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Аннотация 
Приводится описание интегрированной рас-
пределенной информационно-вычислитель-
ной системы (РИВС) для атмосферных на-
ук, основанной на знаниях и представляю-
щей результаты всех стадий создания дан-
ных и знаний – от измерения спектральных 
функций, потоков и притоков радиации и 
сечений химических реакций, до нахожде-
ния характеристик атмосферной радиации и 
учета взаимного влияния радиации и хими-
ческого состава атмосферы. Принципиаль-
ное отличие данной РИВС состоит в том, что 
для нее разрабатывается онтология инфор-
мационных источников в атмосферной ра-
диации, атмосферной химии и спектроско-
пии. Эта онтология позволит пользователям 
получать описательную информацию о дан-
ных в этих предметных областях, опублико-
ванную в многочисленных статьях. 

Введение 
Сбор, хранение, экспертная оценка и предостав-

ление данных о фундаментальных характеристиках 
атомов и молекул (спектры молекул, скорости реак-
ций, сечения поглощения, …) является одной из 
базовых задач в атмосферных науках. Разнообразие 
задач, решаемых в них, требует от исследователей 
выбора соответствующих фундаментальных данных 
(в разных спектральных интервалах, разной точно-
сти, и т.д.).   

В настоящее время в мире существуют около де-
сятка баз данных (Hitran & HITEMP (USA), [1,2] 
Geisa (France) [3], VALD (Austria,Russia) [4], 
CHIANTI (UK) [5], EMol [6], CDMS [7], Jet 
Propulsion Laboratory Submillimeter Catalog [8], 
BASECOL [9], UMIST database for astrochemistry 
[10], NIST atomic database [11], которые являются 
наиболее употребляемыми в приложениях.  Иссле-
дователи за последние десять лет столкнулись с 

проблемами, обусловленными многократно возрос-
шими объемами данных (например, расчетные спек-
тры содержат сотни миллионов спектральных линий 
и сотни тысяч уровней энергии [12, 13], количество 
химических реакций используемых в моделях атмо-
сферы, превышает несколько тысяч [14]). Значи-
тельное количество данных и экспертных массивов, 
созданных на их основе, противоречивость этих 
данных, ставят перед пользователем нерешаемые 
задачи. Он вынужден принимать решения, не исходя 
из автоматически проверяемых критериев, а по до-
верию к той или иной экспертной группе. Осознание 
перечисленных сложностей происходит медленно, 
трудности связаны с принятием коллективной фор-
мы работы над данными в распределенных инфор-
мационных системах. 

Решению этих проблем в атомной и молекуляр-
ной спектроскопии посвящен проект VAMDC [15] 
(Виртуальный центр атомных и молекулярных дан-
ных). В его рамках проведена унификация данных с 
помощью стандарта для схемы данных (XSAMS-
schema). Работы по унификации данных, системати-
зации информационных ресурсов по атмосферной 
радиации и химии, построению информационных 
систем за рубежом находятся в зачаточном состоя-
нии.  

В России за последние три года в Томске, 
С.Петербурге, Нижнем Новгороде, Екатеринбурге и 
Волгограде созданы распределенные системы по 
молекулярной спектроскопии (грант РФФИ, № 05-
07-90196) [16] и атмосферной радиации (грант 
РФФИ, 07-07-00269) [17]. Аналогов таким системам 
за рубежом нет.  

Создаваемая информационная система основана 
на онтологиях информационных ресурсов молеку-
лярной спектроскопии, радиации и химии, в бли-
жайшее время не будет иметь аналогов. Она может 
стать прототипом развития систем по атмосферным 
наукам. Ключевыми ее особенностями являются 
наличие систематизации информационных ресурсов 
на основе прикладных онтологий предметных об-
ластей. Такая систематизация позволит автоматиче-
ски интегрировать информационные ресурсы и ор-
ганизовывать семантический поиск.   
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В настоящее время на основе анализа формаль-
ных понятий создана концептуализация, используе-
мая для создания онтологий атмосферной химии и 
разработаны совместимые структуры баз данных, 
интерфейсы пользователя и сеть потоков работ в 
ИВС. Структуры данных описаны с помощью XML, 
метаданных – с помощью RDF-схем, а онтологии 
атмосферной химии сформированы с помощью язы-
ка описания онтологий OWL2. Для работы с онтоло-
гиями используется машина вывода FACT++.  

Цифровая библиотека частей 
публикаций 

Основой для построения онтологии 
информационных ресурсов в предметной области 
является цифровая библиотека частей публикаций. 
В ИВС по атмосферной химии и радиации такая 
библиотека строится  в рамках подхода, 
использованного нами при создании ИВС по 
молекулярной спектроскопии [16].  Подход основан 
на допущении, что для последовательной 
автоматической обработки информационных 
ресурсов на начальной стадии публикация 
представляется в виде набора фактов, относящихся 
к решениям задач предметной области. В 
атмосферной химии такими задачами являются 
задача нахождения сечений поглощений и их 
температурной зависимости и задача определения 
квантового выхода. Каждая из этих задач может 
быть расчетной или измерительной. Публикации 
делятся на первичные и составные. Последние, как 
правило, содержат только опубликованные 
первичные данные.  

В настоящее время для внутреннего пользования 
создана цифровая библиотека полнотекстовых 
оригинальных публикаций, состоящая из более чем 
200 публикаций, содержащих информацию о 
сечениях поглощения и квантовом выходе 69 
веществ, в число которых входят  
галогенсодержащие вещества (SF6, HNO3, ClONO2, 
CCl4, CFCl3, CClF3, CF2ClCFCl2, CF3CHCl2, 
CH3CFCl2, CH3C(O)OONO2, CH3CN, C6H6, COF2, 
CF3CHO,CF3COF, Cl2O3, CH3CCl3, CF2Cl2, 
CF2ClCF2Cl, CF3CF2Cl, CHCl2F, CF3CHFCl, 
CH3CClF2, Cl2O2, ClNO, ClONO, ClNO2, Cl2, CH3Cl, 
CH3OCl, CH3OOH, CHF2Cl, CF3CF2CHCl2, 
CF2ClCHO, CFCl2CHO, CCl3CHO, CF3COCl, CH3Br, 
CF3Br, CF2ClBr, CF2Br2, CHBr3, CF2BrCF2Br, 
CH2Br2, CH3I, CF3I, CH2ClI, CH2BrI, CH2I2, BrONO, 
BrNO2, BrCl, BrONO2, Br2, BrO, HCl, HOCl, HOI, 
HC(O)Cl, HBr, HOBr, IO, OClO, OBrO, SF5CF3),  
Ox-вещества (O3, O2), NOx-вещества (NO2), SOx-
вещества (SO2).  

Решения соответствующих задач, опуб-
ликованные в 280 таблицах, оцифрованы,  
размещены в цифровой библиотеке и частично 
загружены в ИВС. 

Импорт данных по атмосферной химии и 
атмосферной радиации 
Создание информационно-вычислительной системы 
осуществлялось на основе построения модели ин-
формационных ресурсов предметных областей 
(ИРПО): атмосферная спектроскопия, радиация и 
химия. Основу модели составляет представление 
предметной области в виде иерархии предметных 
задач (для спектроскопии в виде связанных цепей 
прямых и обратных задач). Для построения модели 
ИРПО применен онтологический подход. В рамках 
подхода созданы онтологии предметных областей, 
построенные на основе моделей данных и метадан-
ных. На начальном этапе большое внимание уделе-
но структурированию данных по этим предметным 
областям и описанию структуры метаданных, задаче 
организации потока работ в этих предметных облас-
тях в ИВС и интерфейсов пользователя.  

Для технического обеспечения ИВС необходимо 
решить ряд задач: 

1. Построение модели информационных ресурсов 
атмосферной радиации и химии. 

2. Формирование системы публикации ИР в атмо-
сферной радиации и химии (для разных пред-
метных задач). 

3. Построение XML-схем данных. 
4. Построение схем метаданных. 
5. Построение онтологии атмосферной радиации и 

химии  средствами OWL DL. 

Собранные данные применяются в двух группах 
задач.  

В атмосферной радиации при вычислении пото-
ков атмосферной радиации рассчитывается коэффи-
циент поглощения (α) α=σ*n, который определяется 
через σ (сечение поглощения газа) и n (концентра-
ция газа). 

В атмосферной химии при решении кинетиче-
ских уравнений используется формула для вычисле-
ния скорости фотохимической реакции  

K(T)= ∫( σ (λ,T)I(λ)Ф(λ,T))dλ, 

где σ- сечение поглощения,  I(λ)- интенсивность из-
лучения и Ф(λ,T) -квантовый выход.  

Для импорта решений задач созданы интерфей-
сы, показанные на рис.1. 

Радиационные модели для прогноза 
климата 

Мониторинг атмосферы и земной поверхности, а 
также повышение качества предсказания погоды и 
климата, как в глобальном, так и региональном 
масштабах, требует все более сложных и высоко-
точных радиационных моделей. Прогностические 
свойства климатических моделей тесно связаны с 
точностью используемых радиационных расчетов. 
Следует отметить, что до настоящего времени наи-
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более проблемной компонентой является водяной 
пар, который играет определяющую роль в погло-
щении солнечного излучения и собственного излу-
чения Земли. Современные модели молекулярного 
поглощения получены на основе спектроскопиче-
ской информации о тонкой структуре, когда учиты-
ваются десятки и сотни тысяч спектральных линий. 
Однако, наименее изученным на сегодня компонен-
том поглощения излучения является не селективное 
(т.е. обусловленное центральной частью спектраль-
ных линий), а, так называемое, континуальное (т.е., 
слабо зависящее от частоты) поглощение или «кон-
тинуум воды», которое дает до 5% вклада в погло-
щение солнечной радиации в атмосфере и играет 
огромную роль в поглощении тепловой радиации в 
окне прозрачности 8-12 мкм. В частности, для лет-
них условий умеренных широт поглощение конти-
нуумом Н2О превосходит поглощение углекислым 
газом. Результаты недавних исследований [16] пока-
зали, что неопределенность в потоках солнечной 
коротковолновой радиации, обусловленная погреш-
ностями в моделях континуума, достигает величины 
4-12 Вт/м2. Данные лабораторных исследований [19] 
также подтверждают, что модели континуального 
поглощения требуют совершенствования.  

Водяной пар наиболее сильно поглощает длин-
новолновую радиацию. Однако к парниковых газам 

относят часто лишь такие газы, как СО2, СН4, О3, 
N2O, фреоны и др. (полный список этих газов и их 
вклад в парниковый эффект можно найти в работе 
[20].) Это обусловлено тем, что вклад водяного пара 
в климатические изменения проявляется, главным 
образом, через его обратные связи. При повышении 
концентрации СО2, СН4, вследствие радиационных 
процессов возрастает температура воздуха и по-
верхности Земли, что приводит к увеличению кон-
центрации паров воды в атмосфере, и как следствие, 
усилению парникового эффекта. Так, например, уд-
воение концентрации СО2 может привести к возрас-
танию приземной температуры примерно на 1,2К 
(или примерно на 3 Вт/м2 в нисходящем длинновол-
новом потоке), если не учитывать обратные связи, а 
с учетом обратных связей повышение температуры 
может достигнуть величины 1.5-4.5К [21]. Основ-
ными причинами такого разброса оценок темпера-
туры поверхности Земли полагают неопределенно-
сти в обратных связях и аэрозольном форсинге [18], 
тогда как считается, что учет молекулярного погло-
щения достаточно корректный. Однако согласно 
вышесказанному оценки влияния погрешностей 
континуального поглощения на климатические ха-
рактеристики актуальны.  
 

 

Рис.1. Интерфейс ИВС по атмосферной химии предоставляющий возможность импорта данных,  
извлеченных из публикаций.

В ИВС «Атмосферная радиация» возможен учет 
нескольких моделей континуума. Работа по совер-
шенствованию этих моделей продолжается [22]. 

В настоящее время для целей прогноза погоды и 
климата вряд ли можно ожидать появление новых 
подходов для разработки радиационных кодов. По-
явление методов k-распределения (ряды экспонент) 
подвело черту на сегодняшний день. Возможны не-
которые уточнения параметров, но не появление 
принципиально новых подходов – моделей. Тем не 
менее, имеется одна методическая проблема. Ряды 

экспонент позволяют обеспечить быстрый пересчет 
параметров радиационной модели при изменении 
баз спектроскопических данных. Однако при учете 
перекрывания полос разных газов нет строгого фор-
мализованного подхода. Это приводит к тому, что 
успех параметризации зависит от искусства иссле-
дователя, и вследствие этого, модернизация моделей 
значительно отстает по времени от модернизации 
баз спектральных данных. Наш опыт в этой области 
позволяет эту проблему разрешить на другом уров-
не, так как задача полностью математически форма-
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лизована [23], что дает возможность унифицировать 
входные данные и модели. Разработаны компьютер-
ные программы, которые позволяют оперативно 
обновлять спектроскопическую информацию в слу-
чае появления новых спектроскопических баз дан-
ных. Входные данные в ИВС структурированы 
стандартным образом: спектроскопические базы 
данных; метеорологические модели; аэрозольные 

оптические модели; оптические модели облаков, что 
значительно облегчает структурирование данных и 
описание метаданных. На рис. 2 представлена блок-
схема для расчета переноса радиации в задачах про-
гноза климата и спутникового мониторинга. 
Для обеспечения более высокой скорости счета не-
обходимо на этих же принципах реализовать широ-
кополосную модель. 

  

 
Рис.2. Радиационные модели для прогноза климата 

Модель Фролькиса 
ИВС "Атмосферная радиация" является частью 

научного портала для атмосферных наук ATMOS 
[24] (http://atmos.iao.ru), представляющего собой 
интегрированный набор  распределенных, но коор-
динируемых предметных сайтов, содержащих типо-
вую информацию с исследовательскими базами 
данных, моделями и аналитическим инструментари-
ем для прямого использования и визуализации дан-
ных. 

Новая, модифицированная, программа расчёта 
радиационных потоков является расширенной вер-
сией программы, уже используемой в ИВС [25-28]. 
По сравнению с предыдущим вариантом появилась 
возможность выбирать вариант расчёта с различны-
ми режимами сохранения влажности, с возможно-
стью задания вертикального критического градиента 
температуры при вычислении конвективного при-
способления и задавать температуру поверхности. 
Пользователь может выбрать вариант с вычислени-
ем лучисто-равновесной температуры и радиацион-
но-конвективной температуры. 
 Для интеграции программы вычисления потоков 
радиации был создан раздел на сайте ИВС, позво-
ляющий, для расчёта через веб-интерфейс вводить 
значения входных параметров. Также создано при-

ложение, выполняющее перевод введённых значе-
ний параметров в формат, принимаемый расчётной 
программой, и инициализирующее вычисления и 
отображение результатов расчёта в соответствую-
щем разделе на сайте ИВС.  

Для ввода значений входных параметров в раз-
деле сайта имеется шесть форм, с помощью которых 
осуществляется ввод начальных условий расчета и 
параметров атмосферы, создание перечня учиты-
ваемых газов и их концентраций, а также задания 
параметров облачности и аэрозоля.  
На странице ввода начальных условий (рис.3) зада-
ются параметры расчёта: количество слоёв, на кото-
рые разбита атмосфера; альбедо поверхности; Опре-
деляется учитывается ли при расчёте облачность, 
аэрозоль и радиационно-активные газы; зенитный 
угол Солнца; вычислять или нет лучисто-
равновесную температуру и радиационно-
конвективную температуру; режим сохранения 
влажности; вертикальный критический градиент 
температуры; температура поверхности и абсолют-
ная точность вычисления температуры. Следующие 
формы позволяют задавать значения давления и 
температуры, учитываемые газы и их концентрации 
по слоям атмосферы. Облачность описывается дву-
мя параметрами: баллом облачности и водозапасом 
облака, задаваемыми для слоёв атмосферы.  Для 
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каждого слоя атмосферы параметрами аэрозоля, 
учитываемыми в расчёте, являются оптическая тол-
щина, альбедо однократного рассеяния и фактор 
асимметрии. Значения этих параметров аэрозоля 
задаются для ближнего инфракрасного, ультрафио-

летового и видимого спектральных диапазонов, а 
оптическая толщина аэрозольного слоя в инфра-
красном спектральном диапазоне. 

 

 

Рис. 3. Интерфейс для ввода начальных условий 

 
 Рис. 4. Графическое представление радиационных потоков  
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Рис. 5. Представление радиационных потоков в табличном виде

В результате работы расчётного модуля пользо-
ватель получает значения потоков восходящей и 
нисходящей радиации в инфракрасной области 
спектра, эффективного инфракрасного потока, пото-
ка нисходящей радиации и восходящей радиации в 
коротковолновой области спектра, эффективного 
коротковолнового потока, интегрального потока 
нисходящей и восходящей радиации, интегрального 
эффективного потока, длинноволнового и коротко-
волнового притока тепла, длинноволнового выхо-
лаживания, интегрального притока тепла, коротко-
волнового и интегрального нагрева. 

Со значениями выше перечисленных физических 
величин пользователь может ознакомиться как в таб-
личном виде, так и в графическом виде. Примеры 
представления результатов показаны на рис. 4 и 5. 

Вычислительная программа написана на языке 
Фортран в виде отдельного исполняемого модуля. 
Для создания веб-интерфейсов и интеграции рас-
чётной программы созданы скрипты на языке PHP, 
обрабатываемые на веб-сервере Apache. Комплекс 
программ ИВС работает в операционной системе 
Linux. Графическое представление результатов, так 

называемая графика высокого уровня, осуществля-
ется с помощью интерактивного Java-апплета, рабо-
тающего в браузере на компьютере пользователя. 

Заключение 
В докладе описаны компоненты распределенной 

информационно-вычислительной системы по 
атмосферным наукам. Основное внимание 
сосредоточено на построении цифровых библиотек 
для этих предметных областей и на приложении для 
вычисления потоков радиации в атмосфере с учетом 
некоторых наборов химических реакций. 

Дальнейшее развитие работы связано с 
формированием фактологической части онтологии 
информационных ресурсов по атмосферной 
радиации и химии, содержащей индивиды, 
характеризующие парные отношения между 
источниками данных. Эта часть A-box онтологии 
направлена на решение задачи исследования 
качества данных, опубликованных в этих 
предметных областях. 
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Atmospheric sciences distributed 
information system 

K. Firsov, V.Frolkis, Y. Voronina, A. Kozodoev, 
A. Fazliev 

 
A description of a distributed information-

computational system for atmospheric sciences is 
presented. The system is based on knowledge and 
presents the results of all the stages of data and 
knowledge creation from measuring spectral functions, 
radiation flows and inflows as well as chemical 
reactions' cross-sections to finding out  
the characteristics of atmospheric radiation and 
registering the interaction of radiation and chemical 
composition of the atmosphere. The major difference of 
the given ICS is the development of ontology of 
informational resources on atmospheric radiation, 
atmospheric chemistry and spectroscopy. This ontology 
would allow a user to get description information on 
data of these domains published in numerous articles. 
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