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Lorentzin, Gaussin ja Voigtin viivanmuotofunktiot ovat laajalti kdytOssd tieteen ja teknii-
kan sovelluksissa. Lorentzin viivanmuotofunktio esiintyy esimerkiksi spontaanin radioaktii-
visen hajoamisen kaltaisissa ilmidissd ja Gausssin viivanmuotofunktio ilmaantuu Doppler-
ilmion mukaisissa ilmidissd. Ndiden samanaikainen esiintyminen tuottaa Voigtin viivanmuo-
toja. Téssd tyossd esitellddn Lorentzin, Gaussin ja Voigtin viivanmuotofunktioita ja niiden
kédyttokohteita.
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1 JOHDANTO

Lorentzin, Gaussin ja Voigtin viivanmuotofunktiot ovat laajalti kdytossi tieteen ja tekniikan
sovelluksissa. Lorentzin vitvanmuotoja hyodynnetédédn esimerkiksi Raman-spektroskopiassa,
jolla on myds lukuisia sovelluskohteita kuten esimerkiksi biolddketiede [1]. Lisdksi Lo-
rentzin viivanmuotoja voidaan hyddyntdd myos biofysiikassa, materiaalitutkimuksessa [2]
sekd hiirien luurankolihaksiston kartoittamisessa [3]. Gaussin viivanmuotoja kéytetddn esi-
merkiksi lddketieteessd ydinmagneettisen resonanssin yhteydessi [4], jauhediffraktion mal-
lintamiseen [5] ja molekyylien elektronispektroskopiassa [6].

Y114 mainituissa sovelluksissa voi olla mahdollista kdyttdd vaihtoehtoisesti Gaussin viivan-
muotoa Lorentzin viivanmuodon sijasta tai toisinpdin. Ndiden ldhestymistapojen lisiksi voi-
daan kidyttdd Voigtin viivanmuotoa. Voigtin viivanmuotofunktio muodostuu Lorentzin ja
Gaussin viivanmuotofunktioiden konvoluutiona. Voigtin viivanmuotoja kédytetiddn esimerkik-
si lasersdteiden intensiteettiprofiilien sovittamisessa [7], yldilmakehén tuulikenttien mallin-
nuksessa [8] ja rontgenvaloemissiospektroskopiassa (engl. X-ray photoelectron spectrosco-
py) [9].

Todennik®oisesti yleisin viivanmuotofunktio on Lorentzin viivanmuotofunktio, joka esiintyy
esimerkiksi spontaanissa radioaktiivisessa hajoamisessa. Gaussin viivanmuotofunktio esiin-
tyy ilmidissé, joissa hiukkanen esimerkiksi liikkuu kohti ja poispdin mittaajasta. Hiukkasen
emissoiman siteilyn taajuus siirtyy Doppler-ilmion mukaisesti. Nédiden ilmididen samanai-
kainen esiintyminen tuottaa Voigtin viivanmuotoja. [10]

Téssd tyossa keskitytddn Lorenzin, Gaussin ja Voigtin viivanmuotofunktioiden esittimiseen
sekd niiden fysikaalisiin perusteluihin spektroskopiassa. Lorenzin, Gaussin ja Voigtin vii-

vanmuotofunkioiden matemaattiset miéritelmét esitetdén tulevissa luvuissa 2.1, 2.2 ja 2.3.



2 MALLIN TEORIA

2.1 Lorentzin viivanmuodot

Normalisoitu Lorentzin viivanmuoto voidaan esittdd muodossa:

2y
L(v;vy) = ————5<,

missi v € R on aaltoluku ja parametri v € R™ on Lorentzin viivanmuodon puoliviivanleveys.

o))

Puoliviivanleveys miirdd viivanmuodon leveyden, mitd suurempi vy sitd levedmpi viivan-
muoto syntyy. Lorentzin viivanmuotojen mukaan mallinnettu summaspektri Sy (v) voidaan

muodostaa kyseisten viivanmuotojen lineaarikombinaationa:

N
SL(V;55577) = ZanL(V—Vn;’}/n), (2)

n=1
missd N on vilvanmuotojen lukuméérd, a, vastaa yksittdisen viivanmuodon pinta-alaa, v, yk-
sittidisen viivanmuodon sijaintia ja -, yksittdisti puoliviivanleveytti seki @ = (ay,...,an)",
v=(v1,....,un)T ja¥ = (71,...,7n)". Esimerkkikuvaajat yksittdisesti Lorentzin viivan-

muodosta L(v;y) ja summaspektristd Sy (v;a,7,7) esitetdén kuvissa 1 ja 2.
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Kuva 1. Esimerkki Lorentzin viivanmuodosta L(v;~), kun puoliviivanleveys v = 1.



0

St(v)

1t

0 10 20 a0 40 ol il 0 S0 a0 100

Kuva 2. Esimerkki Lorentzin summaspektristd Sz (v;a,7,7).

2.2 Gaussin viivanmuodot

Gaussin viivanmuoto normalisoituna voidaan esittdad muodossa:

1 v
G(V;U):mexp (—th) 3)

missd v € R on aaltoluku ja parametri o € R™ on Gaussin viivanmuodon viivanleveyspara-
metri. Tdmé leveysparametri midrdd viivanmuodon leveyden, mitd suurempi parametrin o
arvo sitd levedmpi viivanmuoto syntyy. Summaspektri joka sisdltdd N kappaletta Gaussisia

viivanmuotoja saadaan esitettyd muodossa:

SG(v:a,7,5) = i — I exp (—”_2””), @)
n=1%V 277—0-1% 20"

missd N vastaa viivanmuotojen lukumaéérid, a, vastaa viivanmuodon pinta-alaa, v, viivan-
muodon sijaintia ja o, yksittiisen viivanmuodon leveytti. @ = (ai, ...,an)?, 7= (v1,...,vn)T
ja @ = (01,...,0n5). Esimerkkikuvaajat yksittdisestd Gaussin viivanmuodosta G(v;0) ja

summaspektristd Sg(v;a,7,7) esitetddn kuvissa 3 ja 4.
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Kuva 4. Esimerkki Gaussin summaspektristd Sg(v;a,
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2.3 Voigtin viivanmuodot

Yksittdinen Voigtin viivanmuoto V (v;~,0) voidaan esittdd Lorentzin ja Gaussin viivanmuo-

tojen konvoluutiona
V(v;vy,0) =L(v;y)«G(v;o) = /L(T;’)/)G(T —v;0)dT, ®)

missd * on konvoluutio ja L(v;7) ja G(v;0) ovat médritelty yhtiloissé (1) ja (3). Summas-

pektri joka koostuu N kappaleesta Voigtin viivanmuotoja voidaan esittdd muodossa:

N
Sy(v;a,v,7,0) = Z anV (V= VnsVn,00), (6)

n=1
missd N vastaa viivanmuotojen lukumaiiraa, a, vastaa yksittdisen viivanmuodon pinta-alaa,
v, viivanmuodon sijaintia, vy, sekd o, ovat Voigtin viivanledeyden leveysparametrit ja @ =
(ar,...,an)T, 7= (v1,...,v80)T, 7= (71,..., ) jac = (o1,...,0n5)". Esimerkkikuvaajat
yksittdisestd Voigtin viivanmuodosta V (v;0,v) ja summaspektristd Sy (v;a,7,7,7) esitetddn

kuvissa 5 ja 6.
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Kuva 5. Esimerkki Voigtin viivanmuodosta V (v;+,0), kun viivanleveysparametrit v = 1 jao = 1.
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3 YHTEENVETO

Tidssd tydssa on esitetty Lorentzin, Gaussin ja Voigtin viivanmuotofunktiot sekéd esimerk-
kikuvaajat yksittiisistd viivanmuotofunktioista. Tdmén lisdksi on esitetty myds useista yk-
sittdisistd vilvanmuodoista koostuvat summaspektrifunktiot sekéd nédiden esimerkkikuvaajat.
Kaikki viivanmuotofunktiot on esitetty parametrisoidussa muodoissa. Viivanmuotofunktioi-

den parametrit mallintavat viivanmuotojen pinta-alaa, paikkaa ja leveytta.
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