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Â äîêëàäå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàáîòû ïî ñîçäàíèþ ïðîãðàììíîãî îáåñ-

ïå÷åíèÿ äëÿ èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû W@DIS ñ òðåõñëîéíîé àðõèòåêòóðîé èí-

ôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ. Ðàçáèåíèå ðåñóðñîâ íà ñëîè (ñëîé äàííûõ, èíôîðìàöè-

îííûé ñëîé è ñëîé çíàíèé) áûëè ââåäåíû ïðè ôîðìèðîâàíèè ïîäõîäà e-Science.

Ñëîé äàííûõ â ÈÑ W@DIS ïðåäñòàâëåí êîëè÷åñòâåííûìè çíà÷åíèÿìè ñïåêòðàëü-

íûõ ñâîéñòâ ìîëåêóë, èíôîðìàöèîííûé ñëîé ñîäåðæèò àííîòàöèè îïóáëèêîâàí-

íûõ ñïåêòðàëüíûõ ðåñóðñîâ è ñëîé çíàíèé âêëþ÷àåò ïÿòü òèïîâ îíòîëîãèé: èí-

ôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ ïî ñïåêòðàëüíûì õàðàêòåðèñòèêàì ìîëåêóë, ñîñòîÿíèÿì

è ïåðåõîäàì ìîëåêóë è êîëåáàòåëüíûì ñîñòîÿíèÿì è êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûì

ïîëîñàì ìîëåêóë. Â äîêëàäå îñíîâíîå âíèìàíèå óäåëåíî ðàçâèòèþ ïðîãðàììíî-

ãî îáåñïå÷åíèÿ äëÿ ñîçäàíèÿ è ïîääåðæêè W@DIS è åãî ôóíêöèîíàëüíûì ñâîé-

ñòâàì. Àðãóìåíòèðóþòñÿ èçìåíåíèÿ ñòðóêòóð äàííûõ, èñïîëüçîâàííûõ ðàíåå â ÈÑ

W@DIS, â ïåðâóþ î÷åðåäü ïðåäñòàâëåíèå êâàíòîâûõ ÷èñåë ïðè îïèñàíèè ñîñòîÿíèé

è ïåðåõîäîâ â ìîëåêóëàõ.
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