
 

科技评论

介科学支撑多相反应器一步放大
王利民 1,2，葛蔚 1,2，王维 1,2

摘要　传统经验试错研发模式已难以满足“双碳”目标下过程工业的发展需求，而介科学可为过程工

业高端化、智能化、绿色化发展提供重要理论支撑。“介科学支撑多相反应器从实验室到工业规模的

一步放大”入选中国科学技术协会 2024 年十大工程技术难题，凸显了该研究方向的重要意义。探讨了

介科学方法在揭示介尺度结构动态演变规律及其对材料精准设计、反应器一步放大和过程强化的理论

支撑作用；系统分析了当前介尺度研究存在的系统性不足、自主工业软件研发滞后、技术转化阻力大及

企业参与度低等制约发展的关键瓶颈；提出了加强顶层设计与政策支持、深化介科学理论研究、加快自

主软硬件体系建设、推动产学研协同创新等对策，以促进多相反应器一步放大技术的突破与应用，助力

过程工业绿色低碳转型和高水平发展，支撑国家“双碳”战略目标实现。
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化工过程放大的目的是通过

传递与反应的有效结合，将小试、

中试结果在更大处理能力的工业

装置上“重现”，以低成本生产出

质量合格的产品。基于反应特性

与工艺操作方式的不同，传统的化

工过程放大有规模放大（scale−up）

和数量放大（numbering−up）两种

模式[1]。在放大过程中，涉及流

动、传热及传质等关键物理现象

的“三传”问题显得尤为突出。由

于不同传递速率的作用，实际反应

速率控制模式可能从本征动力学

主导转向由传递速率所主导。随

着化学工程理论体系不断完善与

计算机技术飞速进展，对真实化工

过程进行高精度模拟计算[2]，乃至

在虚拟环境中开展化学工程实验，

逐渐成为化学工程师关注的焦点。

介科学的目标是发展一种极

可能普遍的原理，为不同层次的学

科建立一个桥梁，将单元尺度的机

制与系统的行为联系起来。过程

工业中大多数物质与能量转化过

程最终发生在原子或分子尺度，而

工业生产运行在宏观的设备尺度，

两者跨越的时空尺度大致在 10个

量级[3]。一步放大的科学挑战在于

对从原子到生态环境的多尺度结

构，特别是对各单元与系统尺度间

复杂的介尺度动态结构缺乏理性

认识和量化分析手段，而这在广泛

应用的多相反应器中表现得尤为

突出。虚拟过程工程是连接介科

学与新工艺开发的重要桥梁，正在

推动过程工业研发方式由经验试

错和逐级放大向机理驱动、模型

辅助和智能优化转变。基于介科学

的虚拟过程工程为突破传统逐级

放大模式提供了新的理论基础和

技术路径，有望显著提升过程开发

的效率、可靠性和精细化水平。

若能充分发挥中国在介科学方法

和应用基础研究方面的优势，并基

于结构和逻辑一致性的理念，贯通

自主软件、硬件、模型、算法与工

程应用全技术链条，将有望引领过

程工业绿色低碳和高质量发展。  
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1    多相反应器放大过程的

技术现状和发展态势

多相反应器在化工生产中占

有重要地位，但其从实验室到工业

规模的放大过程存在诸多不确定

性。传统的将实验室研究成果扩

大到工业规模生产，需要经历从小

试、中试、工业示范到工业化等逐

级放大过程，周期长、成本高、优

化不足且风险大，实现多相反应器

的一步放大是化工人一直以来追

逐的梦想。 

1.1    多相反应器放大挑战与需求

过程工业涵盖化工、冶金、能

源、材料、资源和环境等行业，是

国民经济的支柱产业，贡献了约

20% 的国内生产总值（GDP）[4]。然

而，这些行业也是能源资源消耗和

碳排放的主要来源，占总碳排放的

近 40%。传统的研发模式高度依

赖于经验试错和逐级放大，耗时

长、成本高、优化不足且风险大，

不能适应碳达峰碳中和目标的紧

迫性需求（例如，煤气化、清洁汽

油和非焦炼铁技术的研发都历时

20余年）。为应对这些挑战，除了

具体工艺、材料、装备以及流程的

变革，一个共性的关键点是研发模

式的变革，通过多学科交叉融合和

集成先进智能化信息技术[5]，实现

过程工业的高效绿色、低碳化和

去碳化再造，支撑国家新质生产力

的形成与碳达峰目标的实现。

在此背景下，气固、气液、液

固和气液固等多相反应器作为过

程工业中应用最广泛、行为最复

杂且放大最困难的装备，其多尺度

结构的形成机理和调控方法是尤

其需要突破的共性基础，对变革过

程技术的研发模式，不仅意义重

大，而且具有很强的可行性。 

1.2    介科学方法的提出与应用

近 10多年来，中国化工界原

创提出的介科学聚焦介尺度结构

的动态演变规律，通过学科交叉，

研究复杂过程的控制机制和演化

机理。在国内外学术界各方面支

持下，已牵头成立了国际介科学组织，

相关研究和应用在国内外方兴未

艾，为实现材料精准可控设计、反

应器一步放大、系统高度集成及

过程强化提供了有力的理论支

撑。中国原创的介科学方法及虚

拟过程工程技术，初步验证了各种

化工系统中共存的介尺度结构，皆

满足“竞争中协调”的共性机理[6]。

基于介科学方法开发的工业仿真

软件，可在模拟精度、效率上有显

著提升，助力实现过程一步放大，

解决过程工业可持续发展的瓶颈

问题。该理论和技术被国际学术

界认为是“宏大的革命性主张、核

心的化学工程方法、形成了中国

学派”[7−9]，并广泛认可其领先地位。 

1.3    虚拟过程工程技术的开发

在模拟计算的软件开发与工

程应用方面，虽然多相流模拟软件

已初具虚拟装备能力，但这些模拟

软件都是采用平均化方法处理介

尺度非均匀结构，掩盖了多相系统

的本质特征，难以揭示介尺度结构

形成的物理机制及准确预测实际

流动和传递过程。中国提出了新

的软硬件体系结构，初步具备了从

底层机理构建虚拟工厂的能力[10]，

受到了国际上的广泛关注。目前

多相流领域使用较为广泛的商业

软件 Ansys Fluent、Barracuda、Sie-

mens Star−CCM+等都将基于中国

介科学研究的曳力公式作为标准

选项[11−13]。相关研究成果已应用

于 10余家世界 500强企业的技术

研发。国家自然科学基金委员会

组织实施的国际首个介科学重大

研究计划终评获优秀，并由此形成

了以中国科学院和国内多所高校

为主体的介科学方法及实例研究

全国合作网络。 

2    技术存在的问题及挑战

碳中和是国家重大战略目

标。现在仍高度依赖经验试错、

逐级放大的研发模式，难以支撑化

工行业在 30年内完成低碳重塑、

减排 60%~70% 的目标。多相反

应器是广泛应用的化工装备，其一

步放大将支撑行业的低碳变革和

数字智能化转型，抢占国际制高点。 

2.1    介尺度动态结构研究尚不够

系统

一步放大通常指在完成实验

室小试研究后，借助高保真模拟与

智能优化技术，直接构建满足工业

级产量、纯度与能效要求的工艺

与设备方案。其核心判据在于：关

键性能指标（如转化率、选择性、

能耗）的预测误差需控制在预设范

围内（例如±5%）。在此条件下，可

无需依赖传统的逐级中试验证，直

接完成从实验室到工业装置的工

艺设计与设备放大。如何实现多

相反应器从实验室到工业规模的

一步放大，避免逐步试错的中试环

节，从而缩短研发周期、降低成

本，是化工产业升级的关键挑战。

一步放大的根本难点源于工业过

程的多尺度、非线性与强耦合特

性。实验室尺度下可精准控制的
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传递与反应条件，在工业尺度下因

流场、混合、传热/传质的尺度效

应而显著偏离，导致“放大效应”。

传统方法依赖逐级试验获取经验

关联，而核心科学挑战在于建立能

够跨越多个数量级尺度，并保持预

测精度的介科学模型，以及实现模

型参数在未知工况下的可靠外

推。而对从原子到生态环境的多

尺度结构，特别是对各单元与系统

尺度间复杂的介尺度动态结构[14]，

缺乏深入理解和有效的量化分析

方法，这在广泛应用的气固、气

液、液固和气液固等多相反应器

中尤为显著[15−16]。 

2.2    国内工业软件研发滞后，技术

转化阻力较大

工业软件的开发需要深厚的

技术积累和长期的研发投入，而这

些往往是国内企业及科研院校所

缺乏的。此外，工业软件的应用场

景复杂多样，需要软件具有高度的

适应性和灵活性，对研发团队的技

术水平和经验提出了很高的要

求。中国科研人员基于介科学原

理提出超级计算新范式，并以此研

发多尺度工业仿真软硬件系统，有

望驱动研发模式的数字化、智能

化变革。传统的工业仿真软件尚

未系统引入介科学研究的成果，因

此在很多化工问题的模拟精度、

规模和效率方面，仍有显著的欠

缺，难以满足过程工业研发模式变

革的需求。 

2.3    工业企业没有积极参与转化，

技术未得到广泛应用

在当前中国科技成果转化模

式中，少有企业愿意接手从单元技

术到全流程的整体技术，常只有一

个车间的技术，其他车间技术贫乏

甚至没有；由于调试周期长、投入

大，企业难以下决心投入整个流

程。因此，这种基于科学理论基础

的全流程技术，企业还未积极参

与，未得到广泛的应用，急需产学

研进一步深度结合，将数字化、智

能化理念与技术从设计、交付阶

段扩展到运行阶段，共同在过程工

业企业推广虚拟工厂技术，提升企

业智能制造的能力。 

3    加快推动介科学支撑多相

反应器一步放大的建议

介科学方法聚焦于介尺度结

构的动态演变规律，为实现材料精

准可控设计、反应器一步放大、系

统高度集成及过程强化提供了理

论支撑。介科学支撑多相反应器

从实验室到工业规模的一步放大，

避免中间试验环节，是提高化工生

产效率的关键。该技术的突破将

大幅缩短新产品从研发到市场应

用的时间，降低生产成本，对于促

进过程工业的高端化、智能化、绿

色化发展，支撑国家“双碳”目标

的实现，具有重要的战略意义。为

了加快推动介科学支撑多相反应

器一步放大，建议加强顶层引导和

政策支持，加强理论研究，加快过

程工业自主软硬件体系建设，并组

建科技创新联盟，引导企业积极参

与技术转化和推广，促进过程工业

的绿色低碳和高质量发展，支撑国

家“双碳”目标的实现。 

3.1    加强顶层引导，政策支持成果

转化

以现有的共性认识积累和应

用需求强化介科学研究的“顶层

设计”，采用实例分析与共性问题

探讨双管齐下的研究思路。实例

研究以针对应用需求和解决、验

证现已发现的共性问题为目标进

行布局，通过实例研究和理论探索

进一步发展理论和方法。在此基

础上，结合当前“卡脖子”技术的

现状及人工智能（artificial  inte-

lligence，AI）技术的发展，通过介

科学方法引导 AI机器学习 [17]，抢

占科技制高点，重新判读或布局实

例研究。按此过程进行多次循环

迭代，发展、完善介科学方法，并

指导重大应用。 

3.2    加强理论研究，奠定坚实的

理论基础

从科学根源出发，深入理解介

尺度复杂性的影响，准确预测和调

控过程工业中的介尺度结构；基于

自主知识产权软件，构建自主生态

系统。提供准确、高效、经济的全

新研发手段和模式，建立主要工艺

反应器一步放大的模拟优化和减

排示范，推动低碳产业的跨越式发

展。解决这一问题需从介科学和

虚拟过程两方面着手。首先，科学

根源在于过程工业中的多尺度和

多层次结构，其中介尺度是难点和

瓶颈，目前对其认识有限。复杂系

统中的时空动态结构的量化与调

控是当代科学最具挑战性的难题

之一，对应现有知识体系的缺失环

节。深入理解介尺度复杂性对于

研究材料的构效关系、反应器内

的反应与传递过程、系统集成等

具有重要意义。只有实现了流动、

传递和反应在介尺度的耦合，才能

够准确理解、预测、设计和调控多

相反应器。由于该领域的前瞻性，

建议可以通过国际介科学组织，通

过凝练介尺度关键科学问题和重
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点研究方向，整合相关力量，开展

更加有针对性的重点联合攻关研

究；联合国际学术界和产业界分别

聚焦介科学共性原理和实例研究，

保持和提升中国在这一新兴交叉

领域的优势地位，培养一大批具有

国际视野的科技与管理人才，促进

中国科学技术的跨越发展和世界

科学技术模式的转变。这将是一

个具有鲜明特色的国际组织，符合

国际合作交流的代表性方向。 

3.3    多措并举，加快推动过程

工业自主软硬件体系建设

基于介科学的虚拟过程将成

为一种全新的过程研发模式，不仅

可以大幅度缩短过程放大周期，也

使产品精细化成为可能。虚拟过

程是连接介科学与新技术新工艺

开发的桥梁，它是一种实体化、功

能化的开发和分析工具及知识库，

将实验室成果快速应用于过程开

发，将大幅提升中国过程工业对核

心技术的研发能力。介科学在提

升准确性和效率上，为虚拟过程提

供基础。当前，过程工业自主软硬

件体系亟待建立。现阶段，中国过

程工业发展所必需的软硬件高度

依赖国外，而新兴的、基于介科学

软硬件体系的研发因体量巨大、

学科交叉、协同困难，进展仍严重

滞后。中国过程工业仍普遍依赖

国外的工程设计、软件和硬件工

具数据库，不但未能充分利用国内

的基础研究成果，还在工艺设备研

发和系统运行调控等关键环节，面

临巨大卡脖子风险，严重影响低碳

发展全局。另一方面，国外软硬件

设计传统上也基于平均方法，缺乏

对介尺度复杂结构的考虑，计算速

度和准确性远远不能满足需要。

近年来，国外著名工业软件厂商

（如 Ansys、Siemens）逐渐将基于

中国介科学研究的典型曳力公式

作为其标准选项，以提高其准确

性。另外，当前的软件多聚焦于相

对容易处理但相互分隔的边界尺

度，对新工艺和技术研发急需处理

的跨层次、多尺度复杂问题仍缺

乏介尺度软件。如能充分发挥中

国在介科学方法和应用基础研究

方面的优势、基于结构和逻辑一

致性理念，打通软硬件整个技术链

条，将获得绿色低碳发展的不可替

代的优势。有望引领过程工业绿

色低碳及高质量发展，并可促进高

性能计算效率的突破。 

3.4    组建科技创新联盟，引导企业

积极参与技术转化和推广

多相反应器的一步放大将强

力支撑化工行业的低碳化、智能

化、高端化转型升级。介科学方

法的发展将使化学工程的学科基

础从反应、传递和流动的单元过

程描述，以及宏尺度近似理论与经

验关联的层面，跨越到基于介科学

方法的多尺度耦合定量描述的层

面，成为更加完备的工程学科。鼓

励高校和科研机构与企业合作，结

合企业的生产运行、工程设计能

力和平台的技术能力，将数字化、

智能化理念与技术从设计、交付

阶段扩展到运行阶段，共同在过程

工业企业推广虚拟工厂技术。基

于运行期的数据积累，建立状态预

测、故障诊断、设备管理等模块，

不断增强虚拟工厂的功能，提升企

业智能制造的能力。基于介科学

方法，形成反应器从实验室到工业

规模一步放大的成套核心技术，打

造自主的模拟与测试方法、软件、

专利、仪器、实验与计算装备及其

集成平台，有望变革过程工业的研

发模式。同时，形成一支产研结合

的跨学科研发队伍，并以此建立数

字中试企业服务与持续研发体系，

在过程工业中广泛应用，全面支撑

其升级转型。
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Abstract　Traditional research and development (R&D) modes relying on empirical  trial−and−error struggle to meet the development

needs of the process industry under the national carbon goals. In contrast, mesoscience can provide important theoretical support for the

high-end,  intelligent,  and  green  development  of  the  process  industry.  "Mesoscience−enabled  one−step  scale−up  of  multiphase  reactors

from  laboratory  to  industrial  scale"  was  selected  as  one  of  the  Top  Ten  Engineering  and  Technical  Challenges  of  2024  by  the  China

Association  for  Science  and  Technology,  highlighting  the  scientific  value  and  engineering  significance  of  this  research  direction.  This

paper explores the role of mesoscience in revealing the dynamic evolution of mesoscale structures and its theoretical support for precise

material  design,  one−step  scale−up  of  reactor,  and  process  intensification.  It  systematically  analyzes  key  bottlenecks  restricting

development, including insufficient systematic research on mesoscales, lagging development of independent industrial software, resistance

in  technology  transformation,  and  low enterprise  participation  hinder  its  progress.  Furthermore,  countermeasures  such  as  strengthening

top−level design and policy support, deepening theoretical research on mesoscience, accelerating the construction of independent software

and  hardware  systems,  and  promoting  industry−academia−research  collaborative  are  proposed.  These  measures  will  facilitate

breakthroughs  in  one−step  scale−up  of  multiphase  reactors,  support  the  green  and  low−carbon  transformation  of  process  industry,  and

contribute to achieving national carbon goals.
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