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Résumé. 2014 Nous montrons par simulation qu’il est possible de déterminer avec précision, les paramètres d’un
profil spectral perturbé par des effets de pression (déplacement, élargissement) en étudiant, à fréquence fixe, la
variation d’absorption en fonction de la pression. Les résultats sont excellents même si les données sont affectées
de fluctuations aléatoires.

Abstract. 2014 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.
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Dans une precedente publication [1], l’un d’entre
nous a montre qu’il etait theoriquement possible,
a partir de la variation en fonction de la pression de
1’absorption en un seul point du spectre, de determiner
avec precision l’intensité et la demi-largeur d’un profil
Lorentzien.
Nous generalisons cette methode et considerons

le cas ou le profil n’est pas seulement elargi par effet
de pression, mais aussi deplace [2, 3]. Ce sont donc
trois parametres et non plus deux qu’il faut determiner.
De plus, nous analysons l’influence des fluctuations
aleatoires sur les resultats de cette methode.
Nous avons montre [4] qu’un profil Lorentzien

reste valable au moins jusqu’a 40 bars dans le cas d’un
perturbateur spherique.
Nous nous pla~ons dans le cas d’une raie isolee

et en 1’absence d’absorption induite decelable dans le
perturbateur (exemple de HF perturbe par 1’argon).
La determination des parametres du profil d’une

raie a partir de la seule mesure de 1’absorption ~4y(~)
en fonction de la pression a frequence fixe est d’un
grand interet, elle devrait permettre une notable

simplification de 1’etude experimentale des spectres
IRL.

1. La methode de calcul. - La methode utilisee
fait appel aux techniques numeriques sur ordinateur.
Elle peut se resumer ainsi :
- Dans une premiere étape, apres avoir choisi

un modele theorique pour le profil de raie, nous
constituons nos donnees en échantillonnant la fonction

Av( p) pour des valeurs de pression s’echelonnant
de 1 a 20 bars.
- Dans une seconde étape, les valeurs precedentes

tiennent le role de resultats experimentaux et sont
traitees par un programme de regression non lineaire
[5, 6] qui permet, une fois le profil theorique fourni,
la determination precise des parametres cherches.
On cherche alors a montrer qu’on peut ainsi retrouver
les valeurs des parametres qui nous ont permis d’ela-
borer les donnees.

Pour verifier cette restitution, nous avons utilise
successivement :

a) La forme vraie de Lorentz (L) en

admise en proche infrarouge et dans laquelle :
S est l’intensité de la raie d’absorption ;
1 est la longueur de la cuve;
Av le deplacement de la raie [5] ;
y la demi-largeur de raie;
vo la frequence correspondant au maximum de la

raie ;
v la frequence d’observation ;
dans la suite :

S est en cm-2 ; .

y encm-l;
Av en cm -1;
vo = 40 cm-l.
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b) La forme de Lorentz (L~) corrigee du facteur de
population qui l’asymetrise, en

ou : 1

, " "

Cette forme etant la mieux adaptee dans l’IRL [2].
Nous nous sommes places dans le cas ou le faisceau

lumineux dont on etudie 1’absorption est une raie
laser. La fonction d’appareil est de largeur nulle.
Le gaz absorbant est etudie successivement :

1 ~ A concentration constante : l’intensite de la raie

depend alors directement de la densite des molecules
actives.

20 A nombre de molecules actives constant ,:
l’intensité de la raie est alors inchangee quelle que soit
la pression.

Les simulations ont ete faites pour plusieurs valeurs
de v - vo echelonnees entre 0,2 et 1,5 em -l. Nous
n’avons decele aucune influence sur les valeurs obte-
nues des parametres recalcules. Les resultats presentes
se rapportent a la valeur 0,5 cm-1.
De plus, etant donne que les releves experimentaux

sont inevitablement entaches d’un bruit de fond,
nous avons affecté les valeurs de 1’absorption obtenues
par echantillonnage, d’une erreur aleatoire, variable
gaussienne de moyenne nulle et dont 1’ecart-type a ete
choisi de l’ordre de grandeur de l’incertitude com-
munement admise experimentalement pour ce type
de mesure.

2. Etude a concentration constante de gaz actif. -
Dans le cas d’une concentration constante et dans le
domaine etudie nous admettons que l’intensité S
de la raie, sa demi-largeur y et son deplacement Av
sont des fonctions lineaires de la pression. Dans nos
formules nous aurons donc :

S 1, y 1, 4 v 1 representant les parametres rapportes
a la pression unite.
Nous avons, bien entendu, admis que le perturbateur

se comportait comme un gaz parfait, la pression etant
alors proportionnelle a la densite.

Les valeurs initiales adoptees sont :

1

de l’ordre de grandeur de celles mesurees au labora-
toire [7].
Le tableau I rassemble les resultats des calculs.

Tableau I. - Valeurs recalculees des parametres, dans
le cas d’une concentration constante, avec ou sans bruit
de fond, pour les formes vraie (L) et corrigee (Lc) de
Lorentz.

[Computed parameters. Constant concentration.]
Cas experimental
en 1’absence avec bruit

de bruit de fond de fond
Parametre L L~ L Lc

sli 
0,079 9 0,079 9 0 , 0816 0,079 7

7T

y 1 0,069 9 0,069 9 0,070 9 0,069 9

Dvl 0,019 9 0,020 0 0,022 2 0,019 8

Ceux-ci ont été effectués avec les deux formes de raie,
en envisageant, a chaque fois, Fabsence et la presence
de bruit parasite. On constate, pour tous les essais,
une concordance parfaite tres peu alteree par l’intro-
duction d’incertitudes de mesure.
A titre d’exemple, la figure 1, represente la courbe

d’absorption A recalculee et les points experimentaux,
sans bruit de fond, dans le cas de la forme de Lorentz
corrigee.

Fig. 1. - Points expérimentaux et courbe recalculee 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 rapportees les courbes pour les
deux formes de Lorentz avec bruit de fond.

3. Etude a nombre constant de molecules actives. -

Dans ce cas, on admet que l’intensite S de la raie
demeure inchangée lorsque la pression augmente.
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Fig. 2. - Points experimentaux 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 :

Les valeurs de depart sont les memes que prece-
demment et les valeurs recalculees par le programme
de regression non lineaire sont rassemblees dans le
tableau II.

Tableau II. - Valeurs recalculees des parametres pour
un nombre de molecules actives constant avec et sans
bruit de fond pour les deux formes de Lorentz.

[Computed parameters. Constant number of active
molecules.]

Cas experimental
en 1’absence avec bruit

de bruit de fond de fond
Parametre L Lc L Lc

S I2013 0,079 9 9 0,079 9 9 0,078 2 0,079 9 9
7T

yi 0,070 0 0,069 9 0,070 5 0,069 9

~vl 0,019 9 0,019 9 0,019 3 0,019 9

La figure 3 montre les points experimentaux et la
courbe lissee dans le cas de la forme de Lorentz cor-

rigee, sans bruit de fond.

Fig. 3. - Meme chose qu’en figure 1. Cas d’un nombre constant
de molecules 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 recalculees. Elle est

quasi parfaite pour la forme vraie de Lorentz.

Fig. 4. - Meme chose qu’en figure 2. Cas d’un nombre constant
de molecules actives.

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

4. Conclusion. - Nous avons ainsi montre par
simulation numerique qu’il est possible a partir .des
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resultats experimentaux fournissant, a une frequence
donnee, l’absorption en fonction de la pression, de
determiner les trois parametres fondamentaux :

intensite, demi-largeur et deplacement qui caracté-
risent le profil d’une raie d’absorption, et ceci avec
une grande precision, même en presence d’erreurs
aleatoires entachant inevitablement les mesures experi-
mentales.

Cette technique doit avoir une application imme-

diate a 1’etude experimentale des spectres IRL [7]
ou elle est facilitee par 1’existence, dans ce domaine
spectral, de nombreuses raies laser.
Nous envisageons ulterieurement la mise en oeuvre

experimentale de cette methode par comparaison des
profils reels avec ceux calcules a 1’aide des parametres
deduits a partir d’une serie de mesures experimentales
de l’absorption en fonction de la pression a une
frequence donnee.
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