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Résumé. — Nous montrons par simulation qu’il est possible de déterminer avec précision, les paramétres d’un
profil spectral perturbé par des effets de pression (déplacement, élargissement) en étudiant, a fréquence fixe, la
variation d’absorption en fonction de la pression. Les résultats sont excellents méme si les données sont affectées

de fluctuations aléatoires.

Abstract. — We show that it is possible to determine parameters of a spectral profile perturbed by pressure effects
(shift and broadening) from the study of absorption versus pressure. Frequency is fixed. Simulation methods are
used. The results are excellent in spite of the introduction of random fluctuations.

Dans une précédente publication [1], I'un d’entre
nous a montré quiil était théoriquement possible,
a partir de la variation en fonction de la pression de
I’absorption en un seul point du spectre, de déterminer
avec précision I'intensité et la demi-largeur d’un profil
Lorentzien.

Nous généralisons cette méthode et considérons
le cas ou le profil n’est pas seulement élargi par effet
de pression, mais aussi déplacé [2, 3]. Ce sont donc
trois parameétres et non plus deux qu’il faut déterminer.
De plus, nous analysons I'influence des fluctuations
aléatoires sur les résultats de cette méthode.

Nous avons montré [4] quun profil Lorentzien
reste valable au moins jusqu’a 40 bars dans le cas d’'un
perturbateur sphérique.

Nous nous plagons dans le cas d’une raie isolée
et en I'absence d’absorption induite décelable dans le
perturbateur (exemple de HF perturbé par l’argon).

La détermination des paramétres du profil d’'une
raie a partir de la seule mesure de I'absorption A,(p)
en fonction de la pression a fréquence fixe est d’un
grand intérét, elle devrait permettre une notable
simplification de I'(tude expérimentale des spectres
IRL.

1. La méthode de calcul. — La méthode utilisée
fait appel aux techniques numériques sur ordinateur.
Elle peut se résumer ainsi :

— Dans une premiére étape, aprés avoir choisi
un modéle théorique pour le profil de raie, nous
constituons nos données en échantillonnant la fonction

A,(p) pour des valeurs de pression s’échelonnant
de 1 a 20 bars.

— Dans une seconde étape, les valeurs précédentes
tiennent le role de résultats expérimentaux et sont
traitées par un programme de régression non linéaire
[5, 6] qui permet, une fois le profil théorique fourni,
la détermination précise des paramétres cherchés.
On cherche alors & montrer qu’on peut ainsi retrouver
les valeurs des paramétres qui nous ont permis d’éla-
borer les données.

Pour vérifier cette restitution, nous avons utilisé
successivement :

a) La forme vraie de Lorentz (L) en

(S R

admise en proche infrarouge et dans laquelle :

S est I'intensité de la raie d’absorption ;
l est la longueur de la cuve ;
Av le déplacement de la raie [5] ;
y  la demi-largeur de raie;
vo la fréquence correspondant au maximum de la
raie;
v lafréquence d’observation ;
dans la suite :
2

S estencm™ “;

-1.
y encm™ ' ;

Av encm™!;

vo = 40cm™ 1.
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b) La forme de Lorentz (L) corrigée du facteur de
population qui 'asymétrise, en

SO SLIT(v = v + Av 2 :I]
! _'CXP[__JTWQ 8 nv/[( y ) +1
ou :

hcv

k_f .

Cette forme étant la mieux adaptée dans 'IRL [2].
Nous nous sommes placés dans le cas ou le faisceau
lumineux dont on étudie I'absorption est une raie
laser. La fonction d’appareil est de largeur nulle.
Le gaz absorbant est étudié successivement :

1° A concentration constante : I'intensité de la raie
dépend alors directement de la densité des molécules
actives.

2° A nombre de molécules actives constant
I'intensité de la raie est alors inchangée quelle que soit
la pression.

fv) = v(l — ex

Les simulations ont ét¢ faites pour plusieurs valeurs
de v — v, échelonnées entre 0,2 et 1,5 cm™!. Nous
n’avons décelé aucune influence sur les valeurs obte-
nues des paramétres recalculés. Les résultats présentés
se rapportent 4 la valeur 0,5 cm™ ..

De plus, étant donné que les relevés expérimentaux
sont inévitablement entachés d’un bruit de fond,
nous avons affecté les valeurs de I'absorption obtenues
par échantillonnage, d’'une erreur aléatoire, variable
gaussienne de moyenne nulle et dont I’écart-type a été
choisi de l'ordre de grandeur de lincertitude com-
munément admise expérimentalement pour ce type
de mesure.

2. Etude a concentration constante de gaz actif. —
Dans le cas d’une concentration constante et dans le
domaine étudié nous admettons que lintensité S
de la raie, sa demi-largeur y et son déplacement Ay
sont des fonctions linéaires de la pression. Dans nos
formules nous aurons donc :

S=S8.p, y=mp, Av=A~vp
S,, 71, Av, représentant les paramétres rapportés
a la pression unité.

Nous avons, bien entendu, admis que le perturbateur
se comportait comme un gaz parfait, la pression étant
alors proportionnelle a la densité.

Les valeurs initiales adoptées sont :

St_ 0,08cm™!;
T

y; = 007atm™'.cm™?!;

Av, = 0,02atm™'.cm™!
de lordre de grandeur de celles mesurées au labora-

toire [7].
Le tableau I rassemble les résultats des calculs.
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Tableau 1. — Valeurs recalculées des paramétres, dans
le cas d’une concentration constante, avec ou sans bruit
de fond, pour les formes vraie (L) et corrigée (L) de
Lorentz.

[Computed parameters. Constant concentration.]

Cas expérimental

en ’absence avec bruit
de bruit de fond de fond
Paramétre L L. L L,
— 0,0799 0,0799 00816 0,0797
Y1 00699 00699 0,0709 0,069 9
Av, 0,0199 0,0200 00222 00198

Ceux-ci ont été effectués avec les deux formes de raie,
en envisageant, a chaque fois, I'absence et la présence
de bruit parasite. On constate, pour tous les essais,
une concordance parfaite trés peu altérée par I'intro-
duction d’incertitudes de mesure.

A titre d’exemple, la figure 1, représente la courbe
d’absorption A recalculée et les points expérimentaux,
sans bruit de fond, dans le cas de la forme de Lorentz
corrigée.

A
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Fig. 1. — Points expérimentaux et courbe recalculée dans le cas
d’une concentration constante, pour la forme corrigée de Lorentz
et sans bruit de fond.

[Experimental points and computed curves. Constant concentration
corrected Lorentz form without noise.]

Sur la figure 2 sont rapportées les courbes pour les
deux formes de Lorentz avec bruit de fond.

3. Etude a nombre constant de molécules actives. —
Dans ce cas, on admet que lintensité S de la raie
demeure inchangée lorsque la pression augmente.
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Fig. 2. — Points expérimentaux et courbe recalculée dans le cas
d’une concentration constante pour les deux formes de Lorentz,
avec bruit de fond.

[Experimental points and computed curves. Constant concentra-
tion. True and corrected Lorentz forms with noise.]

L’expression du profil de la raie devient alors :

1 — Av,.p\?
R e |
Y, P Y1 D

Les valeurs de départ sont les mémes que précé-
demment et les valeurs recalculées par le programme
de régression non linéaire sont rassemblées dans le
tableau II.

Tableau I1. — Valeurs recalculées des paramétres pour
un nombre de molécules actives constant avec et sans
bruit de fond pour les deux formes de Lorentz.

[Computed parameters. Constant number of active
molecules.]

Cas expérimental

en 'absence avec bruit
de bruit de fond de fond
Parametre L L. L L.
S, 1
- 00799 00799 00782 0,0799
71 00700 00699 00705 0,0699
Av, 00199 00199 00193 00199

La figure 3 montre les points expérimentaux et la
courbe lissée dans le cas de la forme de Lorentz cor-
rigée, sans bruit de fond.

Fig. 3. — Méme chose qu'en figure 1. Cas d’'un nombre constant
de molécules actives.

[Same as figure 1. Constant number of active molecules.]

La figure 4 permet de comparer les courbes obtenues
avec bruit de fond, dans les cas des deux formes de
Lorentz.

La encore on remarque une bonne concordance
entre valeurs initiales et valeurs recalculées. Elle est
quasi parfaite pour la forme vraie de Lorentz.
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Fig. 4. — Méme chose qu’'en figure 2. Cas d’'un nombre constant
de molécules actives.

[Same as figure 2. Constant number of active molecules.]

4. Conclusion. — Nous avons ainsi montré par
simulation numérique qu’il est possible a partir des
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résultats expérimentaux fournissant, a une fréquence
donnée, I'absorption en fonction de la pression, de
déterminer les trois parameétres fondamentaux
intensité, demi-largeur et déplacement qui caracté-
risent le profil d’une raie d’absorption, et ceci avec
une grande précision, méme en présence d’erreurs
aléatoires entachant inévitablement les mesures expéri-
mentales.

Cette technique doit avoir une application immé-
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diate & Dlétude expérimentale des spectres IRL [7]
ou elle est facilitée par I'existence, dans ce domaine
spectral, de nombreuses raies laser.

Nous envisageons ultérieurement la mise en oeuvre
expérimentale de cette méthode par comparaison des
profils réels avec ceux calculés a ’'aide des paramétres
déduits a partir d’une série de mesures expérimentales
de l'absorption en fonction de la pression a une
fréquence donnée.
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