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Le format XSAMS

- VAMDC : e-infrastructure pour interrogation de bases de données atomiques et 
moléculaires

- Utilisation d'un middleware commun installé au dessus de chaque base

- Utilisation d'un data model commun pour le langage d'interrogation et le format des 
données : XSAMS

- XML schema décrivant finement un grand nombre de phénomènes physiques

- Avantage : description très précise des données

- Inconvénient : difficulté à parser les résultats
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Le format XSAMS

- VAMDC fournit des outils pour parser XSAMS (librairies java, python)

- Il est nécessaire de bien connaître le schéma

- Point bloquant : les utilisateurs des données sont des scientifiques qui ne vont pas 
coder pour accéder à des données 

- Ils continuent à utiliser les interfaces natives des bases et leurs sorties standards

- Formats texte adaptés à la lecture par des codes Fortran (lignes de 80 caractères)

Ex : CDMS, JPL, Hitran
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Exemple HITRAN 
(16O)3

- Compilation de paramètres spectroscopiques pour la prédiction et la simulation 
de l'émission et de la transmission de la lumière dans l'atmosphère

- Utilisée pour l'étude des atmosphères planétaires
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Une solution : 
convertir les données

- Utilisation de web services pour la conversion des données

- En entrée : 1 fichier XSAMS

- En sortie : un fichier HTML, XML, CSV …

- Définition d'une interface standard 
(http://www.vamdc.eu/documents/standards/dataConsumerProtocol) 

- Chaque service est une VOResource

- Enregistré dans le registry

- Chaque node peut lister les transformations compatibles avec les données qu'il 
contient
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Exemple de déclaration d'interface

<capability standardID="ivo://vamdc/std/VAMDC-TAP" xsi:type="tx:VamdcTap"> 
   <interface xsi:type="vs:ParamHTTP"> 
      <accessURL use="base">http://vald.astro.uu.se/atoms-12.07/tap/</accessURL>
   </interface>
   <versionOfStandards>12.07</versionOfStandards>
   <versionOfSoftware>12.07r1-rc</versionOfSoftware>
   <sampleQuery>SELECT ALL WHERE AtomSymbol = 'U'</sampleQuery>
   <returnable>AtomNuclearCharge</returnable>
   <returnable>AtomSymbol</returnable>
    …
   <application>ivo://vamdc/atomicxsams2html</application>
   <application>ivo://vamdc/xsams-mux</application>
   <application>ivo://vamdc/xsams2sme</application>
   <application>ivo://vamdc/XSAMS-bibtex</application>
   <application>ivo://vamdc/xsams-views</application>
</capability>

Transformations
applicables
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Exemple : Sortie 
HITRAN

- Base de référence pour la spectroscopie

- Format reconnu et très utilisé, demandé régulièrement

- Implémentation par Cyril Richard d'une librairie java de conversion XSAMS→ Hitran

- Principales difficultés :
- conversion des noms des molécules de VAMDC (InchiKey) vers format HITRAN

 (numérique)
- extraire les valeurs des nombres quantiques

- Outil intégré au portail VAMDC pour faire la transformation en ligne

http://portal.vamdc.eu
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Plot

- Autre demande des utilisateurs : visualisation du contenu des fichiers

Prérequis : 
- affichage de fichiers contenant jusqu'à 10 000 transitions
- possibilité de comparer le contenu de 2 fichiers différents

- Implémentation à travers une page web : http://vamdc.eu/hitran-display

- Utilisation de la librairie javascript HighCharts

- Choix test de diverses librairies (plotly, chartjs, flot) : 
– supporte le mieux l'affichage de fichiers avec beaucoup de points

http://vamdc.eu/hitran-display
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