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L\AVL Infrastructure VAMDC

- VAMDC : e-infrastructure pour l'accés aux données de physique
A&M

- Utilisation d'un middleware placé au dessus des bases de
donneées

- Définition de standards pour :
- l'interrogation des bases (VAMDC-TAP)
- le format d'échange des données (XSAMS)
- la description des services (extension de VOResource)
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L\AVL La base de données des
especes

- http://species.vamdc.eu

‘Un dépdt centralise les especes de toutes les bases de données
- Découverte rapide du contenu de chaque base

- Ajout de fonctionnalités a d'autres éléments de l'infrastructure :

- autocomplétion des noms
- test dynamique de l'existence d'une espece dans une base
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AVANT] Problématique

- La repreésentation des noms des especes chimiques n'est pas
homogene

- Solution pour les atomes : utiliser le symbole ( + la charge pour
les ions )

- Pour les molécules, I'écriture est ambigue

- VAMDC a choisi d'utiliser le standard InChi (International
Chemical Identifier)

* ’ '
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K\AML InChi / InChiKey

- On décrit I'espéce au format InChi :
Ex: 1S/H, 1S/He, 1S/C/g+1

- On génere un hash de 27 caracteres (SHA-256) :
GKDCRJWYAGBLFY-UHFFFAOYSA-N

- Utilisation de l'identifiant pour lier les differentes "versions" d'une
méme espece

* ’ .
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KR\AI\/EX: Processus d'alimentation

consortium

Select|species
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*k\AlVDC Processus d'alimentation

consortium

SQL SQL SQL
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‘\L\AI\/DC Processus d'alimentation

consortium
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Résultat

consortium

BASECOL: VAMDC-TAP interface ( Atomic states, Atoms, Collisions, Molecular states, Molecules )

Stoichiometric
Name formula Formula InChi
InChi=1S/C3/c
Cc3 Cc3 Cs_ 3% 1.3.2

CDMS ( Atomic states, Atoms, Molecular states, Molecules, Radiative transitions )

Stoichiometric
Name formula Formula InChl
Propadienediyl _
: ‘ ca c3 InChI1 - gcafc
tricarbon
LXcat ( Atoms, Collisions, Molecules )
Stoichiometric
Name formula Formula InChi
C3 radical c3 c3 Y+

UMIST Database for Astrochemistry ( Atoms, Collisions, Molecules )

Stoichiometric
Name formula Formula InChi
None c3 c3 '"C"';;_SZ"C%
ASOV 2017

Mass number

Mass number

Mass number

InChiKey

NVLRFXKSQ
QPKAD-
UHFFFAQYS
A-N

InChiKey

NVLRFXKSQ
QPKAD-
UHFFFAOYS
AN

InChiKey

NVLRFXKSQ
QPKAD-
UHFFFAQYS
A-N

InChiKey

NVLRFXKSQ
QPKAD-
UHFFFAOYS
AN
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VAV Convergence IVOA / VAMDC

» Objectif de convergence entre SLAP et VAMDC depuis Interop
Trieste 2016

» Proposition d'ajouter I'inchikey comme attribut facultatif de
Species dans le SSLDM

- Permet de comparer plus facilement l'identité de 2 especes que
I'analyse de chaines de caracteres
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innialElement § 0.1

finalElement J 0.

1

Species

1 1 1 name
Line ionCharge : integer
fingiLevel 0.1  initiaitevel| 0.1 stoichiometricFormula : string
£ lineTitle inChi : string
Level transitionType inChiKey : string
totalStatWeight wavelength
nuclearStatWeight observedWavelength rv—
landeFactor waveNumber
lifeTime siWavelength AUName
observedFlux ?
energy observedFluxWaveMin o.»| Name
configuration observedFuxWaveMax coordinates
msmnSymtmtryType intensity
observedintensity
:ﬂ:;:ow-e-':"p einstenA Reference
not oscilatorStrength
1 lineStrength 0.
weightedOscillStrength
observedBroadeningCoefficient
observedShiftingCoefficient Environment
significanceOfDetection
L.*| quantumSiate 1 - wmpﬂﬂgz
QuantumState particleDensity
normalizedProbability massDensity
termSymbol Is produged of pressure
1 modifed by entropy
mass 1
L,Tmﬂunumb« as 0.1 me(alidty|
QuantumNumber Process extinctionCoefficient
label type
name
model
PhysicalModel .
model - |
0.* envMaoe!
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\AM Description des bases de données

- Bases de données accessibles de facon standardisée,via
un middleware

- Chaque base décrit ses propres capacités
- type de données retournées
- parametres de requétes acceptes

- Capabilities accessibles via une requéte getCapabilities

Ex:
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http://cdms.ph1.uni-koeln.de/cdms/tap/capabilities

L\VAML

- Capabilities déclarées a partir de mots clés d'un vocabulaire

- Mots clés créés a partir de leur position dans le schéma XSAMS

Ex:
AtomMassNumber (Atom — MassNumber)

AtomState TotalAngMom (AtomState — TotalAngularMomentum)
RadTransProbabilityA (Radiative Transition — ProbabilityA)
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http://dictionary.vamdc.org/

L\AML Description des bases de données

- lIs permettent de créer les requétes TAP
- Les champs sont comme les colonnes d'une unique table
- Requétes faites sans jointure :

select *

where (RadTransWavelength >= 500.0

AND RadTransWavelength <= 600.0)
AND ((AtomSymbol = 'He'))
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o \AVL_  Description des bases de données

- Descriptions des nodes analysees lors de l'ajout dans
la base

- Mots clés utiliser pour décrire le contenu

name category prefix
LOIY SPex Arom
LOMT I Spec AromSl
Mobec Spec Molec
Molec Spec Molect I
olks Process  Colliso
Lros HOCess CrossSect
Racaive ransibons = Process RadTra
Rath 1 hfong RadTra I
I~ broade ) RadTransB ]
N t ns NonRadTran
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L\AVL | Description des bases de données

- Possibilité d'ajouter un systeme de recherche par type
de données

- Une grand partie de la procedure de recherche des
données déja faite par l'utilisateur
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