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Рассмотрены два способа построения фойгтовского контура спектральной линии на примере 
экспериментального контура линии излучения λ0=3125,67 Å атомов ртути. Экспериментальные данные 
в графическом виде для этой спектральной линии заимствованы из литературных источников и 
оцифрованы. Показано, что оба способа приводят к практически одинаковым результатам и что 
функция Фойгта удовлетворительно описывает экспериментальные данные для рассмотренной 
спектральной линии. 
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ВВЕДЕНИЕ 

Спектроскопические методы находят широкое применение в различных областях 
научных исследований в химии, физике, астрофизике и так далее [1–4]. При 
использовании для этих целей оптической спектроскопии основную информацию о 
свойствах атомов и молекул, об их взаимодействии с окружающими атомами, 
получают из анализа данных о характеристиках спектральных линий, таких как: 
форма контура, ширина контура, длина волны и оптическая плотность в максимуме 
спектральной линии. При этом одной из важных задач теоретической спектроскопии 
является аналитическое описание формы контура спектральной линии. Для этих 
целей используют функцию Лоренца, функцию Гаусса, которые характеризуют 
радиационное и допплеровское уширения спектральных линий соответственно. 
Однако, каждая из этих функций в очень редких случаях удовлетворительно 
описывают контуры спектральных линий [1, 5]. Часто достаточно хорошим 
приближением к экспериментальным контурам спектральных линий является контур 
Фойгта, который учитывает одновременное действие лорентцевского и 
допплеровского механизмов уширения спектральных линий [1, 4–7]. 

Целью данной работы является рассмотрение двух способов построения 
фойгтовских контуров спектральных линий: 1 – путём вычисления функции 
Фойгта; 2 – с использованием таблицы значений функции Фойгта, полученной в 
работе [6]. 
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МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДЫ 

Функция Фойгта может быть представлена в явном виде различными 
выражениями [3, 6]. В данной работе функция Фойгта применяется в виде, 
использованном в работах [1, 4, 7, 8]: 


∞

∞−

−

⋅
−+

⋅= ,
)(

),(
22

2

dy
ya

ea
aH

y

υπ
υ                (1) 

где a,υ – параметры функции (1). В литературе существует некоторое разнообразие 
в обозначениях и терминологии при описании характеристик контура спектральной 
линии. Поэтому для однозначности изложения примем следующие обозначения и 
определения: 
– D0, D – оптическая плотность в максимуме контура и при текущем значении 
абсциссы соответственно; 
–  ε = D0/D=H(υ,a)/H(0,a); 
– h – ширина контура при D=D0/2; hV, hD, hL – ширины фойгтовского, 
допплеровского, лорентцевского контуров соответственно; 
– bε – ширина контура при заданном значении ε. Тогда при ε=0,5 будет b0,5= h. 

Параметры a и υ  функции (1) определяются формулами [1]: 
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Для вычисления функции (1) необходимо знать значения a и υ. Для этого 
предварительно методом интерполирования [9] экспериментальных данных нужно 
найти значения hV и b0,1. Затем значение a можно найти: 
– из графика зависимости a = f(b0,1/hV), который можно построить по данным работы 
[6]; 
– аналитически методом интерполирования табличных данных, приведённых в [6]; 
– аналитически путём построения приближающей функции для зависимости  
a = f(b0,1/hV) по данным работы [6]. 

Для вычисления значений υ, необходимо предварительно найти значение hD с 
использованием полученных, как указано выше, значений hV и b0,1. Значение hD 
можно найти: 
– из графика зависимости hD/hV = f(b0,1/hV), который можно построить по данным 
работы [6]; 
– аналитически методом интерполирования табличных данных, приведённых в [6]; 
– аналитически путём построения приближающей функции для зависимости  

hD/hV = f(b0,1/hV) по данным работы [6]. 
Затем по формуле (3) можно найти значения υ для используемых значений λ. 
 
РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 

Значение hV, найденное методом интерполирования [9] по трём 
экспериментальным точкам (узлам интерполяции), расположенным в окрестности  
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ε = 0,5 с использованием полинома Лагранжа L2(x), оказалось равным 9,3460·10–3Å. 
Значение b0,1, полученное аналогичным образом в окрестности ε = 0,1, оказалось 
равным 2,5925·10–2Å. При этом отношение b0,1/hV = 2,7739. Для данного значения 
b0,1/hV было найдено из графика зависимости a = f(b0,1/hV) значение a = 1,97. 
Значение a, полученное интерполированием табличных данных из [6] с 
использованием полинома Лагранжа L2(x), где x = b0,1/hV, оказалось равным  
a = 1,9660. Значение a, было найдено и третьим (указанным выше) способом. При 
этом оказалось, что при b0,1/hV > 2,5 график зависимости a = f(b0,1/hV) резко 
возрастает и такая зависимость неудовлетворительно аппроксимируется какой-либо 
приближающей функцией. Поэтому, была аппроксимирована обратная зависимость 
b0,1/hV = φ(a) естественным кубическим сплайном S3(a), затем путём решения 
кубического уравнения с использованием полинома P0(a) сплайна S3(a) было 
получено значение a = 1,9704. Видно, что значения a, полученные тремя методами, 
близки между собой. Для дальнейших расчётов было использовано значение a = 
1,9660. 

Аналогично были найдены значения hD/hV. Из графика зависимости  
hD/hV = f(b0,1/hV) получено hD/hV = 0,364. Методом интерполирования табличных 
данных из [6] с использованием полинома Лагранжа L2(x), где x=b0,1/hV, получено 
hD/hV = 0,3636. Методом аппроксимации обратной зависимости b0,1/hV = φ(hD/hV) 
естественным кубическим сплайном S3(y) и решением кубического уравнения с 
использованием полинома P2(y) сплайна S3(y), где y = hD/hV, получено hD/hV = 0,3634. 
Полученные тремя методами значения hD/hV близки между собой. Для дальнейших 
расчётов использовалось значение hD/hV = 0,3636. Из этого значения hD/hV и ранее 
найденной величины hV, получено hD = 3,3983·10–3Å. С применением найденного 
значения hD, по формуле (3) были рассчитаны значения υ для всех λ, 
использованных при расчётах. 

После того, как найдены значения a и υ, для построения фойгтовского контура 
спектральной линии по первому способу, необходимо вычислить значения функции 
(1). Известно [5, 7, 10, 11], что функция (1) при a > 0 представляет собой 
действительную часть интеграла вероятностей 
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от комплексного переменного z=υ+i·a. Поэтому, для нахождения значений функции 
(1) можно вычислить функцию (4) по известным алгоритмам и взять её 
действительную часть. В данной работе для вычисления значений функции (4) для  
a = 1,9660 и υ ≥ 0 использовалось разложение W(z) в непрерывную дробь [10, 12]. 
Этот метод позволяет получать в первом квадранте значения W(z) с относительной 
погрешностью 1·10–6 [12]. Тестовые вычисления функции (4) при a = 2 и υ ≥ 0 
показали, что результаты расчётов функции (4), полученные по изложенной 
методике, совпали с точностью до шести десятичных знаков (с учётом округления 
шестого десятичного знака) с шестизначными значениями этой функции, 
приведёнными в работе [11]. После вычисления значений функции (1), фойгтовский 
контур спектральной линии строился в виде зависимости ε = f(λ–λ0). 
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Для построения фойгтовского контура спектральной линии по второму способу 
необходимо найти (для полученных выше величин a = 1,9660 и hV = 9,3460·10–3Å) 
значения xε = bε/hV для заданных значений ε, приведённых в [6]. Значения xε были 
получены методом интерполирования с применением полиномов Лагранжа L2(a). 
Затем из формулы x = 2(λ–λ0)/hV вычислялись значения (λ–λ0) и строился 
фойгтовский контур в виде зависимости ε = f(λ–λ0). 

Для иллюстрации двух способов построения фойгтовского контура был выбран 
экспериментальный контур линии λ0 = 3125,67Å атомов ртути, соответствующий 
переходу между уровнями 6 3P1–6 3D1 [1]. В графическом виде этот контур приведён 
в работе [13]. Для проведения вычислительных процедур этот контур был 
оцифрован. На рис. 1 показана длинноволновая (ДВ) ветвь экспериментального 
контура этой линии, заимствованная из работы [13] (точки). 

 

 
 

Рис. 1. ДВ ветвь экспериментального контура линии λ0 = 3125,67Å атомов 
ртути (точки) и его аппроксимация функцией Фойгта по первому (крестики) и 
второму (окружности) способами. 

 
Как видно из рис. 1, оба способа построения фойгтовского контура приводят в 

целом к удовлетворительной аппроксимации рассматриваемого экспериментального 
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контура, хотя на некоторых участках имеются незначительные отклонения от 
экспериментальных данных. Такие отклонения могут быть обусловлены: 

– экспериментальными погрешностями при регистрации контура спектральной 
линии; 

– погрешностями при оцифровке экспериментального контура; 
– тем, что функция Фойгта не учитывает всех механизмов формирования 

контура спектральной линии; 
– другими возможными причинами; 
– одновременным действием всех этих причин. 

 
ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

1. Рассмотрены два способа построения фойгтовского контура на примере 
аппроксимации экспериментального контура линии излучения λ0=3125,67Å 
атомов ртути функцией Фойгта.  

2. Показано, что оба способа приводят к практически одинаковым результатам. 
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ABOUT TWO METHODS OF CONSTRUCTING THE VOIGT PROFILE OF 

SPECTRAL LINE 
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One of the important tasks of theoretical spectroscopy is the analytical description of 
spectral line profiles. A often sufficiently good approximation to the experimental profiles 
of spectral lines is the Voigt profile, which take into account the simultaneous action of 
Lorentzian and Doppler broadening mechanisms of spectral lines. This paper discusses 
two methods for constructing Voigt profiles of spectral lines. 

The first method is based on the computation of the Voigt function 
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where hD, hL – are the widths of the Lorentzian and Doppler components of the Voigt 
profile. It is known that function (1) for a > 0 represents the real part of the probability 
integral 
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of the complex argument z = υ +i·a. Therefore, to find the values of function (1), one can 
compute function (2) using known algorithms and take its real part. Using the preliminary 
obtained values of a and υ, the values of W(z) were computed using the method of 
expanding W(z) into a continued fraction. Then, the Voigt spectral line profile was 
constructed as a dependence H(υ,a)/H(0,a) = f(λ–λ0). 

For the construction of the Voigt profile by the second method, using the preliminary 
obtained values of a and υ, the values xε = bε/hV were obtained for given values of ε, where 
ε = H(υ,a)/H(0,a), hV, bε – are the widths of the experimental contour at ε = 0,5 and at 
another given value of ε respectively. Then, the values (λ–λ0) were calculated from the 
formula x = 2(λ–λ0)/hV, and the Voigt profile was constructed as a dependence 
H(υ,a)/H(0,a) = f(λ–λ0). 

Both methods for constructing the Voigt profile are illustrated using the example of 
the long-wavelength branch of the experimental profile of the line λ0=3125.67 Å of 
mercury atoms. It is shown that the constructed Voigt profiles generally lead to a 
satisfactory approximation of the profile of this line. 

Keywords: spectral line, profile, approximation, Voigt function. 
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