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Проведена аппроксимация экспериментального контура спектральной линии 1315 нм атомарного йода 
функциями Коши, Гаусса и эмпирической функцией f(k,x). Проведён сравнительный анализ 
аппроксимации этого контура указанными функциями и функцией Фойгта. Данные по аппроксимации 
экспериментального контура функцией Фойгта взяты из литературных источников. Показано, что из 
четырёх рассмотренных функций, функции Фойгта и f(k,x) описывают этот контур более 
удовлетворительно и с сопоставимым качеством. 
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ВВЕДЕНИЕ 

Известно, что испускание электромагнитного излучения атомами не является 
строго монохроматическим [1−4]. Энергия излучения всегда распределяется в 
некотором интервале частот. Графическое представление такого распределения 
образует контур спектральной линии. Характер распределения энергии по частотам 
определяет форму контура. Одной из важных задач теоретической спектроскопии 
является аналитическое описание формы контуров спектральных линий. 

На формирование формы контуров спектральных линий оказывают влияние 
различные процессы. Основными из них являются: радиационное затухание, эффект 
Допплера, столкновения между атомами. Под влиянием каждого из этих процессов 
формируются контуры, которые описываются функциями Коши, Гаусса, Лоренца 
[1−4]. Весьма гибкой и универсальной функцией для аппроксимации контуров 
является функция Фойгта [2−7], которая учитывает все названные механизмы 
уширения спектральных линий. 

В работе [8] для аппроксимации контуров полос ИК поглощения была 
предложена эмпирическая функция, которая в центрированном и нормированном к 
единице в максимуме виде выглядит следующим образом: 
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где k-параметр, значение которого должно быть определено для аппроксимируемого 
контура, 

2/10 /)(2 ννν ∆−=x , 
0ν  – волновое число в максимуме контура, Δν1/2 - 

полуширина контура (ширина контура на половине высоты). Функция f(k,x) 
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обладает предельными свойствами: при k=1 превращается в функцию Коши, а при 
k→∞ превращается в функцию Гаусса. 

Целью данной работы является применение функции f(k,x) для аппроксимации 
экспериментального контура спектральной линии 1315 нм атомарного йода и 
сравнение качества аппроксимации этого контура функцией f(k,x) и функциями 
Коши, Гаусса, Фойгта. В данной работе, как и в [8], не предполагается 
рассматривать вопрос о физической интерпретации функции f(k,x) в силу 
эмпирического характера этой функции. 

 

МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДЫ 

В качестве контура спектральной линии для тестирования функции f(k,x) 

выбран контур линии 1315 нм атомарного йода, который в графическом виде 
представлен в работе [7]. Для целей настоящей работы этот контур был оцифрован. 
Для оценки качества аппроксимации рассматриваемого контура той или иной 
функцией необходимо выбрать критерий наилучшего приближения. В литературе 
часто в качестве такого критерия используют значение коэффициента детерминации 
R2. Этот критерий используется и в данной работе. При аппроксимации контура 
функцией f(k,x) находится такое значение k, при котором значение R2 стремится к 
максимальному значению, равному единице. 

 
РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 

Экспериментальный контур линии 1315 нм атомарного йода, построенный на 
основе данных работы [7], приведён на рис.1 в центрированном и нормированном к 
единице по интенсивности в максимуме виде (точки). 

Анализ параметров этого контура показал, что контур является ассиметричным. 
Поэтому необходимо по-отдельности аппроксимировать низкочастотную (НЧ) и 
высокочастотную (ВЧ) ветви контура. При аппроксимации НЧ- и ВЧ-ветвей 
контура каждой из рассмотренных функций, были использованы соответственно 
значения полуширин НЧ- и ВЧ-ветвей экспериментального контура. Результат 
аппроксимации функцией Коши НЧ-ветви (R2=0,9970) и ВЧ-ветви (R2=0,9968) 
экспериментального контура показан на рис. 1 (сплошная линия). На рис. 1 также 
приведён результат аппроксимации функцией Гаусса НЧ-ветви (R2=0,9669) и ВЧ-
ветви (R2=0,9614) рассматриваемого экспериментального контура (пунктирная 
линия). Как из рис. 1, так и из значений R2 можно видеть, что качество 
аппроксимации данного контура функцией Гаусса ниже, чем функцией Коши, 
особенно в области крыльев контура. Из рис. 1 также видно, что 
экспериментальный контур расположен между контуром Коши и контуром Гаусса. 
Такой характер расположения экспериментального контура и контуров Коши и 
Гаусса является типичным как для контуров спектральных линий, так и для 
контуров полос ИК поглощения [9]. 
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Рис. 1. Экспериментальный контур линии 1315 нм атомарного йода (точки) и 

его аппроксимация функциями Коши (сплошная линия) и Гаусса (пунктирная 
линия). 

 
В настоящее время для аппроксимации контуров спектральных линий часто 

применяется функция Фойгта [10], которая может описывать контуры различной 
формы – от контура Коши (при а→∞) до контура Гаусса (при а=0), где а – параметр 
функции Фойгта. На рис. 2 показан результат аппроксимации экспериментального 
контура линии 1315 нм атомарного йода (точки) функцией Фойгта (сплошная 
линия), выполненный в работе [7].  

На рис. 2 также приведён результат аппроксимации функцией f(k,x) НЧ-ветви 
(R2=0,9991 при k=1,60) и ВЧ-ветви (R2=0,9991 при k=1,55) экспериментального 
контура (пунктирная линия). Для наглядности и облегчения анализа результатов, 
все рассчитанные данные сведены в таблицу 1. 
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Рис. 2. Экспериментальный контур линии 1315 нм атомарного йода (точки) и 

его аппроксимация функциями Фойгта (сплошная линия) и функцией f(k,x) 

(пунктирная линия). 
НЧ-ветви соответствует значение а=1,64, а ВЧ-ветви – значение а=1,91 [7]. Проведя 
оцифровку этого контура, были рассчитаны значения R2, которые оказались 
равными 0,9985 для НЧ-ветви и 0,9994 для ВЧ-ветви. 
 

Таблица 1 

Значения параметров аппроксимирующих функций и R
2
, соответствующие 

критерию наилучшего приближения 

 

НЧ-ветвь ВЧ-ветвь 
Аппроксимирующие 

функции Параметр 
функции R2 Параметр 

функции R2 

Функция Коши - 0,9970 - 0,9968 
Функция Гаусса - 0,9669 - 0,9614 
Функция Фойгта а=1,64 0,9985 а=1,91 0,9994 
Функция f(k,x) k=1,60 0,9991 k=1,55 0,9991 
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Как видно из рис. 2, центральная часть рассматриваемого экспериментального 
контура (на расстояниях 

0 1/21,5ν ν ν− ≈ ± ⋅∆ ) аппроксимируется функциями Фойгта и 

f(k,x) с сопоставимым качеством, а в области крыльев (
0ν ν− ˃

1/21,5 ν± ⋅∆ ) качество 

аппроксимации функцией f(k,x) несколько лучше, чем функцией Фойгта. 
Полученные результаты показывают, что из четырёх рассмотренных функций, 

функции Фойгта и f(k,x) более удовлетворительно аппроксимируют 
экспериментальный контур спектральной линии 1315 нм атомарного йода, 
приведённый в [7]. Можно предложить, что функция f(k,x) может быть 
использована для аппроксимации контуров спектральных линий. 

 
ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Проведён сравнительный анализ качества аппроксимации экспериментального 
контура спектральной линии 1315 нм атомарного йода функциями Коши, Гаусса, 
Фойгта, f(k,x). Показано, что функции Фойгта и f(k,x) описывают этот контур более 
удовлетворительно и с сопоставимым качеством. 
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Emission of electromagnetic radiation atoms is not monochromatic. Radiant every is 
always distributed in some interval of frequencies. The nature of an energy distribution by 
frequencies determines a form of spectral line contour. One of important problems of a 
theoretical spectroscopy is the analytical description of form spectral line contours. 

For approximation of spectral line contours functions Cauchy (Lorentz), Gauss, Voigt 
are often used. The Voigt function is the most flexible and universal for these purposes. 
All specified functions are connected to particular physical processes which lead to 
formation of contours of definite form. 

In this work for approximation of spectral line contours the empirical function is 
offered, which is not bound with processes definite these contours form. This function in 
aligned and the normalized to unit in a maximum looks as follows: 
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were the k – parameter which value has to be defined for an approximable contour, 
2/10 /)(2 ννν ∆−=x  , 

0ν  – wave number in a maximum of contour, Δν1/2 - half-width of a 
contour (contour width on a half of height). Function f(k, x) has the extreme properties: at 
k=1 turns into function of Cauchy, and at k→∞ turns into function of Gauss. 

For comparisonal evaluation approximating properties of the specified functions their 
testing is made on the experimental contour 1315 nm spectral line of an atomic iodine 
which is taken from literary references. This contour is asymmetric, therefore low-
frequency and high-frequency branches of a contour were separately approximated. For 
evaluation of approximation quality the value of coefficient of determination R2 is used. 
At approximation by functions of Cauchi (Lorentz), Gauss, Voigt, f(k, x) a low-frequency 
branch of R2 value were equal 0.9970, 0.9669, 0.9985, 0.9991 respectively, and high-
frequency branch – equal 0.9968, 0.9614, 0.9994, 0.9991 respectively. 

The received results show that from four considered functions, the Voigt and f(k, x) 
functions more satisfactorily approximate the considered contour and with comparable 
quality. The assumption is made that function f(k, x) can be used for approximation of 
spectral line contours. 

Keywords: spectral line, contour, approximate. 
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