
简介：微波合成法由于速率快、产率高而在材料
制备尤其是有机金属框架材料（MOFs）合成中
广泛应用，但微波不均匀分布会引起溶液内局部
过热1-2，操作条件的改变对产品形貌有极大影响
3-4。因此，我们通过数值仿真模拟MOFs合成过
程，探究微波条件对合成环境的作用规律。

计算方法:
在边长50cm的方形微波腔体中置入MOFs合
成设备，直径为6cm的反应腔内装有100mL
反应物（如图2）。采用Comsol Multiphysics
中的“电磁波，频域”物理场模拟微波腔内
的电磁场分布。
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计算得到的电场强度用于计算“非等温流动”
中传热方程的广义热源。
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将电磁损耗热源匹配到传热方程中，通过

“非等温流动”端口，耦合速度场，可以求
解反应物中的温度分布。
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结果:模拟结果显示，微波加热远快于自然对流传
热速度，使溶液中有较大的温度梯度而形成局部过
热现象。通过参数化扫描对操作条件进行分析，发
现过热点的形成和分布状态受溶液介电常数（图
3）、设备参数（图4）、放置位置（图5）及容器
内流场等诸多因素影响。通过调节腔体尺寸、增加
湍动等手段可以分散局部过热点（图6）。实验结
果显示，在存在过热点的合成条件下，产品中会掺
杂尺寸约数倍于目标产品的晶粒（图7），这源于
过热点处的高温使得晶体快速成核生长，而热点分
散会使产品中晶粒尺寸会趋于均匀（图8）。

结论:通过数值模拟探究了微波合成MOFs材料过程中
热点的分布规律，并分析了各设备参数和操作条件对
热点分布的影响，通过实验对模拟结果进行了验证。
该研究成果有助于探究微波合成机理及优化微波技术
在MOFs材料合成过程中的应用。
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图 2. 微波发生装置及反应器几何模型

图 3.介电性质对热点分布影响

图 5. 放置位置对分布均匀性影响

图 1. 微波合成MOFs实验装置图
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图 4.腔体尺寸对热点分布影响

图 6. 流场湍动热点分散的影响

图 7. 低搅拌速率合成的晶体形貌
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图 8. 高搅拌速率合成的晶体形貌


