
简介: CH3NH3PbX3（X=Br，I）钙钛矿纳米晶的
合成通常是使用批次式搅拌系统进行。宏观间歇
式反应器在高耗能的同时，并不能保证制备的纳
米晶的尺寸均匀可控，实验的重复性也不好。而
微流体具有高效的传质传热特性，以及良好的可
操纵性。同时体系反应体积的急剧下降使得反应
过程的不确定性大大降低。这样保证所有晶体拥
有相同的成核和生长环境。所以使用微反应器制
备的纳米晶的尺寸均匀可控。

计算方法: 我们使用comsol内置建模功能进行建模。
为了比较微反应器与传统间歇式反应器在合成钙钛
矿纳米晶过程中的速度场与浓度场的差异。我们选
择了层流接口（CFD模块）和稀物质传递接口进行
计算。

在图2中，毛细管入口处注射前驱液（内相），设为
层流接口的入口1与稀物质传递接口入口1。甲苯
（不良溶剂）入口（外相）设为层流接口的入口2与
稀物质传递接口入口2。反应器Outlet为层流与稀物
质传递物理场的出口。

结果: 展示仿真研究的结果。可以用图片或表格的
形式对结果进行呈现。

结论: 仿真结果展示了传统间歇式反应器与微反应
器的速度场与浓度场的差异。微反应器中改变不同
相的流量也会对浓度场产生影响。这些结果对于对
速度场和浓度场敏感的结晶过程是至关重要的。通
过对体系的浓度场的计算使得我们合成了高质量的
甲胺铅卤钙钛矿纳米晶。同样的类似的结果还可以
加入流体传热接口来丰富其结晶领域的应用。结合
结晶学原理，有望可以指导合成所期望的晶体。
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图 2.微反应器示意图

图 3.微反应器与间歇式反应器运行时，浓度场和速度场的对比

图 4. 改变内相流量和外相流量时，微反应器内浓度场变化

图 1. 微反应器制备钙钛矿纳米晶示意图

微流体仿真助力3D打印微反应器合成钙钛矿纳米晶
李冲1         庄园2

1.化工学院，大连理工大学，辽宁，大连
2.化工学院，大连理工大学，辽宁，大连

Excerpt from the Proceedings of the 2019 COMSOL Conference in Beijing


	幻灯片编号 1

