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Аннотация
Введение. Микрореакторы требуют интенсивного вычислительного моделирования для анализа сложных 
многофазных химических процессов, однако существующие программные решения обладают ограниченной 
функциональностью или отличаются высокой стоимостью. На сегодняшний день отсутствует комплексная 
архитектурная платформа, объединяющая моделирование, идентификацию параметров, анализ чувствительности 
и гидродинамические расчеты в едином программном комплексе. Такая платформа необходима для оптимизации 
конструкций микрореакторов и повышения эффективности их проектирования. Метод. Применена методология 
архитектурного проектирования программного обеспечения C4, на основе которой была разработана 
клиент-серверная архитектура с модульным разделением на подсистемы. В качестве технологического стека 
использованы JavaScript для клиентской части и Python с Django REST Framework для серверной части, что 
обеспечивает кроссплатформенность и масштабируемость решения. Основные результаты. Разработана 
масштабируемая архитектура программного комплекса, предназначенного для решения прямых и обратных 
кинетических задач произвольных химических реакций, идентификации и оптимизации параметров процессов, 
а также анализа чувствительности с целью выявления ключевых факторов системы. Особое внимание уделено 
подсистеме гидродинамического моделирования, архитектура которой включает парсер входных данных, 
генератор динамических систем уравнений, а также решатели многофазных потоков и химических реакций на 
границе раздела фаз. Модульная структура обеспечивает независимую разработку компонентов и возможность 
расширения функциональности программного комплекса за счет внедрения новых или модификации 
существующих контейнеров. Проведена апробация разработанного программного комплекса на примере 
моделирования трехстадийной реакции переэтерификации для производства биодизельного топлива в Т-образном 
микросмесителе. Результаты численного моделирования подтвердили корректность работы подсистемы 
гидродинамического моделирования. Обсуждение. Предложенная архитектура формирует основу для создания 
открытого программного комплекса, доступного инженерам-проектировщикам микрореакторов, исследователям 
в области химии и студентам химико-технологических специальностей. Использование модели C4 обеспечивает 
четкое разделение ответственности между компонентами системы и упрощает ее масштабирование. Клиент-
серверная организация позволяет эффективно распределять вычислительную нагрузку и обеспечивает 
доступность системы для пользователей с различными аппаратными возможностями. Разработанная архитектура 
может служить основой для дальнейшей разработки специализированных программных средств в области 
проектирования микрореакторных систем и интеграции с системами автоматизированного проектирования.
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Abstract
Microreactors require intensive computational modeling to analyze complex multiphase chemical processes, but existing 
software solutions either have limited functionality or are expensive. To date, there is no comprehensive architectural 
platform that combines modeling, parameter identification, sensitivity analysis, and hydrodynamic calculations 
in a single software package. Such a platform is necessary for optimization and increasing the efficiency of the 
microreactors design process. The study uses the C4 software architectural design methodology based on which client-
server architecture with a modular division into subsystems was developed. JavaScript for the client part and Python 
with Django REST Framework for the server part were used as a technology stack, which ensures the cross-platform 
and scalable nature of the implementation. A scalable architecture of a software package has been developed which is 
able to solve direct and inverse kinetic problems of arbitrary chemical reactions, to identify and to optimize process 
parameters, and to make sensitivity analysis for identification of key factors of the system. Particular attention is paid to 
the hydrodynamic modeling subsystem the architecture of which includes an input data parser, a generator of dynamic 
systems of equations, and solvers for multiphase flows and chemical reactions at the phase boundary. The modular 
structure ensures independent development of components and the ability to expand the functionality of the software 
package by introducing new or modifying existing containers. The software package was tested using a three-stage 
transesterification simulation for biodiesel fuel production in a T-shaped micromixer. The results of the computational 
study confirmed the correct operation of the hydrodynamic subsystem. The proposed architecture forms the basis for 
creating an open software package available to microreactor design engineers, chemistry researchers, and students of 
chemical engineering specialties. The use of the C4 model ensures a clear division of responsibilities between the system 
components and simplifies its scaling. The client-server organization allows for efficient distribution of the computational 
load and ensures the availability of the system for users with different hardware capabilities. The developed architecture 
can serve as a basis for further development of specialized software tools in the field of microreactor system design and 
integration with computer-aided design systems.
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Введение

Современное развитие химической промышлен-
ности сопровождается повышенными требованиями 
к эффективности и безопасности производственных 
процессов, что усиливает интерес к технологиям ми-
крореакторов. Проектирование микрореакторов требует 
детального анализа сложных многофазных процессов, 
протекающих в реакторных системах.

Численное моделирование гидродинамики осно-
вано на решении уравнений в частных производных 
и представляет собой вычислительно трудоемкую 
задачу. Прямое моделирование уравнений Навье–
Стокса и уравнений конвекции-диффузии-реакции 
требует значительных вычислительных ресурсов 
[1–3]. Дополнительную сложность создает решение 
обратных задач для идентификации кинетических па-
раметров, особенно в условиях неполной информации 
о начальных условиях процесса.

Существующие программные продукты для моде-
лирования химических процессов (например, ANSYS 
или COMSOL) ограничены по функциональности или 
требуют значительных затрат на лицензирование и 

обучение персонала. При этом отсутствует комплекс-
ное решение, объединяющее в единой архитектуре 
кинетическое моделирование, идентификацию параме-
тров, анализ чувствительности и гидродинамические 
расчеты.

Цель данной работы заключается в разработке ар-
хитектуры программного комплекса для комплексного 
моделирования химических процессов в микрореакто-
рах с использованием модели «контекст-контейнер-ком-
понент-код» (Context Container Component Code, C4). 
Предлагаемый подход обеспечивает решение прямых 
и обратных кинетических задач для химических реак-
ций произвольного вида, проведение анализа чувстви-
тельности системы и поддержку гидродинамического 
моделирования с целью оптимизации конструкций ми-
крореакторов.

Требования к программному комплексу. В рамках 
гидродинамических вычислений при проектировании 
микрореакторов решение прямой задачи заключается в 
решении динамически формируемой для заданной хи-
мической реакции системы уравнений конвекции-диф-
фузии-реакции. Эти уравнения могут быть записаны в 
общем виде для компонента i [4]:
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∂ci

∂t
 = Di–f Δci – v ci + R(ci, ki, t …),	 (1)

где ci — скалярное поле концентрации вещества i не-
которой химической реакции; Di–f — коэффициент 
диффузии вещества i относительно фазы f, в которой 
оно находится; v — векторное поле скорости потока, 
рассчитываемое на основе нестационарных уравнений 
Навье–Стокса в частных производных; v ci — конвек-
ционный член уравнения; Di–f Δci — диффузионный 
член уравнения; R — кинетический (реакционный) 
член уравнения, зависящий от концентраций веществ 
реакции, констант скорости реакции ki, времени t и 
других параметров.

На практике не всегда известны все значения пара-
метров для моделирования процесса химической реак-
ции. В таких случаях для идентификации параметров 
решают обратную задачу, которая требует решения 
прямой задачи на каждой итерации.

Итеративное решение систем уравнений конвекции-
диффузии-реакции является крайне вычислительно 
затратным, что делает целесообразным ограничение 
вычислений только кинетическими членами уравнений 
R(ci, ki, t …). Это сводит задачу на каждом шаге к реше-
нию классической прямой задачи химической кинетики.

При увеличении сложности реакций размерность 
системы уравнений конвекции-диффузии-реакции (1) 
может существенно возрастать. Однако не все веще-
ства оказывают значимое влияние на ход реакции и 
образование конечных продуктов. В подобных случа-
ях оправдано проведение предварительного анализа 
чувствительности, который позволяет оценить вклад 
отдельных веществ в формирование продуктов реакции 
[5]. На основе такого анализа можно сократить размер-
ность системы, и уменьшить вычислительные затраты 
на моделирование.

Исходя из аспектов математического моделирова-
ния, необходимого для анализа и оптимизации кон-
струкций микрореакторов, сформулированы основные 
требования к программному комплексу. Программный 
комплекс должен обеспечивать: численное решение 
прямой кинетической задачи для химических реакций; 
численное решение обратной задачи для идентифика-
ции и оптимизации параметров кинетических членов 
уравнений конвекции-диффузии-реакции; проведение 
анализа чувствительности параметров произвольной 
химической реакции на основании решения прямой и 
обратной кинетических задач; выполнение гидродина-
мического моделирования реакционных процессов с 
целью выявления застойных зон в микрореакторе.

Подход к проектированию архитектуры 
программного комплекса

Модель C4. Согласно международному стандарту 
ISO/IEC/IEEE 42010:20221, архитектура определяет-
ся как совокупность концепций или свойств объекта 

1 ISO/IEC/IEEE 42010:2022. Systems and software 
engineering — Architecture description. 2nd ed. Geneva: 
International Organization for Standardization (ISO), 2022. 62 p.

(сущности) в его окружении и руководящие принципы 
реализации и развития данного объекта и связанных с 
ним процессов жизненного цикла.

Архитектура программного комплекса может рас-
сматриваться как набор структур, необходимых для 
описания программного обеспечения, и как дисци-
плина, направленная на построение этих структур и 
систем. Каждая структура включает программные эле-
менты, отношения между ними и характеристики как 
самих элементов, так и их взаимодействий [6, 7].

В работе [8] показано наличие прямой зависимости 
между моментом внесения дефекта, временем его обна-
ружения и стоимостью устранения. На рис. 1 представ-
лена зависимость величины затрат от этапа внесения 
дефекта и момента его обнаружения.

Проектирование архитектуры является одним из на-
чальных этапов разработки программного обеспечения. 
Из зависимости, представленной на рис. 1, очевидно, 
что появление дефекта на данном этапе может очень 
существенно увеличить затраты на его устранение, что 
подтверждает необходимость тщательного архитектур-
ного проектирования программного комплекса. 

Для описания архитектуры программных систем 
существует множество подходов, среди которых можно 
отметить модель Захмана [9], IDEF, ATAM [10], «4+1» 
[11] и C4 [12]. Модель C4 представляет собой метод 
графической нотации, обеспечивающий наглядный спо-
соб описания архитектуры программного обеспечения.

Название модели C4 связано с четырьмя уровнями аб-
стракции, используемыми в этой модели для обеспечения 
различной степени детализации архитектуры программ-
ного обеспечения от верхнего уровня к нижнему [12, 13].

В настоящей работе для подсистемы гидродинами-
ческих расчетов представлены уровни контекста, кон-
тейнеров и компонентов, что обеспечивает достаточное 
понимание архитектурных решений и взаимодействий 
внутри системы.

Детализация уровня кода требует отдельного тех-
нического рассмотрения, выходящего за рамки работы, 
посвященной верхнеуровневой архитектуре программ-
ного комплекса, и может быть предметом будущих 
публикаций.

Рис. 1. Зависимость величины затрат от этапа внесения 
дефекта и момента его обнаружения [8].

ПО — программное обеспечение

Fig. 1. The costs dependence vs. the stage of defect introduction 
and moment of its detection [8].

ПО — software
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Результаты

Уровень контекста. Верхний уровень архитектуры 
С4 программного обеспечения, описывает систему в 
целом, ее назначение и роль во взаимодействии с поль-
зователями и внешним миром. 

	Для представления уровня контекста на основании 
формализованных требований была разработана схе-
ма сценариев использования (рис. 2). Выбор данного 
инструмента обоснован его способностью обеспечить 
систематическое описание различных характеристик 
системы посредством [14]: формализации функци-
ональных требований к программному комплексу; 
визуализации ролевой структуры пользователей и 
механизмов их взаимодействия с системой; установ-
ления четких границ системы за счет разграничения 
	внутрисистемных компонентов и элементов внешней 
среды.

	На рис. 2 отражены ключевые функциональные тре-
бования к программному комплексу: решение прямой 
кинетической задачи, идентификация/оптимизация 
параметров кинетической задачи, возможность про-
ведения анализа чувствительности параметров кине-
тической задачи и возможность поиска оптимальных 
режимов в микрореакторе (гидродинамическое модели-
рование химической реакции, протекающей в микроре-
акторе). Также обозначено, что у каждой из основных 
функций программного комплекса есть «Extend» — 
возможность сохранения результата моделирования в 
базе данных.

Рис. 2 определяет ключевые группы пользователей 
разрабатываемого программного комплекса: инжене-
ры-проектировщики микрореакторов, химики-иссле-

дователи и студенты направлений, связанные с совре-
менными технологиями химической промышленности. 
Другие заинтересованные стороны отсутствуют, по-
скольку программный комплекс разрабатывается в со-
ответствии с принципами открытого исходного кода, 
что подразумевает отсутствие коммерческого интереса 
во взаимодействии с третьими лицами. 

В предъявленных требованиях к программному 
комплексу все группы пользователей обладают при 
работе с ним равными возможностями. Из чего следует 
отсутствие уникального функционала программного 
комплекса для какой-либо из групп пользователей.

Кроме того, в разработанных требованиях отсут-
ствует необходимость интеграции с внешними систе-
мами или базами данных, что отражается на рис. 2 в 
отсутствии зависимостей программного комплекса от 
внешних объектов.

Уровень контейнеров. Данный уровень модели С4 
описывает высокоуровневую структуру и компоновку 
элементов программного комплекса.

Гидродинамические расчеты относятся к числу 
наиболее ресурсоемких вычислительных задач, что 
накладывает повышенные требования к производи-
тельности аппаратного обеспечения. Решение сложных 
задач требует применения высокопроизводительных 
вычислительных систем, а в отдельных случаях — ис-
пользования суперкомпьютеров [2, 3]. Таким образом, 
целесообразно разделить программный комплекс на две 
глобальные независимые части: клиентскую и сервер-
ную. Клиентская часть отвечает за представление поль-
зователю средств ввода и валидации исходных данных, 
необходимых для проведения моделирования, тогда как 
серверная часть выполняет вычислительные задачи.

Рис. 2. Уровень контекста: схема сценариев использования программного комплекса. 
БД — база данных; Extend — расширение

Fig. 2. Context level: use case diagram of software package.
БД — database



Архитектура программного комплекса для моделирования химических процессов в микрореакторах...

Научно-технический вестник информационных технологий, механики и оптики, 2026, том 26, № 3 
644 Scientific and Technical Journal of Information Technologies, Mechanics and Optics, 2026, vol. 26, no 3

Для реализации масштабируемости функционала 
проекта в контексте разработки программного обеспе-
чения по принципам открытого исходного кода и для 
удобства организации и отладки программного кода 
было принято решение о представлении каждой из 
частей программного комплекса в виде модулей.

Разработанная модульная архитектура обладает вы-
соким потенциалом расширяемости: добавление но-
вых подсистем или детализация существующих могут 
быть выполнены без нарушения целостности системы. 
Ключевым условием масштабирования является кор-
ректное определение требований к потокам данных, а 
также уточнение зависимостей между модулями.

В соответствии с этим подходом построена схема 
уровня контейнеров программного комплекса (рис. 3). 

Модули уровня контейнеров представлены следую-
щими подсистемами.

Подсистема формирования входных данных. Обес
печивает прием и предварительную обработку дан-
ных, вводимых пользователем. Подсистема относится 
к клиентской части и не зависит от других подсистем.

Подсистема валидации входных данных. Выполняет 
проверку корректности введенных пользователем в 
пользовательском интерфейсе (UI) параметров. 
Подсистема относится к клиентской части и принимает 
данные от подсистемы формирования входных данных. 
Если данные корректны, подсистема передает их на 
обработку серверной части. При обнаружении ошибок 
выводит пользователю сообщение об ошибке.

Подсистема обработки и визуализации результатов 
моделирования. Представляет результаты, поступа-
ющие от серверной части. Подсистема относится к 
клиентской части. Методы визуализации данных за-
висят от формата выходных данных каждой серверной 
подсистемы.

Подсистема валидации и маршрутизации запросов. 
Повторно проверяет входные данные, полученные из 
клиентской части. Подсистема относится к серверной 
части. Она направляет запросы в соответствующие рас-

четные подсистемы и координирует их взаимодействие. 
Например, запросы от подсистемы идентификации и 
оптимизации параметров к подсистеме решения пря-
мой кинетической задачи. Кроме того, эта подсистема 
проверяет базу данных и предотвращает повторные 
расчеты, если нужный набор параметров уже был вы-
числен ранее. Данная подсистема является наиболее 
зависимой в комплексе: любое изменение формата дан-
ных в расчетных подсистемах требует ее модификации.

Подсистема решения прямой кинетической задачи. 
Реализует численное решение системы обыкновенных 
дифференциальных уравнений для прямой задачи хи-
мической кинетики. Подсистема относится к серверной 
части, не зависит от других расчетных подсистем и 
обеспечивает выполнение функционального требо-
вания к программному комплексу «решение прямой 
кинетической задачи».

Подсистема идентификации и оптимизации параме-
тров кинетической задачи. Предназначена для решения 
обратной задачи кинетики (идентификация параме-
тров) и оптимизации параметров прямой задачи. Она 
относится к серверной части, зависит от подсистемы 
решения прямой задачи и обеспечивает выполнение 
функциональных требований «идентификация/опти-
мизация параметров кинетической задачи».

Подсистема анализа чувствительности. Реализует 
алгоритм анализа чувствительности параметров моде-
ли. Подсистема относится к серверной части, зависит от 
подсистем решения прямой кинетической задачи, иден-
тификации и оптимизации параметров. Она обеспечи-
вает выполнение функционального требования «анализ 
чувствительности параметров кинетической задачи».

Подсистема гидродинамического моделирования. 
Предназначена для моделирования гидродинамических 
процессов и химических реакций на границе раздела 
фаз. Она относится к серверной части и не зависит от 
других расчетных подсистем. Подсистема обеспечивает 
выполнение функционального требования «поиск оп-
тимальных режимов в микрореакторе».

Рис. 3. Уровень контейнеров: схема взаимодействия подсистем в рамках клиент-серверной архитектуры.
Стрелками обозначены направления обмена данными между подсистемами программного комплекса

Fig. 3. Containers level: a diagram of how subsystems interact within the client-server architecture.
The arrows indicate the directions of data exchange between the subsystems of the software package



Д.К. Ершов, Е.С. Боровинская

Научно-технический вестник информационных технологий, механики и оптики, 2026, том 26, № 3 
Scientific and Technical Journal of Information Technologies, Mechanics and Optics, 2026, vol. 26, no 3� 645

Хранилище расчетов. Обеспечивает работу со 
встроенной базой данных SQLite и предназначено для 
хранения введенных пользователем начальных параме-
тров и результатов моделирования, получаемых любой 
из расчетных подсистем.

Дл	я реализации клиентской и серверной частей 
программного комплекса были использованы языки 
программирования — JavaScript и Python соответствен-
но. Каждый из этих языков является лидером в своей 
специализированной области: JavaScript — разработка 
UI для веб-приложений, Python — в области научных 
и инженерных вычислений. Для решения уравнений 
в частных производных применена библиотека FiPy.

Уровни компонентов и кода из модели C4 обеспечи-
вают более глубокую детализацию архитектуры про-
граммного комплекса. Все подсистемы, кроме подси-
стемы гидродинамического моделирования, являются 
примерами типовых задач, решаемых разработчиками 
на регулярной основе. Исходя из этого, на уровне ком-
понентов будет рассмотрена только архитектура подси-
стемы гидродинамического моделирования.

Уровень компонентов: подсистема гидродина-
мического моделирования. Третий уровень модели 
C4, ориентирован на описание внутреннего устройства 
каждого контейнера. 

На основании разработанных требований к системе, 
представленной верхнеуровневой архитектуры (рис. 2 
и 3), и алгоритмических принципов вычислительной 
гидродинамики разработана архитектура подсистемы 
гидродинамического моделирования (рис. 4).

Подсистема гидродинамического моделирования 
(рис. 4) состоит из следующих компонентов.

Парсер входных данных формата JavaScript Object 
Notation (JSON) — набор функций, предназначенный 
для данных обработки файла входных данных, посту-
пившего со стороны клиента в формате JSON.

Генератор динамической системы уравнений — 
набор функций, динамически формирующий объекты 
системы уравнений Навье–Стокса для многофазового 
течения и динамической системы модифицирован-
ных уравнений конвекции-диффузии-реакции, опи-
сывающих протекающую в микрореакторе реакцию. 
Сформированные объекты передаются в решатель 
уравнений Навье–Стокса для многофазного потока и 
решатель многофазной модели химической реакции на 
границе раздела фаз.

Генератор граничных условий — класс, задающий 
начальные и граничные условия для объектов, описы-
вающих системы гидродинамических уравнений. Он 
получает и обновляет объекты от генератора динами-
ческой системы уравнений.

Решатель уравнений Навье–Стокса для многофаз-
ного потока — класс, численно решающий на каждой 
итерации моделирования динамическую систему урав-
нений Навье–Стокса для многофазового течения, на 
каждой итерации возвращает векторное поле скорости 
решателю многофазной модели химической реакции на 
границе раздела фаз.

Менеджер физических скалярных полей — множе-
ство классов, определяющих скалярные и векторные 
поля, и операции над ними (динамическую плотность, 
вязкость, фазы и др.).

Калькулятор концентраций на выходе из микро-
реактора — набор функций, реализующий алгоритм 

Рис. 4. Уровень компонентов: схема взаимодействия компонентов подсистемы гидродинамического моделирования.
«→» — передача данных от одного компонента к другому (источник передает данные, но сам не зависит от получателя); 

«↔» — взаимозависимость компонентов

Fig. 4. Components level: diagram of interactions between components of the hydrodynamic modeling subsystem.
“→” — data transfer from one component to another (the source transmits data, but it does not depend on the recipient); 

“↔” — component interdependence
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расчета количества каждого вещества, вышедшего из 
микрореактора за время моделирования.

Конвертер результатов моделирования в JSON — 
набор функций, конвертирующий результаты численно-
го моделирования в JSON-формат для отправки обратно 
на клиентскую часть и для сохранения в хранилище 
расчетов.

Решатель многофазной модели химической реакции 
на границе раздела фаз — набор функций, реализую-
щих численное моделирование системы модифициро-
ванных уравнений конвекции-диффузии-реакции. Эти 
уравнения описывают протекание химических реакции 
на границе раздела фаз. На каждой итерации расчет 
зависит от данных, поступающих от решателя уравне-
ний Навье–Стокса и менеджера физических скалярных 
полей. По завершении каждой итерации решатель пе-
редает данные в калькулятор концентраций на выходе 
из микрореактора.

Апробация программного комплекса. Клю	чевой 
особенностью программного комплекса, отличаю-
щей его от других программных решений (ANSYS, 
COMSOL, OpenFOAM) является целостная архитекту-
ра, спроектированная для решения задач моделирова-
ния химических реакций, протекающих в микрореакто-
рах: начиная с кинетического моделирования до поиска 
оптимальных режимов в микрореакторе на основе ана-
лиза гидродинамических эффектов. В соответствии с 
функциональными требованиями, перечисленными в 
разделе «Введение» и подсистемами, показанными на 
рис. 2, программный комплекс обеспечивает: решение 
прямой кинетической задачи (подсистема решения 
прямой кинетической задачи); идентификацию и опти-
мизацию параметров кинетической задачи (подсистема 
идентификации и оптимизации параметров); проведе-
ние анализа чувствительности параметров (подсистема 
анализа чувствительности); поиск оптимальных режи-
мов в микрореакторе (подсистема гидродинамического 
моделирования); сохранение результатов моделирова-
ния в базе данных (хранилище расчетов).

Первые три подсистемы предназначены для реше-
ния классических задач химической кинетики. На этапе 
предварительного анализа они позволяют получить 
начальные приближения параметров реакции, прове-
сти их идентификацию и оценить вклад отдельных 
компонентов. Эти подсистемы позволяют формировать 
качественные входные данные для последующего про-
ведения гидродинамического моделирования, снижая 
вычислительные затраты и повышая надежность ко-
нечных результатов.

Стандартные программные пакеты для вычис-
лительной гидродинамики (ANSYS, COMSOL, 
OpenFOAM) не поддерживают возможность прямо-
го сопряженного моделирования гидродинамических 
процессов и кинетики химических реакций, проте-
кающих на границе раздела фаз. Это ограничение не 
позволяет использовать указанные инструменты для 
анализа и оптимизации процессов в микрореакторах 
по ключевому параметру — площади границы раздела 
фаз. Для преодоления данного ограничения и обеспе-
чения возможности целенаправленной оптимизации 
конструкций и режимов работы микрореакторов была 

разработана специализированная гидродинамическая 
модель, учитывающая протекание реакции на границе 
раздела фаз. Эта модель лежит в основе подсистемы 
гидродинамического моделирования и является цен-
тральным элементом программного комплекса.

Разработанная гидродинамическая модель реакции 
включает в себя модифицированную версию метода 
объема жидкости и модифицированные уравнения кон-
векции-диффузии-реакции. Эти уравнения являются 
ключевыми для моделирования процесса химической 
реакции в микрореакторе, они описывают простран-
ственно-временное распределение концентрации ве-
щества в микрореакторе и имеют вид:

	
∂ci

∂t
 = Di–f Δci – v ci + Riαint,	 (2)

где αint — скалярное поле, определяющее на основании 
модифицированного метода объема жидкости положе-
ние границы раздела фаз в расчетном пространстве.  
Величина αint в формуле (2) является ключевым отли-
чием от классической формулы (1) конвекции-диффу-
зии-реакции, и определяет, что химическая реакция Ri 
протекает только на границе раздела фаз между задан-
ными несмешиваемыми жидкостями.

Для тестирования подсистемы гидродинамического 
моделирования использовалась химическая реакция пе-
реэтерификации, при помощи которой в микрореакто-
рах производится биодизельное топливо. Это сложная 
химическая реакция, состоящая из трех стадий, проте-
кающих на границе раздела фаз параллельно друг другу:

	 T + C2H5OH ↔ D + E,	 (3)
	 D + C2H5OH ↔ M + E, 	 (4)
	 M + C2H5OH ↔ G + E, 	 (5)

где T — триглицериды; D — диглицериды; M — мо-
ноглицериды; G — глицерин; E — свободные жирные 
кислоты (биодизель); C2H5OH — этанол. 

Математическая модель, лежащая в основе подси-
стемы гидродинамического моделирования, требует 
определения фаз системы, как некой совокупности хи-
мических веществ. Важно отметить, что данное опре-
деление фазы не соответствует устоявшемуся понятию 
фазы из вычислительной гидродинамики. Для указан-
ной реакции переэтерификации фазы были сформиро-
ваны следующим образом: фаза триглицеридов состоит 
из веществ T, D, M и E; фаза этанола из C2H5OH и G.

Реакция переэтерификации протекает в изотермиче-
ских условиях при температуре 40 °C [15]. Физические 
параметры, необходимые для проведения гидродинами-
ческого моделирования, такие как плотность и вязкость 
веществ, были получены путем интерполяции значений 
для заданной температуры из работ [16, 17] (табл. 1). 
Значения констант скорости химических реакций (3)–
(5) были взяты из [18] при количестве катализатора 
равном 1 % (табл. 2), а коэффициенты диффузии для 
веществ из [19] (табл. 1).

Также для проведения гидродинамического моде-
лирования была подготовлена геометрическая модель, 
описывающая в виде расчетной сетки пространство 
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микрореактора. Подсистема гидродинамического мо-
делирования работает с любыми моделями формата 
«msh», созданными в специализированной программе 
c открытым исходным кодом gmsh, предназначенной 
для создания 2D- и 3D-моделей, и их расчетных сеток.

Для сокращения затрат на процесс отладки и тести-
рования использованы 2D-вариации геометрических 
моделей микрореакторов, так как это существенно со-
кращает время выполнения численных алгоритмов 
решения гидродинамической модели. На рис. 5 пред-
ставлены схема (рис. 5, a) и разработанная 2D геоме-
трическая модель с расчетной сеткой микрореактора 
(рис. 5, b), которые были использованы для моделиро-
вания процесса протекания химической реакции пере-
этерификации в микрореакторах.

При разработке 2D-модели и ее расчетной сет-
ки было принято, что модель продольного сечения 
Т-образного микросмесителя имеет вид сверху.

Расчетная сетка (рис. 5, a), имеет четыре типа 
граничных условий: вход 1, вход 2, выход и стенки. 
Программный комплекс принимает на вход модели 
сетки в виде файлов формата «msh».

Ключевым подготовительным шагом гидродинами-
ческого моделирования является настройка граничных 
условий системы, от которых зависит итоговое со-

стояние системы. Для стенок задавалось стандартное 
граничное условие — условие прилипания. Граничные 
значения скалярных полей давления, концентрации 
C2H5OH и Т и векторного поля скорости представлены 
в табл. 3, на каждый из входов подается чистое веще-
ство без примесей, поэтому значения концентраций 
остальных веществ на входах равно 0 моль/л.  В началь-
ный момент времени t0: пространство микросмесителя 
полностью заполнено C2H5OH — в каждом расчетном 
объеме значение концентрации C2H5OH равно 1 моль/л; 
значения концентраций веществ во всем расчетном 
объеме, кроме C2H5OH 0 моль/л; начальное численное 
приближение поле давления 0 Па во всем расчетном 
объеме; векторное поле скорости задано векторами 
вида (0,0) для всего расчетного объема. Система до 
начала моделирования находится в состоянии покоя.

Последним подготовительным этапом является 
настройка параметров численного моделирования. 
К таким параметрам относятся: шаг моделирования 
по времени dt — 0,01 с; коэффициент релаксации ско-
рости — 0,7; коэффициент релаксации давления — 0,3; 
нижний и верхний численные индикаторы границы 
раздела фаз — 0,45 и 0,55. Коэффициенты релаксации 
для численного решения уравнений Навье–Стокса были 
взяты как стандартные значения из [21].

Таблица 1. Физические параметры химических веществ
Table 1. Physical parameters of chemical substances

Параметр
Вещество

T C2H5OH D M E G

Плотность ρ, кг·м3 916,3 789,1 950,3 980,7 875,2 1261,5
Динамическая вязкость μ, Па·с 0,052 1,144 × 10–3 1,5 × 10–2 2,5 × 10–2 4,4 × 10–3 1200
Коэффициенты диффузии для 
уравнений конвекции-диффу-
зии-реакции веществ (3)–(5), 
мкм2/c

1580 118,2 1380 1380 1380 1380

Таблица 2. Константы скорости химических реакций, л2/(моль2·с)
Table 2. Kinetics constants, l2/(mol2·s)

Прямая  
реакция (3), k1

Обратная  
реакция (3), k–1

Прямая  
реакция (4), k2

Обратная  
реакция (4), k–2

Прямая  
реакция (5), k3

Обратная  
реакция (5), k–3

2,45 × 10–1 8,65 × 10–1 1,22 × 10–1 3,75 × 10–2 5,37 × 10–2 1,26 × 10–2

a b

Рис. 5. Схема [21] (a) и 2D-модель [20] (b) Т-образного смесителя.
На рис. 5, b изображена расчетная сетка (10 284 расчетных объемов (ячеек)), созданная в gmsh 

Fig. 5. Diagram [21] (a) and 2D model [20] (b) of a T-shaped mixer.
Fig. 5, b shows the calculated grid (10,284 calculated volumes (cells)) created in gmsh
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После проведения настроек граничных и начальных 
условий скорости, давления, концентраций веществ, 

физических параметров веществ, а также численных 
параметров моделирования было проведено моде-

Таблица 3. Граничные условия моделируемой системы
Table 3. Boundary conditions of the modeling system

Граница
Параметр

Скорость, мкм/с Давление, Па T, моль/л C2H5OH, моль/л

Вход 1 (0; 500) — 0 1
Вход 2 (0; –500) — 1 0
Выход (0; 0) 0 — —

a

0 200 400 600 X, мкм
0

100

200

300
Y, мкм

Триглицериды, моль/л

0

1

2

3
моль/л

d

0 200 400 600 X, мкм
0

100

200

300
Y, мкм

0 — отсутствие фазы (синий цвет), 1 — наличие фазы (желтый цвет)

0

1

безразмерная 
величина

b

0 200 400 600 X, мкм
0

100

200

300
Y, мкм

Биодизель, моль/л

0,00

моль/л
e

0 200 400 600 X, мкм
0

100

200

300
Y, мкм

0 — отсутствие фазы (черный цвет), 1 — наличие фазы (белый цвет)

0

1

безразмерная 
величина

0,02

0,04

0,06

0,08

с

0 200 400 600 X, мкм
0

100

200

300
Y, мкм

Этанол, моль/л

0

моль/л
f

0 200 400 600 X, мкм
0

100

200

300
Y, мкм

0 — отсутствие фазы (белый цвет), 1 — наличие фазы (зеленый цвет)

0

1

безразмерная 
величина

1

2

3

Рис. 6. Распределение концентраций веществ реакции переэтерификации в пространстве Т-образного микросмесителя после 
установки стационарного состояния: триглицериды (а); биодизель (b); этанол (c); фаза триглицеридов (d); граница раздела 

фаз (e); фаза этанола (f)
Fig. 6. Substances concentrations distribution of the transesterification reaction in the space of a T-shaped micromixer after 
establishing a steady state: triglycerides (a); biodiesel (b); ethanol (c); triglyceride phase (d); interface (e); ethanol phase (f)



Д.К. Ершов, Е.С. Боровинская

Научно-технический вестник информационных технологий, механики и оптики, 2026, том 26, № 3 
Scientific and Technical Journal of Information Technologies, Mechanics and Optics, 2026, vol. 26, no 3� 649

лирование химической реакции переэтерификации, 
протекающей на границе раздела фаз в Т-образном 
микросмесителе. Учитывая допущение о 2D-модели 
продольного сечения (без учета вертикальной оси z), 
сила гравитации была исключена из правой части не-
стационарных уравнений Навье–Стокса.

На рис. 6 представлено пространственное рас-
пределение всех концентраций веществ реакции пе-
реэтерификации в Т-образном микросмесителе по-
сле достижения стационарного состояния системы. 
В пространство микросмесителя со входа 1 посту-
пает C2H5OH (рис. 6, с), а со входа 2 — Т (рис. 6, а), 
остальные вещества — D, М, G, этиловые эфиры (Е, 
рис. 6, b) образуются только в зоне границы раздела 
фаз (белая зона на рис. 6, e). Помимо распределения 
концентраций веществ во времени и пространстве про-
граммный комплекс также рассчитывает и выводит 
графики пространственно-временного распределения 
фаз (рис. 6, g, f), и позволяет рассчитать площадь гра-
ницы раздела фаз. Данные результаты предполагается 
использовать в качестве критерия при проектировании 
микрореакторов. Полученное в стационарном режиме 
распределение фаз в пространстве соответствует теоре-
тическим описаниям ламинарного течения для системы 
этанол-соевое масло в Т-образном микросмесителе 
при числе Рейнольдса Re приблизительно равном 0,21 
[22]. График распределения и образования биодизель-
ного топлива (рис. 6, b) соответствует теоретическим 
ожиданиям о протекании реакции только на границе 
раздела фаз.

Обсуждение

Практическая значимость работы заключается в 
создании открытого программного комплекса, доступ-
ного для инженеров-проектировщиков микрореакто-
ров, химиков-исследователей и студентов химических 
специальностей. Программный комплекс состоит из 
клиентской части (React c TypeScript) и серверной ча-
сти (Python с Django REST Framework), исходный код 
которых размещен в публичных репозиториях GitHub1. 
Разработанная архитектура может служить основой для 
создания специализированных программных решений 
в области проектирования и оптимизации микрореак-
торов.

Использование технологического стека JavaScript/
Python совместно с Django REST Framework обеспечи-
вает кроссплатформенность решения и возможность 
интеграции с существующими системами. Модульная 

1 [Электронный ресурс]. Режим доступа: https://github.
com/danibord/minm-ui — клиентская часть программного ком-
плекса (дата обращения: 13.04.2026). [Электронный ресурс]. 
Режим доступа: https://github.com/danibord/minm-server — 
серверная часть программного комплекса (дата обращения: 
13.04.2026).

архитектура позволяет использовать отдельные ком-
поненты как для управления технологическими 
	процессами, так и для проведения научных исследо-
ваний.

Дальнейшие исследования могут быть направлены 
на расширение библиотеки математических моделей, 
интеграцию с системами автоматизированного проек-
тирования и разработку алгоритмов машинного обуче-
ния для прогнозирования свойств новых химических 
процессов в микрореакторах.

Заключение

Представлена архитектура программного комплекса 
для моделирования химических процессов в микроре-
акторах, разработанная с использованием модели C4. 
Предложенная архитектура обеспечивает масштаби-
руемость, модульность и возможность независимой 
разработки отдельных компонентов системы благодаря 
четкому разделению на уровни контекста, контейнеров 
и компонентов. Разработанная архитектура позволяет 
объединить в одном комплексе полный набор инстру-
ментов для многоэтапного моделирования — от кине-
тического анализа до гидродинамического расчета, что 
принципиально отличает его от специализированных 
пакетов ANSYS, COMSOL и OpenFOAM.

Апробация программного комплекса проведена на 
примере моделирования процесса переэтерификации 
триглицеридов этанолом для производства биодизель-
ного топлива в Т-образном микросмесителе. Численное 
моделирование трехстадийной химической реакции, 
протекающей на границе раздела фаз, подтвердило 
корректность работы гидродинамической модели и 
подсистемы моделирования. Полученное в стационар-
ном режиме распределение фаз в объеме микрореак-
тора соответствует теоретическим описаниям лами-
нарного течения системы «этанол-соевое масло» при 
числе Рейнольдса приблизительно равном 0,21, что 
подтверждает валидность предложенных архитектур-
ных решений и их практическую применимость для 
решения задач проектирования микрореакторов.

Предложенный программный комплекс не только 
реализует полный набор функциональных требова-
ний — от решения прямой кинетической задачи до 
гидродинамического моделирования, — но и предо-
ставляет пользователю возможность моделирования 
химических реакций, протекающих на границе раздела 
фаз, недоступную в классических программных па-
кетах вычислительной гидродинамики. Комплексный 
подход позволяет проводить предварительную опти-
мизацию и анализ на упрощенных моделях, что повы-
шает эффективность и точность гидродинамического 
моделирования. Такой подход способствует не только 
повышению функциональности разработанного реше-
ния, но и практической ориентированности инструмен-
та, направленной на проектирование микрореакторов.

https://github.com/danibord/minm-ui
https://github.com/danibord/minm-ui
https://github.com/danibord/minm-server
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