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研究成果の概要（和文）：本研究では，化学工学研究に基づく知見とシステム工学手法および飛

躍的に発達した計算機能力を用い，構造までも考慮に入れた新たな設計法の提案を目標として

いる。目標達成に向けて，マイクロリアクタを対象に，与えられた操作・設計制約を満足する

最適な流路構造・寸法・並列化数を導出する手法を開発した。開発した手法では，利用可能な

流路構造毎に入出力関係を表すモジュールを作成し，スーパーストラクチャーを構築すること

により，設計問題を混合整数非線形計画問題として定式化した。 
 
研究成果の概要（英文）：The final goal of this research is to propose a method for deriving 
an optimal structure and shape of devices by using the chemical engineering knowledge, 
the systems engineering approach and the increasing computer power. The proposed method 
is applied to the channel structure and shape design problems of microreactors. In the 
first step of the proposed method, the input-output function module for each channel 
candidate is prepared. In the second step, the superstructure model that consists of all 
possible channel candidates is constructed. In the final step, the optimal design result 
is derived by using the mixed-integer nonlinear programming methods.  
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１．研究開始当初の背景 

プロセス強化に代表されるように，化学プ
ロセスにはより一層の高機能化や効率化が
要求されている。このような要求をモデルに
基づいて検討するには，対象の詳細なモデル
が不可欠である。しかしながら，装置設計に
従来より用いられてきた単位操作モデルは，

温度や組成に対しては完全混合，流れに対し
ては押し出し流れ，気液は平衡状態，という
ように理想化された関係式に基づいていた。
詳細なモデルも提案されているが，それらは
研究者が自らの研究対象に特化した形で開
発しているのが実情である。化学装置の最適
設計を行う場合においても，その構造につい
ては固定して設計するのが一般的であった。 
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一方，近年数十 µm から数百 µm の流路を有
する装置を用いた物質合成に関する研究が
広く行われ，従来の反応装置と比較して目的
成分の選択率を大幅に向上できることや粒
径分布のシャープな微粒子製造が可能であ
ることが報告されている。これらは，マイク
ロリアクタのもつ滞留時間や温度を精密に
制御できることや，短時間での混合が可能で
あるという特徴を利用した結果である。しか
しながら，これらの研究で利用されているマ
イクロリアクタの構造，形状，寸法，滞留時
間といった設計・操作条件は，研究者が試行
錯誤で定めたものである。マイクロリアクタ
の研究開発が応用ステージへシフトしてき
ている今日，マイクロリアクタ設計法の開発
は急務であると言える。計算機性能の向上や
数値流体力学（CFD）の進歩により，構造が
与えられた条件下ではモデルに基づいて流
路形状や寸法を最適化することは，現状にお
いても実施可能なレベルに至っている。 

２．研究の目的 

従来，蒸留塔や反応器といった化学装置の
設計法は，与えられた構造下でサイズを最適
に定めることが中心であった。そして，新規
な装置構造の提案は，経験豊かな技術者の
「思いつき」によってなされてきた。本研究
は，これまで蓄積されてきた化学工学研究に
基づく知見とシステム工学手法および飛躍
的に発達した計算機能力を用いて，装置構造
までも考慮に入れた新たな装置設計法の提
案を目標としている。具体的には，装置に対
する入出力関係が与えられたとき，構造の選
定や各部の形状や寸法までも変数に加えて
最適化問題を解くことにより，望ましい構
造・形状・寸法を導出する手法の開発を目指
す。そして，これまで「単位操作」をベース
に考えられてきたプロセス設計の考え方を
一新する設計手法の提案を最終的な研究目
標とする。 

本科学研究費補助金に基づく研究内では，
上記の最終目標に対し，特定のマイクロディ
バイスを対象として，設計手法を開発するこ
とを目的とする。マイクロディバイスでは流
れが壁によって制約されるため，実際の装置
内の物理的挙動を化学工学で蓄積された理
論に基づくモデルで表現しやすいという特
徴を有する。このような特徴を有するマイク
ロディバイスをまず取り上げ，モデルの構築
とそのモデルを用いた設計手法の開発を本
科学研究費補助金の研究期間内で実施する。 

３．研究の方法 

本研究では，マイクロリアクタの入出力の
要求が与えられたとき，設計・操作に関する
制約条件を満たし，かつ与えられた評価を最
適とするマイクロ流路を設計する手法を開

発する。具体的には，以下の項目について研
究を実施した。 

(1)構造を考慮できる設計用モデルの開発 

これまで，様々な構造を有するマイクロ流
路が提案されてきている。ゆえに，想定した
対象に対して処理手順が与えられたとき，あ
る処理手順で要求される機能を実現可能な
流路構造は複数存在する。本研究では，「単
位操作」という考え方ではなく，ハードウェ
アとしての流路構造毎に入出力関係を表す
モジュールを用意することにより，構造を考
慮できる設計用モデルを作成する。図 1はモ
ジュールの概略図である。ユニットの出力 y 
は入力 x および設計変数 D の関数で表さ
れる。D は流路のサイズや並列化数といった
設計変数，x は流体の状態量（例：線速，濃
度，圧力），y は状態量，混合時間，反応収
率，反応時間，反応時間，装置コストである。 

 

図 1 モジュールの概略図 

 

図 2 利用可能な流路構造例 
 
図 2に示す 3種の流路構造を例に，混合時

間，反応収率，反応時間，圧力損失，装置コ
ストの順で，モジュールの入出力関係の定式
化について説明する。ただし，2 流体の等流
量混合および液相反応を想定し，2 流体の物
性値は等しいとする。 

① 混合時間 

混合度を評価するために温度依存性のな
い非常に速い反応系 X + Y → Z を導入し，
生成物 Z の収率 YZ を混合度と定義する。そ
して，2流体が接触したのち YZ = 0.99 となる
までに要する平均滞留時間を混合時間 tm と
定義する。 
2 流体が層を成して流れ，分子拡散により

混合が進行する場合，tm は2流体層の厚さWseg

の 2 乗に比例する。比例定数は CFD シミュレ
ーション結果に基づいて決定する。Wseg は交
互に配列された 2流体の層の 1ペア分の厚さ
に相当する。例えば，T字流路の場合は Wseg = 
W，入口において 2 流体を m 個ずつ交互に配



 

 

列したInterdigital流路の場合はWseg = W/m，
流体の分割・再結合を n回繰り返す Split and 
Recombine 流路（以下 SAR 流路）の場合は Wseg 
= W/2n-1 となる。 
T 字流路においては，処理流量に応じて流

動状態が変わることが知られていて，拡散の
みならず対流による混合が支配的になる場
合がある。本研究では，対流拡散混合をもた
らす Engulfment flow を伴う T字流路につい
て，研究代表者らが開発した Lamellar model
を用いてモジュールの入出力関係を定式化
する。Lamellar model を用いることにより，
Engulfment flow による対流拡散混合を，2
流体が交互に並んだ薄層に基づく拡散混合
により近似することができる。このとき，Wseg 
は CFD シミュレーション結果と Lamellar 
model による濃度推定結果の差が最小となる
ように決定される。その上で，tm と流体線速
および Re 数の関係を導出する。 

② 反応収率と反応時間 

1 1 A B
A + B R, =r k C C→

(1)
2 2 B R

B + R S, =r k C C→
 

に示す逐次反応を例題にモジュールの定式
化について説明する。設計・操作条件が与え
られたとき，目的生成物 Rの流路出口におけ
る収率 YRを推算することを考える。マイクロ
流路は比表面積が大きく熱交換性能に優れ，
等温反応器と見なすことができる。拡散支配
下において鍵成分である原料 A，B の物質収
支式を立て，無次元化する。その結果，流路
入口における A，B の濃度比および拡散係数
の比を固定すると，YR は 2 つの無次元数φ，
κに依存する。φは Second Damkohler number
と呼ばれ，反応速度と拡散速度の比を表し，
κは反応速度定数の比を表す。そこで，φお
よびκを変化させたときの YR を CFD シミュ
レーションより求め，応答曲面法を用いて，
YR とφ，κの関係をモデル化する。また，
Engulfment flow を伴う T字流路については
先に紹介した Lamellar model に基づいて同
様に，YR とφ，κの関係をモデル化する。 

さらに，2 流体合流後，収率が最大となる
反応時間／流路長さを定義し，φ，κを変え
ながら実施した CFDシミュレーション結果を
用いて，反応時間とφ，κの関係をモデル化
する。 

③ 圧力損失 

2 流体が合流するまでの導入部流路におけ
る圧力損失と合流した後の流路における圧
力損失の和を，モジュールの出力に相当する
圧力損失とする。なお，圧力損失の推算には
完全発達層流に対する圧力損失推算式を用
いる。 

④ 装置コスト 

-1.5 1.1=Cost a W N L  (2)

のように，流路幅 W，流路長さ L，並列化数 N
の関数として装置コストを推算する。a はコ
スト係数を表す。なお，Interdigital 流路お
よび SAR流路については流路加工が困難であ
るため，必要となるコストは，同じ W，N，L
を有する T 字流路のそれぞれ 2.5 倍，3.5 倍
とする。 

(2)最適設計法の開発 

必要な処理手順が増えるにつれ，また利用
可能な流路構造の種類が増えるにつれ，流路
構造の候補の数は増大する。このような状況
下での最適設計解導出法として，考えられる
全ての構造を含んだ構造（スーパーストラク
チャー）をまず構築し，最適化により不要な
構造を除去する，という手法を採用する。ス
ーパーストラクチャーを構築する際に(1)で
作成したモジュールを用い，設計問題を混合
整数非線形計画問題として定式化する。 

４．研究成果 

ケーススタディ（Case 1，Case 2）を通じ
て提案手法の有効性を例証する。ケーススタ
ディで利用可能な流路構造は図 2 に示した 3
種とする。 

(1) Case 1 

298 K の水と同じ物性をもつ原料 A, B, D
を対象に，2 段の等流量混合・反応を伴うプ
ロセスを考える。1 段目（MR1）では，式(1)
の等温反応が進み，2段目（MR2）で Rと Dを
混合させてクエンチする。反応速度定数 k1，
k2 の値はそれぞれ 3.25，1.28 m3/(mol･s)と
する。制約条件として，MR1 の出口における
収率 YRが 0.45 以上，MR2 における混合時間が
0.15 s 以下，各流路の操作圧力が表 1に示す
値以下，生産量が 1.05 g/min という操作制
約，および，50 µm≦ W ≦500 µm，流路断面
のアスペクト比を 0.5 に固定，m ≦10，n ≦
4，Interdigital 流路の入口流路幅 WI ≧ 10 
µm という設計制約を与える。評価指標は式
(2)を用いて推算されるコスト（最小化），最
適化変数は流路構造，N，W，m，nとする。 
 

表 1 各流路の操作圧力上限値 

流路構造 上限値 [MPa] 

T 字流路 10 

Interdigital 流路 0.2 

SAR 流路 3.0 

 
本設計問題を，流路構造，N，m，n に整数

変数を導入した混合整数非線形計画問題と
して定式化し，GAMS®ソルバーを用いて求解
した。その結果，MR1 の反応工程，MR2 の混
合工程の双方に対して Interdigital 流路が



 

 

最適な流路構造となり，その他の設計結果は
表 2（Case 1）の通りとなった。Interdigital
流路が選定された理由を考察すると，流路入
口で 2流体を複数個に配列させてフィードす
ることにより，T 字流路や SAR 流路よりも W
を狭めることなく操作制約を満たし，結果と
してコストを抑えることができたためと考
えられる。 

(2) Case 2 

MR1 にて式(1)の反応が進行し，MR2 にて 
 

R + D → P，r3 = k3CRCD 
(3)

D + P → E，r4 = k4CDCP 
 
の反応が生じるとする。目的生成物は Pであ
り，反応速度定数 k1=10，k2=2.0，k3=50，k4=1.0 
m3/(mol･s)とする。そして，MR1 の出口にお
ける YR，MR2 の出口における R に対する P の
収率 YPの下限値をそれぞれ 0.45，0.60，生産
量を 105 g/min に変更し，他の制約について
は Case 1 と同じとする。最適化の結果，MR1，
MR2 の双方の工程に対して T 字流路が最適な
流路構造として導出され，その他の設計結果
は表2（Case 2）の通りとなった。Interdigital
流路，SAR 流路が最適解とならなかった理由
は，操作圧力の上限値が T字流路よりも小さ
いゆえに，並列化数を非常に多くする必要が
あってコスト高であるためと考えられる。 
 

表 2 最適設計結果 

Case 1 Case 2

変数 MR1 MR2 MR1 MR2

流路構造 Interdigital Interdigital T 字 T 字

流路幅 [µm] 366 210 500 500

並列化数 [-] 1 2 4 7

流体線速 [m/s] 0.13 0.40 1.8 2.0

薄層ペア数 [-] 10 10 - -

流路長さ [m] 0.06 0.06 0.92 5.8

反応時間 [s] 0.45 - 0.53 2.9

混合時間 [s] 0.45 0.15 0.06 0.05

収率 [-] 0.48 - 0.46 0.62

操作圧力 [MPa] 0.11 0.09 4.2 3.7

コスト [-] 12 291 

 
以上より，本研究で提案した最適流路構造

導出法の有効性を確認した。本研究は，装置
の構造も考慮した設計モデルを作成し，それ
に基づく設計法を開発したものである。モデ
ル化が比較的容易なマイクロリアクタを対
象として選択し，多段の混合・反応を伴うプ
ロセスにおける流路構造・寸法・並列化数を
最適化した。本手法を用いることにより，マ
イクロリアクタ開発に要する時間の大幅な
削減が可能となった。従来の最適設計の考え
方は，与えられた構造に対してその容積や運

転条件を最適化するものであった。装置の改
良ではなく，新しい装置をシステマティック
に提案していくためには，装置の構造・形
状・寸法と発現する機能の関係を表す設計モ
デルを構築する必要がある。本研究の結果を
発展させることにより，これまで経験豊かな
技術者の思いつきで提案されていた装置構
造をシステマティックに導出できるように
なり，「アートの世界」と言われていた装置
構造設計を「工学」に近づけることができる。 
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