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The work describes data and metadata used in the ICS “Atmospheric Spectroscopy”.
Organization of metadata exchange in the distributed information system for molecular
spectroscopy is discussed.

Введение

Молекулярная спектроскопия является одним из широко используемых во многих при-
кладных исследованиях разделов физики. Предметом изучения молекулярной спектроско-
пии являются спектральные свойства молекул. Детальное изучение спектральных свойств
молекул не закончено до сих пор. Связано это с тем обстоятельством, что в расчетах фи-
зических характеристик атмосферы используются сотни тысяч линий, каждая из которых
описывается десятком параметров. Работа с такими массивами данных требует, с одной
стороны, предметной систематизации данных, а с другой — программных средств для их
обработки. Систематизация спектральных данных проведена теоретиками несколько де-
сятков лет назад. Массивы данных о спектрах молекул концентрируются в банках данных
(БД), среди которых наиболее известны HITRAN [1] и GEISA [2]. Процесс наполнения БД
далек от завершения. Современная техника измерения спектров позволяет получать дан-
ные с большей точностью и в тех диапазонах длин волн, в которых ранее измерения не
проводились. Количество расчетных спектров растет еще более стремительно, например,
за последние десять лет количество данных по молекуле воды увеличилось более чем в сто
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раз. Растет также число исследовательских групп. Все это указывает на необходимость
использования современных информационных технологий для коллективной работы с ин-
формацией.

В России работы по созданию информационных ресурсов в области молекулярной
спектроскопии ведутся в Институте оптики атмосферы СО РАН с начала 80-х годов [3].
Качественный скачок в создании информационных систем (ИС) произошел с появлени-
ем персональных компьютеров в начале 90-х годов, когда появились системы (например,
[4]), работающие на клиентском месте. На следующем этапе, когда был создан доступный
в Интернете информационный ресурс (http://spectra.iao.ru) [5], опирающийся на БД HI-
TRAN и GEISA, Интернет-технологии позволили сделать значительный шаг в развитии
информационно-вычислительных систем (ИВС) коллективного использования по молеку-
лярной спектроскопии.

В последние три года произошло переосмысление принципов создания ИВС как в це-
лом в информатике [6], так и в частности в молекулярной спектроскопии [7]. Стала явной
необходимость создания информационных ресурсов, содержащих не только параметры
спектральных линий, но и ряд других физических величин, связанных с молекулярной
спектроскопией. Структура этих данных описана ниже. Более того, потребовалось рас-
ширение набора метаданных, используемого в БД HITRAN и GEISA. Стало очевидным,
что для коллективной работы в ИВС необходимо предоставить пользователю возможность
самостоятельного формирования структуры массивов спектральных данных и их напол-
нения конкретными значениями, проведения на их основе расчетов и сравнения результа-
тов с наборами экспериментальных данных. Наша работа в этом направлении состоит, в
первую очередь, в создании системы ввода данных произвольной структуры.

Стоит отметить, что современный подход к анализу структуры ИВС с доступом в се-
ти Интернет выделяет три ее уровня: уровень данных и вычислений, информационный
уровень и уровень знаний. Такой подход тесно связан с трактовкой информационного ре-
сурса как связанных между собой данных и метаданных. Работа с метаданными относится
к информационному уровню [6].

Данные — это критический ресурс, который необходимо сохранять, защищать и ор-
ганизовывать доступ к ним для всех пользователей и в любое время суток. Приемлемая
и эффективная стратегия хранения данных основана на использовании распределенных
архивов, управляемых теми, кто обладает предметным знанием о данных [8]. Следует от-
метить также, что в силу доступности сети Интернет значительный импульс получила
коллективная работа с данными и знаниями. Одной из форм такой работы являются рас-
пределенные информационно-вычислительные системы (РИВС). В статье представлена
организация обмена метаданными в РИВС “Молекулярная спектроскопия”.

Построение современных ИВС предусматривает создание ресурса как самоописываю-
щегося документа, т. е. документа, содержащего данные наряду с метаданными, форми-
руемыми в процессе создания документа пользователем. В таких системах значительно
возрастает роль метаданных, которые, с одной стороны, упрощают работу по внутрен-
нему обмену данными в ИВС, с другой стороны, обмен метаданными в распределенных
системах обладает большей текучестью, а значит, облегчает работу пользователя по поис-
ку ресурсов в специализированной сети. Кроме того, метаданные, становясь доступными
поисковым машинам, позволяют проводить семантический разбор информации в глобаль-
ной сети. Последнее обстоятельство важно в связи с тем, что большинство существующих
в сети Интернет информационных систем являются документно-ориентированными и они
слабо обеспечены метаданными. Так, в Web сейчас находятся петабайты информации, а
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поиск информации крайне неэффективен или просто невозможен (как правило, досту-
пен контекстный поиск). Результаты обработки пользовательских запросов поисковыми
машинами характеризуются высоким уровнем информационного шума [9]. Более того,
большинство ресурсов, а это информационные ресурсы “скрытого” Web (около 70% всех
ресурсов), остается с точки зрения организации их структуры и семантики “черным ящи-
ком”. Пользователи сети Интернет обладают весьма ограниченными средствами доступа
к таким ресурсам. Их структура и содержание им неизвестны, отсутствуют возможнос-
ти навигационного доступа, доступа с помощью поисковых машин. Наиболее “закрыты”
среди информационных ресурсов базы данных, интегрированные в сайты [9]. Появление в
течение последних пяти лет ряда открытых стандартов W3C [10, 11] по описанию струк-
тур данных, метаданных и онтологий позволяет существенно изменить ситуацию в этом
направлении. Выполненное в данной работе описание метаданных полностью опирается
на эти стандарты.

1. Структура информационных ресурсов в

молекулярной спектроскопии

Данные, относящиеся к молекулярной спектроскопии, можно разделить на три группы:
фундаментальные характеристики молекул, параметры спектральных линий и значения
спектральных функций.

Теоретическое изучение спектров основано на знании фундаментальных характеристик
молекул. С их помощью рассчитываются параметры спектральных линий, применяемые
для нахождения спектральных функций, например коэффициента поглощения.

Экспериментальное изучение параметров спектральных линий и спектральных функ-
ций всегда было задачей спектроскопии. Ясно, что даже одна и та же физическая изме-
ренная и рассчитанная величина будет обладать разным набором метаданных. Например,
для экспериментальных данных ключевыми являются разрешение и точность измерения
величины, тогда как для расчетных важны происхождение исходных параметров, на ос-
нове которых проводится расчет, методы и физические модели, используемые в расчете.

Среди выделенных трех групп данных основной объем данных связан с параметрами
спектральных линий молекул. Для атмосферных наук, в частности, наиболее важны спек-
тральные данные о почти полусотне молекул. Отметим, что структура данных, присущая
БД HITRAN и GEISA, ориентирована на решение прикладных задач, и набор физических
величин в них соответствует области их применения — спектроскопии атмосферных газов.

1.1. Структуры данных

Анализ предметной области показывает, что в молекулярной спектроскопии существуют
следующие смежные структуры данных.

1. Фундаментальные характеристики молекулы, определяющие энергию молекулы. В
зависимости от способа описания ими могут быть либо параметры полного молекулярно-
го гамильтониана (потенциальная энергия, дипольный момент), либо параметры эффек-
тивного гамильтониана (вращательные, центробежные и резонансные постоянные, пара-
метры эффективного дипольного момента). К ним необходимо добавить квадрупольные,
октупольные моменты молекул и другие параметры, характеризующие межмолекулярное
взаимодействие в газах.
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2. Параметры спектральных линий, распределенные по группам:
— параметры изолированной спектральной линии (интенсивность, центр линии, энер-

гия нижнего уровня, статистический вес верхнего и нижнего состояний, момент перехода
и т. д.);

— параметры идентификации (колебательная и колебательно-вращательная иденти-
фикация);

— параметры, обусловленные столкновениями (полуширина, сдвиг давлением, темпе-
ратурная зависимость полуширины и т. д.).

3. Спектральные функции, к которым относятся коэффициент поглощения, функция
пропускания, сечение поглощения и т. д.

Существующая иерархия этих структур данных является структурой типа матрешки.
Фундаментальные характеристики молекул необходимы для расчета данных более вы-
сокого порядка, а именно параметров спектральных линий, а они, в свою очередь, для
расчета спектральных функций. Очевидно, что при формировании самоописывающего-
ся документа структура метаданных также обладает структурой типа матрешки. Ниже
детально описаны только параметры спектральных линий.

1.2. Параметры спектральных линий

1.2.1. Физические величины и их атрибуты

За основу набора физических величин, используемого в качестве параметров спектраль-
ной линии, нами взят набор из банка данных HITRAN. Мы расширили его, дополнив
полуширинами, обусловленными столкновениями с рядом молекул (Ar, Ne, H2O и т. д.),
а также ввели ряд атрибутов у таких величин, как центр линии, интенсивность и по-
луширина. К числу этих атрибутов относятся способ получения физической величины
(экспериментальный, расчетный или синтетический), ее шкала значений (абсолютная или
относительная) и величина ошибки (класс ошибки или абсолютная величина). Подход,
используемый в БД HITRAN, не предусматривает явного задания этих атрибутов, но, на-
пример, неявно информацию о способе получения физической величины можно извлечь
из библиографии, размещенной в нем. Полный список параметров спектральных линий и
их атрибутов представлен ниже.

Параметры спектральной линии изолированной молекулы:
— центр линии (экспериментальный, расчетный или синтетический);
— интенсивность (экспериментальная, расчетная или синтетическая, абсолютная или

относительная);
— энергия нижнего уровня;
— статистический вес нижнего уровня;
— идентификация.
Параметры спектральной линии неизолированной молекулы (газ):
— сдвиг давлением;
— температурная зависимость полуширины;
— полуширина, обусловленная самоуширением, уширением другими веществами или

их смесями (экспериментальная, расчетная или синтетическая).
Сопутствующие данные:
— библиографическая ссылка для каждой линии;
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— точность (класс ошибки или абсолютная ее величина) для центра линии, интенсив-
ности и уширения.

1.2.2. Идентификация

Отдельно следует выделить идентификацию спектральной линии. Этот параметр пред-
ставляет собой набор символов, уникально идентифицирующих каждую спектральную
линию данной молекулы или изотопомера. По своему происхождению спектральная ли-
ния связана с переходом молекулы из одного состояния в другое. Состояние молекулы
характеризуется уровнем энергии, который, в свою очередь, можно связать с колебатель-
ными и колебательно-вращательными движениями атомов в молекуле. Каждый уровень
энергии идентифицируется двумя наборами символов, один из которых определяет тип
колебаний атомов в молекуле, а другой — тип вращательного движения атомов в молеку-
ле. В силу того, что спектральная линия связана с двумя состояниями молекулы, для ее
идентификации используются четыре группы квантовых чисел: квантовые числа верхнего
и нижнего колебательных состояний и квантовые числа верхнего и нижнего вращатель-
ных состояний. Число квантовых чисел, необходимое для идентификации колебательного
и вращательного уровней, зависит от группы симметрии молекулы. Отметим, что в за-
висимости от физических условий молекула может менять симметрию. В нашей работе
для идентификации колебательного или вращательного уровней молекулы могут быть ис-
пользованы до двенадцати параметров, каждый из которых содержит до двух символов
(колебания) или до трех символов (вращения). В таблице приведены квантовые числа

Рис. 1. Интерфейс для работы с описанием молекул, необходимым при обработке ввода иденти-
фицированных линий молекулы.
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Пример параметров идентификации для молекул различных групп симметрии

Группа симметрии Идентификация колебательных Идентификация вращательных
состояний состояний
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для нескольких групп симметрии, используемые для идентификации уровней молекул. В
настоящее время в ИВС включены молекулы тринадцати групп симметрии.

На рис. 1 показана таблица, в которой для каждой молекулы, спектр которой содержит-
ся в ИВС, определены спектроскопическая модель, класс, группа симметрии и квантовые
числа для ее колебательного и вращательного состояний. На основании этой таблицы при
вводе пользователем идентифицированных уровней молекулы осуществляется проверка
корректности ввода данных. Подробнее процедура ввода данных пользователем описана
ниже.

1.2.3. Подсистема ввода данных. Параметры спектральных линий

Ввод данных пользователем осуществляется в несколько этапов (рис. 2). На первом эта-
пе создается описание данных, включающее ряд стандартных метаданных для описания
ресурсов и термодинамические условия, при которых получен массив чисел, вводимый
пользователем. На втором этапе пользователь формирует структуру данных для ввода.
Обязательными элементами этой структуры являются центры линий и их интенсивности.
На третьем этапе пользователь указывает значения атрибутов, выбранных им для ввода
физических величин. Входные данные пользователь организует в виде набора колонок
в файле. Описание последовательности колонок в файле он определяет на втором этапе
ввода данных. После загрузки файла на сервер он преобразуется в XML-документ, данные
которого проверяются на соответствие значений ограничениям XML-схемы. Корректный
документ подлежит дальнейшей обработке и размещению в БД. Ресурс, введенный поль-

Рис. 2. Общая схема загрузки данных.
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зователем, доступен только пользователю.
В настоящее время операции с метаданными для БД и со XML-схемой не связаны

между собой. Схема создается вручную, а для создания перечня параметров спектральных
линий и их атрибутов создан web-интерфейс.

Подсистема ввода данных имеет ряд ограничений. Во-первых, за один раз можно ввес-
ти данные только по одной молекуле. Во-вторых, поддерживаются только два типа струк-
туры данных в файле: “колоночный” файл, в котором строка разбита на колонки строго
фиксированной ширины и нет разделителей между ними, и CSV, в котором ширина ко-
лонки не фиксирована и требуются разделители между колонками. В-третьих, порядок
квантовых чисел при вводе данных об идентификации молекул жестко фиксирован. После
загрузки данные становятся доступными для выполнения с ними любых операций в ИВС.

2. Метаданные в молекулярной спектроскопии

Как отмечено выше, большая часть имеющихся в Интернете информационных систем
является документно-ориентированной. В научной вычислительной системе результаты
вычислений можно также представлять в виде документов, содержащих метаданные. Вы-
бор набора метаданных определяется задачами, требующими их формирования. Напри-
мер, для описания документа как абстрактного информационного ресурса ограничива-
ются форматом Dublin Core (DC) [12], для описания структуры документа используют
формат PRISM [13] и т. д. Эти уровни абстракции достаточно далеко от предметной об-
ласти.

В настоящее время описание метаданных для молекулярной спектроскопии отсутству-
ет. Ниже мы кратко остановимся на описании подхода, использованного нами при фор-
мировании таких метаданных на примере метаданных для спектральной функции.

Основой ИВС являются данные и вычисления. Операции с данными проводятся в рам-
ках физической и математической модели предметной области. Ключевым моментом для
молекулярной спектроскопии является существование двух способов получения данных:
экспериментальный и расчетный. Для каждого из этих способов сформированы метадан-
ные. Метаданные для экспериментальных данных включают описание устройств, условий
эксперимента и т. д. Метаданные для расчетных данных тесно связаны с метаданными,
используемыми при описании физической и математической моделей молекулярной спект-
роскопии. Опуская обсуждение вопроса о полноте метаданных предметной области, заме-
тим, что в нашей работе каждый документ обеспечивается двумя типами метаданных:
форматным (DC) и предметным. Далее, для краткости, используется термин “аннотация”
для обозначения набора нескольких типов метаданных, связанных с документом. Основ-
ное назначение аннотации — это создание возможностей для машинного семантического
разбора информационных ресурсов научной ИВС.

2.1. Формирование и отображение метаданных

Рассмотрим поэтапную организацию работы с метаданными в распределенной системе
“Молекулярная спектроскопия” на примере расчета коэффициента поглощения: от созда-
ния документа и его метаданных до механизма обмена метаданными.

Физическая и математическая модели, используемые для расчета коэффициента по-
глощения, определяют следующие функции для программной реализации:
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— ввод и регистрацию данных по коэффициенту поглощения;
— обеспечение средств для расчета коэффициента поглощения с возможностью срав-

нения полученных результатов с результатами других источников;
— хранение информационных ресурсов в формате XML, а их аннотаций — в виде RDF-

описаний в общем реестре;
— обмен аннотациями по коэффициенту поглощения в РИВС “Молекулярная спектро-

скопия”.
В РИВС “Молекулярная спектроскопия” созданы следующие модули работы с инфор-

мационными ресурсами по коэффициенту поглощения:
— модуль формирования данных и метаданных по коэффициенту поглощения;
— модуль расчета коэффициента поглощения;
— модуль сравнения рассчитанных данных с результатами других источников;
— модуль отображения данных;
— модуль отображения метаданных;
— модуль поддержки обновлений аннотаций в РИВС;
— сборщик “мусора” в реестре аннотаций и БД;
— модуль обмена аннотациями в РИВС.
Структура информационного ресурса, содержащего экспериментальные данные по ко-

эффициенту поглощения, представлена на рис. 3.
Работа с метаданными по коэффициенту поглощения для экспериментальных данных

состоит из двух этапов. Первый этап включает в себя формирование метаданных на основе
опубликованного описания эксперимента. Второй этап состоит в формировании метадан-
ных для результатов научного эксперимента. Запись аннотации в виде RDF-документа
проводится на втором этапе. Проверка корректности вводимых данных выполняется по
типовой схеме: данные пользователя преобразуются в XML-документ, и при разборе ис-
пользуется соответствующая XML-схема. После разбора данные заносятся в БД.

При формировании RDF-документа по схеме Dublin Core используются данные о поль-
зователе и ряд технических данных, имеющихся в РИВС. Метаданные для ресурса (DC)
и метаданные для коэффициента поглощения формируют аннотацию ресурса. Аннотации
ресурсов собраны в РИВС в реестре аннотаций.

Рис. 3. Метаданные для описания экспериментальных данных по коэффициенту поглощения.
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В РИВС метаданные для коэффициента поглощения, измеренного в эксперименте,
формируются вручную, т. е. через формы вносятся пользователем или администратором.
Метаданные для коэффициента поглощения, рассчитанного в РИВС, формируются авто-
матически при работе пользователя в диалоговой системе. На рис. 4 показан ряд форм,
используемых в диалоговой системе. К числу метаданных для рассчитанного коэффици-

Рис. 4. Расчет коэффициента поглощения: a — выбор вещества; б — задание спектрального ин-
тервала и термодинамических параметров; в — выбор источника данных для параметров спек-
тральных линий; г — задание количества точек расчета, типа контура спектральной линии и
величины обрезания контура.

Рис. 5. Представление аннотации для коэффициента поглощения.
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ента поглощения относятся спектральный диапазон, температура, давление, ограничение
на интенсивность линии, тип контура, величина обрывания контура, способ разбиения
спектрального интервала при расчете и т. д.

Результат расчета коэффициента поглощения может быть представлен в виде html-
страницы, содержащей его табличное или графическое представление, а также ссылки на
аннотацию для этого информационного ресурса. На рис. 5 показано табличное представ-
ление аннотации для коэффициента поглощения, измеренного в эксперименте. При ото-
бражении аннотации формируются ссылки на метаданные по схеме DC и XML-документ,
содержащий данные эксперимента.

2.2. Работа с метаданными в распределенной ИВС

В РИВС в зависимости от способа обмена данными выделяют два типа узлов: базовые
узлы и узлы-поставщики. Между базовыми узлами происходит обмен ресурсами, а между
узлами-поставщиками и базовыми узлами — обмен аннотациями ресурсов. Базовые узлы
этой системы расположены в Томске, Санкт-Петербурге, Нижнем Новгороде и Москве. В
настоящее время функционируют два базовых узла с адресами http://saga.atmos.iao.ru/
и http://saga.molsp.phys.spbu.ru/. Создание узлов-поставщиков ориентировано на органи-
зации, являющиеся собственниками информационных ресурсов в области молекулярной
спектроскопии, например кафедры вузов. Они обеспечиваются типовым программным
обеспечением для поддержки узла-поставщика.

Для работы с аннотациями в РИВС используются реестры аннотаций, которые по сути
являются хранилищем web-контента. На практике для структурирования такого храни-
лища используются XML-стандарты агрегирования данных RSS и Atom [14, 15]. В нашей
работе используется типовой для RDF контейнер Bag.

На рис. 6, a схематически представлена структура реестра аннотаций в РИВС “Мо-
лекулярная спектроскопия”. Сводный реестр аннотаций узла в распределенной системе

Рис. 6. Реестр аннотаций (Current, Remote) в РИВС (a); реестры аннотаций, актуализирующиеся
при работе с документом (Update) (б); обмен аннотациями документов между двумя узлами
РИВС (в).



92 А.В. Козодоев, А.И. Привезенцев, А. З. Фазлиев

состоит из реестра аннотаций данного узла (Current) и реестров аннотаций удаленных уз-
лов (Remote) распределенной системы. Для администратора узла они различаются пра-
вами доступа. Для реестра аннотаций данного узла возможна полноценная работа с XML-
документами и их аннотациями (загрузка, редактирование). Для реестров удаленных уз-
лов возможен только просмотр XML-документов и их аннотаций.

Модуль поддержки обновлений аннотаций документов в РИВС используется для фор-
мирования на текущем узле реестров обновлений (Update N) для всех удаленных базовых
узлов РИВС. Эти реестры обновлений содержат актуализированные аннотации данного
узла (рис. 6, б).

Модуль обмена аннотациями необходим для синхронизации содержания реестров ба-
зовых узлов в РИВС. Синхронизация происходит путем обмена содержимым реестров
обновлений. Обмен содержимым реестров обновлений происходит по pull технологии, т. е.
по запросу с удаленного базового узла ему передается предназначенный для него реестр
обновлений (рис. 6, в).

Программное обеспечение для формирования данных и аннотаций написано на PHP с
использованием типовых модулей для работы с MySQL и XML, а также RAP (RDF API
for PHP). При создании модулей работы с реестром аннотаций применялась технология
сервлетов, использующая API Jena и JDOM [16–18]. Генерация HTML-страниц из XML-
документов осуществляется с помощью XSLT-преобразований. Для обмена аннотациями
используется технология Web-services, а именно подсистема SOAP на Java-Axis [19].

Заключение

Описана структура информационных ресурсов создаваемой распределенной информацион-
но-вычислительной системы “Молекулярная спектроскопия”. Предложена структура дан-
ных для молекулярной спектроскопии, на примере параметров спектральных линий по-
казан механизм ввода данных пользователя в РИВС, описаны метаданные для коэффи-
циента поглощения и процедура обмена метаданными.
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