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6. В ыводы

Таким образом, получена графическая картина распро­
странения нестационарной волны в стержне прямоуголь­
ного сечения. Она позволила исследовать прифронтовую 
зону и выявить новые трехмерные эффекты вблизи нее.

Проанализировано сложное явление двойной пере­
стройки волнового процесса в стержне прямоугольного 
поперечного сечения, в процессе которого последова­
тельно чередуются трехмерные, двумерные и одномер­
ные явления. Общеизвестные одномерные результаты 
оказываются медленно изменяющейся асимптотикой 
для сложного пространственного процесса.
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Дослідження ефекту подвійної перебудови 
нестаціонарної повздовжньої хвилі у стержні 
прямокутного перерізу

Проаналізовано отриманий у попередніх роботах новий 
ефект подвійної перебудови нестаціонарної хвилі, яка виникає 
у стержні прямокутного поперечного перерізу під час динаміч­
ного повздовжнього навантаження. Показана картина отримана 
на основі дослідження тривимірних динамічних рівнянь теорії 
пружності і відповідає процесам, що відбувається поблизу 
фронту нестаціонарної хвилі.
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Математичне 
моделювання хімічних 
процесів в мікрореакторах

В даній роботі проведено огляд літературних даних по застосуванню мікроструктурних реак-
торів для оптимізації хіміко-технологічних процесів та реакцій, детальний опис яких можливий 
з використанням сучасних методів та засобів моделювання. На основі встановлених техніко-еко-
номічних переваг мікросистемних приладів доведено доцільність їх впровадження у виробництво.
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1. В ступ

Зрушення технічного прогресу в область мікротехно­
логій являється пріоритетним напрямком дослідження 
для багатьох галузей науки й виробництва (рис.  1)  [1]. 
В  наш час застосування мікроструктурних реакторів 
замість традиційних апаратів являється новим альтер­
нативним підходом, який інтенсивно розвивається в ба­
гатьох наукових центрах США, Канади, Нідерландів, 

Німеччини, Швеції [2]. Тут було проведено дослідження 
процесів і реакцій у мікрореакторах та створено довід­
ники з детальним описом методик виконання експе­
риментів. При цьому науковий та практичний інтерес 
полягає в можливості оптимальної організації різних 
процесів хімічної технології.

Незважаючи на мініатюрність мікрореакторів, їх 
об’єм залишається занадто великим для того, щоб ре­
човини взаємодіяли між собою на молекулярному рівні.  
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Все це пов’язано з наявністю у мікрореакторів особливих 
властивостей, що досягаються мікромасштабуванням.

Мікрореактори вносять великий внесок у подальший 
розвиток хімічного машинобудування в мікромасштабі, 
в той час як хімізм та механізм реакції в значній мірі 
залишаються незмінними. Головні переваги мікрореак­
тора — покращення режиму течії потоку і забезпечення 
інтенсифікації масо- і теплопереносу. Зменшення ліній­
них розмірів збільшує відповідний градієнт для заданих 
величин параметрів процесу. Це відноситься до таких 
параметрів, як тиск, температура і концентрація, які 
особливо важливі для проведення процесу та обробки 
даних в реакторах. Використання мікрореакторів для 
отримання нових речовин надасть можливість синтезу­
вати нові матеріали із наперед заданими властивостями.

Реалізація даних процесів у мікрореакційній систе­
мі вимагає попереднього математичного моделювання 
операцій, що надає значні технологічні та економічні 
переваги.

2. А наліз літературних даних

Переваги мікроструктурних пристроїв, які забезпечу­
ють більш ефективне ведення хімічних і біохімічних ре­
акцій, було продемонстровано багатьма авторами [2–6]. 
Застосування мікросистем для хімічних і біохімічних 
реакцій обговорювалося на симпозіумі в 1995  році  
в  Німеччині, який поклав початок розвитку мікро­
реакційній техніці у всьому світі  [7]. З 1997  року ор­
ганізована конференція з мікротехнології IMRET  [8].

Мікроструктурними реакторами називають хімічні 
апарати, внутрішні розміри яких менші 1  мм  [6,  9]. 
Характерні розміри внутрішніх каналів у мікроструктур­
них реакторах знаходяться в діапазоні від мікрометра 
до міліметра  (табл.  1).

У 1995  році мікрореакційна техніка була вперше 
використана в промислових хімічних лабораторіях. 
О. Верц та ін. [11, 12] описали неповне окиснення спирту  
в альдегід, що дозволило розробити цей процес у промис­

ловому масштабі. При цьому розглядалася можливість 
застосування отриманої в мікрореакторі інформації для 

оптимізації самого процесу в класич­
них реакторах, а з іншого боку вико­
ристання самого мікрореактору з ме­
тою підвищення селективності процесу. 
Тільки таке безпосереднє порівняння 
реакторів між собою дозволяє оцінити 
потенціал мікрореакційної техніки для 
промислового застосування.

Пізніше Я. Я. Лероу та ін. провели 
ряд каталітичних газофазних реакцій 
в лабораторіях DuPont для досліджен­
ня високотемпературних, небезпечних, 
каталітичних та фотохімічних газо­
рідинних процесів  [13].

Для дослідження ефективності тех­
нології неперервних проточних реакто­
рів ОАО «Татнефтехиминвест-Холдинг» 
та компанією Wingspeed AG  (Німеччи­
на) було створено лабораторну установ­
ку неперервної дії MR-Lab  [14]. Дане 
обладнання призначене для дослідної 
роботи на мікроструктурних реакторах  
в вищих та середніх спеціальних на­
вчальних закладах хімічного спрямуван­
ня. Для вузів з поглибленим вивченням 

хімії та хімічної технології з метою фундаментальних 
досліджень було запропоновано автоматизовану уста­
новку модульного типу Qmix  [14].

Таблиця 1

Порівняння розмірів внутрішніх каналів макро-, мікро-  
і наноприладів [10]

Параметр Макро Мікро Нано

Діапазон розмірів (1 ÷ 10–3) м (10–3 ÷ 10–6) м (10–6 ÷ 10–9) м

Одиниці вимірювання 1 мм 1 мкм 1 нм

Відношення величини 
робочої поверхні до 
об’єму

100–
1000 м2/м3

10000–
50000 м2/м3 ~100000 м2/м3

Системи з використанням мікрореакторів можуть 
застосовуватися для промислових, так і для дослід­
ницьких цілей, вони стають ланцюгом між досягнен­
нями в промисловості та лабораторії. Таким чином, 
застосування мікрореакторів робить можливим знахо­
дити оптимальні умови ведення процесу і проводити 
теоретичні дослідження практично у експлуатаційному 
режимі промислових реакторів  [15, 16].

Сьогодні майже кожна хімічна фірма має установку, 
що відноситься до мікрореакційної технології. Особливо 
цією технологією зацікавилися фірми, що займаються 
тонким органічним синтезом. Очікується, що промис­
ловий інтерес до мікрореактори буде і далі зростати.

Але варто відмітити, що на даний час в літературі 
не представлено наукового обґрунтування застосування 
існуючих методів математичного моделювання та паке­
тів комп’ютерних програм для нових об’єктів хімічної 
технології — мікроструктурних реакторів. При цьому 
слід враховувати той факт, що при розробці фунда­
ментальних основ для математичного опису процесів, 
що відбуваються в мікрореакторах, в деяких випадках 
необхідно удосконалити існуючу методику або розви­

Рис. 1. Галузі застосування мікроструктурних реакторів [2]
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вати якісно нові комплекси комп’ютерних програм із 
застосуванням сучасної технології математичного мо­
делювання та обчислювального експерименту.

3. О б’єкт, мета та задачі дослідження

Об’єкт дослідження — технологічні характеристики 
основних процесів — хімічна кінетика, гідродинаміка, 
масоперенос, теплоперенос — які протікають в мікро­
реакторах.

Мета дослідження — вивчення технологічних ха­
рактеристик мікроструктурного реактора для розробки 
математичної моделі хімічного процесу та проведення 
теоретичного експерименту.

Для досягнення поставленої мети необхідно вико­
нати такі задачі:

1.	 Визначити основні переваги застосування мікро­
реакторів для синтезу нових речовин.

2.	 Обґрунтувати вид математичної моделі мікро­
реактора.

3.	 Дослідити підходи до моделювання різних реак­
цій та процесів у мікрореакторі з використанням спе­
ціальних програмних засобів.

4. �О сновні переваги мікрореакційних 
систем 

Серед ключових переваг мікрореакційної техніки 
виділимо такі.

Зменшення лінійних розмірів. В результаті зменшен­
ня лінійних розмірів системи, рушійні сили для масо-, 
теплопереносу чи дифузійного потоку в розрахунку на 
одиницю об’єму чи одиницю поверхні зростають [6,  9]. 
У зв’язку з цим при масштабуванні виникає проблема 
відводу теплоти реакції, особливо для сильно екзотерміч­
них та швидкопротікаючих реакцій. Оскільки коефіцієнт 
теплообміну обернено пропорційний діаметру каналу, то 
в мікроструктурних реакторах з мікроканалами, шири­
на яких зазвичай знаходиться в діапазоні 50–500  мкм,  
а стінка між каналом для проведення реакції і каналом 
теплопереносу при необхідності може бути зменшена 
до 20–50 мкм, він досягає величини до 25000 Вт/м2 ⋅ К. 
Отримане значення коефіцієнта, виміряне в мікропри­
строях, перевищує, у крайньому разі, на один порядок 
значення, що відповідають стандартним теплообмінним 
апаратам  [17]. Максимально ефективний теплообмін 
повинен забезпечувати миттєве нагрівання та охоло­
дження реакційних сумішей, підтримуючи ізотермічні 
умови реакції в усіх точках системи.

Збільшення відношення величини поверхні до об’єму. 
В результаті зменшення розмірів мікроканалів відно­
шення величини поверхні до об’єму помітно зростає. 
Як показано в табл.  1, специфічна поверхня каналів 
мікрореактора перевищує поверхню стандартних прила­
дів більше, ніж у 50 разів. Це може бути використано 
для інтенсифікації процесів, наприклад, у каталітичних 
газофазних реакторах, де внутрішні стінки апарату по­
кривають активною речовиною. 

Зростання коефіцієнта масопереносу. Основною 
відмінністю мікроструктурних реакторів від стандартних 
об’ємних полягає в ламінарності руху потоків рідин 
та газів, що визначається числом Рейнольдса  [1,  14]. 
Застосування капілярів дозволяє досягти практично 
ідеального перемішування реагентів за рахунок пов­

торного циркуляційного перемішування крапель ріди­
ни під впливом тертя сегментованої рідини об стінки 
мікроканалів  (рис.  2)  [14, 15].

а

б

Рис. 2. Схематичне представлення процесу перемішування 
в мікрореакторі: а — турбулентне перемішування; б — ламінарне 

перемішування

Багатократне збільшення числа елементів. Харак­
терною властивістю мікроструктурних приладів є бага­
тократне повторення основних елементів. Вони можуть 
працювати як послідовно, що застосовується в приладах 
попереднього відбору, так і паралельно, використовуючи 
спільну лінію живлення  [9].

Гнучкість виробництва. На відміну від кластичних 
виробничих установок, збільшення продуктивності мікро­
реакторів досягається не за рахунок збільшення їх роз­
мірів, а шляхом збільшення кількості установок  [16]. 
Сполучення окремих приладів виконується з допомогою 
каналів та зон з рівним розподілом потоку. Зростання 
числа установок гарантує, що бажані характеристики 
основного приладу зберігаються при зростанні загаль­
ного об’єму системи. 

Безпека та екологічність. Мінімальна кількість реак­
ційної суміші в мікрореакторі мінімізує небезпеку ви­
буху при проходженні термічно складних реакцій. Тому 
структуровані мікрореактори неперервної дії називають 
глобальним рішенням екологічних проблем для хі­
мічних процесів та технологій. Також важливу роль 
відіграє значне зменшення кількості реагентів, як для 
лабораторних досліджень, так і при масштабуванні та 
масовому виробництві.

5. �П рактичне впровадження 
мікрореакторів у виробництво

На основі розглянутих переваг можна виділити  об­
ласті, в яких мікроапарати являються серйозними кон­
курентами традиційного хімічного обладнання  [14]:

—	 лабораторні установки — для підвищення точності 
вимірювань;
—	 виробництво речовин та матеріалів (в тому числі 
наноматеріалів) — для досягнення тонкого дозування 
реагентів, забезпечення швидкого та ефективного 
перемішування в малих об’ємах;
—	 мобільні установки — завдяки значному змен­
шенню масогабаритних характеристик;
—	 крупнотоннажне хімічне виробництво — покращен­
ня ряду показників: якість перемішування, ефектив­
ність тепло- та масопереносу, селективність реакції 
та вихід, час проходження процесу. 
В наш час багато відомих європейських і американ­

ських хімічних та фармацевтичних компаній активно 
впроваджують нову передову технологію для багато­
тоннажного виробництва  [9, 14, 16]:

—	 Degussa, Німеччина  (оксид пропілену складає 
до 50  000  т/год);
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—	 Eurodyn G mbH, Німеччина  (нітрогліцерин, до 
16  000 т/год);
—	 Xi’an Huian Chemical, Китай  (нітрогліцерин для 
медицини, 120  т/год);
—	 Siemens Axiva, Німеччина (поліакрилат, 2000 т/год);
—	 DSM Fine Chemicals, Австрія (вітамін D, 100 т/год);
—	 Synthacon GmbH, Німеччина  (ряд продуктів тон­
кого органічного синтезу, до 200  т/год);
—	 Sigma Aldrich GmbH, Швейцарія  (ряд продуктів 
тонкого органічного синтезу, до 20  т/год);
—	 Clariant, Німеччина  (пігменти, 10  т/год);
—	 Schering, Німеччина (синтез стероїдів, 15 кг/день).

6. �М оделювання хімічних процесів 
у мікрореакторі

Для усунення проблем, які виникають при проекту­
ванні та оптимізації структури мікрореакторів, важливим 
аспектом є детальний опис процесів та реакцій, що від­
буваються в робочому середовищі. Однак, вимірювання 
всередині самих реакторів у випадку малорозмірних 
приладів стає складним завданням, яке успішно вирі­
шується шляхом математичного моделювання кінетики 
хімічних процесів. Попередній розрахунок з викорис­
танням сучасних програмних засобів дозволяє передба­
чити умови проведення дослідів, виконати планування 
експерименту і, таким чином, значно зменшити об’єм 
експериментальних робіт, витрату матеріалів та часу. 

Але на даний час у літературі присутня обмежена 
кількість інформації про методи та підходи теоретичного 
дослідження мікрореакційних систем. Тому дана зада­
ча є актуальною і потребує детального вивчення. Так,  
у  роботі  [18] розроблено математичну модель мікро­
реактора, що описує гідродинамічні особливості процесу 
змішування реагентів та перенесення маси, з ураху­
ванням перебігу хімічної реакції  (на прикладі реакції 
омилення етилацетату). Система рівнянь була вирішена 
чисельним методом кінцевих елементів з використанням 
програмного продукту ANSYS  (CFX).

Оцінку молекулярного змішування двофазного рідин­
ного потоку в середовищі мікроканалів було проведено 
в  [19] шляхом вирішення рівнянь Нав’є-Стокса та рів­
нянь конвекції-дифузії з використанням комерційного 
програмного пакету COMSOL Multiphysics.

Для аналізу складних реакцій в багатофазних систе­
мах в роботі  [20] було запропоновано плівкову модель 
для швидких реакцій на межі поділу фаз газ-рідина та 
модель мікрозмішування в об’ємі. Тут авторами при 
моделюванні було застосовано підхід Ейлера-Лагран­
жа, реалізований у відкритому для вільного доступу 
ресурсі — CFD-пакет «OpenFOAM».

У джерелі  [21] наведено порівняння моделей руху 
потоків реагентів за ендо- та екзотермічних умов у ре­
жимі прямо- і протитечії в каталітичному мікрореакторі. 
До складу моделей входили рівняння матеріального, 
теплового та імпульсного балансів, а також рівняння 
перетворення реагентів і кінетичні рівняння реакцій, 
що відбувалися в системі. Реакційну систему було змо­
дельовано в стаціонарному режимі з використанням 
програмного забезпечення COMSOL Multiphysics. 

Боровинською К. С. [9] було представлено спеціаль­
но розроблений комплекс програм Kinetic для побу­
дови кінетичних моделей процесів, що відбуваються 
в  мікрореакторах, коли лімітуючою стадією є кінетика 

реакції. У дисертації  [9] наведено математичну модель 
рідкофазного процесу алкілування фенілацетонітрилу, 
запропоновано модифіковані методи знаходження ін­
тервальних оцінок кінетичних параметрів та проведено 
пошук оптимального режиму ведення процесу.

За рахунок малих поперечних розмірів каналів мікро­
систем радикальним чином змінюється співвідношення 
силових, енергетичних та масових потоків. Зокрема, 
послаблюється роль масових (об’ємних) факторів (гра­
вітаційні, відцентрові, інерційні сили) та зростає роль 
поверхневих сил  (капілярних, в’язких). Це зміщення 
балансу потоків можна регулювати шляхом математич­
ного моделювання процесів, і таким чином вдається 
багатократно інтенсифікувати процеси для створення 
комбінацій технологічних умов, які є не можливими 
у звичайному обладнанні, а також для отримання уні­
кальних продуктів та матеріалів.

На основі хоч і нечисленних, але ґрунтовних, тео­
ретичних досліджень різних процесів у мікрострук­
турному реакторі стало зрозуміло, що макроскопічна 
характеристика руху робочого середовища як неперерв­
ного середовища стає неповноцінною і вимагає засто­
сування мікроскопічного підходу, що описує взаємодію 
на молекулярно-кінетичному рівні. Тому повноцінна 
модель повинна включати рівняння матеріального та 
теплового балансів для прогнозованої системи, базові 
рівняння для фізичних параметрів перетворення реаген­
тів, а також кінетичні рівняння для реакцій, що від­
буваються в системі:

SGi  =  0 — матеріальний баланс;
SQi  =  0 — тепловий баланс;
dXi/dt  =  kCm

ACn
B — кінетика хімічних реакцій;

dYi/dZ  =  f(Re, Pr, Ar) — гідродинаміка.
Така система включає набір рівнянь різного типу, 

від лінійних до диференціальних рівнянь в частинних 
похідних, і потребує спеціальних математичних мето­
дів для вирішення конкретних задач. Крім того, важ­
ливим етапом моделювання є визначення граничних 
умов та встановлення припущень. При цьому повна 
модель процесу може виявитися занадто складною для 
розв’язку. В такому випадку доцільним є застосуван­
ня спеціальних засобів моделювання із залученням 
сучасних комп’ютерних технологій. На сьогодні існує 
багато успішних комерційних пакетів для моделювання 
складних хімічних процесів, найбільш відомими з яких  
є Aspen HYSYS, Aspen Plus, ANSYS, CHEMCAD, Pro II, 
Mathcad, COMSOL Multiphysics. 

7. В исновки

В результаті проведених досліджень:
1.	 Показано потенційні переваги застосування 

мікрореакторів в контексті сталого виробництва і їх 
впровадження для синтезу нових матеріалів.

2.	 Проведено аналіз підходів до моделювання про­
цесів, які протікають в мікрореакторах.

3.	 Показано, що математична модель процесу вклю­
чає систему рівнянь різного типу і потребує для рішення 
сучасні комп’ютерні програми.
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Математическое моделирование химических 
процессов в микрореакторах

В данной работе проведен обзор литературных данных 
по применению микроструктурных реакторов для оптимиза­
ции химико-технологических процессов и реакций, детальное 
описание которых возможно с использованием современных 
методов и средств моделирования. На основе установленных 
технико-экономических преимуществ микросистемных прибо­
ров доказана целесообразность их внедрения в производство.

Ключевые слова: микрореактор, структурный реактор, микро­
канал, кинетика, моделирование.
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