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求解原子光谱线同位素位移的数学描述祷
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〈清华大学物理系〉

提要

本文介绍了具有同位素位移效应的原子光谱线经扫描式平面法布里-地罗干静仪(SFP盯后，所获得

的实验结型的卷积形式.首次报道了利用九参数高斯迭代一一最小二乘拟合的退卷积处理方法及其计算

程序。由此可获得同位素就应的光谱线也移量、同位素的丰度比及其光谱线的洛仓兹宽度与多普勒宽度.
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图 1 测量原子光谱线同位素位移的

实验装置示意图

Fig.l Schematic diagra皿 of measurement 

of isotope shift in atomic spectral pro直1e

zlri zl;Jf 
l<~: ~二:.~ i\二 I .斗1二. " 

V'jl\' v"，，+ L1ν. Pm Vr-+ðv, 
(b) (α〉

图 2 同位素位移的原子光谱线型示意图

Fig. 2 Diagrams showing atomic spectral 

profìl但 with isotopic shifts 

(α) The isotospe shift is larger than the profila 
width oÎ single atom 

(b) The iso切lpe sbift 沁 smaller than tba pr。因@
width of single atom 

(.1时 magnitude of isotope shift; dotted curves
tbeoretical zesu1ts; solid curves-experima丑tal

results) 

收稿日期 1984 年 8 月 31 日;收到修改稿日期 1985 年 3 月 5 日

·本文曾于 1~8生年 7 月在"第二届全国基础光学学术报告会"(黑龙江省镜泊湖)上宣读.
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一、实验线型的数学表达形式

众所周知p 大多数情况下原子的光谱线型呈现综合展宽线型。且可以用如下的 Vog战

线型函数fvC阳， ν〉来表示[曰:

f仇，←j二f川 vo) .f川仙0，
!D(Vm, vo) = (工/AVD) .J再三/ 1(; .exp{ 一 (In2) • ([VO-VmJ/AVD)2} , r 

!L(VO, v) =Avd何 [(v-vo)2+AvlJ 0 

!D 为谱线的多普勒展宽分量， fL 为谱线的均匀展宽(洛仓兹型)分量 Vm 为 Vogi古线型的中

心频率3 均为发光原子的中心频率(即洛仑兹线型的中心频率)0 AVD 和 AVL 分别是光谱线

的多普勒宽度与洛仑兹宽度。

平面法布里-甜罗干涉仪(FPI) 的仪器线型!B'-p 可以用爱里(Airy) 函数来表示(设FPI

的腔长为句:

!JJ'-p= T~ / [1-2R ∞s8+R勺，

其中 δ=4:1!-n.Zi/丸 =4:7Ji'V • n • ZcI c 0 饥为介质的折射率。经简单换算就可得到以 FPI 谐振频

率问为中心的仪器线型表达式:

!F-P(屿， v) =T2J {1-2Roos [2π (v 一的)/Av，J +R斗 (2)

其中 R， T 分别是 FPI 反射镜的反射率与透射率。 Llv，=cJ2均是 FPI 的自由光谱区o 因

此一束入射光强为 Io， 具有 Vogi也线型的原子光谱线经 SFPI 后，透射光强 I 的实验线型的

数学形式〈即光谱线型与仪器线型的卷积表达式〉为:

(1) 

I(v向川

将(ο1)λ、 (2勾)式代入(侈3)式3 经计算得[6 ， 7\

I(Z)= ..1[山主悍的n exp( -n2D'JJ4)∞S nZ] 

其中参数 L， D， 自变量 Z 分别为:

L==πAVL/ Avc; D=πLlVD/ (、巧五言Av山 Z=2π (v刑一的)/A时

A=IoT/(l+Rλ(4) 

若原子光谱线中同时存在着两种不同同位素原子发出的光p 它们之间的位移量为 ilv" 那么
由于不同原子的发光不满足相干条件3 总的光强应是两种原子单独发光强度的代数和。因而
经 SFPI 后的透射光强(即实验光谱线型)可以用下式表示:

(3) 

I(Z) =..11[山主 (Re-L1)".时一叫/A) .cos nZJ 

+ ..12 [1十2主 (Re-L1)A.时-吭吭/4) ·∞s nZ'l (5) 

其中 L11 L 21 D11 D2 的定义均与 (4)式相同2 分别代表两种同位素原子的谱线宽度参数。
Z' 为:

Z'-2π.[(ν刑十 .1v，) - v,] / Av卢 [2π • (vm-v ,)/Av,] + [2π • J1J sJ AViJ = Z + L1Z 
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图 3 光谱线型、F-P干涉仪仪器线型和实验记录线型示意图

Fig. 3 Diagra皿s showing sp四tral profil西， F-P-l's profiles 

and experimental profiles 

(a) The isotopa shift is la:rger tban the profìle width of single atom 
(b) The isotope shift is sma.ller tha.n the pro且，9 width of single aω皿

687 

(5)式中的 .Å1， .Å2 之比 .Å1/.Å2 = .ÅR 可反映两同位素原子发光强度之比(即反映了两同位素
的丰度比)。图 8 给出了光谱线型、仪器线型与实验线型之间的相互关系。若同位素位移量

大于谱线宽度，则实验线型如图 3(α〉所示o 反之如图 3(b)所示。

二、九参数高斯迭代一最小二乘拟合退卷积的处理方法

利用九参数高斯迭代-最小二乘拟合方法F 从实验线型(图 8 所示)所提供的光强分布值

中通过最小二乘拟合可以获得一条与该实验曲线误差最小的理论曲线P 并获得该理论曲线

的各参数值 A1， A2, Ll' L~， Dll D2J JV.O 设实验曲线的 N 个测量值用 Y(1) 表示， 1=1, 

2，…， N。与此相应的最小二乘拟合曲线的理论值用 Yp(1)=YpC1， Al, A 21 Ll' L 21 Dl, 

D2' LlVs) 表示， 1=1， 2" .'.JNo 为叙述方便起见，上述各参数 A.1， A 21 L1J L2, Dl, Ðla" Llv. 

分别用龟， α2， aS，…，街表示p 则:

YT(1) =YT(1， 肉，岛， αS，…pad ， Izl， 2，…， No (6) 

最小二乘拟合曲线 YT(I)与实验曲线 Y(I) 之差的加权平方和为t
N 

s= ~W(I).[Y(I)-YT(I)J~o (7) 

引入统计权重因子 W(I)是为了尽量减小数据测量误差对拟合结果的影响t810

将 (6)式在待拟合参数点(用下标零表示)按多元台劳级数展开p 并取一级近似，则:

YT(I) =Yp.(I， α1，岛，…， α7) 十四Yp(1) / ôalJ o' Llα1 

十 [8Yp(I) /ôa2] o. .Ja2十…+ [ðYT(I)/ôa山· Lla10 (8) 
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将 (8)式代入 (7)式p 则有z

s= 主 W(I) • {Y(I) -YT.(I， α1， a2J ..协) - [ðYT (月 jða]O. .dal

一…-[，θYT(I)jθα7J o. Lla7户。

利用最小二乘原理J 则有:

aSjð.dal=O= ~ W(I) .{Y (I) -YT.(I) 一 [θYT(I) jôalJ O. .dα1 

-…-[，θYT(I)/。所] o. Lla7} • ( - 2) • [，θY'l' (I)jθ向Jo，

N 

88jôJa7=O= ~ W(I). {Y(l) -YToCI) - [ôYT(I)/θ向] o. Llα1 

一…一臼YT(I)/θα7Jo. Llα7}. ( - 2) • [8Y ~(1)jôa7Joo (9) 

由 (9) 式所示的七元联立线性方程组可以用如下简单的矩阵方程来表示:

Q=S⑧~ . O~ 
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Q4EEW(I〉 ·[8YKI)/Bado-[Y(I)-YT.(I汀， (1创~7);

8'J= ~ W(l). [θYT (1) jôa,] o. [8YT(1)/ôa,í] 0, (1<i<7; 1<j<7) 。

由 (10)式可得 S-1@Q";'S-1⑧S⑧U。其中 8-1 是 S 矩阵的逆矩阵。 RP:

U=S-1( QO (11) 

求解时F 首先设置一组初始拟合参数吨，也…p电然后利用 (11)式的矩阵方程获得 4α1，

4α2， ..., .da1 的值。再利用高斯迭代的原理气经反复迭代p 可使 Aα1， Lla2， …，LlαT 小于事先

给定的拟合精度(如拟合精度可以设为 10-11) 0 从而即可获得满足最小二乘的拟合参数吨，

a2 , ...， α7 (l!pÅ 1, A2' Ll, L 2) D11 D2J .dvs 的值)。进一步利用 (4)式就可以求得同位素的丰

度比 AR=AJA2' 同位素的位移量 L1vs， 以及谱线的洛仑兹宽度 L1vLu L1v La与多普勒宽度

.dVD., .dVDlo 

对实际的实验数据进行拟舍时3 还应考虑 SFPI 的扫描频率F 以及扫描开始位置的初

始相位伊。因此对实验曲线的真正拟合形式应该用九参数的表达式如下:

l(Z) =Al {1+2主 (Re-L1) 曲。xp( ~n9Di!4)∞，s[n(FZ十伊)J } 

十A9{1十2是 (R的fJexp ( -n9D~j4)ω[n(FZ' +q>)J }O (口)

对它的处理方法与上述七参数时相同。

利用上述数据处理方法计算所得的各测量参数的准确度依赖于实验线型是否可以用理
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论表达式 (12)来拮述。即所采集的实验数据 Y(I)与理论曲线(12)式的离散程度越小F 则由

此方法计算所得的各测量参数的准确度也就越高。实验数据的这种高散程度不仅与实验对

象有关(如实际的原子光谱线型是否完全可以用 Vogit 线型函数来表示)，而且还与实验仪

器的性能及实验操作技能有关(如实际的 FPI 的线型可能不是严格的爱里函数阳;光路调

整并非纯于最佳状态:电子信号处理器所引入的噪声; .A/D 变换器的非线性效应等〉。 文

献 [8J 讨论了利用高斯迭代一最小二乘拟合方法时3 各测量参数准确度的估算方法。简单来

说J (11)式中逆矩阵 8-1 对角元素的均方根就代表了各测量参数的测量误差(即标准

差[8J) 0 

除比之外3 该方法还提供了如下的判据:

SIr(N/N-2)EW(IXY(I〉 -05[Y(I-1) 十Y(I十l)JP 0 (13) 

当理论拟合值与实验值之差的川权平方和 (~~) 
S(见 (7)式)小于该判据 Sum 时3 表明该实 l 
验曲线用此理论表达式来表示是合理的从.A;D 输入测量值 Y(I>1
至少是一个很好的近似。反之p 则表明实 1 

验曲线用此理论表达式有较大的误差【气 |自动寻找初均拟合锁 ~~I
显然3 在这种情况下3 各拟合参数的测量值 ! 一~
是无效的。借助于这一原理p 可以通过实 | 计算理论如值 Yp百l
验获得该计算方法所能测量到的同位素位

移量的最小值。 I 建立丸元联立统性方程组，并求解均 重
我们已在计算机上对上述方法进行了 复

模拟试验。即首先假说一组己知条件 Â1J 设置新的拟主参数句句选
A2' L1J L ;J} D11 D2. J L1v8J F， 伊，并由计算 代

机模拟出一条实验曲线。然后利用上述方 /\ 

法对此模拟曲线进行数据处理。试验表 〈蹋精〉毛言
明y 经拟合的各参数值与模拟时所用的己 \ 断 不满足精度

\/ 
知条件是完全一致的。 Yes I 满足精度

国 4 给出了用九参数高斯迭代-最小 l v 1 
|计算各测量参数及其误差|

二乘拟合求解同位素位移量及其谱线参数 ' • . 
的计算程序框图。

| E 打印实验结果 | 
从理论上说只要选用更多的拟合参数

就可以获得三种以上同位素原子光谱线的 f-i一飞
(结束 j

位移量和相应的谱线参数。

~ 

该方法的主要优点乃是由于数据处理 图 4 确定原子光谱线同位素位移的计算程序框图

时已考虑了 FPI 的仪器线型。因此对 FPI

反射率的要求较低。这样不仅可以有效地

僻决提高 FPI 仪器分辨率与透射光强下

Fig.4 Flow chart of computer program 

for deter皿ining isotope shifts in ato皿ic

sp四tral profi!es 

阵的矛盾3 而且还扩展了可测参数的范围J 提高了所测参数的精度。
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Evaluation of isotope shifts in atomic spectral profiles from 

profiles of F abry-Perot interferograms 
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Abstract 

In this papor a convo1ution form of atomio spoo忧a1 profìles having isotOpe shifts 

也.ransformed by a scanning planar Fa bry-P町的 interferometer (SFPI) is presen也ed.

The method and correspondingωde of deoonvolution of 也he 叩ec恒al line profi1e 

obtained by SFPI are propo臼d and are characterized by using 也.e nine-parameter 

Gauss i阳ration of the 1阔的 squares fitting for the fir.时也ime. By this method the 

magnitude of isotope shift, iso也ope abundance ratio, Lorentz wid也h and Doppler wid古h

of 也he speotral profile oan be deduωd. 




