
 

研究揭示二氧化硫气溶胶的微观结构演化机制
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研究揭示二氧化硫气溶胶的微观结构演化机制。 近日，中科院大连化学物理研究所国家重点实
验室研究员江凌和副研究员张兆军等利用自主研制的、基于大连相干光源的中性团簇红外光谱实
验装置，发现了二氧化硫水合团簇的结构演化机制，为理解二氧化硫气溶胶成核机理提供了新的
思路。相关研究成果发表于《物理化学快报》。

大气环境中的污染分子与水、氧气等发生作用和化学反应时，污染分子将会生成各种气溶胶颗粒
，并逐渐成长为雾霾。从分子形成大气团簇是气溶胶成核的关键步骤，精确测量大气团簇的结构
及其动态变化对于揭示雾霾的形成机制具有指导意义。然而，大气团簇的数量密度低、寿命短、
结构复杂，其实验研究非常困难，往往需要采用高灵敏、高时间分辨以及对结构敏感的谱学等探
测方法进行研究。

本工作中，江凌和李刚等利用自主研制的、基于大连相干光源的中性团簇红外光谱实验装置，测
得了质量选择的中性二氧化硫水合团簇SO2(H2O)n (n = 1-16) 的红外光谱。随后，张东辉院士和
张兆军等利用自行发展的全维势能面动力学理论方法，计算了这些团簇的各种结构和红外光谱，
实现了理论与实验的高度吻合。研究结果表明，二氧化硫与一个水分子形成了三明治结构，与两
个或三个水分子形成了二维环状结构，与四个水分子形成了三维笼形结构。并且，二氧化硫倾向
于在大尺寸水团簇的表面上进行结合。由于气溶胶成核以及生长过程中存在不同尺寸的液滴，水
合团簇会影响二氧化硫的亲电性质和反应活性位点。

该项成果有助于阐明污染物分子是如何一步步成长为团簇，以此来帮助人们更好地理解雾霾的形
成机理。（来源：中国科学报孙丹宁）

相关论文信息：https://doi.org/10.1021/acs.jpclett.2c01472
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