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На сегодняшний день наиболее распространенными 

газохроматографическими колонками являются колонки из плавленого 

кварца, которые могут быть заменены более совершенными 

микроколонками пилларного типа. Такие колонки представляют собой 

реализованные в кремниевой подложке каналы с вертикальными столбцами 

(пилларами), герметизированные кремниевой или стеклянной пластиной.  

Преимущество пилларных колонок заключается в лучшей 

управляемости параметрами потока внутри канала, а также большей 

площадью контакта компонентов анализируемой пробы со стенками, что 

обусловлено наличием вертикальных столбцов [1].  
При разработке подобных колонок важно иметь возможность 

прогнозировать их параметры еще на этапе проектирования. Решение такой 

задачи требует комплексного моделирования широкого класса явлений, в 

частности, газовой динамики и адсорбционных процессов. 

В рамках данной работы была разработана модель течения газа внутри 

пилларного микроканала газохроматографической колонки с учетом 

диффузионных и адсорбционных процессов. 
Предлагаемая модель имеет следующую структуру:  

- Модуль расчета газовой динамики, реализованный в Comsol 

Multiphysics, предназначенный для расчета поля скоростей и поля давлений 

для стационарного случая с учетом геометрии канала; 
- Модуль моделирования физико-химических процессов, 

разработанный в программной системе GNU Octave, позволяющий 

моделировать кинетику диффузии молекул внутри потока газа и их адсорбции 

на стенках канала и пилларов, при этом предварительно рассчитанные поля 

скоростей и давлений используются как исходные данные. 
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Результатом моделирования является пространственное распределение 

частиц пробы, позволяющее определить рабочие параметры колонки, в 

частности, ее эффективность. 
Моделирование проводилось в 2D пространстве с целью экономии 

ресурсов. В качестве моделируемого газа был выбран аргон как один из 

наиболее используемых в хроматографии газов носителей. Геометрические 

параметры моделируемого канала соответствуют параметрам применяемых 

на практике газохроматографических колонок: диаметр 140 мкм, длина 2 м. 

Моделирование проводится на участке длиной 2 мм с последующим 

масштабированием результатов. Тестовые пиллары, расположенные внутри 

канала представляют собой вертикальные столбцы цилиндрической формы 

с диаметром 𝑑 = 30 мкм и расстоянием между их центрами по вертикали 

и по горизонтали 84 и 210 мкм, соответственно. Схема расположения 

пилларов соответствует рисунку 1. На рисунке 1 представлен результат 

предварительного расчета поля скоростей газа внутри микроканала с 

использованием Comsol Multiphysics. 
 

 
 

Рисунок 1 – Расчетное поле скоростей потока газа внутри микроканала 
 

Согласно расчетным результатам, объемный расход газа при данных 

параметрах составляет 0,84 мл/мин.  

Далее, полученные поля скоростей и давлений экспортировались в виде 

cетки значений (рисунок 2) по координатам с разрешением 1 мкм для 

использования в модуле моделирования физико-химических процессов. 

 
Рисунок 2 – схематическое отображение сетки значений 
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Каждой ячейке на рисунке 2 соответствуют постоянные значения 

скорости 𝑉𝑖𝑗⃗⃗⃗⃗   и давления 𝑃𝑖𝑗 . Области с неопределяемыми значениями 

скорости соответствуют пилларам внутри колонки.  

Коэффициент диффузии частиц пробы рассчитывается с 

использованием полученных значения давлений через длину свободного 

пробега для каждой ячейки моделируемой области. Далее, исходя из 

формулы (1), стохастическим методом [2] определяется новое положение 

диффундирующей частицы через промежуток времени 𝑑𝑡, имеющий 

сравнительно большой масштаб (порядка 10−3 с), что позволяет 

моделировать эволюцию системы на достаточно длительных отрезках 

времени. 

𝑐𝑓(𝑟 , 𝑡) = √
1

4𝜋𝐷𝑑𝑡
exp (−

𝑟 2

4𝐷𝑑𝑡
) , (1) 

 

где 𝑐𝑓(𝑟 , 𝑡) – плотность вероятности обнаружения частицы (𝑐𝑓(𝑟 , 0) = 𝛿(𝑟) 

– дельта-функция, 𝑐𝑓(∞, 𝑡) = 0), 𝐷 – коэффициент диффузии.  

Частицы, попавшие в область стенок, считаются адсорбированными и 

исключаются из дальнейших расчетов, также исключаются частицы, 

вышедшие за границы модельного участка. Таким образом, при исчерпании 

свободных частиц можно получить распределение длин их пробегов до 

контакта со стенками, что позволяет вычислить среднее количество 

взаимодействий частиц со стенкой и, следовательно, эффективность 

колонки. Расчетное значение эффективности (ВЭТТ) моделируемой 

колонки составило 𝐻 = 10 мм для приведенного случая.  
С помощью разработанной модели можно рассчитывать эффективность 

газохроматографического процесса для колонок с пилларами различной 

формы и конфигурации.  
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