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Аннотация 
В работе рассмотрено табличное и графиче-
ское представление индивидов, характери-
зующих бинарные отношения между ис-
точниками данных в фактологической части 
онтологии информационных ресурсов по 
молекулярной спектроскопии.  

1. Введение 
Построение онтологий предметных областей в 

рамках подхода Semantic Web предоставляет поль-
зователю возможность передачи знаний в явном 
виде и автоматической проверки согласованности 
логической теории предметной области, представ-
ляемой ими. Как следствие, онтологическое пред-
ставление знаний облегчает автоматическую инте-
грацию информационных ресурсов. Недостаточная 
развитость инструментария, позволяющего прово-
дить анализ фактологической части онтологий, до 
сих пор заставляет пользователей проводить его 
вручную. Чаще всего подобный анализ необходим 
для понимания качественного состояния предмет-
ной области, например, качества данных или полно-
ты и непротиворечивости экспертных массивов 
данных. 

При работе пользователя с онтологиями важным 
является визуализация индивидов [1], входящих в 
нее. В работе рассмотрена задача визуализации пар-
ных отношений индивидов, входящих в онтологию 
информационных ресурсов по молекулярной спек-
троскопии.  

Описание предметной области «Молекулярная 
спектроскопия», структур данных и метаданных в 
ней и построение индивидов и классов ее онтологии 
дано в работах [2,3]. При работе с индивидами он-
тологии существует задача качественной и количе-
ственной оценки индивидов, характеризующих пар-
ные отношения. Как правило, они используются при 
анализе информационных ресурсов для определения 
качества данных, содержащихся в них.  

Структура предметной области такова, что ин-
формационные ресурсы, извлеченные из публика-

ций, отнесены к одной их молекул. Это отнесение 
позволяет вычислять значения парных отношений, 
хранящиеся как в базе данных, так и в онтологии 
информационных ресурсов.  

В силу того, что спектральные свойства молекул 
изучены для разных молекул неравномерно (т.е. для 
одних молекул достаточно подробно, а для других 
только фрагментарно), визуализация значений 
свойств парных отношений требует разных подхо-
дов. Для одних молекул, таких как сероводород или 
фосфин, достаточно ограничиться табличным пред-
ставлением, а для других, таких как вода или диок-
сид углерода, приходится использовать графическое 
представление.  

Есть две причины использования графического 
представления для анализа однотипных парных от-
ношений в молекулярной спектроскопии. Во-
первых, для ряда молекул  число источников ин-
формации превышает сотню. В этом случае предос-
тавляемая в табличном виде матрица становится 
визуально необозримой. Во-вторых, даже для слабо 
изученных молекул публикации содержат десятки 
идентичных колебательных полос и их представле-
ние в виде таблицы требует использования много-
мерных матриц, что в значительной мере осложняет 
анализ качества данных. 

В работе рассмотрены как табличное, так и гра-
фическое представление парных отношений на 
примере молекул фосфина, сероводорода и воды.  

2. Предметная область «Молекулярная 
спектроскопия» 

Построенная в [3] онтология информационных 
ресурсов по молекулярной спектроскопии основана 
на модели предметной области, показанной на 
рис.1. Фактологическую основу этой модели пред-
ставляют решения шести задач молекулярной спек-
троскопии, которые наиболее часто используются в 
прикладных задачах. В работе рассматриваются 
только опубликованные решения задач. Эти реше-
ния разбиты на части каждая из которых содержит 
ту опубликованное решение, относящееся к одной 
публикации, одной молекуле, одной спектральной 
задаче и методу ее решения.  Такая часть называется источником данных. 
Свойства решения, аккумулированного в источнике 
данных, называются источником информации. В 
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рассматриваемой модели предметной области ис-
точник информации представляется некоторыми 
индивидами онтологии информационных ресурсов 
молекулярной спектроскопии. 

Число индивидуальных свойств источника дан-
ных, т.е. свойств, независящих от других источни-
ков данных, постоянно и не меняется во времени, 
вследствие факта опубликования. Число свойств, 

характеризующих парные отношения, изменяется 
по мере появления новых источников данных. 
Оценка непротиворечивости спектральных данных 
по ряду критериев может меняться по мере совер-
шенствования измерительной аппаратуры и, следо-
вательно, требуется постоянный анализ качества 
фактов (в том, числе проверка их непротиворечиво-
сти). 

 

 
Рис.1. Иерархия задач предметной области «Молекулярная спектроскопия». 

 
Ниже рассмотрены три типа парных отношений: 

максимальная разность вакуумных волновых чисел 
среди всех пар идентичных переходов сравнивае-
мых источников данных, среднеквадратические  
отклонения по отдельной колебательной полосе или 
по всем идентичным колебательным полосам и ха-
рактеристики разупорядочения источников данных.  

В работе рассмотрены примеры относящиеся к 
двум задачам (Т1 и Т6) представленным на рис.1. 

3. Парные отношения в количественной 
спектроскопии 

Значительную долю данных, связанных с реше-
ниями задач количественной спектроскопии, зани-
мают значения некоторых бинарных отношений 
между источниками данных. Здесь рассмотрены 
только три вида бинарных отношений,  связанных с 
максимальной разностью вакуумных волновых чи-
сел, среднеквадратическими отклонениями решений 
задач спектроскопии (на примере задач Т2 и Т6) и 
сравнением упорядочений квантовых чисел по свя-
занным с ними значениями волновых чисел.  

3.1. Максимальное значение разности 
вакуумных волновых чисел идентичных 
переходов 

Решения задач Т2 и Т6 представляют собой спи-
ски переходов. Каждый переход описывается вол-
новыми числами, квантовыми числами и, реже, ко-
эффициентом Эйнштейна. Идентификатором, одно-

значно характеризующим переход, являются кван-
товые числа.  Различия в значениях волнового числа 
для идентичных переходов могут быть обусловле-
ны, с одной стороны, точностью измерений, а, с 
другой стороны, некорректным приписыванием 
квантовых чисел. Современные типовые измерения 
положений центров линий в инфракрасном диапа-
зоне проводятся с точностью до 0.001 см-1. Некор-
ректное приписывание может давать ошибки суще-
ственно превосходящие величину ошибки измере-
ний. Мы полагаем, что значения разности волновых 
чисел, превышающие 0.05 см-1, как правило, всегда 
указывают на некорректное отнесение.  Следова-
тельно, данное отношение позволяет выделять наи-
более грубые ошибки в приписывании квантовых 
чисел.  

3.2. Среднеквадратическое отклонение 

В спектроскопии используется среднеквадрати-
ческое отклонение для сравнения разницы между 
двумя измерениями, ни одно из которых нельзя счи-
тать «эталоном». При разных измерениях два спи-
ска переходов можно представить в виде векторов 

A1=(x1
qn1, x1

qn2, …, x1
qnm) и A2=(x2

qn1, x2
qn2, …, x2

qnm), 

где xi
qnj — значения волновых чисел, а qnj — соот-

ветствующие им квантовые числа, — число иден-
тичных переходов. В этом случае формула для стан-
дартного  отклонения  имеет вид: 

RMSD(A1, A2)=(Σqnm
i=qn1(x1

i- x2
i)/m)1/2.              (1) 
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В некоторых представлениях квантовые числа 
можно разбить на две группы. Одна группа называ-
ется колебательными квантовыми числами, а другая 
– колебательно-вращательными квантовыми числа-
ми. Ниже такое разделение представлено в виде  

qn=(qnvib, qnv-r). 

При описании переходов вводят понятие «коле-
бательная полоса спектральных линий» которому 
соответствует набор спектральных линий с разными 
наборами колебательно-вращательных квантовых 
чисел, но с фиксированными значениями колеба-
тельных квантовых чисел. В количественной спек-
троскопии часто используют формулу для расчета, в 
которой среднеквадратическое значение рассчиты-
вается для каждой колебательной полосы. В этом 
случае в формуле (1) суммирование ведется только 
по колебательно-вращательным квантовым числам 
выбранной полосы. Для описания такого отклоне-
ния используется термин «отклонением по отдель-
ной колебательной полосе» и такое отклонение оп-
ределяется формулой 
RMSD(A1(qnvib, qnv-r), A2(qnvib, qnv-r)) (qnvib=const) = 
(Σb

i=a(x1
i- x2

i)/k)1/2.                (2) 

В формуле (2) а является минимальным значени-
ем колебательно-вращательной части квантовых 
чисел, а b – максимальным значением, а k представ-
ляет число колебательно-вращательных квантовых 
чисел содержащихся в наборе квантовых чисел qn с 
фиксированным значением qnvib=const.     Введен-
ное выше стандартное отклонение, заданное форму-
лой (1) будем называть отклонением по всем поло-
сам или интегральным среднеквадратическим от-
клонением.   

3.3. Сравнение упорядочений 

При анализе решений задач спектроскопии мож-
но добиться требуемой малости значений разности 
волновых чисел идентичных переходов и требуе-
мых значений среднеквадратических отклонений. 
Однако этого бывает недостаточно для согласова-
ния решений задач спектроскопии (Т2 и Т6).  

Пусть есть два набора A1 и A2  вакуумных вол-
новых чисел и соответствующих им квантовых чи-
сел. При этом положим, что каждому набору кван-
товых чисел qni соответствует тождественный ему 
набор квантовых чисел qnj, другими словами в на-
борах A1 и A2  существуют попарно идентичные 
переходы. Упорядочим последовательности значе-
ний вакуумных волновых чисел по возрастанию.  
Припишем порядок возрастания, относящийся к 
волновым числам, к квантовым числам. В общем 
случае порядок следования квантовых чисел в двух 
наборах может быть различным. Например, сравне-
ние двух экспертных массивов [4-6] показывает, что 
он нарушается для более 700 переходов в случае 
молекулы воды. Заметим, что эти массивы имеют 
более тридцати тысяч идентичных переходов. 

Количественная оценка разупорядочения может 
определяться разными способами. В данной работе 

при описании табличного отображения разупорядо-
чения используется следующий алгоритм. Фиксиру-
ется порядок в одном из массивов и вычисляется 
число перестановок Ndisorder, после которых оба упо-
рядочения квантовых чисел становятся одинаковы-
ми.  

4. Визуализация данных и онтологий 
Импорт источников данных в информационную 

систему по спектроскопии сопровождается автома-
тической генерацией значений свойств этих данных 
и формированием прикладных онтологий. Значения 
этих свойств хранятся в реляционной базе данных в 
соответствующих таблицах. Наряду с этими свойст-
вами там же хранятся высказывания прикладных 
онтологий в форме триад. Пользователям приклад-
ные онтологии доступны в XML/RDF представле-
нии (см., например, для изотопологов молекул воды 
и сероводорода [7]).  

В зависимости от молекулы число высказываний 
в онтологии меняется в широких пределах. Так, на-
пример, для  молекул воды и диоксида углерода их 
число превышает 106, тогда как для молекул серо-
водорода (H2S) [8] или фосфина (PH3) [9] всего 
лишь несколько тысяч.  

Для количественного анализа данных, относя-
щихся к парным отношениям между импортирован-
ными  источниками данных, можно применять таб-
личное представление. Подобное представление 
показано на рис. 1 и 2. Оно удобно при детальном 
анализе качества данных и на этапе выбраковки не-
качественных данных.  Однако такое представление 
требует значительного времени для анализа. Более 
того, табличное представление среднеквадратиче-
ских отклонений по отдельным полосам является 
громоздким и необозримым. 

Качественное понимание непротиворечивости 
решений задач спектроскопии существенно проще 
достичь при визуализации парных отношений меж-
ду источниками данных в форме направленных 
графов, цвет и толщина ребер которых позволяет 
качественно оценивать уровень согласования дан-
ных, относящихся к сотне пар источников данных. 
Примеры таких графов приведены на рис. 4, 5 и 7.    

4.1. Табличное представление данных 

На приведенных ниже рис.2 и 3 дано табличное 
представление значений бинарных отношений меж-
ду всеми экспериментальными источниками дан-
ных, связанных с выбранной молекулой.  

Рис. 2 относится к молекуле фосфина и содер-
жит количественные характеристики соответст-
вующих бинарных отношений. Качественное пред-
ставление бинарных отношений, связанных с дан-
ными по молекуле воды (H2

17O) [10], показано на 
рис.3, где темные ячейки таблицы (оранжевого цве-
та) определяют не соответствующие ограничениям 
значения, а не окрашенные ячейки означают отсут-
ствие идентичных переходов в сравниваемых ис-
точниках данных.   
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А)

Б)

В) 
 

Рис.2. Значения свойств, характеризующих пары  первичных экспериментальных источников данных по 
молекуле фосфина. А) Максимальное значение разности вакуумных волновых чисел идентичных переходов, 

Б)  Среднеквадратическое отклонение, В) Результаты сравнения упорядочений. 
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На рис.2 приводятся результаты значений би-
нарных отношений 21 источника данных. Только 12 
источников данных содержат переходы для которых 
можно найти идентичные, хотя бы в одном из ос-
тавшихся 11 источников. В таблице приведены аб-
бревиатуры публикаций, и в соответствующей 
ячейке таблицы приведено отношение двух чисел. 
Числитель отношения указывает значение бинарно-
го отношения, а знаменатель – число идентичных 
переходов в этих источниках данных. Источники 
данных, не содержащие идентичных переходов с 
другими публикациями, в таблице не приведены. 
Светлая ячейка таблицы (розовый цвет), содержа-
щая отношение, означает, что соответствие между 
идентичными переходами удовлетворяет заданному 
критерию, а темное (оранжевый цвет)  – не удовле-
творяет критерию.    

Из анализа таблиц на рис. 2 следует, что сравни-
ваемые данные могут удовлетворять одним крите-
риям, но не удовлетворять другим. В таблицах в 
явном виде указаны количественные значения пар-
ных отношений. При числе источников данных, 
превышающем сотню, представление таблиц стано-
вится неэффективным, т.к. отсутствует возможность 
просмотра данных на экране монитора. 

Для решения некоторых задач анализа качества 
данных можно ограничиться качественным про-
смотром данных, приведенных в таблице. В этом 
случае из таблиц удаляются количественные харак-
теристики, и вводят цветовое разделение на пары, 
удовлетворяющие количественным критериям и 
неудовлетворяющие им. Представленная на рис.3 
таблица содержит достаточно большое число несо-
гласованных вакуумных волновых чисел в источни-
ках данных. 

4.2. Графическое представление  данных 

В приведенных ниже примерах выбраны сле-
дующие ограничения на значения максимального 
отклонения волновых чисел (|ω1-ω2| <0.01 см-1) и 
интегрального среднеквадратического значения 
(RMSD < 0.05), при выполнении которых решения 
задач считаются согласованными.  

На рис.4. представлены эти два типа парных от-
ношений для 50 источников данных (как эксперт-
ных, так и первичных (экспериментальных и рас-
четных)) по молекуле H2

17O [12]. Название круга 
соответствует идентификатору источника данных. 
Первые 4 цифры указывают на год публикации, а 
 

 
 
Рис.3. Цветная карта для анализа максимальных разностей волновых чисел идентичных переходов для 

первичных экспериментальных источников информации по молекуле H2
17O. (Обозначения:  — макси-

мальная разность волновых чисел меньше 0.01 см-1,  — максимальная разность волновых чисел больше 
0.01 см-1). 
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Рис.4.  Визуализация двух типов бинарных отношений между источниками данных об изотопологе воды  

H2
17O. 

 

 
Рис.5. Интегральные среднеквадратические отклонения для основного изотополога молекулы H2S. Пунктир 
соответствует  плохому соответствию. Сплошная линия соответствует хорошему соответствию. Толстая 
сплошная линия соответствует хорошему соответствию критерию отклонений по отдельным полосам. 
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следующие за ними буквы взяты из первых двух 
букв фамилий четырех авторов соответствующей 
публикации. Площадь круга, соответствующего 
источнику данных пропорциональна числу источ-
ников данных, с которым выбранный источник дан-
ных имеет идентичные переходы. Как правило, та-
кими источниками являются  источники, содержа-
щие значительное число данных (экспертные или 
расчетные источники).  Именно эти источники дан-
ных содержат наибольшее число рассогласованных 
по значению волновых чисел переходов. Красным 
цветом помечены экспертные и первичные экспе-
риментальные источники данных, а зеленым –
источники с  расчетными данными. 

Сплошные синие дуги указываю на то, что все 
данные пары источников согласованы. Пунктирные 
линии указывают на рассогласование источников 
данных (желтый цвет – соответствует рассогласова-
нию по интегральному среднеквадратическому от-
клонению, а зеленый цвет – рассогласованию по ин-
тегральному среднеквадратическому отклонению и 
максимальному значению разности волновых чисел).   

Как следует из рисунка, экспериментальные 
первичные источники данных согласуются хорошо. 
Это обстоятельство можно объяснить тем фактом, 
что в базе данных были сделаны исключения несо-
гласованных данных в соответствие с публикацией 
[10]. Значительно хуже обстоят дела с согласовани-
ем экспертных и расчетных данных. Проверки пока-
зали, что экспертные данные содержат значительное 
число устаревших данных [12]. Проблемы рассогла-
сования расчетных данных с экспериментальными 
обусловлены некорректными отнесениями кванто-
вых чисел. Стоит отметить, что появившиеся в 2011 
году работы [13,14], уточняющие расчетные дан-
ные, значительно расходятся как с расчетными дан-
ными, так и данными экспертных данных. 

На рис. 5 показана ситуация с источниками дан-
ных по молекуле сероводорода. Сплошные дуги 

указывают на малые значения среднеквадратиче-
ских отклонений. Пунктирные дуги - на значения 
превышающие 0.05. Экспертные массивы (красные 
круги) [4,6] не включают ряд старых и новых опуб-
ликованных данных. Рисунок демонстрирует недос-
таточно хорошее качество данных экспертных мас-
сивов. Более того, экспертные данные практически 
не соответствуют почти всем экспериментальным 
данным, с которыми они имеют идентичные пере-
ходы. 

Подтверждение сделанных выводов можно най-
ти в публикации [8]. В частности на рис. 6, взятом 
из этой публикации, показано, насколько меньше 
данных содержится в последней версии экспертного 
массива HITRAN по сравнению с опубликованными 
данными, размещенными в ИВС W@DIS [11]. Рис.5 
в полной мере характеризует факт отсутствия иден-
тичных переходов в экспертных массивах данных 
демонстрирует отсутствие идентичных переходов с 
публикациями [15-18], содержащими значительный 
объем данных, опубликованный в последние годы. 

Рис.7 иллюстрирует наиболее сложную ситуа-
цию, возникающую при сравнении значений 
среднеквадратических отклонений по отдельным 
полосам. На этом рисунке отображены  средне-
квадратические отклонения по всем отдельным 
колебательным полосам основного изотополога 
молекулы воды (H2

16O). 
Представленный на рис.7 граф содержит в себе 

парные отношения между всеми опубликованными 
данными по основному изотопологу молекулы воды 
(экспериментальные,  расчетные и экспертные) [19]. 
Состояние информационных ресурсов, отображае-
мых графом, соответствует ситуации в которой в 
ИВС внесены экспертные поправки для публикаций 
до 1990 года. Как следует из рис.7 основные 
расхождения связаны с периодом времени с 1991 по 
настоящее время. 

 
 

 
Рис. 6. Качественное сравнение объемов данных содержащихся в [4] и [8].  
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Рис.7. Визуализация среднеквадратических отклонений  вакуумных волновых чисел в публикациях по 

основному изотопологу молекулы воды. 

6. Заключение 
Построение логической теории предметной об-

ласти и выяснение ее непротиворечивости являются 
основными задачами создания научной теории. 
Достаточно трудоемкую часть при решении этой 
задачи представляет проверка на достоверность ее 
фактологической части.   

Количественная проверка позволяет выяснить 
большую часть деталей, относящихся к несостоя-
тельности теории, и ее результаты могут быть пред-
ставлены в табличном виде. Такое представление в 
ряде случаев бывает сложным и необозримым. В 
подобных ситуациях эффективным является графи-
ческое представление, позволяющее, при установ-
лении правил интерпретации графов, качественно 
оценивать степень несогласованности логической 
теории. 

В работе показано, что в случае малого числа 
источников данных эффективно использование таб-
личного представления значений парных отноше-
ний. При представлении среднеквадратических от-
клонений по отдельным колебательным полосам и 
большого числа источников данных эффективно 
использование графического представления. 

Стоит отметить, что графическое представление 
парных отношений может быть эффективно исполь-
зовано при интерпретации решении задачи деком-
позиции экспертных массивов данных на первичные 
источники данных. Решение задачи декомпозиции 
описано в работе [12].  

Наконец, применение описанного табличного и 
графического представления может быть эффектив-
ным при проверке качества данных в виртуальном 
центре атомарных и молекулярных данных [20, 21]. 

Авторы благодарны РФФИ (гранты 11-07-00660 
и 11-07-0038) и РАН (проект РАН 15/10) за финан-
сирование работы.  
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Visualization of binary relations of data 
sources in quantitative spectroscopy 
Z. Apanovich, P. Vinokurov, A. Akhlyostin, 

A. Privezetsev, A. Fazliev 
 

Tabular and graphic representation of individuals 
characterizing binary relations between data sources in 
A-box of an ontology of information sources on mo-
lecular spectroscopy is studied in this work. 
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