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摘要　基于分形理论，采用蒙特卡罗方法对随机分布的混合凝聚粒子的空间结构进行了仿真模拟。利用

Ｂｒｕｇｇｅｍａｎ有效介质理论得到了占有不同体积份额黑碳的内混合凝聚粒子的等效复折射率。采用离散偶极子近

似方法对随机分布混合凝聚粒子在内外混合状态下的吸收、散射和消光效率因子等消光特性参量进行了数值计

算，深入探讨了混合方式、容积含量、入射波长以及基本粒子粒径和数量对混合凝聚粒子消光特性的影响规律。通

过将所得数值结果与Ｔ矩阵方法的数值结果进行比较发现，两种数值方法计算的结果非常相近。结果表明，随机

分布混合凝聚粒子的散射效率因子对混合方式非常敏感，消光效率因子对混合方式较敏感，而吸收效率因子对混

合方式不敏感。随着凝聚粒子尺度参数的增大，混合方式对散射和消光效率因子的影响逐渐显著。内外混合方式

下，随着黑碳体积比的增大随机分布混合凝聚粒子的吸收、散射和消光效率因子均近似线性增大，并且增大的幅度

随着粒子尺度参数的增大而增大。
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１　引　　言

大气气溶胶粒子普遍存在于对流层中，它们通

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，从而对气候变

化产生不可低估的作用［１］。气溶胶在大气科学和环

境科学领域受到日益广泛的关注，特别是气候变化

研究方面，气溶胶粒子对太阳辐射的吸收和散射作

用被认为是影响气候变化的十分重要的关键因

子［２，３］。研究气溶胶粒子的消光特性对大气探测、

气候模式、辐射传输以及遥感等方面都具有十分重

要的意义。

目前，国内外对于凝聚粒子的消光性能进行过

许多研究，其中部分研究人员将凝聚粒子视为单一

成分的均匀体，没有区分其混合状态［４～７］。但是后

来的研究者指出，实际的大气气溶胶并不是单一成

分的，而是由不同成分组成的混合体，况且当气溶胶

粒子中的各种不同成分所处的混合状态不同时，其

光散射特性有明显差异［８～１０］。虽然，有些学者［１１，１２］

曾对内外混合气溶胶粒子的消光特性进行了详细的

研究，但他们均把气溶胶粒子看作单个球形粒子来

处理，而没有考虑气溶胶粒子的实际结构，将其看作

球形粒子，在数值计算时可以大为简化，但计算结果

与实际结果存在一定误差［１３，１４］。为此，本文以黑碳

和硅酸盐成分组成的混合凝聚粒子为例，分析内外

两种混合方式下随机分布混合凝聚粒子的消光特

性。根据分形生长理论模型对随机分布混合凝聚粒

子的复杂结构采用蒙特卡罗方法进行了仿真模拟，利

用Ｂｒｕｇｇｅｍａｎ有效介质理论
［１５，１６］给出了占有不同体

积份额黑碳的内混合凝聚粒子的等效折射率，采用离

散偶极子近似方法（ＤＤＡ）数值计算了内外混合方式

下黑碳和硅酸盐两种成分组成的随机分布混合凝聚

粒子的吸收、散射和消光效率因子，深入探讨了混合

方式、黑碳体积比、入射波长以及基本粒子粒径和数

量对随机分布凝聚粒子消光特性的影响规律。

２　原理与方法

２．１　离散偶极子近似方法

ＤＤＡ方法是由Ｐｕｒｃｅｌｌ等
［１７］于１９７３年提出，经

过Ｄｒａｉｎｅ等
［１８，１９］的进一步改进，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、散射

及消光等光学性质进行计算的数值方法。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

场的辐射的总和构成散射场。若狉犼（犼＝１，２，…，犖）

处的电场为犈犼（入射场犈ｉｎｃ，犼与其他犖－１个偶极子

的散射场的总和），极化率为α犼，则该点的偶极矩

犘犼为

犘犼 ＝α犼犈犼 ＝α犼（犈ｉｎｃ，犼－∑
犾≠犼

犃犼犾犘犾）， （１）

　　系数犃犼犾为一个３×３矩阵：

犃犼犾 ＝
ｅｘｐ（ｉ犽狉犼犾）

狉犼犾
×

犽２（狉犼犾狉犼犾－犐３）＋
ｉ犽狉犼犾－１

狉２犼犾
（３狉犼犾狉犼犾－犐３［ ］），（２）

式中犽＝２π／λ，λ为入射波长；狉犼犾 ＝ 狉犼－狉犾 ，狉犼犾 ＝

（狉犼－狉犾）／狉犼犾，犐３为３×３单位矩阵。若定义犃犼犼≡α
－１
犼 ，

则偶极矩犘犼满足３犖 个复线性方程组：

∑
犖

犾＝１

犃犼犾犘犾 ＝犈ｉｎｃ，犼． （３）

由（３）式可解出犘犾，求得犘犾 后可以得到散射体的消

光截面σｅｘｔ，吸收截面σａｂｓ，散射截面σｓｃａ分别为
［１８］

σｅｘｔ＝
４π犽

犈０
２∑

犖

犼＝１

Ｉｍ（犈
ｉｎｃ，犼犘犼），

σａｂｓ＝
４π犽

犈０
２∑

犖

犼＝１

Ｉｍ犘犼（α
－１
犼 ）

犘［ ］犼 －
２

３
犽３ 犘犼｛ ｝２ ，

σｓｃａ＝σｅｘｔ－σａｂｓ． （４）

　　表征凝聚粒子消光特性的参量为消光（吸收、散

射）效率因子，表达式分别为：犙ｅｘｔ＝σｅｘｔ／π犪
２
ｅｑｕｉｖ，

犙ａｂｓ＝σａｂｓ／π犪
２
ｅｑｕｉｖ，犙ｓｃａ＝σｓｃａ／π犪

２
ｅｑｕｉｖ，其中犪ｅｑｕｉｖ为等效

半径（等体积球形粒子半径）。对于随机取向的混合

凝聚粒子的消光特性参量表示为［１８］

〈犙〉＝
１

８π
２∫
２π

０
∫
１

－１
∫
２π

０

犙（β，Θ，Φ）ｄβｄ（ｃｏｓΘ）ｄΦ， （５）

式中 〈犙〉为混合凝聚粒子各种取向的消光参量的

平均值；犙（β，Θ，Φ）为系统坐标中某特定取向的混

合凝聚粒子消光参量，其中β，Θ，Φ为空间方位角，

符号含义参见文献［２０］。

２．２　混合凝聚粒子的内外混合模型

对气溶胶粒子混合状态的研究，目前通常是分

两种理想的情况，即外混合状态和内混合状态。由

于混合方式的不同，使得含有相同成分的随机分布

混合凝聚粒子的各消光参量也有所不同。

所谓内混合状态是指混合凝聚粒子中的每个基

本粒子都是由多种气溶胶成分组成的混合体。内混

合状态的气溶胶一般可以找到适合的等效折射率计

算其光学特性［１２，２１］。于是，根据Ｂｒｕｇｇｅｍａｎ有效介

质理论给出混合凝聚粒子中每个基本粒子（假设混
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合凝聚粒子中所有基本粒子的粒径是相同的）等效

复折射率，然后采用离散偶极子近似方法研究内混

合状态下混合凝聚粒子的消光特性。

所谓外混合状态是指混合凝聚粒子中每个基本

粒子均含有一种成分，具有不同成分的基本粒子各

自独立地随机分布于整个混合凝聚粒子中。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［１１］。因此，本文根据每个基本粒子的尺度参数

及复折射率，利用离散偶极子近似方法计算整个混

合凝聚粒子的消光特性参量。外混合凝聚粒子中黑

碳与硅酸盐粒子的体积比通过两种成分的基本粒子

的个数来得到。

２．３　混合凝聚粒子的结构模型

文中随机分布混合凝聚粒子的空间结构是根据

团簇 团簇聚集（ＣＣＡ）模型
［２２］，采用蒙特卡罗方法

进行模拟的，具体模拟过程参见文献［２０］。该模型

粒子数目与分形维数之间的关系犖＝犽ｆ（犚ｇ／犱ｐ）
犇
ｆ，

犇ｆ为分形维数，犽ｆ为前向因子，两者都是常数，文中

取值分别为犇ｆ＝１．８，犽ｆ＝５．８
［２３，２４］。其中部分含有

不同体积份额黑碳的外混合凝聚粒子的空间结构模

拟结果如图１所示。

图１ 由犖＝１５０个基本粒子组成的外混合凝聚粒子的空间结构．黑色代表黑碳粒子，灰色代表硅酸盐粒子。

黑碳粒子体积比分别为（ａ）犳狏＝０．２；（ｂ）犳狏＝０．４；（ｃ）犳狏＝０．８

Ｆｉｇ．１ Ｅｘｔｅｒｎａｌｍｉｘｅｄａｇｇｌｏｍｅｒａｔｅｓｗｉｔｈｂｌａｃｋｃａｒｂｏｎｐａｒｔｉｃｌｅｓｉｎｔｈｅｃａｓｅｏｆ犖＝１５０，ｉｎｗｈｉｃｈｔｈｅｇｒａｙａｎｄｂｌａｃｋｓｐｈｅｒｅｓ

ｄｅｎｏｔｅｓｉｌｉｃａｔｅａｎｄｂｌａｃｋｃａｒｂｏｎｐａｒｔｉｃｌｅ．Ｔｈｅｖｏｌｕｍｅｒａｔｉｏｏｆｂｌａｃｋｃａｒｂｏｎｐａｒｔｉｃｌｅｉｓ（ａ）犳狏＝０．２；（ｂ）犳狏＝０．４；（ｃ）犳狏＝０．８

图２ 两种数值方法计算结果对比

Ｆｉｇ．２ Ｃｏｍｐａｒｉｓｉｏｎｏｆｒｅｓｕｌｔｓｂｙｔｗｏｎｕｍｅｒｉｃａｌｍｅｔｈｏｄｓ

３　结果与分析

随机分布混合凝聚粒子的消光特性是很复杂

的，它不仅依赖于凝聚粒子的混合方式，还与凝聚粒

子中基本粒子的粒径、数量以及各成分的体混合比

有很紧密的联系。本文主要从混合方式、基本粒子

的粒径和数量以及黑碳体积比等方面，探讨其对混

合凝聚粒子消光特性的影响。图２给出了采用

ＤＤＡ和Ｔ矩阵方法所计算的随机分布混合凝聚粒

子在内外混合方式下的消光效率因子随黑碳体积比

的变化关系。其中入射波长为０．５５μｍ，对应的黑

碳和硅酸盐气溶胶粒子的复折射率分别为１．９８＋

ｉ０．２３２１
［２５］和１．７１７５４９＋ｉ０．０２９４

［２６］。凝聚粒子中

基本粒子的数量 犖 取５０、１００、１５０，粒径犱ｐ 为

２０ｎｍ。可以发现，两种数值方法的计算结果吻合

得非常好。另外，通过对其他数值结果的对比，同样

发现两种数值方法的计算结果非常相近。
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图３给出入射波长λ为０．５５μｍ情况下，不同

类型随机分布混合凝聚粒子在内外混合方式下的吸

收、散射和消光效率因子犙ａｂｓ、犙ｓｃａ、犙ｅｘｔ随黑碳体积

比变化规律。凝聚粒子中基本粒子的数量犖 取５０、

１００、１５０，粒径犱ｐ分别为２０ｎｍ［图３（ａ）］和４０ｎｍ

［图３（ｂ）］。由图３可以发现，内外混合方式下相同

类型凝聚粒子的吸收效率因子的值均非常接近，这

说明混合方式对混合凝聚粒子的吸收效应影响不

大。混合方式对混合凝聚粒子的散射和消光效率因

子的影响比较明显，并且此影响随着凝聚粒子中基

本粒子的数量和粒径的增大而变得更加显著。说明

混合凝聚粒子的尺度参数越大，混合方式对其散射

和消光效应的影响愈明显。两种混合方式下，混合

凝聚粒子的吸收、散射和消光效率因子均随着黑碳

粒子体积比的增大而近似线性增加，这是由于随着

混合凝聚粒子中黑碳粒子体积比的增大，其等效复

折射率呈现近似线性增大趋势［１６］。

图３ 不同类型混合凝聚粒子在内外混合方式下的犙ａｂｓ、犙ｓｃａ和犙ｅｘｔ随黑碳体积比变化曲线

Ｆｉｇ．３ Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ，ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇａｎｄｅｘｔｉｎｃｔｉｏｎｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙｆａｃｔｏｒｏｆｒａｎｄｏｍｌｙｄｉｓｔｒｉｂｕｔｅｄａｇｇｌｏｍｅｒａｔｅｓｉｎｉｎｔｅｒｎａｌａｎｄ

ｅｘｔｅｒｎａｌｍｉｘｉｎｇｓｔａｔｅｓｖｅｒｓｕｓｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｉｚｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

　　图４给出不同入射波长情况下，随机分布混合凝

聚粒子在内外混合方式下的吸收、散射和消光效率因

子犙ａｂｓ、犙ｓｃａ、犙ｅｘｔ随黑碳体积比变化规律。入射波长

为１．０μｍ时，对应的黑碳和硅酸盐气溶胶粒子的复

折 射 率 分 别 为２．０４５＋ｉ０．２３４６
［２５］和１．７１４６５２＋

ｉ０．０３０３
［２６］。图中所示的随机分布凝聚粒子的基本

粒子的数量 犖 为１５０，粒径犱ｐ 为４０ｎｍ。由图４

知，不同入射波长下，混合方式对凝聚粒子的吸收效
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率因子影响不大，但对散射效率因子的影响非常明

显，对消光效率因子的影响较明显；两种混合方式

下，凝聚粒子的吸收、散射、消光效率因子均随着黑

碳体积比的增大而近似线性增大。同时，混合方式

和黑碳体积比对混合凝聚粒子消光特性的影响程度

随着入射波长的增大而减弱。其原因是随着入射波

长增大，同一凝聚粒子的尺度参数相应减小，其消光

性能随之减弱。此外，从图３和图４还可以发现，在

黑碳体积比为０和１情况下，内外混合方式下混合

凝聚粒子的吸收、散射和消光效率因子均相等，原因

是在这两种情况下凝聚粒子都是由单一成分构成

的；黑碳体积比相同情况下，所有外混合凝聚粒子的

散射效率因子均大于内混合凝聚粒子的散射效率

因子。

图４ 不同入射波长混合凝聚粒子在内外混合方式下的犙ａｂｓ（ａ）、犙ｓｃａ（ｂ）和犙ｅｘｔ（ｃ）随黑碳体积比变化曲线

Ｆｉｇ．４ Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ（ａ），ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ（ｂ）ａｎｄｅｘｔｉｎｃｔｉｏｎ（ｃ）ｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙｆａｃｔｏｒｏｆｒａｎｄｏｍｌｙｄｉｓｔｒｉｂｕｔｅｄａｇｇｌｏｍｅｒａｔｅｓｉｎ

ｉｎｔｅｒｎａｌａｎｄｅｘｔｅｒｎａｌｍｉｘｉｎｇｓｔａｔｅｓａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓｖｅｒｓｕｓｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｉｚｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

４　结　　论

以黑碳和硅酸盐两种成分组成的内外混合凝聚

粒子为研究对象，利用Ｂｒｕｇｇｅｍａｎ有效介质理论得

到含有不同体积份额黑碳粒子的内混合凝聚粒子的

等效复折射率，采用ＤＤＡ方法对两种成分组成的

随机分布混合凝聚粒子在内外混合状态下的吸收、

散射和消光效率因子进行了数值计算，深入探讨了

混合方式、容积含量、入射波长以及基本粒子粒径以

及数量对混合凝聚粒子消光特性的影响。通过将所

得数值结果与Ｔ矩阵方法的数值结果进行对比发

现，用ＤＤＡ方法得到的数值结果和Ｔ矩阵得到的

结果非常相近。研究结果表明，随机分布混合凝聚

粒子的散射效率因子对混合方式非常敏感，消光效

率因子对混合方式较敏感，而吸收效率因子不敏感。

随着凝聚粒子基本粒子的数量和粒径的增大以及入

射波长的减小（均造成凝聚粒子尺度参数的增大），

混合方式对散射和消光效率因子的影响愈加明显。

随着黑碳粒子体积比的增大，内外混合方式下随机

分布混合凝聚粒子的吸收、散射和消光效率因子均

近似线性增加，并且增大的幅度随着凝聚粒子尺度

参数的增大而增大。黑碳体积比相同情况下，所有

外混合凝聚粒子的散射效率因子均大于内混合凝聚

粒子的散射效率因子。
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