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摘要：应用Ｍｉｅ散射理论对紫外光下ＴｉＯ２微粒光散射特性进行了理论分析与数值计算，得到了散射强度分
布、偏振度与散射角、散射强度与参数Ｘ以及光学截面与粒子半径的关系。结果表明，前向散射强度随着粒
子半径的增大而增强；当粒子半径为５０ｎｍ左右，散射截面和吸收截面达到最大值。
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１　引　　言
微粒或者粒子群能够散射或吸收入射的电磁

波，是由于每一种材料都是由质子、中子和电子构

成的，其中质子和电子代表离散的电荷，因此入射

电磁波和这些电荷之间的相互作用会引起电荷的

振动。受激发的电荷可以向所有方向重新辐射出

电磁能量，这种二次辐射称作散射。

ＴｉＯ２颗粒是一种在可见光区有着高透过率、
高折射率，在紫外光区有着强烈吸收的光学材

料，它在抗反射涂层、多层光学涂层、光波导、紫外

光探测器等方面有着广泛的应用。研究表明

ＴｉＯ２粒子具有很强的光散射效应
［１，２］，可以利用

ＴｉＯ２粒子在纳晶薄膜中的多次散射效应，使光能吸
收效率进一步提高，从而提高光电转换效率，有利于

增加染料的吸附量，达到充分吸收光能［３］。目前主

要采用具有较强光散射性能的几百纳米大颗粒ＴｉＯ２
作为薄膜电极内的光散射中心增大光能的吸

收［４～６］。因此，研究ＴｉＯ２粒子的光散射特性能有助
于理解材料应用中的物理机制，在本文中我们借助

于Ｍｉｅ散射理论对紫外光下ＴｉＯ２颗粒的光散射特
性进行深入研究，希望能对ＴｉＯ２材料的研制及在紫
外光下的应用有一定的理论指导意义。

２　理论基础
对于规则的球形散射体，在入射到散射体上

的电磁场的波长与散射体的线度可比拟时，散射

体对电磁场的散射作用可以精确地用Ｍｉｅ散射理
论处理［７］。如图１所示，平面线极化光照射在球
形粒子上，光将被粒子所散射、吸收，坐标原点在

粒子的球心，其中 ｒ为球心到场点 Ｐ的距离，θ为
ｒ与ｘ轴夹角，称为散射角。
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图１　球形粒子的Ｍｉｅ散射图
Ｆｉｇ．１　Ｍｉｅｓｃａｔｔｅｒｉｎｇｆｉｇｕｒｅｏｆｓｐｈｅｒｉｃａｌｐａｒｔｉｃｌｅ

Ｍｉｅ散射理论已经精确的给出球形粒子的散
射截面（Ｑｓｃａ）、消光截面（Ｑｅｘｔ）、吸收截面（Ｑａｂｓ），
并由下式表示：

Ｑｓｃａ＝
１

ｎ２ Ｘ ２
∞

ｎ＝１
２（２ｎ＋１）（ ａｓｎ

２＋ ｂｓｎ
２）

Ｑｅｘｔ＝
１

ｎ２ Ｘ ２
∞

ｎ＝１
２（２ｎ＋１）Ｒｅ（ａ

ｓ
ｎ＋ｂ

ｓ
ｎ）　 （１）

Ｑａｂｓ＝Ｑｅｘｔ－Ｑｓｃａ　　　　 　　　　　　　　　
其中Ｘ＝２πａ／λ，ａ是粒子的半径，ｎ为散射体环
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境（或基质）的折射率，ａｓｎ、ｂ
ｓ
ｎ为 Ｍｉｅ系数。散射

截面、吸收截面和消光截面不仅取决于散射体的

线度（半径），同时还取决于散射体的折射率 ｎ′和
消光系数ｋ。

散射光场中Ｐ点的散射光强为

Ｉｓ＝
λ２

４πｒ２
Ｉ０（ＩＨＨ ＋ＩＶＶ） （２）

ＩＨＨ ＝ｉ１（θ）＝ Ｓ１（θ）
２

ＩＶＶ ＝ｉ２（θ）＝ Ｓ２（θ）
２

（３）

其中ＩＨＨ（ｐａｒａｌｌｅｌｐｏｌａｒｉｓａｔｉｏｎｉｎｔｅｎｓｉｔｙ）为平行于入
射光方向的极化光的相对光强；ＩＶＶ（ｐｅｒｐｅｎｄｉｃｕｌａｒ
ｐｏｌａｒｉｓａｔｉｏｎｉｎｔｅｎｓｉｔｙ）为垂直于入射光方向的极化
光的相对光强，ｒ为球心到场点 Ｐ距离；Ｓ１（θ）和
Ｓ２（θ）为两个与散射角有关的振幅函数。可以表
示为

Ｓ１（θ）＝
∞

ｎ＝１

２ｎ＋１
ｎ（ｎ＋１）（ａｎπｎ＋ｂｎτｎ）

Ｓ２（θ）＝
∞

ｎ＝１

２ｎ＋１
ｎ（ｎ＋１）（ａｎτｎ＋ｂｎπｎ）

（４）

其中：

πｎ ＝
ｄＰｎ（ｃｏｓθ）
ｄ（ｃｏｓθ）

，τｎ ＝
ｄ
ｄθ
Ｐ（１）ｎ （ｃｏｓθ） （５）

Ｐｎ、Ｐ
（１）
ｎ 分别为Ｌｅｇｅｎｄｒｅ函数和一阶缔合Ｌｅｇｅｎｄｒｅ

函数。Ｍｉｅ系数ａｎ、ｂｎ可以表示为

ａｎ ＝
φｎ（α）φ′ｎ（ｍα）－ｍφ′ｎ（α）φｎ（ｍα）
ξｎ（α）φ′ｎ（ｍα）－ｍξ′ｎ（α）φｎ（ｍα）

ｂｎ ＝
ｍφｎ（α）φ′ｎ（ｍα）－φ′ｎ（α）φｎ（ｍα）
ｍξｎ（α）φ′ｎ（ｍα）－ξ′ｎ（α）φｎ（ｍα）

　（６）

式中：

φｎ（ｘ）＝
ｘπ
槡２

Ｊｎ＋１／２（ｘ）

ξｎ（ｘ）＝
ｘπ
槡２

Ｈ（２）ｎ＋１／２（ｘ），α＝
πＲ
λ

　　（７）

Ｊｎ＋１／２（ｘ）和Ｈ
（２）
ｎ＋１／２分别是半整数 Ｂｅｓｓｅｌ函数和第

二类Ｈａｎｋｅｌ函数。ｍ为相对折射率，为球的折射
率与环境介质折射率之比。

在我们的研究中，ＴｉＯ２颗粒为球形结构，周
围被空气所包围，空气的折射率可以近似为１。

３　结果与讨论
３．１　散射强度分布

图２是ＴｉＯ２颗粒半径分别为０．０５，０．１，０．２，
０．５μｍ，紫外光波长为０．３μｍ时，ＩＨＨ和 ＩＶＶ随散
射角θ变化的极坐标曲线。
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图２　极坐标下，ＩＨＨ和ＩＶＶ与散射角θ的关系曲线，内线为ＩＨＨ，外线为ＩＶＶ
Ｆｉｇ．２　ＴｈｅｃｕｒｖｅｏｆＩＨＨａｎｄＩＶＶｗｉｔｈｓｃａｔｔｅｒｉｎｇａｎｇｌｅｂｙｐｏｌａｒｓｃａｌｅ，ｉｎｓｉｄｅｃｕｒｖｅｉｓＩＨＨ，ｏｕｔｓｉｄｅｃｕｒｖｅｉｓＩＶＶ．
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　　由２（ａ）图可见，垂直方向极化光的强度随角
度均匀分布，而平行方向极化光的强度在９０°（或
２７０°）最小，呈左右对称状；随着粒子半径的增
大，两种极化光强度随角度的分布情况发生了变

化，尤其平行方向的极化光的强度变得复杂。前

向散射占据了主导地位，并且两种极化光的前向

散射和背向散射强度始终相等。同时，散射场的

偏振度发生了变化，为了得到偏振度变化的规律，

我们计算了上述条件下的偏振度，如图３所示。
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图３　不同粒子半径下的偏振度与散射角的关系
Ｆｉｇ．３　Ｔｈｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｏｆｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎｒａｔｅａｎｄｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ

ａｎｇｌｅｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐａｒｔｉｃｌｅｓｒａｄｉｕｓ

从图３可以看出，当粒子半径为 ０．０５μｍ
时，偏振度在散射角为９０°附近达到最大值，两侧
成对称分布。随着粒子半径的增大，偏振度的峰

值增多，对应的散射角的位置主要集中在 ０°～
９０°之间，其主要原因是平行方向的极化光的强度
随粒子半径的增大而变化得复杂。而前向散射和

背向散射偏振度都等于０，说明平行方向与垂直
方向两个偏振的强度是相等的。

为了更好了解前向散射和背向散射的信息，

我们数值计算了散射强度随参数Ｘ的变化关系。
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图４　ＴｉＯ２粒子的前向散射强度与Ｘ的关系
Ｆｉｇ．４　ＴｈｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｏｆＴｉＯ２ｐａｒｔｉｃｌｅｓｆｏｒｗａｒｄｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ

ｉｎｔｅｎｓｉｔｙａｎｄｓｉｚｅｐａｒａｍｅｔｅｒＸ

图４和图５给出了前向散射和背向散射与参数Ｘ
的关系曲线。两图相比较，前向散射强度远远大

于背向散射强度，相差两个数量级。从图４可以
看出，前向散射强度随 Ｘ的增大而增大。因此，
我们在入射波长确定的情况下，通过测量前向散

射强度可以实现对微球粒子半径的测量［８］。而

在背向散射中（图５所示），虽然散射强度随Ｘ的
增大而增大，但伴随着振荡，且 Ｘ增大，振荡幅度
加大。我们认为这种周期性的振荡是由磁多极子

系数和电多极子系数的周期性振荡所产生的［９］。
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图５　ＴｉＯ２粒子的背向散射强度与Ｘ的关系
Ｆｉｇ．５　ＴｈｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｏｆＴｉＯ２ｐａｒｔｉｃｌｅｓｂａｃｋｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ

ｉｎｔｅｎｓｉｔｙａｎｄｓｉｚｅｐａｒａｍｅｔｅｒＸ

３．２　光学截面
为了进一步地了解散射场的特点，我们计算

了散射截面、吸收截面随粒子半径的变化曲线。

如图６和图７所示，分别给出了 ＴｉＯ２微球粒子在
半径为０．０１～１０μｍ范围内，入射波长为０．３μｍ
时，散射截面、吸收截面与粒子半径之间的关系曲

线。从图６可以看出，散射截面在粒子半径为
０．０１μｍ时接近０，随着半径的增大散射截面增
大，然后缓慢下降。在粒子半径大约为０．０５μｍ时，
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图６　ＴｉＯ２粒子的散射截面与粒子半径的关系
Ｆｉｇ．６　ＴｈｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｏｆＴｉＯ２ｐａｒｔｉｃｌｅｓｓｃａｔｔｅｒｉｎｇｃｒｏｓｓ
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图７　ＴｉＯ２粒子的吸收截面与粒子半径的关系
Ｆｉｇ．７　ＴｈｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｏｆＴｉＯ２ｐａｒｔｉｃｌｅｓａｂｓｏｒｂａｂｉｌｉｔｙｃｒｏｓｓ

ｓｅｃｔｉｏｎａｎｄｒａｄｉｕｓ．

散射截面达到最大值。吸收截面随粒子半径的变化

类似与散射截面的变化规律，也在半径为０．０５μｍ

左右达到最大值。另外，粒子对紫外光的消光作

用主要取决于它对光的散射和吸收，从两图可以

看出，粒子的散射作用稍大于吸收作用。

４　结　　论
根据Ｍｉｅ散射理论，研究了ＴｉＯ２微球颗粒在

紫外光下光散射特性。结果表明：

（１）前向散射占优势，并且随粒子半径的增
大散射强度增强。

（２）对于纳米 ＴｉＯ２颗粒而言，散射截面和吸
收截面在粒子半径为５０ｎｍ左右达到最大值。
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