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摘 要

本文提出一个能统一描述多种谱线轮廓的新函数
.

它能准确地包括洛伦兹线型函数和双

曲正割函数
,

并可逼近高斯型函数和佛克脱线型函数
.

此外
,

它还能描述有兰姆凹陷的谱线

及非对称的单峰
、

双峰谱线
.

关键词 洛伦兹
,

高斯
,

佛克脱线型
,

兰姆凹陷线型

过去
,

描述无 凹陷对称线状光谱轮廓常用的函数有洛伦兹线型函数
、

双曲正割函数
、

高斯 函数
、

佛克脱 ( V io g )t 线型函数
.

描述有兰姆凹陷的线状光谱则用兰 姆 凹 陷 型 函

数
。

不同的线型必须 选用不同的函数
,

缺乏统一性
。

另外
,

有些无 凹陷谱线单独用前 3

个函数之一去拟合
,

符合不好
。

佛克脱线型函数不能写成明显的解析表达式
,

应用不方

便
。

兰姆凹陷型函数也只有在弱饱和近似下才能写成明显解析表达式
。

本文给出一个新

的线型函数
,

它形式简单
,

明显解析
.

不但包括了前二个函数
,

而且逼近高斯函数及佛

克脱线型函数
; 它既能描述具有兰姆凹陷的谱线

,

又能描述单峰和双峰的非对称谱线
.

1 新的线型函数及其讨论

本文设定的新函数是

, (
X
, 二 A 一 h〔 a ` x 一 x 。

,〕 /〔 ` +

券`·“ ` ’ 一 ’

:
’

一
丫 `

一 :
)
,

2〕 ( 1 ,

式中 A
, 。 ,

口
, , ,

K 为 常 数
; 二 , 、 。 , 、

:相应于光子能量或光子频率
.

( 1 )式应用于双

峰非对
一

称谱线 时
、 。
共 二

:
.

对于其它各种类型谱线
x 。 二 二

;
.

此时
,

( 1 )式变为

“ x
, 一 A 一 h〔 a ` X

一 ,〕 /〔` +

声“
“ ` · - · 。 )

一
下 `

一
)

2〕 ( 2 )

x ,

为 ( 2 )式的极值点或非极值点或拐点
.

当 x0 是极大值点时
,

( 2 )式曲线呈单峰状 ; 当

x0 是极小极点时
,

( 2 )式曲线呈双 峰状
; 当x0 是非极值点时

,

( 2 )式曲线呈平顶状
; 当

x0 是拐点时
,

( 2 )式仍属单峰型 ( 光谱图上常意味着隐含两条未能分辨的谱线 )
.

可以

证明
,

下面关系成立
。

单峰
a Z

/ 2 一 (一/ K
Z

) (口+ 了)
2

< 0 ( 3 )

双峰
a Z

/ 2 一 ( 1 / K
Z

) (口+ 了)
2

> o ( 4 )

平顶
a Z

/ 2 一 ( 1 / K
Z
) (口+ 了 )

2 = o ,

口= 丫 ( 5 )
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有拐点
a Z

/ 2 一 ( z / K
Z

) (口+ 了)
2 = 0

,

夕手丫 ( 6 )

当 a 二 夕二 了时
,

可以证明
,

( 2 )式曲线的半极大处全宽度 ( F W H M ) 为

。 = ( 2 /
a ) e o s h

一 ’ 〔 (K
Z + 侧 K

4 一 4犬
2

几 6 ) / 4〕 ( 7 )

下面对 ( 1 )式用于各种线型分别进行讨论
。

1
。

1 对称单峰 线型 当夕二 了时
,

特别是
a “ 夕= 了时

,

( 2 )式是对称 的
。

对称单 峰 线 型

可 以包含下述几类
:

① 洛伦兹线型极限
。

令 a = 口二 丫
, 。 二 K /

a
( 有限 )

,

( 2 )式为

、 .了`、 .了少

只ùOU
了.、

f
、

(I x)
= A

当 K ~ O时
,

有

, ,

K
, 、 、 , ` ,

.

4
_ . , , ,

K
,

c O 5 n 〔歹 、 x 一 万 ” ) J / 人上 + 刃
” ` n n 一

仁示 、 义 一 x 。
) J l

1 i m
A es ) 0

4
,

1 Lx , = 直 /匕 1 + 砂 Lx 一 x 。
)
一

J

这是洛伦兹线型函数
.

峰值的 5
。

o x 0]
一 毛

}合
。

② 双曲正割型
。

I (
x ) “ A

这是 双曲正割函数
。

数值计算表明
,

当K 蕊 0
.

1时
,

( 8 )
、

( 9 )两式之绝对差 不 大 于

令 a = 口二 了
,

K 二 2 ,

( 2 )式为
S 。 c h 〔 a

(
x 一 x 。

)〕

③ 高斯线型近似
.

( 2 )式虽无高斯函数极限
,

但数值计算表明
,

= 2
.

4 2 3 1 3 /二
,

K 二 3
.

0 4 4 9 5 8时
』 , ,

、

4
. , 。 , 。 , 、 、 、

I (
x ) = 月 /〔1 +

户
S `n h

z

(口(` 一 x 。
) )〕

与高斯函数的绝对差不大于 峰值的 9
.

0 x l 。
一 “
涪

.

在实际情况下
,

这种差异相对于实验误差来说可以

忽略
.

图 1是 A 二 1 , 二 = 1 时的拟合结果
,

曲 线上

的点对应高斯函数
。

④佛 克脱线型近似
.

( 2 )式无佛克脱线型函

数极限
,

但适当选择
a ,

口
,

它可作为佛克脱线型函

数近似
。

记 Q 二 功口田
D

( 叨
: , 。 D 分别为洛伦兹线宽

和高斯线宽 )
。

因佛克脱线型只由 Q 值决定
,

所以

拟合时取 二 D 二 1
.

拟合的最优化参 数是
:

Q = 。
.

01

( 1 0 )

当 “ = O
,

夕= 丫

( 1 1 )

x(IJ (任辉沟

(工 一戈介

时
, a = l

.

o 1 6 o 2 5 x l o一 “ ,

口二 2
.

3 9 5 5凌s ,
K = 图 l ( 2 )式拟合高斯函数

3
.

0 1 7 5 5 ,

最大绝对差为峰值 的 7
.

9 X 1 0 一 3

倍 ; Q = F i g
.

1 F u n
.

( 2 ) f i t s G a u s s i a n

0
。

1 时
, a “ 2

.

8 0 7 2 5 7 X 1 0 一 2 ,

口二
`2

。

1 4 2 6 4 1 ,

K = f o n e t i
o n

2
。

7 6 0 4 8 8 ,

最大绝对差为峰值 的 4
。
6 9 火 1 0 一 “

倍 ; 口 = O
。

5日寸
, a = 2

.

9 5 0 4 1 4 ,

口= 2
。

6 0 6 7a 9 ,

K “ 2
.

1 3 5 7 3 9 ,

最大绝对差 为 峰 值 的 1
。

4 o x l o一 2

倍 ; Q = 0
.

5 时
,

, a = 3
。

8 1 7 6 4 3 ,

口=

2
。

7 4 7 5 9 7 ,

K = z
。

8 5 2 3 3 7 ,

最大绝对差为峰值的 1
。

7 0 又 1 0 一 2

倍 ; 口 = i
。

5日寸
, a 二 0

.

2 4 1 9 6 2
,

.

口= 0
.

3 7 5 1 0 9 7
,

K = 0
.

7 6 0 1 5 2 5 ,

最大绝对 差为 峰 值 的 2
.

1 4 X z o 一么

倍 ; Q = 5时
, a =

7
.

2 4 3 7 3 2 X 1 0 一 2 ,

吞== 8
.

7 8 9 8 0 1 x 1 0 一 么 ,
K == o

。

4 5 0 5 7 3 3 ,

最大绝对差为峰值的 7
.

5 0 只 2 0 一 “

倍
,

上述的最大绝对差
,

是在最优化参数下
,

每个峰取 4 00 个点验算的结果
.

图 2 是〔 2 )
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式拟合 Q 二 。
.

5的佛克脱线型 函数的结果
.

从上面计算结果看出 K 的值随 Q 的增大而变

小
。

Q = 0
。

01 时
,

K 的值接近高斯函数近似时的 K值
,

Q = 5时
,

K 的值接近洛伦兹线型函

数近似的 K 值
.

1
.

2 不对称单峰线型 当口铸丫时
,

( 2 )式表示的谱线轮廓是不对称 的
.

在 简 单 情 况

下
, a 二 口或 a 二 , .

图 3 中曲线 ( a)
、

( b) 分别为纯 A l及 A l ( P O
3

)
。
的 A I X 射线荧 光光 谱

K 刀线的拟合结果 〔 ’ 。
.

拟合的最优化参数如下
: ( 。 )对于纯 A I

,

A = 4
.

27 ( 任意单位 )
,

x 。 “ 1
.

5 5 8 9 9 0 ( k
e V )

, a 二 丫 = 3 1 2
.

0 6 6 ( 1 / k e V )
,

刀二 5 4 1
.

4 0 2 ( z / k e V )
,

K = 2
.

3 5 9 4 1 8 ;

( b )对于 A l ( P 0
3

)
3

中的 A l
.

A = 3
.

0 8 (任意单位 )
, x 。 二 1

.

5 5 3 2 4 5 ( k
e V )

, a = 口= 3 5 5
.

0 5 2

( 1 / k e V )
, : = 50 6

.

9 38 ( ] / k e V )
,

K 二 2
.

0 8 6 4 8
,

拟合时
,

扣除非零常数本底
,

作图时将

两谱线高度归一化
.

I x() 帷忽单仕 ) : 卿淞充草句

O ` .

一 3
_

5

图 2

F 19
.

2

二召{ O ` es es es
已 5 4` , 碍

.
闷味` 沁
工“ 心肠 (人们门

( 2 )式拟合佛克脱线型函数 ( Q = 0
.

5 )

F u n
.

( 2 ) f i t s
V o i g t l i n e s il a p e

f u n C t i o n f o r
Q (

=
w

:

/ w
。
) = 0

.

5

( 2 )式拟合纯 A l及 A l ( P O 3

)
3

中A l的

X射线荧光光谱 K 口线 ( x = h v)
F u n

.

( 2 ) f i t s t h e p r o f i l e : o f

A I K口 l i n e

(
a
) 纯 A l

,

( b ) A I ( P O 3

)
3

八Jg图iF

1
.

3 兰姆凹 陷线型 当 ( 4 )式条件被满足时
,

( 2 )式可用于描述具有兰姆凹陷特征的谱

线
.

图 4是 有兰姆 凹陷的 H e 一 N e激光谱线的拟 合结果 〔 2 0
.

拟合参数如下
:

对曲线 (。 )
.

A = 2 5
.

7 (任意单位 )
, a = l

.

4 o 1 7 o X z o 一 2

(
s / M e

)
,

夕= 4
.

3 2 6 4 s K l o 一 2

( s
/ M

e )
, 丫 = 4

.

4 5 1 5 8

欠 1 0一 2

(
s / M e )

,

K 二 1 4
.

3 6 3 3 ; 对 曲线 ( b )
,

A = 4 5 (任意单位 )
, a = 2

。
1 4 1 6 9 x l o 一 2

(
s / M e

)
,

口二 3
.

2 0 1 s 8 X l o一 2 ( s / M e )
, : = 3

.

3 o 6 0 0 x i o 一 2

( s / M e )
, K = 5

.

0 6 0 0 0
,

对 曲 线 ( c )
,

A = 7通
.

7 ( 任 意 单 位 )
, a = 1

.

7 8 9 7 9 x i o 一 2

(
s / M e )

,

口== 2
.

5 9 5 s 5 x l o 一 2

( s / M e
)

, 丫 =

2
。

6 9 2 9 4 x 1 0 一 “

(
s / M e

)
,

K = 8
.

0 3 9 3 1
.

1
.

4 有拐 点的不甘称 线型 有些光谱线是有拐点的不对称线型
。

这种线 型 是 由 某 种

微扰作用造成的
。

图 5 是 iS 的 X 射线荧光光谱 K a 线
,

它就属于这种线 型 〔 “ 口
。

用 ( 1 )式

拟合的结果是
:
月 = ,

.

3 3 7 (任意单位 )
, x 。 == 5

.

4 0 5 5 7 ( k e v )
, x

几
= 5

.

4 0 6 9 1 ( k e v )
,

a 二 丫 二 3 0 6
.

4 3 8 ( 1 / k e V )
,

口= 2 8 ,
。
一6 7 ( l / k

o V )
,

K = 4
.

0 0 2 9 2
.

2 新函数的物理机制

( l) 式能较普遍地描述各种类型的光谱线轮廓
,

我 舫认为它的物理起源有可能揭示

出辐 射的客观机制
。

若有形如下式的电磁振动
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~
二

、 一 1 【`
f ! ` J一

一
一 吸

训 2 兀 J一

侧性
` e o s h〔 a ( x 一 x 。 )〕

· e ` 0 `义 ’ 。 s二 t d x

z士 i〔 e刀`卜 `

毛
, 一 己一 ? ` x 一 X

二
, 〕

( 1 2 )

则必将发射形如 ( l) 式的轮廓的光谱线
.

式中A 产
为常数

,

沁 侧 二 i
, 口(x )为动勺实连 续

函数
。

( 1 2 )式的物理含义正待进一步深入研究
。

工。 , (仕恋单位 )

少飞 扩创
e ,

: e树唯惫毕件)

科
峨

. 性

盆 I弓

弓了

似)

汉
色旨 公日 (刀

.
几〕

淞
2 (“ 帕 )

O 佗竺

5
一

3 , 1, 0

, `夕

乏4 26。 。 (战刁

图 4

F 19
.

4

( 2 )式拟合具有兰姆凹陷的 H e 一

N e

激光谱线 (几
。 = 1

.

15 召
, x = “

)
F u n

.

( 2 ) f i t
s t h e P r o f i l e s o f H e 一 N e

l a s e r l i n e s

(义
。 = 1

.

1 5召
,

) w i t h

d i p ( f r o m r e f
.

〔2〕)
.

w h e r e x

a L a m b

= V

图 5 ( 1 )式拟合纯 SI X 射线荧光

光谱 K a 线 (
x = h v)

F 1 9
.

5 F u n
.

( 1 ) f i t s t h e p r o f i l e o f

5 i K a l i n e o f P u r e 5 1

( f , o n飞 R e f
.

〔3 〕 )
.

w h e r e x = h v
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