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摘 要院 采用离散偶极子近似方法对随机取向混合凝聚粒子在内外混合状态下的光学截面、单次散
射反照率以及非对称因子等辐射特性参量进行了数值计算，详细讨论了混合方式、混合比等因素对混

合凝聚粒子辐射特性的影响。研究表明，混合凝聚粒子的混合方式对非对称因子的影响非常大，对散

射截面和单次散射反照率的影响比较大，但是对吸收和消光截面的影响不明显。随着凝聚粒子中基

本粒子粒径和数量的增大，非对称因子、散射截面以及单次散射反照率受混合方式的影响变得愈加明

显。此外，混合比的变化对不同混合状态下的凝聚粒子的辐射特性参量均存在不同程度的影响，并且

此影响随着基本粒子粒径和数量的变化而显著变化。混合比相同情况下，所有外混合凝聚粒子的散

射截面均大于内混合凝聚粒子的散射截面，而单次散射反照率却相应减小。
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Abstract: The discrete dipole approximation method was used to compute the radiative characteristic
parameters including the optical cross鄄sections, single鄄scattering albedo and asymmetrical parameter for a
variety of mixed agglomerates in different mixing states at a visible wavelength 0.55 滋m. It is shown that
the influence of the mixing states on the asymmetrical parameter is very great, and that on the scattering
cross section and single鄄scattering albedo is heavy, while that on the absorption and extinction cross
sections is not obvious. The influence of mixing patterns on the asymmetrical parameter, scattering cross
section and single鄄scattering albedo is becoming more obvious with the increase of the size of
agglomerates. The mixture ratios has an obvious effect on the radiative characteristic quantities of
agglomerates in internal and external mixing states, and the effect varies with the monomer diameters,
and number of monomers in the agglomerates. The scattering cross鄄sections of external mixture of
agglomerates are larger than those of their internally mixed counterparts, but the single鄄scattering albedo
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decreases accordingly at the same mixture ratios.
Key words: mixed agglomerates; radiative properties; Bruggeman effective medium theory;

discrete dipole approximation method

0 引 言

气溶胶是指悬浮于大气中的颗粒袁 它可以来自
陆面尧海洋袁可由自然因素如火山爆发尧风对土壤的
侵蚀等产生袁也可由人类活动因素如工厂烟尘排放尧
核爆炸袁火灾等过程产生遥它通过对太阳的短波辐射
和地气系统的长波辐射的散射和吸收作用来影响地

气的能量平衡袁 从而对气候变化产生不可低估的作
用 [1]遥 由于气溶胶种类繁多袁结构比较复杂袁光学特
性差异极大袁且难测定其全球的分布袁因此针对气溶
胶凝聚粒子对气候变化辐射影响的研究非常少遥

气溶胶的来源不同往往决定了其具有不同的化

学组分袁 不同化学成分的气溶胶粒子具有不同的辐
射特性遥况且各种成分的气溶胶粒子由于大气湍流尧
布郎运动尧风切变等因素使之必然发生混合[2]遥 大气
气溶胶一般由多种粒子混合而成袁 其混合状态主要
包括院外混合和内混合两种状态遥气溶胶的混合状态
对其光学特性有重要影响袁 该研究对于利用气溶胶
光学散射特性鉴别雾霾的科学研究以及卫星反演均

具有重要意义遥
目前袁一些学者 [3-5]对内外混合气溶胶粒子的光

学特性进行了研究袁但他们均把气溶胶粒子看作单个
均匀球或分层球形粒子来处理遥 实际上袁大部分气溶
胶粒子是形状各异的非球形粒子袁甚至是一些小的气
溶胶微粒由于碰撞尧粘附等作用而形成具有复杂分形
结构的凝聚粒子袁 如果不考虑气溶胶粒子的实际结
构袁将其看作单个球形粒子来处理袁在数值计算时可
以大为简化袁但计算结果与实际结果存在很大误差[6]遥
为此袁文中根据分形理论对随机取向混合凝聚粒子的
空间结构采用蒙特卡罗方法进行仿真模拟袁利用离散
偶极子近似方法数值计算了内外两种混合方式下随

机取向混合凝聚粒子的光学截面袁单次散射反照率以
及非对称因子等辐射特性参量袁 深入探讨了混合方
式尧混合比以及基本粒子粒径和数量对随机取向混合
凝聚粒子辐射特性的影响规律遥 此研究为进一步深入
研究多种成分组成的混合大气气溶胶辐射特性对气

候变化产生的影响提供了一种理论方法遥
1 原理与方法

1.1 离散偶极子近似(DDA)方法
DDA方法是由 Purcell等 [7]于 1973年提出袁经过

Draine 等[8]的进一步改进袁逐步发展成为一种原则上
可应用于任意形状及尺寸的粒子的吸收尧 散射及消
光等光学性质进行计算的数值方法 [9]遥 DDA 方法的
基本思想是: 将连续散射物体近似为有限个可极化
的点阵,每个点通过对局域电场(入射场以及其他点
的辐射场) 的响应获得偶极矩,散射体上所有点在远
场的辐射总和构成散射场遥 若 rj(j=1袁2袁噎N)处的电
场为 Ej(入射场 Einc袁j 与其他 N-1 个偶极子的散射场
的总和)袁极化率为 j袁则该点的偶极矩 Pj为院

Pj= jEj= j(Einc袁j-
l屹 j
移AjlPl) (1)

系数 Ajl为一个 3伊3矩阵院
Ajl= exp(ikrjl)

rjl

k2(rjlrjl-I3)+ ikrjl-1
r2

jl

(3rjlrjl-I3)蓘 蓡 (2)

式中院k=2仔/ 袁 为入射波长曰rjl=|rj-rl|袁rjl=(rj-rl)/rjl曰I3

为 3伊3 单位矩阵遥 若定义 Ajj=
-1
j 袁则偶极矩 Pj 满足

3N个复线性方程组院
N

l = 1
移AjlPl=Einc袁j (3)

由公式(3)可解出 Pl袁求得 Pl后可以得到散射体

的消光截面 Cext袁吸收截面 Cabs袁散射截面 Csca袁单次散
射反照率 以及非对称因子 g分别为 [8]院

Cext= 4仔k
|E0|2

N

j = 1
移Im(E2

inc,j窑Pj)

Cabs= 4仔k
|E0|2

N

j = 1
移 Im[Pj窑(

-1
j )*P*

j ]- 2
3 k3|Pj|2嗓 瑟

Csca=Cext-Cabs =Csca/Cext

g=<cos >= k3

Csca|E0|2 乙 d赘n窑

k
N

j = 1
移[Pj-n(n窑Pj)]exp(ikn窑rj)

2

(4)

大气中混合凝聚粒子中原始粒子的凝聚过程是
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随机的袁实际的凝聚粒子具有千变万化的结构 ,所反
映出的辐射特性是所有形态的统计平均值遥 为此笔
者将随机取向的混合凝聚粒子所处不同位置的所有

方位角求其统计平均袁 从而得到辐射特性参量的统
计平均值 [8]院

<Q>= 1
8仔2

2仔
0乙 1

-1乙 2仔
0乙 Q( 袁 袁 )d d(cos )d (5)

式中院<Q>为混合凝聚粒子各种取向的辐射参量的统
计平均值曰Q( 袁 袁 )为系统坐标中某特定取向的混
合凝聚粒子辐射参量袁其中 袁 袁 为空间方位角遥
1.2 物理模型

文中物理模型是以 Cluster鄄Cluster Aggregation
(CCA)模型[10]为基础袁采用蒙特卡罗方法进行模拟的
具有分形结构的随机取向的凝聚粒子遥 该模型原始
微粒数目与分形维数之间的关系 N=kf(Rg/dp)

D f袁Df 为

分形维数袁kf 为前向因子袁两者都是常数袁文中取值
分别为 Df=1.8袁kf=5.8遥

随机取向凝聚粒子中基本粒子的混合方式主要

有外混合和内混合两种遥研究表明袁内混合状态的气
溶胶一般可以找到适合的等效折射率来计算其光学

特性 [3]遥 因此袁根据 Bruggeman 有效介质理论 [11]给出

凝聚粒子中每个基本粒子的等效复折射率袁 然后利
用离散偶极子近似方法计算混合凝聚粒子的辐射特

性参量曰 而外混合状态的气溶胶粒子用等效折射率
计算将产生较大的误差 [4]遥 因此袁文中根据每个基本
粒子实际的大小以及复折射率袁 采用离散偶极子近
似方法研究外混合凝聚粒子的辐射特性遥 内混合凝
聚粒子中黑碳的含量根据基本粒子中所占的比例得

到袁 而外混合凝聚粒子中成份含量通过不同成份所
占的基本粒子的个数得到遥

基于分形理论采用蒙特卡洛方法所模拟的含有不

同混合比的外混合凝聚粒子的空间结构如图 1所示遥

fv=0.2 (a) fv=0.4 (b) fv=0.8 (c)

图 1 由 150 个基本粒子组成的外混合凝聚粒子的空间结构

Fig.1 Space structure of external mixed agglomerates with

composed of 150 basic particales

2 结果与分析

图 2 给出入射波长 为 0.55 滋m 情况下袁 不同
类型随机取向混合凝聚粒子在内外混合方式下的辐

射特性参量袁即吸收 Cabs尧散射 Csca 和消光截面 Cext袁
单次散射反照率 以及非对称因子 g 随黑碳体积
比变化规律遥 入射波长为 0.55 滋m袁对应的黑碳和硅
酸盐气溶胶粒子的复折射率分别为 1.98+0.232 1i [12]

和 1.717 549+0.029 4i [13]遥 凝聚粒子中基本粒子的数
量 N 取 50尧100尧150袁粒径 dp 分别为 20 nm(图 2 左
栏)和 40 nm(图 2右栏)遥 由图 2可以发现袁内外混合
方式下相同类型凝聚粒子的吸收截面和消光截面的

值均非常接近袁 这说明混合方式对混合凝聚粒子的
吸收尧消光截面影响不明显遥混合方式对混合凝聚粒
子的散射截面和单次散射反照率的影响较明显袁对
非对称因子的影响非常显著袁 并且混合方式对这些
辐射参量的影响随着凝聚粒子基本粒子的数量和粒

子的增大而变得更加显著遥 说明混合凝聚粒子的尺
度参数越大袁混合方式对其辐射特性的影响愈明显遥
两种混合方式下袁混合凝聚粒子的吸收尧散射和消光
截面均随着黑碳粒子体积比的增大而近似线性增

加袁 原因是随着混合凝聚粒子中黑碳粒子体积比的
增大袁其等效复折射率逐渐增大遥随着黑碳体积比的
增加袁混合凝聚粒子的吸收效应增强袁内外混合方式
下随机取向凝聚粒子的单次散射反射率均相应减

小遥 混合方式对混合凝聚粒子的非对称因子的影响
非常明显袁随着黑碳体积比的增大袁内混合凝聚粒子
的非对称因子呈近似线性变化趋势袁 而外混合凝聚
粒子的非对称因子先减小后增大遥 与内混合方式相
比袁外混合的非对称因子对黑碳体积比更加敏感遥内
混合凝聚粒子中每个基本粒子成分随着黑碳体积比

的变化都是均匀变化袁 所反映出的凝聚粒子的散射
特性变化较均匀袁非对称因子变化较均匀曰而对于外
混合凝聚粒子袁随着黑碳体积比的增大袁基本粒子中
黑碳粒子的数量增大袁 混合凝聚粒子的均匀性变化
较大袁基本粒子间的电磁作用变化起伏较大袁因此造
成外混合凝聚粒子的非对称因子对黑碳体积比变化

较内混合凝聚粒子的显著遥从图 2还可以得到袁在黑
碳体积比为 0和 1 情况下袁 两种混合方式下混合凝
聚粒子均是由单一成分构成的袁 因此凝聚粒子的辐
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射特性参量均相等曰黑碳体积比相同情况下袁所有外
混合凝聚粒子的散射截面均大于内混合凝聚粒子

的袁对应的单次散射反照率相应减小遥

图 2 不同类型随机分布混合凝聚粒子辐射参量随黑碳体积比的

变化曲线

Fig.2 Radiative characteristic quantities of randomly distributed

agglomerates in internal and external mixing states vs

different size parameters

3 结 论

文中采用离散偶极子近似方法对随机取向混合

凝聚粒子在内外混合状态下的光学截面(吸收尧散射尧
消光截面)尧单次散射反照率以及非对称因子等辐射
特性参量进行了数值计算袁深入探讨了混合方式尧容
积含量尧 基本粒子粒径以及数量对混合凝聚粒子辐
射特性的影响遥研究表明袁混合凝聚粒子的混合方式
对非对称因子的影响非常大袁 对散射截面和单次散
射反照率的影响比较大袁 而对吸收和消光截面的影
响不明显遥 随着凝聚粒子基本粒子的数量和粒径的
增大袁混合方式对非对称因子尧散射截面以及单次散
射反照率的影响愈加显著遥 随着黑碳粒子体积比的
增大袁 内外混合方式下随机取向混合凝聚粒子的吸
收尧散射和消光截面均近似线性增加袁单次散射反射
率随之减小袁 而内混合凝聚粒子的非对称因子呈近
似线性变化趋势袁 外混合凝聚粒子的非对称因子先
减小后增大遥黑碳体积比相同情况下袁所有外混合凝
聚粒子的散射截面均大于内混合凝聚粒子的散射截

面袁对应的单次散射反照率相应减小遥通过文中研究
结果可以反演随机取向凝聚粒子的组成成分以及各

成分所占的份额袁 这样不仅可以定性地了解大气中
气溶胶的来源, 还可以分析它们的化学物理特性尧生
成机制及其传输过程袁 从而为更深入地研究多种成
分构成的具有复杂结构的气溶胶凝聚粒子的辐射特

性以及对气候变化产生的影响提供了一种可行的计

算方法遥
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