷à 
«+» èëè áóêâû. Âìåñòå ñ ïðèíÿòîé èäåíòèôèêàöèåé 
ïèê-ëèñò ìîæåò ñîäåðæàòü ïðåäâàðèòåëüíóþ èäåí-
òèôèêàöèþ, ïîìå÷åííóþ äðóãèìè êëþ÷àìè. Êîð-
ðåêòîð ïîçâîëÿåò ðåäàêòèðîâàòü èäåíòèôèêàöèþ  
è äîáàâëÿòü íîâûå ëèíèè. Èçîáðàæåííûé íà ðèñ. 1 
ïðîåêò ðàñïîëîæåí â äèðåêòîðèè SpectraPlot\ 
examples\example1. Õîòÿ ïðîåêò example1 ñîäåðæèò 
òîëüêî òðè SubScreen, â ïðîãðàììå SpectraPlot íåò 
êàêèõ-ëèáî îãðàíè÷åíèé íà êîëè÷åñòâî SubScreen, 
à òàêæå íà êîëè÷åñòâî è òèï ãðàôèêîâ, èçîáðàæàå-
ìûõ â êàæäîì SubScreen.  

Âìåñòå ñ èäåíòèôèêàöèåé â îòäåëüíîì Sub-
Screen ÷àñòî íåîáõîäèìî âûâîäèòü äîïîëíèòåëüíóþ 
èíôîðìàöèþ, òàêóþ êàê âåðîÿòíîñòü èäåíòèôèêà-
öèè. Êàê ïðàâèëî, ñïåêòðû èäåíòèôèöèðóþòñÿ  

 

 

Ðèñ. 1. Òðè SubScreen íà îäíîé îñè X. Âåðõíèé ýêðàí – äâà ñïåêòðà Ôóðüå, âòîðîé ïèê – ëèñò ñ ÷àñòè÷íîé èäåíòèôèêà-
öèåé,  íèæíèé – âû÷èñëåííûé  ñïåêòð  ñ èäåíòèôèêàöèåé  è äîïîëíèòåëüíîé  èíôîðìàöèåé  î  êîëåáàòåëüíîé ïîëîñå (V…) 
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ñ ïîìîùüþ êîìáèíàöèîííûõ ðàçíîñòåé, ïðåäñòàâ-
ëåííûõ â âèäå ñïèñêà âîçìîæíûõ èäåíòèôèêàöèé 
îïðåäåëåííîãî óðîâíÿ ëèáî â âèäå ñïèñêà ïåðåõî-
äîâ è íàèáîëåå âåðîÿòíîé èäåíòèôèêàöèè êàæäîãî 
ïåðåõîäà.  

Âåðîÿòíîñòü èäåíòèôèêàöèè âåðõíåãî óðîâíÿ 
ìîæíî óñëîâíî ïðåäñòàâèòü êàê W = WpositWintens, 
ãäå Wposit – âåðîÿòíîñòü ñîâïàäåíèÿ ïîëîæåíèé, 
Wintens – âåðîÿòíîñòü ñîâïàäåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé. 
Ïðè ýòîì Wposit ó÷èòûâàåò òàêæå âîçìîæíîñòü àëü-
òåðíàòèâíîé èäåíòèôèêàöèè îäíîãî èëè íåñêîëüêèõ 
ïåðåõîäîâ, âõîäÿùèõ â êîìáèíàöèîííóþ ðàçíîñòü. 
Åñëè âåðîÿòíîñòü èäåíòèôèêàöèè áîëüøå îïðåäå-
ëåííîãî ïîðîãà, òî óðîâåíü èäåíòèôèöèðóåòñÿ ïðî-
ãðàììîé îäíîçíà÷íî è íèæå íàçûâàåòñÿ ïðîãðàìì-
íîé èäåíòèôèêàöèåé (PRID). Íå âñå óðîâíè èäåí-
òèôèöèðóþòñÿ îäíîçíà÷íî ïðîãðàììîé, è äëÿ 
çíà÷èòåëüíîãî ÷èñëà óðîâíåé âåðîÿòíîñòè ðàçëè÷-
íûõ èäåíòèôèêàöèé ñðàâíèìû. Êðîìå òîãî, PRID 
ìîæåò ñîäåðæàòü îøèáêè è íåîáõîäèìî êîíòðîëè-
ðîâàòü èäåíòèôèêàöèþ, ïðåäëîæåííóþ ïðîãðàììîé.  
 Ïðîöåññ èäåíòèôèêàöèè èòåðàöèîííûé. Êàæ-
äóþ èòåðàöèþ ìîæíî óñëîâíî ðàçäåëèòü íà íå-
ñêîëüêî ýòàïîâ: óòî÷íåíèå ðàñ÷åòíîãî ñïåêòðà, 
ïðåäâàðèòåëüíàÿ èäåíòèôèêàöèÿ ñ ïîìîùüþ ïðî-
ãðàìì, âèçóàëüíàÿ ïðîâåðêà è ïðèíÿòèå, ëèáî ÷àñ-
òè÷íîå ïðèíÿòèå, ëèáî îòêëîíåíèå íîâîé èäåíòè-
ôèêàöèè. Íà êàæäîì ýòàïå æåëàòåëüíî èìåòü âîç-
ìîæíîñòü îòëè÷àòü íîâóþ èäåíòèôèêàöèþ îò 
ïðèíÿòîé ðàíåå. Åùå ëó÷øå ñîõðàíÿòü íîìåð èòå-
ðàöèè, â êîòîðîé èäåíòèôèêàöèÿ áûëà ïðèíÿòà. 
Äåëî â òîì, ÷òî íåêîòîðûå èòåðàöèè ìîãóò ñîäåð- 
 

æàòü ñêðûòûå îøèáêè èäåíòèôèêàöèè, êîòîðûå 
îáíàðóæèâàþòñÿ òîëüêî âïîñëåäñòâèè, íàïðèìåð 
ñìåøèâàíèå äâóõ áëèçêî ðàñïîëîæåííûõ êîëåáà-
òåëüíûõ ïîëîñ. Ïðîñìîòð èäåíòèôèêàöèè ïîçâîëÿ-
åò êîððåêòèðîâàòü èäåíòèôèêàöèþ èëè îòêëîíÿòü 
åå ïîëíîñòüþ, åñëè îíà ñîäåðæèò ìíîãî îøèáîê. 
Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå íåîáõîäèìî âûïîëíèòü ïðî-
ãðàììíóþ èäåíòèôèêàöèþ åùå ðàç ñ áîëåå æåñòêè-
ìè ïàðàìåòðàìè ïîèñêà. Â ïðèìåðå íà ðèñ. 1 íîìåð 
èòåðàöèè ðàçëè÷àåòñÿ ïî áóêâå â ïåðâîé ïîçèöèè. 
 ×àñòî ïðîöåññ èäåíòèôèêàöèè ñòàíîâèòñÿ íå-
ýôôåêòèâíûì, íàïðèìåð èç-çà äîïóùåííûõ îøèáîê 
â èäåíòèôèêàöèè èëè íåäîñòàòî÷íî êà÷åñòâåííîãî 
ïèê-ëèñòà. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ æåëàòåëüíî ïðîñìîò-
ðåòü ïåðåõîäû, âûçûâàþùèå ïîäîçðåíèå, èëè óëó÷-
øèòü ïèê-ëèñòà. Ïðè ýòîì íà ýêðàí æåëàòåëüíî 
âûâîäèòü èíôîðìàöèþ, íàïðèìåð î íàèáîëåå âåðî-
ÿòíîñòíîé êîìáèíàöèîííîé ðàçíîñòè è îá àëüòåðíà-
òèâíîé èäåíòèôèêàöèè. Äàæå ïðè èäåíòèôèêàöèè 
îäíîãî è òîãî æå ñïåêòðà íà ðàçíûõ ýòàïàõ æåëà-
òåëüíî âûâîäèòü ðàçëè÷íóþ èíôîðìàöèþ. Èìåííî 
ïîýòîìó âûâîä òåêñòîâûõ ïîëåé â ïðîãðàììå Spec-
traPlot äîñòàòî÷íî îáùèé è íå ïðèâÿçàí ê êàêîìó-
ëèáî ôèêñèðîâàííîìó ôîðìàòó.  

Ñîçäàíèå ïðîåêòà 

Ïîñëå çàïóñêà ïðîãðàììû íà ýêðàíå ïîÿâëÿåòñÿ 
ïóñòîå îêíî, â êîòîðîì ìîæíî èçîáðàçèòü îäèí ãðà-
ôèê. Äëÿ äîáàâëåíèÿ ñïåêòðîâ íàäî íàæàòü ïðàâóþ 
êíîïêó ìûøè è âîéòè â ìåíþ properties, ïîñëå ÷åãî 
íà ýêðàíå ïîÿâèòñÿ äèàëîã, ïîêàçàííûé íà ðèñ. 2. 

 

Ðèñ. 2. Äèàëîã SubScreen 



 

 Âèçóàëèçàöèÿ è èäåíòèôèêàöèÿ ñïåêòðîâ ïðîãðàììîé SpectraPlot 939 
 

Êíîïêîé Add ìîæíî äîáàâèòü ôàéëû â ñïèñîê 
â âåðõíåé ÷àñòè äèàëîãà SubScreen, à ïîòîì âûäå-
ëèòü â ýòîì ñïèñêå ôàéëû, êîòîðûå ñëåäóåò èçî-
áðàæàòü. Çäåñü æå ìîæíî çàäàòü äèàïàçîíû èçî-
áðàæåíèÿ è íåêîòîðûå îïöèè. Íàêîíåö, ñëåäóåò 
íàæàòü OK è ïîÿâèòñÿ èçîáðàæåíèå.  

Ïðîãðàììà SpectraPlot ïîçâîëÿåò âîñïðîèçâî-
äèòü äâà òèïà èçîáðàæåíèé. Ïðèìåð ïåðâîãî òèïà, 
êîãäà âäîëü îñè X – âîëíîâîå ÷èñëî (îáû÷íî  
â ñì–1), ïîêàçàí íà ðèñ. 1. Â ýòîì ñëó÷àå ìîæíî 
èçîáðàçèòü ñïåêòðû Ôóðüå èëè äèñêðåòíûå ÷àñòîòû 
ïåðåõîäîâ ñ ïîäïèñÿìè (èäåíòèôèêàöèåé) èëè áåç. 
Ïî îñè Y ïðè ýòîì ìîãóò áûòü ëèáî ïîãëîùåíèå 
(ïðîïóñêàíèÿ), ëèáî èíòåíñèâíîñòè ëèíèé. Èçî-
áðàæåíèå âòîðîãî òèïà – ýòî äèàãðàììà óðîâíåé 
ýíåðãèè, àññîöèèðîâàííàÿ ñ ôàéëîì, ñîäåðæàùèì 
óðîâíè ýíåðãèè (LEVELS). Ïðè ýòîì âäîëü îñè X 
îòêëàäûâàåòñÿ äèñêðåòíîå âðàùàòåëüíîå ÷èñëî J,  
à âäîëü îñè Y – ýíåðãèÿ óðîâíÿ (íàïðèìåð,  
â ñì–1). Äèàãðàììà óðîâíåé ýíåðãèè ïîëåçíà äëÿ 
ïðîâåðêè èäåíòèôèêàöèè, òàê êàê äëÿ êàæäîãî 
èäåíòèôèöèðîâàííîãî óðîâíÿ ìîæíî âûâåñòè, íà-
ïðèìåð, îòêëîíåíèå «íàáëþäàåìîãî» óðîâíÿ îò ìî-
äåëè. Â îáîèõ òèïàõ èçîáðàæåíèé äëÿ îäíîé îñè Õ 
ìîæíî ñîçäàòü íåñêîëüêî ãðàôèêîâ c ðàçëè÷íûìè 
Y. Íàïðèìåð, íà ðèñ. 1 èçîáðàæåíû ÷åòûðå ãðàôè-
êà ñ ðàçëè÷íûìè îñÿìè Y. Íî åñëè â ïðîåêò óæå 
çàíåñåíû äàííûå òèïà LEVELS, òî íå ñëåäóåò äî-
áàâëÿòü äàííûå òèïà FLOAT4 èëè STICK. Ïîñëå 
íàæàòèÿ êíîïêè Add ïîÿâëÿåòñÿ äèàëîã, ïðåäëà-
ãàþùèé âûáðàòü ôàéë, êîòîðûé ñëåäóåò èçîáðà-
æàòü. Ïîñëå âûáîðà ôàéëà ïîÿâëÿåòñÿ îêíî, îïè-
ñàííîå íèæå, â êîòîðîì ñëåäóåò îïðåäåëèòü ôîðìàò 
ôàéëà.  

Ïàðàìåòðû äèàëîãà SubScreen ìîæíî ðàçäå-
ëèòü íà äâå ãðóïïû: â âåðõíåé ÷àñòè äèàëîãà íàõî-
äÿòñÿ ïàðàìåòðû, îòíîñÿùèåñÿ òîëüêî ê îäíîé èç 
îñåé Y, a â íèæíåé ÷àñòè ê îñè X, åäèíñòâåííîé 
äëÿ äàííîãî ãðàôèêà.  

Íèæå ïåðå÷èñëåíû ïàðàìåòðû, îòíîñÿùèåñÿ  
ê îñè Y. 

Ñïèñîê ôàéëîâ, êîòîðûå ìîæíî èçîáðàçèòü  
â äàííîì îêíå. Ïðè ýòîì  áóäóò èçîáðàæåíû òîëüêî 
ôàéëû, âûäåëåííûå ÷åðíûì. Äîáàâèòü ôàéë â ñïè-
ñîê ìîæíî êíîïêîé Add. Âûäåëåííûé ôàéë ìîæíî 
óáðàòü êëàâèøåé Delete. Èçìåíèòü âûäåëåíèå 
ìîæíî ëèáî ìûøüþ, ëèáî êëàâèøåé Space. Èçìå-
íÿòü èíñòðóìåíò èçîáðàæåíèÿ ìîæíî êëàâèøåé T, 
èçìåíÿòü ïîðÿäîê èçîáðàæåíèÿ îáúåêòîâ ìîæíî 
êëàâèøåé O. Êðîìå òîãî, êëàâèøåé S ìîæíî èçìå-
íÿòü îïðåäåëåíèå âåðõíåé è íèæíåé ãðàíèö ãðàôè-
êà ïî óìîë÷àíèþ.  

Íèæå ïðèâåäåíû íåêîòîðûå ïàðàìåòðû, âëèÿþ-
ùèå íà èçîáðàæåíèå. Èõ ìîæíî ðàçäåëèòü íà ïàðà-
ìåòðû, îòíîñÿùèåñÿ ê îäíîìó SubScreen, è ïàðà-
ìåòðû, îòíîñÿùèåñÿ êî âñåìó ãðàôèêó öåëèêîì. 

Ïàðàìåòðû, îòíîñÿùèåñÿ ê îäíîìó SubScreen 
(îñü Y): 

Max Y, Min Y: ãðàíèöû ãðàôèêà ñâåðõó è ñíè-
çó, åñëè ââåñòè ëþáóþ áóêâó, òî ãðàíèöû áóäóò 
íàçíà÷åíû àâòîìàòè÷åñêè. 

Title Y: íàçâàíèå îñè Y. 
Grid Hor: åñëè âûäåëåí, òî ïîÿâèòñÿ ãîðèçîí-

òàëüíàÿ ðåøåòêà. 
Logarithm: åñëè âûäåëåí, òî èñïîëüçóåòñÿ ëî-

ãàðèôìè÷åñêàÿ øêàëà. 
Trace Line: åñëè âûäåëåí, òî ïðè âûõîäå çà 

ïðåäåëû ãðàôèêà â âåðõíåé èëè íèæíåé ÷àñòè ïîÿ-
âèòñÿ ñëåä îò êðèâîé. 

Ñïèñîê MAXIMUM, MINIMUM, AVERAGE  
â ïðàâîé ÷àñòè äèàëîãà ïîçâîëÿåò ìåíÿòü ñïîñîá 
èçîáðàæåíèÿ, åñëè íà îäèí ïèêñåëü ãðàôèêà ïðè-
õîäèòñÿ íåñêîëüêî äèñêðåòíûõ ëèíèé. 

Ïàðàìåòðû, îòíîñÿùèåñÿ êî âñåìó ãðàôèêó öå-
ëèêîì (îñè X), ïðèâåäåíû íèæå. 

Lower, Upper X (or J): ãðàíèöû ãðàôèêà ñëåâà 
è ñïðàâà. 

Units X: íàçâàíèå îñè X. 
PlotSubscript: íàçâàíèå âñåãî ãðàôèêà. 
Grid Ver: åñëè âûäåëåí, òî ïîÿâèòñÿ âåðòèêàëü-

íàÿ ðåøåòêà. 
Cursor: åñëè âûäåëåí, òî ïîÿâèòñÿ êóðñîð ïîä 

ãðàôèêîì. 
Hanging: ìåíÿåò íàïðàâëåíèå turns the Y äëÿ 

FLOAT4-ãðàôèêîâ. 

Âõîäíûå äàííûå 

Â êà÷åñòâå âõîäíûõ äàííûõ èñïîëüçóþòñÿ òðè 
òèïà ôàéëîâ.  

Ïåðâûé òèï (FLOAT4) – áèíàðíûå ôàéëû, 
ñîñòîÿùèå èç çàãîëîâêà è ìàññèâà ÷åòûðåõáàéòîâûõ 
÷èñåë ñ ïëàâàþùåé òî÷êîé. Äëÿ ýòîãî òèïà ôàéëîâ 
íåîáõîäèìî çíàòü íà÷àëüíîå çíà÷åíèå ÷àñòîòû, øàã 
ïî ÷àñòîòå, ÷èñëî òî÷åê è êîëè÷åñòâî áàéò (øàïêà), 
êîòîðîå íàäî ïðîïóñòèòü. Ôóðüå-ñïåêòð, çàäàííûé 
â âèäå äâóõ êîëîíîê ÷àñòîòû è àìïëèòóäû, ìîæíî 
ïåðåâåñòè â áèíàðíóþ ôîðìó ñ ïîìîùüþ ìåíþ 
Tools->Text to binary float4. Ïðè ýòîì áóäåò ñîçäàí 
ôàéë ñ ôîðìàòîì ñïåêòðà.  

Âòîðîé òèï (STICK) – òåêñòîâîé ôàéë ñ äèñ-
êðåòíûìè ïåðåõîäàìè, ñîñòîÿùèé êàê ìèíèìóì èç 
äâóõ êîëîíîê: êîëîíêè ñ ïîëîæåíèÿìè ëèíèé  
è êîëîíêè ñ èíòåíñèâíîñòÿìè. Êðîìå ýòèõ äâóõ 
êîëîíîê ôàéë ìîæåò ñîäåðæàòü êîëîíêè ñ òåêñòî-
âûìè ïåðåìåííûìè, êîòîðûå ìîãóò òàêæå ïîÿâ-
ëÿòüñÿ â èçîáðàæåíèè â êà÷åñòâå ïîäïèñåé.  

Òðåòèé òèï (LEVELS) – òåêñòîâîé ôàéë, ñî-
ñòîÿùèé êàê ìèíèìóì èç äâóõ êîëîíîê: êîëîíêè  
ñ ÷èñëîì J è êîëîíêè ñ ýíåðãèåé óðîâíÿ. Ýòîò òèï 
ìîæåò ñîäåðæàòü òàêæå êîëîíêè ñ èäåíòèôèêàöèåé 
èëè ëþáîé äðóãîé èíôîðìàöèåé, êîòîðàÿ ìîæåò 
âûâîäèòüñÿ â êà÷åñòâå ïîäïèñåé ê óðîâíÿì. 

Ïîëÿ äèàëîãà Format (ðèñ. 3) çàâèñÿò îò òèïà 
ôîðìàòà.  

Åñëè âû èñïîëüçóåòå ôàéëû ñ ïîõîæèìè ôîð-
ìàòàìè, íàïðèìåð âàø ôàéë ñ ïèê-ëèñòîì èìååò 
îïðåäåëåííûé ôîðìàò èëè âàì íåîáõîäèìî ââåñòè 
ñåðèþ ñïåêòðîâ ñ îäèíàêîâûìè óñëîâèÿìè, òî ðà-
çóìíî ñîõðàíèòü ôîðìàò – êíîïêà Save â äèàëîãå 
Format. Òîãäà íå íàäî ââîäèòü ôîðìàò â ñëåäóþ-
ùèé ðàç, à ïðîñòî çàãðóçèòü åãî â äèàëîã Format 
êíîïêîé Open. 
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 Ðèñ. 3. Äèàëîã Format – ïîëÿ, êîòîðûå íåîáõîäèìî çàïîëíèòü â ôîðìàòå FLOAT4 

 

Ðåäàêòèðîâàíèå èäåíòèôèêàöèè  
è ñîñòàâëåíèå ïèê-ëèñòà 

Ðåäàêòèðîâàòü èäåíòèôèêàöèþ ìîæíî òîëüêî 
äëÿ ôàéëîâ ôîðìàòà STICK. Äëÿ ðåäàêòèðîâàíèÿ 
íàäî âûáðàòü ìåíþ Tools->Corrector. Ïîÿâèòñÿ 
äèàëîã Corrector. Èçíà÷àëüíî äèàëîã Corrector 
ïîÿâëÿåòñÿ â óïðîùåííîì âèäå. Äëÿ òîãî ÷òîáû 
èçîáðàçèòü ïîëíûé âèä äèàëîãà (ðèñ. 4), íàäî íà-
æàòü êíîïêó Full. Êíîïêîé Short ìîæíî îïÿòü ïå-
ðåéòè ê óïðîùåííîìó âèäó. Â óïðîùåííîì âèäå 
ìîæíî òîëüêî èçìåíÿòü òåêñòîâîå ïîëå ïîäïèñè  
è íåëüçÿ äîáàâëÿòü (óáèðàòü) ëèíèè. Äëÿ èçìåíåíèÿ 
èäåíòèôèêàöèè äîñòàòî÷íî íàáðàòü íîâóþ èäåíòè-
ôèêàöèþ â ïîëå New è íàæàòü êíîïêó Replace.  

Âñå òåêñòîâûå ïîëÿ, îïèñàííûå â ôîðìàòå, 
îáúåäèíÿþòñÿ â îäíî òåêñòîâîå ïîëå è èçîáðàæàþò-
ñÿ âìåñòå. Ïîýòîìó â ôîðìàòå íå ñëåäóåò äîïóñêàòü 
ïåðåêðûâàíèå ïîëåé. Íàïðèìåð, â ïðîåêòå íà ðèñ. 1 
â íèæíåì SubScreen èçîáðàæàåòñÿ ïðåäñêàçàíèå,  
à â ñðåäíåì SubScreen èçîáðàæàåòñÿ ïèê-ëèñò  
ñ èäåíòèôèêàöèåé. Äâîéíîé ùåë÷îê ìûøêè êîïè-
ðóåò èäåíòèôèêàöèþ èç ïðåäñêàçàíèÿ â ïîëå New 
êîððåêòîðà. Ðåäàêòèðóÿ ïîëå New è èñïîëüçóÿ 
êíîïêó Replace, ìîæíî ïðèñâîèòü èäåíòèôèêàöèþ 
îïðåäåëåííîìó ïèêó. Äëÿ ïîçèöèîíèðîâàíèÿ ïî 
ïèêàì â óïðîùåííîì âèäå äèàëîãà íàäî èñïîëüçî-
âàòü ñòðåëêè è êâàäðàòíóþ êíîïêó | , à â ïîëíîì 
âèäå – êíîïêè Previos, GoTo è Next ñîîòâåòñòâåííî. 
 Äëÿ ðåäàêòèðîâàíèÿ ïèê-ëèñòà íåîáõîäèìî 
óäàëÿòü è äîáàâëÿòü ëèíèè. Óäàëÿòü ëèíèè ìîæíî  
 

êíîïêîé Delete, à îòìåíÿòü óäàëåíèå êíîïêîé Re-
store. Ïðè ýòîì, õîòÿ óäàëåííûå ëèíèè ñòàíîâÿòñÿ 
íåâèäèìûìè, à èõ èäåíòèôèêàöèÿ ñåðîé, îíè ïðè-
ñóòñòâóþò â ñïèñêå ëèíèé è èõ åùå ìîæíî âîññòà-
íîâèòü. Äëÿ òîãî ÷òîáû äîáàâèòü ëèíèþ, íàäî çà-
ïîëíèòü ïîëÿ WvNm è Intensity â ïîëíîì äèàëîãå 
Corrector è íàæàòü Add Line. Ïîëÿ WvNm ìîæíî 
òàêæå çàïîëíèòü àâòîìàòè÷åñêè. Äëÿ ýòîãî äîñòà-
òî÷íî âûáðàòü ýêñïåðèìåíò (îäèí èç ôàéëîâ ôîð-
ìàòà FLOAT4) è, èñïîëüçóÿ êíîïêè Get Max èëè 
Get Min, íàéòè ìàêñèìóì (ìèíèìóì) ïðåäâàðè-
òåëüíî âûäåëåííîãî ïðàâîé êíîïêîé ìûøè ó÷àñòêà 
ñïåêòðà. Ïåðåä äîáàâëåíèåì ïåðâîé íîâîé ëèíèè 
ìîæíî ñîçäàòü øàáëîí äîáàâëÿåìîé ëèíèè – ìåíþ 
Tools->Options.  

Îòìåòèì, ÷òî ïðè äîáàâëåíèè íîâîé ëèíèè íå-
îáõîäèìî çàäàâàòü èíòåíñèâíîñòü ïðèáëèçèòåëüíî 
äëÿ ïîñëåäóþùåé ïîäãîíêè ïî ìåòîäó íàèìåíüøèõ 
êâàäðàòîâ. Îïûò ïîêàçûâàåò, ÷òî íåìíîãî çàâû-
øåííàÿ íà÷àëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü ïîäãîíÿåòñÿ áû-
ñòðåå, ÷åì çàíèæåííàÿ, ïîýòîìó íå ðåêîìåíäóåòñÿ 
çàíèæàòü íà÷àëüíóþ èíòåíñèâíîñòü. 

Ïîñëå ðåäàêòèðîâàíèÿ íàäî ñîõðàíèòü îòðå-
äàêòèðîâàííûé ôàéë â äðóãîé ôàéë, ìåíþ Tools-
>Save Peak List->Save As. Ïîñëå ñîõðàíåíèÿ ñëå-
äóåò çàêðûòü êîððåêòîð, ïåðåçàïèñàòü íîâûé ôàéë 
íà ìåñòî ðåäàêòèðóåìîãî è çàãðóçèòü çàíîâî ðèñó-
íîê, äëÿ òîãî ÷òîáû âñå èçìåíåíèÿ áûëè âíåñåíû. 
Íå ñëåäóåò èçìåíÿòü ðåäàêòèðóåìûé ôàéë êàêèìè-
ëèáî äðóãèìè ñðåäñòâàìè äî îêîí÷àíèÿ ðåäàêòèðî-
âàíèÿ.  

 

 
 

Ðèñ. 4. Ïîëíûé âèä äèàëîãà Corrector 
 



 

 Âèçóàëèçàöèÿ è èäåíòèôèêàöèÿ ñïåêòðîâ ïðîãðàììîé SpectraPlot 941 
 

Çàêëþ÷åíèå 

Èäåíòèôèêàöèÿ ñïåêòðîâ – ñëîæíûé èòåðàöè-
îííûé ïðîöåññ,  êîòîðûé íåâîçìîæåí áåç èñïîëüçî-
âàíèÿ ïðîãðàìì, ìîäåëèðóþùèõ ñïåêòðû. Èñïîëü-
çîâàíèå ïðîãðàììû SpectraPlot ñ ïðîãðàììîé MIRS 
ïîçâîëÿåò óïðîñòèòü èäåíòèôèêàöèþ ñïåêòðîâ. 
Â äàëüíåéøåì ïðåäïîëàãàåòñÿ óëó÷øèòü âçàèìîäåé-
ñòâèå ýòèõ ïðîãðàìì íà óðîâíå ïîëüçîâàòåëüñêèõ 
ñîîáùåíèé î çàâåðøåíèè êàêèõ-ëèáî äåéñòâèé, òàêèõ 
êàê ðåäàêòèðîâàíèå ïèê-ëèñòà, çàâåðøåíèå âû÷èñ-
ëåíèé ñïåêòðîâ èëè êîìáèíàöèîííûõ ðàçíîñòåé.  

Ïðîãðàììà SpectraPlot ìîæåò áûòü èñïîëüçî-
âàíà äëÿ ïîäãîíêè ïàðàìåòðîâ ëèíèé îäíîâðåìåííî 
ê íåñêîëüêèì ñïåêòðàì, à òàêæå äëÿ íàõîæäåíèÿ 
ïèêîâ èç Ôóðüå-ñïåêòðîâ. Äëÿ ýòîãî ñëåäóåò çàïóñ-
òèòü ìåíþ Tools->MEPL. Ïðîãðàììà ïîäãîíêè 
ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé è ïðîãðàììà íàõîæäåíèÿ ïè-
êîâ áóäóò îïèñàíû â îòäåëüíîé ñòàòüå è â äàííîé 
ñòàòüå íå ðàññìàòðèâàþòñÿ. 

Áîëåå ïîëíîå îïèñàíèå ðàáîòû ñ SpectraPlot 
äëÿ èäåíòèôèêàöèè ñïåêòðîâ ìîæíî íàéòè â äîêó-
ìåíòàöèè ïî ïðîãðàììå. Íàïðèìåð, âìåñòå ñ èäåí-
òèôèêàöèåé èëè âìåñòî íåå ìîæíî âûâîäèòü ïîëó-
÷åííîå èç òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè çíà÷åíèå 
âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà J äëÿ íèæíåãî 
óðîâíÿ ïåðåõîäà. ×àñòî ïîëåçíî òàêæå âûâîäèòü íà 
ýêðàí îòêëîíåíèÿ îò ìîäåëè ïîëîæåíèé è èíòåí-
ñèâíîñòåé, êîëè÷åñòâî ïåðåõîäîâ â êîìáèíàöèîí- 
 
 

íûõ ðàçíîñòÿõ è âåðîÿòíîñòü èäåíòèôèêàöèè. 
Ïðèìåðû èñïîëüçîâàíèÿ ïðîãðàììû è åå ïîñëåäíÿÿ 
âåðñèÿ âûëîæåíû íà ñàéòå http://www.iao.ru/ 
spectraplot/sp.htm. 

Ðàáîòà ïîääåðæàíà ãðàíòàìè ÐÔÔÈ ¹ 09-05-
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