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Аннотация 

Виртуальный центр атомных и молекуляр-
ных данных (VAMDC, http://www.vamdc.eu) 
представляет сотрудничество групп по ге-
нерации, оценке, и использованию атомных 
и молекулярных данных. VAMDC ориенти-
рован на построение безопасного, гибкого и 
интероперабельного интерфейса для суще-
ствующих атомных и молекулярных дан-
ных. Доклад основан на материалах статьи 
[1]. В нем поставлены задачи решаемые 
центром, описаны базы данных являющиеся 
основой для функционирования виртуаль-
ного центра и перечислены группы пользо-
вателей из разных прикладных областей 
науки.  

1. Введение 

Атомные и молекулярные данные (АМД) крити-
чески важны в целом ряде прикладных наук, таких 
как астрофизика, атмосферная физика, науки об 
окружающей среде, химии процессов горения и ин-
дустриальных приложениях по плазме и световой 
иллюминации. В настоящее время эти ресурсы в 
значительной степени разобщены, и доступ к ним 
осуществляется через разнородные интерфейсы, что 
в значительной мере ограничивает научную значи-
мость этих ресурсов. Это замечание касается широ-
кого диапазона исследований в исследовании кос-
моса, изучения атмосфер планет, количественных 
изменений климата, развитию программ по расщеп-
лению энергии и пониманию радиационных повре-
ждений биологических систем.  

VAMDC [1] ориентирован на построение интер-
фейсов для работы с существующими АМД, с це-
лью объединения производителей данных и созда-
ния инфраструктуры, удовлетворяющей потребно-
стям пользователей в академических, государствен-
ных, индустриальных и общественных сообществ.  

VAMDC объединяет партнеров, представляемых 
авторами доклада, имеющих опыт в сборе и исполь-
зовании АМД и их использовании в инфраструкту-

рах (Euro-VO [2], EGEE [3]). Центр организован на 
следующих принципах. Он взаимодействует с науч-
ным сообществом, гарантируя приоритет обосно-
ванных атомных и молекулярных сервисов (выби-
раются данные из проверенных, признанных и ши-
роко используемых источников). 

2. Предпосылки создания центра 

В исследовательском сообществе достаточно 
много групп создающих АМД. Эти данные, распо-
ложены в слабо связанных между собой  базах дан-
ных (БД) и информационных сервисах. Для некото-
рых прикладных задач производители данных уже 
создали транснациональные сети, такие как  Euro-
pean Theoretical Spectroscopy Facility [4], и проект 
развитый в рамках Nanoquanta Network of Excellence 
[5]. Некоторые значимые научные сотрудничества 
планируют использовать такие сервисы для собст-
венных целей и нужд. Примерами являются сооб-
щество Europlanet [6], занимающееся планетарными 
науками, астрономическое сообщество вместе с 
Euro-VO, сообщество исследователей, занимаю-
щихся расщеплением  в рамках ITER [7] и 
EURATOM [8] и сообщество из науки о радиации 
моделирующее радиотерапию и исследующее влия-
ние малых доз на здоровье человека [9]. Во всей 
перечисленной деятельности практически отсутст-
вует деятельность, направленная на гарантию инте-
роперабельности АМД. Это означает, что при каж-
дом обращении к одной и той же БД нового прило-
жения, выходные данные, получаемые при запросе 
от БД, должны быть адаптированы. 

Например, в сообществе астрономов плани-
руется создать инструменты для визуализации вы-
числяемых спектров планет, звезд и межзвездных 
сред. Эти инструменты требуют автоматического 
доступа к разным АМБД (атомные и молекулярные 
БД), слияния и проверки качества данных. В на-
стоящее время вне рамок VAMDC нет общедоступ-
ной инфраструктуры для решения таких задач.  

В рамках VAMDC строится гибкая, безопасная и 
легко адаптируемая интероперабельная инфра-
структура для работы с АМД, извлекаемыми из су-
ществующих БД. Особой задачей центра является 
гибкая подстройка под нужды и задачи научных, 
правительственных, индустриальных кругов при 
решении этой задачи.  
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VAMDC наряду с созданием инфраструктуры 
организует реестр для поиска ресурсов, строит слои 
доступа к БД для обеспечения унитарного вывода 
данных, занимается хранением огромного количе-
ства данных из виртуальной обсерватории и объе-
динением инфраструктуры с Grid. Центральной за-
дачей виртуального центра является задача преодо-
ление существующей фрагментации АМБД. Для 
решения этой задачи VAMDC  
 развивает наиболее значимую атомно-

молекулярную инфраструктуру, разделяемую, 
поддерживаемую и расширяемую исследова-
телями в области АМД;  

 обеспечивает функциональность распределен-
ной инфраструктуры, которая является дости-
жимой, допускает формирование ссылок на нее 

и эксплуатируется широким научным сообще-
ством.  
Для выполнения этих целей в проекте VAMDC 

организован ряд мероприятий по сетевой деятель-
ности закладывающих основания для долговремен-
ной и самодостаточной инфраструктуры. Сетевые 
мероприятия нацелены на: 
 объединение производителей данных;  
 координацию деятельности между существую-

щими провайдерами данных;   
 выяснение и удовлетворение нужд разных со-

обществ пользователей; 
 обеспечение средств обучения для овладения 

возможностями ресурсов VAMDC. 
 

 
Рис. 1. Схема инфраструктуры  VAMD - система является распределенной 

 

3. Базы данных участников проекта 

Основу инфраструктуры  VAMDC составляют 
базы данных. Они ниже описаны в привязки к груп-
пам исследователей поддерживающих их актуаль-
ность. Детали о физических свойствах аккумулиро-
ванных в БД см. в Табл. 1, 2.  

3.1. БД VALD [10]  

База данных содержит около 5*10:7 атомных пе-
реходов имеет веб-интерфейс и зеркала. Она обес-
печивает согласованный анализ излучения прихо-
дящего от астрофизических объектов. 

3.2. CHIANTI [11] 

БД атомных свойств для спектроскопической 
диагностики плазмы. Используется при описании 
спектроскопических и столкновительных процессов 
ионизированной плазмы.  

3.3. EMol [12, 13]  

БД содержит сечения взаимодействия электро-
нов с молекулярными системами и поддерживается 
Open University.  

3.4. БД  CDMS [14] и каталог JP L [15] 

БД обеспечивают рекомендуемые значения ва-
куумных частот, интенсивностей и погрешностей. 
Диапазон собранных частот лежит в области 0-
10Тгц (0-320 см-1). 

3.5. BASECOL [16] 

БД содержит коэффициенты скоростей колеба-
тельно-вращательного возбуждения молекул элек-
тронами, молекулярным водородом и гелием. БД 
доступна через веб-сервис.  

3.6. GhoSST [17] 

БД обеспечивает данные  по молекулярным и 
атомным твердым телам в ближнем УФ и дальнем 
ИК диапазоне. Основной группой ресурсов являют-
ся спектральные полосы чуть более полусотни ве-
ществ. 

3.7. БД UMIST для астрохимии [18] 

БД содержит набор скоростей химических реак-
ций и программное обеспечение для моделирования 
процессов в химической кинетике. 
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3.8. Кинетическая БД KIDA для астрохимии  [19] 

БД содержит все химические реакции, исполь-
зуемые при моделировании химических процессов в 
межзвездной среде и атмосферах планет. 

3.9. БД по полициклическим ароматическим уг-
леводородам  [20] 

В БД представлено более 60 веществ в четырех 
состояниях заряда: +1, 0, -1 и +2. 

3.10. LASP [21] 

БД обеспечивает ИК-спектры молекул в твердой 
фазе (10-100К), как для чистых веществ, так и для 
смесей до и после обработки ионами (30-200keV) и 
УФ фотонами (10.2 eV).  

3.11. Stark-B [22] 

БД вычисленных полуширин и сдвигов изолиро-
ванных атомов и молекул, обусловленных столкно-
вениями с электронами и ионами. Интервалы тем-
ператур и плотностей покрываются таблицами в 
широком диапазоне их изменений и зависят от сте-
пени ионизации иона.  

3.12. Spectr-W3 [23] 

БД содержит около 4.5*105 записей об атомах. 
Вся информация обеспечена библиографическими 
ссылками. 

3.13. БД института оптики атмосферы [24-26] 

FTP содержит файлы с данными о CO2 и H2O. 
Информационная система (ИС) SMPO 
(http://smpo.iao.ru) и ИС SPECTRA 
(http://spectra.iao.ru) содержат версии массивов дан-
ных HITRAN, GEISA и HITEMP. ИС W@DIS 
(http://wadis.saga.iao.ru) представляет выверенные 
данные, извлеченные из всех публикаций по моле-
куле воды, собранные группой данных IUPAC, а 
также все опубликованные данные по молекулам 
CO2, NH3, CH4, CO и С2H2 и их изотопомерам. Все 
ИС ИОА СО РАН имеют веб-интерфейсы. 

3.14. БД IVIC/CeCalCULA [27, 28] 

База данных  TIPTOP (http://cdsweb. u-
strasbg.fr/topbase/home.html)  содержит вычисленные 
атомные данные, полученные в проекте Opacity.  

3.15. БД HITRAN [29, 30] 

БД состоит из параметров линий 42 молекул в 
газовой фазе от микроволнового до ультрафиолето-
вого диапазона. В нее входят данные о коэффициен-
тах преломления некоторых веществ и сечения по-
глощения 32 молекул.  
 

 
Таблица 1. Данные участников проекта, распределенные по разным предметным областям  

 

БД 
Атомы в газо-

вой фазе 
Молекулы в 
газовой фазе 

Столкновения 
частиц 

Химия 
Коэфф. пре-

ломл. 

Вещества в 
жидкой и твер-

дой фазе 
VALD EL, SL,TP      
CHIANTI SL  REP, RIR    
EMol   ECSM    
CDMS&JPLSC SL SL     
BASECOL   RCE    
GhoSST      SB 
UMIST    RCR   
KIDA    RCR   
CESR  PAH     
LASP      OCM, BS 
STARK-B   HWS    
Spectr-W3 EL, SL, TP, IP, 

OS 
 ECSA    

IAO  EL, SP  CS   
IVIC/CeCalCULA gf, A  ICS, ECS RCR   
HITRAN   EL, SP  CS IoR  
NIST EL, SL,TP, ELx, 

SLx, NLTE 
     

 

3.16. БД NIST [31-35] 

БД содержит данные о 99 химических элементах 
от микроволнового до рентгеновского диапазона. 
Самая значительная по объёму и полноте БД по 
публикациям в атомной спектроскопии.  

Характеристики состояния для МВ, ИК и УФ -
спектров (EL - уровни энергии, ELx – уровни энер-

гии для рентгеновских спектров), характеристики 
перехода (SL - параметры спектральных линий (ва-
куумные волновые числа, интенсивности, столкно-
вительные параметры для МВ, ИК и УФ - спектров), 
TP - вероятность перехода, IP- потенциал иониза-
ции, OS - сила осциллятора, gf-значения, A-
значения), NLTE - БД по кинетики заселенностей в 
нелокальном термодинамическом равновесии, PAH 
– спектры ароматических углеводородов, REP - 
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скорости столкновений с электронами и протонами, 
RIR - скорости ионизации и рекомбинации, ECSM -
сечения столкновений молекул с электронами, RCE 
- коэффициенты скорости возбуждения при столк-
новении с электронами, Н2 и Не, HWS – сдвиги и 
уширения спектральных линий при столкновении с 
электронами и ионами, ICR – сечения ионизации, 

ECS - сечения ионизации, RCR - скорости химиче-
ских реакций, CS – сечения поглощения фотонов, 
SB – спектры в ИК и УФ диапазонах для твердых 
тел, OCM - оптические интенсивности молекул в 
твердой фазе, BS – спектральные полосы вещества в 
твердой фазе. 

Таблица 2. Классификация ресурсов участников проекта по типам, приложениям и метаданным  
 

БД Тип ИС 
Локальные прило-

жения 
Интернет доступные 

приложения 
Тип метаданных 

VALD WDIS (Vienna, Uppsala, 
Москва) 

 M B, AS 

CHIANTI WIS M M,C  
EMol  M   
CDMS&JPLSC WIS  M  
BASECOL WIS  M  
GhoSST WIS  M  
UMIST WIS  C  
KIDA WIS  M  
CESR  M   
LASP WIS  M  
STARK-B  M   
Spectr-W3 WIS M M B, AS 
IAO WDIS (Томск, Reims, Cam-

bridge, С.-Петербург, 
Н.Новгород) 

 M, C B 

IVIC/CeCalCULA WIS  M, C B, AS, SS, Cl 
HITRAN WDIS (Cambridge, Томск) M, C M, C B 
NIST WIS  M B, AS 

 
Здесь WIS – информационная система с досту-

пом по сети Интернет, WDIS - информационная 
система с доступом по сети Интернет (распределен-
ная или имеет зеркала), M – приложения для мани-
пуляции данными, C- вычислительные приложения, 
относящиеся к предметной области , B – библио-
графический сервис, AS – атрибутный поиск ресур-
сов, SS – семантический поиск ресурсов, Cl – сис-
тема автоматической классификации информацион-
ных ресурсов, основанная на онтологиях. 
 

4. Сообщества пользователей 

4.1. Атмосферные науки 

Понимание физики и химии атмосферы планет, а 
значит и изменений климата со всем его социаль-
ными и экономическими последствиями, требует 
создания сложных вычислительных моделей. Разви-
тие таких моделей представляет собой итерацион-
ный процесс, управляемый полевыми наблюдения-
ми. В таких наблюдениях используется спектроско-
пическая техника, и, следовательно, требуются дос-
товерные БД о сечениях поглощений излучения. 
Эти данные используются для построения моделей, 
используемых для предсказания влияния поведения 
естественных или антропологических процессов в 
атмосфере. Подобные модели используют около 
сотни веществ, характеристики которых извле-
каются из экспериментов и теории. Все такие харак-
теристики должны быть извлечены, проверены, та-
булированы и взаимопроверены. В качестве приме-

ра можно привести водяной пар, играющий цен-
тральную роль в приземной атмосфере как основ-
ной поглотитель солнечного излучения и являю-
щийся доминантным парниковым газом.  

4.2. Астрохимия (и планетарная наука) 

Все астрономические наблюдения и боль-
шинство планетных исследований основаны на дис-
танционных наблюдениях, требующих данных о 
спектрах и столкновениях. Из-за широкого интерва-
ла изменений физических условий и радиационного 
окружения, свойственного разным астрофизическим 
объектам, по-видимому, нет иного поля исследо-
ваний, для которого так необходим доступ к досто-
верным АМД. Почти вся информация о Вселенной 
поступает к нам с фотонами и из процессов, в кото-
рых они участвуют, изменяются и детектируются. 
Большая часть этих процессов относится к атомной 
и молекулярной оптики. Например, сечения фото-
химических процессов существенны для понимания 
химических процессов, происходящих в звездных 
системах, содержащих экзопланеты.  

4.3. Плазменные технологии 

Технологии, основанные на использовании 
плазмы, являются наиболее востребованными в 
коммерческой промышленности. Производство 
тонких пленок в изготовлении микроэлектронных 
структур основаны на методах обработки поверхно-
сти материалов плазмой. Основанные на использо-
вании плазмы процессы применяются на 40% эта-
пов создания полупроводниковых схем.  Для моде-
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лирования поведения и свойств такой химически 
активной плазмы  

4.4. Световая иллюминация 

Товары для освещения составляют около четвер-
ти всех товаров электрической промышленности, и, 
следовательно, существует интерес в совершенство-
вании технологий освещения. Вопреки долгой исто-
рии существования сообщества исследователей по 
изучению средств освещения, в настоящее время, 
статус существующих БД является неудовлетвори-
тельным для инновационной деятельности, связан-
ных с использованием новых веществ (например, 
флуоресцентных ламп на ртути, чистом ксеноне, 
флуоресцирующих и металлических сплавов, таких 
как InSb).  

4.5. Исследования расщепления энергии 

Атомно-молекулярные столкновения и спектро-
скопические процессы играют важную роль в уст-
ройствах магнитного расщепления, поскольку они 
влияют на баланс энергии в плазме, в переносе 
плазмы и ее радиационных свойствах и использу-
ются в качестве основы диагностических методов. 
Конструирование и использование некоторых сис-
тем устройств, основанных на расщеплении, таких 
как нагревание нейтральным пучком, контроль 
примесей и систем тепловой энергии, требуют 
большого количества АМ спектральных и столкно-
вительных данных.  

4.6. Науки о радиации 

Влияние увеличивающейся экспозиции низких 
доз излучения в повседневной жизни может иметь 
долговременные последствия из-за поражения кле-
ток ДНК. Аналогично, использование ионизирую-
щего излучения в медицинской терапии влияет на 
понимание того, как управлять и инициировать по-
вреждения ДНК в канцерогенных тканях. Обе про-
блемы возникли при развитии сложных моделей 
радиотерапии на наномасштабном уровне и они 
связаны с фундаментальными /АМД. Например, 
низко-энергетические столкновения электронов с 
компонентами ДНК и другими биомолекулами, та-
кими как нуклеатиды и аминокислоты. Базы данных 
по спектроскопическим характеристикам и сечени-
ям поглощения до сих пор не объединены в одну 
БД.  

5. Усилия по созданию A&M стандартов 

Некоторые прототипы сервисов и инструментов 
(http://voparis- molecular.obspm.fr) разработаны для 
автоматического доступа к БД BASECOL [48,49] 
and CDMS [50,51]. Эти разработки основаны на 
стандартах обмена АМД, возникшими при обмене 
данными из области атомной и молекулярной физи-
ки в рамках International Virtual Observatory Alliance 
(IVOA, http://www.ivoa.net/) для списков линий [54]. 
Деятельность VAMDC основывается на использо-

вании XML схемы XSAMS (XML Schema for 
Atomics & Molecular Spectroscopy) [55] развитой при 
участии IAEA с целью описания атомных, молеку-
лярных данных и данных о взаимодействии частиц с 
поверхностью. VAMDC тестирует эти стандарты и 
предлагает дополнения и расширения по широкому 
диапазону данных, относящихся к разным смежным 
областям. 

6. Заключение 

Атомные и молекулярные данные играют клю-
чевую роль во многих научных областях. Долгое 
время существовала тенденция для каждой пред-
метной области создавать специализированные хра-
нилища данных и протоколы для обращения к ним. 
Такой подход оказался неэффективным, приводил к 
дублированию  и не способствовал объединению 
научных сообществ, занимающихся исследованием 
смежных проблем. Это приводило к ситуациям, ко-
гда устаревшие и неточные данные использовались 
в ряде предметных областей, тогда как в предмет-
ных областях производящих данные имелись в на-
личии выверенные данные, существенно уточняю-
щие количественные значения. Использование не-
однозначно интерпретируемых данных также при-
водит к трудностям в сравнении и стыковки разных 
моделей. Виртуальный центр атомных и молеку-
лярных данных создает структуру, позволяющую 
связать БД и информацию о АМД по всему миру. 
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Virtual Atomic and Molecua Data Centre 
(VAMDC) 

A.Z. Fazliev and VAMDC Collaboration 
 

The Virtual Atomic and Molecular Data Centre 
(VAMDC, http://www.vamdc.eu) is an European Union 
funded collaboration between groups involved in the 
generation, evaluation, and use of atomic and molecular 
data. VAMDC aims to build a secure, documented, 
flexible and interoperable e-science environment-based 
interface to existing atomic and molecular data. The 

project will cover establishing the core consortium, the 
development and deployment of the infrastructure and 
the development of interfaces to the existing atomic and 
molecular databases. It will also provide a forum for 
training potential users and dissemination of expertise 
worldwide. This review describes the scope of the 
VAMDC project; it provides a survey of the atomic and 
molecular data sets that will be included plus a 
discussion of how they will be integrated. Some 
applications of these data are also discussed. 
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