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Contributions des « petites »bases :
Comment faire et sous quel format ?

Avec les outils actuels ...

Et plus particulierement avec CASSIS
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Utilisation de CASSIS avec les bases =

spectroscopiques et collisionnelles

-Présentation de CASSIS '[III]l

=Utilisation des bases de données spectroscopiques

= Pourquoi ?
= Lesquelles et comment ?
= Pour les petites bases ...

$33U34Kd-IPIW

=Utilisation des bases de données collisionnelles

= Pourquoi ?
= Lesquelles et comment ?
= Pour les petites bases ...
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Présentation de CASSIS

= Outil pour accéder, lire, visualiser, traiter et analyser
des spectres electromagnetiques en utilisant des
espéeces chimiques, des modeles et d’autres spectres
synthétiques ou observés

Un

spectrum : identification des
raies 0-H2COQO dans le spectre L 1 —
observé (en noir) avec la § G
superposition d'un modele LTE )

(fose) et dautres raies possible R T T L

dans le gamme de fréquece A ‘ Il \.\H ﬁ H\ ==

(Vert et Violet) -20 -10 1 Y[km/] o [v] — visr:3.8
v o 5

Flle Edit Modules View Scripts Windows Tamplalas Configuration VO Help

Frequency [GHz] InfoPanel | Overlays | Species | Fit | Tools |
DliZE  EIEER  DldEm  DEE @il SeEs Z0E EER 2 T T
' ' T T T ‘ ' T T T T Line Spectru m
0-H2CO(3 13 _212) Tag = 30591 TS
4 = v=211211.47MHz Eup = 16.90K Aij = 2.27E-4 -
12155016068 visr: 3.8

exemple de la vue line 1 ] (-
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. comment faire et sous quel format ? @l r a
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Utilisation des bases de données

spectroscopiques : Pourquoi ?

Pour identifier des raies

«Utilisation du module
Line Analysis

=Utilisation de I'outil
Others Species

=> Seules les noms deo TONPTLED GL IGD 11 GTYUTIILE

" Line Spectrum |

Data

|an,fCassisDatasfco.bas| Visr data: 3.8 |kaS |V| in: | Telescope e

Tuning
Range min: [114,994874 max: [115.504874 [GHz || Band: 60.0| [kmis |+
Threshold

Eup min: | 0.0| max: [ 150.0| Aij min: | 0.0] max: | #|
Jup min: D max: D Kup min: E max: E Lup min: E max: E Mup min: D max: E

SO

OESERVATORE VIRTUEL CRAND SUD DUEST
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| »

Template
Name = Tag |Sel.
cis-HC-13-00 | 47010 [
cis-HCOOD 47009| []
CN, v=0,1 26504| []
CN-15 275086| []
CO, v=0 28503 [¢]
CO+ 28009| [ ]
Co-17 29503 []
CO-18 30502| [ ]
cP 43501| []
CS, v=0-4 44501 []
£5-33, v=0,1 | 45502 ]
—

Frequency [GHz] Fit | Advanced Fit | Tools |

115.28 115.27 11526 InfoPanel | oOverlays Species ||
15 & l I l —m = nl - Thresholds and Settings
: wnE no .
105 L ‘ s Eup min :| 0.0 max :[ 5E4]
[ ‘%
w0l B o o a Aij min :| 0.0/ max : | ¥
= = sl
ERES =) Visr data: 3.8 plot: 2.8| |km/s
_—l o s/l
[ - !33 Template
[ w .
: ~
=
o5 L = &2 3 Species ~ Tag |Database|Sel,
' e C-13-0 29501|CDMS [v]
oL 5 s | 13017 30503|COMS [v]
i o C-13-0-18 31502|CDMS [v]
| 1 | i COo, v=0 28503|COMS [v]
-25 0 25 C0-17 29503|CDMS v]
Velocity [km/s] Co-13 30502|CDMS [v] ] .
D UTD ualiIdiuuvIID dUIIL ubllgatO”'eS

= Optionnel pour faire des filtres : Aij, Eup
= Optionnel pour avoir d’autres informations : Nombres quantiques : Elow, Gup,

références
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Utilisation des bases de donnees GSO
spectroscopiques : Pourquoi ?

=Pour faire des modeles théorigques ...

= Parametres dependants du modele :

@ Contributions des « petites » bases : i r a
. comment faire et sous quel format ? @ p
y INSU M Glorian 18/01/2018 S5 T oot
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Utilisation des données spectroscopiques :
Lesquelles et comment ?

= CDMS et JPL

= Récupération des données a travers les fichiers .cat
= Mise en forme dans la base embarquée au format SQLite

= NIST

&

fourni avec CASSIS
WSQLRG
= Récupération a travers un formulaire web

= Mise en forme dans la base embarquée au format SQLite
fourni avec CASSIS

=> necessité d’avoir une meilleure expertise sur les raies
atomiques

Contributions des « petites » bases : =
INSU IM Glori comment faire et sous quel format ? 6/15 @l r a p
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Utilisation des données SO
spectroscopiques :
Lesquelles et comment ?

$33U34Kd-IPIW

= Accessible par le protocole VAMDC
= 12 fournisseurs compatibles

5000 especes

Plusieurs millions de raies

Format des Fichiers : XSAMS

Requetes : Protocole HTTP avec APl REST et langage VSL2

Données parfois tronquees et probléemes de rapidité avec des grosses

requétes sur certaines bases

=Par le protocole SLAP de 'lVOA
= SPLATALOGUE
= NIST
= Format des Fichiers : VOTABLE
= Requetes : Protocole HTTP avec APl REST et langage ADQL

Contributions des « petites » bases : =
. comment faire et sous quel format ? @l r a
INSU JM Glorian ; 7/15 .
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¢ Utilisation des données spectroscopiques : GSEO
OmMP: Lesquelles et comment ?
Pour les petites bases

[IAd-1PIW

= Fournir les fichiers au format .cat de JPL
= Un fichier catdir.cat avec la liste des especes
= Nom, tag (fictif ou non), fonction de partition

= Des fichiers « cOtag.cat» contenant les informations sur transitions

= Sollicitations multiples ...

= Nécessite de bien suivre le format
= Valeurs des parametres contraints par la taille des colonnes

= Tempeératures des fonctions de partition limitées et imposés

V¥ /IPL p-c-C3H2

=Possibilité de fournir un fichier ASCIl ~ //Teme () log(z)

6.000 8.9742
9.375 1.2577

Contributions des « petites » bases : =
: comment faire et sous quel format ? @l r a
INSU JM Glorian ; 8/15 .
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Utilisation des donnees spectroscopiques : G50

Lesquelles et comment ?
Pour les petites bases

Exemple VASTEL.:
separation ortho/para et A/ E

539U24Ad-IPIW

4581 p-H2D+ 72 1.28160 1.0967 ©.8418 0.4573 0.1915 8.8375 0.8012 69 1.8834

m 4591 0-H2D+ 89 1.8834 1.7403 1.5639 1.3369 1.1905 1.0971 1.0144 69 1.8834

5581 p-D2H+ 75 1.9813 1.8211 1.6106 1.3194 1.1353 1.8244 B8.9667 69 2.3878

5591 o-D2H+ 8y 2.2163 2.0253 1.7662 1.3356 ©0.9793 0.8078 0.7788 69 2.3878

c060093.cat o oo s e e e e i e mm e
c060083.cat

cD48597 cat | 445.5438 ©.0007 -9.4631 3 125.9119 27 48587 30313 310 13 311

687.3618 ©.0010 -9.1458 3 130.1858 29 48587 30314 311 14 312

1028.8456 0.8815 -8.8548 3 153.4092 31 48587 30315 312 15 313

c048587.cat —» 1408.4105 0.0006 -8.1601 3 5.3333 3 48587 303 11 0 111

1499.8436 0.0020 -8.5870 3 168.5822 33 48587 30316 313 16 314

c044093.cat 2136.0836 0.0026 -8.3401 3 184.7047 35 48587 38317 314 17 315

2970.6971 ©.0033 -8.1110 3 201.7768 37 48587 38318 315 18 316

AARGS 3202.6236 0.0068 -9.4762 3 026.0622 83 48587 38341 536 41 537

AR3IR TRAEG A ARTS -4 ITATF 3 OR% RQAG RS ARSRT FIAIAT? R3IT A7 R3IR

Contributions des « petites » bases : =
. comment faire et sous quel format ? @ l r a
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Utilisation des donnees spectroscopiques : G50

Lesquelles et comment ?
Pour les petites bases

$3U94Ad-IPIW

=Possibilité d’'interfacer une base de raies a partir de
fichiers ASCII lus par un script Jython dans CASSIS

Exemple base de données internes IRAP pour MARS

1 elt ex wav nist wawv_mars RelInt Intensity Base Target

2 Fe II 241.125 241.133 300.000 581.938 MARS Fe

3 Ni II 241.686 241.703 2000.00 27.3488 MARS Ni

4 Mn II 242,812 242,841 20.0000 49,9940 MARS Mn

5 Mn II 242,846 242,841 50.0000 49,9940 MARS Mn

3] Mn II 243,811 243.789 30.0000 64.6990 MARS Mn

T Mn II 243,858 243,789 20.0000 64.6990 MARS Mn

3] Ni II 243.863 243,857 500.000 27.6680 MARS Ni

9 Mn II 245.323 245.319 30.0000 91.1716 MARS Mn

18 Fe II 246.2082 246.209 £0.0000 609.834 MARS Fe

11 cCI 247.930 247,957 g00.000 11.1608 MARS cibles
12 CI 247.931 247.930 Z00.000 67.0390 MARS C

13 Fe II 248.341 248.333 le@.008 628.802 MARS Fe

14 Fe I 248.402 248.357 legee.8 67.1240 MARS Fe

15 Cu IIT 248.721 248.677 700.000 6.98400 MARS Cu
16 Fe I 249,066 249,076 50.0000 828.159 MARS Fe

17 Fe I 249,139 249.183 3060.00 91.7880 MARS Fe

18 Fe II 249,393 249,393 l86.808 1233.64 MARS Fe

19 Fe II 249 .401 249,439 500.000 73.56808 MARS «cibles
7@ Fa T 740 A7S 740 A30 ARA ARARA 73 SRAA MARS rihlac

Contributions des « petites » bases : =
. comment faire et sous quel format ? @ l r a
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Utilisation des données spectroscopiques :

SO

OESERVATORE VIRTUEL CRAND SUD DUEST

Lesquelles et comment ?

Pour les petites bases

=Exemple base de données internes IRAP pour MARS :
Script Jython

fileDataBase =

from eu.omp.irap.cassis.database.access import AccessDataBase,
from java.util import Arraylist

import csv

from eu.omp.irap.cassis.common.axes import XAxisCassis

class MarsConnection(FileDataBaseConnection):

def init (self, file):
super(MarsConnection, self). init (file)
self.speciesDescriptionDB = None;
self.mols = {}

def getlLineDescriptionDB(self, molecule, fregMinComp, freqMaxCom

otherThresEupMin=-1, otherThresEupMax=1808000,
otherThresAijMin=0, otherTreshAijMax=111111):
list = ArrayList()

quanticNumbers =
error = @

aij =0

elow = 0

igu = 0

eup = 0

for mol in molecule:
mymol = self.mols[mol.getName()]
for trans in mymol:
line = LineDescriptionDB(mol.getTag(), transl[
quanticMumbers, error, trans[
igu, 0, eup)
list.add(line)
return list

Contributions des « petites » bases :
comment faire et sous quel format ?
18/01/2018

JM Glorian
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def getAllMoleculeDescriptionDB(self):
if (self.speciesDescriptionDB == None):

self.speciesDescriptionDB = ArrayList();

tempList = None

glogsList = None

spamReader = csv.reader({open(fileDataBase), delimiter= ,
quotechar= , skipinitialspace=True)

i=0

self.mols = {}

for row in spamReader:

if 1 ==
i=1+1
else:
i=1+1
name = strirowl[8]) + + strirow[1])
freq = XAxisCassis.getXAxisCassis( ).

convertToMHzFreq(float(row[2]))
intens = float(row[4])

if (not self.mols.has_key(name)):
mol = MoleculeDescriptionDB(i, name, tempList, glogsList)
mol.setSource(
self.speciesDescriptionDB.add(mol)
self.mols[namel = []
else:

self.mols[namel.append({ : freq, : intens})

return self.speciesDescriptionDB

AccessDataBase.initConnection(MarsConnection(" "))

11/15
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Utilisation des donnees spectroscopiques : G50

Lesquelles et comment ?
Pour les petites bases

" Line Spectrum | Full Spectrum |

$3U94Ad-IPIW

Frequency [GHz] Fit | Tools | Advanced Fit |
FE0000 750000 ‘ InfoPanel |/ Overlays |/ Species |_

| I Thresholds and Settings
S.00E12 l — _
45oE1o L Call(? _?)Tag= 502 i Eup min : 0.0l max : | 150.0| |[K|w
v = 781908788.5885(+0.00) MHz . . . "
_ 400E12 - Eyp = 0.00 K Alj = 2.30E2Gup=0 | o o I e |
g 350E12 — Vlsr = D'DCI] kmy's T Visr data: 0.0 plot: 0.0| |kmjs |w
& 300E12 i .
= : T lat
@ 250E12 - ~ ——
T : All Species -
£ 2.00E12 - ; :
= : Species a Tag |Database|Sel.
1.50E12 — g Fe | 14|MARS =
1.00E12 | ? Fe I 2|MARS
' i Fe lli 337|MARS -
5.00E11 ’ Fl 630|MARS =
I | | | ||| F 721 |MARS
3925 395 397.5 400 F il 954|MARS |
Wavelength [nm] H 1381/MARS e
Reference frequency: 787990510.33 Display

Nous sommes ouverts a toutes demandes

Contributions des « petites » bases : -
) comment faire et sous quel format ? @ l r a
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Orr:  Utilisation des données collisionnels: mm
Pourquoi ?

=Pour faire des spectres avec le programme
RADEX (Fortran) que CASSIS sait appeler
=> Voir préesentation Charlotte VASTEL

Contributions des « petites » bases :

. comment faire et sous quel format ? ' @ l r p
@'NS&U rrrrrrrrr JM Glorian 18/01/2018 13/15 ’a
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DESERVATORE VEITUEL CRAND SUD CUEST

O11r: Utilisation des données spectroscopiques :
Lesquelles et comment ?

=En utilisant le logiciel Spectcol fourni par
VAMDC pour acceder a BASECOL

= Probleme du matching entre les nombres
gquantiques des bases spectroscopiques et
de la collisionnelles

= Maintenance et corrections de bugs et
améeélioration en cours ?

@ Contributions des « petites » bases : i r
: comment faire et sous quel format ? @ a p
yNsU . IMGlorian 18/01/2018 14715 e
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Utilisation des données colisionnels: 55

Lesquelles et comment ?
Pour les petites bases

Example molecular data file: HCO+

«En utilisant des fichiers formats IMOLECULE HCO

IMOLECULAR WEIGHT

LAMDA (Leiden Atomic and 29.0

INUMBER OF ENERGY LEVELS
Molecular Database) 21
ILEVEL + ENERGIES({:m"] + WEIGHT +J
1 0.0000000001.00
22975008479 3.01

539U24Ad-IPIW

(etc)
s 7 21 624.269300464 41.0 20
= Géré par Charlotte VASTEL INUMBER OF RADIATIVE TRANSITIONS
. ’ 20
= Provenant de différents producteurs ITRANS + UP + LOW + EINSTEINA(s") + FREQ(GHz)
. 1214.251e-05 89.18839570
Exemple ' LIQUE 2324.081e-04 178.37481404
- . YLy 4 ~n g V4 (etc‘}
Mise en forme et vérifié pour étre utilisé 0 21 20 4.9550.01 178413802857
) INUMBER OF COLL PARTNERS
avec le modéle RADEX ;
ICOLLISIONS BETWEEN
1 H2-HCO+ from Flower (1999)
- INUMBER OF COLL TRANS
= Fourni avec 210
n |e IOgiCiel CASS|S INUMBER OF COLL TEMPS
12
= sur une page web du site CASSIS 'COLL TEMPS

10.0 20.0 30.0 50.0 70.0 100.0 150.0 200.0 250.0 300.0 350.0 400.0
ITRANS + UP + LOW + COLLRATES(cm? s71)
1212.6e-102.3e-102.1e-10 2.0e-10 1.9e-10 1.8e-10 2.0e-10 2.2e-10;
2311.4e-101.2e-101.1e-10 1.0e-10 9.2e-11 8.8e-11 8.4e-11 8.2e-11 1
(etc)

21021 20 3.7e-10 3.6e-10 3.6e-10 3.5e-10 3.5e-10 3.5e-10 3.8e-10 4.01

Contributions des « petites » bases :

. comment faire et sous quel format ? @ p
INSU JM Glorian 18/01/2018 15/15 y l r a
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Liens

CASSIS
http://cassis.irap.omp.eu

CDMS, JPL, NIST, VASTEL et collision utilisé dans CASSIS
http://cassis.irap.omp.eu/?page=catalogs

Format LAMDA
http://home.strw.leidenuniv.nl/~moldata/molformat.html

=Portail VAMDC
http://portal.vamdc.org/

BASCOL
http://basecol.obspm.fr/

Workshop du Pole Thématique «Atomes & @ .
INS Molécules» de I’INSU P l r a p
Observer & comprendre astrophysique & planétologie
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