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摘 要院 利用离散偶极子近似法和 Bruggeman有效介质理论，研究了含有黑碳和硫酸盐两种成分的
内混合致密气溶胶粒子在尺度参数变化范围为 0.1~25时的光学特性，并通过分析比较两种算法计算
光学特性的差别研究了有效介质理论对致密内混合粒子光散射的适用性。对单分散系，有效介质理论

在瑞利散射区具有较好的适用性，能较好地被用来近似计算内混合粒子的消光、吸收、散射、后向散

射效率因子、不对称因子、消光后向散射比和单次散射反照率，相对偏差皆在 7%以内；而有效介质理
论在米散射区的适用性较差，相对偏差最大可分别达到 25%、88%、66%、5 000%、42%、1 100%和
47%，但当内混合体所含的内核较小(体积比 1%以内)时仍可以近似使用。在粒子尺度参数大于 4时，
有效介质理论基本上会低估散射效率因子，却会高估吸收效率因子和不对称因子。而对多分散系，有

效介质理论能近似用来计算各光学参量，相对偏差在 9%以内。
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Abstract: Optical properties of compact internal鄄mixed aerosol particles composed of black carbon coated
with sulfate were carried out utilizing discrete dipole approximation (DDA) and Bruggeman effective
medium theory for the size parameters from 0.1 to 25. The validity of effective medium theory(EMT) in
the light scattering of compact internal mixture was performed based on the comparison of both methods.
For the monodisperse particles, the EMT does an adequate job of simulating the extinction鄄, absorption鄄,
scattering鄄, backscattering鄄efficiency factors, asymmetry parameters, extinction鄄to鄄backscatter ratios and
single scattering albedos in Rayleigh scattering region with all the relative differences less than 7% .
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Nevertheless, the EMT does not do an adequate job in the range of Mie scattering except for the cases
that the inclusions of the internal mixture are small enough with the volume percentage less than 1% .
Usage of the EMT can mainly lead to significant underestimations of the scattering efficiency factors but
overestimations of absorption efficiency factors and asymmetry parameters when the size parameters are
more than 4. For the polydisperse particles, the EMT does an adequate job for the optical parameters
with the relative differences less than 9%.
Key words: light scattering; aerosol; effective medium theory; internal mixture

0 引 言

激光在大气中传输时袁气溶胶粒子的吸收尧散射
效应将直接导致激光能量的衰减袁 同时吸收效应所
产生的非线性热晕效应还会引起光斑畸变和光束偏

移等[1-2]遥 此外袁气溶胶粒子对地球气候尧大气环境和
人类健康[3-6]也有着深远影响遥 亚微米尺度的气溶胶
是空气污染物 PM2.5 的主要部分 [7]袁它们的尺度不
太小袁不容易被凝结碰并过程所清除曰又不太大袁不
易被雨雪的冲刷作用所清除遥 这些亚微米尺度的气
溶胶粒子悬浮在大气中的生命周期相对较长袁 甚至
能达几周[8-9]遥城市气溶胶通常在体积上会含有约10%
的黑碳成份 [10]袁而在严重污染大气中袁黑碳甚至会占
PM2.5质量的 20~50%[11]遥 这些黑碳气溶胶通常会被
包裹上水尧硫酸盐和有机质 [12-13]遥

数值模拟是用来研究亚微米尺度气溶胶粒子的

物理光学特性的常用方法之一遥目前袁许多数值算法
可以用于计算粒子的光学特性袁 但对于非均匀粒子
光学特性的计算算法却非常有限遥 有效介质理论将
不均匀的内混合粒子近似为相同形状的均匀粒子袁
这是因为均匀粒子的光散射特性计算通常比不均匀

粒子容易和快速遥 例如袁许多情形下袁随机取向的均
匀粒子光散射特性可以利用 T 矩阵以非常低的消耗
获得[14]遥然而袁任何一种有效介质理论都存在对介电
常量比较严重的近似袁 这些近似往往不能完全符合
实际情形袁研究其适用性显得很有必要遥

文中构建包含硫酸盐和黑碳两种成分的内混合

气溶胶粒子模型袁再利用离散偶极子近似 (DDA)法
和有效介质理论分别计算尺度参数为 0.1~25 时的
光学特性遥 通过对比分析两种方法所计算光学特性
的差别袁 研究有效介质理论对致密内混合粒子光散

射的适用性遥
1 计算方法

内混合气溶胶粒子模型是由硫酸盐和黑碳两种

成分所组成的球体袁其中袁硫酸盐包裹黑碳袁黑碳为
球形遥 假设黑碳的半径为 a袁而整个内混合体半径为
b袁如图 1 所示遥 DDA 法是将实际的散射物体近似
为一系列可极化点阵袁 从而计算入射光与这些点阵
的相互作用遥 其算法 DDSCAT 在粒子尺度参数 x=
2仔R/ 臆25 时能得到较为精确的计算结果[15-18]遥 整个
内混合体模型在计算时由 17 904 个偶极子构成袁而
取向平均的气溶胶光学特性的各参量袁 如消光效率
因子袁是由 54个目标体取向和 2 个入射光偏振态所
平均计算而成遥对于实际大气传输过程袁由于大量粒
子的存在以及单个粒子取向随机袁 所以方向平均的
气溶胶光学特性才是有意义的遥 硫酸盐和黑碳在波
长 0.55 滋m 处的复折射率分别为 1.53 -1伊10 -7i 和
1.75-0.44i[19]遥

图 1 两成分内混合粒子示意图

Fig.1 Sketch map of two鄄composition particle in internal

mixing state

有效介质理论将不均匀的内混合粒子近似为相

同形状的均匀粒子袁 从而方便计算不均匀混合粒子
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的光散射特性 遥 一种最常用的有效介质理论是
Bruggeman理论[20]袁其计算公式如公式(1)所示遥

fi
i-

i+2 +fm
m-

m+2 =0 (1)

式中院 为等效介电常量曰 i和 m分别为包含物黑碳

和基质硫酸盐的介电常量曰fi 和 fm 分别为黑碳和硫

酸盐的体积分数遥根据粒子的等效介电常量袁即可知
道等效折射率袁再根据 DDA即可计算有效介质理论
下的气溶胶粒子的各光学量遥

当 a/b分别为 1/2袁1/3袁1/5和 1/8时袁 对内混合
体的消光尧吸收尧散射尧后向散射效率因子尧不对称因
子尧 消光后向散射比和单次散射反照率进行了数值
计算和分析袁并重点分析了吸收效率因子袁因为气溶
胶吸收系数的精确测量到目前为止依然是非常困难

的遥将 DDA和 Bruggeman有效介质理论的计算结果
进行对比袁 以研究有效介质理论对致密内混合体的
适用性遥 其中 DDA计算时袁分别取黑碳位于内混合
体的最里和最外以及两者之间共三种情况(a/b为 1/2
时袁黑碳球心距离内混合体球心分别为 0袁b/4和 b/2曰
a/b为 1/3时袁黑碳球心距离内混合体球心分别为 0袁
b/3 和 2b/3曰a/b为 1/5 时袁黑碳球心距离内混合体球
心分别为 0袁2b/5 和 4b/5曰a/b为 1/2时袁 黑碳球心距
离内混合体球心分别为 0袁b/2和 7b/8)遥
2 结果与讨论

2.1 单分散粒子结果
2.1.1 消光效率因子

定义消光尧吸收和散射的无量纲效率因子 Q( )以
C ( )/仔a eff

2 袁其中 C ( )为消光尧吸收或散射截面袁aeff

为有效半径遥图 2是四个半径比下袁黑碳在内混合体
内部三个位置时由 DDA 和有效介质理论分别计算
的消光效率因子袁 以及与有效介质理论计算值相比
DDA计算值的相对偏差 (以下相对偏差定义类似)袁
随尺度参数的变化情况遥 在瑞利散射区(尺度参数小
于 1袁下同)内袁相对偏差较小袁四个半径比下(对应 1/2尧
1/3尧1/5 和 1/8袁下同)的值分别在 7%尧4%尧3%和 3%
以内曰在米散射区内(尺度参数大于 1袁下同)袁相对偏
差较大袁 四个半径比下的值分别在 25%尧14%尧10%
和 4%以内遥在米散射区内袁相比其它位置袁黑碳在内
混合体最靠近边界的位置的相对偏差较小遥另外袁黑
碳越小袁相对偏差越小遥总体而言袁在瑞利散射区袁有

效介质理论能较好地得到消光效率因子曰 而在米散
射区袁 有效介质理论仅对于内部杂质较小时适用消
光效率因子遥

图 2 四个半径比下袁四种情形下消光效率因子以及相对偏差随
尺度参数的变化

Fig.2 Extinction efficiency factors for four situations and relative

differences at four different radius ratios as a function of

size parameter

2.1.2 吸收效率因子
图 3是四个半径比下袁由 DDA 和有效介质理论

分别计算的吸收效率因子以及相对偏差袁 随尺度参
数的变化情况遥 在瑞利散射区内袁相对偏差较小袁四

图 3 四个半径比下袁四种情形下吸收效率因子以及相对偏差随
尺度参数的变化

Fig.3 Absorption efficiency factors for four situations and relative

differences at four different radius ratios as a function of

size parameter

个半径比下的值分别在 12%尧13%尧12%和 13%以
内曰在米散射区内袁相对偏差较大袁四个半径比下的
值分别在 55%尧82%尧88%和 86%以内遥 当尺度参数
大于 3时袁有效介质理论基本上高估吸收效率因子曰
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但当黑碳很小 (1/8 半径比)且黑碳位于内混合体球
心时袁有效介质理论甚至低估了吸收效率因子袁这主
要是由于黑碳的透镜效应遥总之袁有效介质理论在瑞
利散射区袁能近似得到吸收效率因子袁而在米散射区
会导致较大误差遥
2.1.3 散射效率因子

图 4 是四个半径比下袁 由 DDA 和有效介质理
论分别计算的散射效率因子以及相对偏差袁随尺度
参数的变化情况遥 散射和消光效率因子变化大体一
致袁而其相对偏差的变化也大体一致遥 在瑞利散射
区内袁 相对偏差较小袁 四个半径比下的值分别在
2%尧1%尧1%和 1%以内曰在米散射区内袁相对偏差较
大袁 四个半径比下的值分别在 66%尧64%尧18%和
4%以内遥 当尺度参数大于 4 时袁有效介质理论大多
低估散射效率因子遥黑碳越小袁相对偏差越小袁有效
介质理论等效的准确性越高遥 总之袁对于在瑞利散
射区袁 有效介质理论能很好地得到散射效率因子曰
而在米散射区袁有效介质理论仅对于内部杂质较小
时适用散射效率因子遥

图 4 四个半径比下袁四种情形下散射效率因子以及相对偏差随
尺度参数的变化

Fig.4 Scattering efficiency factors for four situations and relative

differences at four different radius ratios as a function of

size parameter

2.1.4 后向散射效率因子
图 5 是四个半径比下袁由 DDA 和有效介质理

论分别计算的后向散射效率因子以及相对偏差袁
随尺度参数的变化情况遥在瑞利散射区内袁相对偏
差较小袁四个半径比下的值分别在 6%尧2%尧1%和
1%以内曰在米散射区内袁相对偏差较大袁特别是尺
度参数超过 10 时袁其值有的甚至超过 1 000%遥 黑

碳越小袁相对偏差越小袁有效介质理论等效的准确
性相对越高遥 总体而言袁对于后向散射效率因子袁
有效介质理论在瑞利散射区能很好地适用袁 而在
米散射区袁特别是尺度参数超过 10 时袁会带来很
大的误差遥

图 5 四个半径比下袁四种情形下后向散射效率因子以及相对
偏差随尺度参数的变化

Fig.5 Backscattering efficiency factors for four situations and

relative differences at four different radius ratios as

a function of size parameter

2.1.5 不对称因子
图 6是四个半径比下袁由 DDA 和有效介质理论

分别计算的不对称因子以及相对偏差袁 随尺度参数
的变化情况遥 在瑞利散射区内袁相对偏差较小袁四个

图 6 四个半径比下袁四种情形下不对称因子以及相对偏差随
尺度参数的变化

Fig.6 Asymmetry parameter for four situations and relative

differences at four different radius ratios as a function

of size parameter

半径比下的值分别在 7%尧2%尧1%和 1%以内曰 在米
散射区内袁相对偏差较大袁四个半径比下的值分别在
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42%尧37%尧14%和 5%以内遥在米散射区内袁有效介质
理论基本高估不对称因子遥黑碳越小袁有效介质理论
适用性越好遥 总之袁对于在瑞利散射区袁有效介质理
论能很好地得到不对称因子曰而在米散射区袁有效介
质理论仅对于内部杂质较小时适用不对称因子遥
2.1.6 消光后向散射比和单次散射反照率

消光后向散射比在雷达方程中决定后向散射系

数与消光系数的参数化关系, 它是激光雷达反演气
溶胶光学厚度中的一个重要参数遥 图 7是四个半径
比下袁由 DDA和有效介质理论分别计算的消光后向
散射比以及相对偏差袁随尺度参数的变化情况遥在瑞
利散射区内袁相对偏差较小袁四个半径比下的值分别
在 3%尧2%尧3%和 3%以内曰在米散射区内袁相对偏差
较大袁四个半径比下的值分别在 97%尧98%尧142%和
1 200%以内遥对于消光后向散射比袁有效介质理论在
瑞利散射区能很好地适用袁而在米散射区袁会带来较
大的误差遥

图 7 四个半径比下袁四种情形下消光后向散射比以及相对偏差
随尺度参数的变化

Fig.7 Extinction鄄to鄄backscatter ratios for four situations and relative

differences at four different radius ratios as a function of size

parameter

单次散射反照率是气溶胶粒子散射效率因子和

消光效率因子的比值袁表征散射作用的大小袁是决定
气溶胶对全球和局地气候影响的重要参数遥 图 8 是
四个半径比下袁由 DDA和有效介质理论分别计算的
单次散射反照率以及相对偏差袁 随尺度参数的变化
情况遥 在瑞利散射区内袁相对偏差较小袁四个半径比
下的值分别在 6%尧3%尧3%和 3%以内曰 在米散射区
内袁相对偏差较大袁四个半径比下的值分别在 47%尧
45%尧14%和 3%以内遥 黑碳越小袁 相对偏差基本越

小袁有效介质理论适用性越好遥 总之袁对于单次散射
反照率袁有效介质理论在瑞利散射区能很好地适用曰
而在米散射区袁 有效介质理论仅对于内部杂质较小
时适用遥

图 8 四个半径比下袁四种情形下单次散射反照率以及相对偏差
随尺度参数的变化

Fig.8 Single scattering albedos for four situations and relative

differences at four different radius ratios as a function

of size parameter

2.2 多分散粒子系统结果
对于大气中的光散射问题袁 在实际应用中遇到

的一般是大小和光学性质都不完全相同的粒子群

体袁这种群体一般称为多分散系遥实际能够观测的各
种光散射参量是粒子群体中所有粒子散射叠加的共

同效果遥多分散系内所有尺度的粒子的散射尧吸收和
消光截面之和就是总的散射尧吸收和消光截面遥单位
体积内所有粒子的总散射尧 吸收和消光截面就是散
射尧吸收和消光系数遥以一种常见的对数正态分布为
例袁对四个半径比下袁尺度参数为 0.1~25 的各光学
量进行积分袁结果如表 1所示遥可以看出袁各半径比下
使用有效介质理论计算消光尧散射尧吸收尧后向散射
系数尧不对称因子尧消光后向散射比和单次散射反照
率所带来的相对偏差分别在 3%尧2%尧9%尧8%尧4%尧
6%和 5%以内曰黑碳内核越小袁有效介质理论越能被
用来近似计算各光学量曰 黑碳离内混合体外界较近
时袁使用有效介质理论计算消光尧散射尧吸收尧后向散
射系数尧 不对称因子和单次散射反照率所带来的误
差相对较小遥 总体而言袁对于多分散粒子体系袁有效
介质理论能近似用来计算各光学参量袁 相对偏差在
9%以内遥
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ext

0r(1/2) 0.005 95
r/4(1/2) 0.005 91

sca

0.002 48
0.002 5

abs g
0.003 46 0.002 8
0.003 42 0.002 81

bksca

0.000 14
0.000 139

ext/ bksca

42.366 34
42.415 2

SSA
0.417 53
0.422 15

r/2(1/2) 0.005 79 0.002 53 0.003 26 0.002 82 0.000 138 41.998 14 0.436 98
Bruggeman(1/2) 0.005 78 0.002 54 0.003 24 0.002 92 0.000 129 44.726 06 0.439 41

Maximum deviation(1/2) 3% 2% 6% 4% 8% 6% 5%
0r(1/3) 0.003 54 0.002 47 0.001 08 0.002 83 0.000 131 27.093 33 0.695 79
r/3(1/3) 0.003 53 0.002 47 0.001 06 0.002 84 0.000 13 27.142 99 0.700 2

2r/3(1/3) 0.003 48 0.002 49 0.000 99 0.002 85 0.000 129 26.968 86 0.714 42
Bruggeman(1/3) 0.003 49 0.002 49 0.001 0.002 88 0.000 127 27.584 88 0.712 18

Maximum deviation(1/3) 1% 1% 7% 2% 3% 2% 2%
0r(1/5) 0.002 71 0.002 47 0.000 237 0.002 85 0.000 127 21.290 23 0.912 36

2r/5(1/5) 0.002 7 0.002 47 0.000 231 0.002 85 0.000 127 21.293 88 0.914 37
4r/5(1/5) 0.002 69 0.002 47 0.000 213 0.002 85 0.000 127 21.214 77 0.920 79

Bruggeman(1/5) 0.002 69 0.002 47 0.000 222 0.002 86 0.000 126 21.355 16 0.917 62
Maximum deviation(1/5) 1% 0% 6% 0% 1% 1% 1%

0r(1/8) 0.002 51 0.002 47 0.000 045 0.002 86 0.000 126 19.901 7 0.982 26
r/2(1/8) 0.002 51 0.002 47 0.000 043 0.002 86 0.000 126 19.900 23 0.983 02

7r/8(1/8) 0.002 51 0.002 47 0.000 038 0.002 86 0.000 126 19.870 65 0.984 87
Bruggeman(1/8) 0.002 51 0.002 47 0.000 041 0.002 86 0.000 126 19.909 1 0.983 49

Maximum deviation(1/8) 0% 0% 9% 0% 0% 0% 0%

表 1 多分散对数正态分布的光学参量
Tab.1 Optical parameters for polydisperse particles of log-normal distribution

3 结 论

文中利用离散偶极子近似法和 Bruggeman 有效
介质理论研究了被硫酸盐包裹的黑碳内混合气溶胶

粒子在尺度参数变化范围为 0.1~25 时的光学特性袁
并通过分析两种算法计算光学特性的差别研究了有

效介质理论对致密内混合粒子光散射的适用性遥 结
果表明院对单分散系袁有效介质理论在瑞利散射区具
有较好的适用性袁 能较好地近似致密内混合粒子的
介电常量袁从而用来近似计算粒子的消光尧吸收尧散
射尧后向散射效率因子尧不对称因子尧消光后向散射
比和单次散射反照率袁相对偏差皆在 7%以内曰而有
效介质理论在米散射区的适用性较差袁 相对偏差最
大可分别达到 25%尧88%尧66%尧5 000%尧42%尧1 100%
和 47%袁除非内混合体所含的杂质较小(体积比 1%
以内)遥 在粒子尺度参数大于 4 时袁有效介质理论大
多会低估散射效率因子袁 却基本会高估吸收效率因
子和不对称因子遥而对多分散系袁有效介质理论能近
似用来计算各光学参量袁相对偏差在 9%以内遥

文中在研究有效介质理论对致密内混合粒子光

散射的适用性时袁仅选择了具有代表性的尺度参数袁
针对更宽范围的尺度参数以及其它气溶胶粒子组分

情况下光学特性有待进一步的分析研究遥
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