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以有限元素分析法軟體優化化工單元 

多功能材料實驗室 

-康敦彥團隊 

 

簡介 

多數工程設備（如：壓縮機、幫浦、反應器、熱交換器等）的操作原理皆可用

輸送現象(transport phenomena)來描述。輸送現象包含了質量輸送、動量輸送

(即：流體動力學)、能量輸送（即：熱傳學），這些輸送現象可用下列四個方程

式分別描述： 

 

   
𝜕𝜌

𝜕𝑡
+ 𝛻𝜌𝑣⃑ = 0                 (1) 

   𝜌
𝐷𝑣⃑

𝐷𝑡
= −𝛻𝑝 + 𝜇𝛻2𝑣⃑ + 𝜌𝑔⃑       (2) 

   𝜌𝐶𝑝

𝐷𝑇

𝐷𝑡
= 𝑘𝛻2𝑇 + 𝑄            (3) 

   𝜌
𝐷𝐶𝐴

𝐷𝑡
= 𝜌𝐷𝐴𝐵𝛻2𝐶𝐴 + 𝑟𝐴         (4) 

 

其中𝜌為流體密度、𝑡為時間、𝑣⃑為流體速度、𝜇為流體黏度、𝑔⃑為重力加速度、

𝑇為溫度、𝐶𝑝為流體比熱容、𝑘為熱傳導係數、𝑄為系統吸放熱、𝐶𝐴為 A物質濃

度、𝐷𝐴𝐵為 A物質相對於 B的擴散係數、𝑟𝐴為 A的反應速率。 

 

上述方程式中，(1)和(4)描述質量平衡、(2)描述動量平衡、(3)描述能量平衡。

若同時求解上述四條方程式，則可以得到流體速度、溫度、濃度隨在系統中隨

著時間的分佈情形。從流體的速度、溫度、濃度資訊中，我們可以定量計算出

某一工程設備的操作效能。 

 

 

然而，上述方程式皆為偏微分方程式，在真實系統的複雜幾何形狀中幾乎不可

能求出解析解，僅能得到數值解。隨著電腦運算技術的演進，已經有許多針對

這些輸送現象方程式求解的套裝軟體工具，如：ANSYS、COMSOL 

Multiphysics、Abaqus等等(Figure 1)。 
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Figure 1. 三種常見的輸送現象求解軟體。 

 

這些套裝軟體皆包含了下列功能： 

1. 讓使用者繪製模擬巨觀設備的幾何形狀。 

2. 讓使用者決定一個或多個要求解的輸送現象偏微分方程式。 

3. 讓使用者能夠輸入流體的性質參數。 

4. 讓使用者能夠設定數值方法求解的網格與求解器參數。 

5. 能夠視覺化數值求解之後的結果。 

 

在不同的數值方法軟體中，本實驗團隊長期使用 COMSOL Multiphysics這套軟

體。相較於其他功能相近的軟體，COMSOL Multiphysics擁有友善的使用者界

面與容易進行不同物理現象耦合的優點。 

 

然而，在進行 COMSOL運算時，需要的運算資源(CPU與記憶體)也相當龐大。

若利用一般桌上型個人電腦來運算 COMSOL 建立的一個 3D 流體力學模型，

往往需要數天到一個禮拜的運算時間，大幅限制了研究的進度。因此我們希望

申請台大計算機中心的高效能運算資源來進行 COMSOL運算，以縮減運算所

需時間、加速本團隊的研究進展。 

 

 

問題描述與擬採用方法 

 

我們預期利用台大計算機中心的高效能運算資源與 COMSOL軟體進行三項研

究工作：1)實驗室排氣設備的優化、2)薄膜材料內部質量輸送之探討、3)工業

級化學反應器的設計與放大、。針對此三項研究主題之問題描述與研究方法分

述如下。 

 

主題一：實驗室排氣設備的優化 

 

化學實驗室常用的排氣設備為排煙櫃與抽氣式藥品櫃，這些設備的抽氣效能直
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接影響操作人員的工作安全。排煙櫃或是抽氣式藥品櫃的運作原理，為在一空

間內製造向外排氣的流場，將空間內之化學藥品的蒸氣隨著流場而排除。在這

個工程設計的問題中，流場的進出方向與流場在空間內的分佈極為重要。在過

去的研究當中，我們嘗試了多種不同的排煙櫃設計方式，如 Figure 2所示。 

 

(a) (b) (c) 

Figure 2. 三種不同排風口設計的排煙櫃。 

 

Figure 2中三種不同排煙櫃設計的排氣口設計有顯著的不同。圖中排氣櫃內部

的小圓點代表了實驗操作中有機蒸氣的來源，我們利用 COMSOL來模擬經過

一段時間之後，三種排煙櫃內部的有機蒸氣排除情形，藉此比較不同排煙櫃設

計的優劣。 

 

在排煙櫃操作 60秒之後，內部濃度分佈如 Figure 3所示： 

 

 

(a) (b) (c) 

Figure 3. 在 60秒操作之後，三種不同排風口設計的排煙櫃內部的濃度分佈

情形。 
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從 Figure 3中我們可看出三種排煙櫃設計內部的有機蒸氣濃度分佈狀況。設計

a 和 b 內部的有機蒸氣濃度明顯高於設計 c，因此說明設計 c 為三者中較佳的

設計。 

 

除了定性的觀察濃度分佈之外，從 COMSOL模擬結果中我們亦可獲取模型中

定量的資訊。我們統計在 60 秒排煙操作之後，三種設計中有機蒸氣濃度高於

5 ppm的區域百分比分別為：設計 a 85%、設計 b 83%、設計 c 64%。此結果說

明無論就定性的濃度分佈(Figure 3)或是定量的濃度分析來檢視設計結果，都可

得到設計 c優於其他兩者的狀況。 

 

在本計畫中，我們將持須優化實驗室的排煙設備設計。我們將研究桌上型排煙

櫃與抽氣式藥品櫃兩種裝置的設計原則。台灣廠商所販售的桌上型排煙櫃與藥

品櫃皆無太大差異，在設計上有許多優化空間。我們將利用 COMSOL分析設

備內部細節的流場變化(Figure 4)，藉此提出排煙設備優化的準則。 

 

  

Figure 4. 一排煙櫃上半部(左)與下半部(右)的流速分佈情形。 

 

主題二：薄膜材料內部質量輸送的探討 

 

本實驗團隊之研究主題於薄膜材料於分離程序之應用。薄膜分離程序當中涉及

物質(欲分離之小分子，如二氧化碳、氫氣、乙醇蒸氣、水蒸氣等等)於薄膜內

部之質量輸送行為。在實驗當中，我們往往只能觀察到巨觀的薄膜輸送結果，

例如：某個薄膜樣品在某操作條件下所展現之水蒸氣通量為何。然而，這樣巨

觀的實驗結果可能受到微觀的薄膜微結構與基材微結構共同影響。若我們能夠

系統性分析薄膜或是基材微結構與質量輸送性質對於巨觀薄膜輸送之結果，便

能夠釐清實驗中各項結果的背後學理與機制為何。舉例來說，過去我們曾探討

過兩種不同複合薄膜內部的質量輸送狀況(Figure 5)。 
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(a) (b) 

  

Figure 5. 兩種不同結構的多層複合薄膜之結構示意圖(上)與 1D質傳阻抗串

聯圖。 

 

其中複合材料 a為一層緻密薄膜(質傳阻力高)塗布在孔洞性基材上，複合材料

b 為兩者中間增加了一層高通透性的薄膜(質傳阻力低)。在傳統阻抗模型的分

析中，複合材料 b比複合材料 a多了一道質傳阻力，因此複合材料 b將有著更

高的等效質傳阻力。 

 

然而，當我們用 COMSOL軟體模擬兩種複合材料的質量輸送行為，卻得到相

反的結果：複合材料 b 的等效質傳阻力低於複合材料 a。其原因為複合材料 b

中增添的低阻力輸送層，大幅改變了物質在材料內部的輸送路徑(Figure 6)。 

 

(a) 
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(b) 

 

Figure 6. 以 COMSOL模擬兩種不同結構之複合薄膜內部質量

輸送情形。 

 

在複合材料 a中，物質在最上方高質傳阻力層走了相當長的路徑，才到達下方

的多孔性基材。而在複合材料 b中，因為高質傳阻力層與多孔基材中間加入了

一層低阻力輸送層，因此大幅縮短了物質在最上方高質傳阻力層中輸送的路

徑。上述的模擬結果違背了利用簡化後一維阻抗模型的分析結果，說明若沒有

利用像 COMSOL這樣的模擬工具，難以分析、預測真實薄膜材料內的質量輸

送行為。在本研究中，本實驗團隊將於多孔性氧化鋁基材上製備緻密且具有分

子選擇性的金屬有機骨架(MOF)薄膜，我們也將同時利用 COMSOL 建構此薄

膜模型，並且模擬其質量輸送的結果(Figure 7)。 

 

(a) (b) 

Figure 7. (a) 在多孔氧化鋁基材上塗布薄膜之 SEM 照片；(b)多層複合薄膜

之結構示意圖。 

 

主題三：工業級化學反應器的設計與放大 

 

化學反應器為化學、食品、化妝品、生物工業中的關鍵設備之一。在實驗室等

級的小型反應器中，因為反應器內部較容易混合均勻、溫度也容易控制，因此
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可以視其為理想反應器(ideal reactor)。穩態之理想反應器的設計方程式多數具

有解析解，能夠透過仍人工簡易運算後求得反應器設計參數。 

 

然而，當反應器體積增大，到達工業級量產尺寸時，反應器內部的攪拌機制將

顯著影響其流場分佈。在工業級反應器中，流場分佈均勻與否、反應器內是否

有未受攪拌之 dead zone產生、反應器控溫狀況皆會影響反應的產率與選擇性。

因此我們預計用 COMSOL來模擬反應器中的流場、溫度、濃度分佈，藉此優

化反應器的設計。 

 

過去我們曾經進行攪拌槽的模擬，分析不同數量擋板所造成的流場差異，與攪

拌特徵曲線的差異(Figure 8)。 

 

(a) (b) 

Figure 8. 不同數量擋板攪拌槽之(a)COMSOL模擬之流場分佈圖、(b)操作特

徵曲線。  

 

在本計畫中，我們將以先前模擬攪拌器的成果為基礎，在模型中加入化學反應、

質量傳遞、熱傳遞等三種物理現象，設計工業級的化學反應器。 
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預期成效 

 

我們預計利用未來三年時間完成上述三項研究工作，此三項研究工作包含了基

礎的材料科學研究與和工業界相關的電腦輔助工程。因此我們預計在計畫執行

期間，能夠發表 3-5 篇和本研究相關的國際期刊論文、1-2 篇專利，並且與台

灣產業界合作，以電腦輔助工程技術轉移的方式協助產業升級。在人才培育方

面，我們預計培育 4-6位具有電腦輔助工程專長的碩士生、1-2位博士生。 

 

 

 


