SPECTCOL : Nouvelles
fonctionnalités
(hyperfine)
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SPECTCOL

 Outil graphigue de manipulation de données
spectroscopiques et collisionnelles issues des bases de
donnees VAMDC (CDMS, JPL, BASECOL, HITRAN, ...)
>VAMDC-TAP : création des requétes

> XSAMS : Xml Schema for Atoms, Molecules and Solids —
format de stockage des resultats

* Visualisation et conversion de données XSAMS vers
d’autres formats (CSV, RADEX, LTE, BIBTEX)
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SPECTCOL

e Combinaison de données collisionnelles et
spectroscopiques

* Interopérabilité avec des outils VO (Topcat) via SAMP

e Connection avec le Query store pour la citation des
données

http://www.vamdc.org/activities/research/software/spectcol/
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Import data from file

Browse... File path:

Search VAMDC database

Databases to search:

SPECTCOL : fenétre principale

Importation fichier

WAMDC Nodes

Spectcol FX

Species | Collision & Transition
Processes Form
Collision !
Nuclear spin an -
B p =08 COMS
Uik feli) Molecular species InChiKey
@) Collision & transition Molecular stoichiometric formula co
lon charge
Atomic symbaol
V4 V4
Résultat données St vy (o)
Spectro | ......
Comment Source Structural formula Stoichiometric formula
1 29501- v2*:C-13-0; $v... CDMS 2018-06-26 00:0... C-13-0 co
2 30503-v 1:C-13-0-17; ... CDMS 2018-06-26 00:0... C-13-0-17 co
3 29503- v 1:C0O-17; $v=05 CDMS 2018-06-26 00:0... CO-17 co
4 28503- v 1:CO; $v=0% CDMS 2018-06-26 00:0... CO co
5 28512- v1*:CO; $v=1,2... CDMS 2018-06-26 00:0 co co
6 30502- v 1:C0O-18; $v=05 CDMS 2018-06-26 00:0... CO-18 co
7 31502-v 1:C-13-0-18; ... CDMS 2018-06-26 00:0... C-13-0-18 co

Résultat données
collisionnelles

Comment

~ oo v e w N

Rotational de-...
Vibrational de...
Rotational de-...
Rotational de-...
Vibrational de...
Rotational de-...

Rotational exc

Source Target struct... Target stoic...
BASECOL2015... CO co
BASECOL2015... CO co
BASECOL2015... CO co
BASECOL2015... CO co
BASECOL2015... CO Cco
BASECOL2015... CO co
BASECOL2015... CO co

Target spin  Target InChi ... Collider stru.
UGFAIRIUMAY... H
UGFAIRIUMAV... H
UGFAIRIUMAV... HE
UGFAIRIUMAV... H$_2%
UGFAIRIUMAN... HE
UGFAIRIUMAV... H$_2%
UGFAIRIUMAV... H$ 2%

databases

BASECOL2015: VAMDC-TAP ir

Collider stoic...

H

H

HE
H2
HE
H2
H2

Spin

@ Collision

ORTHO

PARA
ORTHO

Collider spin

Recherche

Transition

InChl key -
UGFAIRIUMAWXCW-0UBT..
UGFAIRIUMAVXCW-ZDOII...
UGFAIRIUMAYXCW-VQEH...
UGFAIRIUMAVXCW-UHFF...
UGFAIRIUMANXCW-UHFF...
UGFAIRIUMAVXCW-HQM...
UGFAIRIUMAWXCW-RGIGP...

Collider InCh. *
YZCKVEUIGO...
YZCKVEUIGO...
SWQJX|OGLNCE. ..
UFHFLCQGNIY...
SWQJXJOGLNC. ..
UFHFLCQGNIY...
UFHFLCQGNIY.

ollision & Transition

Import

Bases de
nées
selectionnées

Clear
Sources
Energy table
Einstein coef.

Partition function

outons
Group by hand d e

anip des
données

Export

Group by species

Clear
Sources
Energy table
Rate coef.
Scale rate coef.
Export

Cite
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SPECTCOL : Les nouveautes

» Extraction et visualisation des données hyperfines
ISsues des bases spectroscopigues :
> Tables d’énergies
> Table d’Einstein

* Possibilité de combiner des données collisionnelles et
spectroscopiques de type hyperfin (en supposant que le
couplage est identique sur les nombres quantiques
hyperfins)
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COL : Les nouveautés

Déemo
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SPECTCOL : Environnement

e Java 8 - migration en cours Java 13

e JavaFx pour I'interface
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Contacts

* Contacter : yaye-awa.balatjobspm.fr or marie-
lise.dubernet[at]jobspm.fr

 VAMDC Consortium site web : http://www.vamdc.org/
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