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单模微波合成已成为主流药物和材料研发工具的原因 

—— 微波化学不确定性与微波模式的讨论 

The indefinition of the chemical reactions subject to the microwave modes    

刘  伟，   杨海鹏, 

前言：人们往往惊喜于微波化学诸多的神奇的化学表现，微波化学的仪器在样品制备、

合成化学、多肽合成、材料化学等各个领域得到了广泛的使用。但是，人们容易疏忽微波特

性的另外一面，即不确定性对微波化学造成的挑战。这是微波化学动力学进一步的研究基础，

也是微波化学界所面临的、不可回避的重要课题。长期以来，学术界根据微波在谐振腔中分

布模式，从技术上命名为多模微波和单模微波，就此发展出相应的化学应用范围。本文从波

导管及多模谐振腔基本概念出发，初步探讨了可能的不确定性条件对目前微波化学应用的影

响，希望使更多学者关注微波模式对化学反应影响的研究，从微波化学动力学的角度建立明

确的科学理论基础。起到抛砖引玉的作用。 

 
目前主要的西方的制药公司和大学的药物研发中心，普遍使用了单模微波仪器进行小分

子有机药物研究、筛选、平行反应，单模微波的快速、准确、安全等特点大大缩短研发的周

期和成本。可以说，单模微波已经成为全球有机合成的主流仪器设备，这是一个不可回避的

事实。 
 
究其原因，在进行药物筛选时，微波辅助下的小分子化学合成遇到的最大挑战就是，如

何保证小量反应结果的重复性和再现性。药物筛选合成化学的特点是：小分子化合物和试剂

可能极为贵重；反应量很小；常常所需反应时间很短，微波模式分布的不确定性，过去一直

困扰着微波化学在小分子合成的应用。因为，微波控制条件的极小变化都可能引起反应结果

的极大误差。这也是为何微波厂家大量的投入于单模微波设计研发的原因，其根本的目的，

都是为了解决微波反应条件的不确定性的问题，从而尽可能确保小样品量的小分子有机反

应，条件和结果的再现性和可重复性。 

 

1. 多模微波的讨论 

 
在家用或工业微波炉等多模微波谐振腔中，微波能量处于过模状态，微波腔可激起多种

不同的谐振波，模式为多样化分布，称多模微波技术。从物理学和电磁学的理论知道，任何

一个谐振腔内，在过模状态下，其中可能存在的谐振模式数目是与该腔体的体积成正比的，

立方腔体中微波模式数： 

 
N = 8π/3·abc/λ3   

 
式中 a, b, c 分别为腔体的长、宽、高，单位与波长 λ一致。 
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由此可见：多模腔体积越大，模式数目就越多、不确定性越大，N是指任意空间点能量

分布的变化模式的可能性。根据微波的频率，出现单一能量模式的时间为 10-9-10-13S，此

时形成驻波的可能性为 1/N（驻波比非常小）。目前普通的家用及工业用微波炉的波模数约

为 200-400 之间，预计或计算在任意空间点的能量状态，只能用概率来描述。 
 
基本上技术上容易实现的大腔体的微波场均为多模，目前主流的商业机型均为多模微

波，普通的家用微波炉所采用的就是多模微波技术。多模的优点不言而喻，因为腔体大，可

进行较大规模的无需精确控制的反应。当然，其缺点是低能量密度、频率和功率分布的不稳

定性，多模微波场的密度一般只能达到 25-30Watts/L。需要腔内样品罐不停地进行旋转，

而且辅助如机械微波搅拌装置帮助微波耦合均匀化。多模也意味着微波分布的不均匀性，多

模微波辅助反应难以解决边界条件的不确定性，并引起化学反应条件的不确定性，特别对于

从 0.1-10ml 的微量化学样品尤其如此，具有不可测量性、不可定量性以及不可重复性，从

而导致了微波化学动力学的研究瓶颈。因此小样品量的精确化学反应不适合在多模装置中进

行。目前，在所有的药物研发中所使用的微波化学装置，均不再使用多模装置。 

 

2. 单模微波的讨论 
 
单模的定义是来自于驻波模式，是指微波模式为单一可计算的固定化的分布，意味着微

波场较为稳定，不确定性程度低，同时耦合结果相对一致性程度高。 
 
波导管末端被短路时，微波传输到该末端被反射，当（频率和振幅相等，传播方向相反

的）反射波和入射波振动方向一致时（末端位于 1/4 λ的整数倍），形成驻波，驻波场的能

量状态可以用驻波方程来描述： 

 
 
Ey’=(2A cos 2πx/λ) cos 2πωt。 

 
 
 
 
行波和驻波在各点的能量都是可以用“单一数学模式”进行计算的，为单模微波。单模

技术的基本特性是可在腔内形成标准波模，但是样品与功率的耦合稳定性有时需要调谐装

置。单模微波的优点是，频率和功率的稳定性高，微波密度高。但是由于微波的波长限制，

只有在有限的波长对应关系下的腔体设计方能实现，因此单模谐振腔必须经过精心的计算与

设计，控制波长的倍数或分数以适应其特性，以等轴对比度耦合微波。 
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单模腔的缺点是小反应腔体。在S波段（2-4GHz），传统（驻波型）单模微波腔的几何

尺寸和容积非常小，单模微波受制于尺寸的限制，驻波型单模腔的中心加热位置截面积只可

放置一个 10-20ml的容器。 因此，无法应用于大规模的反应，它恰恰适合于少量的小分子

药物化学合成。 

3. 聚焦单模微波的讨论 

最新的聚焦单模微波 AFC 技术，是为了解决单模微波无法放大反应规模，否则易失去微

波场的均匀性和稳定性而出现的。环形聚焦自动耦合单模微波技术，设计上是在驻波的基础

上通过增加环形驻波排列而实现的，聚焦单模微波技术的优点是可自动改变耦合通道，并且

能通过不同组合进行辐射。低电势自动耦合特性使得聚焦微波能量始终集中于反应物上，均

匀性几乎不受反应物体积尺寸以及其极性改变的影响。同时微波场密度可稳定在 900W/L，

比驻波型单模微波提高了 3 倍，比多模微波提高了 30 倍。从而对于特定的反应如 BUCHWALD

的转化率可比多模高达 3-4 倍之多。 
 

 

 
 
 
 
 
 
 
目前环形单模反应腔体积尺寸上也只增加了大约驻波腔体的十倍左右，只达 300ml，这

已是最大限度的大型环形单模谐振腔设计。对于满足进一步扩大化反应规模的要求，聚焦单

模也依然远远不够，目前的应用范围还是局限于化学研发领域，小规模扩大化反应可通过连

续流动反应，增加规模来实现，对于生产级的扩大反应依然无能为力。 

 
4.  微波特点和不确定性因素 
 
基本上，电磁管，波导和谐振腔均为刚性结构设计，多模和单模的区别是从结构上决定

的，很难通过任何软件和控制的方法进行改变，这应该是微波界的共识。某一特征的微波能

否在波导腔中传播，取决于两个方面： 

 
1）微波的频率必须要大于截止频率 fc（Cutoff Frequency），即波长受波导尺寸的限制。 
2）微波电磁波的横截面必须满足 TE10, TM11 等基本波模的边界（谐振）条件。 

 

Y = a           Y = 0         Y = 
x

z

y

 
 
 
 
 
 
由此可以计算出每一种规格的波导对应的TE10, TM11等基本波模的截止频率（波长），

反之，也可以计算出满足某一特定频率微波（如 2450MHz）的波导条件。微波在波导管中



 
                                               www.pynnco.com  www.cem.com 

 

的传播及在波导各点的能量状态的变化规律，可以用标准三角方程进行准确的描述和计算： 

 
Ey =A cos (ωt-2πx/λ)。 

 
微波体系整体的不确定关系的特点是非静态的连续变化过程，诸多客观条件都可能引起

微波化学边界条件的不确定性，以下因素应该引起微波化学研究人员的注意： 
 

1）大体积微波腔将会导致模数增加、微波密度下降，并且根据金属材料相应的介电损

耗率，如不锈钢的损耗是铜的 41 倍，当采用不锈钢炉腔时，在增大体积的同时也大

大增加了炉腔自身的损耗。 
 
2）电源电压的影响：由于高压激发谐振的关系，有时 5%的电源电压波动，可能会引起

微波输出和场强有 50%的变化。这是不可忽视的重要不确定因素，常常被人们所忽

视。 
 
3）多模微波场能量分布的不确定性问题，是由微波硬件的刚性结构决定的，多模是指

每个空间点微波能量场分布的随时间变化的多种可能性。另外，虽然在合理匹配的

炉腔尺寸及微波功率条件下，可以得到相应的空载品质因数值（高 Q 因子）微波谐

振腔，但在较大的腔体中，一旦加入样本，特别是高微波耦合特性的物料后，炉腔

的有载品质因素会急剧下降，这种下降程度最高可达 3～5 个数量级。所产生的化

学反应结果的差别有时可能极大，常常让化学研究人员莫名其妙。 
 
4）在多模微波和腔体中的物质发生耦合关系时，腔体中载体的物理性质和尺寸的极小

变化，都会引起微波场整体的重新分布，在任何微波谐振腔中（单模或多模）被加

热样品的形状、体积、反应过程中介电耦合特性的变化等等，对炉腔内微波谐振的

影响都是不可确定的因素，将导致微波谐振动态的连续的重新分布。化学反应是物

质电介特性不断变化的过程，因此与微波的耦合关系也是一连续动态的变化过程。 
 
5.  多模场中实现单模假设的可能性 
 
最近，出现了声称在多模仪器上可同时实现单模和多模的双重功能，甚至单模-多模可

任意选择和转换的性能（见图），事实上，这种在多模场中确定某一个位置为固定“单模”

点，只能是主观的假设，在科学上是难以成立的，否则即完全推翻了单模和多模的原始定义。

我们可基于以下三个基本概念进行讨论： 
 

 
 
 

 
 
 
 
 

1）微波可沿着一个聚四氟乙烯“导引”槽前进的可能性是没有的，因为聚四氟乙烯是

良好的绝缘体（微波完全穿透）。否则可以用聚四氟乙烯制造微波谐振腔。而且，假
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设聚四氟乙烯波导能成立，它又是如何使得单模微波定向运动，最后是出现在左上

角而不是右下角？ 

 
2）在没有波导限定边界条件的前提下，假设（2450MHz，10-9S）微波会沿着固定方

向传播并到达所谓的单模点的概率为 1/N×10-9S，（N = 8π/3·abc/λ3 ）计算模

型符合腔体模数的公式，概率非常之低。  

 
3）微波耦合状态都会受吸收体几何特征及介电特性变化的影响而改变，这是为什么传

统的驻波单模在使用金属波导的基础上依然需要机械的调谐装置来稳定耦合点。在

（上图）微波到达左上角该点后，耦合点又如何固定呢？ 
 
 
以上所述，我们严重怀疑在此基础上实现单模的可能性，如果为了商业性的目的，在宣

传上故意混淆多模和单模的概念，是严重违反了基本的科学原理的行为，目前假如这种论述

是没有科学论证的虚假宣传和炒作，那么实质上其目的是为了造成市场混乱从而渔利。用不

正确的物理概念欺骗我们化学研究人员，会引起用户和市场的混乱和不信任关系，而且也是

对科学本身的侮辱。  
 
6.  总结 
 
应该承认，获诺贝尔奖的激光分子动力学和飞秒化学所取得的成就, 正是基于学术严谨

性的成功，应成为微波化学界发展进一步努力和追求的方向。正视不确定性的问题，严格科

学的定义会鼓励微波化学界进行不断的努力和突破，克服目前的技术障碍和挑战。从硬件上

努力提高微波化学研究的精确性。从而鼓励化学界对微波动力学进行深刻的研究，提高微波

化学的学术性价值和地位。 
 
我们知道多模微波场分布的不确定性是公认的事实，目前，微波化学的理论界和仪器厂

商必须重视对现有的微波化学硬件进行更严格的理论研究和定义，尊重基本的科学原则，以

诚信为本，承认技术的局限性、并正确引导化学研究人员使用合适的微波仪器，应该成为微

波化学界基本的道德操守。 
 
微波化学学术地位的提高，取决于研究方法和思想的科学性、严谨性，忽视这一原则将

对微波化学的发展产生巨大的破坏作用，长此以往，会形成科学界对微波化学实验存在不确

定性和盲目性的偏见和质疑，还会引起人们思想上的混乱，从而影响微波化学行业的整体发

展。因此，科学性和实事求是，正是微波化学界目前应该正视的问题。  
 


