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Ðàññìîòðåíû âîïðîñû ñîçäàíèÿ èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû, îáåñïå÷èâàþùåé
ãðàôè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå àòîìíûõ óðîâíåé è ïåðåõîäîâ ïî èíôîðìàöèè,
õðàíÿùåéñÿ â áàçå äàííûõ. Ïðåäëîæåí àëãîðèòì ïîñòðîåíèÿ òàêîãî ïðåäñòàâ-
ëåíèÿ â âèäå äèàãðàìì Ãðîòðèàíà, ñïðîåêòèðîâàíû àðõèòåêòóðà è ïîëüçîâà-
òåëüñêèé èíòåðôåéñ.

Ââåäåíèå. Â ðàáîòå èññëåäîâàòåëåé âàæíîå ìåñòî çàíèìàåò ñáîð è àíà-
ëèç èíôîðìàöèè î ñâîéñòâàõ îïðåäåëåííûõ ôèçè÷åñêèõ ñèñòåì. Íàïðèìåð,
äëÿ ãàçîâûõ èëè ïëàçìåííûõ ñèñòåì ýòà èíôîðìàöèÿ ÷àñòî êàñàåòñÿ ïàðà-
ìåòðîâ àòîìîâ, ìîëåêóë, èîíîâ – õàðàêòåðèñòèê ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé è
ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ ìåæäó íèìè. Íàèáîëåå òðàäèöèîííûì ñïîñîáîì
ïðåäñòàâëåíèÿ òàêèõ äàííûõ ÿâëÿåòñÿ èçäàíèå òàáëèö. Òàê, â ðàáîòå [1]
ïðåäñòàâëåíû òàáëèöû, ñîäåðæàùèå èíôîðìàöèþ îá ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâ-
íÿõ àòîìà èëè åãî èîíà, êîòîðûå îòñîðòèðîâàíû ïî âîçðàñòàíèþ ýíåðãèè. Â
[2] ïðèâåäåíû âñå ðàçðåøåííûå ïåðåõîäû ìåæäó ðàçëè÷íûìè óðîâíÿìè.

Òî÷íûå è îáøèðíûå äàííûå îá îïòè÷åñêèõ ñïåêòðàõ àòîìíûõ ñèñòåì
ïðèíÿòî ïðåäñòàâëÿòü â âèäå òàáëèö, à äëÿ îáùåãî àíàëèçà ñòðîåíèÿ ýëåêò-
ðîííîé ñòðóêòóðû ÿäåð, àòîìîâ èëè ìîëåêóë äàâíî è óñïåøíî èñïîëüçóþòñÿ
ãðàôè÷åñêèå ïðåäñòàâëåíèÿ.

Â ðàáîòå [3] ðàññìîòðåíû îñíîâíûå ýòàïû ýâîëþöèîííîãî ðàçâèòèÿ ãðà-
ôè÷åñêîãî ïðåäñòàâëåíèÿ àòîìíûõ ñèñòåì â âèäå äèàãðàìì, íàçíà÷åíèå êî-
òîðûõ – íàãëÿäíî ïîêàçàòü ðàñïðåäåëåíèå âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ïî ýëåê-
òðîííûì êîíôèãóðàöèÿì è îòìåòèòü íàèáîëåå èíòåíñèâíûå ïåðåõîäû. Äèà-
ãðàììà Ãðîòðèàíà [4] èìååò âèä ïðÿìîóãîëüíèêà ñ çàäàííûìè ðàçìåðàìè,
âíóòðè êîòîðîãî ñ ïîìîùüþ ëèíèé, áóêâ è ÷èñåë ïðåäñòàâëåíà ýëåêòðîííàÿ
ñòðóêòóðà àòîìíîé ñèñòåìû. Óðîâíè ýíåðãèé îòìå÷åíû ïî îñè îðäèíàò, à
îáîçíà÷åíèÿ òåðìîâ – ïî îñè àáñöèññ. Ïðè ýòîì ÷åòíûå è íå÷åòíûå ñîñòîÿíèÿ
÷åðåäóþòñÿ ìåæäó ñîáîé. Íà âåðòèêàëüíûõ øêàëàõ îòëîæåíà ýíåðãèÿ â
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îáðàòíûõ ñàíòèìåòðàõ(ñì )1� è ýëåêòðîíâîëüòàõ (ýÂ). Íàêëîííûìè ëèíèÿìè

ïîêàçàíû ðàäèàöèîííûå ïåðåõîäû.
Òåõíèêà ïîñòðîåíèÿ äèàãðàìì Ãðîòðèàíà ïðåòåðïåëà îïðåäåëåííûå èç-

ìåíåíèÿ, è â íàñòîÿùåå âðåìÿ èìååòñÿ íåñêîëüêî èõ âèäîâ. Òàê, äëÿ çàäà÷
àñòðîôèçèêè ïðèìåíÿþòñÿ äèàãðàììû [5, 6], êîòîðûå îòëè÷àþòñÿ îò ãðîòðè-
àíîâñêèõ òåì, ÷òî ïîêàçûâàþò çàïðåùåííûå ïåðåõîäû. Ïðîáëåìà ïîñòðîå-
íèÿ äèàãðàìì äëÿ àòîìîâ ñ áîëüøèì çàðÿäîì ÿäðà Z (îò H äî Mn) ðåøåíà àâ-
òîðàìè [7], êîòîðûå ïðè îïèñàíèè ïîëíîãî ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ îäíîãî
ýëåìåíòà èñïîëüçîâàëè íåñêîëüêî äèàãðàìì ñ ðàçëè÷íûìè ýëåêòðîííûìè
êîíôèãóðàöèÿìè. Åùå îäíèì ðåøåíèåì ýòîé ïðîáëåìû ñòàëî ïðèìåíåíèå
âìåñòå ñ äèàãðàììîé Ãðîòðèàíà ñîïðîâîæäàþùåé òàáëèöû, â êîòîðîé ðàçìå-
ùàåòñÿ èíôîðìàöèÿ îá óðîâíÿõ è ïåðåõîäàõ, íå ïîìåñòèâøèõñÿ íà äèàãðàì-
ìå. Òàêîé ïîäõîä èñïîëüçîâàí â [8], ãäå èìååòñÿ èíôîðìàöèÿ î ñïåêòðàõ
àòîìîâ è èîíîâ îò Z � 26 (Fe) äî Z � 42 (Mo).

Â ðàáîòàõ [9, 10] ïðèâåäåíû äèàãðàììû äëÿ áîëüøèíñòâà ýëåìåíòîâ
Ïåðèîäè÷åñêîé òàáëèöû. Â íèõ èñïîëüçîâàíà òåõíèêà ïîñòðîåíèÿ, íåñêîëü-
êî îòëè÷àþùàÿñÿ îò óïîìÿíóòûõ âûøå [7, 8]. Â ïåðâîé (âåðõíåé) ñòðîêå äèà-
ãðàììû äàåòñÿ îáîçíà÷åíèå âñåõ ñóùåñòâóþùèõ ýëåêòðîííûõ êîíôèãóðà-
öèé nl k, âî âòîðîé ïðåäñòàâëåíû òåðìû àòîìíûõ îñòàòêîâ, â òðåòüåé – òåðìû

ýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìà. Â ïîñëåäíåé ñòðîêå ÷åòíûå è íå÷åòíûå
òåðìû ðàçíåñåíû îòíîñèòåëüíî îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ïî êðàÿì äèàãðàììû.
Ïî ñðàâíåíèþ ñ äèàãðàììàìè èç [7, 8] äàííàÿ äèàãðàììà, êàê è ïåðâîíà÷àëü-
íàÿ ãðîòðèàíîâñêàÿ, ïîìåùåíà íà îäíîé ñòðàíèöå, ñîäåðæèò äîñòàòî÷íî ïîë-
íóþ èíôîðìàöèþ è óäîáíà â îáðàùåíèè.

Ñåãîäíÿ â ñåòè Èíòåðíåò ìîæíî íàéòè òàáëè÷íóþ èíôîðìàöèþ è äèà-
ãðàììû Ãðîòðèàíà (äàííûå èç ïå÷àòíûõ èçäàíèé). Òàê, òàáëèöû èç [11] ïðè-
âåäåíû â [12] âèäå òåêñòà, à â ðàáîòå [13] ïðåäñòàâëåíû äèàãðàììû èç [6] â
âèäå ðàñòðîâûõ ðèñóíêîâ. Îòäåëüíûå äèàãðàììû èìåþòñÿ òàêæå â [14]. Òà-
êîå êîïèðîâàíèå ïîçâîëÿåò ïîñòîÿííî àêòóàëèçèðîâàòü èíôîðìàöèþ, íî
äàííûé ñïîñîá íå èíòåðàêòèâåí è íå ìîæåò îáåñïå÷èòü ìåõàíèçìû îòáîðà è
äåòàëèçàöèè èíôîðìàöèè.

Ñóùåñòâóåò ðÿä ñèñòåì ñ ðàçíûìè ôóíêöèîíàëüíûìè âîçìîæíîñòÿìè,
îáåñïå÷èâàþùèìè ïîëüçîâàòåëÿ íåîáõîäèìûìè ñðåäñòâàìè ïîèñêà è ïîäãî-
òîâêè èíôîðìàöèè. Íàïðèìåð, ïðîãðàììà ASDB ðàáîòàåò ñ òàáëè÷íûìè
äàííûìè è ïîçâîëÿåò äåëàòü âûáîðêó è ñîðòèðîâêó ïî ïàðàìåòðàì. Äåìî-
âåðñèÿ ïðîãðàììû äîñòóïíà â [15]. Íàèáîëåå ñëîæíûìè â ðåàëèçàöèè, íî
íàèáîëåå ïðèâëåêàòåëüíûìè ÿâëÿþòñÿ èíôîðìàöèîííûå ñèñòåìû (ÈÑ) íà
îñíîâå áàç äàííûõ (ÁÄ) ñ ïóáëèêàöèåé â ñåòè Èíòåðíåò. Ýòè ñèñòåìû ïîçâî-
ëÿþò ïîëó÷àòü ÷àñòü èíôîðìàöèè â âèäå òàáëèöû èëè âñþ áàçó öåëèêîì, à
òàêæå â èíòåðàêòèâíîì ðåæèìå äåëàòü SQL-çàïðîñû [16]. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ
â ìèðå ñóùåñòâóåò öåëûé ðÿä òàêèõ ñèñòåì, ïðåäîñòàâëÿþùèõ äîñòóï ê èí-
ôîðìàöèè ïî ðàçëè÷íûì ïðîòîêîëàì (http, ftp, telnet), îáçîð êîòîðûõ ìîæíî
íàéòè â ðàáîòå [17]. Îäíîé èç íàèáîëåå ïîëíûõ ÁÄ ÿâëÿåòñÿ áàçà ASD NIST
USA, ñîäåðæàùàÿ èíôîðìàöèþ î ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäàõ 99 ýëåìåíòîâ è
óðîâíÿõ ýíåðãèè 52 ýëåìåíòîâ [12]. Èìååòñÿ åùå ðÿä ñèñòåì ñ àíàëîãè÷íûìè
âîçìîæíîñòÿìè: NIFS, AMDIS, OPD, COREX, àäðåñà äîñòóïà ê êîòîðûì
ïðèâåäåíû â [18].

Ïðåäñòàâëåííûå âûøå ñèñòåìû ïîëíî óäîâëåòâîðÿþò ïîòðåáíîñòè èñ-
ñëåäîâàòåëåé â òàáëè÷íîé èíôîðìàöèè, îäíàêî íå ìîãóò ñïîñîáñòâîâàòü ïðå-
îäîëåíèþ äåôèöèòà ãðàôè÷åñêèõ ïðåäñòàâëåíèé, ïîñêîëüêó îíè ïîêà íå â
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ñîñòîÿíèè ñòðîèòü äèàãðàììû Ãðîòðèàíà àâòîìàòè÷åñêè. Äî ñèõ ïîð ñóùåñò-
âóþùèå â êîìïüþòåðíîé ñðåäå ãðàôè÷åñêèå ïðåäñòàâëåíèÿ ïðîñòî êîïè-
ðóþò äèàãðàììû êíèæíûõ èçäàíèé, íå ðàñøèðÿÿ èõ ñïèñîê èëè ôóíêöèî-
íàëüíîñòü. Ýôôåêòèâíûì ñïîñîáîì ðåøåíèÿ äàííîé ïðîáëåìû ÿâëÿåòñÿ äè-
íàìè÷åñêîå ïîñòðîåíèå òðåáóåìûõ ïîëüçîâàòåëþ äèàãðàìì êîìïüþòåðíîé
ñèñòåìîé íà îñíîâå îáøèðíîé ÁÄ. Ýòîò ñïîñîá äî ñèõ ïîð íå áûë ðåàëèçîâàí.
Åäèíñòâåííàÿ èçâåñòíàÿ íàì ïîïûòêà ïîñòðîåíèÿ äèàãðàììû ñ ïîìîùüþ
ñïåöèàëüíîé ïðîãðàììû “Multi-Photon Grotrian Diagram” ïðåäñòàâëåíà â
[15]. Îäíàêî àâòîìàòè÷åñêîå ïîñòðîåíèå çäåñü îòñóòñòâóåò: ïåðåõîäû äëÿ
îòîáðàæåíèÿ âûáèðàþòñÿ âðó÷íóþ. Êðîìå òîãî, â ïðîãðàììå ìîæíî ïîñòðî-
èòü òîëüêî ÷àñòè÷íóþ äèàãðàììó.

Òàêèì îáðàçîì, àêòóàëüíîé ÿâëÿåòñÿ çàäà÷à ïîñòðîåíèÿ ÈÑ ïî ñïåêò-
ðàëüíûì äàííûì àòîìîâ, îáåñïå÷èâàþùåé, ïîìèìî ôóíêöèé âûáîðêè, ñîð-
òèðîâêè è òàáëè÷íîãî ïðåäñòàâëåíèÿ äàííûõ, äèíàìè÷åñêîå ïîñòðîåíèå
äèàãðàìì Ãðîòðèàíà ñ íåîáõîäèìîé ñòåïåíüþ äåòàëèçàöèè. Ðåøåíèþ ýòîé
çàäà÷è ïîñâÿùåíà äàííàÿ ðàáîòà.

Àâòîìàòè÷åñêîå ïîñòðîåíèå äèàãðàìì Ãðîòðèàíà. Ïîñòðîåíèå óäîá-
íîé äëÿ ðàáîòû äèàãðàììû Ãðîòðèàíà äî ñèõ ïîð ðåøàëîñü êâàëèôèöèðîâàí-
íûì ñïåöèàëèñòîì. Îäíèì èç âàæíûõ ýòàïîâ ñîçäàíèÿ ÿâëÿåòñÿ îòáîð óðîâ-
íåé è ïåðåõîäîâ, íàèëó÷øèì îáðàçîì îòîáðàæàþùèõ ñâîéñòâà àòîìà. Õîòÿ
äëÿ ðåøåíèÿ ýòîé çàäà÷è èìåþòñÿ òàêèå êðèòåðèè, êàê èíòåíñèâíîñòü èëè
äëèíà âîëíû, ýêñïåðòíàÿ îöåíêà ñèòóàöèè ïðèñóòñòâóåò â çíà÷èòåëüíîé
ìåðå. Äðóãèì ýòàïîì ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàçìåùåíèå èíôîðìàöèè íà äèàãðàì-
ìå, îáåñïå÷èâàþùåå åå íàèëó÷øóþ «÷èòàåìîñòü». Ïðè ýòîì ïîìèìî ôîðìà-
ëèçóåìûõ êðèòåðèåâ ïðèñóòñòâóåò àâòîðñêèé âçãëÿä. Ñèòóàöèÿ îñëîæíÿåòñÿ
òåì, ÷òî íà ïðàêòèêå çà÷àñòóþ ïîèñêè ðåøåíèÿ íà âòîðîì ýòàïå âåäóò ê ïåðå-
ñìîòðó ðåçóëüòàòîâ ïåðâîãî. Äëÿ àâòîìàòè÷åñêîãî ïîñòðîåíèÿ íåîáõîäèì
ñòðîãèé àëãîðèòì, êîòîðûé îáåñïå÷èë áû ïðèåìëåìîå êà÷åñòâî ïîëó÷àåìûõ
äèàãðàìì.

Ïðè ïîñòðîåíèè àëãîðèòìà áûë âûáðàí ïîäõîä èç ðàáîòû [9], â êîòîðîì
ðàçäåëÿþòñÿ ÷åòíûå è íå÷åòíûå àòîìíûå ñîñòîÿíèÿ, ÷òî ïîçâîëÿåò óâåëè-
÷èòü ïëîòíîñòü èíôîðìàöèè. Ðåçîíàíñíûå ïåðåõîäû ñ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ
íà âîçáóæäåííûå è ïîñëåäóþùèå èíòåíñèâíûå ïåðåõîäû îòîáðàæàþòñÿ ñëå-
äóþùèì îáðàçîì. Ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíè è ïåðåõîäû ìåæäó íèìè ïðåäñòàâ-
ëåíû â âèäå ãðàôà (óðîâíè – ýòî âåðøèíû, ïåðåõîäû – ðåáðà) [19]. Èñïîëüçî-
âàíà ñõåìà «ãðàô–äåðåâî» (ñòâîë è âåòâè). Â êà÷åñòâå ñòâîëà áåðåòñÿ îñíîâ-
íîå ñîñòîÿíèå, ïàðàëëåëüíûå âåòâè – âîçìîæíûå ïåðåõîäû íà âîçáóæäåííûå
ñîñòîÿíèÿ, ïîçâîëÿþùèå óìåíüøèòü äëèíû îòðåçêîâ è èñêëþ÷èòü ïåðåñå÷å-
íèÿ. Â ñîîòâåòñòâèè ñ [9, 10] îáùèé âèä àâòîìàòè÷åñêè ïîñòðîåííîé äèà-
ãðàììû ïðåäñòàâëåí íà ðèñóíêå. Â ïåðâîé ñòðîêå ðàçìåùåíû ýëåêòðîííûå
êîíôèãóðàöèè ñîñòîÿíèé, âî âòîðîé – àòîìíûå îñòàòêè, à â òðåòüåé – âñå
âîçìîæíûå òåðìû. Êàæäîé êîíôèãóðàöèè ñîîòâåòñòâóåò íåñêîëüêî òåðìîâ.
Ïî îñè îðäèíàò îòëîæåíû óðîâíè ýíåðãèè, à ïî îñè àáñöèññ – îáîçíà÷åíèÿ
òåðìîâ.

Ðàññìîòðèì àëãîðèòì îòáîðà îòîáðàæàåìûõ ïåðåõîäîâ äëÿ íà÷àëüíîãî
ïîñòðîåíèÿ äèàãðàììû. Íà íåé âàæíî ïðåäñòàâèòü ðåçîíàíñíûå ëèíèè (ïå-
ðåõîäû ñ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ) è ëèíèè ïåðåõîäîâ ñ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿ-
íèé. Ïðè ýòîì íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü äëèíó âîëíû îòîáðàæàåìîãî ïåðåõîäà.
Â ïåðâóþ î÷åðåäü íàäî ïðåäñòàâèòü ïåðåõîäû ñ äëèíîé âîëíû èç âèäèìîé è
áëèæíåé ÈÊ-îáëàñòåé ñïåêòðà êàê íàèáîëåå äîñòóïíûå èññëåäîâàòåëÿì.
Òðóäíîñòè íà÷èíàþòñÿ, êîãäà ýòè òðåáîâàíèÿ âñòóïàþò â ïðîòèâîðå÷èå äðóã
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ñ äðóãîì. Âèçóàëüíî óñòàíîâëåíî, ÷òî ïðè îòîáðàæåíèè îäíîâðåìåííî áîëåå
30 ëèíèé ïåðåõîäîâ äèàãðàììà ñòàíîâèòñÿ çàïóòàííîé, à ëèíèé, ïîäõîäÿùèõ
ïîä íà÷àëüíûå êðèòåðèè, ìîæåò áûòü áîëåå 100. Â ñëîæíûõ ýëåìåíòàõ ïðîá-
ëåìà îòáîðà îòîáðàæàåìûõ ïåðåõîäîâ òàêæå òåñíî ñâÿçàíà ñ èõ âîçìîæíûì
íàëîæåíèåì.

Îïèøåì èñïîëüçóåìûé íàìè àëãîðèòì îòáîðà óðîâíåé.
1. Äëÿ ðèñîâàíèÿ îòáèðàþòñÿ ðåçîíàíñíûå ëèíèè ñ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ

ñ íàèáîëüøåé äëèíîé âîëíû (íå áîëåå 20 ëèíèé).
2. Èç âñåãî íàáîðà ïåðåõîäîâ âûáèðàþòñÿ ñàìûå äëèííîâîëíîâûå è èí-

òåíñèâíûå. Èç íèõ æå äîáèðàåòñÿ ÷èñëî ëèíèé, íåäîñòàþùåå äî 30. Â ñðåä-
íåì ïîëó÷àåòñÿ ïðèìåðíî îäèíàêîâîå êîëè÷åñòâî íà êàæäóþ âåðøèíó ãðàôà.

3. Ïðîâåðÿåòñÿ, êàê ëèíèè áóäóò ðàçìåùàòüñÿ íà äèàãðàììå. Åñëè êàêîé-
íèáóäü èç âûáðàííûõ ïåðåõîäîâ áóäåò íàêëàäûâàòüñÿ íà äðóãèå ýëåìåíòû
äèàãðàììû, òî ýòîò ïåðåõîä âðåìåííî èñêëþ÷àåòñÿ èç ðàññìîòðåíèÿ è âûáè-
ðàåòñÿ ñëåäóþùèé èç ñïèñêà (ñì. ï. 2).

Äàëåå âîçíèêàåò çàäà÷à òàêîãî ðàçìåùåíèÿ èíôîðìàöèè íà äèàãðàììå,
êîòîðîå îáåñïå÷èëî áû ÷èòàåìîñòü. Ïðîáëåìà, ñâÿçàííàÿ ñ íàëîæåíèåì îòî-
áðàæàåìûõ ýëåìåíòîâ äèàãðàììû, ðåøàåòñÿ ðàçíûìè ìåòîäàìè. Èñõîäÿ èç
îáùèõ ñîîáðàæåíèé ìîæíî óêàçàòü, êóäà ïåðåìåñòèòü è êàê êîíêðåòíî îòî-
áðàçèòü îïðåäåëåííûé ïåðåõîä, åñëè ðåøåíèå âîîáùå ñóùåñòâóåò. Îäíàêî,
íå ïðåäñòàâëÿÿ, êàê áóäåò âûãëÿäåòü äèàãðàììà â öåëîì, ñäåëàòü ýòî äîñòà-
òî÷íî òðóäíî. Åñëè îäíà ëèíèÿ ïåðåõîäà íàêëàäûâàåòñÿ íà äðóãóþ, ïàðàë-
ëåëüíóþ ïåðâîé (ðàññòîÿíèå ìåæäó íèìè ìåíüøå âûñîòû öèôð, îáîçíà÷àþ-
ùèõ äëèíó âîëíû), òî èìååòñÿ íåñêîëüêî âîçìîæíîñòåé ðàçìåùåíèÿ. Âî-
ïåðâûõ, ìîæíî ñäâèíóòü ëèíèþ ïåðåõîäà âïðàâî èëè âëåâî, ïðîäëèâ ïðè
ýòîì îòðåçêè, èçîáðàæàþùèå óðîâíè, åñëè ýòî íåîáõîäèìî. Âî-âòîðûõ,
ìîæíî ðèñîâàòü ïåðåõîä â âèäå äâóõ è áîëåå ñîåäèíåííûõ ìåæäó ñîáîé îò-
ðåçêîâ. Ïðè ðåàëèçàöèè ïåðâîé âîçìîæíîñòè íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü íàëè-
÷èå ïåðåõîäîâ ñëåâà è ñïðàâà. Åñëè, äâèãàÿ ëèíèþ, ìû ïîïàäàåì íà äðóãîé
ïåðåõîä, òî íàäî ðåàëèçîâûâàòü âòîðóþ âîçìîæíîñòü ëèáî óáèðàòü ëèíèþ ñ
äèàãðàììû (ñì. ï. 3 àëãîðèòìà îòáîðà óðîâíåé). Òàêîâ íà÷àëüíûé âèä äèà-
ãðàììû (ñì. ðèñóíîê).

Ïîëüçîâàòåëü ìîæåò ïîñòðîèòü äèàãðàììó ñ ñîáñòâåííûìè íàñòðîéêà-
ìè, áîëåå ïîëíî è òî÷íî îòîáðàæàþùèìè íåîáõîäèìóþ åìó ÷àñòü äàííûõ.
Ýòî ìîæíî ñäåëàòü, ïîëüçóÿñü ïàðàìåòðèçàöèåé àëãîðèòìà. Äëÿ ìàñøòàáè-
ðîâàíèÿ è áîëåå òî÷íîãî ïîçèöèîíèðîâàíèÿ ìîæíî ââåñòè ìàêñèìàëüíóþ è
ìèíèìàëüíóþ ýíåðãèþ óðîâíÿ, ðàçìåùåííóþ íà äèàãðàììå.

Ïðîãðàììà, íàïèñàííàÿ íà ÿçûêå Java, ðåàëèçóþùàÿ âûøåïðèâåäåííûé
àëãîðèòì, íà ñâîåì ðàáî÷åì ïîëå ñîçäàåò äèàãðàììó Ãðîòðèàíà. Äàííûå, íå-
îáõîäèìûå äëÿ ïîñòðîåíèÿ äèàãðàììû, ñîäåðæàòñÿ â XML-äîêóìåíòå [20],
ññûëêó íà êîòîðûé ïðîãðàììà ïîëó÷àåò â âèäå ïàðàìåòðà. Â äîêóìåíòå ñî-
äåðæàòñÿ: îáîçíà÷åíèÿ ýëåêòðîííûõ êîíôèãóðàöèé è òåðìîâ äëÿ ðàçâåðòêè
ïî ãîðèçîíòàëè, ðàçðûâû âåðòèêàëüíîé øêàëû ýíåðãèè, äàííûå îá ýíåðãåòè-
÷åñêèõ óðîâíÿõ è èîíèçàöèîííûõ ïðåäåëàõ è äàííûå î ïåðåõîäàõ. Âíèçó
äèàãðàììû åñòü ïîëÿ ââîäà äëÿ çàäàíèÿ ïðåäåëîâ ìàêñèìàëüíîé è ìèíè-
ìàëüíîé ýíåðãèè, à òàêæå äâà ïîëÿ äëÿ âûäåëåíèÿ ïåðåõîäîâ èç îïðåäåëåííî-
ãî äèàïàçîíà. Ìîæíî òàêæå ïîñòðîèòü äåòàëüíóþ ÷àñòè÷íóþ äèàãðàììó.

Àðõèòåêòóðà ÈÑ ñ ïîääåðæêîé äèíàìè÷åñêîãî ïîñòðîåíèÿ äèà-
ãðàìì Ãðîòðèàíà. Ïðåäñòàâëåííàÿ ìåòîäèêà àâòîìàòè÷åñêîãî ïîñòðîåíèÿ
äèàãðàìì Ãðîòðèàíà ñîçäàåò ïðåäïîñûëêè äëÿ îðãàíèçàöèè ÈÑ, îáåñïå÷èâà-
þùåé èõ äèíàìè÷åñêîå ïîñòðîåíèå ïî çàïðîñàì ïîëüçîâàòåëåé. Òàêàÿ ñèñòå-
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ìà, ïðåæäå âñåãî, äîëæíà ðåàëèçîâûâàòü óæå îòðàáîòàííûå íà öåëîì ðÿäå
ïîäîáíûõ ñèñòåì âîçìîæíîñòè:

1) õðàíåíèå áîëüøîãî ìàññèâà èíôîðìàöèè (ñîòíè òûñÿ÷ çàïèñåé) ïî
ýíåðãåòè÷åñêèì óðîâíÿì è àòîìíûì ïåðåõîäàì ýëåìåíòîâ Ïåðèîäè÷åñêîé
òàáëèöû è èõ èîíîâ;

2) ýôôåêòèâíóþ îðãàíèçàöèþ ýòîãî èíôîðìàöèîííîãî ìàññèâà, îáåñïå-
÷èâàþùóþ áûñòðóþ ðåàêöèþ íà çàïðîñû;

3) ïîïîëíåíèå ÈÑ íîâûìè äàííûìè;
4) ïðåäñòàâëåíèå äàííûõ ïî óðîâíÿì è ñïåêòðàì â òàáëè÷íîé ôîðìå ñ èí-

ñòðóìåíòàìè îòáîðà, ñîðòèðîâêà îòáîðà.
Ïîìèìî ýòîãî, ÈÑ äîëæíà îáåñïå÷èâàòü äèíàìè÷åñêîå ñîçäàíèå ãðàôè-

÷åñêîãî ïðåäñòàâëåíèÿ äàííûõ â âèäå äèàãðàìì Ãðîòðèàíà, ðåàëèçóÿ ñëåäó-
þùèå âîçìîæíîñòè:

1) íàèëó÷øèé âûáîð ÷èñëà è ñîñòàâà ëèíèé è ïåðåõîäîâ äëÿ îòîáðàæåíèÿ
â êàíîíè÷åñêîì âèäå (ïî óìîë÷àíèþ);

2) ïîëüçîâàòåëüñêóþ íàñòðîéêó ñâîéñòâ äèàãðàììû;
3) âûáîðêó èç ÁÄ íåîáõîäèìîé èíôîðìàöèè è äèíàìè÷åñêîå («íà ëåòó»)

ïîñòðîåíèå èçîáðàæåíèÿ äèàãðàììû ñ îïòèìèçàöèåé ÷èòàåìîñòè.
Â îñíîâå ÈÑ ëåæèò ñèñòåìà óïðàâëåíèÿ áàçàìè äàííûõ (ÑÓÁÄ), êîòîðàÿ

îáåñïå÷èâàåò ñòàíäàðòíûå ñðåäñòâà äëÿ äîñòóïà ê áîëüøèì îáúåìàì îäíî-
òèïíûõ åäèíèö èíôîðìàöèè, ïîçâîëÿåò ñîçäàâàòü îáùèå ïðîöåäóðû äëÿ äî-
ñòóïà ê äàííûì, âûïîëíÿòü çàïðîñû è ò. ä.

ÈÑ ñòðîèòñÿ â òðåõóðîâíåâîé àðõèòåêòóðå êëèåíò-ñåðâåð.
Ñåðâåðíûé óðîâåíü ñèñòåìû ïðåäñòàâëåí SQL-ñåðâåðîì, îáåñïå÷èâàþ-

ùèì õðàíåíèå äàííûõ è èõ îòáîð ïî SQL-çàïðîñàì. Â êà÷åñòâå êëèåíòñêîãî
óðîâíÿ èñïîëüçóåòñÿ ñòàíäàðòíîå ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå web-áðàóçåð ñ
ïîääåðæêîé ÿçûêà Java.

Îñíîâíàÿ ôóíêöèîíàëüíîñòü ñèñòåìû ñîñðåäîòî÷åíà íà ïðîìåæóòî÷íîì
óðîâíå, êîòîðûé îáåñïå÷èâàåò ïðåäìåòíóþ ëîãèêó ñèñòåìû, ôîðìèðóåò
SQL-çàïðîñû, ðåàëèçóåò web-øëþç ê ñèñòåìå è ïðåäîñòàâëÿåò åìó èíòåð-
ôåéñ. Îñíîâîé ïðîìåæóòî÷íîãî óðîâíÿ ÿâëÿåòñÿ ñåðâåð ïðèëîæåíèé
ËÅÌÌÀ ðàçðàáîòêè Íîâîñèáèðñêîãî ãîñóäàðñòâåííîãî óíèâåðñèòåòà [21].
Ýòîò ñåðâåð ôàêòè÷åñêè ïðèìåíÿåò ñîáñòâåííóþ ìåòàìîäåëü ÁÄ, êîòîðàÿ ñî-
äåðæèò ýëåìåíòû îáúåêòíîãî ïîäõîäà è ìåõàíèçìû ïîääåðæêè ñëàáîñòðóê-
òóðèðîâàííûõ äàííûõ (XML-ïîëÿ), è ïîçâîëÿåò ñòðîèòü ñëîæíûå ïîëüçîâà-
òåëüñêèå èíòåðôåéñû íà îñíîâå ìåòîäîâ êëàññîâ îáúåêòîâ, îïðåäåëåííûõ â
êîíöåïòóàëüíîé ìîäåëè äàííûõ. Êàæäàÿ ñòðàíèöà ïîëüçîâàòåëüñêîãî èíòåð-
ôåéñà âûçûâàåòñÿ http-çàïðîñîì è çàïóñêàåò îïðåäåëåííûé ìåòîä êîíêðåò-
íîãî îáúåêòà ñ ïåðåäà÷åé åìó ïàðàìåòðîâ. Âûçâàííûé ìåòîä â ñîîòâåòñòâèè ñ
ïîëüçîâàòåëüñêèì çàïðîñîì îðãàíèçóåò SQL-çàïðîñ ê ÁÄ. Íà îñíîâàíèè ïî-
ëó÷åííûõ äàííûõ ìåòîä «íà ëåòó» ôîðìèðóåò HTML/XML-ñòðàíèöó, êîòî-
ðàÿ è ïåðåäàåòñÿ êëèåíòó.

Äèíàìè÷åñêîå ïîñòðîåíèå è îòîáðàæåíèå äèàãðàìì Ãðîòðèàíà ðåàëè-
çîâàíî ñëåäóþùèì îáðàçîì. Ïî çàïðîñó íà ïîñòðîåíèå äèàãðàììû âûçû-
âàåòñÿ ìåòîä êëàññà, ýêçåìïëÿðû êîòîðîãî ñîîòâåòñòâóþò àòîìàì è èîíàì.
Äàííûé ìåòîä ôîðìèðóåò ñòðàíèöó è ðàçìåùàåò íà íåé Java-àïïëåò, ñîçäàí-
íûé íà îñíîâå âûøåîïèñàííîé Java-ïðîãðàììû. Â êà÷åñòâå ññûëêè íà äîêó-
ìåíò, ñîäåðæàùèé íåîáõîäèìóþ äëÿ îòðèñîâêè äèàãðàììû èíôîðìàöèþ,
àïïëåòó ïåðåäàåòñÿ ñòðîêà âûçîâà ñîïðÿæåííîãî ìåòîäà (âêëþ÷àÿ ïàðàìåò-
ðû), êîòîðûé è îòâå÷àåò çà ôîðìèðîâàíèå òðåáóåìîãî äîêóìåíòà ñî ñïåêò-
ðàëüíûìè äàííûìè.

120



Ïîñòðîåííûé íà îñíîâå âûøåïðåäñòàâëåííûõ òåõíîëîãèé èíòóèòèâíî
ïîíÿòíûé ïîëüçîâàòåëüñêèé èíòåðôåéñ îáåñïå÷èâàåò âîçìîæíîñòü ïîëó÷å-
íèÿ äàííûõ â ñîîòâåòñòâèè ñ íàèáîëåå ÷àñòî òðåáóåìûìè çàïðîñàìè, â òîì
÷èñëå:

– ïîëó÷åíèå èíôîðìàöèè ïî óðîâíÿì îäíîãî èëè íåñêîëüêèõ ýëåìåíòîâ â
òàáëè÷íîì âèäå;

– ïîëó÷åíèå èíôîðìàöèè ïî ïåðåõîäàì îäíîãî èëè íåñêîëüêèõ ýëåìåí-
òîâ â òàáëè÷íîì âèäå;

– ïîëó÷åíèå äèàãðàìì Ãðîòðèàíà ïî çàäàííîìó ýëåìåíòó è íàáîðó ïàðà-
ìåòðîâ.

Îñíîâó èíòåðôåéñà ñîñòàâëÿþò òðè ñòðàíèöû, êàæäàÿ èç êîòîðûõ îòâå-
÷àåò çà îïðåäåëåííûé òèï çàïðîñà. Ñòðàíèöà «Óðîâíè» îáåñïå÷èâàåò âîç-
ìîæíîñòü ïîëüçîâàòåëþ ñîñòàâèòü äåòàëüíûé çàïðîñ íà ïîëó÷åíèå èíôîð-
ìàöèè îá ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíÿõ àòîìà èëè èîíà è ïðåäñòàâëÿåò ðåçóëüòàòû
òàêîãî çàïðîñà. Ôîðìà çàïðîñà îïðåäåëÿåò âûáîð åãî ïàðàìåòðîâ: ìàêñèìà-
ëüíóþ è ìèíèìàëüíóþ ýíåðãèþ, êîíôèãóðàöèþ èëè òåðì, ýíåðãåòè÷åñêèå
åäèíèöû èçìåðåíèÿ (ýÂ, ñì ),1� ñïèñîê îòîáðàæàåìûõ ïîëåé, âûñîòó ñòðàíèö

âûâîäà. Òàêèå äàííûå ðàçìåùàþòñÿ â òàáëèöå. Äîïîëíèòåëüíûå ìåõàíèçìû
îáåñïå÷èâàþò íàñòðîéêó ïðåäñòàâëåíèÿ (ñîðòèðîâêó ïî ýíåðãèè è êîíôèãó-
ðàöèè) íà êîìïüþòåðå êëèåíòà óæå ïîñëå ïîëó÷åíèÿ äàííûõ.

Ñòðàíèöà «Ïåðåõîäû» ôîðìèðóåò çàïðîñ íà ïîëó÷åíèå ñîîòâåòñòâóþ-
ùåé èíôîðìàöèè. Â ïàðàìåòðàõ çàïðîñà ìîæíî âûáðàòü ýëåìåíòû, äëèíó
âîëíû è ðàçáðîñ (åñëè ïîëå ïóñòî, òî âûâîäÿòñÿ âñå ïåðåõîäû), åäèíèöû
èçìåðåíèÿ (íàíîìåòðû, àíãñòðåìû), ðàçðåøåíèå íà ïîêàç ïîëíîé èíôîðìà-
öèè îá óðîâíÿõ. Ðåçóëüòàòû òàêæå ìîæíî îòñîðòèðîâàòü ïî ðàçëè÷íûì ïàðà-
ìåòðàì.

Íà ñòðàíèöå «Ãðàôèêà» ïðåäñòàâëåíà ôîðìà îòáîðà òàêèõ ïàðàìåòðîâ
äèàãðàììû Ãðîòðèàíà, êàê ìèíèìóì è ìàêñèìóì èíòåíñèâíîñòè ïîêàçûâàå-
ìûõ ïåðåõîäîâ, ìèíèìàëüíûé è ìàêñèìàëüíûé óðîâíè ýíåðãèè. Ñàìà äèà-
ãðàììà îòêðûâàåòñÿ â îòäåëüíîì îêíå «Âûâåñòè äèàãðàììó».

Îïûò ïîñòðîåíèÿ èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïî-
ñòðîåí ïðîòîòèï ÈÑ «Ýëåêòðîííîå ñòðîåíèå àòîìîâ», ðåàëèçóþùèé óêàçàí-
íóþ ôóíêöèîíàëüíîñòü. Ñèñòåìà îïóáëèêîâàíà â ñåòè Èíòåðíåò [22]. Äëÿ àï-
ðîáàöèè ñèñòåìà áûëà çàïîëíåíà íîâåéøèìè äàííûìè ïî àòîìó áåðèëëèÿ
[12], ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà êîòîðîãî îïèñûâàåòñÿ ñ ïîìîùüþ LS-ñâÿçè.

Îñîáîå âíèìàíèå ïðè àïðîáàöèè óäåëÿëîñü ãðàôè÷åñêîìó ïðåäñòàâëå-
íèþ. Äèàãðàììà Ãðîòðèàíà, ïîëó÷åííàÿ äëÿ àòîìà áåðèëëèÿ ïî óìîë÷àíèþ,
ïîêàçàíà íà ðèñóíêå.

Âîçìîæíû íàñòðîéêè: âûáîð äèàïàçîíà ýíåðãèè ïîêàçûâàåìûõ óðîâíåé
è âûäåëåíèå ïåðåõîäîâ ñ îïðåäåëåííîé äëèíîé âîëíû, êîòîðûå îáëåã÷àþò
÷òåíèå è ïîíèìàíèå èíôîðìàöèè ñ äèàãðàììû. Òàê, âûáîð äèàïàçîíà ïî
ýíåðãèè ïîçâîëÿåò ÷åòêî âûäåëÿòü ðèäáåðãîâñêèå è àâòîèîíèçàöèîííûå ñî-
ñòîÿíèÿ. Èñïîëüçóÿ ÷àñòè÷íóþ äèàãðàììó, ìîæíî ïîêàçàòü âñå èçâåñòíûå
ëèíèè ïåðåõîäîâ. Åñòü âîçìîæíîñòü âûäåëÿòü îïðåäåëåííûå äëèíû âîëí
äðóãèì öâåòîì. Äëÿ ýòîãî íåîáõîäèìî ââåñòè çíà÷åíèå äëèíû âîëíû è äèà-
ïàçîí âûäåëåíèÿ.

Íà îñíîâàíèè ðàáîòû ñ äðóãèìè äèàãðàììàìè âûÿñíèëîñü, ÷òî èñïîëü-
çóåìûé àëãîðèòì îòáîðà îáåñïå÷èâàåò ïðàâèëüíûé ïîäáîð îòîáðàæàåìûõ
óðîâíåé è õîðîøóþ ÷èòàåìîñòü äèàãðàìì äëÿ îòäåëüíîé ãðóïïû àòîìîâ ùå-
ëî÷íûõ è ùåëî÷íî-çåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ. Äëÿ îñòàëüíûõ ãðóïï àòîìîâ òðå-
áóåòñÿ äîïîëíèòåëüíàÿ ïðîâåðêà.
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Çàêëþ÷åíèå. Â ðàáîòå ïðåäëîæåíà ñõåìà ïîñòðîåíèÿ ÈÑ, îáåñïå÷èâàþ-
ùåé õðàíåíèå, îáðàáîòêó, ïðåäñòàâëåíèå äàííûõ îá ýëåêòðîííîì ñòðîåíèè
àòîìîâ – õàðàêòåðèñòèêàõ ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé (êîíôèãóðàöèÿ, òåðì,
ýíåðãèÿ, âðåìÿ æèçíè) è ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäàõ (íàáëþäàåìàÿ è ðàñ÷åòíàÿ
äëèíà âîëíû, âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà, îòíîñèòåëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü). Îñîáåí-
íîñòüþ ñèñòåìû ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü äèíàìè÷åñêîé âèçóàëèçàöèè àòîì-
íîé ñòðóêòóðû íà îñíîâå àâòîìàòè÷åñêîãî ïîñòðîåíèÿ äèàãðàìì Ãðîòðèàíà
ïî èíôîðìàöèè ÁÄ. ÈÑ îðèåíòèðîâàíà íà ðàáîòó ÷åðåç web-ñåðâåð Èíòåðíåò,
÷òî ïîçâîëÿåò èññëåäîâàòåëþ â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïîëó÷àòü íåîáõîäèìûå äàí-
íûå. Ðåàëèçîâàí ïðîòîòèï ñèñòåìû, ïîçâîëÿþùèé ñòðîèòü ãðàôè÷åñêîå
ïðåäñòàâëåíèå â âèäå äèàãðàìì Ãðîòðèàíà. Ñèñòåìà ôóíêöèîíèðóåò â ñåòè
Èíòåðíåò [22] è ÷àñòè÷íî çàïîëíåíà íîâåéøèìè äàííûìè ïî àòîìàì ùåëî÷-
íûõ ýëåìåíòîâ, à òàêæå áåðèëëèÿ, êàëüöèÿ, ìàãíèÿ, íåîíà, èòòåðáèÿ.

Ñèñòåìà ïðåäíàçíà÷åíà äëÿ ñïåöèàëèñòîâ è ñòóäåíòîâ, çàíèìàþùèõñÿ
âîïðîñàìè àòîìíîé ñïåêòðîñêîïèè, ïëàçìû, êâàíòîâîé ýëåêòðîíèêè è àñòðî-
ôèçèêè.

Àâòîðû âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòü Ñ. Ã. Ðàóòèàíó, Ä. À. Øàïèðî çà ïîëåç-
íûå îáñóæäåíèÿ ðàáîòû.
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