
I N S T I T U T D ' A E R 0 N 0 M I E S P A T I A L E D E B E L G I Q U E 

3 - A v e n u e C i r c u l a i r e 
B • 1180 B R U X E L L E S 

A E R O N O M I C A A C T A 

A - N° 294 - 1985 

Calculs du profil de Voigt appliqués aux raies 
infrarouges de la stratosphère et de la mésosphère 

par 

C. MULLER 

B E L G I S C H I N S T I T U U T V O O R R U I M T E - A E R O N O M I E 

3 - Ringlaan 
B - 1180 BRUSSEL 



A V A N T - P R O P O S 

L'art ic le : "Calculs du profi l de Voigt appl iqués aux raies i n f r a -

rouges de la stratosphère et de la mésosphère" sera publ ié dans le 

Bul let in de la Glasse des Sciences de l'Académie Royale de- Belgique. 

FOREWORD 

T h e paper "Calculs du profi l de Voigt appl iqués aux raies i n f r a -

rouges de la stratosphère et de la mésosphère" will be publ ished in the 

Bul let in de la C lasse des Sciences de l'Àcadémie Royale de Belgique. 

VOORWOORD 

De tekst "Calculs du profi l de Voigt appl iqués aux raies i n f r a -

rouges de la stratosphère et de la mésosphère" zal versch i jnen in de 

Bul let in de la C lasse des Sciences de l'Académie Royale de Belgique. 

VORWORT 

Die Arbeit : Ca lcu ls du profi l de Voigt appliqués aux raies i n f r a -

rouges de la stratosphère et de la mésosphère" wird in der Bul let in de 

la C lasse des Sciences de l'Académie Royale de Belgique herausgegeben 

werden. 



C A L C U L S DU P R O F I L DE V O I G T A P P L I Q U E S AUX R A I E S 

I N F R A R O U G E S DE LA S T R A T O S P H E R E E T DE LA MESOSPHERE 

par 

C . MULLER 

Résumé 

Une comparaison est effectuée entre l 'approximation empirique de 

Whiting (1967) au profi l de raie de Voigt et un calcul exac t . L 'approx i -

mation de Whiting conduit à des résu l tats identiquès pour l ' in terpréta-

tion de spectres de Spacelab 1 entre 80 et 30 km d'a l t i tude. L 'étude de 

l ' e r reur re lat ive de l 'approximation analyt ique montre qu'el le ne devient 

non négligeable que dans le cas de t r a v a u x à résolution u l t ra-é levée . 

Abs t rac t 

A comparison is made between the Whiting (1967) empirical approx i -

mation to the Voigt line profi le and a r igorous computation. T h e Whiting 

approximation is shown to lead to identical resu l ts for the interpretat ion 

of Spacelab 1 spectra between 80 and 30 km of a l t i tude. T h e re lat ive 

e r ro r of the analyt ical approximation is studied and shown to be non-

negligible only in the case of u l t rah igh resolution s tudies . 



Samenvatting 

Er wordt een vergelijking gemaakt tussen de empirische benadering 
van Whiting (1967) bij het lijnprofiel van Voigt en een exacte be-
rekening. De benadering van Whiting leidt tot identieke resultaten voor 
de interpretatie van Spacelab 1 spectra tussen 80 en 30 km hoogte. De 
studie van de relatieve fout van de analytische beandering toont aan 
dat deze slechts in geval van werken met ultrahoge resolutie niet te 
verwaarlozen is. 

Zusammenfassung 

Man stellt ein Vergleich an zwischen der empirischen Annäherung 
Whitings (1967) beim Leineprofil Voigts und einer exakten Berechnung. 
Die Annäherung Whitings fhrt zu identischen Resultaten für die Inter-
pretation Spacelab 1 Spektras zwischen 80 und 30 km Höhe. Die Studie 
des relativen Fehlers der analytischen Annäherung zeigt der Fehler nur 
im Fall der Arbeiten mit Ultrahöhe Resolution nicht zu vernach-
lässungen. 
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I N T R O D U C T I O N ET D E F I N I T I O N S 

Le calcul du transfert radiatif requiert le profil de Voigt chaque 

fois que le profil de Doppler, relié à la température, ajoute sa contr i -

bution au profil de Lorentz qui provient des élargissements naturels, de 

pression ou S tark . Le cas purement Doppler constitue une limite 

extrême et ne trouve d'application que pour les températures extrême-

ment élevées des flammes ou des atmosphères stellaires (Penner, 1959). 

Les formes de ces profils font l'objet de nombreux traités (Penner, 

1959, Breene, 1961, Goody, 1964); le profil de Doppler, purement 

gauss ien est caractérisé par une décroissance très rapide des ailes; 

tandis que le profil de Lorentz présente un amortissement quadratique; 

le profil de Voigt, convolution des deux premiers combine leurs pro-

priétés. La f igure 1 montre la comparaison de ces trois profils et 

indique que les ailes du profil de Voigt sont essentiellement 

lorentziennes. Dans l'atmosphère terrestre, les valeurs des demi-

largeurs Lorentz et Doppler sont gouvernées par le profil de pression 

et de température. La f igure 2 en montre un exemple typique pour une 

raie de la bande v^ de NÛ£ (1600 cm ) et une raie de la bande v^ + v^ 

(2900 cm V On voit que la décroissance linéaire de la largeur Lorentz 

avec la pression l'amène à des valeurs proches de celles de la largeur 

Doppler autour de 25 km tandis que cette dernière, dépendante de la 

racine carrée de la température, reste à peu près constante. 

La forme lorentzienne des ailes est reliée à la nature des inter-

actions moléculaires pendant les collisions. Dans le cas troposphérique, 

l 'erreur faite en négligeant le noyau dopplérien est négligeable comparée 

aux écarts observés dans les ailes lointaines; les corrections ne de-

viennent importantes qu'à partir de 2,5 cm du centre de la raie et 

peuvent déjà être négligées dans le cas stratosphérique, car le profil de 

Lorentz peut s 'appliquer jusqu'à l'altitude de 15 km. Au dessus , le 

profil de Voigt est la règle sauf dans quelques cas très limités où la 



Figure 1 Comparaison entre les transmissions des profils de 
Doppler, Voigt et Lorentz calculés pour une demi-
largeur identique à mi-hauteur et pour des trajets 
optiques chaque fois multipliés d'un facteur 10. 

- 4 -



Figure 2 Calcul des demi-largeurs de raie en fonction de l'altitude pour la 
bande v^ (6,3 pm) et la bande v^ (3,5 (Jm) de NO^, on voit que dans la 
stratosphère supérieure la demi-largeur de raie à mi-hauteur est donnée 
par la raie de Doppler, cependant, les ailes Lorentz non saturées y 
sont encore la principale source de l'absorption. 



saturation du centre rend l 'absorption dépendante seulement des ailes 
( D r a y s o n , 1966). 

ou 

Le profi l de Voigt s'exprime ( A r m s t r o n g , 1967) : 

or \ - 1 ( Ä n 2 ^1/2 , 
D 

-fOO 

K(x,y) = ï / dt 
y- c o y +(x-t) 

«L 1/2 
y = — (An2) (rapport des largeurs de Lorentz a_ et de 

D Doppler öp) 

v-v 
o 1/2 

x = —— (An2) (échelle de nombre d'ondes en unité de 
D 

largeur Doppler Of^) 

1/2 

a n = v ( I v : nombre d'ondes de la raie, D ° V Me2 / ° 
M : masse moléculaire. 

La normalisation de ce profil peut être aisément démontrée 
(Armstrong, 1967); d 'a i l leurs, ses limites sont les profi ls de Lorentz et 
de Doppler. 

La fonction K ( x , y ) constitue également la partie réelle de la 
fonction de probabilité complexe et, à ce t itre trouve des applications 
dans d ivers domaines de la physique et en part icul ier en aéronomie 
mathématique (Lemaire and Scherer , 1971). 

L ' intégrale K ( x , y ) n'est malheureusement pas analytique et doit 
être évaluée" numériquement, ou approchée par une fonction; d'après les 
estimations de Drayson (1976), ce calcul occupe 75% des ressources 
informatiques affectées au calcul du t ransfert radiatif effectué raie par 
raie. 



CALCUL APPROCHE APPLIQUE A LA SYNTHESE SPECTRALE 

La synthèse des spectres d'absorption et d'émission date de l' intro-
duction des ordinateurs de la deuxième génération et de leurs tables 
traçantes associées (Gates et al, 1963). Auparavant, les interprétations 
étaient exclusivement effectuées en utilisant des tabulations des largeurs 
équivalentes des raies pour différents types de profils (Goody, 1964; 
Jansson et Korb, 1968); très tôt, les premières tentatives furent 
limitées par les difficultés de calcul du profil de Voigt, la technique 
directe développée par Kyle (1969) pour le calcul d'un atlas strato-
sphérique devait rapidement apparaître comme irréaliste pour les nom-
breux calculs nécessités par l'inversion de données obtenues en ballon. 

Diverses approches empiriques (revues par Olivero et Longbothum, 
1977) furent établies à cette époque pour ramener le profil à une forme 
analytique. Après une analyse d'approximations basée sur la simplicité 
de programmation et la capacité de simuler les ailes lointaines par le 
profil plus simple de Lorentz, l'approximation analytique de Whiting 
(1967) fut finalement choisie pour les interprétations des premiers vols 
ballons et avions du spectromètre à grille "Girard" (Maignan et Muller, 
1974). 

Ce profil s'exprime par 
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où w^ = 2 a^ 

0.5 
w. / w 

w = — + 
v 2 

L , / 2 

— + 4 a 
4 D 

Vo w ["1.065 + 0.447 (w /w ) + 0.058(w /w ) 2 1 
" L L v T „ J L v 

A vec son aspect compliqué, cette exp re s s i on est val ide pour toutes 

les va leu r s des l a rgeur s de Lorentz et de Doppler et dev ient, pour a ^ 

= 0, un profil de Lorentz ord ina i re . Son désavantage pr incipal rés ide 

dans l ' u sage d ' e xpo san t s f ract ionnai res et de fonct ions exponentiel les 

qui ra lent i ssent considérablement le calcul. L 'approx imat ion ultér ieure de 

Kielkopf (1973), en pr inc ipe, p lus rapide au calcul se révèle malheureu-

sement moins exacte que l 'approximation de Whit ing (O l i vero et 

Longbothum, 1977). 

L 'approx imat ion de Whiting resta donc le modèle de raie util isé 

dans nos interprétat ions depu i s 1973 ju squ ' à maintenant. Elle fut même 

utilisée avec succès dans l 'u ltraviolet pour une réévaluation de la péné-

tration du rayonnement dans les bandes de S c h u m a n n - R u n g e de 

l ' oxygène (Nicolet et Peetermans, 1980). Dan s tous ces calculs, la 

cohérence interne des résultats a fourn i une val idation indirecte de la 

validité de l 'approximation. 

En décembre 1983, le spectromètre à gr i l les ES013 ( I A S B - O N E R A ) , 

lors de la mission Spacelab 1, mesurait une g r ande quantité de spectres 

au d e s s u s de l 'altitude de 50 km (Vercheva l et al, 1984; Lemaitre 

et a l . , 1984). La dér ivat ion des d i s t r ibut ions vert icales de vapeu r d 'eau 

devait condui re à des désaccords entre les concentrat ions obtenues à 



par t i r de raies de d i f férentes forces dans la région 2 , 7 |jm. A i n s i , dans 

la mesosphère in fér ieure ( 60 km) , la raie forte à 3816,092 cm con-

duisa i t à des va leurs d 'env i ron 15 ppm qui ne peuvent êt re expl iquées 

par aucun processus atmosphérique connu tandis que les raies les plus 

faibles indiquaient des f ract ions molaires vois ines de 6 ppm, entièrement 

compatibles avec le budget de l 'hydrogène mésosphérique ( L ippens 

et a l . , 1984). 

L 'accord manifesté par toutes les raies dans la mésosphère su-

pér ieure (au dessus de 70 km) , où H^O montre une chute de concentra-

tion rapide et dans la s t ra tosphère , où l 'élargissement de press ion 

devient important, conduit à soupçonner une e r r e u r dans le modèle de 

raie mésosphérique, part icul ièrement au moment où le noyau dopplérien 

de la raie sa ture . Cette constatation devait amener à int roduire un 

calcul exact du profi l de Voigt dans la méthode d ' interprétat ion . 

COMPARAISON A V E C LE C A L C U L E X A C T 

P lus ieurs techniques d' intégrat ion numériques ont été proposées 

depuis le t rava i l de Young (1964) , qui le premier a envisagé la 

synthèse spectra le . Le profi l de Armstrong (1967) présente l 'avantage 

d'une précision t rès documentée mais la longueur du code et sa com-

plexité le rendent peu uti l isable pour notre application. Pour sat i s fa i re 

aux nécessités du t r a n s f e r t rad ia t i f , deux programmes ef f ic ients et 

bre fs ont été publiés par Drayson (1976) et Humlicek (1982) . Humlicek 

(1982) calcule la fonction de probabil ité complexe en ut i l i sant les res-

sources d'arithmétique complexe du langage F O R T R A N . Cependant , le 

programme de Drayson (1976) limite son calcul aux part ies réel les . 

Quatre méthodes d i f férentes d' intégrat ion y sont adoptées su ivant les 

va leurs de x et de y et s 'appl iquent toutes aux conditions atmosphé-

r iques . Dans le cas mésosphérique (o^/a^ « 1 ) , seules t rois de ces 

régions doivent être considérées , la plus lente à calculer ( y > 1; 

x + 1 ,39 < 5 ) ne doit jamais ent rer en ligne de compte. La simplicité du 



code utilisé a conduit à utiliser cette approche pour comparer le résultat 
à celui du profil de Whiting. 

La f igure 3 montre l 'erreur du profil de Whiting par rapport à 
celui de Drayson; on voit que celle-ci est proche de O au centre de la 
raie pour croître ensuite dans les ailes lointaines, après quelques 
oscillations au centre de raie. La normalisation a été également calculée 
et conduit à une différence de 14/10000 entre les deux profils. 

En vue de déterminer l'incidence de l'oscillation centrale sur les 
résultats du vol Spacelab, un programme d'interprétation itérative a été 
modifié de manière à y introduire le profil exact dans le cas précis de 
la raie de H?0 a 3816,092 cm"1 (L ippens et al, 1984). Les résultats 
obtenus, ne peuvent être distingués, à la limite de convergence près, 
de ceux obtenus en utilisant le profil de Whiting. Le temps de calcul 
déterminé en utilisant le profil exact est, dans ce cas (altitudes de 
80 km à 30 km) environ deux fois plus court. Cela est dû en partie au 
nombre de termes réduit de la quadrature de Gauss-Hermite par rapport 
à ceux de l'approximation analytique; la zone où le profil exact est 
calculé par une série de Taylor étant très réduite. 

Le calcul illustré à la figure 3 a été répété pour diverses valeurs 
de y couvrant toutes les conditions atmosphériques. L'amplitude de 
l'oscillation centrale atteint un maximum de 10% lorsque (*L > 2aD , ce qui 
rendrait impérative l'utilisation du profil exact si un instrument à _ -1 
résolution très élevée (< 0,001 cm ) et à intervalle spectral réduit était 
utilisé; mais, on peut toujours ne pas l'utiliser pour les calculs de 
transfert d'énergie. 

CONCLUSION 

L'analyse du profil effectuée dans cette note montre que les 
anomalies observées dans la détermination de la distribution verticale de 



NOMBRE D'ONDECcm-1) 

Figure 3 Erreur de l'approximation analytique de Whiting en section efficace par 
rapport au calcul exact pour un cas mésosphérique. 



la vapeur d'eau à par t i r de raies intenses lors de la mission Spacelab I 

(Lippens et a l . , 1984) t rouvent leur origine non dans un usage abusif 

d'une forme de profil approché, mais dans le mécanisme d'absorption 

lui-même. En attendant que des études théoriques et expérimentales 

puissent apporter une solution à ce problème, l'analyse doit être pour-

suivie en util isant les raies les moins intenses. Pour le prochain vol du 

spectromètre à gri l les, à la f in de 1985, au cours de la mission Spacelab 

: "Earth Observation Mission One", il a été prévu d'élargir le domaine 

de 2 ,7 pm de la vapeur d'eau et d'augmenter le rapport signal sur brui t 

dans la région de 6 ,3 |jm dans le but de mesurer avec la plus grande 

précision tout un ensemble de raies faibles. 
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