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Микрореакторы с непрерывным потоком реагентов находятся в центре революции, которая 

происходит в химической технологии. В отличие от традиционных реакторов загрузочного 

типа проточные реакторы имеют небольшой объем и обеспечивают высокую скорость дви-

жения растворителя, что дает возможность осуществлять быстрое перемешивание реагентов 

и эффективное протекание реакции. В работе теоретически рассматривается возможность 

использования ячейки Хеле-Шоу с переменной величиной зазора в качестве основного эле-

мента реактора проточного типа. В качестве примера описывается протекающая в водном 

растворе реакция нейтрализации азотной кислоты гидроксидом натрия, которая в поле тя-

жести приводит к возникновению конвективной неустойчивости благодаря эффекту концен-

трационно-зависимой диффузии. Получены уравнения движения смеси, которые, в целом, 

являются аналогичными уравнениям фильтрации жидкости в пористой среде с переменной 

проницаемостью. С помощью численного моделирования показано, что прототипированием 

формы реакторной зоны можно успешно разделять входящие и выходящие потоки реаген-

тов, контролировать интенсивность процессов перемешивания в нужных частях реактора, 

увеличивать или уменьшать величину продукта выхода. Обсуждается возможность управле-

ния хемогидродинамическими потоками в реакторе в реальном времени посредством ло-

кального изменения ширины зазора. 
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Continuous-flow microreactors are at the center of the revolution that occurs in chemical engineer-

ing technology. The advantages of these new reactor types are: the quick and effective mixing of 

the reagents, very small reagent quantities used for the synthesis, the regulation of the main reac-

tion parameters, i.e. flow rate, residence time, pressure and so on with very high accuracy. In this 

paper, a Hele-Shaw cell with a variable gap width is theoretically analyzed as the main element of 

the flow reactor of more advanced type. As a test reaction, we consider the reaction of neutraliza-

tion of nitric acid with sodium hydroxide occurring in water, which leads, as it was previously 

demonstrated, to convective instability in the gravity field due to the effect of concentration-

dependent diffusion (CDD instability). We show that the equations of motion are, in general, anal-

ogous to the fluid filtration equations in a porous medium (Darcy problem) with the variable per-
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meability. We demonstrate numerically that the prototyping the spatially-distributed shape of the 

reactor zone can successfully separate the incoming and outgoing flows of reagents, control the in-

tensity of the mixing processes locally, increase or decrease the value of the product of the outlet. 

The possibility of controlling the chemo-hydrodynamic flows in a reactor in real time through a lo-

cal change in the width of the gap is also discussed. 

 

Keywords: continuous-flow reactor; mixing; chemoconvection; Hele-Shaw cell 

 

Received 08.11.2017; accepted 15.11.2017 

 

doi: 10.17072/1994-3598-2017-4-26-36 

1. Введение 

Как известно, традиционное крупнотоннажное 

химическое производство осуществляется с помо-

щью реакторов загрузочного типа, получивших в 

литературе название «batch-reactor» (BR) [1,2]. 

Процедура в общих чертах выглядит следующим 

образом: в отдельный закрытый сосуд загружают-

ся исходные реагенты, начинается реакция, кото-

рая сопровождается перемешиванием реагентов с 

помощью мешалки механического или магнитного 

типа (последняя движется под действием вращаю-

щегося магнитного поля), приводящей жидкую 

среду в состояние турбулентности. После оконча-

ния реакции продукты из реактора выгружаются, 

сам реактор подвергается очистке, а затем цикл 

повторяется.  Такой же подход использовался для 

получения фармацевтических субстанций при про-

изводстве лекарственных препаратов. Вместе с тем 

существовал и другой  подход, основанный на не-

прерывном синтезе в потоке, но применялся он в 

основном в нефтехимической промышленности. 

Такой тип реакторов получил наименование «con-

tinuous-flow-reactor» (CFR) – реакторы проточного 

типа [1,2]. Существенные изменения в данной об-

ласти наметились в начале 2000-х, когда началось 

проникновение новых технологий, основанных на 

непрерывном поточном процессе в тонкий органи-

ческий синтез. Так как фармацевтическое произ-

водство нуждается скорее в гибкости перенастрой-

ки системы синтеза, чем в больших объёмах 

выхода продукта, процесс развивался в сторону 

разработки всё более миниатюрных реакторов [1]. 

Отметим основные принципиальные преимуще-

ства использования микрореакторов проточного 

типа (CFMR) [3]:   

 протекающие процессы реакции-диффузии-

адвекции стационарны, поэтому достигаются 

стабильность технологического процесса и ка-

чество конечного продукта; 

 равномерность и устойчивость процесса обес-

печивают простоту управления; 

 высокая производительность достигается за 

счет того, что из технологической цепочки ис-

ключается этап загрузки-выгрузки, а также 

очистки реактора; 

 стабильное расходование основных и вспомо-

гательных материалов и энергии из-за неболь-

шого объёма реакторной зоны; 

 установки занимают меньший объем и площадь 

(при сравнимой производительности), увеличе-

ние выработки происходит не за счет масшта-

бирования, а за счет тиражирования производ-

ственной линии. 

В отличие от BR-реакторов для эффективного 

перемешивания реагентов в CFMR-реакторах мо-

гут быть использованы два основных физических 

принципа: диффузия и/или конвекция. При исполь-

зовании диффузии в качестве главного инструмен-

та перемешивания требуется создавать более вы-

сокие градиенты диффундирующих компонент и 

использовать каналы всё меньшего поперечного 

сечения. Поначалу развитие технологии микро-

реакторов происходило по этому пути [2,3]. По-

нятно, что при миниатюризации соединительных 

капилляров течение остается ламинарным, а сама 

реакторная зона, как правило, отсутствует за нена-

добностью, так как перемешивание происходит 

непосредственно за местом соединения капилля-

ров, подводящих свежие реагенты. У этого подхо-

да есть свои недостатки: производство узких ка-

пилляров в те годы было затратным, прокачка 

жидкости через узкие каналы требует приложения 

значительного давления на концах установки, а 

выход продукта при миниатюризации проточной 

зоны также уменьшается. Главным же недостатком 

является ограничение на тип реакций, которые 

можно реализовать на CFMR-реакторах: при 

уменьшении времени смешивания реагентов 

уменьшается и время, за которое реакция должна 

произойти.  

Поэтому во второй половине 00-х гг. появилось 

новое направление, которое при перемешивании 

делает ставку не на диффузию, а на возникновение 

вторичных течений конвективной природы. Реак-

торы такого типа получили наименование реакто-

ров развитого течения («advanced-flow-reactor», 

AFR) [4]. Для более эффективного перемешивания 

в них выделяется специальная реакторная зона, в 

которой и организуется конвективное течение. Это 

приводит к увеличению производства продукта 

выхода, а также позволяет организовать процесс 

для реакций с меньшими значениями коэффициен-
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та скорости реакции. При этом сами реакторы по-

прежнему могут быть отнесены к классу микроре-

акторов (AFMR).  

Необходимо отметить, что разработка AFMR-

реакторов требует индивидуального подхода к 

каждой реакции и большого объема предваритель-

ной теоретической и экспериментальной работы, 

совместной работы специалистов разного профиля 

(как химиков, так и гидродинамиков). На данный 

момент адаптация методики синтеза методом за-

грузок к проведению в потоке осуществляется в 

основном эмпирическим методом путем подбора 

параметров, так как не существует единой теории, 

охватывающей все возможное разнообразие орга-

нических реакций, протекающих в растворе, с точ-

ки зрения физических, физико-химических и хи-

мических процессов, протекающих в ходе реакции 

в потоке. На сегодняшний день существует ряд 

примеров отработанных технологий получения ор-

ганических соединений – полупродуктов для про-

изводства фармацевтических субстанций – мето-

дом непрерывного поточного синтеза [5–7]. 

Литература по непрерывным проточным реакто-

рам начинает расти экспоненциально, отражая 

«взрывной» интерес исследователей к проблеме.  

В данной работе теоретически рассматривается 

возможность использования ячейки Хеле-Шоу в 

качестве реакторной зоны AFMR-реактора. Для 

усиления эффекта перемешивания предлагается 

использовать ячейку с варьируемой величиной за-

зора таким образом, чтобы реакторная зона допус-

кала более интенсивное конвективное движение, а  

область, через которую производится подвод све-

жих реагентов, обеспечивала бы более упорядо-

ченное ламинарное движение жидкости. Ранее та-

кого рода конвективные системы редко 

рассматривались в литературе. С одной стороны, 

изготовление ячейки с заранее предписанной вари-

ацией толщины технически являлось непростой 

задачей. Однако, в настоящее время, в связи с по-

явлением технологии трехмерной печати, все тех-

нические проблемы изготовления такой кюветы 

более не актуальны. С другой стороны, ячейка Хе-

ле-Шоу традиционно рассматривалась как упро-

щенная модель движения жидкости, в рамках ко-

торой течение остается квазидвумерным. В этой 

связи вариация зазора выглядела ненужным 

усложнением задачи. Тем не менее в литературе 

имеется ряд работ, в которых обсуждались конвек-

тивные движения жидкости в ячейках Хеле-Шоу с 

неплоскими широкими гранями. В одной из пер-

вых работ [8] экспериментально и теоретически 

описывалось течение Сэфмана-Тейлора в ячейки 

Хеле-Шоу с однородным градиентом величины за-

зора. Обнаружено существенное влияние толщины 

слоя на появление вторичной неустойчивости. В 

работе [9] рассматривалась более сложная неста-

ционарная модель: одна из широких стенок ячейки 

осуществляла периодическое качательное движе-

ние. Получены уравнения движения и проведен 

линейный анализ задачи. В работе [10] теоретиче-

ски обсуждалась уже возможность управления 

процессами внутри ячейки за счет нестационарно-

го движения стенок кюветы. 

В качестве примера для простоты рассматрива-

ется протекающая в водном растворе реакция 

нейтрализации азотной кислоты гидроксидом 

натрия, которая в поле тяжести приводит к воз-

никновению конвективной неустойчивости благо-

даря эффекту концентрационно-зависимой диффу-

зии [11–14]. Этот эффект значительно усиливает 

перемешивание ингредиентов, что может быть ис-

пользовано при изготовлении проточного реакто-

ра. Данная реакция обсуждается лишь в качестве 

примера использования контролируемого конвек-

тивного перемешивания в AFMR-реакторе.  

 

 

Рис. 1. Принципиальная схема реактора Хе-

ле-Шоу с варьируемой величиной зазора: 1 – 

ячейка Хеле-Шоу; 2 – раствор воды с щело-

чью; 3 – раствор воды с кислотой; 4 – кон-

тактная поверхность между растворами в 

начальный момент времени 

2. Математическая модель 

Рассмотрим движение жидкости в полости, 

сильно сжатой по одному из горизонтальных 

направлений. Начало отсчета расположим в центре 

кюветы, а оси расположим так, как это показано на 

рис. 1. Границы внутренней полости определим 

как 0 ≤ x ≤ L, –d ≤ y ≤ d, –H ≤ z ≤ H, где толщина 

слоя в общем случае может меняться как по про-

странству, так и по времени:  

)),,(1(),,( 0 zxtdzxtd  . (1) 

Будем считать, что в любой точке (x,z)-

плоскости толщина слоя много меньше высоты и 

ширины полости: d << L, H. Таким образом, вы-

полняются требования приближения Хеле-Шоу, в 
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рамках которых течение жидкости можно прибли-

женно считать двумерным. С другой стороны, бу-

дем считать отклонение широких стенок ячейки от 

плоскости (1) малым по сравнению с фиксирован-

ной толщиной: ξ(t, x, z) << 1. Кроме того, предпо-

ложим, что отклонение ξ симметрично по отноше-

нию к середине слоя (рис. 1). 

Представим трехмерное поле скорости 

U: (Ux, Uy, Uz) в следующем виде:  
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где v: (vx, vy) – компоненты осредненной скорости 

жидкости в плоскости слоя. Зависимость компо-

нент скорости (2) от y-координаты удовлетворяет 

условию прилипания жидкости на стенках и моде-

лирует течение пуазейлевского типа. Аппроксима-

ции скорости (2) должны затем быть подставлены 

в уравнение Навье-Стокса и уравнение неразрыв-

ности и усреднены поперек слоя:  

1
... ...

2

d

d

dy
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   . (3) 

В результате получим уравнения движения в при-

ближении Хеле-Шоу: 
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где ρ0 – плотность растворителя (воды).  

Кроме поправочного коэффициента 6/5 при не-

линейном члене уравнение (4) отличается от стан-

дартного уравнения Навье-Стокса еще и дополни-

тельным слагаемым,  пропорциональным скорости 

жидкости. Оно описывает гидродинамическое со-

противление широких граней ячейки Хеле-Шоу и 

аналогично силе Дарси в пористой среде. Факти-

чески в правой части уравнения (4) конкурируют 

два процесса: диффузия поля скорости, описывае-

мая оператором Лапласа, и диссипация на стенках 

полости, описываемая слагаемым Дарси. Далее 

рассмотрим структуры, возникающие в ходе хими-

ческой реакции. Их характерный размер определя-

ется не размерами всей полости, как это происхо-

дит при тепловой конвекции, возникающей за счет 

внешнего нагрева жидкости, а соотношением ско-

рости протекания реакции и диффузии реагентов. 

Если возникающая хемоконвективная структура с 

характерным размером l, значительно больше по-

перечного размера ячейки l >> d, то процессом 

диффузии, вообще говоря, можно пренебречь. В 

противоположном случае l << d, и движение жид-

кости настолько мелкомасштабно, что приближе-

ние Хеле-Шоу становится бессмысленным, а урав-

нение (4) сводится к стандартному уравнению 

Навье-Стокса. В дальнейшем будем полагать, что 

условие l >> d на всем протяжении слоя выполня-

ется в системе настолько хорошо, что инерцион-

ными слагаемыми в левой части уравнения (4), а 

также процессами диффузии скорости в правой ча-

сти (4) можно пренебречь. Тогда мы приходим к 

уравнению Дарси, которое учитывает изменяю-

щуюся вдоль слоя величину зазора (1):  

 
2 ( , , )

3

d t x z
p 


  v g  . (6) 

Приближение Буссинеска для конвективных за-

дач конвекции предполагает, что изменения плот-

ности за счет теплоты и концентрации реагентов 

учитываются только в слагаемых, зависящих от 

силы тяжести (например, в последнем слагаемом в 

уравнении (6)). Во всех остальных слагаемых ва-

риациями плотности пренебрегают. Однако это не 

означает, что в данной задаче среда становится не-

сжимаемой, так как усреднение уравнения (5) с 

учётом переменной толщины слоя (1) приводит к 

эффекту слабой сжимаемости независимо от дру-

гих физических эффектов [8–10]: 

0)( 



vd

t

d
 . (7) 

Уравнения (6,7) могут описывать движение 

жидкости не только в статической ситуации, когда 

внутренний рельеф ячейки Хеле-Шоу предопреде-

лён заранее и не меняется в ходе эволюции, но и в 

случае внешнего управления, когда рельеф меня-

ется во времени по определенному закону. По-

следнее учитывается первым слагаемом в уравне-

нии (7). Любопытно, что в случае статического 

рельефа уравнения (6,7) совпадают с законом 

фильтрации жидкости через пористую среду с пе-

ременной проницаемостью.  

В качестве реакции рассмотрим хорошо изу-

ченную реакцию нейтрализации кислоты основа-

нием с выделением соли [11–14]:  

SBA  , (8) 

протекающую со скоростью k. Хотя реакция явля-

ется экзотермической, выделением теплоты будем 

пренебрегать, тем более что с помощью высоко-

теплопроводных широких стенок ячейки можно 

организовать эффективный отвод теплоты из реак-

торной зоны. Пусть в начальный момент времени 

водные растворы кислоты и основания разделены 

в пространстве так, как это показано на рис. 1 

(кислота – вверху, основание – внизу). Так как рас-

творы водные, то система представляет собой два 

смешивающихся слоя.  
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Уравнения реакции-диффузии-конвекции для 

компонентов реакции (8) записываются как  

ABkAADA
t

A
a 




)(v , (9) 

ABkBBDB
t

B
b 




)(v , (10) 

ABkSDS
t

S
s 




)(v , (11) 

где буквами обозначены концентрации соответ-

ствующих величин, а диффузионные слагаемые 

записаны в наиболее общей форме [13], допуска-

ющей зависимость коэффициентов диффузии от 

концентрации соответствующих веществ. Функции 

Di должны быть определены в (9–11) эксперимен-

тально и требуют обработки большого числа дан-

ных для каждой пары кислота – основание. Как 

показано в [11–13], эти зависимости имеют нели-

нейный характер и могут существенно влиять на 

поведение системы. Используемая в данной работе 

модель диффузии будет определена ниже. Как 

видно из (9–11), усреднение уравнений поперек 

слоя (3) не приводит к появлению новых слагае-

мых, так как принято вполне естественное допу-

щение о непроницаемости широких стенок ячейки 

Хеле-Шоу для реагентов. 

Если кювета «дышит» в реальном времени, то 

уравнение (7) требует использования естественных 

переменных для численного моделирования. Если 

же величина зазора ячейки Хеле-Шоу зависит 

только от координат и не меняется во времени 

d = d(x, z), то возможна более простая формули-

ровка. Действительно, вместо (7) можно записать:  

0)(  vd  , (12) 

где выполняется условие несжимаемости для ско-

рости фильтрации u = d v, которую обычно вводят 

при рассмотрении движения жидкости через пори-

стую среду и имеющую физический смысл расхода 

жидкости через поперечное сечение. Тогда урав-

нение (12) допускает введение функции тока 

z
ux




  ,   

x
uz




 , (13) 

после чего уравнение движения (6) может быть за-

писано в следующей форме: 

x

gd
d

d 






3

3 3

 . (14) 

Используя приближение Буссинеска для плот-

ности в правой части (14) и обезразмеривая задачу 

с помощью единиц 2d0, 4 d0
2
/Da0, Da0/2d0 и A0 для 

длины, времени, скорости и концентрации соот-

ветственно (здесь Da0 – табличное значение коэф-

фициента диффузии кислоты в воде при темпера-

туре 25 C  и сверхмалой концентрации, A0 – 

начальная концентрация кислоты в базовом слое), 

получим систему уравнений в конечном виде: 
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В данной работе мы используем модель кон-

центрационно-зависимой диффузии [11,13], разра-

ботанную для пары азотная кислота – гидроксид 

натрия и их соли нитрата натрия, которая адекват-

но работает в диапазоне концентраций до 3 моль/л: 

881.0158.0)(  AADa ,  

594.0087.0)(  BBDb , (16) 

478.0284.0)(  SSDs .  

В системе уравнений (15) появились безраз-

мерные параметры: число Дамкёлера 

α = 4kA0d0
2
/Da0, которое показывает отношение ха-

рактерных скоростей диффузии и реакции, а также 

набор концентрационных чисел Рэлея 

Ri = gβi A08d0
2
/νDa0 (i = a,b,s). Первый параметр 

точно оценить сложно, так как измерение скорости 

реакции в распределенных системах требует не-

простой процедуры. Однако известно, что реакция 

протекает на несколько порядков быстрее диффу-

зии. Для удобства вычислений мы берём значение 

α = 10
3
. Числа Рэлея можно оценить как 

Ra = 3.2×10
5
, Rb = 3.8×10

5
, Rs = 5.1×10

5
 [14]. 

Как хорошо видно из формул (16), молекулы 

щелочи и соли с ростом концентрации диффунди-

руют медленнее, в то время как процесс диффузии 

кислоты, наоборот, ускоряется. Так как для каждо-

го элемента жидкого объема концентрации реаген-

тов и продукта реакции весьма различаются, то для 

анализа его движения удобно ввести величину 

полной безразмерной плотности:  

),(),(),(),( zxSRzxBRzxARzx sba  .    (17) 

Зададим безразмерную полутолщину ячейки 

Хеле-Шоу (1), варьируемую по величине, как 

0
00

2
cos)(H)(H1),(

H

z
zHzHzxd


  ,   (18) 

где H(x) – функция Хэвисайда. Запись (18) гаран-

тирует, что вариация ячейки по толщине происхо-

дит только в полосе –H0 ≤ z ≤ H0. За пределами 

этой зоны толщина ячейки остается фиксирован-
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ной: d(x,z) = 1. Амплитуда   определяет в полосе –

H0 ≤ z ≤ H0 степень отклонения границ реактора от 

плоскости. Противоположная стенка реактора за-

дается симметрично границе (18). На рис. 2 приве-

ден пример границ реактора Хеле-Шоу, задавае-

мых с помощью формулы (18).  

 

 

Рис. 2. Пример границ ячейки Хеле-Шоу пере-

менной толщины, задаваемых формулой (18) 

для фиксированных значений параметров: 

 = 0.3, H0 = 3 

 

 

Рис. 3. Общая схема подвода свежих реаген-

тов и отвода продукта реакции в реакторе 

проточного типа. Растворы кислоты и осно-

вания поступают соответственно сверху и 

снизу, а продукты реакции выводятся через 

боковые каналы 

 

Будем рассматривать случай, когда начальные 

концентрации кислоты и основания равны A0. 

Кроме того, эта пропорция выдерживается во вре-

мя последующей эволюции системы. Как было по-

казано в работе [11], для случая закрытого реакто-

ра (процесс протекает без пополнения свежих 

реагентов извне), при приведении реагентов в со-

прикосновение возникает неустойчивость концен-

трационно-зависимой диффузии (CDD эффект). 

Причина возникновения неустойчивости связана с 

формированием в поле тяжести неустойчивой 

стратификации плотности. Скорость диффузии со-

ли (16) быстро уменьшается с ростом её концен-

трации, что вызывает локальное накопление про-

дукта реакции в зоне реакции. Так как соль 

достаточно тяжелая, её вклад в плотность (17) су-

щественна, что приводит к возникновению ло-

кального максимума плотности. Из-за неустойчи-

вой стратификации внутри плотностного кармана 

возникает хемоконвекция, которая представляет 

собой систему периодических ячеек, зажатых 

между двумя горизонтальными слоями неподвиж-

ной жидкости. Как показано в эксперименте 

[12,13], такая циркуляция могла продолжаться ква-

зистационарно достаточно долго (десятки часов), 

до полного расходования исходных реагентов. Да-

лее рассмотрим, как эта неустойчивость , возни-

кающая в узкой горизонтальной полосе, примыка-

ющей к первоначальной контактной поверхности, 

реагирует на изменение толщины ячейки. Формула 

(18) устроена таким образом, что варьирование за-

зора между стенками происходит как раз в полосе 

развития CDD неустойчивости. 

Обсудим граничные условия. В данной работе 

мы рассматриваем случай реактора проточного 

типа (рис. 3). Будем считать, что через верхнюю 

границу постоянно подается раствор кислоты, а 

через  нижнюю – раствор основания. При этом 

вместо потоков на горизонтальных границах удоб-

но задать постоянные значения концентрации:  

Hz  :    1A ,   0B ,   0S , (19) 

Hz  :    0A ,   1B ,   0S . (20) 

Одновременно будем полагать, что из реакци-

онной зоны в полосе –H0 ≤ z ≤ H0 происходит по-

стоянный отвод раствора соли (продукта реакции). 

Граничные условия для концентраций на выходе 

могут быть описаны с использованием условий 

Данквертса [15]. Они включают предположения о 

том, что конвективный поток в направлении выво-

дящего канала достаточно большой, а диффузион-

ный перенос в этом же направлении мал. Поэтому 

разумно предположить, что поток вещества на 

границе, перпендикулярной оси канала, равняется 

нулю. В остальных частях боковых вертикальных 

границы мы ставим обычное условие отсутствия 

потока вещества. Тогда получим:   

Lx ,0 :    0




z

A
,   0





z

B
,   0





z

S
. (21) 

Граничные условия для функции тока, с учетом 

вида уравнения движения (14), определим следу-

ющим образом. На верхней и нижней границах:  

Hz  :     
L

x
Q ,    (22) 

Hz  :     









L

x
Q 1 ,    (23) 
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где Q – безразмерная скорость поступления рас-

творов с реагентами. Эта величина является еще 

одним параметром системы. Для выводящих про-

дукт реакции каналов запишем условия: 

Lx ,0 , 00 HzH  :  











0

1
2

1

H

z
Q .   (24) 

На остальных границах условия для функции 

тока зададим так: 

0x , 0HzH  :    0 ,    (25) 

0x ,   HzH 0 :        0 ,    (26) 

Lx  , 0HzH  :    Q ,    (27) 

Lx  ,   HzH 0 :        Q .    (28) 

Основной контрольной величиной в задаче яв-

ляется общий выход продукта реакции через отво-

дящие каналы. Оценимего можно с помощью вы-

числения мгновенного потока растворителя, 

выводящего соль из реакторной зоны через правый 

и левый каналы (рис. 3):  

 

rightleft

S uSdzuSdztf )( .    (29) 

Так как процесс может быть нестационарным, 

имеет смысл усреднять поток (24) по времени: 






0

)(
1

dttfF SS ,    (30) 

где усреднение ведется по всему времени наблю-

дения за системой. 

Сформулированная нестационарная краевая за-

дача (15,16,18–28) для переменных Ψ, A, B, S ре-

шалась численно методом конечных разностей. 

Дифференциальные уравнения аппроксимирова-

лись стандартными конечно-разностными выраже-

ниями с использованием односторонних разностей 

для производных по времени и центральных раз-

ностей для пространственных производных. Полу-

ченные конечно-разностные уравнения решались с 

применением явной схемы. Основные расчеты 

проводились на равномерных сетках с шагом по 

координате 0.2. Например, для реактора размером 

100×100 использовалась квадратная сетка 500×500 

узлов. Такая сетка гарантировала качественное 

разрешение для получения CDD неустойчивости. 

3. Результаты расчетов 

Численно было исследовано поведение двух 

систем, представляющих большой (размером 100 × 

100) и малый (20 × 20) реакторы проточного типа. 

Обсудим полученные результаты. В таблице 1 

представлены результаты расчетов для большого 

реактора. Рис. 4 показывает, как растет выход про-

дукта реакции с увеличением амплитуды  , управ-

ляющей отклонением стенок ячейки Хеле-Шоу, от 

плоской формы (18).  

Таблица 1. Численные результаты, полу-

ченные для большого проточного реактора 

(100 × 100).  

 Fs % 

0.0 5.8 13.0 

0.1 6.8 15.2 

0.2 7.7 17.9 

0.3 8.8 20.3 

0.4 10.1 23.5 

0.5 10.9 26.1 

0.6 11.0 27.5 

0.7 11.1 27.5 

0.8 11.0 25.8 

0.9 10.9 26.0 

1.0 10.9 26.5 

Примечание: Третий столбец даёт процент про-

дукта реакции в общем потоке вещества, выхо-

дящем из реактора 

 
Рис. 4. Зависимость усредненного потока продук-

та реакции на выходе из реактора от амплитуды 

 . Размер реактора 100 × 100. Размер реакторной 

зоны H0 = 5. Скорость жидкости на входе в реак-

тор Q = 25 

Хорошо видно, что на начальном этапе ушире-

ние зоны реакции ведёт к более интенсивному пе-

ремешиванию и увеличению выхода продукта по 

линейному закону. Процесс продолжается пример-

но до  = 0.5, а затем система выходит на насыще-

ние – дальнейшее расширение зоны уже никак не 

сказывается на количестве выходящего продукта. 

Подобную же зависимость демонстрирует процент 

продукта реакции в общем потоке вещества, выхо-

дящего из реактора. Процент также растет с ро-

стом  , достигая максимального значения 27.5% 

при  = 0.6, а затем даже слегка уменьшается. Та-

ким образом, можно сделать вывод, что исследуе-

мым способом можно увеличить интегральный по-

ток продукта реакции примерно в 2 раза.  

Расчеты показали, что в большей части реакто-

ра наблюдается нестационарное течение. Вслед-
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ствие выгорания реагентов и откачивания продук-

та реакции в реакторной зоне образуется дополни-

тельная зона сильной неустойчивой стратифика-

ции, которая под действием силы Архимеда  

всплывает в области подачи кислоты, нарушая та-

ким образом равномерный приток реагента к зоне 

реакции. Вследствие этого на выходе из реактора 

наблюдаются сильные пульсации концентрацион-

ных полей, особенно в начале эволюции. На рис. 5 

представлен мгновенный вид поля концентрации 

продукта реакции в момент времени t = 10 (при-

мерно 3200 с в размерных единицах), который по-

казывает, что основное количество соли сосредо-

точено в узкой области, где возникает CDD 

неустойчивость. Именно в этой области варьиру-

ется величина зазора ячейки Хеле-Шоу. Таким об-

разом, увеличение продукта выхода, видимое на 

рис. 4, очевидно, связано с увеличением интенсив-

ности хемоконвективных вихрей, возникающих из-

за CDD эффекта. 

 
Рис. 5. Мгновенный вид поля концентрации соли 

в момент времени t = 10. Размер реактора 100 × 

100. Размер реакторной зоны H0 = 5. Скорость 

жидкости на входе в реактор Q = 25. Амплитуда 

отклонения широких стенок реактора от плос-

кости  = 0.7. Горизонтальные линии выделяют 

область, где толщина реактора варьируется 

Вместе с тем вторичная неустойчивость в фор-

ме всплывающих плюмов, которые уносят часть 

возникающей соли (рис. 5), снижает общую эф-

фективность работы реактора. 

Рассмотрим теперь случай реактора меньшего 

размера при сохранении базовой величины зазора 

и его вариации в реакторной зоне. Таблица 2 и 

рис. 6 показывают, что интегральный поток про-

дукта реакции в проточном реакторе меньших 

размеров существенно увеличился. Причина, по-

видимому, заключается в том, что при той же ин-

тенсивности конвективного движения, определяе-

мого природой неустойчивости, размер кюветы 

становится меньше, что обусловливает лучшее пе-

ремешивание системы за счет конвекции, а, зна-

чит, – увеличение пространственной скорости ре-

акции. Интересно отметить, что эффект увеличе-

ния выхода продукта с уширением зоны реакции 

наблюдается во всем диапазоне исследованных 

значений амплитуды  . При увеличении амплиту-

ды до 2 интегральный выход продукта увеличился 

почти в 3 раза (рис. 6). 

 

Таблица 2. Численные результаты, полу-

ченные для небольшого проточного реак-

тора (20×20).  

 Fs % 

0.0 16.9 9.0 

0.3 21.8 12.3 

0.6 25.5 15.9 

1.0 33.5 19.6 

1.5 40.5 24.9 

2.0 45.7 27.8 

Примечание: Третий столбец даёт процент про-

дукта реакции в общем потоке вещества, выхо-

дящем из реактора 

 

 
Рис. 6. Зависимость усредненного потока про-

дукта реакции на выходе из реактора от ампли-

туды  . Размер реактора 20 × 20. Размер реак-

торной зоны H0 = 1. Скорость жидкости на 

входе в реактор Q = 100 

Вероятно, можно и далее увеличивать ампли-

туду  , но возникает вопрос об обоснованности 

разработанной математической модели, которая 

была получена из условия малости вариаций зазо-

ра по сравнению с базовым значением d0. Другим 

потенциальным параметром, который может ока-

зать влияние на эффективность работы реактора, 

является ширина зоны вариации зазора H0. На 

рис.7 представлен мгновенный вид поля концен-

трации соли в момент t = 2 (примерно 640 с в раз-

мерных единицах), а также отчерчена зона варьи-

руемого зазора (две горизонтальные линии). 

Хорошо видно, что большая часть области актив-

ного перемешивания и образования соли за счет 

CDD неустойчивости попадает внутрь модулируе-

мой зоны. Небольшая выгнутость фронта реакции 

в верхней части зоны связана с появлением слабых 

крупномасштабных потоков. 
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Расчеты показали, что в небольшом реакторе 

течение становится более устойчивым. На выходе 

потоки реагентов и продукта испытывают слабые 

пульсации, которые связаны с периодическим ха-

рактером CDD неустойчивости. При отсасывании 

раствора с продуктом из реакторной зоны конвек-

тивные ячейки, богатые солью, выходят из реакто-

ра поочередно, что приводит к периодическому 

характеру поведения потока продукта. Из рис. 7 

хорошо видно, что существенный вклад в общую 

стабилизацию системы вносят постоянный отвод 

жидкости из реакторной зоны, а также увеличение 

скорости на входе в реактор. 

 

Рис. 7. Мгновенный вид поля концентрации соли в 

момент времени t = 2. Размер реактора 20 × 20. 

Размер реакторной зоны H0 = 1. Скорость жидко-

сти на входе в реактор Q = 100. Амплитуда от-

клонения широких стенок реактора от плоскости 

 = 0.6. Горизонтальные линии выделяют область, 

где толщина реактора варьируется 

4. Обсуждение и заключение 

Проточные AFMR-реакторы, которые исполь-

зуют для перемешивания вторичных конвективных 

или гидродинамических движений, необходимо 

применять для развития химических технологий в 

интересах фармацевтического производства. По-

явившись совсем недавно, они уже продемонстри-

ровали свою эффективность по отношению к реак-

торам других типов. 

В работе рассмотрен эффект влияния варьиру-

емой ширины зазора квазиплоского реактора Хеле-

Шоу проточного типа, который можно отнести к 

семейству AFMR-реакторов. Такой способ управ-

ления процессами в реакторе до сих пор не обсуж-

дался в литературе (по крайней мере, такие работы 

авторам не известны), так как до последнего вре-

мени осуществить технически это было не просто . 

Однако, появление принтеров для трехмерной пе-

чати дало техническую возможность для произ-

водства таких реакторов с хорошей точностью. 

В работе показано, что манипулирование с 

формой широких стенок проточных реакторов с 

квазиплоской реакторной зоной открывает широ-

кие возможности для управления процессами 

внутри реактора. Такое управление может быть 

организованно пассивным образом − за счет про-

тотипирования формы стенок реактора на компью-

тере. В ходе предварительного математического 

моделирования можно рассчитать форму реактора 

исходя из целей управления. Например, интенсив-

ность нежелательного течения можно значительно 

уменьшить, если задать в области его формирова-

ния более узкий зазор между широкими стенками 

реактора, т.е. локально задавая пониженную про-

ницаемость в среде. И наоборот, желательное те-

чение, которое производит в реакторе полезную 

работу, можно поддержать, расширяя зазор в обла-

сти его существования. 

В данной работе мы продемонстрировали, что 

эффект есть и он значителен. В случае реактора 

большего размера увеличение выхода продукта ре-

акции составило более 100% (см. рис. 4), а для ре-

актора меньших размеров эффект даже сильнее − 

200% (см. рис. 6). Так как интересны именно мик-

рореакторы, то полученный результат оказывается 

весьма обещающим с точки зрения технологии 

производства фармацевтических компонент. 

В заключение укажем, что разработанная мо-

дель может быть использована также для описания 

активного внешнего управления за процессами 

внутри реактора. Уравнение (7) позволяет описы-

вать явления при изменении величины зазора меж-

ду стенками в реальном времени. Для этого стенки 

реактора должны быть выполнены из деформиру-

емого (но химически инертного и стойкого!) мате-

риала. Если это условие выполнено, то возможно 

спроектировать устройство, которые будет изме-

нять локальную проницаемость среды внутри ре-

актора в ходе самой эволюции. Если выход про-

дукта принять за контрольный параметр, то можно 

запрограммировать внешний контроллер таким 

образом, чтобы он в реальном времени стимулиро-

вал бы в реакторе полезные конвективные течения, 

а вредные течения блокировал. 
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