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不同单体形状生物粒子凝聚体消光特性
的差异分析
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摘要  针对生物粒子凝聚体单体形状和光学特性的复杂多变，构建了 5 种不同单体形状的生物粒子凝聚体空间结构，并

用离散偶极子近似方法计算了生物粒子凝聚体的消光特性参数，分析了不同单体形状生物粒子凝聚体的消光特性差异。

计算结果表明：非球形生物粒子凝聚体在将其单体形状等效为球形时，平均质量消光系数的相对偏差绝对值在 6% 以内；

不同单体形状生物粒子凝聚体对光的散射能力不同是消光特性存在差异的主要表现，且通常情况下单体形状越偏离球

形，相对偏差越大，因此，由不同单体形状引起的消光特性的差异不应被忽略。此项工作可应用于准确评估和优化生物

粒子材料的消光性能。
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1　引         言
生物粒子材料作为一种新型的宽波段消光材

料［1］，主要由人工可控制备的生物孢子或菌丝等生物

微粒构成，这些生物粒子种类多样、成分丰富［2］、粒径

分布广、形态结构各异。当生物粒子材料被释放到空

气中时，这些生物微粒在静电、碰撞或黏附作用下形成

生物粒子凝聚体，以生物气溶胶［3-4］的形式存在。生物

气溶胶可以通过吸收和散射的作用改变光的透射特

性［5-6］。因此，生物粒子材料可以削弱可见光、激光和

红外探测系统设备的能力，从而用于实现对关键目标

或设施的光电保护。生物粒子材料具有制备成本低、

环保、无毒、易降解、消光波段宽等优点，其消光性能的

强弱受到广泛关注［6-10］。此前的研究大都将生物粒子

单体形状简化近似为球形，研究其凝聚体的消光特

性［5，11］，而最近的研究发现，通过计算非球形生物粒子

凝聚体的消光特性，能够更加准确地获取生物粒子材

料的消光特性［12］。但不同非球形生物粒子的单体形状

对其随机取向凝聚体的消光特性参数计算结果的具体

影响尚未被充分探究。

生物粒子凝聚体消光特性的数值计算依赖于凝聚

体空间结构的准确构建，而由于凝聚过程中粒子运动

的随机性，通常利用随机取向的凝聚模型进行模

拟［13-14］。但大部分凝聚模型仅适用于球形粒子的凝

聚，或需要将非球形粒子的运动等同于球形粒子的运

动［15-16］；个别凝聚模型可以实现椭球形粒子的随机取

向运动凝聚［17］的直接模拟，但并不适用于一些不规则

粒子随机取向凝聚的仿真模拟。此前开发的非球形粒

子凝聚（NSPA）模型［12］利用多球模型［18］来构建非球形

生物粒子单体形状，在随机运动的凝聚过程模拟中加

入不规则粒子本身的随机旋转，能够实现不同单体形

状的生物粒子随机取向凝聚体的空间结构仿真模拟。

生物材料的消光性能与生物粒子单体形状、单体

粒径以及材料复折射率（CRI）等因素密切相关。因

此，本文着眼于解决准确计算非球形生物粒子凝聚体

消光特性参数的实际问题，利用 NSPA 模型构建了具

有不同单体形状的生物粒子凝聚体，通过离散偶极子

近似（DDA）方法计算分析了生物粒子凝聚体消光特

性在不同单体粒径、单体数目及材料 CRI 等情况下的

变化趋势，研究了忽略单体形状不同导致的中远红外

波段消光特性参数计算结果的相对偏差问题。通过大

量的理论计算验证分析，系统地评估了生物粒子单体

形状对其凝聚体吸收和散射能力的影响，以期为生物

粒子凝聚体消光特性的准确计算与分析提供可靠的依

据，并为生物粒子材料消光性能优化提供有益的参考

借鉴。
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2　材料和方法

所采用的 AN、AO、BB 三种生物粒子材料均由中

国科学院离子束生物工程学重点实验室提供，其制备

流程主要包括“菌种激活→摇瓶培育→大型发酵罐发

酵→提取→干燥→筛选”等［19］。

2. 1　典型单体形状与材料 CRI
为了得到生物粒子材料的典型单体形状，使用扫

描电子显微镜对上述三种生物粒子材料进行观察，得

到三种材料的扫描电镜照片，如图 1（a）~（c）所示。并

以 此 构 建 球 形（sphere）、单 凹 饼（pancake）、椭 球 体

（ellipsoid）、圆柱体（cylinder）与南瓜状（pumpkin）等 5

种典型的单体形状，其多球模型如图 1（d）所示。5 种

形 状 的 长 短 轴 之 比（AR）分 别 为 1∶1、3∶1、1. 2∶1、
1. 2∶1、2∶1。使用 AR 来表示单体粒子形状偏离球形

的程度，则单凹饼偏离球形的程度最大，南瓜体次之，

椭球体与圆柱体接近于球形。

为了得到上述三种材料的 CRIs，将其用于接下来

的消光特性计算，使用红外压片机制作生物材料的压

片 ，使 用 傅 里 叶 变 换 红 外 光 谱 仪（Nicolet 8700，
Thermo Fisher Scientific，美国）对样品进行镜面反射

光谱测试。光谱采集范围为 2. 5~25. 0 μm，扫描次数

为 32 次，扫描间隔为 0. 482 cm-1，每个样品测量三次

并取平均，测得的镜面反射光谱如图 2 所示。

根据 Kramers-Kronig 关系［20］，可由镜面反射光谱

计算材料的 CRI［21］。材料的反射相移Θλ
［22］表示为

Θλ = λ
π P ∫

0

∞ lnRλ′

( )λ'2 - λ2
dλ′， （1）

式中：λ为波长；λ′为积分变量；P为柯西主值函数标

记；Rλ′为材料在全波段上的镜面反射率。在实际测

量中，由于仪器等条件的限制，测量材料在全波段上

的镜面反射率很难实现。采用文献中常用的常数外

推方法［12，23］将测量得到的镜面反射光谱拓展到 0~
1000 μm 波段范围，并将其用于反射相移的计算。波

长 λ处的材料 CRI 的值用 mλ 来表示，mλ = nλ + ikλ，
其中，

nλ = 1 - Rλ

1 + Rλ + 2 Rλ cosΘλ

， （2）

kλ = -2 Rλ sinΘλ

1 + Rλ + 2 Rλ cosΘλ

， （3）

图 1　微生物材料的扫描电镜图和单体形状建模。（a）AO；（b）BB；（c）AN；（d）5 种典型单体形状

Fig.  1　 Scanning electron micrographs of microbial materials and the models of monomer shapes.  (a) AO; (b) BB; (c) AN; (d) five 
typical monomer shapes

图 2　三种材料在 2. 5~25. 0 μm 波段的镜面反射光谱

Fig.  2　Specular reflection spectrum of three materials in the 2. 5-25. 0 μm waveband

式中，Rλ 为测得的镜面反射率。得到的三种材料的 CRIs如图 3 所示。

2. 2　生物粒子凝聚体模型的构建

采用上述 5 种单体形状的生物粒子进行模型的构

建，设定参数单体数量 N分别为 15、30、45 和 60，在每

个单体数量下运行 NSPA 模型 1000 次。凝聚过程中，

粒子随机运动，使得凝聚体空间结构各有不同，为了对

其空间结构进行表征，计算其回旋半径 R g
［24］、等效半

径 R e 等参数，分别表示为

R 2
g = 1

2N 2 ∑i= 1
N ∑j= 1

N || r i - r j
2
， （4）

R e = ∑
i= 1

N 3Vi

4π

3

， （5）

式中：r i和 r j为第 i个和第 j个生物粒子在空间上的坐

标向量；Vi为第 i个生物粒子的体积。则空间结构孔

隙率 P［25-26］可表示为

P= 1 - ( )3/5 R e

R g

3

。 （6）

通常来说，凝聚体孔隙率越大，相应的空间结构越

疏松。如图 4 所示，统计的上述 5 种单体形状生物粒子

凝聚体孔隙率的分布结果表明，生物粒子单体形状偏

离球形的程度，会一定程度地影响凝聚体整体空间结

构的疏松程度。

此前的研究表明，具有不同孔隙率的凝聚体的消

光特性有所区别［27］，而具有相同孔隙率的凝聚体，其空

间结构的细节差异对其消光特性的影响很小。因此，

取孔隙率均为 0. 840 的生物粒子凝聚体进行消光特性

参数的计算分析。凝聚体空间结构示意图如图 5
所示。

2. 3　消光特性的计算方法

DDA 方法适用于复杂形状凝聚体的消光特性参

数的求解［28］，其基本原理是用大量离散且相互作用的

偶极子阵列来近似实际的目标空间结构形状［29］。计算

结果会随着偶极子数量的增加而收敛，但计算成本也

会增加［30-31］。使用 DDA 方法计算消光特性参数时，离

散偶极子间距 d必须满足 |m |kd<1，其中，|m |是 CRI 的
模值，k=2π/λ（λ是入射光波长）。通常，对于确定的

CRI 与入射光波长来说，|m |kd的值由离散偶极子间距

d决定，不同 d、同样空间结构近似之后产生的偶极子

个数也不相同。d越小，凝聚体空间结构近似程度越

高，计算结果越准确。针对不同单体形状生物粒子凝

聚体空间结构的差异，使用更高精度要求进行计算是

必 要 的 ，因 此 ，在 本 工 作 中 ，所 有 的 计 算 均 在

图 3　三种材料在 3~14 μm 波段的 CRIs。（a）实部；（b）虚部

Fig.  3　CRIs of three materials in the 3-14 μm waveband.  (a) Real part; (b) imaginary part

图 4　不同单体形状生物粒子凝聚体孔隙率分布

Fig.  4　 Porosity distributions of bioparticle aggregates with 
different monomer shapes
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式中，Rλ 为测得的镜面反射率。得到的三种材料的 CRIs如图 3 所示。

2. 2　生物粒子凝聚体模型的构建

采用上述 5 种单体形状的生物粒子进行模型的构

建，设定参数单体数量 N分别为 15、30、45 和 60，在每

个单体数量下运行 NSPA 模型 1000 次。凝聚过程中，

粒子随机运动，使得凝聚体空间结构各有不同，为了对

其空间结构进行表征，计算其回旋半径 R g
［24］、等效半

径 R e 等参数，分别表示为

R 2
g = 1

2N 2 ∑i= 1
N ∑j= 1

N || r i - r j
2
， （4）

R e = ∑
i= 1

N 3Vi

4π

3

， （5）

式中：r i和 r j为第 i个和第 j个生物粒子在空间上的坐

标向量；Vi为第 i个生物粒子的体积。则空间结构孔

隙率 P［25-26］可表示为

P= 1 - ( )3/5 R e

R g

3

。 （6）

通常来说，凝聚体孔隙率越大，相应的空间结构越

疏松。如图 4 所示，统计的上述 5 种单体形状生物粒子

凝聚体孔隙率的分布结果表明，生物粒子单体形状偏

离球形的程度，会一定程度地影响凝聚体整体空间结

构的疏松程度。

此前的研究表明，具有不同孔隙率的凝聚体的消

光特性有所区别［27］，而具有相同孔隙率的凝聚体，其空

间结构的细节差异对其消光特性的影响很小。因此，

取孔隙率均为 0. 840 的生物粒子凝聚体进行消光特性

参数的计算分析。凝聚体空间结构示意图如图 5
所示。

2. 3　消光特性的计算方法

DDA 方法适用于复杂形状凝聚体的消光特性参

数的求解［28］，其基本原理是用大量离散且相互作用的

偶极子阵列来近似实际的目标空间结构形状［29］。计算

结果会随着偶极子数量的增加而收敛，但计算成本也

会增加［30-31］。使用 DDA 方法计算消光特性参数时，离

散偶极子间距 d必须满足 |m |kd<1，其中，|m |是 CRI 的
模值，k=2π/λ（λ是入射光波长）。通常，对于确定的

CRI 与入射光波长来说，|m |kd的值由离散偶极子间距

d决定，不同 d、同样空间结构近似之后产生的偶极子

个数也不相同。d越小，凝聚体空间结构近似程度越

高，计算结果越准确。针对不同单体形状生物粒子凝

聚体空间结构的差异，使用更高精度要求进行计算是

必 要 的 ，因 此 ，在 本 工 作 中 ，所 有 的 计 算 均 在

图 3　三种材料在 3~14 μm 波段的 CRIs。（a）实部；（b）虚部

Fig.  3　CRIs of three materials in the 3-14 μm waveband.  (a) Real part; (b) imaginary part

图 4　不同单体形状生物粒子凝聚体孔隙率分布

Fig.  4　 Porosity distributions of bioparticle aggregates with 
different monomer shapes
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|m |kd<0. 5 的范围内完成，以确保计算结果足够准确。

由于生物粒子凝聚体在空气中是随机取向并不停

运动的，需要考虑随机取向对其实际消光特性的影响。

因此，以 30°角为间隔对空间内 12×7×12=1008 个方

向计算得到的消光特性参数进行了平均，从而确保计

算结果的收敛性和随机取向性。

基于以上分析，使用 DDA 计算程序 DDSCAT
（7. 3. 3 版本）［30］计算了 3~14 μm 波段内生物粒子凝聚

体对波长为 λ的入射光的消光效率因子 Q ext，λ、吸收效

率因子Q abs，λ、散射效率因子Q sca，λ等。波段平均质量消

光系数 α ext 是表征生物消光材料在相应波段内消光性

能的关键指标，可用于不同粒径和不同单体数量凝聚

体消光特性参数的比较，以消除质量与体积差异所导

致的数值计算上的影响。而其中相应的平均质量吸收

系数 α abs、平均质量散射系数 α sca 分别反映了生物粒子

凝聚体对入射光的吸收和散射能力的大小。生物粒子

凝聚体的消光由其对入射光的吸收和散射作用实现，

即 α ext = α abs + α sca。根据此前测量的结果，非球形生物

粒子的质量密度 ρ均设为 0. 8 g/cm3，进而求得其在

λ1~λ2 波段上的 α ext、α abs、α sca 等消光特性参数。其中，

α ext =∫
λ1

λ2 3Q ext，λ

4ρR e
/ ( )λ2 - λ1 dλ， （7）

α abs =∫
λ1

λ2 3Q abs，λ

4ρR e
/ ( )λ2 - λ1 dλ， （8）

  α sca =∫
λ1

λ2 3Q sca，λ

4ρR e
/ ( )λ2 - λ1 dλ。 （9）

3　结果与讨论

所研究的生物粒子材料，其单体粒子等效为等体

积球形粒子时，单体粒径在 0. 5~3. 0 μm 范围内。因

此 ，将 单 体 粒 径 分 别 设 为 0. 5、1. 0、1. 5、2. 0、2. 5、
3. 0 μm，计算得到上述不同单体形状生物粒子凝聚体

在 3~5 μm 和 8~14 μm 两个波段上的 α ext、α abs、α sca，并

定义相对偏差 δ为非球形单体凝聚体相应参数与球形

单体凝聚体计算结果之差和球形单体计算结果的数值

之比，以定量研究单体形状对生物粒子材料凝聚体消

光特性差异的影响。

3. 1　不同单体粒径的生物粒子凝聚体消光特性

利用 AO 材料的 CRI 对比了 6 种单体粒径下当凝

聚体所含单体数目为 30 时的计算结果。图 6 与图 7
分别为 3~5 μm 波段与 8~14 μm 波段生物粒子凝聚

体的消光特性参数计算结果。如图 6（a）与图 7（a）所

示：对于单体粒径在 0. 5~3. 0 μm 范围的生物粒子材

料来说，其生物粒子凝聚体的尺寸更接近 3~5 μm 波

段的入射光波长；生物粒子凝聚体对 3~5 μm 波段的

入射光散射明显强于 8~14 μm 波段；3~5 μm 波段的

中 红 外 消 光 能 力 明 显 强 于 8~14 μm 波 段 。 如

图 6（b）、（c）与图 7（b）、（c）所示，总体而言，中远红外

波段上，生物粒子凝聚体对入射光的吸收能力随着单

体粒径的增大而减小，散射能力随着单体粒径的增大

而增大。

在 3~5 μm 波段，如图 6（a）~（c）所示，随着单体

粒径的增大，凝聚体质量消光系数整体上呈现出先增

大后减小的趋势。其中：当单体粒径从 0. 5 μm 变化为

1. 5 μm 时，凝聚体消光系数迅速增大，这主要是因为

生物粒子凝聚体的尺寸与 3~5 μm 波段入射光波长的

整体接近程度逐渐提高，凝聚体的散射能力明显增强；

而当单体粒径在 1. 5~2. 5 μm 范围时，凝聚体的散射

能力增强而吸收能力有所减弱，因而整体消光能力变

化不大，相应的生物粒子凝聚体消光能力最强；当单体

图 5　生物粒子凝聚体空间结构

Fig.  5　Spatial structures of bioparticle aggregates

粒径从 2. 5 μm 变化为 3. 0 μm 时，生物粒子凝聚体的

尺寸与 3~5 μm 波段入射光波长的整体接近程度逐渐

降低，散射能力与吸收能力有所减弱，因而整体消光能

力有所减弱。

如图 6（d）~（f）所示，生物粒子单体形状偏离球形

的程度越大，将其等效为球形单体的计算结果的相对

偏差越大，并且相对偏差随着单体粒径的不同而有所

变化。当单体粒径为 1. 0 μm 时，AR 为 3∶1 的单凹饼

状生物粒子凝聚体的 α ext 的相对偏差为-6% 左右，其

中吸收和散射的相对偏差分别为-1. 3% 和-14% 左

右；而对于 AR 仅为 1. 2∶1 的椭球与圆柱的单体形状，

其 α sca 的相对偏差绝对值也在 4% 以上。可见，不同单

体形状的生物粒子凝聚体消光能力的差异主要是由凝

聚体之间的散射能力差异导致的。原因在于：生物粒

子凝聚体的散射特性与其各个方向的散射表面面积有

关，相同体积或质量的不同单体形状生物粒子的表面

积存在明显差异；而生物粒子凝聚体的吸收特性与各

入射方向光学厚度有关，相同体积或质量的不同单体

形状生物粒子凝聚体的光学厚度差异相对较小。当单

体粒径小于 1. 0 μm 时，不同单体形状生物粒子凝聚体

的 α sca 较小，不同单体形状生物粒子凝聚体的散射差异

随单体粒径的变化趋势不明显 ；当单体粒径大于

1. 0 μm 时，不同单体形状生物粒子凝聚体的各自纵横

比不变，但其比表面积随着单体粒径的增大而减小，相

应的比表面积数值上的差异随着单体粒径的增大而减

小，不同单体形状生物粒子凝聚体的 α sca 的相对偏差绝

对值整体上随着单体粒径的增大而减小；当单体粒径

增大到 2. 5 μm 以上时，不同单体形状生物粒子凝聚体

的 α sca 达到极值后开始减小，计算的不同单体形状生物

粒子凝聚体的散射相对偏差绝对值相对较小，而吸收

差异有所增强，最大可达 3. 3%，从而使得生物粒子凝

聚体的 α ext 的相对偏差由负变正，且呈现出不断增大的

趋势，此时非球形生物粒子凝聚体的消光性能强于球

形生物粒子凝聚体。

在 8~14 μm 波段，如图 7 所示，生物粒子凝聚体的

α ext 随着单体粒径的增大而增大。这是因为生物粒子

凝聚体的尺寸与 8~14 μm 波段入射光波长的整体接

近程度逐渐提高，生物粒子凝聚体散射能力不断增强，

而吸收能力小幅度减弱。当单体粒径在 2. 5~3. 0 μm
范围时，相应的生物粒子凝聚体的消光能力最强；当单

体粒径为 1. 5 μm 时，单凹饼状生物粒子凝聚体的 α ext

的 相 对 偏 差 为 -3. 3% 左 右 ，其 中 α sca 的 相 对 偏 差

为-14% 左右。

3. 2　不同单体数量的生物粒子凝聚体消光特性

在单体粒径为 2. 0 μm 的情况下，对比了单体数目

分别为 15、30、45、60 时的 3~5 μm 波段与 8~14 μm 波

段生物粒子凝聚体的消光特性参数的计算结果。如图

8 与图 9 所示，生物粒子凝聚体在 3~5 μm 波段的 α ext

明显大于 8~14 μm 波段（分别为 0. 820~0. 850 m2 /g
与 0. 430~0. 470 m2 /g）。

在 3~5 μm 波段，如图 8（a）~（c）所示，生物粒子

凝聚体的 α ext 随着单体数目的增大整体上变化不大。

图 6　不同单体粒径的生物粒子凝聚体在 3~5 μm 波段的消光特性。（a）α ext；（b）α abs；（c）α sca；（d）α ext 的相对偏差；（e）α abs 的相对偏差；

（f）α sca 的相对偏差

Fig.  6　Extinction characteristics of bioparticle aggregates with different monomer diameters in the 3-5 μm waveband.  (a) α ext; (b) α abs; 
(c) α sca; (d) relative deviation of α ext; (e) relative deviation of α abs; (f) relative deviation of α sca
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粒径从 2. 5 μm 变化为 3. 0 μm 时，生物粒子凝聚体的

尺寸与 3~5 μm 波段入射光波长的整体接近程度逐渐

降低，散射能力与吸收能力有所减弱，因而整体消光能

力有所减弱。

如图 6（d）~（f）所示，生物粒子单体形状偏离球形

的程度越大，将其等效为球形单体的计算结果的相对

偏差越大，并且相对偏差随着单体粒径的不同而有所

变化。当单体粒径为 1. 0 μm 时，AR 为 3∶1 的单凹饼

状生物粒子凝聚体的 α ext 的相对偏差为-6% 左右，其

中吸收和散射的相对偏差分别为-1. 3% 和-14% 左

右；而对于 AR 仅为 1. 2∶1 的椭球与圆柱的单体形状，

其 α sca 的相对偏差绝对值也在 4% 以上。可见，不同单

体形状的生物粒子凝聚体消光能力的差异主要是由凝

聚体之间的散射能力差异导致的。原因在于：生物粒

子凝聚体的散射特性与其各个方向的散射表面面积有

关，相同体积或质量的不同单体形状生物粒子的表面

积存在明显差异；而生物粒子凝聚体的吸收特性与各

入射方向光学厚度有关，相同体积或质量的不同单体

形状生物粒子凝聚体的光学厚度差异相对较小。当单

体粒径小于 1. 0 μm 时，不同单体形状生物粒子凝聚体

的 α sca 较小，不同单体形状生物粒子凝聚体的散射差异

随单体粒径的变化趋势不明显 ；当单体粒径大于

1. 0 μm 时，不同单体形状生物粒子凝聚体的各自纵横

比不变，但其比表面积随着单体粒径的增大而减小，相

应的比表面积数值上的差异随着单体粒径的增大而减

小，不同单体形状生物粒子凝聚体的 α sca 的相对偏差绝

对值整体上随着单体粒径的增大而减小；当单体粒径

增大到 2. 5 μm 以上时，不同单体形状生物粒子凝聚体

的 α sca 达到极值后开始减小，计算的不同单体形状生物

粒子凝聚体的散射相对偏差绝对值相对较小，而吸收

差异有所增强，最大可达 3. 3%，从而使得生物粒子凝

聚体的 α ext 的相对偏差由负变正，且呈现出不断增大的

趋势，此时非球形生物粒子凝聚体的消光性能强于球

形生物粒子凝聚体。

在 8~14 μm 波段，如图 7 所示，生物粒子凝聚体的

α ext 随着单体粒径的增大而增大。这是因为生物粒子

凝聚体的尺寸与 8~14 μm 波段入射光波长的整体接

近程度逐渐提高，生物粒子凝聚体散射能力不断增强，

而吸收能力小幅度减弱。当单体粒径在 2. 5~3. 0 μm
范围时，相应的生物粒子凝聚体的消光能力最强；当单

体粒径为 1. 5 μm 时，单凹饼状生物粒子凝聚体的 α ext

的 相 对 偏 差 为 -3. 3% 左 右 ，其 中 α sca 的 相 对 偏 差

为-14% 左右。

3. 2　不同单体数量的生物粒子凝聚体消光特性

在单体粒径为 2. 0 μm 的情况下，对比了单体数目

分别为 15、30、45、60 时的 3~5 μm 波段与 8~14 μm 波

段生物粒子凝聚体的消光特性参数的计算结果。如图

8 与图 9 所示，生物粒子凝聚体在 3~5 μm 波段的 α ext

明显大于 8~14 μm 波段（分别为 0. 820~0. 850 m2 /g
与 0. 430~0. 470 m2 /g）。

在 3~5 μm 波段，如图 8（a）~（c）所示，生物粒子

凝聚体的 α ext 随着单体数目的增大整体上变化不大。

图 6　不同单体粒径的生物粒子凝聚体在 3~5 μm 波段的消光特性。（a）α ext；（b）α abs；（c）α sca；（d）α ext 的相对偏差；（e）α abs 的相对偏差；

（f）α sca 的相对偏差

Fig.  6　Extinction characteristics of bioparticle aggregates with different monomer diameters in the 3-5 μm waveband.  (a) α ext; (b) α abs; 
(c) α sca; (d) relative deviation of α ext; (e) relative deviation of α abs; (f) relative deviation of α sca
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主要原因是：随着单体数目由 15 增大到 60（增大为原

先的 4 倍），生物粒子凝聚体的等效半径仅增大为原先

的 1. 59 倍，尺寸与 3~5 μm 波段的波长相当且接近程

度变化不大，凝聚体的散射能力有所增强，吸收能力有

所减弱，消光能力略有降低。

如图 8（d）~（f）所示，随着单体数目的增加，相对

偏差整体上有所减小。以单凹饼状生物粒子凝聚体为

例，当单体数目为 15 时，α ext 的相对偏差可达-2. 8%，

其中，α sca 的相对偏差为 -6. 1%；而当单体数目为 60
时，α ext 的相对偏差已减小到-1. 0%，α sca 的相对偏差

图 7　不同单体粒径的生物粒子凝聚体在 8~14 μm 波段的消光特性。（a）α ext；（b）α abs；（c）α sca；（d）α ext 的相对偏差；（e）α abs 的相对偏差；

（f）α sca 的相对偏差

Fig.  7　Extinction characteristics of bioparticle aggregates with different monomer diameters in the 8-14 μm waveband.  (a) α ext; (b) α abs; 
(c)α sca; (d) relative deviation of α ext; (e) relative deviation of α abs; (f) relative deviation of α sca

图 8　不同单体数目的生物粒子凝聚体在 3~5 μm 波段的消光特性。（a）α ext；（b）α abs；（c）α sca；（d）α ext 的相对偏差；（e）α abs 的相对偏差；

（f）α sca 的相对偏差

Fig.  8　Extinction characteristics of bioparticle aggregates with different monomer numbers in the 3-5 μm waveband.  (a) α ext; (b) α abs; 
(c) α sca; (d) relative deviation of α ext; (e) relative deviation of α abs; (f) relative deviation of α sca

为-2. 8%，均减小了 50% 以上。这是因为随着单体

数目的增多，不同单体形状生物粒子凝聚体的空间结

构的整体纵横比及比表面积差异越来越小，散射差异

相对减弱。

在 8~14 μm 波段，如图 9 所示，生物粒子凝聚体的

α ext 整体上随着单体数目的增大而增大。这主要是因

为：当单体粒径为 2. 0 μm 时，随着单体数目的增加，凝

聚体的尺寸与 8~14 μm 波段的波长不断接近，生物粒

子凝聚体的散射能力不断增强，吸收能力略有减少，整

体消光能力有所增强。不同单体形状生物粒子凝聚体

在 8~14 μm 波段的散射差异较明显，但散射整体较

弱，消光差异不明显。

3. 3　不同 CRI的生物粒子凝聚体消光特性

利用上述三种不同材料的 CRIs 计算了单体粒径

为 2. 0 μm、单体数目为 30 的 5 种单体形状的生物粒子

凝聚体的消光特性参数，结果如图 10 与图 11 所示。

在 3~5 μm 波段，如图 10（a）~（c）所示，材料的

CRI 对生物粒子凝聚体的消光特性影响较大。其中，

利用 BB 材料 CRI 计算得到的凝聚体的 α ext 最大，这可

能是因为相应波段 BB 材料的 CRI 实部较大（如图 3 所

示），整个波段上凝聚体对光的散射能力最强，而相应

的吸收能力较弱。如图 10（d）~（f）所示：利用三种材

料的 CRIs 计算的 3~5 μm 波段凝聚体的消光特性的

相对偏差略有差异。利用 AN 材料的 CRI 计算得到的

单凹饼状生物粒子凝聚体的 α ext 的相对偏差小于南瓜

状生物粒子凝聚体。这是因为单体形状导致的凝聚体

消光特性的差异源于凝聚体吸收和散射两方面，虽然

吸收和散射各自的计算结果的相对偏差绝对值随着单

体形态偏离球形程度的增大而增大，但偏差的方向并

不一致。因此，在特定材料的 CRI影响下，生物粒子凝

聚体的 α ext 的相对偏差的大小并不完全由单体形状偏

离球形的程度直接决定，而是吸收和散射综合作用下

的具体结果。

在 8~14 μm 波段，如图 11 所示，不同 CRIs 下，不

同单体形状的生物粒子凝聚体对光的散射能力均弱于

吸收能力，而 α sca 的相对偏差明显大于 α abs 的相对偏差，

最终不同单体形状的生物粒子凝聚体在远红外波段的

α ext 的相对偏差整体上大于中红外波段。如图 10（d）~
（f）与图 11（d）~（f）所示，大体而言，不管采用何种材

料的 CRI，当单体形状偏离球形越多时，相应波段的消

光特性计算结果的相对偏差绝对值就越大。

3. 4　生物粒子凝聚体消光特性差异与单体形状形貌

参数的关系

为了进一步定量分析单体生物粒子形貌参数偏离

球形的程度对其凝聚体消光特性差异的影响，在已有

球形与 AR 为 1. 2∶1 的椭球体生物粒子凝聚体的基础

上，构建了单体数目为 30，单体粒径为 1. 0 μm，AR 分

别为 3∶1、2∶1 的椭球体单体形状生物粒子凝聚体。图

12 与图 13 为在生物粒子孔隙率为 0. 840 情况下凝聚

体的消光特性参数计算结果。总体上，不同单体形状

的生物粒子凝聚体的吸收特性变化不大，而散射特性

变化比较明显。

图 9　不同单体数目的生物粒子凝聚体在 8~14 μm 波段的消光特性。（a）α ext；（b）α abs；（c）α sca；（d）α ext 的相对偏差；（e）α abs 的相对偏差；

（f）α sca 的相对偏差

Fig.  9　Extinction characteristics of bioparticle aggregates with different monomer numbers in the 8-14 μm waveband.  (a) α ext; (b) α abs; 
(c) α sca; (d) relative deviation of α ext; (e) relative deviation of α abs; (f) relative deviation of α sca
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为-2. 8%，均减小了 50% 以上。这是因为随着单体

数目的增多，不同单体形状生物粒子凝聚体的空间结

构的整体纵横比及比表面积差异越来越小，散射差异

相对减弱。

在 8~14 μm 波段，如图 9 所示，生物粒子凝聚体的

α ext 整体上随着单体数目的增大而增大。这主要是因

为：当单体粒径为 2. 0 μm 时，随着单体数目的增加，凝

聚体的尺寸与 8~14 μm 波段的波长不断接近，生物粒

子凝聚体的散射能力不断增强，吸收能力略有减少，整

体消光能力有所增强。不同单体形状生物粒子凝聚体

在 8~14 μm 波段的散射差异较明显，但散射整体较

弱，消光差异不明显。

3. 3　不同 CRI的生物粒子凝聚体消光特性

利用上述三种不同材料的 CRIs 计算了单体粒径

为 2. 0 μm、单体数目为 30 的 5 种单体形状的生物粒子

凝聚体的消光特性参数，结果如图 10 与图 11 所示。

在 3~5 μm 波段，如图 10（a）~（c）所示，材料的

CRI 对生物粒子凝聚体的消光特性影响较大。其中，

利用 BB 材料 CRI 计算得到的凝聚体的 α ext 最大，这可

能是因为相应波段 BB 材料的 CRI 实部较大（如图 3 所

示），整个波段上凝聚体对光的散射能力最强，而相应

的吸收能力较弱。如图 10（d）~（f）所示：利用三种材

料的 CRIs 计算的 3~5 μm 波段凝聚体的消光特性的

相对偏差略有差异。利用 AN 材料的 CRI 计算得到的

单凹饼状生物粒子凝聚体的 α ext 的相对偏差小于南瓜

状生物粒子凝聚体。这是因为单体形状导致的凝聚体

消光特性的差异源于凝聚体吸收和散射两方面，虽然

吸收和散射各自的计算结果的相对偏差绝对值随着单

体形态偏离球形程度的增大而增大，但偏差的方向并

不一致。因此，在特定材料的 CRI影响下，生物粒子凝

聚体的 α ext 的相对偏差的大小并不完全由单体形状偏

离球形的程度直接决定，而是吸收和散射综合作用下

的具体结果。

在 8~14 μm 波段，如图 11 所示，不同 CRIs 下，不

同单体形状的生物粒子凝聚体对光的散射能力均弱于

吸收能力，而 α sca 的相对偏差明显大于 α abs 的相对偏差，

最终不同单体形状的生物粒子凝聚体在远红外波段的

α ext 的相对偏差整体上大于中红外波段。如图 10（d）~
（f）与图 11（d）~（f）所示，大体而言，不管采用何种材

料的 CRI，当单体形状偏离球形越多时，相应波段的消

光特性计算结果的相对偏差绝对值就越大。

3. 4　生物粒子凝聚体消光特性差异与单体形状形貌

参数的关系

为了进一步定量分析单体生物粒子形貌参数偏离

球形的程度对其凝聚体消光特性差异的影响，在已有

球形与 AR 为 1. 2∶1 的椭球体生物粒子凝聚体的基础

上，构建了单体数目为 30，单体粒径为 1. 0 μm，AR 分

别为 3∶1、2∶1 的椭球体单体形状生物粒子凝聚体。图

12 与图 13 为在生物粒子孔隙率为 0. 840 情况下凝聚

体的消光特性参数计算结果。总体上，不同单体形状

的生物粒子凝聚体的吸收特性变化不大，而散射特性

变化比较明显。

图 9　不同单体数目的生物粒子凝聚体在 8~14 μm 波段的消光特性。（a）α ext；（b）α abs；（c）α sca；（d）α ext 的相对偏差；（e）α abs 的相对偏差；

（f）α sca 的相对偏差

Fig.  9　Extinction characteristics of bioparticle aggregates with different monomer numbers in the 8-14 μm waveband.  (a) α ext; (b) α abs; 
(c) α sca; (d) relative deviation of α ext; (e) relative deviation of α abs; (f) relative deviation of α sca
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如图 12 所示，单体形状同为椭球体的情况下，生

物粒子凝聚体的 α sca 的相对偏差绝对值随着单体形状

AR 的增大而增大。在 AR 为 3∶1 的情况下，生物粒子

凝聚体的 α ext 与 α sca 的相对偏差绝对值最大；而上述单

凹饼状生物粒子凝聚体的 AR 最大，相应偏差也最大，

与该结论一致［图 6（d）］。不同的单体形状具有不同

的形貌参数，而单体形状 AR 在研究不同单体形状生

物粒子凝聚体消光特性差异时能够一定程度上表示生

物粒子单体形状偏离球形程度的大小。

如图 13 所示，虽然生物粒子凝聚体的 α sca 的相对

图 10　不同 CRIs 的生物粒子凝聚体在 3~5 μm 波段的消光特性。（a）α ext；（b）α abs；（c）α sca；（d）α ext 的相对偏差；（e）α abs 的相对偏差；

（f）α sca 的相对偏差

Fig.  10　 Extinction characteristics of bioparticle aggregates with different CRIs in the 3-5 μm waveband.  (a) α ext; (b) α abs; (c) α sca; 
(d) relative deviation of α ext; (e) relative deviation of α abs; (f) relative deviation of α sca

图 11　不同 CRIs 的生物粒子凝聚体在 8~14 μm 波段的消光特性。（a）α ext；（b）α abs；（c）α sca；（d）α ext 的相对偏差；（e）α abs 的相对偏差；

（f）α sca 的相对偏差

Fig.  11　 Extinction characteristics of bioparticle aggregates with different CRIs in the 8-14 μm waveband.  (a) α ext; (b) α abs; (c) α sca; 
(d) relative deviation of α ext; (e) relative deviation of α abs; (f) relative deviation of α sca 偏差绝对值随着单体形状 AR 的增大而增大，但由于

凝聚体尺寸的影响，α sca 的数值很小，最终消光能力的

差异也较小。

4　结         论
构建了 5 种典型的单体形状生物粒子凝聚体，利

用 DDA 方法计算了不同单体粒径、单体数目、CRI 等
三种情况下 α ext、α abs、α sca 等消光特性参数，比较了不同

单体形状生物粒子凝聚体消光特性参数计算结果的差

异。结果表明：不同单体形状生物粒子凝聚体的消光

特性存在一定差异，主要由不同单体形状的生物粒子

凝聚体对光的散射差异引起。不同单体形状的生物粒

图 12　不同 AR 的生物粒子凝聚体在 3~5 μm 波段的消光特性。（a）α ext；（b）α abs；（c）α sca；（d）α ext 的相对偏差；（e）α abs 的相对偏差；

（f）α sca 的相对偏差

Fig.  12　 Extinction characteristics of bioparticle aggregates with different AR in the 3-5 μm waveband.  (a) α ext; (b) α abs; (c) α sca; 
(d) relative deviation of α ext; (e) relative deviation of α abs; (f) relative deviation of α sca

图 13　不同 AR 的生物粒子凝聚体在 8~14 μm 波段的消光特性。（a）α ext；（b）α abs；（c）α sca；（d）α ext 的相对偏差；（e）α abs 的相对偏差；

（f）α sca 的相对偏差

Fig.  13　 Extinction characteristics of bioparticle aggregates with different AR in the 8-14 μm waveband.  (a) α ext; (b) α abs; (c) α sca; 
(d) relative deviation of α ext; (e) relative deviation of α abs; (f) relative deviation of α sca
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偏差绝对值随着单体形状 AR 的增大而增大，但由于

凝聚体尺寸的影响，α sca 的数值很小，最终消光能力的

差异也较小。

4　结         论
构建了 5 种典型的单体形状生物粒子凝聚体，利

用 DDA 方法计算了不同单体粒径、单体数目、CRI 等
三种情况下 α ext、α abs、α sca 等消光特性参数，比较了不同

单体形状生物粒子凝聚体消光特性参数计算结果的差

异。结果表明：不同单体形状生物粒子凝聚体的消光

特性存在一定差异，主要由不同单体形状的生物粒子

凝聚体对光的散射差异引起。不同单体形状的生物粒

图 12　不同 AR 的生物粒子凝聚体在 3~5 μm 波段的消光特性。（a）α ext；（b）α abs；（c）α sca；（d）α ext 的相对偏差；（e）α abs 的相对偏差；

（f）α sca 的相对偏差

Fig.  12　 Extinction characteristics of bioparticle aggregates with different AR in the 3-5 μm waveband.  (a) α ext; (b) α abs; (c) α sca; 
(d) relative deviation of α ext; (e) relative deviation of α abs; (f) relative deviation of α sca

图 13　不同 AR 的生物粒子凝聚体在 8~14 μm 波段的消光特性。（a）α ext；（b）α abs；（c）α sca；（d）α ext 的相对偏差；（e）α abs 的相对偏差；

（f）α sca 的相对偏差

Fig.  13　 Extinction characteristics of bioparticle aggregates with different AR in the 8-14 μm waveband.  (a) α ext; (b) α abs; (c) α sca; 
(d) relative deviation of α ext; (e) relative deviation of α abs; (f) relative deviation of α sca
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子凝聚体的消光特性差异大体上随着生物粒子单体形

态偏离球形程度的增大而增大。不同单体形状的生物

粒子凝聚体的消光特性参数的相对偏差具体大小是单

体粒径、单体数量、CRI 等因素耦合作用的结果。此项

工作能为准确评估和优化生物粒子材料的消光性能提

供重要参考。
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Abstract 

Objective　 Biological particle materials have significant wide-band extinction performance, and the monomer shapes of 
bioparticles are complex with some irregular non-spherical shapes.  However, the differences in extinction characteristics of 
bioparticle aggregates with different monomer shapes are still uncertain and have been ignored in previous research.  Thus, 
we build bioparticle aggregation models with different monomer shapes to calculate the extinction coefficients in the 3-
5 μm and 8-14 μm wavebands and analyze the differences in extinction characteristics caused by monomer shapes.

Methods　 Five typical monomer shapes are constructed by employing multi-sphere models in terms of the scanning 
electron microscopy (SEM) images, and the complex refractive indices (CRIs) of three biomaterials are calculated 
according to Kramers-Kronig relations based on specular reflectance in the 2. 5-25. 0 μm waveband.  A novel simulation 
code or non-spherical particle aggregation (NSPA) model is applied to build realistic spatial structure models of bioparticle 
aggregates with different monomer shapes.  To eliminate the influence of spatial structure density, we select the bioparticle 
aggregates with the same porosity of 0. 840 to obtain the extinction characteristics.  The discrete dipole approximation 
(DDA) method is adopted to calculate average mass extinction coefficient α ext, average mass absorption coefficient α abs, and 
average mass scattering coefficient α sca in the 3-5 μm and 8-14 μm wavebands respectively.  Then the differences in 
extinction characteristics of the bioparticle aggregates with different monomer shapes can be analyzed.

Results and Discussions　 According to the calculation results, the influence of the monomer size, monomer number, 
CRI, and aspect ratio (AR) on the absorption and scattering effects of bioparticle aggregates with different monomer shapes 
is investigated.  The results show that the closer size of bioparticle aggregates to the wavelength of incident light leads to 
stronger scattering of incident light by bioparticle aggregates.  For bioparticle materials with monomer particle sizes ranging 
from 0. 5 to 3. 0 μm, the extinction ability in the 3-5 μm waveband is significantly stronger than that in the 8-14 μm 
waveband (Figs.  6 and 7).  When the monomer diameter is 2. 0 μm, the α ext of bioparticle aggregates with different 
monomer shapes are about 0. 820-0. 850 m2 g in the 3-5 μm waveband (Fig.  8) and about 0. 430-0. 470 m2 g in the 8-
14 μm waveband (Fig.  9).  Within a certain range, an increase in monomer size enhances scattering effects (Fig.  6), but 
the trend of absorption and scattering effects is usually opposite.  In the 3-5 μm waveband, the relative deviation of α ext, 
α abs and α sca can reach about − 6%, − 1. 3%, and − 14% respectively (Figs.  6 and 8).  In the 8-14 μm waveband, the 
relative deviation of α ext, α abs and α sca can reach about − 3. 3%, − 1. 2%, and − 14% respectively (Figs.  7 and 9).  There 
are indeed differences in the optical properties of bioparticle aggregates with different monomer shapes.  For the bioparticle 
aggregates with the monomer shape of pancake, when the monomer number is 15, the relative deviation of α ext and α sca can 
reach − 2. 8% and − 6. 1%, but under the monomer number of 60, the relative deviation has reduced by more than 50% 
(Fig.  8).  As the monomer number increases, the specific surface area differences of the overall spatial structure among 
bioparticle aggregates with different monomer shapes become smaller, and the scattering differences of bioparticle 
aggregates with different monomer shapes are relatively weakened.  The extinction abilities of biological particle aggregates 
are more sensitive to CRI (Figs.  10 and 11).  Therefore, the actual relative deviation in the extinction characteristics of 
bioparticle aggregates is not directly determined by the degree to which the monomer shape deviates from the spherical 
shape, but by the specific result of the combined effect of absorption and scattering.  As the AR of ellipsoid rises, the 
absorption changes slightly while the scattering ability declines significantly (Figs.  12 and 13).  Additionally, the results in 
the case of similar monomer shapes also demonstrate that the scattering differences caused by monomer shapes are indeed 
related to the degree to which the monomer shape deviates from the spherical shape.

Conclusions　 We construct bioparticle aggregates with five typical monomer shapes and calculate and compare the 
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extinction characteristic parameters of them under the influence of multiple factors.  The results indicate that there are great 
differences in the extinction characteristics of bioparticle aggregates with different monomer shapes, which is mainly caused 
by the differences in light scattering.  Meanwhile, generally the more deviation of the monomer shape from the sphere 
causes greater differences in extinction characteristic of bioparticle aggregates, but the specific magnitude of the relative 
deviation of the extinction characteristic parameters is the coupling result of various factors such as monomer size, 
monomer number, and CRI.  Our study is of significance for accurately evaluating and optimizing the extinction 
performance of biological particle materials.

Key words bioparticle materials; monomer shape; aggregates; infrared; extinction characteristics
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