
气溶胶粒子凝聚模型研究进展（特邀）

顾有林 张熙 胡以华 孟凡昊 陈国龙 丁婉莹 何海浩 

Research progress of aerosol particle aggregation model (invited)
Gu Youlin, Zhang Xi, Hu Yihua, Meng Fanhao, Chen Guolong, Ding Wanying, He Haihao

在线阅读 View online: https://doi.org/10.3788/IRLA20230243

您可能感兴趣的其他文章

Articles you may be interested in

黑碳-氯化钠内混合气溶胶粒子有效吸收研究

Effective absorption for Black Carbon-NaCl internal mixed aerosols

红外与激光工程. 2017, 46(4): 411002   https://doi.org/10.3788/IRLA201746.0411002

折射率和粒子尺度对大气气溶胶光散射特性的影响

Effect of the refractive index and particle size parameter on light scattering properties of atmosphere aerosol

红外与激光工程. 2017, 46(12): 1211001   https://doi.org/10.3788/IRLA201746.1211001

扫描式气溶胶激光雷达研制与观测研究

Development and observational studies of scanning aerosol lidar

红外与激光工程. 2018, 47(12): 1230009   https://doi.org/10.3788/IRLA201847.1230009

气溶胶环境下FMCW与脉冲激光探测性能对比

Comparison on detection performance of FMCW and pulsed lidar in aerosol environment

红外与激光工程. 2020, 49(6): 20190399   https://doi.org/10.3788/IRLA20190399

户外型探测臭氧和气溶胶激光雷达系统研制

Outdoor lidar system for measurement of ozone and aerosol profiles

红外与激光工程. 2019, 48(7): 706008   https://doi.org/10.3788/IRLA201948.0706008

底层大气探测激光雷达国内研究现状与进展（特邀）

Research status and progress of Lidar for atmosphere in China (Invited)

红外与激光工程. 2021, 50(3): 20210032   https://doi.org/10.3788/IRLA20210032

http://www.irla.cn/article/doi/10.3788/IRLA20230243
http://www.irla.cn/article/doi/10.3788/IRLA201746.0411002
http://www.irla.cn/article/doi/10.3788/IRLA201746.1211001
http://www.irla.cn/article/doi/10.3788/IRLA201847.1230009
http://www.irla.cn/article/doi/10.3788/IRLA20190399
http://www.irla.cn/article/doi/10.3788/IRLA201948.0706008
http://www.irla.cn/article/doi/10.3788/IRLA20210032


 

气溶胶粒子凝聚模型研究进展 (特邀)

顾有林1,2,3，张    熙1,3，胡以华1,2,3，孟凡昊1,3，陈国龙1,3，丁婉莹1,3，何海浩1,3

(1. 国防科技大学 脉冲功率激光技术国家重点实验室，安徽 合肥 230037；
2. 先进激光技术安徽省实验室，安徽 合肥 230037；

3. 国防科技大学，安徽 合肥 230037)

摘　要：气溶胶粒子凝聚模型作为研究大气中的粒子运动过程和凝聚体形貌特征的重要手段，在光

学、天体物理学和材料学等领域有着重要应用。文中根据气溶胶粒子凝聚相关理论及影响因素，分析

了气溶胶粒子的凝聚机理，阐述了几种主要的气溶胶粒子凝聚模型，介绍了凝聚模型在光学、天体物理

学和动力学等领域的应用，总结了主要凝聚模型的优化现状，结合目前气溶胶粒子凝聚模型的应用现

状及挑战，从实现非球形粒子凝聚、多因素耦合及凝聚体实时空间分布仿真等方面进行了展望。
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 0    引　言

10−3 ∼
102 μm

气溶胶粒子是指自然界天然形成或人为因素造

成的在大气中悬浮的固体、液体或固液混合物粒

子[1]，其主要组成包含燃烧电焊等产物、金属粉末、微

生物粒子、粉尘尘埃等 [2−3]，粒径大小一般在

之间。研究气溶胶在大气中的空间结构及运

动状态对生态环境治理[4]、气候变化控制[5] 和功能材

料开发应用[6−7] 等方面具有重要意义。

凝聚模型是利用蒙特卡洛或分子动力学等方法，

模拟给定空间内所有粒子的随机运动轨迹，形成粒子

间相切的复杂空间结构的数值模拟模型。气溶胶粒

子凝聚模型可用来描述自然界各种现象的凝聚过程，

是研究气溶胶沉降扩散过程的一个重要手段。研究

气溶胶粒子凝聚模型，有利于理解粒子凝聚现象，探

究凝聚动力学特性，分析团簇结构性能，促进气溶胶

的物理、化学和生物特性应用研究。近年来，气溶胶

粒子凝聚模型在星体尘埃粒子凝聚碰撞[8]、粉尘或煤

烟等粒子消光性能[6, 9] 等方面研究较为深入。凝聚模

型在光学、物理学和动力学等领域的应用是目前国内

外学者的研究热点。一方面，现实中粒子多以非球形

的形式存在[10−11]，粒子凝聚过程的模拟逼真度急需提

高，气溶胶粒子凝聚模型应具有模拟非球形粒子凝聚

的能力。另一方面，模型的凝聚机理分析较为简单，

为了提高模拟的准确性，考虑多因素对凝聚过程的影

响，研究气溶胶粒子空间分布的实时演化特性，气溶

胶粒子凝聚模型应具有多因素耦合和凝聚粒子空间

实时分布仿真等能力。

鉴于此，文中首先从气溶胶粒子凝聚机理出发，

分析影响粒子凝聚的主要因素及其基础理论，介绍了

几种主要的气溶胶粒子凝聚模型，简要回顾了气溶胶

粒子凝聚模型的应用现状和优化方向，最后提出了气

溶胶粒子凝聚模型的发展趋势，以期为气溶胶粒子凝

聚模型优化和新型消光材料制备等研究提供有益参考。

 1    气溶胶粒子凝聚机理分析

 1.1   气溶胶粒子凝聚影响因素分析

气溶胶粒子凝聚模型广泛应用于粒子凝聚动力

学及其应用研究，粒子空间结构特征、粒子凝聚作用

力以及环境因素等对气溶胶粒子凝聚过程均有影响。

 1.1.1    粒子空间结构特征

粒子的粒径形状、大小、初始粒子浓度等空间结

构特征均会导致凝聚体之间的距离、粒子间作用力、

碰撞次数与凝聚状态发生变化，从而影响凝聚过程。
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不同粒径分布的气溶胶，其凝聚的形态、均匀性

和动力学特性等均有差异。Morá等[12] 研究粒子体积

分数、粒子尺寸和多分散性对粒子凝聚的物理影响，

结果表明：粒子的初始粒径较小，其凝聚动力学较强，

凝聚体具有较大的分形维数，随着粒子的初始粒径增

加，其凝聚动力学减缓，凝聚体的分形维数降低。

Eggersdorfe等[13] 利用不同的粒子凝聚模型，分析粒径

分布对聚丙烯凝聚体分形维数和结构的影响，研究表

明多分散粒子形成的凝聚体比单分散粒子形成的凝

聚体更开放，分形维数更低，粒径分布对粒子-团簇凝

聚体影响比团簇-团簇凝聚体更明显。

不同形状的粒子因具有不同的几何截面和摩擦

时间，导致形成的凝聚体具有不同的凝聚特性。

Perry等[14] 研究了不同粒子粒径分布和形状对凝聚体

形态的影响，结果表明：球形粒子往往具有相似的摩

擦时间，而椭圆形粒子则具有较大的结构和摩擦时间

差异，导致其形成的团簇粒子的相对运动速度较大，

易发生碰撞。与球形粒子凝聚相比，非球形粒子凝聚

速度更快、更有效，形成的凝聚体更紧凑，并且具有更

小的等效半径[14−15]。

初始粒子浓度是影响凝聚过程的一个重要因素，

当浓度较高时，粒子之间的相互作用、接触面积发生

改变，从而影响粒子凝聚行为。Matsoukas[16] 利用扩

散限制凝聚模型研究验证在相同气溶胶体积浓度下，

金属氧化物组成的亚微米级气溶胶凝聚体平均大小

与初始粒子的粒径大小成反比。Soulgani等 [17] 通过

使用高分辨率显微镜，实验观察不同正己烷浓度的沥

青质凝聚过程，发现沥青质具有不同的凝聚动力学。

 1.1.2    粒子凝聚作用力

粒子凝聚过程受气溶胶粒子和团簇或团簇和团

簇之间的引力和斥力等相互作用力以及剪切力等外

力影响。

由范德华力、静电等产生的粒子间引力对气溶胶

粒子凝聚起主导作用时，粒子的运动方向或凝聚速率

等影响凝聚体的结构。Meakin等[18] 证明引力导致凝

聚体的结构更紧密。Puertas等[19] 研究发现在静电引

力作用下，混合正负电荷凝聚形成团簇分支更多，凝

聚速度较慢，形成的凝聚体分形维数低。Puerta等[20]

研究稀释条件下长程引力对凝聚产生的凝聚体结构

影响。熊海灵等[21] 研究长程范德华引力对团簇粒子

运动方向的导向作用，低浓度作用下的团簇粒子平均

自由程较大，导向作用更明显，粒子凝聚速度更快，形

成的团簇分形维数较常规模型更大，结构更致密。

由静电斥力或双电层力产生的斥力影响碰撞粘

附概率，改变凝聚速率，从而影响团簇结构特征。

Kim等 [22] 分析静电斥力对反应受限凝聚速率以及粒

子碰撞粘附概率的影响。Morán等 [23] 探讨一段时间

内煤烟成熟度演变和静电力对碰撞概率和粘附概率

所起的作用。蒋新[24] 研究静电作用对纳米粒子凝聚

过程的影响，研究表明：与双电层厚度近似的团簇粒

子[25] 最易受双电层影响，凝聚速率减慢，团簇粒子数

量增多，形成的凝聚体内部空隙较多，分形维数较低。

剪切力对于流体、悬浮液、悬浮粒子等物质的凝

聚过程和凝聚体形貌结构特征有较大影响。Hopkins

等 [26] 研究剪切力对胶体悬浮液各项指标的影响。

Zaccone等 [27] 研究剪切力作用下的胶体凝聚特性。

Markutsya等[28] 发现凝聚体结构受粒子间作用力和剪

切力的共同影响，大尺寸凝聚体在垂直于剪切流方向

上的尺寸可能受剪切流的强度限制，当剪切力小于粒

子间作用力时，形成的凝聚体更紧密。

 1.1.3    环境因素

不同的大气温度、湿度以及重力等环境下，气溶

胶粒子形成的凝聚体表现出不同的凝聚特性。

重力通过影响碰撞概率或者结构坍塌重组改变

粒子的凝聚状态。煤烟粒子、金属粉末等气溶胶粒子

的密度比大气介质的密度大，其重力加速度导致粒子

的沉降速度随体积增大而增大，其中非球形凝聚体的

沉降速度比球形凝聚体的沉降速度低 [29]。当粒子数

较多、凝聚时间较长时，重力导致的沉降作用加速粒

子的凝聚速度[25]。

不同温度下的粒子凝聚速率与凝聚体结构存在

一定差异。一方面，从势能角度分析，温度变化改变

带电粒子表面电荷的状态，从而影响粒子间的作用

力，导致势垒高度变化，影响粒子凝聚状态；另一方

面，从分子动力学分析，温度变化导致粒子运动速率、

平均动能均发生改变，其碰撞概率与粘附系数受到影

响，从而导致胶体之间的凝聚状态发生改变[30]。Mo-

hammadi等 [31] 在高温高压条件下设计减压实验评估

温度对轻质活性油中沥青质的沉淀和凝聚影响，研究

发现，减压过程中随着温度的降低，沥青质的凝聚方
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式逐渐从反应限制凝聚转变为扩散限制凝聚，温度较

高时，缩短了沥青质的凝聚时间，温度较低时，形成的

凝聚体结构多孔松散、分形维数相对较低。

此外，气溶胶粒子的形状、粒径大小等特征易受

大气环境中的湿度影响，粒子的凝聚状态随湿度而变

化 [32]。一般情况下，当湿度足够大时，气溶胶粒子与

水融合或被水包裹，部分自然气溶胶粒子随着湿度潮

解结晶，导致形成的凝聚体形态结构、物理特性发生

改变，其中亲水性粒子比疏水性粒子更容易受环境相

对湿度变化的影响[33−34]。

在复杂的环境中，粒子凝聚过程往往会受到多种

因素的共同作用影响，进而影响其凝聚动力学特性和

凝聚体结构特征等。Wang等 [35] 利用电镜观察了在

不同 pH值环境因素下，不同尺寸的纳米零价铁与黏

土矿物颗粒之间的相互作用和异质聚集现象，研究表

明：pH值越高，异质聚集速率越小，最小尺寸的纳米

零价铁与黏土矿物颗粒的异质聚集最强，在中性环境

下，高岭石与纳米零价铁相互作用的可能性较强，随

着纳米零价铁浓度增加，其形成的异质聚集体尺寸增

大。Tran等[36] 开发了湍流状态下直接成像并测量凝

聚体粒径的技术，分析了剪切力作用下的悬浮泥沙浓

度对悬浮液中凝聚体粒径的影响，研究发现：在浓度

恒定的稳态实验下，凝聚体的粒径和生长速率均随着

浓度增加而增大，在浓度随时间衰减的非稳态实验

下，凝聚体粒径随浓度衰减而发生较明显变化，此外，

当湍流剪切力作用相对较强时，浓度对凝聚体粒径的

影响较弱。

综上所述，粒子空间结构特征、粒子凝聚作用力

和环境是影响粒子凝聚的主要因素。由于自然凝聚

过程的复杂性，针对具体的应用领域时，还需要考虑

风力[37]、化学键[38] 等因素对粒子凝聚过程的影响。

 1.2   凝聚理论基础

凝聚理论是研究气溶胶粒子凝聚过程、建立凝聚

模型的理论基础。目前研究气溶胶粒子凝聚过程的

理论主要包括分形、数理统计和分子模拟等理论。

 1.2.1    分形理论

分形理论是研究粒子凝聚形态结构的重要理论

基础，可用来描述自然界粒子凝聚过程的非线性规律

和凝聚体的复杂结构。分形维数和自相似性等分形

特征是反映凝聚体空间结构的重要参数。刘耀民等[39]

针对二值图像网格划分方式，改进不完整边界网格的

处理方式，优化盒维数计算方法。Ghafari等 [40] 利用

盒维数法计算分形维数，观察两种钯胶体的凝聚交叉

现象。疏学明等[41] 利用分形理论分析火灾烟雾粒子

凝聚体的结构特征。Wan等[42] 利用分形理论和泰勒

展开矩方法，研究粒子布朗运动凝聚过程和形成的絮

凝凝聚体的结构特征。奚正平等[43] 设计了多孔材料

结构的分形维数计算方法，完整描述了复杂多孔材料

的结构特征。

 1.2.2    数理统计理论

数理统计理论是通过随机游走模型[44] 描述粒子

的凝聚过程，研究不同复杂过程下粒子随机运动状态

的一个重要理论。该随机游走模型通过假设粒子初

始位置、各方向运动概率、运动步长等属性，模拟粒

子的运动过程。Witten等 [45] 利用随机游走模型模拟

理想状态下的布朗运动凝聚过程。Wang等 [46] 在粒

子运动模拟过程中，考虑粒子占据晶格位置的单一

性，采用自回避行走模型[47] 研究了扩散限制凝聚的聚

合轨迹。Lawler[48] 基于随机游走的概念和基本性质，

研究物理化学凝聚和其他临界现象。Balazs等[49] 利用

自回避随机游走模拟柔性聚合物的凝聚过程。Huang

等[50] 研究随机游走步长对扩散限制聚集模型生成的

凝聚体结构的影响。

 1.2.3    分子模拟理论

分子模拟是模拟实验现象、分析物质与粒子相互

作用、探讨凝聚运动规律及其机理和凝聚体物理性质

的重要理论。分子动力学模拟是分子模拟理论的重

要组成部分，其理论原理是假设初始粒子状态符合统

计热力学分布，通过利用牛顿定律，从势能角度求解

任意时刻粒子的位置和速度，分析粒子的粘附概率、

运动轨迹、凝聚特性等。Hayakawa等[51] 利用统计力

学理论研究不可逆生长扩散限制凝聚的热力学性质，

估测凝聚体分形维数。Puertas等[52] 利用布朗动力学

模拟凝聚体的形成。

两个相互接近的粒子之间存在相互作用力。分

子模拟通过分析该作用力，研究发现絮凝体、悬浮粒

子等粒子的粘附概率与势能密切相关。梁龙[53] 通过

分析粒子与粒子、粒子与絮凝剂间的作用力，研究煤

炭和高岭石的凝聚机理与规律。柳冠青[54] 采用动力

学模拟，分析了范德华力和静电力对粒子运动的影响
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规律，完善了粘附性碰撞模型。

由上可知，针对具体的凝聚现象，分析粒子凝聚

机制和凝聚体结构特征，确定采用分形理论、数理统

计和分子模拟等理论中的一种或多种进行研究。

 2    气溶胶粒子凝聚模型分类

 2.1   气溶胶粒子凝聚模型分类方式

气溶胶粒子凝聚模型可以按初始粒子的形态特

征、凝聚模拟方式、凝聚对象类型等方式进行分类。

气溶胶粒子凝聚模型按初始粒子的形态特征分

为球形粒子凝聚模型与非球形粒子凝聚模型。目前

球形粒子凝聚模型研究深入，应用简便。但因粒子的

多样性和复杂性，其形成的凝聚体与球形粒子凝聚模

型形成的凝聚体有一定的偏差。气溶胶粒子只有部

分飞灰、粉煤灰等粒子具有球形形态 [2]，其余大多数

粒子以类似圆柱形、椭球形和 Chebyshev等[55] 非球形

形态存在。而非球形粒子凝聚模型模拟过程更接近

现实气溶胶粒子凝聚过程，其产生的凝聚体逼真度更

高。目前非球形气溶胶粒子凝聚模型多以椭球形或

固定取向的非球形凝聚为主。非球形粒子结构复杂，

其中不规则非球形粒子凝聚模型计算量较大、算法复

杂，较难实现，目前针对该方向的凝聚模型及其应用

还有待进一步研究。

粒子凝聚模型根据其模拟方式分为晶格 (on-

lattice) 模拟 [56] 和非晶格 (off-lattice)模拟 [57−58]。晶格

和非晶格模拟只有在初始粒子数足够多时，相差不

大，可忽略不计 [57]。其在晶格模拟过程中，粒子的存

在与运动受晶格的限制，粒子只能朝邻近晶格方向移

动晶格单元的整数倍。当两个粒子所在的晶格相邻

时，粒子发生凝聚现象。晶格模拟的自由性受维度影

响，当晶格维度越大，其模拟空间划分越细，粒子运动

方向和移动步长越精确，越接近现实运动模拟，通常

晶格模拟更容易编程，效率更高[56, 59]。对于非晶格模

拟，粒子的运动方式更接近现实模拟，其方向和步长

不受约束，可自由运动，但模拟碰撞凝聚时需要考虑

粒子凝聚的空间距离因素，算法复杂，计算量较大，耗

时较长。

按参与凝聚的对象类型可大体分为粒子-团簇凝

聚和团簇-团簇凝聚两种模型。粒子-团簇凝聚以粒子

运动碰撞的方式参与凝聚过程，根据粒子运动的方式

以及粒子碰撞成功的概率将其分为扩散限制凝聚模

型、反应限制凝聚模型、弹道凝聚模型和弹道粒子-团

簇凝聚模型。而团簇-团簇凝聚是粒子和团簇均可参

与凝聚，其凝聚过程是粒子运动碰撞形成团簇后，粒

子与团簇均做无规则运动，当满足碰撞凝聚条件时，

发生凝聚，其更接近真实碰撞凝聚过程。团簇-团簇

凝聚模型根据粒子和团簇移动凝聚方式和凝聚概率

等凝聚条件分为扩散限制团簇凝聚、反应限制团簇凝

聚、团簇-团簇凝聚和弹道团簇凝聚模型。

 2.2   气溶胶粒子凝聚主要模型

气溶胶粒子凝聚模型模拟粒子以相切形式凝聚，

即遍历团簇 A(单个运动粒子或运动团簇 )与团簇

B(单个粒子或团簇 )的位置关系，当团簇 A和团簇

B中的最小粒子间距等于对应的两个粒子半径之和

时，满足粒子碰撞相切条件。文中按粒子-团簇凝聚

和团簇-团簇凝聚分类为例，详细介绍两大类气溶胶

粒子凝聚模型。

 2.2.1    粒子-团簇凝聚模型

自 凝 聚 模 型 发 展 至 今 ， 扩 散 限 制 凝 聚 模 型

(Diffusion Limited Aggregation，DLA)一直是研究最多

的一类模型，由 Witten和 Sander在 1981年为解决烟

尘凝聚和枝晶非平衡生长问题而提出，之后被广泛改

进应用在薄膜生长、粉末微粒凝聚、电化学沉积等现

象中[45]。该模型的主要过程[45] 是将设定的有限区域

分成一定数量的固定网格，在其网格原点即区域中心

放置一个初始静止粒子，在区域边缘 (离原点很远的

任意位置)添加第二个粒子，让其随机游走，直到它与

初始粒子发生接触碰撞，形成团簇。然后以同样的步

骤，引入其他粒子，如果粒子在其随机游走过程中碰

到区域边界，即该粒子运动到与初始粒子之间的距离

超过一定的数值时，则认为该粒子无法达成凝聚条

件，应舍弃，从远处重新释放一个新的粒子 [60]。以此

类推，当所有达成条件的粒子凝聚在一起，该凝聚过

程终止，其算法流程图如图 1所示[61]。

1983年，Meakin[62] 为模拟更实际的 2~4维空间

的粒子凝聚过程，提出了粘附概率一词并进行模拟，

后续基于这一研究，考虑粒子碰撞后成功凝聚的概率

因素问题，在 DLA模型的基础上进行改进，加入粒子

凝聚的概率条件，正式提出了反应限制凝聚模型

(Reaction Limited Aggregation， RLA)，只有粒子大量接
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触碰撞，克服势垒才能凝聚成功，此时凝聚概率为 1 [63]。

该模型由于大量碰撞，其粒子更容易进入团簇内部，

凝聚体结构比 DLA更致密，分形维数更大。RLA

模型具有粘附概率特性，广泛应用于气凝胶生成、材

料生长、悬浮液凝聚等领域，其算法流程图如图 2

所示[61]。

弹 道 凝 聚 模 型 (Ballistic  Aggregation， BA)[64] 是

Bensimon等于 1984年在 Sutherland[65] 和 Vold[66] 等提

出的弾道学驱动凝聚 (Ballistically  Driven  Aggrega-，

tion BDA，又称 Sutherland-Vold)模型基础上改进提出

的，模型的主要思想：在某一区域内的原点位置产生

一个初始粒子，随机生成第二个粒子坐标及其运动的

终点坐标 (围绕凝聚体粒子半径范围内的任一地

方)并进行直线运动，如果接触碰撞到前一个粒子或

者是团簇粒子，则认为该粒子凝聚成功，停止运动，以

此类推，直至所有粒子凝聚完成。该模型粒子以固定

方向直线运动，更容易进入团簇内部发生凝聚，其形

成的凝聚体具有分形维数较大，结构紧密，其外形无

固定的生长方向等特点[67−68]。BA模型初始应用于悬

浮液中絮状物的胶体凝聚过程[69]，后期在平面衬底上

的薄膜生长[70]、尘埃气体粒子凝聚等领域得到广泛的

应用，其算法流程图如图 3所示[64]。

弹道粒子-团簇凝聚模型 (Ballistic Particle-Cluster
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图 1  DLA 算法流程图

Fig.1  DLA algorithm flowchart 
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图 2  RLA 算法流程图

Fig.2  RLA algorithm flowchart 
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图 3  BA 算法流程图

Fig.3  BA algorithm flowchart 

  红外与激光工程  
第 6 期 www.irla.cn 第 52 卷

20230243–5



Aggregation，BPCA)[71] 是 Clague和 Dickinson在 1984

年提出的模型，其主要思想：在固定区域内的坐标系

原点生成一个静止粒子，从某个任意方向的区域边缘

处 (离原点无穷远)释放与静止粒子相同粒径的其他

粒子，该粒子沿着释放位置到原点附近坐标的直线路

径运动，直至其与静止粒子接触时停止，以此类推，直

至所有粒子释放完毕。该模型最开始用来研究光散

射特性，后期应用在星体尘埃观测、粉尘凝聚等方面，

其生成的凝聚体结构类似树枝状，分形维数较大，其

算法流程图如图 4所示[71−72]。
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图 4  BPCA 算法流程图

Fig.4  BPCA algorithm flowchart
 

 

 2.2.2    团簇-团簇凝聚模型

扩 散 限 制 团 簇 凝 聚 模 型 (Diffusion  Limited-

Cluster Aggregation，DLCA)[73−74] 是1983年Paul和Kolb

等为模拟更真实的胶体凝聚，基于 DLA模型提出的

改进模型。该模型的主要思想[73−74]：在规定的形状区

域内，随机产生一定数量的粒子，其中处于相邻位置

或网格的粒子被认为是同一团簇，让粒子和粒子团簇

均无规则移动。当移动的粒子与团簇接触时，形成一

个更大的团簇，通过团簇与粒子的凝聚运动，直至最

后只剩一个大团簇。该模型由扩散系数决定团簇的

生长凝聚效率，其生成的凝聚体结构松散，分形维数

小于 DLA。该模型形成的胶体凝聚体分形维数随着

粒子半径的增加而显著降低，其值约为 1.75~1.85 [75]，

其算法流程图如图 5所示[61]。
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图 5  DLCA 算法流程图

Fig.5  DLCA algorithm flowchart
 

 

反应限制团簇凝聚模型 (Reaction-Limited Cluster

Aggregation，RLCA) 是 Jullien[76] 根据 RLA模型与团

簇的概念，在 1984年提出的，相比于 DLCA模型，考

虑了粒子间存在排斥力时，粒子与团簇碰撞不一定发

生凝聚，这点与 RLA模型特征类似 [77]。当粒子与团

簇多次碰撞，克服排斥势垒后，此时粒子成功凝聚的

概率为 1，实现凝聚过程。该模型形成凝聚体的结

构、分形维数等特征与碰撞概率、凝聚速率高度相

关。碰撞概率越低，其粒子更容易进入团簇内部，结

构更加致密紧凑。粒子凝聚速率越快，形成的凝聚体

结构越松散，分形维数越小。与 DLCA凝聚模型相

比，RLCA凝聚模型凝聚速度更慢，凝聚体结构更紧

密，其算法流程图如图 6所示[61]。

团簇 -团簇凝聚模型 (Cluster-Cluster Aggregation，

CCA)是 Meakin等 [78] 提出的模型，该模型 [78−79] 随机

产生一定数量的粒子，所有粒子均在体系内进行无规

则的布朗运动，先接触的粒子形成小团簇，允许小团
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簇与粒子继续运动碰撞凝聚，直至最后剩下一个大的

团簇，凝聚过程结束。该模型形成的凝聚体结构、凝

聚速率等特点受扩散系数、碰撞概率等因素影响[80]。

在模拟过程中需考虑粒子、团簇的大小和质量建立合

适的扩散系数，根据扩散系数和粒子的运动特点，设

置合适的碰撞概率。该模型应用广泛，可模拟胶体、

土壤、气溶胶粒子凝聚等现象 [81]，其算法流程图如

图 7所示[82]。

2i

弹道团簇-团簇凝聚模型 (Ballistic Cluster-Cluster

Aggregation，BCCA)是 Meakin[83] 提出的，其算法原

理：在给定空间内随机产生 个粒子，粒子和团簇沿任

意方向直线运动，当产生碰撞双方的初始粒子数一致

时，发生凝聚，否则继续运动，直至空间内只剩一个团

簇，结束凝聚[84]。该模型适用于天体尘埃、生物气溶

胶等特性研究，其分形维数约为 1.8~1.9[85−86]，其算法

流程图如图 8所示[87]。

凝聚模型都有其适用性与局限性。DLA和 DLCA

模型适用于满足拉普拉斯方程的无规则扩散现象，其

形成的凝聚体结构存在屏蔽效应[88]；RLA和 RLCA模

型适用于粒子需要多次碰撞才能发生凝聚过程的现

象，其形成的凝聚体结构克服了屏蔽效应 [89]；BA、
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Fig.6  RLCA algorithm flowchart 
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BPCA和 BCCA适用于以线性轨迹扩散的平均自由

程远大于团凝聚体尺寸的粒子凝聚现象[90]，其形成的

凝聚体结构因线性运动而更致密。其中 DLA和 RLA

模型存在中心固定粒子，限定了凝聚体的位置，计算

简单。而 CCA、DLCA和 RLCA模型运动粒子更多

元，粒子与团簇均随机运动，计算较复杂。此外，BPCA

模型的初始粒径一致，BCCA模型碰撞双方的初始粒

子数量一致，才能发生凝聚，与实际粒子凝聚现象存

在一定误差。气溶胶粒子凝聚仿真模型的关系如图 9

所示，各个模型的比较具体如表 1所示。
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图 9  气溶胶粒子凝聚仿真模型的分类示意图

Fig.9  Schematic illustration of classification of aerosol particles aggregation simulation model 

 
 

表 1  气溶胶粒子凝聚仿真模型的比较

Tab.1  Comparison of simulation models for aerosol particles aggregation
 

Simulation
model Movement mechanism Structure features Application scope

DLA Brownian motion Dendritic structure, insensitive to adhesion
probability

Film growth, powder particle
aggregation,electrochemical deposition, etc.

RLA Brownian motion Compact structure, high dependence on cohesion
probability

Aerogel synthesis, material growth, colloidal
particles aggregation, etc.

BA Linear motion Compact structure, no fixed trend of growth
direction and large fractal dimension

Colloidal particles aggregation, film growth, dust
particles aggregation, etc.

BPCA Linear motion Compact structure and large fractal dimension Dust particle aggregation, powder aggregation, etc.

DLCA Brownian motion
Dendritic structure, small correlation between fractal
dimension and cluster size when a large number of

particles are simulated

Material growth, electrochemical deposition,
aerosol aggregation, etc.

RLCA Brownian motion More compact structure than DLCA model, high
dependence on coalescence probability

Aerogel synthesis, material growth, colloidal
particles aggregation, etc.

CCA Brownian motion Compact structure, fractal dimension size is related
to adhesion probability and collision efficiency Colloid, soil, aerosol aggregation, etc.

BCCA Linear motion Compact structure and large fractal dimension Aerosol particles(dust and microbial particles)
aggregation, etc.

 
 

 3    气溶胶粒子凝聚模型应用

气溶胶粒子凝聚模型可模拟凝聚过程，研究凝聚

体的形成机理及其形态结构特征，分析凝聚体的特性

参数，探究其对具体应用的影响，其广泛应用于光学、

天体物理学和动力学等领域。
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 3.1   光学特性

气溶胶粒子凝聚模型通过模拟现实气溶胶粒子

的凝聚过程，得到不同凝聚体的结构特征，分析气溶

胶在大气中的散射特性和传播效率等，为后续材料的

筛选和可控制备等提供参考。

徐澍等[91] 利用 DLA模型生成黑碳凝聚体和具有

包覆水层混合态粒子的两种复杂黑碳结构，研究分析

了粒子形态结构、包覆水层以及黑碳凝聚体老化过程

对凝聚体光学特性参数变化的影响，减小了黑碳气溶

胶辐射强迫的估算误差。

Wang等 [92] 利用 BCCA和 BPCA模型对生物气

溶胶凝聚粒子进行模拟，计算了两种模型下的孔隙率

分布并分析其消光性能。Wang等 [93] 利用 CCA模型

构建生物气溶胶凝聚体，计算生物气溶胶的宽波段的

消光能力，结果表明：材料的选择影响不同波段的消

光性能，增加初始粒子半径和降低凝聚体的孔隙率可

提高宽波段消光能力，为进一步研究新型消光材料提

供参考。Zhao等[94] 利用 CCA模型，建立了生物气溶

胶在不同阶段凝聚过程中的凝聚体结构， 结果表明，

生物气溶胶凝聚体的孔隙率是影响质量消光系数的

重要参数，孔隙率越大，生物气溶胶的质量消光系数

越小。Jullien[95] 研究了零冲击参数的弹道凝聚，分形

维数从 2.04提高到 2.21，研究证明重构对凝聚体短程

结构的影响比对决定其分形维数的长程结构的影响

更为重要，为实际系统的广角散射实验研究提供参考。

μm

黄朝军等[96] 利用 CCA凝聚模型模拟烟尘凝聚体

的形成，计算了单次散射特性和电磁波在烟尘中传输

的反射率和透射率，分析了电磁波入射角、烟尘能量

吸收程度以及烟尘粒子数密度和厚度对反射率和透

射率的影响。类成新等[97] 利用 CCA 凝聚模型研究了

烟尘凝聚体对不同波长入射光的散射特性与其粒子

粒径大小和数量的关系。Filippov等[98] 改进了 CCA算

法，用于单分散球形粒子凝聚的能量传递和散射特性

的模拟。Morán等 [99] 提出多分散粒子凝聚散射特性

的算法，形成凝聚体的分形参数计算精准，误差较小，

效率高。李海英等 [100] 利用 DLA模型模拟了较大浓

度烟尘气溶胶粒子的凝聚过程，计算了波长分别为

30、35、40  的不同数量粒子形成的凝聚体散射特

性，并用蒙特卡洛方法得到了均匀分布烟尘气溶胶对

太赫兹波的衰减特性，结果显示太赫兹波相比于红外

波段，更加适合在烟尘气溶胶中传播。Das等 [101] 利

用 BPCA和 BCCA分别模拟了 128个球形粒子组成

的凝聚体，研究 Levy 1990 XX 彗星的光散射特性，研

究发现：与球形粒子相比，紧凑的细长粒子能更好地解释

观察到的线偏振数据。Ding等[102] 基于优化的 BCCA

模型计算了生物粒子凝聚体的光学特性，研究了不同

孔隙率和粒子数量对吸收和散射性能的影响，结果表

明，随着孔隙率的降低和粒子数量的增加，生物材料

的消光性能得到了提高。

 3.2   天体物理特性

气溶胶粒子凝聚模型模拟宇宙天体下的粒子和

团簇的运动碰撞过程，促进天体性质和运行规律的理

解，为探索凝聚体结构组成和物理性质参数等提供参

考。气溶胶粒子凝聚模型还可以模拟尘埃凝聚体的

形成，分析其结构特征与散射特性、偏振相位、波长

等物理元素的关系，用以解释混合气体爆炸和彗星极

化等现象。

Wada等 [103] 利用 BPCA和 BCCA形成的凝聚体

模拟相对高速碰撞过程，检验凝聚体破碎的临界碰撞

速度，结果表明两个凝聚体的临界碰撞速度都很高，

相比较而言，BPCA凝聚体更难破碎，由冰粒子组成

的尘埃凝聚体可以碰撞生长，为理解小行星形成过程

提供参考。Wada等 [104] 为研究尘埃凝聚的压缩破碎

过程，利用 BCCA模型模拟大量不同结构粒子形成的

尘埃凝聚体的正面碰撞过程，分析了碰撞结果与凝聚

体大小以及粒子间相互作用的关系，结果表明，碰撞

压缩可以减少凝聚体的回转半径，增加粒子间的接触

量，随着粒子数量的增加，破坏凝聚体变得更加困

难。Wada等 [8] 根据 BCCA生成尘埃凝聚体，利用现

实约束力模拟其三维正面碰撞过程，并以此构建原行

星盘中的结构演化过程，研究显示，通过相互碰撞生

长的尘埃凝聚体具有非常蓬松的结构，其生成凝聚体

压缩和破坏的能量准则与二维模拟具有一致性。

Arakawa[105] 利用  BCCA模型模拟了多孔尘埃凝

聚体的形成，研究了其几何结构特征，得到了其热导

率与几何结构特征的关系，结果表明静态压缩 BCCA

凝聚体的几何结构具有双重分形的特征，凝聚体的长

度影响其压缩状态。Dhaubhadel等[106] 在室内模拟碳

氢化合物气体与氧气混合爆炸后形成的煤烟凝聚体，

发现存在一种气溶胶聚集体处于从 DLCA凝聚状态
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过渡到凝胶状态的混合形态，有利于爆炸现象观测。

Lasue等 [107] 利用 BCCA或 BPCA模拟了多达 128个

不同组成成分的不同亚微米粒径的球形或非球状粒

子形成的凝聚体，解释彗星尘埃散射光的偏振相位角

和波长依赖性等特征，结果表明：粒子的形状、大小和

成分很大程度上影响尘埃散射光的特性，模拟的尘埃

凝聚体对彗星极化观测至关重要。

 3.3   动力学特性

气溶胶粒子凝聚模型模拟不同粒子和团簇的凝

聚过程，根据凝聚体的凝聚特性，完善了不同领域凝

聚模型的方程，有利于探究不同现象的凝聚动力学

特性。

Escobedo等 [108] 根据 BA凝聚的平均场型方程，

探究凝聚率、密度函数与粒子的质量和动量之间的关

系。吴世先等[109] 模拟了布朗运动与外场迁移两种作

用机制下的气溶胶沉积凝聚过程，有利于其生成物形

貌结构变化的机理分析。Brilliantov等 [110] 提出了一

种简单的弹道聚合破碎模型，其中当碰撞能量小于凝

聚能量阈值时，碰撞粒子合并；当碰撞能量大于凝聚

能量并小于破碎能量阈值时，碰撞粒子反弹；当碰撞

能量大于破碎能量时，较大的粒子破碎；根据凝聚体

质量-速度分布函数的玻耳兹曼动力学方程，推导出

团簇浓度随时间演化的速率方程。Paul[111] 研究了自

由冷却粒子气体模型 (Granular Gas Model，GGM)和BA

模型的凝聚动力学，量化了相应形式的老化现象，并

根据老化特性在一维空间建立了更完全的 GGM和

BA模型的等价关系。Ziff[112] 等为了研究团簇-团簇

凝聚过程的动力学特性，对经历布朗运动的粒子和团

簇凝聚进行大规模计算机模拟。结果表明：如果利用

测量或计算机模拟得到凝聚体的分形特性来确定平

均场方程式所需的动力学速率核，就能利用该方程式

准确地描述团簇-团簇凝聚过程的动力学特性，该方

程适用于描述团簇-团簇凝聚模型。

Brahma等 [113] 研究了不同添加剂对氧化铝粒子

凝聚过程的影响，结果表明：添加剂影响胶体化学，进

而影响凝聚机制和骨料结构，大多数凝聚过程在初始

阶段表现为 RLA凝聚，在凝聚体尺寸超过 500 nm之

后，表现为 DLA凝聚，其中 RLA生成的凝聚体结构

比 DLA生成的更密集。Anwar等 [114] 利用非晶格形

式的 DLCA模型计算存在惰性杂质情况下的凝聚过

程，得到了杂质对凝聚体孔径分布的影响规律：当杂

质未被去除，其凝聚产生的多孔材料由相互关联的分

形簇的均匀结构组成，孔径分布的数值与流动杂质的

密度和大小有关，凝聚体的相关性长度随着杂质浓度

的增加以及杂质尺寸的减小而减小。Paul等[115] 通过

分子动力学模拟，研究了非弹性粒子在不同空间维度

上的 BA和 GGM模型的凝聚动力学，量化了团簇动

能和平均质量的时间依赖性。Jungblut等 [116] 模拟研

究了三种作用力条件下纳米粒子凝聚过程的凝聚特

性，研究证实，引力对凝聚机制和凝聚体结构特征的

影响较小，斥力作用下形成 RLCA凝聚体结构更致

密，类似非相互作用力的非旋转团簇聚集体，分形维

数和聚集时间随温度的降低而增加。Borzęcka等 [117]

仿真模拟了二氧化硅气凝胶凝聚过程，验证了实验的

动力学特性：当系统接近 RLA/RLCA状态时，生成的

结构变得更密集，随着缩合反应概率和粒子浓度的

增加，碰撞可能性增大，模拟时间缩短，有利于利用凝

聚参数预测湿凝胶性质，为气凝胶的合成提供了理论

依据。

气溶胶粒子凝聚模型作为重要的数值模拟方法

之一，能为气溶胶粒子凝聚过程研究提供有力支撑，

有利于光学、天体物理学、动力学等各领域的特性研

究工作开展。但研究气溶胶粒子凝聚过程及其应用

时，应根据实际情况选择相对合理的理论方程和模型

进行完善。比如，枝晶生长和电化学沉积等非平衡生

长现象的凝聚粒子作无规则扩散运动，在一定条件下

满足拉普拉斯方程，可利用 DLA模型模拟其过程。

粒径较大的气溶胶，例如尘埃粒子、飞沫粒子等，其粒

子平均自由程远大于凝聚体尺寸，其凝聚过程可利用

BA、BPCA和 BCCA模型模拟。胶体化学凝聚和气

凝胶凝聚等过程受化学反应条件限制，需多次碰撞发

生凝聚，RLA和 RLCA模型模拟更适用。

 4    气溶胶粒子凝聚模型优化

枝晶生长、气溶胶运动和电化学沉积等现象均具

有凝聚特性。气溶胶粒子凝聚模型模拟不同形状和

粒径大小的粒子在各种环境下的凝聚过程，并对现实

现象的凝聚特性进行分析，其应用广泛。目前气溶胶

粒子凝聚模型在算法效率、模拟方式、应用精度等方

面仍具有发展潜力，可针对实际应用情况进行优化。
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 4.1   算法效率优化

气溶胶粒子凝聚模型可通过改进粒子或团簇位

置表达记录方式和使用高性能的存储运行设备等方

式，提高算法效率。

Meakin[118] 设计了模拟约上万个粒子的二维 DLA

凝聚模型，通过使用晶格位置来指示最近粒子的位置

或距离，当有新粒子加入团簇时，周围的晶格位置信

息也随之更新，该算法使得统计误差减少了一个数量

级，运算模拟速度快 100~1 000倍。Ball等[119] 提出了

模拟超过 10万个粒子的新算法，适用于大集群的增

长，运算速度较快，能有效利用存储空间。Kasper

等 [120] 提出了一种新的 DLCA模拟算法，通过使用

RAM存储器来存储有关粒子位置和距离的信息，从

而减少模拟创建大型 DLCA集聚体的计算时间。熊

海灵等 [121] 基于新的存储结构，通过改变凝聚算法的

凝聚体结构的表征方式，改进粒子碰撞与凝聚算法，

实现对任意粒子和凝聚体直接定位的目的，有利于模

拟大型粒子凝聚过程，减少算法的时间复杂度。

 4.2   模拟方式优化

气溶胶粒子凝聚模型可根据应用研究方向，从分

子模拟方式上进行优化改进。

μm

基于动力学模型凝聚算法的模拟方式有蒙特卡

洛模拟、动力学模拟等。当实验模拟量较大时，采用

蒙特卡洛模拟可利用概率或概率分布函数，结合编程

技术，简化推导演算步骤，其计算准确省时，效率高。

Hagenloch[122] 为估计燃烧产生的气溶胶气体分子和

DLA团簇之间的碰撞频率，对小于 1  的均匀粒子

的分子碰撞进行蒙特卡洛模拟，发现最大尺寸为 1 000

个粒子的团簇，其粒子与悬浮在气体中单个粒子的分

子碰撞频率之比在 0.31~0.54之间。 Kim等 [123] 在任

意选择粘附概率进行模拟的蒙特卡洛模拟基础上，采

用表面络合模型和 Derjaguin-Landau-Verwey-Over-

beek(DLVO)理论，连续计算表面电荷状态、粒子之间

的总相互作用势、粒子的碰撞或悬浮稳定性，提供实

验过程参数和粘附概率值之间的联系，为模拟实际凝

聚中的粘附概率值提供有效参考。

分子动力学模拟是根据牛顿运动定理分析粒子

凝聚行为，模拟凝聚过程的重要方法。Cerbelaud等[124]

通过布朗动力学模拟方式改进模型，研究亚微米氧化

铝粒子和二氧化硅纳米粒子组成的双组分稀释体系

的凝聚过程。Borzecka等 [125] 基于元胞自动机思想，

对有机烷氧基硅烷生成动力学模拟进行改进，确定了

气凝胶的初始特征参数，评价了数值方法在凝胶凝聚

动力学和凝胶结构预测中的适用性，得到了反映硅基

凝胶形成的数值模型，并进行了实验验证，该模型能

适当地反映 RLA动力学和凝聚体的结构特性。Mar-

kutsya[126] 基于分子动力学和布朗动力学两种模拟方

法，提出了一种预测胶体纳米粒子凝聚过程的改进模

型，其模拟结果精确，计算效率高。

 4.3   模型运用优化

气溶胶粒子凝聚模型可通过分析影响凝聚过程

的因素，根据应用需求进行改进，更直观显示凝聚体

的凝聚特性，减小应用误差，提高模型的精度。

Dey等 [127] 为推导未来颗粒气体的连续行为，对

BA晶格模型的粒子位置占据方式进行改进，分别提

出了具有单粒子和多粒子占据的一维 BA晶格模型，

该模型同时具有速度场和密度场，能实现实时模拟演

化。Li等 [128] 用 Java语言改进了 CCA模型，实现了

三维生长过程的动态显示，可记录凝聚相关动力学数

据，实时性好，操作简单，有助于观察研究。Fan等[129]

为更直观高效地显示三维凝聚过程，耦合相关模型进

行应用研究，提出了利用 Java语言进行改进的三维仿

真 CCA模型，新增了记录集聚过程团簇坐标的功能，

并且对不同团簇用不同颜色标记区分，减少了对团簇

列表的大量冗余遍历，提高了算法效率，缩短了仿真

时间。Ding等 [87] 为研究凝聚粒子结构的光学特性，

基于 BCCA模型，提出了粒子大小和数量可任意设置

的优化模型，并通过计算 BCCA模型和改进模型的消

光特性误差，验证优化模型的可推广性和准确性。

Jullien等 [130] 在 DLA模型的基础上，考虑聚合物

重构、团簇极化和间接凝聚三个因素，对该模型进行

扩展。Chai等 [131] 为模拟更接近现实的凝聚模型，基

于 DLCA和 RLCA凝聚机理，提出了考虑布朗运动、

重力、水流剪切应力、絮体破碎和初始泥沙粒径分布

不均匀等因素的三维粘性泥沙絮体生长模型，实验结

果验证表明，该模型减少了模拟过程的内存使用和时

间消耗，分析了不同水深下絮凝体的结构特征以及初

始粒径分布对凝聚体结构参数的影响，模拟结果准

确。Campo等 [132] 在溶胶凝胶化条件下，对 RLCA模

型进行改进，模拟了气凝胶结构的产生过程，并对中
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性二氧化硅气凝胶进行了测试，结果表明，模型密度

和加工条件等参数调整使其产生的凝胶结构发生改

变，因此根据生产应用需求选择合适的工艺条件，是

不同气凝胶结构制备的首要基础。Tan等[133] 基于凝

聚过程的二聚化特征，利用 Metropolis采样法改进

CCA凝聚模型，该模型将粒子团簇运动序列化，可用

于胶体团簇分散过程，能够良好地表达快速扩散和慢

速扩散的特征，可与传统的 CCA模型耦合来研究胶

体的稳定性，通用性高。

气溶胶粒子凝聚模型是模拟凝聚过程、解决实际

应用问题的重要方法。模型优化应根据应用场景与

需求，从算法高效性、应用精确性、模型推广性等方

面综合考虑。

 5    总结与展望

随着气溶胶粒子凝聚模型在光学、天体物理学和

动力学等领域的广泛应用，其消光特性、天体运行规

律和动力学特性相关工作研究也取得一定的进展。

但近年来，新型气溶胶粒子凝聚模型的提出构建、多

因素耦合凝聚模型的模拟分析和凝聚模型的应用扩

展等方面仍存在一些挑战。

 (1) 非球形粒子凝聚模型构建

目前为了简便计算，气溶胶粒子凝聚及其应用大

多采用球形粒子近似或固定取向的非球形粒子研

究。实际上，自然中常见粒子多为非球形结构，如椭

球形、圆柱形、切比雪夫形等。在大量粒子凝聚模拟

下，球形粒子凝聚模型部分反映非球形粒子凝聚动力

学特性，其模拟形成的凝聚体与自然凝聚形成的有一

定的偏差。而固定取向非球形粒子凝聚模拟的粒子

运动状态比现实凝聚状态更有序，形成的凝聚体结构

能表征部分沉降粒子凝聚的凝聚体结构特征，与无序

运动凝聚体存在一定的差异。因此，为了更符合自然

粒子的无序运动凝聚状态，提高模型的逼真度，研究

现实粒子的凝聚动力学特性，了解其形成的凝聚体结

构特征，随机取向的不规则非球形粒子凝聚模型及其

应用还有待研究。

 (2) 多因素耦合凝聚模型应用

不同凝聚条件下的粒子空间结构特征、粒子间作

用力以及环境因素等凝聚机理均有差异。以往粒子

凝聚模型的机理研究大多考虑各种因素独立作用的

线性叠加或只考虑部分因素。在实际模拟应用中，影

响气溶胶粒子凝聚的因素多元复杂，粒子受温度、湿

度和 pH值等大气环境影响，改变粒子形状大小、凝

聚速率和粒子间作用力等参数，粒子的凝聚特性随之

变化。但目前凝聚机理分析较为简单，流体中的凝聚

模型大多考虑剪切力、粒子空间结构特征，而忽略了

粒子因压力、温度和静电作用力等机理带来的影响。

而真实大气中，模型的影响因素复杂多变，凝聚机理

也不是简单的线性叠加，若忽略某因素的作用，其模

拟形成的凝聚体结构特征易偏离实际结构。因此，针

对具体的应用领域，建立多因素耦合的凝聚模型，有

利于提高模拟的准确性，是未来气溶胶粒子凝聚模型

的研究热点。

 (3) 凝聚粒子空间实时分布仿真

目前采用气溶胶粒子凝聚模型分析凝聚体的空

间结构特征、光学特性等文献较多，但对真实大气环

境中，气溶胶粒子凝聚体的空间实时分布情况研究不

够充分。气溶胶粒子的凝聚使其体积、质量和空间结

构特征动态变化，时刻影响粒子凝聚体的扩散速率和

沉降速度。重力沉降速度、扩散速率的改变影响大气

空间内的密度场、浓度场和速度场等。目前气溶胶粒

子凝聚模型无法实现对气溶胶粒子空间实时分布的

模拟。因此，为了更好地描述气溶胶粒子的凝聚动力

学过程，分析风速、温度对粒子空间分布、凝聚特性

和凝聚体结构特征的影响，气溶胶凝聚粒子空间实时

分布仿真将成为未来气溶胶粒子凝聚模型应用的重

要趋势。

综上所述，非球形粒子凝聚模型构建、多因素耦

合凝聚模型应用、凝聚粒子空间实时分布仿真等完善

将是未来气溶胶粒子凝聚模型的研究重点。
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Abstract:　
 

Significance　  Aerosol  particles  refer  to  the  solid,  liquid  or  solid-liquid  mixture  particles  suspended  in  the

atmosphere  caused  by  naturally  formed  or  artificial  factors,  which  are  composed  of  metal  powder,  bioparticle,

dust  particle  and  so  on.  The  analysis  of  the  spatial  structure  and  motion  status  of  aerosol  particles  is  of  great
significance  for  ecological  environmental  protection,  climate  change  control  and  functional  materials

development.  As  an  important  means  to  study  the  spatial  structure  and  motion  status  of  aerosol  particles,  the
aggregation  model  of  aerosol  particles  is  used  to  simulate  the  aggregated  procedure  of  aerosol  particles  under
different conditions, which is employed to explain its aggregation and physical mechanism. Aggregation models
are  widely  used  in  optics,  astronomical  physics,  dynamics  and  so  on.  The  investigation  on the  mechanism,
influential  factors  and  application  of  aerosol  particles  aggregation  model  is  beneficial  to the  optimization  of

aerosol particles aggregation model and the preparation of novel extinction materials.
 

Progress　Firstly, the mechanism and main influential factors of aerosol particle aggregations are analyzed, such

as particle spatial structure characteristics, the interaction of particles, and atmospheric environment. The theory
of fractal,  mathematical statistics and molecular simulation used in the study of aerosol particle aggregation are
summarized.  Secondly,  based  on  the  implementation  methods  of  aerosol  particle  aggregation  simulation,  the
classifications and characteristics of aggregation models are described. In addition, the application of the aerosol
particle  aggregation model  in  optics,  astrophysics,  and dynamics  is  mentioned.  The model optimization such as

algorithm  efficiency,  simulation  modes,  and  application  errors  reduction  is  analyzed.  Finally,  in  view  of  the
current  application status  and challenges faced by aerosol  particle  aggregation models,  the  trend of  aggregation

models is proposed, such as the construction of a non-spherical particle aggregation model, application of multi-

factor coupled aggregation model and simulation of real-time spatial distribution of aggregation particles, etc.
 

Conclusions and Prospects　In recent years, the aerosol particle aggregation models have been used in a variety

of  areas.  The  aerosol  particle  aggregation  model  can  be  used  to  simulate  the  visual  procedure  of  particle
aggregation,  study  the  formation  mechanism  and  aggregation  dynamics  of  particles,  and  carry  out  an  in-depth

analysis of aggregation characteristics. The aerosol particle aggregation model is important to analyze dynamics,
morphology and other properties of aggregates. These models can be used to explain the phenomena such as gas

mixture  explosions  and  comet  polarization.  It  can  also  provide  a  means  for  the  screening  and  controllable

preparation of extinction materials. However, there are still some shortcomings. Firstly, the complex morphology
and structures of non-spherical particles are an important part of simulating and analyzing more realistic aerosol

particle  applications.  The  aggregation  model  of  randomly  oriented  non-spherical  aerosol  particles  with
controllable  particle  shape  and  size  has  not  yet  been  established.  Secondly,  the  analysis  of  the  aggregation
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mechanism of the model is relatively simple. To improve the accuracy of the simulation, the influence of multiple

factors  on  the  aggregation  procedure  needs  to  be  considered.  In  addition,  the  simulation  of  real-time  spatial
distribution of the particles is acquired to further investigate in future. Therefore, the model can be optimized as

followings. On the one hand, the aggregation models for of randomly oriented non-spherical aerosol particles can

be analytically  established.  On the other  hand,  it  can be revised in  terms of  multi-factor  coupling and real-time
spatial distribution of particles.

Key words:　aerosol;      aggregation model;      aggregation mechanism;      aggregation dynamics;
model optimization
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