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Περύληψη 

Στθ παροφςα εργαςία αναπτφχκθκε ζνα υπολογιςτικό πλαίςιο αποδοτικισ και 

αποτελεςματικισ αντιμετϊπιςθσ τρι-διάςτατων (3-D) CFD μοντζλων μεγάλθσ κλίμακασ που 

περιγράφουν, ςτθ ςυγκεκριμζνθ εφαρμογι αλλά όχι αποκλειςτικά, Χθμικι Απόκεςθ από Ατμό 

(ΧΑΑ). Οι μθ γραμμικζσ εξιςϊςεισ που εκφράηουν τα φαινόμενα μεταφοράσ και τισ κινθτικζσ 

των αντιδράςεων που λαμβάνουν χϊρα ςτον αντιδραςτιρα, διακριτοποιοφνται με τθ Μζκοδο 

Ρεπεραςμζνων Πγκων και επιλφονται από  τον κϊδικα υπολογιςτικισ ρευςτοδυναμικισ 

ANSYS/Fluent 17. Το μζγεκοσ του μοντζλου που προκφπτει κακιςτά τθν υπολογιςτικι του 

μελζτθ χρονοβόρα. Επιπλζον, θ ανάγκθ ειςαγωγισ ςτρατθγικϊν ρφκμιςθσ και βελτιςτοποίθςθσ 

ςε πραγματικό χρόνο ςυνειςφζρουν ςτθν ιδζα ανάπτυξθσ ενόσ αλγορίκμου «παράκαμψθσ». 

Κφρια ιδζα τθσ εργαςίασ αποτελεί θ ανάπτυξθ μοντζλου μειωμζνθσ τάξθσ (ROM) από 

τα αποτελζςματα προςομοιϊςεων του λεπτομεροφσ μοντζλου, ςτόχοσ που πραγματοποιείται 

με τθ ςυνδυαςμζνθ χριςθ τθσ Μεκόδου των Στιγμιοτφπων -θ οποία αποτελεί παραλλαγι τθσ 

γενικότερθσ Ανάλυςθσ Κυρίων Συνιςτωςϊν (PCA)- και Τεχνθτϊν Νευρωνικϊν Δικτφων (ANN), 

δθλαδι υπολογιςτικϊν αλγορίκμων μθχανικισ μάκθςθσ. Από τθν πρϊτθ προςδιορίηεται θ 

ορκοκανονικι βάςθ που περιζχει τθ χωρικι εξάρτθςθ τθσ λφςθσ, ενϊ από τα ANN 

υπολογίηονται οι ςυντελεςτζσ τθσ βάςθσ, οι οποίοι περιζχουν τθ δυναμικι του ςυςτιματοσ. Το 

ROM αυτό είναι ικανό να προβλζψει τθ δυναμικι απόκριςθ του ςυςτιματοσ με πολφ μικρό 

ςφάλμα και ςε πολφ μικρό χρόνο. 

Τα αναγκαία αποτελζςματα που προαναφζρκθκαν λαμβάνονται από τθν παράλλθλθ 

επίλυςθ του λεπτομεροφσ μοντζλου ςε μεταβατικι κατάςταςθ, οπότε απαιτείται θ ανάπτυξθ 

παράλλθλου κϊδικα για τθν διαχείριςθ αυτϊν των δεδομζνων μεγάλθσ κλίμακασ. Επιπλζον, 

επιςτρατεφεται και θ τεχνικι τθσ παρεμβολισ με ςκοπό τθν εμφφτευςθ λφςεων αραιοφ 

πλζγματοσ ςε πυκνό πλζγμα ωσ αρχικι εκτίμθςθ, κάτι που μειϊνει κατά πολφ τον απαιτοφμενο 

χρόνο, τόςο για τθ δθμιουργία του ROM, όςο και για τθ μετζπειτα προςομοίωςθ του. 

Ο προςδιοριςμόσ του ελάχιςτου απαραίτθτου πλικουσ ςτιγμιοτφπων από τα οποία 

δθμιουργείται θ βάςθ αλλά και ο αναγκαίοσ ελάχιςτοσ αρικμόσ ιδιοδιανυςμάτων που αυτι 

περιζχει πραγματοποιικθκε μζςω διερεφνθςθσ. Η επιλογι των βζλτιςτων αυτϊν παραμζτρων 

πραγματοποιικθκε με γνϊμονα το ςφάλμα τθσ προςζγγιςθσ ςε ςυνδυαςμό με τον «όγκο» τθσ 

απαιτοφμενθσ πλθροφορίασ. Ζτςι, προζκυψε ότι μια βάςθ που αποτελείται από 2 διανφςματα 

και ζχει δθμιουργθκεί από τα ςτιγμιότυπα τθσ απόκριςθσ του λεπτομεροφσ μοντζλου ςε 4 

βθματικζσ επιβολζσ είναι ικανι να προβλζψει λφςεισ με πολφ μικρό ςφάλμα (6.24*10-3 % μζςο 

ςφάλμα). Οι ςχεδιαςτικζσ παράμετροι των ANN προςδιορίςτθκαν επίςθσ με αντίςτοιχθ 

διερεφνθςθ, από τθν οποία προζκυψε ότι ζνα NARX* δίκτυο ενόσ κρυφοφ επιπζδου, το οποίο 

περιζχει 5 νευρϊνεσ, είναι ικανό να προβλζψει λφςεισ με πολφ μικρό ςφάλμα (1.87*10-2 % 
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μζςο ςφάλμα). Άλλοι ςχεδιαςτικοί παράμετροι του δικτφου είναι ο αρικμόσ των 

κακυςτεριςεων ειςόδου και εξόδου, όπου και για τισ δφο επιλζχκθκε μία κακυςτζρθςθ, ο 

αλγόρικμοσ εκπαίδευςθσ (Μπεχηιανι Κανονικοποίθςθ) και το πλικοσ των επιβολϊν 

εκπαίδευςθσ, όπου χρθςιμοποιικθκαν 7 επιβολζσ. 

Τα υπολογιςτικά οφζλθ που ςυνοδεφουν τθ χριςθ αυτοφ του πλαιςίου είναι πολφ 

ςθμαντικά, κακϊσ προκφπτει 96% μείωςθ ςτον CPU χρόνο για τθ λιψθ λφςθσ από το ROM και 

παρεμβολι τθσ ςτο πυκνό πλζγμα με ςκοπό τθν αριςτοποίθςθ τθσ, ςυγκριτικά με τθν 

απευκείασ παράλλθλθ επίλυςθ του λεπτομεροφσ μοντζλου χωρίσ αντιδράςεισ. Επιπλζον, 

προκφπτει 60% μείωςθ ςτον CPU χρόνο για τθ λιψθ λφςθσ από το ROM και χριςθ τθσ ωσ 

αρχικι εκτίμθςθ ςτο πλιρεσ λεπτομερζσ μοντζλο (ςυμπεριλαμβάνονται οι αντιδράςεισ) μζςω 

παρεμβολισ, με ςκοπό τον υπολογιςμό του ρυκμοφ απόκεςθσ. Η ςφγκριςθ γίνεται με τθν 

απευκείασ παράλλθλθ επίλυςθ του πλιρουσ λεπτομεροφσ μοντζλου. Τζλοσ, αναφζρεται ότι θ 

τεχνικι τθσ παρεμβολισ ςυνειςζφερε ςθμαντικά και ςτθ μείωςθ του υπολογιςτικοφ κόςτουσ 

δθμιουργίασ του ROM, αφοφ μείωςε τον απαραίτθτο CPU χρόνο κατά 88% και τθν απαραίτθτθ 

μνιμθ RAM κατά 70%. 

Σε δεφτερθ φάςθ, το προαναφερκζν πλαίςιο εφαρμόηεται για τθν αξιολόγθςθ ενόσ 

πολφπλοκου κινθτικοφ μοντζλου τθσ διεργαςίασ απόκεςθσ αλουμινίου από DMEAA. Το 

μοντζλο αυτό βαςίςτθκε ςε προθγοφμενθ εργαςία, όπου οι κινθτικζσ του ςτακερζσ 

προςδιορίςτθκαν με προςαρμογι του μοντζλο δι-διάςτατου πλζγματοσ ςε πειραματικζσ 

μετριςεισ, με τα αποτελζςματα να είναι πολφ ικανοποιθτικά. Στθν παροφςα εργαςία 

επιχειρείται θ επαλικευςθ των παραπάνω ευρθμάτων και ςε τρι-διάςτατο πλζγμα και 

εξετάηεται εάν είναι αναγκαία θ επαναπροςαρμογι των κινθτικϊν παραμζτρων του μοντζλου 

με βάςθ το 3-D μοντζλο, το οποίο κεωρείται ςε γενικζσ γραμμζσ πιο αξιόπιςτο από το 

αντίςτοιχο 2-D. Τα αποτελζςματα ζδειξαν ότι το κινθτικό μοντζλο εμφανίηει μεγάλθ ακρίβεια 

και ςτθν περίπτωςθ τρι-διάςτατου πλζγματοσ, αν και όπωσ είναι φυςικό απαιτείται μια μικρι 

αναπροςαρμογι των κινθτικϊν του ςτακερϊν με βάςθ το 3-D πλζγμα. Επιπλζον, μελετικθκε θ 

κατανομι του ρυκμοφ απόκεςθσ κατά μικοσ του υποςτρϊματοσ για διάφορεσ κερμοκραςίεσ, 

όπου διαπιςτϊκθκε ότι ςτουσ 245 °C θ ανομοιομορφία πάχουσ των παραγόμενων υμενίων 

είναι πολφ μεγάλθ ενϊ επίςθσ ο ρυκμόσ απόκεςθσ πολφ χαμθλόσ, οπότε θ κερμοκραςία αυτι 

πρζπει να αποφεφγεται. Πςον αφορά τουσ 151 °C και τουσ 185 °C, θ επιλογι ανάμεςα τουσ 

κακορίηεται από τθ ςχετικι προτεραιότθτα, ςτθν εκάςτοτε εφαρμογι, μεταξφ ταχφτθτασ 

απόκεςθσ και ανομοιομορφίασ πάχουσ παραγόμενου υμενίου. 
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Effective order reduction of a 3-D chemical vapor 
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and artificial neural networks 

 

Diploma Thesis 

by 

Alkiviadis Skouteris 

 

Abstract 

 In this thesis, a computational framework is developed for dealing efficiently and 

effectively with three-dimensional (3-D) CFD large-scale models that describe, in this application 

but not exclusively, Chemical Vapor Deposition. The nonlinear equations that express the 

transport phenomena and the kinetics of the chemical reactions that take place in the reactor, 

are discretized, in this thesis with the Finite Volume Method and solved by the CFD code 

ANSYS/Fluent 17. The size of the resulting model is such that renders the computational 

investigation time-consuming. Moreover, the need to introduce some type of model predictive 

control and optimization strategies, contributes to the idea to develop an algorithmic 

“shortcut”. 

 The main idea here is the development of a Reduced Order Model (ROM) from the 

simulation results of the detailed model, which is achieved by the combined use of the 

Snapshots Method –a variation of the more general Principal Component Analysis (PCA)– and 

Artificial Neural Networks (ANN), which are machine learning computational algorithms. The 

first one is used in order to determine an orthonormal basis that contains the spatial 

dependence of the solution, while the ANN computes the coefficients of the basis, which 

contain the system dynamics. This ROM is capable of predicting the dynamic response of the 

system with a very small error and in a very small amount of time. 

The snapshots necessary for the development of the ROM are derived from a parallel 

implementation of the transient CFD model, which required particular code development for 

the manipulation of this large-scale data. To take things a step further, the snapshots are 
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delivered by a coarse mesh and are then fed to a finer mesh model, where they are being used 

as an initial estimation. This greatly reduces the required time for both the creation of the ROM, 

as well as its following simulation. 

 The minimum required number of snapshots from which the basis is created, as well as 

the minimum needed number of eigenvectors that it contains, are being determined through an 

investigation. The selection of the best values for these parameters was conducted by 

considering both the error of the approximation and the “volume” of the required information. 

Thus, it was concluded that a basis that consists of 2 vectors, created by the snapshots of the 

detailed model response in 4 step inputs is capable of predicting solutions with a very small 

error (6.24*10-3 % average error). The design parameters of the ANN were also determined 

through a similar investigation, from which it was concluded that a NARX* network of one 

hidden layer that contains 5 neurons is capable of predicting solutions with a very small error 

(1.87*10-2 % average error). Other design parameters for the network include the number of 

input and output delays, both of which are selected to be equal to 1, the training algorithm 

(Bayesian Regularization) and the number of training input sets, which in this case are 7. 

 The computational benefits that come with using this framework are substantial, since a 

96% drop in CPU time has been observed, if obtaining a solution from the ROM and 

interpolating to the fine mesh in order to optimize it, is compared to the direct parallel solution 

of the detailed model with no reactions enabled. Moreover, the CPU time needed to obtain a 

solution from the ROM and use it as an initial estimation for the complete detailed model 

(reactions included) through interpolation, is reduced by 60% compared to the direct parallel 

solution of the complete detailed model. In this way, the computation of the deposition rate is 

achieved. Finally, it is reported that the technique of interpolation also contributes to the 

reduction of the computational cost of creating the ROM by a great extent, as it reduced the 

required CPU time by 88% and the required RAM memory by 70%.  

 In the second part of this thesis, the aforementioned framework is applied in order to 

evaluate a complex kinetic model of the aluminum deposition by DMEAA process. This model 

was developed in a previous diploma thesis, where the kinetic constants were computed by 

fitting the 2-D mesh model on experimental measurements, with the results being very 

satisfying. In this thesis, the verification of the above findings is attempted in a 3-D mesh, which 

is generally considered as more reliable compared to the 2-D. Additionally, the need to readjust 

the kinetic parameters based on the three-dimensional model is investigated. The results 

indicated that the kinetic model is very accurate in the 3-D mesh, as well, even though a minor 

readjustment of the kinetic constants based on the 3-D mesh is required, which was of course 

expected. Additionally, the distribution of the deposition rate across the substrate was studied 

for different temperatures, which showed that at 245 °C the thickness uniformity of the 
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produced films is considerably low, while also the deposition rate is very small, so this 

temperature should be avoided. As far as the temperatures 151 °C and 185 °C are concerned, 

the selection between them should be made based on the relative weight that is given in 

production speed and uniformity for each application. 

 

* Nonlinear Autoregressive model process with eXogenous input 
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1. Χημικό απόθεςη από ατμό 
 

1.1. Ειςαγωγό – Εφαρμογϋσ 

 Η Χθμικι Απόκεςθ από Ατμό (ΧΑΑ) είναι μια από τισ πιο δθμοφιλείσ διεργαςίεσ 

ςφνκεςθσ λεπτϊν υμενίων και επιςτρϊςεων με τεράςτιο εφροσ εφαρμογϊν, κυρίωσ ςτο πεδίο 

τθσ μικροθλεκτρονικισ. Ανάλογα με το χθμικό ςτοιχείο το οποίο αποτίκεται ςτθν εκάςτοτε 

διεργαςία, μποροφν να προκφψουν υμζνια αγωγϊν, θμιαγωγϊν ι μονωτϊν, ενϊ εκτόσ από 

επιφανειακά ςτερεά υλικά, όπωσ υμζνια και επιςτρϊςεισ, θ ΧΑΑ χρθςιμοποιείται και με ςκοπό 

τθν παραγωγι ςτερεϊν υλικϊν όγκου, όπωσ κονιορτοποιθμζνα μζταλλα υψθλισ κακαρότθτασ 

και ςφνκετα υλικά μζςω τθσ τεχνικισ τθσ διείςδυςθσ [1], [2], [3]. 

Επίςθσ, ζχει αναπτυχκεί και ζνα πλικοσ τεχνικϊν ΧΑΑ που επιτρζπει τθ ςφνκεςθ 

υμενίων που αποτελοφνται από περιςςότερα του ενόσ χθμικά ςτοιχεία, ενϊ ςε άλλεσ 

περιπτϊςεισ ακόμθ και ολόκλθρων χθμικϊν ενϊςεων. Ραρά το γεγονόσ ότι θ ΧΑΑ 

χαρακτθρίηεται ωσ μια πολφπλοκθ διεργαςία, λόγω τθσ εκτεταμζνθσ μελζτθσ και ανάλυςθσ τθσ 

διεργαςίασ ζχει επιτευχκεί θ απόκεςθ τθσ πλειονότθτασ των μζχρι ςιμερα γνωςτϊν χθμικϊν 

ςτοιχείων. Ευρφτερθ εφαρμογι ςυναντοφν τα μζταλλα, ενϊ παραγόμενα υλικά αποτελοφνται 

ςυχνά και από άνκρακα (ςε πολυμορφικι μορφι γραφίτθ αλλά και διαμαντιοφ), πυρίτιο, 

καρβίδια, νιτρίδια και οξείδια. Στο Σχιμα 1.1 παρατίκεται ο περιοδικόσ πίνακασ, με ςκιαςμζνα 

τα χθμικά ςτοιχεία που ζχουν αποτεκεί μζςω ΧΑΑ. Μερικά τυπικά παραδείγματα προϊόντων 

που παράγονται μζςω τθσ διεργαςίασ τθσ ΧΧΑ είναι τα εξισ [3], [4]: 

 Στρϊματα επικάλυψθσ για προθγμζνα ολοκλθρωμζνα κυκλϊματα θμιαγωγϊν 

νιτριδίου-τιτανίου που αποτίκενται μζςω οργανομεταλλικισ ΧΑΑ. 

 Αδαμαντοειδι επιςτρϊματα άνκρακα (DLC) τα οποία παράγονται από ΧΑΑ ςε 

περιβάλλον πλάςματοσ και παρουςιάηουν βελτιωμζνθ αντοχι ενάντια ςτθ φκορά. 

 Υμζνια καρβιδίου-τιτανίου και νιτριδίου-τιτανίου για εργαλεία καρβιδίου που 

υπερτεροφν των χωρίσ επίςτρωςθ εργαλείων και καταλαμβάνουν ζνα μεγάλο μερίδιο 

τθσ αγοράσ. 

 Ιρίδιο που αποτίκεται μζςω τθσ οργανομεταλλικισ ΧΑΑ και το οποίο ζχει παρουςιάςει 

εξαιρετικι αντίςταςθ ςτθ διάβρωςθ μικρϊν ακροφυςίων των πυραφλων ςε 

κερμοκραςίεσ μζχρι 2000 °C. 

 Επιμετάλλωςθ θμιαγωγϊν με χαλκό ο οποίοσ αποτίκεται μζςω τθσ οργανομεταλλικισ 

ΧΑΑ. Η μζκοδοσ ΧΑΑ είναι θ ςθμαντικότερθ διαδικαςία για τθν παραγωγι 

ςυγκεκριμζνων τμθμάτων των θμιαγωγϊν. 

 Οπτικά επιςτρϊματα εξοικονόμθςθσ ενζργειασ τα οποία παράγονται μζςω ΧΑΑ ςε 

ατμοςφαιρικι πίεςθ, κατά τθ διάρκεια τθσ επεξεργαςίασ επιπλεόντων γυαλιϊν.  
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 Ρυρολυτικζσ χοάνεσ βορίου-νιτριδίου που παράγονται από ΧΑΑ, οι οποίεσ 

χρθςιμοποιοφνται εκτενϊσ ςτθν θλεκτρονικι βιομθχανία. 

 Κνεσ βορίου-νιτριδίου οι οποίεσ είναι εξαιρετικά δφςκαμπτεσ και ιςχυρζσ και 

χρθςιμοποιοφνται ωσ ενίςχυςθ ςτα δομικά ςυςτατικά των αεροδιαςτθμικϊν 

λεωφορείων. 

 
χιμα 1.1: Ο περιοδικόσ πίνακασ με ςκιαςμζνα τα ςτοιχεία που ζχουν αποτεκεί μζςω ΧΑΑ 

 

1.2. Αρχό λειτουργύασ - Στϊδια 

Η διεργαςία τθσ ΧΑΑ διεξάγεται ςε ειδικά διαμορφωμζνουσ αντιδραςτιρεσ, ενϊ θ 

απόκεςθ αυτι κακ’ αυτι πραγματοποιείται πάνω ςε μια ειδικι επιφάνεια, θ οποία βρίςκεται 

εντόσ του αντιδραςτιρα και ονομάηεται υπόςτρωμα. Οι αντιδραςτιρεσ αυτοί αποτελοφνται 

από τζςςερα κφρια μζρθ [1]:  

i. τον κεντρικό αντιδραςτιρα,  

ii. το ςφςτθμα ειςόδου των αντιδρϊντων ςτον αντιδραςτιρα 

iii. τθν πθγι κζρμανςθσ 

iv. το ςφςτθμα εξαγωγισ αερίων.  

Οι ςυνκικεσ λειτουργίασ τθσ διεργαςίασ ελζγχονται αυςτθρά, με πρωτεφοντα ρόλο να 

παίηουν θ μαηικι ροι ειςόδου, θ ςφςταςθ ειςόδου, θ πίεςθ και θ κερμοκραςία. Η τελευταία 

ρυκμίηεται τόςο ςτθν επιφάνεια του υποςτρϊματοσ, όςο και ςε αυτι των τοιχωμάτων. Αν και 

όςον αφορά τα τοιχϊματα υπάρχει μεγαλφτερθ ευελιξία ςτθ κερμοκραςία τουσ, οδθγϊντασ ςε 
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διάφορεσ εκδοχζσ τθσ ΧΑΑ, το αντίκετο ιςχφει για το υπόςτρωμα, όπου θ κζρμανςθ του είναι 

αναγκαία για τθν επιτυχι πραγματοποίθςθ τθσ διεργαςίασ και τθν αποτελεςματικι παραγωγι 

υμενίων [5], [6]. 

Τα υμζνια που παράγονται κάτω από ςυγκεκριμζνεσ ςυνκικεσ πρζπει να μποροφν να 

αναπαραχκοφν και να ζχουν ελεγχόμενεσ ιδιότθτεσ. Οι κριςιμότερεσ ιδιότθτεσ που κακορίηουν 

τθν ποιότθτα ενόσ υμενίου είναι το πάχοσ, θ ομοιομορφία, θ μορφολογία τθσ επιφάνειασ, θ 

ςφςταςθ και θ κακαρότθτα. Το εφροσ των αποδεκτϊν ορίων των παραπάνω προδιαγραφϊν 

ποικίλει ανάλογα με το είδοσ τθσ διεργαςίασ και το υλικό, κακϊσ και από τθ λειτουργία που 

πρόκειται να εκτελζςει το υπό καταςκευι υμζνιο [1]. 

 Ο λόγοσ που απαιτείται ςυνεχισ κζρμανςθ του υποςτρϊματοσ χωρίσ περικϊρια 

παραλλαγισ τθσ διεργαςίασ ςτο ςυγκεκριμζνο τομζα ζχει να κάνει με τθν ίδια τθν αρχι 

λειτουργίασ τθσ ΧΑΑ. Η όλθ διεργαςία βαςίηεται ςτθν είςοδο μιασ πρόδρομθσ ζνωςθσ, θ οποία 

αποτελεί το αντιδρϊν τθσ διεργαςίασ και περιζχει το υπό απόκεςθ ςτοιχείο ςτο μόριο τθσ, ςτον 

αντιδραςτιρα. Στθ ςυνζχεια, μετά από μια ςειρά πολφπλοκων χθμικϊν και φυςικϊν 

φαινομζνων, τα μόρια τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ διαςπϊνται με αποτζλεςμα τθν «ςυλλογι» των 

ατόμων του ηθτοφμενου ςτοιχείου ςτο υπόςτρωμα, όπου αυτά «ςυςςωματϊνονται» ςτρϊμα-

ανά-ςτρϊμα, καταλιγοντασ ςτθ δθμιουργία ενόσ ενιαίου υμενίου/επικάλυψθσ. 

 Ριο αναλυτικά, τα ςτάδια-φαινόμενα που λαμβάνουν χϊρα κατά τθ διάρκεια τθσ ΧΑΑ 

παρουςιάηονται περιγραμματικά ςτο Σχιμα 1.2 και είναι τα εξισ [3], [4], [5]: 

1. Είςοδοσ του φζροντοσ αερίου και τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ ςτον αντιδραςτιρα. Το φζρον 

αζριο είναι αδρανισ ουςία, θ φπαρξθ τθσ οποίασ εξυπθρετεί τθν αποδοτικι μεταφορά 

τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ εντόσ, διά μζςου και εκτόσ του αντιδραςτιρα, μζςω 

ςυναγωγισ. Αποτελεί το κατά πολφ μεγαλφτερο ποςοςτό τθσ ροισ ειςόδου. 

2. Διάχυςθ τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ διά μζςου του οριακοφ ςτρϊματοσ από τθν κφρια 

περιοχι ροισ προσ τθν επιφάνεια του υποςτρϊματοσ. Το δυναμικό που προκαλεί τθ 

ςυγκεκριμζνθ μεταφορά μάηασ είναι θ διαφορά ςυγκζντρωςθσ μεταξφ των δφο άκρων 

του οριακοφ ςτρϊματοσ. 

3. Ακολουκεί θ προςρόφθςθ των μορίων τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ ςτθν επιφάνεια του 

υποςτρϊματοσ. Η ςυγκεκριμζνθ ρόφθςθ είναι κυρίωσ χθμικι, αλλά και εν μζρει 

φυςικι. 

4. Στθν επιφάνεια του υποςτρϊματοσ πραγματοποιείται μια ςειρά ετερογενϊν 

αντιδράςεων, οι οποίεσ οδθγοφν ςτθ διάςπαςθ των μορίων τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ και 

ςτθν απελευκζρωςθ των ατόμων του υπό απόκεςθ ςτοιχείου. Οι ςυγκεκριμζνεσ 

αντιδράςεισ ενεργοποιοφνται από τθ κζρμανςθ του υποςτρϊματοσ, όπου θ κερμότθτα 

αυτι προςλαμβάνεται από τα μόρια που λαμβάνουν μζροσ ςτισ αντιδράςεισ και τθ 
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χρθςιμοποιοφν ωσ ενζργεια ενεργοποίθςθσ. Αυτόσ είναι και ο κφριοσ λόγοσ που θ 

κζρμανςθ του υποςτρϊματοσ αποτελεί αναπόςπαςτο κομμάτι τθσ ΧΑΑ. 

5. Ρριν, κατά τθ διάρκεια αλλά και μετά το πζρασ των αντιδράςεων, τα προςροφθμζνα 

ςτο υπόςτρωμα μόρια ζχουν τθ δυνατότθτα να διαχζονται επιφανειακά κατά το μικοσ 

του υποςτρϊματοσ. Αυτό όχι μόνο βοθκά τα αντιδρϊντα να ζρκουν ςε επαφι, 

βελτιϊνοντασ τθν απόδοςθ των επιφανειακϊν αντιδράςεων, αλλά και ακόμθ πιο 

ςθμαντικά κακιςτά δυνατι τθν «ςυςςωμάτωςθ» των ατόμων του υπό απόκεςθ 

ςτοιχείου και τθν επακόλουκθ δθμιουργία του υμενίου. 

6. Σε αυτό το ςθμείο, ενεργοποιείται θ πυρινωςθ των ατόμων του προσ απόκεςθ 

ςτοιχείου, τθν οποία ακολουκεί θ ανάπτυξθ των πυρινων αυτϊν με αποτζλεςμα τθ 

ςταδιακι δθμιουργία του υμενίου. Η ςυγκεκριμζνθ διαδικαςία πραγματοποιείται 

ςτρϊμα-ανά-ςτρϊμα, οδθγϊντασ ςε ςχετικά ομοιόμορφα προϊόντα. 

7. Ταυτόχρονα με τα ςτάδια 6 και 7 πραγματοποιείται και θ εκρόφθςθ των 

παραπροϊόντων που παράχκθκαν κατά τθ διάρκεια των αντιδράςεων του ςταδίου 5 

αλλά και των πολφ πτθτικϊν ενδιάμεςων, τα λιγότερο πτθτικά εκ των οποίων μποροφν 

να επαναρροφθκοφν ςτθν επιφάνεια του υποςτρϊματοσ και να ςυνεχίςουν να 

αντιδροφν. 

8. Στθ ςυνζχεια, τα παραπροϊόντα και ενδιάμεςα που δεν επαναρροφικθκαν διαχζονται 

δια μζςου του οριακοφ ςτρϊματοσ προσ τθν κφρια περιοχι ροισ. 

9. Τζλοσ, το φζρον αζριο, θ εναπομζνουςα πρόδρομθ ζνωςθ και τα παραπροϊόντα όλων 

των αντιδράςεων εξζρχονται από τον αντιδραςτιρα. 

Ταυτόχρονα με όλα τα παραπάνω ςτάδια-φαινόμενα λαμβάνει χϊρα και ζνα παράλλθλο 

ςτάδιο όπου ογκομετρικζσ αντιδράςεισ ςυμβαίνουν ςτθν αζρια φάςθ εντόσ του αντιδραςτιρα. 

Οι αντιδράςεισ αυτζσ ενεργοποιοφνται επίςθσ λόγω τθσ κζρμανςθσ του υποςτρϊματοσ, οπότε 

ςυμβαίνουν κυρίωσ ςε κοντινι απόςταςθ από αυτό. Ωςτόςο, ςε οριςμζνα είδθ τθσ ΧΑΑ ι ςε 

ςυγκεκριμζνουσ τφπουσ αντιδραςτιρα θ ενεργοποίθςθ τουσ μπορεί να ςυμβεί και από 

κζρμανςθ των τοιχωμάτων του αντιδραςτιρα ι και από εντελϊσ διαφορετικζσ από τθ 

κερμότθτα μορφζσ ενζργειασ, όπωσ υπεριϊδθ ακτινοβολία, ενεργά θλεκτρόνια ςε πλάςμα ι 

φωτόνια μζςω laser. 

 Από τθ κεϊρθςθ των παραπάνω φαινομζνων που ςυμμετζχουν ςτθ ΧΑΑ, γίνεται ςαφζσ 

ότι πρόκειται για μια ετερογενι χθμικι διεργαςία, θ οποία είναι επίςθσ μθ γραμμικι, όπωσ κα 

εξθγθκεί ςτο Κεφ. 2. Συνεπϊσ, θ κεωρθτικι και υπολογιςτικι μελζτθ τθσ είναι δφςκολθ, κάτι 

που κα διαπιςτωκεί ςτθ ςυνζχεια. 
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χιμα 1.2: τάδια-φαινόμενα μιασ τυπικισ διεργαςίασ ΧΑΑ 

 

1.3. Κινητικό ΧΑΑ – Εξϊρτηςη από θερμοκραςύα 

Η μελζτθ τθσ κινθτικισ τθσ διεργαςίασ και τθσ επίδραςθσ των ςυνκθκϊν λειτουργίασ 

αποτελεί ζνα πολφτιμο εργαλείο όχι μόνο για τθ κεωρθτικι κατανόθςθ τθσ ΧΑΑ, αλλά και για 

τθν πρακτικι πρόβλεψθ και ζλεγχο των ιδιοτιτων των παραγόμενων υμενίων, κακϊσ επίςθσ 

και για τον αποτελεςματικό ςχεδιαςμό και τθν αποδοτικι λειτουργία τθσ διεργαςίασ. Μία από 

τισ κριςιμότερεσ παραμζτρουσ που επθρεάηουν τθν κινθτικι τθσ ΧΑΑ είναι θ κερμοκραςία, 

οπότε πολλζσ αναλφςεισ αφοροφν τθν εξάρτθςθ του ρυκμοφ απόκεςθσ και τθσ ομοιομορφίασ 

των υμενίων από τθ κερμοκραςία του υποςτρϊματοσ. Οι αναλφςεισ αυτζσ αποτυπϊνονται ςτο 

διάγραμμα Arrhenius, ςτο οποίο ςχεδιάηεται θ εξάρτθςθ του λογαρίκμου του ρυκμοφ 

απόκεςθσ από το αντίςτροφο τθσ κερμοκραςίασ [5]. 

Η κινθτικι μελζτθ τθσ ΧΑΑ ςυνικωσ πραγματοποιείται με βάςθ τθ κεωρία του 

βραδφτερου ςταδίου, ςφμφωνα με τθν οποία ο ρυκμόσ μιασ πολφπλοκθσ αντίδραςθσ 

κακορίηεται από το πιο βραδφ ςτάδιο τθσ, το οποίο για αυτό το λόγο ονομάηεται ελζγχον 

ςτάδιο. Από τα ςτάδια τθσ ΧΑΑ που αναλφκθκαν ςτθν προθγοφμενθ ενότθτα, αυτά που 

ελζγχουν ςυνικωσ τθ ςυνολικι διεργαςία είναι είτε οι χθμικζσ αντιδράςεισ (Στ. 4 + παράλλθλο 

Στ.), είτε τα φαινόμενα μεταφοράσ μάηασ (Στ. 2+8). Σε ζνα διάγραμμα Arrhenius διακρίνονται 

τρεισ περιοχζσ, ςε αντιςτοιχία με τουσ ελζγχοντεσ μθχανιςμοφσ ςτο εκάςτοτε κερμοκραςιακό 

εφροσ. Στο Σχιμα 1.3 απεικονίηεται ζνα τυπικό διάγραμμα Arrhenius τθσ ΧΑΑ, χωριςμζνο 

ποιοτικά ςτισ τρεισ προαναφερκείςεσ περιοχζσ, οι οποίεσ αναλφονται παρακάτω [5], [7]. 
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χιμα 1.3: Συπικό διάγραμμα Arrhenius τθσ ΧΑΑ, χωριςμζνο ςτισ τρεισ τυπικζσ κερμοκραςιακζσ περιοχζσ 

 

Σε χαμθλζσ κερμοκραςίεσ (περιοχι Ι) ο ρυκμόσ απόκεςθσ ελζγχεται από τθν κινθτικι 

των επιφανειακϊν αντιδράςεων. Λόγω τθσ χαμθλισ κερμοκραςίασ υποςτρϊματοσ, οι 

αντιδράςεισ αυτζσ ςυμβαίνουν με πολφ αργό ρυκμό, με αποτζλεςμα τθν περίςςεια ποςότθτασ 

πρόδρομθσ ουςίασ ςτθν επιφάνεια, κακϊσ αυτι καταφκάνει δια μζςου του οριακοφ 

ςτρϊματοσ (με διάχυςθ) πιο γριγορα από ότι μπορεί να καταναλωκεί. Συνεπϊσ, αφξθςθ τθσ 

ροισ ειςόδου τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ ΔΕΝ επθρεάηει το ςυνολικό ρυκμό απόκεςθσ. Από τθν 

άλλθ, ο ρυκμόσ απόκεςθσ παρουςιάηει πολφ μεγάλθ ευαιςκθςία ςε μεταβολζσ τθσ 

κερμοκραςίασ, αφοφ θ ςχζςθ που ςυνδζει τθ γνωςτι κινθτικι ςτακερά k 

(ςτακερά/ςυντελεςτισ ρυκμοφ αντίδραςθσ) ακολουκεί τθν εξίςωςθ του Arrhenius, 

        
  
   (1.1) 

δθλαδι είναι εκκετικι, κάτι που γίνεται εμφανζσ και Σχιμα 1.3, όπου ο λογάρικμοσ του 

ρυκμοφ απόκεςθσ εξαρτάται γραμμικά από το αντίςτροφο τθσ κερμοκραςίασ. Η κλίςθ τθσ 

ςυγκεκριμζνθσ ευκείασ αντιςτοιχεί ςτθ ςυνολικι ενζργεια ενεργοποίθςθσ των επιφανειακϊν 

αντιδράςεων. Συνεπϊσ, αφξθςθ τθσ κερμοκραςίασ εντόσ τθσ περιοχισ Ι επιφζρει ςθμαντικι 

αφξθςθ και του ρυκμοφ απόκεςθσ. Η περιοχι αυτι χαρακτθρίηεται από αρκετά χαμθλοφσ 

ρυκμοφσ απόκεςθσ αλλά πολφ υψθλι ομοιομορφία ςτο πάχοσ των υμενίων [5]. 
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 Ρεραιτζρω αφξθςθ τθσ κερμοκραςίασ οδθγεί ςτθν περιοχι ΙΙ, όπου ο ρυκμόσ απόκεςθσ 

ελζγχεται από τα φαινόμενα μεταφοράσ μάηασ και πιο ςυγκεκριμζνα από το ρυκμό διάχυςθσ 

τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ από τθν κφρια μάηα τθσ αζριασ ροισ προσ τθν επιφάνεια του 

υποςτρϊματοσ αλλά και από το ρυκμό διάχυςθσ των παραπροϊόντων των επιφανειακϊν 

αντιδράςεων κατά τθν αντίκετθ κατεφκυνςθ. Και οι δφο αυτζσ διαχφςεισ ςυμβαίνουν κατά 

μικοσ του οριακοφ ςτρϊματοσ. Οι δφο αυτοί ρυκμοί διάχυςθσ κακορίηονται κατά ζνα μεγάλο 

ποςοςτό από τουσ αντίςτοιχουσ ςυντελεςτζσ διάχυςθσ. Αν και ο ςυντελεςτισ διάχυςθσ D είναι 

γενικά ζνα μζγεκοσ που αυξάνεται με αφξθςθ τθσ κερμοκραςίασ δεν παρουςιάηει τθν ίδια 

ευαιςκθςία με τθν κινθτικι ςτακερά k, οπότε μια δεδομζνθ αφξθςθ τθσ κερμοκραςίασ 

επιφζρει πολφ μεγαλφτερθ αφξθςθ ςτουσ ρυκμοφσ των επιφανειακϊν αντιδράςεων ςυγκριτικά 

με τθν αντίςτοιχθ αφξθςθ ςτουσ ρυκμοφσ διάχυςθσ. Ζτςι, όταν βριςκόμαςτε ςτθν περιοχι ΙΙ, 

υπάρχει μια ςυνεχισ ανάγκθ για πρόδρομθ ζνωςθ ςτθν επιφάνεια του υποςτρϊματοσ, τθν 

οποία θ διάχυςθ δυςκολεφεται να καλφψει λόγω τθσ υψθλισ ταχφτθτασ κατανάλωςθσ τθσ. 

Συνεπϊσ, αφξθςθ τθσ ροισ ειςόδου τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ επιφζρει αιςκθτι αφξθςθ ςτο 

ςυνολικό ρυκμό απόκεςθσ, κακϊσ αυξάνει τθ βακμίδα ςυγκεντρϊςεων μεταξφ κφριασ ροισ και 

επιφάνειασ, δθλαδι το δυναμικό τθσ διάχυςθσ. Το ςυμπζραςμα αυτό παρουςιάηεται και ςτο 

Σχιμα 1.3 υπό τθ μορφι διαφορετικϊν καμπυλϊν που κάκε μία αντιςτοιχεί ςε διαφορετικι 

ςυγκζντρωςθ πρόδρομθσ ζνωςθσ (κεωρϊντασ ςτακερι ςυνολικι μαηικι ροι). Από τθν άλλθ, 

όπωσ είναι επίςθσ εμφανζσ από το Σχιμα 1.3, αφξθςθ τθσ κερμοκραςίασ εντόσ τθσ περιοχισ 

αυτισ επιφζρει ςχετικά μικρι αφξθςθ του ςυνολικοφ ρυκμοφ απόκεςθσ, αφοφ, όπωσ 

προαναφζρκθκε, θ ευαιςκθςία του ςυντελεςτι D ςε μεταβολζσ τθσ κερμοκραςίασ είναι 

ςχετικά περιοριςμζνθ. Αντίκετα με τθν περιοχι Ι, θ περιοχι αυτι χαρακτθρίηεται από υψθλοφσ 

ρυκμοφσ απόκεςθσ αλλά όχι τόςθ ομοιομορφία ςτο πάχοσ των υμενίων [5]. 

 Αν θ κερμοκραςία αυξθκεί ακόμα περιςςότερο, πραγματοποιείται μετάβαςθ ςτθν 

περιοχι ΙΙΙ, όπου παρατθρείται μια «απρόςμενθ» μείωςθ του ςυνολικοφ ρυκμοφ απόκεςθσ. Η 

μείωςθ αυτι οφείλεται ςτθν εμφάνιςθ φαινομζνων που δρουν ανταγωνιςτικά με τισ 

επιφανειακζσ αντιδράςεισ μειϊνοντασ το ρυκμό τουσ. Τα φαινόμενα αυτά οφείλονται, ωσ επί 

το πλείςτον, ςτθν ενεργοποίθςθ των ογκομετρικϊν αντιδράςεων ςτθν αζρια φάςθ, λόγω τθσ 

υψθλισ κζρμανςθσ που λαμβάνει χϊρα εντόσ του αντιδραςτιρα. Συνεπϊσ, κεωρείται ότι ςε 

αυτι τθν περιοχι ελζγχουν ςτάδιο αποτελοφν οι ογκομετρικζσ αντιδράςεισ, αν και θ επίδραςθ 

τουσ ςτο ρυκμό απόκεςθσ είναι αντίκετθ ςε ςχζςθ με τα δφο άλλα φαινόμενα (αφξθςθ του 

ρυκμοφ προκαλεί μείωςθ ςτο ςυνολικό ρυκμό απόκεςθσ). Σθμαντικι ςυνζπεια τθσ 

ενεργοποίθςθσ των ογκομετρικϊν αντιδράςεων, θ οποία προκαλεί αυτι τθ μείωςθ του ρυκμοφ 

απόκεςθσ είναι θ μείωςθ τθσ διακεςιμότθτασ πρόδρομθσ ζνωςθσ για τισ επιφανειακζσ 

αντιδράςεισ, αφοφ μεγάλο τθσ μζροσ καταναλϊνεται πριν προλάβει να φτάςει ςτθν επιφάνεια 

του υποςτρϊματοσ. Επιπλζον, υπάρχει πικανότθτα μερικά από τα παραπροϊόντα που 

παράγονται από τισ αντιδράςεισ αυτζσ να κακιηάνουν πάνω ςτο παραγόμενο υμζνιο, 
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μολφνοντασ το και παρεμποδίηοντασ τθν ανάπτυξθ του, μειϊνοντασ με αυτόν τον τρόπο το 

ρυκμό απόκεςθσ. Τζλοσ, θ τόςο υψθλι κερμοκραςία μπορεί να ενιςχφςει τθν εκρόφθςθ 

χριςιμων ενδιάμεςων (αλλά και αντιδρϊντων) των επιφανειακϊν αντιδράςεων που είναι 

προςροφθμζνα ςτο υπόςτρωμα, κακυςτερϊντασ τθ ςυνολικι αντίδραςθ, οπότε και 

παρατθρείται μείωςθ του ςυνολικοφ ρυκμοφ απόκεςθσ. Συνεπϊσ, αφξθςθ τθσ κερμοκραςίασ 

προκαλεί ςθμαντικι μείωςθ του ρυκμοφ απόκεςθσ, ενϊ αφξθςθ τθσ ροισ ειςόδου τθσ 

πρόδρομθσ ζνωςθσ επιδρά όπωσ και ςτθν περιοχι ΙΙ [5]. 

 Τζλοσ, επιςθμαίνονται τα ακόλουκα. Ρρϊτον, τισ περιςςότερεσ φορζσ ςε μια διεργαςία 

ΧΑΑ τα όρια κάκε περιοχισ όχι μόνο δεν είναι τόςο ςαφι όςο παρουςιάηονται ςτο Σχιμα 1.3, 

αλλά μάλιςτα υπάρχουν και ενδιάμεςεσ περιοχζσ, οι οποίεσ πολλζσ φορζσ μποροφν να 

ςχεδιαςτοφν διακριτά. Στισ περιοχζσ αυτζσ, θ διεργαςία ςυνελζγχεται από περιςςότερα του 

ενόσ φαινόμενα (π.χ. ενδιάμεςθ τθσ Ι-ΙΙ, όπου ελζγχουν ταυτόχρονα και θ διάχυςθ και οι 

επιφανειακζσ αντιδράςεισ). Δεφτερον, θ μορφι των διαγραμμάτων Arrhenius δεν είναι πάντα 

αυτι του Σχιμα 1.3, αλλά εξαρτάται ςθμαντικά και από άλλεσ λειτουργικζσ παραμζτρουσ, όπωσ 

θ πίεςθ. Τρίτον, με βάςθ τθν παραπάνω ανάλυςθ προκφπτει το ςυμπζραςμα ότι ςτισ 

διεργαςίεσ ΧΑΑ, θ ταχφτθτα και θ ομοιομορφία είναι «αντίρροπεσ». Συνεπϊσ, θ ρφκμιςθ τθσ 

διεργαςίασ ςε δεδομζνεσ ςυνκικεσ κα πρζπει να γίνεται (και) με το γνϊμονα του ποιο από τα 

δφο είναι πιο ςθμαντικό για το εκάςτοτε προϊόν. Τζλοσ, ςθμειϊνεται ότι ςε οριςμζνεσ 

περιπτϊςεισ όπου θ ςυγκζντρωςθ τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ είναι αρκετά χαμθλι, τότε ελζγχον 

ςτάδιο είναι θ τροφοδοςία τθσ (Στ. 1). Σε αυτζσ τισ περιπτϊςεισ, αφξθςθ τθσ ροισ ειςόδου τθσ 

πρόδρομθσ ζνωςθσ, είτε με αφξθςθ τθσ ςυγκζντρωςθσ, είτε με αφξθςθ τθσ ςυνολικισ ροισ (ι 

και τα δφο μαηί), επιφζρει αφξθςθ ςτο ςυνολικό ρυκμό τθσ απόκεςθσ [5], [7].  

 

1.4. Χημικϋσ Αντιδρϊςεισ – Πρόδρομη ϋνωςη 

Ωσ πρόδρομθ μπορεί να επιλεχκεί οποιοδιποτε ζνωςθ περιζχει ςτο μόριο τθσ άτομα 

του ενδιαφερόμενου ςτοιχείου. Αν και ςπανίωσ χρθςιμοποιοφνται και κακαρά άτομα του 

ςτοιχείου αυτοφ, ςυνικωσ ωσ πιο απλζσ περιπτϊςεισ πρόδρομθσ ζνωςθσ κεωροφνται αυτζσ 

που το υπό απόκεςθ ςτοιχείο είναι ςυνδεδεμζνο με μικρζσ οργανικζσ ι ανόργανεσ δραςτικζσ 

αλυςίδεσ με απλοφσ δεςμοφσ, ςχθματίηοντασ απλά και μικρά μόρια. Φυςικά, πολλζσ φορζσ 

χρθςιμοποιοφνται πολφ πιο πολφπλοκεσ από τισ παραπάνω πρόδρομεσ ενϊςεισ, με ςκοπό τθν 

αξιοποίθςθ των ιδιοτιτων τουσ που τισ κάνουν να υπερτεροφν ζναντι των πιο απλϊν ομόλογων 

τουσ [3], [6]. 

Η επιλογι τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ είναι ςυνικωσ από τα πρωταρχικά ερωτιματα που 

πρζπει να απαντθκοφν κατά το ςχεδιαςμό μιασ διεργαςίασ ΧΑΑ. Οι κυριότεροι παράγοντεσ που 

λαμβάνονται υπόψθ είναι οι εξισ [3], [5], [6]: 
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 Θερμοκραςία διάςπαςθσ: Ρολφ ςθμαντικόσ παράγοντασ που κακορίηει τθ 

κερμοκραςία υποςτρϊματοσ αλλά και γενικότερα τθν ενεργειακι ςτρατθγικι τθσ 

διεργαςίασ. Επιηθτείται να μθν είναι πολφ υψθλι, κάτι που ςυνδζεται με πολφ υψθλζσ 

ενεργειακζσ απαιτιςεισ (με όλα τα αρνθτικά που αυτό ςυνεπάγεται), αλλά οφτε και 

πολφ χαμθλι, ζτςι ϊςτε να αποφεφγεται θ πρόωρθ διάςπαςθ ςτθν αζρια φάςθ. 

 Πτθτικότθτα: Εκφράηεται μζςω τθσ τάςθσ ατμϊν και επθρεάηει τθν ατμοποίθςθ και τθν 

επακόλουκθ μεταφορά τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ εντόσ, διά μζςου και εκτόσ του 

αντιδραςτιρα. Ρροτιμοφνται υψθλζσ τιμζσ ακόμα και ςε χαμθλζσ κερμοκραςίεσ. 

 Τψθλι κακαρότθτα: Πςο πιο υψθλι θ κακαρότθτα τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ, τόςο πιο 

υψθλι και θ κακαρότθτα του τελικοφ υμενίου. 

 Κακαρι αποςφνκεςθ: Τα παραπροϊόντα που παράγονται κατά τθ διάςπαςθ τθσ (είτε 

ςτθν αζρια, είτε ςτθ ςτερεά φάςθ) πρζπει να είναι αρκετά πτθτικά, ϊςτε να 

απομακρφνονται εφκολα από τον αντιδραςτιρα και όχι να κακιηάνουν με αποτζλεςμα 

τθν επιμόλυνςθ του υμενίου ι/και του αντιδραςτιρα. 

 Αςφάλεια: Αποφυγι (όςο το δυνατόν περιςςότερο) παραγόντων κινδφνου, όπωσ 

τοξικότθτα, εκρθκτικότθτα ι διαβρωτικότθτα. 

 Κόςτοσ: Χαμθλό κόςτοσ αγοράσ, ςυντιρθςθσ και κακαριςμοφ 

Πςον αφορά τισ χθμικζσ αντιδράςεισ που ςυμμετζχουν ςτισ διεργαςίεσ ΧΑΑ, ζχει 

παρατθρθκεί ζνα τεράςτιο και ποικίλο πλικοσ αντιδράςεων, που διαφζρουν ανάλογα τθν 

πρόδρομθ ζνωςθ τθσ εκάςτοτε εφαρμογισ. Ωςτόςο, θ πλειονότθτα των αντιδράςεων αυτϊν 

ανικει ςε μια από τισ τρεισ εξισ κλάςεισ [3], [6]: 

 Αντιδράςεισ πυρόλυςθσ: Από τισ πιο απλζσ αντιδράςεισ που παρατθροφνται ςτθ ΧΑΑ, 

χαρακτθρίηονται από το γεγονόσ ότι ςυμβαίνουν κυρίωσ επιφανειακά και όχι 

ογκομετρικά, οπότε αποφεφγεται θ αποςφνκεςθ τθσ πρόδρομθσ ουςίασ ςτθν αζρια 

φάςθ. Βζβαια, θ ςυνκικεσ λειτουργίασ αλλά και το φζρον αζριο παίηουν ςθμαντικό 

ρόλο ςτο παραπάνω. Πςον αφορά το πρϊτο, ρόλο-κλειδί παίηει θ πίεςθ, όπου 

προτιμοφνται χαμθλζσ πιζςεισ, ενϊ για φζρον αζριο καλι επιλογι είναι το υδρογόνο. 

 Αντιδράςεισ αναγωγισ: Ραρατθροφνται ςυχνά ςε πρόδρομεσ ενϊςεισ που περιζχουν 

αλογόνα ςτα μόρια τουσ. Το αναγωγικό μζςο μπορεί να είναι α) το ίδιο το φζρον αζριο 

(π.χ. υδρογόνο), β) Ξεχωριςτά προςτικζμενθ ουςία (π.χ. ςιλάνιο), γ) μζροσ τθσ ίδιασ τθσ 

πρόδρομθσ ζνωςθσ (π.χ. CH3SiCl3), δ) μεταλλικοί ατμοί (π.χ. Mg), ε) το ίδιο το 

υπόςτρωμα (π.χ. υπόςτρωμα πυριτίου). 

 Αντιδράςεισ οξείδωςθσ/υδρόλυςθσ: Εμφανίηονται ςε περιπτϊςεισ όπου αποτίκενται 

ολόκλθρα οξείδια παρά μεμονωμζνα ςτοιχεία. Ενεργοποιοφνται με προςκικθ 

οξυγόνου ι νεροφ, αντίςτοιχα, τα οποία απομακρφνουν υδρογόνα ι αλογόνα από τα 

μόρια τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ. Επιπλζον, μερικζσ φορζσ προςτίκεται και όηον (O3) με 
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ςκοπό τθν επιτάχυνςθ τθσ αντίδραςθσ, ενϊ ενίοτε επιχειρείται και θ απευκείασ 

οξείδωςθ του υποςτρϊματοσ αντί για τθν απόκεςθ οξειδίων πάνω ςε αυτό, ςτρατθγικι 

που όμωσ δεν ςυνθκίηεται κακϊσ είναι πολφ χρονοβόρα. 

 

1.5. Εύδη διεργαςιών ΧΑΑ – Τύποι αντιδραςτόρων 

Η κατθγοριοποίθςθ των διαφόρων παραλλαγϊν τθσ ΧΑΑ μπορεί να γίνει με βάςθ 

πολλά διαφορετικά κριτιρια. Συνεπϊσ, υιοκετϊντασ τθν προςζγγιςθ αυτι, ακολουκεί μια 

ςυνοπτικι ταξινόμθςθ διαφόρων ειδϊν ΧΑΑ και τφπων αντιδραςτιρων με βάςθ μόνο ζνα από 

τα κριτιρια αυτά κάκε φορά. 

Με βάςθ τθ φυςικι κατάςταςθ τθσ πρόδρομθσ ουςίασ 

Τποβοθκοφμενθ από αερόλυμα ΧΑΑ (ΤΑ-ΧΑΑ): Η πρόδρομθ ζνωςθ και το φζρον αζριο 

ειςζρχονται ξεχωριςτά ςε ζναν κάλαμο νεφελοποίθςθσ, όπου με χριςθ υπεριχων 

δθμιουργοφνται αερολφματα των δφο ουςιϊν, τα οποία ςτθ ςυνζχεια ειςζρχονται ςτον 

αντιδραςτιρα. Η αποτελεςματικότθτα τθσ ςυγκεκριμζνθσ τεχνικισ είναι ανεξάρτθτθ τθσ 

πτθτικότθτασ τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ, οπότε ςυνιςτάται ςε περιπτϊςεισ όπου χρθςιμοποιείται 

πρόδρομθ ουςία χαμθλισ πτθτικότθτασ [8]. 

ΧΑΑ Άμεςθσ ζγχυςθσ υγροφ (ΑΕΤ-ΧΑΑ): Σε περίπτωςθ που θ πρόδρομθ ουςία 

βρίςκεται ςε υγρι μορφι (ι ςε ςτερεά διαλυμζνθ ςε υγρό διαλφτθ), τότε μπορεί να γίνει 

άμεςθ ζγχυςθ τθσ ςε κάλαμο ατμοποίθςθσ με ςκοπό τθν εξάτμιςθ τθσ αλλά και τθν επαφι και 

επακόλουκθ ανάμειξθ τθσ με το φζρον αζριο. Στθ ςυνζχεια ακολουκείται θ τυπικι διαδικαςία 

ειςόδου τθσ ροισ ςτον αντιδραςτιρα [9]. 

Με βάςθ τθν πίεςθ λειτουργίασ του αντιδραςτιρα 

 ΧΑΑ Ατμοςφαιρικισ πίεςθσ (ΑΠ-ΧΑΑ): Αποτελεί τθν πιο τυπικι και απλι περίπτωςθ 

διεργαςίασ ΧΑΑ όςον αφορά τθν παράμετρο τθσ πιζςεωσ, χωρίσ αιςκθτά μειονεκτιματα αλλά 

οφτε και πλεονεκτιματα. 

ΧΑΑ Χαμθλισ πίεςθσ (ΧΠ-ΧΑΑ): Μειϊνοντασ τθν πίεςθ κατά δφο με τζςςερισ τάξεισ 

μεγζκουσ από τθν ατμοςφαιρικι επιτυγχάνεται θ δθμιουργία ενόσ απλοφ πεδίου ροισ ςτον 

αντιδραςτιρα με ςχετικά ελεγχόμενα φαινόμενα μεταφοράσ και περιοριςμό τθσ εμφάνιςθσ 

τυρβϊν. Τα παραπάνω ζχουν ωσ ςυνζπεια τθ δθμιουργία υμενίων που χαρακτθρίηονται από 

εξαιρετικι ομοιομορφία πάχουσ, ομοιογζνεια και κακαρότθτα ενϊ επίςθσ εμφανίηουν υψθλι 

αναπαραγωγιμότθτα.  Ωςτόςο, θ ςυγκεκριμζνθ διεργαςία περιορίηεται από ςχετικά αργό 

ρυκμό απόςβεςθσ και υψθλζσ κερμοκραςιακζσ απαιτιςεισ ςτο υπόςτρωμα. Επιπλζον, λόγω 
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τθσ δθμιουργία τθσ υποπίεςθσ αλλά και τθσ αυξθμζνθσ κερμοκραςίασ προςτίκεται επιπλζον 

κόςτοσ ςτθ διεργαςία [1], [4], [10]. 

Με βάςθ τoν μθχανιςμό πρόςδοςθσ ενζργειασ 

 ΧΑΑ με άμεςθ κζρμανςθ υποςτρϊματοσ (ΧΑΑ): Η πιο ςυνθκιςμζνθ διεργαςία ΧΑΑ, 

ςυνικωσ προτιμάται λόγω τθσ απλότθτασ τθσ και τθσ ζλλειψθσ ανάγκθσ για επιπλζον 

εξοπλιςμό, κάτι που είναι απαραίτθτο ςτισ υπόλοιπεσ παραλλαγζσ που αξιοποιοφν άλλο 

ςφςτθμα ενεργοποίθςθσ των αντιδράςεων [3]. 

 Ενιςχυμζνθ από πλάςμα ΧΑΑ (ΠΕ-ΧΑΑ): Στα ςυςτιματα αυτά ειςάγεται πλάςμα ςτον 

αντιδραςτιρα, το οποίο προςδίδει ενζργεια ςτα μόρια τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ, προκαλϊντασ 

τθ διάςπαςθ τουσ ςε μικρότερα και πιο δραςτικά μόρια. Αυτό ζχει ςαν αποτζλεςμα τθν αφξθςθ 

του ρυκμοφ απόκεςθσ και τθ μείωςθ τθσ απαιτοφμενθσ κερμοκραςίασ υποςτρϊματοσ. Φυςικά, 

θ μζκοδοσ ζχει και τα μειονεκτιματα τθσ, με ςθμαντικότερο να είναι θ μειωμζνθ ποιότθτα των 

παραγόμενων υμενίων, θ οποία οφείλεται τόςο ςτθ χειρότερθ μορφολογία τουσ, όςο και ςτο 

προςαυξθμζνο ποςοςτό ςε περιεχόμενεσ ακακαρςίεσ [3], [4], [10]. 

 Φωτονιακά (laser) υποβοθκοφμενθ ΧΑΑ ( ΦΤ-ΧΑΑ ι Λ-ΧΑΑ): Ρρόκειται για μια αρκετά 

εξειδικευμζνθ παραλλαγι τθσ ΧΑΑ, όπου μζςω laser (ι και άλλων υψθλισ ζνταςθσ λαμπϊν) το 

αντιδρϊν ςφςτθμα βομβαρδίηεται με φωτόνια, είτε ςτθν αζρια φάςθ, είτε κατευκείαν ςτθν 

επιφάνεια του υποςτρϊματοσ, προςδίδοντασ επιπλζον ενζργεια ςτα μόρια τθσ πρόδρομθσ 

ζνωςθσ. Η διεργαςία αυτι επιτρζπει απόκεςθ με υψθλι χωρικι διακριτικι ικανότθτα, αλλά 

λόγω του μεγάλου κόςτουσ που τθ ςυνοδεφει προτιμάται μόνο ςε περιπτϊςεισ προϊόντων πολφ 

υψθλισ αξίασ, όπου απαιτοφνται λεπτομερείσ επιδιορκϊςεισ [3]. 

Σφπο αντιδραςτιρων με βάςθ τθ κερμοκραςία των τοιχωμάτων τουσ 

 Οι αντιδραςτιρεσ ΧΑΑ ταξινομοφνται ςε δφο κφριεσ κατθγορίεσ ανάλογα τθ 

κερμοκραςία των τοιχωμάτων τουσ, τουσ αντιδραςτιρεσ ψυχρϊν τοιχωμάτων (ΑΨΣ) και τουσ 

αντιδραςτιρεσ κερμϊν τοιχωμάτων (ΑΘΣ). Οι πρϊτοι είτε αφινονται ςε κερμοκραςία 

περιβάλλοντοσ, είτε ψφχονται, ενϊ οι τελευταίοι κερμαίνονται ςυνικωσ με το ίδιο ςφςτθμα 

κζρμανςθσ του υποςτρϊματοσ. Κάκε τφποσ αντιδραςτιρα προςφζρει διαφορετικά 

πλεονεκτιματα ςτθ διεργαςία, ενϊ αντίςτοιχα περιλαμβάνει και τουσ δικοφσ του περιοριςμοφσ 

[3], [4], [5], [6]. 

Οι ΑΨΤ αποτρζπουν τθν ενεργοποίθςθ των ογκομετρικϊν αντιδράςεων αζριασ φάςθσ, 

με ςυνζπεια τθν αποφυγι παραγωγισ ποφδρασ και ανεπικφμθτων παραπροϊόντων, φαινόμενα 

που παρατθροφνται ςυχνά ςτουσ ΑΘΤ. Επιπλζον, ςτουσ ΑΨΤ δεν εμφανίηεται απόκεςθ ςτα ίδια 

τα τοιχϊματα αλλά περιορίηεται μόνο ςτο υπόςτρωμα, το οποίο είναι και επικυμθτό ςτθ ΧΑΑ. 

Επακόλουκεσ αρνθτικζσ ςυνζπειεσ των παραπάνω που ςυναντϊνται ςτα κερμά τοιχϊματα και 
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αποφεφγονται με χριςθ τθσ τεχνικισ ψυχρϊν τοιχωμάτων είναι θ ςπατάλθ πρόδρομθσ ουςίασ 

λόγω κατανάλωςθσ τθσ ςτισ αντιδράςεισ αζριασ φάςθσ και ςτισ επιφανειακζσ αντιδράςεισ 

απόκεςθσ ςτα τοιχϊματα αντί του υποςτρϊματοσ, κακϊσ επίςθσ και θ ανάγκθ τακτικοφ 

κακαριςμοφ του αντιδραςτιρα λόγω των προϊόντων απόκεςθσ ςτα τοιχϊματα αλλά και τθσ 

ποφδρασ. Επίςθσ, υπάρχει ςθμαντικι πικανότθτα όλα αυτά να επιμολφνουν τα παραγόμενα 

υμζνια [3], [4], [6]. 

Οι ΑΘΤ αποτρζπουν τθ δθμιουργία ζντονων κερμοκραςιακϊν βακμίδων, οι οποίεσ 

είναι ικανζσ να προκαλζςουν δευτερεφουςεσ ροζσ λόγω άνωςθσ εντόσ του αντιδραςτιρα που 

με τθ ςειρά τουσ επθρεάηουν αρνθτικά από το πεδίο ροισ ζωσ και τισ ίδιεσ τισ ιδιότθτεσ των 

υμενίων. Επιπρόςκετα, ςε οριςμζνεσ περιπτϊςεισ είναι επικυμθτι θ ενεργοποίθςθ των 

ογκομετρικϊν αντιδράςεων αζριασ φάςθσ, κακϊσ από αυτζσ μπορεί να προκφψουν ενδιάμεςεσ 

ουςίεσ οι οποίεσ είναι πιο δραςτικζσ από τθν πρόδρομθ ζνωςθ πάνω ςτθν επιφάνεια του 

υποςτρϊματοσ, με αποτζλεςμα τθν αφξθςθ τθσ ταχφτθτασ αλλά και τθσ απόδοςθσ τθσ 

απόκεςθσ [3], [4], [6]. 

Σε γενικζσ γραμμζσ, οι ΑΨΤ προτιμοφνται ζναντι αυτϊν με κερμά τοιχϊματα, τόςο ςε 

εργαςτθριακι, όςο και ςε βιομθχανικι κλίμακα, κακϊσ όπωσ αναλφκθκε και παραπάνω, ςτθν 

πλειονότθτα των περιπτϊςεων υπερτεροφν. Το ςυμπζραςμα αυτό ενιςχφεται αν ςκεφτεί κανείσ 

και το μεγαλφτερο κόςτοσ που ςυνεπάγεται θ κζρμανςθ των τοιχωμάτων. Βζβαια, επειδι οι 

ΑΘΤ παρζχουν τθ δυνατότθτα ταυτόχρονθσ απόκεςθσ ςε πάνω από ζνα υποςτρϊματα εντόσ 

του ίδιου αντιδραςτιρα, ςε οριςμζνεσ περιπτϊςεισ βιομθχανικισ κλίμακασ όπου υπάρχει θ 

απαίτθςθ υψθλισ μαηικισ παραγωγισ υμενίων, εφαρμόηεται θ χριςθ τθσ ςτρατθγικισ των 

κερμαινόμενων τοιχωμάτων κυςιάηοντασ τθν απόδοςθ τθσ διεργαςίασ, κακϊσ και όλα τα 

υπόλοιπα πλεονεκτιματα των ΑΨΤ [6]. 

Με βάςθ τθ χθμικι φφςθ τθσ πρόδρομθσ ουςίασ 

 Η χθμικι φφςθ τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ μπορεί επίςθσ να χρθςιμοποιθκεί ωσ κριτιριο 

ταξινόμθςθσ. Μια ςθμαντικι κατθγορία ΧΑΑ που προκφπτει με βάςθ αυτό το κριτιριο είναι θ 

οργανομεταλλικι ΧΑΑ (ΟΜ-ΧΑΑ), ςτθν οποία χρθςιμοποιείται ωσ πρόδρομθ ουςία μια 

οργανικι ζνωςθ που περιζχει άτομο/-α κάποιου μεταλλικοφ ςτοιχείου. Το πλεονζκτθμα αυτισ 

τθσ διεργαςίασ είναι οι χαμθλζσ κερμοκραςιακζσ απαιτιςεισ, κακϊσ οι δεςμοί μεταξφ των 

οργανικϊν αλυςίδων του πρόδρομου μορίου και των μεταλλικϊν ατόμων (ςυνικωσ αυτά που 

αποτίκενται) είναι αςκενισ, οπότε χρειάηεται λιγότερθ ενζργεια για τθ διάςπαςθ τουσ. 

1.6. Πλεονεκτόματα και περιοριςμού τησ ΧΑΑ 

Οι λόγοι που κακιςτοφν τθ ΧΑΑ δθμοφιλι διεργαςία για τθν παραγωγι λεπτϊν 

υμενίων, ενϊ ζχει αναπτυχκεί μια πλθκϊρα άλλων διεργαςιϊν ικανϊν να ςυνκζςουν τζτοιου 
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είδουσ προϊόντων, είναι πολλοί. Τα πιο ςθμαντικά πλεονεκτιματα τθσ ΧΑΑ ςυνοψίηονται ςτα 

εξισ [3], [4], [6]: 

 Δεν περιορίηεται ςτθ λεγόμενθ «απόκεςθ οπτικισ επαφισ», φαινόμενο που 

παρατθρείται ςε τεχνικζσ φυςικισ απόκεςθσ από ατμό (ΦΑΑ), διεργαςία 

ανταγωνιςτικι ωσ προσ τθ ΧΑΑ. Κατά ςυνζπεια, θ ΧΑΑ είναι κατά πολφ ικανότερθ από 

άλλεσ διεργαςίεσ να επικαλφψει βακιζσ κοιλότθτεσ, οπζσ, εςοχζσ και γενικότερα 

πολφπλοκεσ επιφανειακζσ διαμορφϊςεισ. 

 Εμφανίηει ομοιόμορφθ επικάλυψθ, δθλαδι είναι ικανι να καλφψει πολφπλοκεσ 

επιφάνειεσ διατθρϊντασ το ίδιο πάχοσ επικάλυψθσ κακ’ όλθ τθν ζκταςθ τθσ επιφάνειασ 

αυτισ. 

 Ραρουςιάηει εκλεκτικότθτα ωσ προσ τθν υπό-επικάλυψθ επιφάνεια. Συνεπϊσ, κατά τθ 

ΧΑΑ θ απόκεςθ λαμβάνει χϊρα κυρίωσ πάνω ςτο υπόςτρωμα, δθλαδι τθν 

κακοριςμζνθ επιφάνεια εντόσ του αντιδραςτιρα, ενϊ είναι περιοριςμζνθ ςε άλλεσ 

επιφάνειεσ, όπωσ για παράδειγμα τα τοιχϊματα του αντιδραςτιρα. 

 Χαρακτθρίηεται από ςχετικά υψθλό ρυκμό απόκεςθσ με αποτζλεςμα τθν παραγωγι 

υμενίων μεγάλου πάχουσ με εξαιρετικζσ ιδιότθτεσ ςε μικρά χρονικά διαςτιματα. Αυτό 

κακιςτά τθ διεργαςία ανταγωνιςτικι από οικονομικι πλευρά με άλλεσ τεχνικζσ. 

 Ο απαραίτθτοσ εξοπλιςμόσ μπορεί να προςαρμοςτεί ςε διαφορετικζσ ςυνκικεσ 

λειτουργίεσ αρκετά εφκολα. Αυτι θ ευελιξία επεκτείνεται ακόμα και ςε διαφορετικζσ 

πρόδρομεσ ενϊςεισ, κακϊσ υπάρχει διακζςιμο ζνα τεράςτιο φάςμα ενϊςεων που 

μποροφν να χρθςιμοποιθκοφν ωσ πρόδρομεσ ςε μια διεργαςία ΧΑΑ. 

 Τα υμζνια που παράγονται χαρακτθρίηονται από υψθλι κακαρότθτα, λόγω τθσ 

ευκολίασ κακαριςμοφ των πρόδρομων ενϊςεων με απομάκρυνςθ ακακαρςιϊν μζςω 

απλισ απόςταξθσ. 

Ραρόλα αυτά, θ ΧΑΑ ενίοτε παραβλζπεται και χρθςιμοποιοφνται άλλεσ μζκοδοι 

παραγωγισ αντίςτοιχων προϊόντων, με τθ ςυχνότερθ να είναι θ ΦΑΑ. Τα κυριότερα 

μειονεκτιματα που περιορίηουν τθν αξιοποίθςθ των προτερθμάτων τθσ ΧΑΑ είναι τα εξισ [3], 

[4], [6]: 

 Οι ιδιότθτεσ των παραγόμενων υμενίων πολλζσ φορζσ υςτεροφν ςυγκριτικά με τισ 

προδιαγραφζσ για απαιτθτικζσ εφαρμογζσ. 

 Για να αξιοποιθκεί το πλεονζκτθμα του υψθλοφ ρυκμοφ απόκεςθσ, ςυνικωσ 

απαιτείται υψθλι κερμοκραςία λειτουργίασ. Ωςτόςο, αυτό όχι μόνο οδθγεί ςε αφξθςθ 

του λειτουργικοφ κόςτουσ, αλλά και ςε προβλιματα ηωτικισ ςθμαςίασ ςε περιπτϊςεισ 

όπου το υπόςτρωμα είναι κερμοευαίςκθτο. Επιπλζον, υπάρχει περίπτωςθ τα 

παραγόμενα υμζνια να υποβλθκοφν ςε κερμικά ςοκ, ενϊ ςε περιπτϊςεισ όπου το 

υμζνιο αλλθλεπιδρά με υλικά διαφορετικϊν ςυντελεςτϊν κερμικισ διαςτολισ κατά τθ 
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ςφνκεςθ του, του αςκείται ζντονθ πίεςθ με αποτζλεςμα τθ δθμιουργία μθχανικϊν 

αςτακειϊν. 

 Οι πρόδρομεσ ενϊςεισ πρζπει να χαρακτθρίηονται από υψθλι πτθτικότθτα, ζτςι ϊςτε 

να είναι εφικτι αλλά και αποτελεςματικι θ μεταφορά και θ είςοδο τουσ ςτον 

αντιδραςτιρα. Η ιδιότθτα αυτι αν και δυςεφρετθ, εμφανίηεται ςυχνά ςτισ 

οργανομεταλλικζσ ενϊςεισ με ςυνζπεια τθν αξιοποίθςθ τουσ και τθν εξζλιξθ τθσ 

αντίςτοιχθσ τεχνικισ. 

 Αν και όπωσ τονίςτθκε προθγουμζνωσ το φάςμα πρόδρομων ενϊςεων είναι ευρφ, ζνα 

μεγάλο ποςοςτό αυτϊν είναι επικίνδυνεσ, κακϊσ παρουςιάηουν υψθλι τοξικότθτα, 

εκρθκτικότθτα ι διαβρωτικότθτα. Επιπλζον, το κόςτοσ οριςμζνων πιο «εφχρθςτων» 

πρόδρομων είναι αρκετά υψθλό. 

 Εκτόσ από τισ πρόδρομεσ ενϊςεισ, αρκετά επικίνδυνα είναι και τα παραπροϊόντα τθσ 

διεργαςίασ, με αποτζλεςμα τθ δθμιουργία τθσ κοςτοβόρασ ανάγκθσ διαχείριςθσ τουσ. 

 Λόγω του μεγάλου πλικουσ διαφορετικϊν φαινομζνων που λαμβάνουν χϊρα ςτθ 

διεργαςία, τθσ πολυπλοκότθτασ τουσ αλλά και των πολφπλοκων ςχζςεων που τα 

ςυνδζουν, θ μακθματικι μελζτθ τθσ κακίςταται αρκετά απαιτθτικι. Αν και μετά από 

εκτενι και διαχρονικι μελζτθ τθσ διεργαςίασ, ζχουν διαλευκανκεί τα περιςςότερα 

«μυςτικά» τθσ, ζνα ςθμαντικό πρόβλθμα που παίηει πολλζσ φορζσ περιοριςτικό ρόλο 

ςτθν αποτελεςματικι και αποδοτικι πρόβλεψθ των ιδιοτιτων του προϊόντοσ αλλά και 

ςτθν  αυτόματθ ρφκμιςθ τθσ διεργαςίασ είναι οι μεγάλεσ απαιτιςεισ ςε υπολογιςτικό 

χρόνο και μνιμθ για τθν προςομοίωςθ τριςδιάςτατων ρεαλιςτικϊν μακθματικϊν 

μοντζλων τθσ διεργαςίασ. 
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2. Υπολογιςτικό μελϋτη ΧΑΑ:Μαθηματικό μοντελοπούηςη 

και προςομούωςη τησ διεργαςύασ 
 

2.1. Ειςαγωγό – Σκοπόσ/οφϋλη υπολογιςτικόσ μελϋτησ 

Μια ολοκλθρωμζνθ, αναλυτικι και επιτυχθμζνθ μελζτθ μιασ διεργαςίασ ΧΑΑ απαιτεί 

πειραματικι και κεωρθτικι/υπολογιςτικι ανάλυςθ. Οι δφο αυτζσ πτυχζσ τθσ ςυνολικισ 

μελζτθσ, αν και εκ πρϊτθσ όψεωσ ίςωσ δείχνουν ανεξάρτθτεσ, ςτθν πραγματικότθτα είναι 

ςτενά ςυνδεδεμζνεσ μεταξφ τουσ. Μάλιςτα, θ ςχζςθ που τισ ςυνδζει είναι αμφίδρομθ, αφοφ 

αφενόσ ζνα οποιοδιποτε μακθματικό μοντζλο και να αναπτυχκεί μζςω υπολογιςτικϊν 

προςομοιϊςεων τθσ διεργαςίασ απαιτεί τθν επαλικευςθ τθσ ακρίβειασ του από πλθκϊρα 

πειραματικϊν αποτελεςμάτων, και αφετζρου θ υπολογιςτικι μελζτθ πολλζσ φορζσ κακοδθγεί 

τθν πειραματικι, υπαγορεφοντασ το είδοσ των πειραμάτων αλλά και τισ ςυνκικεσ όπου αυτά 

κα διεξαχκοφν. 

Ριο ςυγκεκριμζνα, θ υπολογιςτικι μελζτθ τθσ ΧΑΑ μπορεί να προςφζρει ςθμαντικά 

οφζλθ, τόςο ςε εργαςτθριακό, όςο και ςε βιομθχανικό επίπεδο. Σχετικά με νζεσ, υπό-ανάπτυξθ 

διεργαςίεσ, όπου πραγματοποιείται μια προκαταρκτικι μελζτθ με διερευνθτικό χαρακτιρα, θ 

υπολογιςτικι μελζτθ είναι αναγκαία για τθν αποκάλυψθ των κυρίαρχων μθχανιςμϊν που 

επικρατοφν εντόσ του αντιδραςτιρα, φαινόμενα αρκετά πολφπλοκα, όπωσ εξθγικθκε και ςτο 

προθγοφμενο κεφάλαιο. Ιδιαίτερα ςθμαντικι είναι θ διαλεφκανςθ των χθμικϊν αντιδράςεων 

που λαμβάνουν χϊρα είτε ςτθν αζρια φάςθ, είτε ςτθν επιφάνεια του υποςτρϊματοσ, ενϊ 

άλλεσ ερευνθτικζσ εφαρμογζσ περιλαμβάνουν τον κακοριςμό του κερμοκραςιακοφ εφρουσ 

κάκε περιοχισ λειτουργίασ του αντιδραςτιρα, μζςω του ςχεδιαςμοφ ενόσ διαγράμματοσ 

Arrhenius τθσ διεργαςίασ, ςφμφωνα με όςα αναφζρκθκαν ςτθν ενότθτα 1.3. Επίςθσ, ςυχνά 

πραγματοποιείται εμπλουτιςμόσ ιδθ υπαρχόντων κινθτικϊν μοντζλων, είτε μζςω τθσ απλισ 

βελτιςτοποίθςθσ των κινθτικϊν ςτακερϊν των αντιδράςεων τουσ, είτε μζςω τθσ 

προςκικθσ/αφαίρεςθσ αντιδράςεων από το υπάρχων μοντζλο. Χωρίσ τθ μακθματικι 

μοντελοποίθςθ των διεργαςιϊν και τθν επακόλουκθ υπολογιςτικι προςομοίωςθ τουσ, είναι 

πρακτικά αδφνατο να διερευνθκοφν οι μθχανιςμοί αυτοί. Φυςικά, τονίηεται για άλλθ μια φορά 

ότι όποιο μοντζλο και να αναπτυχκεί, χωρίσ τθν πειραματικι επαλικευςθ του είναι αμφιβόλου 

αξιοπιςτίασ [5], [7]. 

Πςον αφορά διεργαςίεσ ΧΑΑ ςε βιομθχανικό επίπεδο, θ υπολογιςτικι μελζτθ μπορεί 

και πάλι να προςφζρει κρίςιμα οφζλθ που αλλιϊσ κα ιταν αδφνατο να αξιοποιθκοφν. Για 

παράδειγμα, ζχοντασ αναπτφξει ζνα ιδθ επαλθκευμζνο και αξιόπιςτο μοντζλο τθσ διεργαςίασ 

με αξιόπιςτθ ακρίβεια μπορεί να γίνει εκ των προτζρων κακοριςμόσ των «λειτουργικϊν 

παρακφρων», όπου λειτουργία εντόσ των ορίων τουσ κα οδθγιςει ςτθν παραγωγι υμενίων με 
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τισ επικυμθτζσ ιδιότθτεσ, λαμβάνοντασ ζτςι προϊόντα υψθλισ ποιότθτασ ωσ προσ τθν 

προοριηόμενθ εφαρμογι τουσ. Επιπλζον, θ υπολογιςτικι μελζτθ κακιςτά δυνατι και τθν 

αριςτοποίθςθ τθσ διεργαςίασ εντόσ των παρακφρων αυτϊν, με αποτζλεςμα τθν 

ελαχιςτοποίθςθ κόςτουσ και χρόνου λόγω αφξθςθσ του ρυκμοφ απόκεςθσ, μείωςθ τθσ 

απαιτοφμενθσ ποςότθτασ πρϊτων υλϊν και ενζργειασ, κ.α. Οι λειτουργικζσ παράμετροι που 

κακορίηονται από τζτοιου είδουσ διαδικαςίεσ περιλαμβάνουν τθν παροχι και ςφςταςθ 

ειςόδου, τισ κερμοκραςίεσ υποςτρϊματοσ και τοιχωμάτων, τθν πίεςθ λειτουργίασ κ.τ.λ. Ππωσ 

εφκολα μπορεί να φανταςτεί κανείσ, μια επιτυχθμζνθ τζτοια μελζτθ μπορεί να ςϊςει τεράςτια 

ποςά χρόνου αλλά και αναλωςίμων/ενζργειασ, τα οποία κα καταναλϊνονταν ςε διερευνθτικά 

πειράματα με ςκοπό τθν ανακάλυψθ των παραπάνω. Τζλοσ, θ υπολογιςτικι μελζτθ μζςω 

αξιόπιςτων μακθματικϊν μοντζλων κακιςτά εφικτι και τθν αυτόματθ ρφκμιςθ των διεργαςιϊν, 

εφαρμογι πολφ ςθμαντικι για τθν αποδοτικι, αποτελεςματικι και κυρίωσ αδιάκοπθ 

λειτουργία μιασ διεργαςίασ. Η αυτόματθ ρφκμιςθ όχι μόνο επιτρζπει τθν εξάλειψθ εξωτερικϊν 

διαταραχϊν ςε αμελθτζουσ χρόνουσ ςυγκριτικά με τθ χειροκίνθτθ ρφκμιςθ, αλλά επίςθσ 

κακιςτά πιο εφκολθ και άμεςθ τθ μεταβολι από ζνα ςθμείο λειτουργίασ ςε ζνα άλλο [5], [7]. 

Ζνα ιδανικό μοντζλο ΧΑΑ πρζπει να απαρτίηεται από ζνα ςφνολο μακθματικϊν 

εξιςϊςεων που περιγράφει όλα τα ςχετικά μακροςκοπικά και μικροςκοπικά φυςικοχθμικά 

φαινόμενα που εξελίςςονται ςτον αντιδραςτιρα και να τα ςυνδζει με τισ αντίςτοιχεσ ιδιότθτεσ 

του αποτικζμενου υμενίου. Επιπρόςκετα, το μοντζλο κα πρζπει να είναι εφαρμόςιμο για 

διαφορετικοφ τφπου διεργαςίεσ και αντιδραςτιρεσ ΧΑΑ. Επομζνωσ, πρζπει να βαςίηεται ςε 

κεμελιϊδεισ αρχζσ και φυςικοχθμικοφσ νόμουσ και όχι ςε εμπειρικζσ ςτακερζσ και ςυςχετίςεισ. 

Ραρόλθ τθν πρόοδο που ζχει ςυντελεςτεί προσ αυτιν τθν κατεφκυνςθ, μζχρι ςιμερα δεν ζχει 

παραχκεί κάποιο μοντζλο που να ενςωματϊνει με 100% επιτυχία όλα τα παραπάνω 

χαρακτθριςτικά. Ωςτόςο, αντιμετωπίηοντασ το πρόβλθμα τθσ μοντελοποίθςθσ τθσ διεργαςίασ 

ΧΑΑ από διαφορετικζσ οπτικζσ γωνίεσ, τα υπάρχοντα μοντζλα ΧΑΑ ζχουν οδθγιςει ςε μια 

αξιοςθμείωτθ βελτίωςθ τθσ κατανόθςθσ των μθχανιςμϊν τθσ ΧΑΑ, ςτθν ανάδειξθ των 

κυρίαρχων παραγόντων που επιδροφν ςτθ διεργαςία ΧΑΑ και τζλοσ ςτο ςχεδιαςμό 

καταλλθλότερων διαμορφϊςεων και γεωμετριϊν του αντιδραςτιρα χθμικισ απόκεςθσ [7]. 

Ραρατθρϊντασ τα τυπικά ςτάδια-φαινόμενα τθσ ΧΑΑ (εν. 1.2 – Σχιμα 1.2), 

διαπιςτϊνεται ότι πρόκειται για μια διεργαςία που εξελίςςεται ςε περιςςότερεσ από μία 

κλίμακεσ. Συνεπϊσ, θ υπολογιςτικι/κεωρθτικι μελζτθ αναπτφςςεται επίςθσ ςε διάφορεσ 

κλίμακεσ, ανάλογα με τα φαινόμενα τθσ διεργαςίασ, τισ ιδιότθτεσ των υμενίων και γενικότερα 

τισ πλθροφορίεσ που επικυμεί ο ερευνθτισ να μελετιςει. Τυπικζσ κλίμακεσ που απαςχολοφν 

τουσ ερευνθτζσ και μοντελοποιοφνται ςυχνά είναι θ μακρο-κλίμακα, θ μικρο-κλίμακα και θ 

νανο-κλίμακα, όπου θ πρϊτθ περιλαμβάνει τα φαινόμενα που ςυμβαίνουν ςτον κφριο όγκο του 

αντιδραςτιρα και ςτισ επιφάνειεσ υποςτρϊματοσ και υμενίου (m ζωσ cm), θ δεφτερθ 
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αςχολείται με τθ δομι τθσ τοπογραφίασ των ςχθματιηόμενων υμενίων (μm), ενϊ τζλοσ θ τρίτθ 

περιγράφει τθ νανο-μορφολογία των υμενίων (nm) (Σχιμα 2.1) [5], [7]. 

Με βάςθ τα παραπάνω γίνεται εμφανζσ ότι για τθν πλιρθ μελζτθ και εισ βάκοσ 

κατανόθςθ μιασ διεργαςίασ ΧΑΑ απαιτείται όχι μόνο θ ανάπτυξθ μοντζλων για κάκε κλίμακα, 

αλλά και θ ςφηευξθ των διαφορετικϊν μοντζλων μεταξφ τουσ, ζτςι ϊςτε να καταςτεί εφικτι θ 

ανταλλαγι πλθροφοριϊν από το ζνα ςτο άλλο. Ωςτόςο, ςυχνά αυτό δεν παρατθρείται ςτθν 

πράξθ, κακϊσ ανάλογα με τα πλαίςια που τίκενται ςτθν εκάςτοτε ζρευνα απαιτοφνται και 

διαφορετικζσ πλθροφορίεσ για τθν επιτυχθμζνθ πραγματοποίθςθ τθσ μελζτθσ και τθν εξαγωγι 

χριςιμων ςυμπεραςμάτων. Ζτςι, δεν υπάρχει λόγοσ για «ανοφςια» αφξθςθ υπολογιςτικοφ 

(αλλά και ερευνθτικοφ) κόςτουσ και χρόνου, οπότε θ ανάλυςθ περιορίηεται μόνο ςε μία από τισ 

προαναφερκείςεσ κλίμακεσ, θ οποία ςυνικωσ είναι θ μακρο-κλίμακα. Στθν τελευταία 

περίπτωςθ ανικει και θ παροφςα διπλωματικι εργαςία [5], [7]. 

 
χιμα 2.1: Μοντελοποίθςθ πολλαπλϊν χωρικϊν κλιμάκων. Από τθ μακρο-κλίμακα τθσ τάξθσ των m ςτθν 

θλεκτρονιακι κλίμακα τθσ τάξθσ των nm 
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2.2. Μακροςκοπικό μαθηματικό μοντϋλο 

Ζνα τυπικό μακροςκοπικό μοντζλο διεργαςίασ ΧΑΑ αποτελείται από τισ μερικζσ 

διαφορικζσ εξιςϊςεισ (ΜΔΕ) των φαινομζνων μεταφοράσ ςυμπεριλαμβανομζνων χθμικϊν 

αντιδράςεων. Είναι οι εξιςϊςεισ διατιρθςθσ τθσ μάηασ, ορμισ, ενζργειασ και χθμικϊν 

ςυςτατικϊν κακϊσ επίςθσ και οι κινθτικζσ των χθμικϊν αντιδράςεων. Η προςεγγιςτικι επίλυςθ 

των εξιςϊςεων αυτϊν πραγματοποιείται αρικμθτικά με χριςθ εμπορικϊν (και μθ) λογιςμικϊν, 

τα οποία ζχουν ενςωματωμζνουσ κϊδικεσ Υπολογιςτικισ ευςτοδυναμικισ (CFD) και 

αξιοποιοφν μεκόδουσ διακριτοποίθςθσ των ΜΔΕ ςτο χϊρο, αλλά και ςτο χρόνο (ςε περίπτωςθ 

υπολογιςμϊν ςε μεταβατικι κατάςταςθ), μετατρζποντασ ζτςι το ςφςτθμα των ΜΔΕ ςε 

ςφςτθμα αλγεβρικϊν εξιςϊςεων, το οποίο λφνεται αρικμθτικά μζςω επαναλθπτικϊν μεκόδων. 

Τζλοσ, για τθν επίλυςθ των ΜΔΕ είναι απαραίτθτθ θ «τροφοδοςία» του μοντζλου με τθ 

γεωμετρία του αντιδραςτιρα, κακϊσ επίςθσ και με τισ ςυνοριακζσ ςυνκικεσ του εκάςτοτε 

προβλιματοσ, οι οποίεσ ωσ επί το πλείςτον προκφπτουν από τισ ςυνκικεσ λειτουργίασ του 

αντιδραςτιρα. Επίςθσ, ςε περίπτωςθ υπολογιςμϊν ςε μεταβατικι κατάςταςθ αναγκαία είναι 

και θ τροφοδοςία αρχικϊν ςυνκθκϊν, ενϊ αυτονόθτο είναι ότι το μοντζλο προαπαιτεί γνϊςθ 

των φυςικοχθμικϊν ιδιοτιτων όλων των ςυςτατικϊν που ςυμμετζχουν ςτθ διεργαςία. Από τθν 

επίλυςθ του μακροςκοπικοφ μοντζλου τα ςθμαντικότερα μεγζκθ που προκφπτουν είναι τα 

πεδία ταχυτιτων, οι κατανομζσ πίεςθσ και κερμοκραςίασ, οι ςυγκεντρϊςεισ των ςυςτατικϊν 

και ο ρυκμόσ απόκεςθσ. Για τον προςδιοριςμό των ιδιοτιτων του υμενίου που ςχετίηονται 

άμεςα με τθν ποιότθτα του (π.χ. τραχφτθτα ι κακαρότθτα) ςυνικωσ απαιτείται θ επίλυςθ 

μοντζλων μικρότερων κλιμάκων, κακϊσ το μακροςκοπικό μοντζλο αδυνατεί να τισ προβλζψει 

[1], [5], [7]. 

Η εφαρμογι του μακροςκοπικοφ μοντζλου προχποκζτει ότι το ρευςτό εντόσ του 

αντιδραςτιρα είναι ςυνεχζσ μζςο, κάτι που διαπιςτϊνεται από τον αδιάςτατο αρικμό Knudsen, 

ο οποίοσ πρζπει να είναι πολφ μικρότεροσ τθσ μονάδασ (Kn<<1) και ορίηεται ωσ εξισ: 

    
 

 
 (2.1) 

όπου λ το μικοσ ελεφκερθσ διαδρομισ των μορίων και L το χαρακτθριςτικό μικοσ του 

προβλιματοσ. Τυπικι τιμι του αρικμοφ Knudsen για τον αντιδραςτιρα που κα μελετθκεί ςτθν 

παροφςα διπλωματικι εργαςία και για το εφροσ των λειτουργικϊν παραμζτρων όπου αυτόσ 

λειτουργεί είναι Kn=1.92x10-5. Συνεπϊσ, θ κεϊρθςθ του ςυνεχοφσ μζςου είναι εφλογθ και ςτο 

εξισ κεωρείται δεδομζνθ. Επιπλζον, θ ροι εντόσ, δια μζςου και εκτόσ του αντιδραςτιρα 

κεωρείται ςτρωτι, διότι ζχει υπολογιςτεί τυπικι τιμι του αρικμοφ Reynolds, θ οποία είναι 

Re=202.52 [5]. 
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2.2.1. Εξιςώςεισ φαινομϋνων μεταφορϊσ 

Η γενικι εξίςωςθ μεταφοράσ που μπορεί να διατυπωκεί για οποιοδιποτε μζγεκοσ φ, 

είναι θ εξισ: 

 
     

  
                   (2.2) 

όπου t ο χρόνοσ, ρ θ πυκνότθτα του ρευςτοφ, φ το μεταφερόμενο μζγεκοσ, u θ ταχφτθτα του 

ρευςτοφ, Γφ ο ςυντελεςτισ διάχυςθσ και Sφ o όροσ τθσ πθγισ. Στθν εξίςωςθ εμφανίηονται με τθ 

ςειρά από αριςτερά προσ τα δεξιά ο μεταβατικόσ όροσ, ο όροσ τθσ ςυναγωγισ, ο όροσ τθσ 

διάχυςθσ και ο όροσ τθσ πθγισ. Πςον αφορά το μζγεκοσ φ αυτό μπορεί να είναι θ ταχφτθτα u 

για τθν εξίςωςθ ορμισ, θ κερμοκραςία Τ για τθν εξίςωςθ ενζργειασ, το εκάςτοτε κλάςμα μάηασ 

ω για τισ εξιςϊςεισ των χθμικϊν ςυςτατικϊν και θ μονάδα για τθν εξίςωςθ ςυνζχειασ (μάηασ) 

[4], [11]. 

 

A. Εξίςωςθ υνζχειασ 

 
  

  
          (2.3) 

όπου   ο χρόνοσ,   θ πυκνότθτα και   το διάνυςμα τθσ ταχφτθτασ [11]. 

 

B. Εξίςωςθ Ορμισ 

 
     

  
                    (2.4) 

όπου   θ πίεςθ λειτουργίασ,   θ επιτάχυνςθ τθσ βαρφτθτασ και   ο τανυςτισ τάςθσ ο οποίοσ 

ορίηεται ωσ εξισ: 

    [         
 

 
      ] (2.5) 

όπου   το ιξϊδεσ και   ο μοναδιαίοσ δυαδικόσ [11]. 

 

C. Εξίςωςθ Ενζργειασ 

   

     

  
                   ∑(   

    

  
)

 

   

 ∑    
 

  

   

 (2.6) 

όπου Τ θ απόλυτθ κερμοκραςία,    θ ειδικι κερμοχωρθτικότθτα ςε ςτακερι πίεςθ,   θ 

κερμικι αγωγιμότθτα,    ο ρυκμόσ διάχυςθσ του χθμικοφ ςυςτατικοφ  ,    θ ενκαλπία 
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ςχθματιςμοφ του ςυςτατικοφ  ,    το μοριακό βάροσ του ςυςτατικοφ  ,   το ςφνολο των 

ςυςτατικϊν του μίγματοσ,    το πλικοσ των αζριων ςυςτατικϊν που λαμβάνουν μζροσ ςτισ 

ογκομετρικζσ αντιδράςεισ και   
 

 ο κακαρόσ ρυκμόσ παραγωγισ ι κατανάλωςθσ του 

ςυςτατικοφ  , ο οποίοσ υπολογίηεται παρακάτω από τθν εξίςωςθ (2.18) [11]. 

 

D. Εξίςωςθ Ιδανικϊν Αερίων 

         (2.7) 

όπου    θ πίεςθ του   ςυςτατικοφ,    θ ςυγκζντρωςθ του   ςυςτατικοφ και   θ ςτακερά των 

ιδανικϊν αερίων. Η καταςτατικι αυτι εξίςωςθ επιλφεται μαηί με τισ κεμελιϊδθσ εξιςϊςεισ 

διατιρθςθσ, κάνοντασ τθν παραδοχι ότι το ρευςτό τθσ διεργαςίασ είναι ιδανικό αζριο [11]. 

 

E. Εξιςϊςεισ Χθμικϊν υςτατικϊν 

 
      

  
                  ∑   

 

  

   

 (2.8) 

όπου    το κλάςμα μάηασ του ςυςτατικοφ  . Κακϊσ το άκροιςμα των κλαςμάτων μάηασ είναι 

ίςο με μονάδα, θ εξίςωςθ επιλφεται για όλα τα ςυςτατικά εκτόσ από ζνα, το οποίο ςυνικωσ 

επιλζγεται να είναι το φζρον αζριο [4], [11], [12]. 

 Σε διεργαςίεσ ΧΑΑ, ο ρυκμόσ διάχυςθσ    υπολογίηεται από το μοντζλο πλιρουσ 

πολυςυςτατικισ διάχυςθσ. Σε πολυςυςτατικά μίγματα δεν είναι εφικτι θ παραγωγι ςχζςεων 

για τον κάκε ρυκμό διάχυςθσ που να περιλαμβάνουν τθ βακμίδα ςυγκζντρωςθσ μόνο ενόσ 

ςυςτατικοφ, όπωσ απαιτείται από το νόμο του Fick. Συνεπϊσ, για τον υπολογιςμό του ρυκμοφ 

διάχυςθσ χρθςιμοποιοφνται οι εξιςϊςεισ Stephan-Maxwell, οι οποίεσ για ιδανικά αζρια 

παίρνουν τθν εξισ μορφι [14]: 

 ∑
    

   
(
  

  
 

  
  

)      
  

 
∑

    

   
(
    

  
 

    

  
)

 

   
   

 

   
   

 (2.9) 

όπου       τα μοριακά κλάςματα των ςυςτατικϊν   και  ,     ο δυαδικόσ ςυντελεςτισ διάχυςθσ 

του ςυςτατικοφ i ςτο ςυςτατικό j και      και      οι ςυντελεςτζσ κερμικισ διάχυςθσ των 

ςυςτατικϊν   και  . Στθ ςυνζχεια, ο όροσ    υπολογίηεται από τθ ςχζςθ [14]: 

     ∑             

   

   

  

 
 (2.10) 
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Η παραπάνω εξίςωςθ αποτελεί ζκφραςθ του νόμου του Fick λαμβάνοντασ υπόψθ τθν 

επίδραςθ Soret, και ζχει ιςχφ μόνο όταν θ ςφςταςθ του μίγματοσ παραμζνει ςτακερι ι όταν ο 

ςυντελεςτισ     είναι ανεξάρτθτοσ από αυτι. Ο υπολογιςμόσ του τελευταίου γίνεται μζςω τθσ 

εξίςωςθσ Chapman-Enskog [14]: 

            

    
 
  

 
 
  

      

       
   

 (2.11) 

όπου      θ απόλυτθ πίεςθ, Μi και Mj τα μοριακά βάρθ των ςυςτατικϊν i και j,     θ ενεργι 

διατομι των ςυγκροφςεων και    το ολοκλιρωμα ςφγκρουςθσ, το οποίο εκφράηει το μζτρο τθσ 

αλλθλεπίδραςθσ μεταξφ των μορίων του ςυςτιματοσ και είναι ςυνάρτθςθ τθσ ποςότθτασ [14]: 

   
  

 

    
⁄    

 (2.12) 

όπου    θ ςτακερά Boltzmann ίςθ με                  

   
 και ο όροσ     

⁄     θ ενεργειακι 

παράμετροσ που υπολογίηεται από το γεωμετρικό μζςο ωσ εξισ [14]: 

     
⁄     √    ⁄        ⁄    (2.13) 

Η ενεργι διατομι των ςυγκροφςεων     υπολογίηεται από τον αρικμθτικό μζςο των ατομικϊν 

  ωσ εξισ [14]: 

     
 

 
        (2.14) 

Οι ςυντελεςτζσ κερμικισ διάχυςθσ    υπολογίηονται μζςω τθσ παρακάτω εμπειρικισ ςχζςθσ, θ 

οποία ποςοτικοποιεί το φαινόμενο Soret [14]: 

                      *
  

       

∑   
       

 
   

   + ⌈
∑   

       
 
   

∑   
       

 
   

⌉ (2.15) 

   

F. υνοριακζσ και άλλεσ ςυνκικεσ 

Οι παραπάνω εξιςϊςεισ διατιρθςθσ επιλφονται, όπωσ όλεσ οι διαφορικζσ εξιςϊςεισ, ςε 

ςυνδυαςμό με κατάλλθλεσ ςυνοριακζσ ςυνκικεσ, οι οποίεσ αναφζρονται κατά πλειονότθτα 

ςτουσ κφριουσ αγνϊςτουσ του προβλιματοσ, δθλαδι ςτθν ταχφτθτα, τθν πίεςθ, τθ 

κερμοκραςία και τισ ςυγκεντρϊςεισ των ςυςτατικϊν. Κατά κανόνα, οι ςυνοριακζσ ςυνκικεσ 

ςτα προβλιματα ΧΑΑ ανικουν ςτουσ εξισ τρεισ τφπουσ [5]: 

i. Σφπου Dirichlet: Κακοριςμζνεσ τιμζσ των αγνϊςτων μεταβλθτϊν. 

ii. Σφπου Neumann: Κακοριςμζνεσ τιμζσ των παραγϊγων των αγνϊςτων μεταβλθτϊν. 
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iii. Σφπου Robin: Γραμμικόσ ςυνδυαςμόσ των τιμϊν των αγνϊςτων μεταβλθτϊν και των 

παραγϊγων τουσ. 

Επιπλζον, ςε περίπτωςθ που οι παραπάνω εξιςϊςεισ επιλφονται ςε μεταβατικι 

κατάςταςθ, απαραίτθτθ είναι και θ φπαρξθ αρχικϊν ςυνκθκϊν, δθλαδι κατανομϊν ςτο χϊρο 

των  αγνϊςτων μεταβλθτϊν για χρόνο t=0. Οι αρχικζσ ςυνκικεσ προκφπτουν από επίλυςθ του 

προβλιματοσ ςτθ μόνιμθ κατάςταςθ, δθλαδι παραλείποντασ τουσ όρουσ 
    

  
 από τισ 

παραπάνω εξιςϊςεισ  [12], [13]. 

Τονίηεται ότι οι παραπάνω ΜΔΕ μποροφν να εφαρμοςτοφν είτε ωσ ζνα τρι-διάςτατο 

μακθματικό μοντζλο, είτε ωσ ζνα δι-διάςτατο, με τθν τρίτθ διάςταςθ να παραβλζπεται. Κατά 

ςυνζπεια, θ εξάρτθςθ των εξιςϊςεων από τον χϊρο κα περιλαμβάνει εξάρτθςθ από τρεισ ι 

δφο μεταβλθτζσ, αντίςτοιχα, όπωσ και θ διακριτοποίθςθ τθσ γεωμετρίασ του αντιδραςτιρα. 

Ρροφανϊσ, τα τριςδιάςτατα μοντζλα παρουςιάηουν αρκετά μεγαλφτερθ ακρίβεια, πολλζσ 

φορζσ ςε ςθμείο που ενϊ κάποια πολφπλοκα φαινόμενα μπορεί να μθν παρατθρθκοφν κατά 

τθν προςομοίωςθ τθσ διεργαςίασ μζςω δι-διάςτατου μοντζλου, τα ίδια φαινόμενα 

«ςυλλαμβάνονται» και μάλιςτα με αρκετι λεπτομζρεια κατά τθν προςομοίωςθ του 

αντίςτοιχου τρι-διάςτατου. Ωςτόςο, θ υπολογιςτικι προςομοίωςθ τριςδιάςτατων μοντζλων 

είναι πολφ πιο απαιτθτικι ςε υπολογιςτικό χρόνο και μνιμθ ςυγκριτικά με τα διςδιάςτατα, ςε 

βακμό που ενϊ τα διςδιάςτατα μοντζλα ολοκλθρϊνουν ζναν πλιρθ κφκλο προςομοίωςθσ 

μζςα ςε λίγα λεπτά τθσ ϊρασ ζωσ και το πολφ λίγεσ ϊρεσ ςε ζναν ςυνθκιςμζνο θλεκτρονικό 

υπολογιςτι, τα τριςδιάςτατα απαιτοφν τθν αξιοποίθςθ τεχνολογίασ παράλλθλθσ επεξεργαςίασ 

και προγραμματιςμοφ με τθν προςομοίωςθ να γίνεται ςε Υπερυπολογιςτζσ ι Συςτοιχίεσ 

Υπολογιςτϊν. Συνεπϊσ, ςε περίπτωςθ που το δι-διάςτατο μοντζλο παρουςιάηει ικανοποιθτικι 

ακρίβεια ςτο εκάςτοτε πρόβλθμα, τότε προτιμάται θ χριςθ του ζναντι του αντίςτοιχου τρι-

διάςτατου. Το παραπάνω παρατθρείται ςυχνά ςτθν περίπτωςθ που θ γεωμετρία του 

αντιδραςτιρα παρουςιάηει αξονικι ςυμμετρία. 

Τζλοσ, επιςθμαίνεται θ ανάγκθ για βιβλιοκικεσ και βάςεισ δεδομζνων οι οποίεσ κα 

τροφοδοτοφν το μοντζλο με τα αναγκαία δεδομζνα για τον υπολογιςμό των απαραίτθτων 

φυςικοχθμικϊν ιδιοτιτων κάκε ςυςτατικοφ που ςυμμετζχει ςτθ διεργαςία και επακόλουκα και 

ςτο μακθματικό μοντζλο τθσ [12]. 

Από τισ παραπάνω εξιςϊςεισ διαπιςτϊνεται αυτό που αναφζρκθκε και ςτο 

προθγοφμενο κεφάλαιο περί δυςκολίασ ςτθν υπολογιςτικι μελζτθ τθσ διεργαςίασ, κακϊσ ζνα 

μακροςκοπικό μοντζλο που περιλαμβάνει εξιςϊςεισ διατιρθςθσ και μεταφοράσ είναι εν γζνει 

μθ γραμμικό. Επιπλζον μθ γραμμικότθτα προζρχεται και από τισ εξιςϊςεισ κινθτικισ τθσ 

διεργαςίασ (βλ. παρακάτω ενότθτα).  
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2.2.2. Κινητικϋσ εξιςώςεισ χημικών αντιδρϊςεων 

Εκτόσ από φαινόμενα μεταφοράσ, όπωσ ζχει προαναφερκεί, οι μθχανιςμοί που 

λαμβάνουν χϊρα εντόσ ενόσ αντιδραςτιρα ΧΑΑ περιλαμβάνουν και χθμικζσ αντιδράςεισ, οι 

οποίεσ ςυμβαίνουν τόςο ςτον όγκο τθσ αζριασ φάςθσ, όςο και ςτθν επιφάνεια του 

υποςτρϊματοσ. Σε περίπτωςθ ςτρωτισ ροισ, ζνα από τα μοντζλα που περιγράφει με 

ικανοποιθτικι ακρίβεια τισ αντιδράςεισ μιασ διεργαςίασ ΧΑΑ και για αυτό το λόγο 

χρθςιμοποιείται ςυχνά είναι το μοντζλο ςτρωτισ ροισ – πεπεραςμζνων ρυκμϊν, το οποίο 

εφαρμόηεται και ςτθν παροφςα εργαςία [11]. 

Σφμφωνα με το μοντζλο αυτό, οι χθμικζσ αντιδράςεισ, ανεξαρτιτωσ του αν είναι 

ογκομετρικζσ ι επιφανειακζσ, περιγράφονται από τθν παρακάτω γενικι χθμικι εξίςωςθ: 

 ∑   
 

  

   

   

  
 
  

 
 ∑   

  

  

   

   ∑   
  

  

   

   (2.16) 

όπου    το ςτοιχείο i που βρίςκεται ςτθν αζρια φάςθ,    το ςτοιχείο i που βρίςκεται ςτθ ςτερει 

φάςθ,    και    το πλικοσ των αζριων και ςτερεϊν χθμικϊν ςυςτατικϊν αντίςτοιχα,    
  ο 

ςτοιχειομετρικόσ ςυντελεςτισ του αντιδρϊντοσ i ςτθν αντίδραςθ k,    
   ο ςτοιχειομετρικόσ 

ςυντελεςτισ του προϊόντοσ i ςτθν αντίδραςθ k και   ,   
  οι ςυνολικοί ρυκμοί των δφο 

αντίκετων κατευκφνςεων τθσ αντίδραςθσ k, είτε αυτι είναι ογκομετρικι, είτε επιφανειακι. Η 

εξίςωςθ (2.16) ιςχφει εκτόσ από αμφίδρομεσ και για μονόδρομεσ αντιδράςεισ, όπου ο ρυκμόσ 

  
  ιςοφται με 0. Αν και τα ακροίςματα ςτουσ όρουσ τθσ παραπάνω εξίςωςθσ αναφζρονται ςε 

όλα τα ςυςτατικά του χθμικοφ ςυςτιματοσ, ςτθν πράξθ, μόνο τα ςυςτατικά που ςυμμετζχουν 

ωσ αντιδρϊντα ι προϊόντα ζχουν αντίκτυπο ςτθν εξίςωςθ, κακϊσ τα αδρανι παρουςιάηουν 

μθδενικοφσ ςτοιχειομετρικοφσ ςυντελεςτζσ και επακόλουκα παραλείπονται [11]. 

 

A. Ογκομετρικζσ αντιδράςεισ ςτθν αζρια φάςθ 

Ο ρυκμόσ για μια ςτοιχειϊδθ αντίδραςθ ςτθν αζρια φάςθ υπολογίηεται από τθν εξισ 

τφπου Arrhenius ζκφραςθ: 

   
 

      
    ( 

    

  
) (        

)    (
    

          
) (2.17) 

όπου      είναι ο προ-εκκετικόσ ςυντελεςτισ τθσ αντίδραςθσ  ,   ο εκκζτθσ τθσ κερμοκραςίασ 

τθσ αντίδραςθσ  ,      θ ενζργεια ενεργοποίθςθσ τθσ αντίδραςθσ  , R θ παγκόςμια ςτακερά 

των αερίων,    θ μοριακι ςυγκζντρωςθ των αντιδρϊντων και   θ ςυνάρτθςθ που εκφράηει τθν 

εξάρτθςθ του ρυκμοφ τθσ αντίδραςθσ από τισ ςυγκεντρϊςεισ των ςυςτατικϊν [11]. 



 
 

37 
 

Συνεπϊσ, ο κακαρόσ μοριακόσ ρυκμόσ παραγωγισ ι κατανάλωςθσ του χθμικοφ 

ςυςτατικοφ i ςτθν αζρια φάςθ δίνεται από τθ ςχζςθ: 

   
 

 ∑    
   

  

   

   
    

 
          (2.18) 

όπου    το πλικοσ των ογκομετρικϊν αντιδράςεων ςτθν αζρια φάςθ [11]. 

 

B. Επιφανειακζσ αντιδράςεισ ςτο υπόςτρωμα 

Ο ρυκμόσ για μια ςτοιχειϊδθ αντίδραςθ ςτθν επιφάνεια του υποςτρϊματοσ 

υπολογίηεται από μια αντίςτοιχθ με τθν (2.17) τφπου Arrhenius ζκφραςθ: 

   
       

       
    

  
           

     (
    

               
) (2.19) 

όπου όλα τα ςφμβολα αντιςτοιχοφν ςτα ίδια με τθν (2.17), με τθ διαφορά ότι ςε αυτι τθν 

περίπτωςθ αναφζρονται ςε επιφανειακζσ και όχι ογκομετρικζσ αντιδράςεισ [11]. 

Συνεπϊσ, ο κακαρόσ μοριακόσ ρυκμόσ παραγωγισ ι κατανάλωςθσ του χθμικοφ 

ςυςτατικοφ i ςτθν  επιφάνεια του υποςτρϊματοσ δίνεται από τθ ςχζςθ: 

   
  ∑    

   

  

   

   
    

           (2.20) 

όπου    το πλικοσ των ογκομετρικϊν αντιδράςεων ςτθν αζρια φάςθ [11]. 

 Για τον υπολογιςμό των ςυγκεντρϊςεων των χθμικϊν ςυςτατικϊν ςτο υπόςτρωμα, 

κεωρείται ότι κατά τθ διάρκεια μιασ επιφανειακισ αντίδραςθσ, θ ροι μάηασ κάκε χθμικοφ 

ςυςτατικοφ από τθν αζρια φάςθ προσ τθν επιφάνεια του υποςτρϊματοσ ιςοφται με το ρυκμό 

παραγωγισ ι κατανάλωςθσ του λόγω των χθμικϊν αντιδράςεων που ςυμμετζχει, δθλαδι: 

                 
  (2.21) 

όπου    είναι θ πυκνότθτα ςτο υπόςτρωμα,    ο ςυντελεςτισ διάχυςθσ του χθμικοφ 

ςυςτατικοφ  ,      το κλάςμα μάηασ του χθμικοφ ςυςτατικοφ   ςτο υπόςτρωμα,   το μοναδιαίο 

κάκετο διάνυςμα ςτο επίπεδο του υποςτρϊματοσ [11].  
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2.3. Διακριτοπούηςη υπολογιςτικού χωρύου – Μϋθοδοσ επύλυςησ 

Ππωσ αναφζρκθκε και ςτθν Εν. 2.2, οι παραπάνω ΜΔΕ μαηί με τισ υπόλοιπεσ 

«βοθκθτικζσ» εξιςϊςεισ, το ςφνολο των οποίων ςε ςυνδυαςμό με τισ ςυνοριακζσ και αρχικζσ 

ςυνκικεσ ςυνκζτουν το μακροςκοπικό μοντζλο τθσ ΧΑΑ, επιλφονται αρικμθτικά με χριςθ 

εμπορικϊν (και μθ) λογιςμικϊν που ζχουν ενςωματωμζνουσ κϊδικεσ Υπολογιςτικισ 

ευςτοδυναμικισ (CFD) και αξιοποιοφν μεκόδουσ διακριτοποίθςθσ των ΜΔΕ ςτο χϊρο, αλλά 

και ςτο χρόνο μετατρζποντασ ζτςι το ςφςτθμα των ΜΔΕ ςε ςφςτθμα αλγεβρικϊν ι αλγεβρο-

διαφορικϊν εξιςϊςεων, το οποίο λφνεται αρικμθτικά μζςω επαναλθπτικϊν μεκόδων. Η 

παραπάνω γενικι τεχνικι επίλυςθσ οδθγεί ςτθν προςεγγιςτικι επίλυςθ των εξιςϊςεων. 

Ωςτόςο, με χριςθ των κατάλλθλων για το εκάςτοτε πρόβλθμα μεκόδων, τα ςφάλματα ςτισ 

τιμζσ των μεταβλθτϊν που προκφπτουν από τθν προςομοίωςθ τθσ διεργαςίασ μπορεί πάρουν 

πολφ μικρζσ τιμζσ, δίνοντασ ζτςι μια αρκετά ρεαλιςτικι «εικόνα» του αντιδραςτιρα και 

ουςιαςτικά επιτρζποντασ με αρκετι αξιοπιςτία τθν αξιοποίθςθ όλων εκείνων των εφαρμογϊν 

που αναφζρκθκαν ςτθν Εν. 2.1 [1], [5], [7]. 

 

2.3.1. Διακριτοπούηςη χώρου αντιδραςτόρα 

Ζχοντασ δθμιουργιςει τθ γεωμετρία του αντιδραςτιρα μζςω κάποιου λογιςμικοφ 

τεχνικισ ςχεδίαςθσ, είτε αυτι είναι τρι-διάςτατθ είτε δι-διάςτατθ, το υπολογιςτικό χωρίο 

διακριτοποιείται ςε ζνα «μωςαϊκό» από ςτοιχειϊδθ κελιά, το ςφνολο των οποίων ςχθματίηουν 

το λεγόμενο πλζγμα. Κάκε κελί αντιπροςωπεφει ζναν πεπεραςμζνο όγκο ελζγχου, εντόσ του 

οποίου οι τιμζσ κάκε μεταβλθτισ που υπολογίηονται από τισ εξιςϊςεισ που παρουςιάςτθκαν 

ςτθν εν. 2.2 κεωροφνται ςτακερζσ. Δθλαδι, εντόσ κάκε απειροςτοφ κελιοφ, δεν κεωρείται 

μεταβολι των τιμϊν κάκε μεταβλθτισ προσ οποιαδιποτε κατεφκυνςθ του χϊρου. Κάκε κελί 

οριοκετείται από τισ πλευρζσ/ζδρεσ του, οι οποίεσ κακορίηονται κατά τθ δθμιουργία του 

πλζγματοσ. Το ςφνολο των ΜΔΕ επιλφεται ξεχωριςτά για κάκε μεμονωμζνο κελί και ςτθ 

ςυνζχεια οι τιμζσ που προκφπτουν παρεμβάλλονται και ςτον υπόλοιπο χϊρο, με αποτζλεςμα 

τθ μετατροπι τθσ διακριτισ λφςθσ ςε μια λφςθ για ολόκλθρο το υπολογιςτικό χωρίο [5]. 

Η δθμιουργία του πλζγματοσ είναι ζνα πολφ κρίςιμο βιμα τθσ υπολογιςτικισ 

διαδικαςίασ, κακϊσ από αυτό επθρεάηονται ςε μεγάλο βακμό τόςο θ ακρίβεια των 

προςομοιϊςεων, όςο και θ ίδια θ διαδικαςία επίλυςθσ αλλά και οι υπολογιςτικζσ απαιτιςεισ.  

Οι δφο ςθμαντικότερεσ πτυχζσ ενόσ πλζγματοσ είναι (α) θ πυκνότθτα και (β) θ ποιότθτα του [5]. 

Πςον αφορά τθν ποιότθτα ενόσ πλζγματοσ, τα δφο κριτιρια που λαμβάνονται 

ςυχνότερα υπόψθ είναι (i) θ αναλογία διαςτάςεων, θ οποία ορίηεται ωσ ο λόγοσ τθσ 

μεγαλφτερθσ προσ τθ μικρότερθ πλευρά κάκε κελιοφ, και (ii) θ παραμόρφωςθ, θ οποία 
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εκφράηεται από το λόγο τθσ μεγαλφτερθσ προσ τθ μικρότερθ γωνία κάκε κελιοφ. Κελιά με 

ενδεικτικζσ τιμζσ των δφο παραπάνω δεικτϊν παρουςιάηονται ςτο Σχιμα 2.2 (a και b, 

αντίςτοιχα) [5]. 

Η επίδραςθ τθσ πυκνότθτασ ενόσ πλζγματοσ ςτθν υπολογιςτικι διαδικαςία, από τθν 

άλλθ, είναι πιο ξεκάκαρθ ςυγκριτικά με τθν ποιότθτα. Πςο πιο πυκνό είναι το πλζγμα, τόςο 

μειϊνεται το ςφάλμα τθσ υπολογιςκείςασ λφςθσ, αλλά ταυτόχρονα αυξάνονται πολφ και οι 

απαιτιςεισ ςε υπολογιςτικό χρόνο και μνιμθ. Τθν αντίκετθ επίδραςθ εμφανίηει θ αραίωςθ του 

πλζγματοσ. Στθν πράξθ, θ τυπικι πρακτικι που ακολουκείται είναι θ εξισ: Αρχικά, γίνονται 

κάποιοι δοκιμαςτικοί υπολογιςμοί με ζνα αρκετά αραιό πλζγμα. Στθ ςυνζχεια, το πλζγμα 

πυκνϊνεται ςυνεχϊσ και ςταδιακά κατά ςχετικά μικρά ποςοςτά. Η διαδικαςία αυτι παφει όταν 

διαπιςτωκεί ότι περαιτζρω πφκνωςθ του πλζγματοσ δεν βελτιϊνει άλλο τθν ακρίβεια τθσ 

λφςθσ, δθλαδι πλζον θ λφςθ είναι ανεξάρτθτθ του πλζγματοσ. Η παραπάνω διαδικαςία 

ονομάηεται επαλικευςθ ανεξαρτθςίασ πλζγματοσ [5]. 

Τα πλζγματα ταξινομοφνται ςτισ εξισ δφο κατθγορίεσ με βάςθ τα ςχιματα των κελιϊν 

τουσ: 

 Δομθμζνα πλζγματα: Αποτελοφνται από τετράπλευρα (2-D-πλζγματα) ι εξάεδρα (3-D-

πλζγματα), τα οποία ςχθματίηουν πλζγμα ομοιόμορφου μοτίβου. 

 Μθ δομθμζνα πλζγματα: Αποτελοφνται από τρίγωνα (2-D-πλζγματα) ι πυραμίδεσ (3-

D-πλζγματα), τα οποία δεν ακολουκοφν οποιοδιποτε μοτίβο , αλλά αντικζτωσ 

βρίςκονται ανομοιόμορφα κατανεμθμζνα ςτο χϊρο. 

Τα δομθμζνα πλζγματα ςτθν πλειονότθτα των περιπτϊςεων πλεονεκτοφν ζναντι των μθ 

δομθμζνων, αφοφ όχι μόνο παρουςιάηουν μειωμζνεσ υπολογιςτικζσ απαιτιςεισ, αλλά επίςθσ 

επιτρζπουν τον καλφτερο ζλεγχο τθσ πυκνότθτασ και τθσ διευκζτθςθσ των κελιϊν. Ωςτόςο, τα 

μθ δομθμζνα πλζγματα προτιμοφνται ςε περιπτϊςεισ πολφπλοκθσ γεωμετρίασ, κακϊσ 

προςφζρουν υψθλότερθ ευελιξία τόςο ςτθ διευκζτθςθ, όςο και ςτθν πυκνότθτα του 

πλζγματοσ, επιτρζποντασ τοπικζσ πυκνϊςεισ ι αραιϊςεισ του. Δφο ενδεικτικζσ χωρικζσ 

διακριτοποιιςεισ -μία από κάκε κατθγορία- παρουςιάηονται ςτο Σχιμα 2.2c [5]. 
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χιμα 2.2: (a) Ορκογϊνια 2-D κελιά με μικρι (αριςτερά) και μεγάλθ (δεξιά) αναλογία διαςτάςεων, 

(b) Παραλλθλόγραμμα 2-D κελία με μθδενικι (αριςτερά), μικρι (μζςθ) και μεγάλθ (δεξιά) παραμόρφωςθ, 
(c) Χωρικι διακριτοποίθςθ με δομθμζνο (αριςτερά) και μθ δομθμζνο (δεξιά) πλζγμα 

 

2.3.2. Επύλυςη διακριτοποιημϋνου μοντϋλου – Μϋθοδοσ πεπεραςμϋνων 

όγκων 

Μετά και τθ διακριτοποίθςθ του υπολογιςτικοφ χωρίου, ακολουκεί θ επίλυςθ των 

εξιςϊςεων του μακροςκοπικοφ μοντζλου (Εν 2.2). Συνικωσ, θ μζκοδοσ που εφαρμόηεται είναι 

μία από τισ τρεισ που αναφζρονται ςυνοπτικά παρακάτω: 

 Μζκοδοσ πεπεραςμζνων διαφορϊν (ΜΠΔ): Βαςίηεται ςτθν αντικατάςταςθ των 

μερικϊν διαφορικϊν από αναπτφγματα Taylor ςε κάκε ςθμείο διακριτοποίθςθσ. Πςοι 

περιςςότεροι όροι παραλειφκοφν από τισ ςειρζσ Taylor, τόςο μειϊνεται θ ακρίβεια 

αλλά και το υπολογιςτικό κόςτοσ. Εφαρμόηεται εφκολα ςε απλζσ γεωμετρίεσ λόγω των 
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όχι ιδιαίτερα πολφπλοκων μακθματικϊν που τθ ςυνοδεφουν, αλλά θ εφαρμογι τθσ 

δυςκολεφει αιςκθτά ςε περιπτϊςεισ πολφπλοκων γεωμετριϊν [15], [16], [17]. 

 Μζκοδοσ πεπεραςμζνων ςτοιχείων (ΜΠ): Στθ μζκοδο αυτι, οι άγνωςτοι 

προςεγγίηονται με ςυναρτιςεισ βάςθσ οι οποίεσ ζχουν περιοριςμζνθ 

αλλθλοεπικάλυψθ ςτο χωρίο και είναι πολυϊνυμα χαμθλοφ βακμοφ. Σε ςυνδυαςμό με 

τθ μζκοδο ςτακμιςμζνων υπολοίπων Galerkin, οι ΜΔΕ μετατρζπονται ςε ζνα ςφςτθμα 

αλγεβρικϊν εξιςϊςεων. Η μζκοδοσ ςυνοδεφεται με ςχετικά πολφπλοκα μακθματικά, 

κακιςτϊντασ τθν πιο δφςκολα εφαρμόςιμθ από τισ υπόλοιπεσ. Ωςτόςο, το ίδιο αυτό 

μειονζκτθμα τθσ προςδίδει αρκετι ευελιξία ωσ προσ τισ παραμζτρουσ επίλυςθσ, 

επιτρζποντασ τθν επίτευξθ πολφ υψθλισ ακρίβειασ. Επίςθσ, ςυχνά παρουςιάηει αρκετά 

υψθλζσ υπολογιςτικζσ απαιτιςεισ, αν και αυτό εξαρτάται ςε μεγάλο βακμό και από το 

προσ επίλυςθ πρόβλθμα [15], [16], [17]. 

 Μζκοδοσ πεπεραςμζνων όγκων (ΜΠΟ): Οι ΜΔΕ ολοκλθρϊνονται αναλυτικά για κάκε 

κελί ξεχωριςτά. Η αναλυτικι τουσ ολοκλιρωςθ είναι εφικτι λόγω τθσ κεϊρθςθσ ότι 

όλεσ οι μεταβλθτζσ παραμζνουν αμετάβλθτεσ εντόσ κάκε όγκου ελζγχου (κελί). Ζτςι, οι 

ΜΔΕ μεταςχθματίηονται ςε αλγεβρικζσ εξιςϊςεισ, οι οποίεσ ονομάηονται εξιςϊςεισ 

πεπεραςμζνων όγκων και το ςφςτθμα τουσ μπορεί να επιλυκεί με οποιαδιποτε γνωςτι 

αρικμθτικι (ι και αναλυτικι) μζκοδο επίλυςθσ ςυςτθμάτων. Λόγω παρεμβολισ των 

τιμϊν κάκε μεταβλθτισ από το κζντρο των κελιϊν ςτα μζςα των πλευρϊν του, οι 

υπολογιςμοί ςτο ζνα κελί επθρεάηονται και επθρεάηουν άμεςα τουσ υπολογιςμοφσ 

από/ςτα γειτονικά τουσ κελιά. Με άλλα λόγια, διατυπϊνονται τοπικά ιςοηφγια για κάκε 

μεταβλθτι. Η παραπάνω λογικι ςυνάδει ςε μεγάλο βακμό με μοντζλα που 

αποτελοφνται κυρίωσ από εξιςϊςεισ διατιρθςθσ, όπωσ το μακροςκοπικό μοντζλο μιασ 

διεργαςίασ ΧΑΑ. Για αυτό το λόγο, θ ΜΡΟ παρατθρείται ςυχνά ςε προβλιματα 

ρευςτοδυναμικισ [4], [7], [15], [16], [17]. 

Στθν παροφςα εργαςία, το μακροςκοπικό μοντζλο επιλφκθκε με τθ βοικεια του 

εμπορικοφ λογιςμικοφ Υπολογιςτικισ ευςτοδυναμικισ ANSYS Fluent 17, το οποίο είναι 

κϊδικασ που χρθςιμοποιεί τθ μζκοδο πεπεραςμζνων όγκων. Κατά ςυνζπεια, θ ΜΡΟ κα 

αναλυκεί εκτενζςτερα ςτθ ςυνζχεια. 

 

Μζκοδοσ πεπεραςμζνων όγκων 

 Ππωσ ζχει ιδθ αναφερκεί, κατά τθ ΜΡΟ κάκε ΜΔΕ ολοκλθρϊνεται ςε κάκε ςτοιχειϊδθ 

όγκο ελζγχου ξεχωριςτά. Για λόγουσ ςυντομίασ θ μζκοδοσ κα παρουςιαςτεί μόνο για τθ γενικι 

εξίςωςθ διατιρθςθσ (2.2), με ολοκλιρωςθ τθσ οποίασ προκφπτει [5], [11]: 
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 ∫
     

  
  

 

 ∫          

 

 ∫         

 

 ∫     

 

 (2.22) 

θ οποία ςφμφωνα με το κεϊρθμα απόκλιςθσ γίνεται: 

 ∫
     

  
  

 

 ∫          

 

 ∫         

 

 ∫     

 

 (2.23) 

όπου A τα όρια του όγκου ελζγχου V (πλευρζσ κελιοφ) και   το μοναδιαίο διάνυςμα κάκετο 

ςτθν Α. Η παραπάνω εξίςωςθ προςεγγίηεται για ζνα διακριτό κελί, όπωσ αυτό του 

Σχιμα 2.3, ωσ εξισ: 

 
     

  
  ∑   

   
   

   

  

 

 ∑      
   

  

 

     (2.24) 

όπου ο δείκτθσ i αναφζρεται ςτισ πλευρζσ του κελιοφ με    το πλικοσ των πλευρϊν, ενϊ    το 

μζςο κάκε πλευράσ i και κατά ςυνζπεια όλα τα μεγζκθ με δείκτθ    υπολογίηονται ςτα 

αντίςτοιχα ςθμεία. Τα παραπάνω παρουςιάηονται διαγραμματικά και ςτο Σχιμα 2.3a, όπου C0 

το κζντρο του κελιοφ, r0 το διάνυςμα κζςθσ από το κζντρο του κελιοφ προσ το μζςο κάποιασ 

πλευράσ και Af το κάκετο ςτθν πλευρά διάνυςμα. Πςον αφορά τον πρϊτο όρο τθσ (2.24), αυτόσ 

αναφζρεται ςε χρονικι μεταβολι και για λόγουσ απλοποίθςθσ τθσ παρουςίαςθσ παραλείπεται 

ςτθ ςυνζχεια αυτισ τθσ υποενότθτασ. Ωςτόςο, περαιτζρω αναφορά ςε αυτόν κα γίνει ςτθν 

επόμενθ υποενότθτα (2.3.3), όπου κα αναλυκοφν τα ςχετικά με τον υπολογιςμό του [5], [11]. 

 Η άγνωςτθ μεταβλθτι    
, δθλαδι το μζγεκοσ φ υπολογιηόμενο ςτο κζντρο του 

κελιοφ, πρζπει να ειςαχκεί ςτθν εξίςωςθ (2.24). Αυτό πραγματοποιείται μζςω τθσ ανάπτυξθσ 

εξιςϊςεων παρεμβολισ όλων των    
 ςτο    

, οι οποίεσ αντικακίςτανται ςτθν (2.24) με 

αποτζλεςμα τθ δθμιουργία μιασ (εν γζνθ) μθ γραμμικισ εξίςωςθσ. Η παρεμβολι μπορεί να 

είναι πρϊτθσ τάξθσ, δεφτερθσ τάξθσ, εκκετικόσ νόμοσ ι και άλλεσ ακόμα πιο πολφπλοκεσ 

τεχνικζσ. Επιπλζον κρίνεται ςθμαντικό να τονιςτεί ότι οι υπολογιςμοί ενόσ κελιοφ δεν 

επθρεάηουν τουσ υπολογιςμοφσ των γειτονικϊν του μόνο μζςω των τιμϊν των μεταβλθτϊν ςτισ 

κοινζσ τουσ πλευρζσ, αλλά και μζςω τθσ ίδιασ τθσ τιμισ ςτο κζντρο τουσ. Ριο ςυγκεκριμζνα, μία 

από τισ εξιςϊςεισ παρεμβολισ εκφράηει τθ ςχζςθ που ςυνδζει τισ τιμζσ του φ ςτα κζντρα δφο 

γειτονικϊν κελιϊν Σχιμα 2.3b. Η ςχζςθ αυτι μπορεί να πάρει από τθ μορφι ενόσ απλοφ μζςου 

όρου ζωσ και μια αρκετά πιο πολφπλοκθ μορφι [5], [11]. 
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χιμα 2.3: Συπικά κελιά ςτα οποία εφαρμόηεται θ ΜΠΟ. (a) Σριγωνικό 2-D κελί, b) Δφο γειτονικά τετράπλευρα 2-

D κελιά 

 

 

 Τζλοσ, γραμματικοποιϊντασ τθν (εν γζνθ) μθ γραμμικι εξίςωςθ που προκφπτει με 

αντικατάςταςθ των εξιςϊςεων παρεμβολισ ςτθν (2.24), λαμβάνεται μια εξίςωςθ τθσ γενικισ 

μορφισ: 

    
   

 ∑      

  

   (2.25) 

όπου ο δείκτθσ nb αναφζρεται ςτα γειτονικά κελιά, ενϊ    
 και     οι ςυντελεςτζσ 

γραμμικοποίθςθσ του     
 και    , αντίςτοιχα. Σε κάκε κελί αντιςτοιχεί και μια τζτοια 

εξίςωςθ. Συνεπϊσ, το ςφνολο των εξιςϊςεων κάκε κελιοφ του πλζγματοσ ςχθματίηει το 

ςφςτθμα αλγεβρικϊν, πλζον, εξιςϊςεων που ζγινε αναφορά προθγουμζνωσ, οι οποίεσ 

ονομάηονται εξιςϊςεισ πεπεραςμζνων όγκων. Το ςφςτθμα αυτό μπορεί να επιλυκεί με 

οποιαδιποτε μζκοδο επίλυςθσ ςυςτθμάτων, με το Fluent να χρθςιμοποιεί αρικμθτικζσ 

επαναλθπτικζσ μεκόδουσ. Η ακριβισ μζκοδοσ που κα χρθςιμοποιθκεί εξαρτάται από τον 

επιλφτθ που κα επιλεχκεί από το χριςτθ του κϊδικα, με το Fluent να προςφζρει δφο 

διαφορετικζσ επιλογζσ (περαιτζρω πλθροφορίεσ ςτθ βιβλιογραφία [11], [14]). Επίςθσ, από τον 

επιλεγμζνο επιλφτθ εξαρτάται και θ μζκοδοσ γραμμικοποίθςθσ που εφαρμόηεται ςε 

προαναφερκζν βιμα τθσ υπολογιςτικισ διαδικαςίασ [5], [11]. 

 Ο αλγόρικμοσ που μόλισ περιγράφθκε είναι εκ καταςκευισ επαναλθπτικόσ. Συνεπϊσ, θ 

ςφγκλιςθ του ςε μια λφςθ αποδεκτισ ακρίβειασ βαςίηεται ςτθ μείωςθ ςυγκεκριμζνων «δεικτϊν 

ςφάλματοσ» κάτω από κάποια προκακοριςμζνα όρια. Αυτοί οι δείκτεσ ςφάλματοσ ονομάηονται 

υπόλοιπα, ςυμβολίηονται ωσ Rφ και ορίηονται από τθν παρακάτω εξίςωςθ: 

    
∑ |∑                 

   
|  

∑ |   
   

|  

 (2.26) 
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Τα αποδεκτά όρια είναι ςυνικωσ ίςα με 10-3, αλλά ο χριςτθσ ζχει τθ δυνατότθτα να τα 

μεταβάλει, με τθν αντίςτοιχθ επίδραςθ ςε ακρίβεια λφςθσ και υπολογιςτικζσ απαιτιςεισ [5], 

[11]. 

 

2.3.3. Διακριτοπούηςη ςτο χρόνο και επύλυςη ςε μεταβατικό κατϊςταςη 

Σε περίπτωςθ όπου θ προςομοίωςθ τθσ διεργαςίασ πραγματοποιθκεί ςε μεταβατικι 

κατάςταςθ, ςτθ παραπάνω υπολογιςτικι διαδικαςία προςτίκενται λίγα ακόμα βιματα. Ριο 

ςυγκεκριμζνα, εκτόσ από χωρικι διακριτοποίθςθ απαιτείται και χρονικι, αφοφ ο χρόνοσ είναι 

μια ακόμθ ανεξάρτθτθ μεταβλθτι από τθν οποία εξαρτάται θ λφςθ. 

Αφοφ διακριτοποιθκεί ο χϊροσ και υπολογιςκοφν εξιςϊςεισ πεπεραςμζνων όγκων, 

ακολουκεί θ διακριτοποίθςθ του χρόνου, θ οποία περιλαμβάνει τθν ολοκλιρωςθ κάκε όρου 

των εξιςϊςεων αυτϊν κατά ζνα χρονικό βιμα Δt [11]. 

Ριο αναλυτικά, μια γενικι εξίςωςθ που εκφράηει τθ χρονικι εξζλιξθ του μεγζκουσ φ 

είναι θ εξισ [11]: 

 
  

  
      (2.27) 

όπου F θ ςυνάρτθςθ που περιλαμβάνει οποιαδιποτε χωρικι διακριτοποίθςθ του φ (π.χ. θ 

ςυνάρτθςθ που προκφπτει αν ςτθν Εξ. (2.25) όλοι οι όροι ζρκουν ςτθ μια πλευρά). Η 

διακριτοποίθςθ μπορεί να ακολουκιςει διάφορεσ τεχνικζσ. Το Fluent δίνει τθ δυνατότθτα ςτο 

χριςτθ να επιλζξει μεταξφ διακριτοποίθςθσ πρϊτθσ τάξθσ, θ οποία εκφράηεται από τθν 

εξίςωςθ [11]: 

 
       

  
      (2.28) 

ι διακριτοποίθςθσ δεφτερθσ τάξθσ, θ οποία με τθ ςειρά τθσ εκφράηεται από τθν εξίςωςθ: 

 
              

   
      (2.29) 

όπου οι δείκτεσ n+1, n και n-1 αναφζρονται ςτο επόμενο (t+Δt), ςτο τωρινό (t) και ςτο 

προθγοφμενο (t-Δt) χρονικό βιμα [11]. 

Σε ό,τι αφορά το χρονικό βιμα, το Fluent διακζτει δφο επιλογζσ ςτο χριςτθ [11]: 

A. Ζμμεςθ χρονικι ολοκλιρωςθ: Σε αυτι τθ μζκοδο θ F(φ) υπολογίηεται ςτο επόμενο 

χρονικό βιμα, άρα για διακριτοποίθςθ πρϊτθσ τάξθσ θ τελικι εξίςωςθ, θ οποία 

προκφπτει μετά από λίγεσ πράξεισ ςτθν (2.28), παίρνει τθ μορφι: 
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                   (2.30) 

Η παραπάνω εξίςωςθ λφνεται επαναλθπτικά όπωσ και ςτθν περίπτωςθ μόνιμθσ κατάςταςθσ 

που περιγράφθκε ςτθν Εν. 2.3.2 για κάκε χρονικό βιμα, πριν θ προςομοίωςθ μεταβεί ςτο 

επόμενο. Η μζκοδοσ ονομάηεται «ζμμεςθ» λόγω του γεγονότοσ ότι το      ςε ζνα οριςμζνο 

κελί ςυςχετίηεται με τα      των γειτονικϊν του κελιϊν μζςω του όρου         [11]. 

B. Άμεςθ χρονικι ολοκλιρωςθ: Εδϊ θ F(φ) υπολογίηεται ςτο τωρινό χρονικό βιμα, άρα 

για διακριτοποίθςθ πρϊτθσ τάξθσ θ τελικι εξίςωςθ, θ οποία προκφπτει μετά από λίγεσ 

πράξεισ ςτθν (2.28), παίρνει τθ μορφι: 

                 (2.31) 

Η παραπάνω εξίςωςθ λφνεται επαναλθπτικά όπωσ και ςτθν περίπτωςθ μόνιμθσ κατάςταςθσ 

που περιγράφθκε ςτθν Εν. 2.3.2 για κάκε χρονικό βιμα, πριν θ προςομοίωςθ μεταβεί ςτο 

επόμενο. Η μζκοδοσ ονομάηεται «άμεςθ» λόγω του γεγονότοσ ότι το      ορίηεται  από όρουσ 

που αναφζρονται αποκλειςτικά ςτθν τωρινι λφςθ (   και      ) [11]. 

 Στθν πλειονότθτα των περιπτϊςεων εφαρμόηεται θ πρϊτθ μζκοδοσ, κακϊσ 

παρουςιάηει αξιοςθμείωτθ ευςτάκεια ωσ προσ τισ χρονικζσ μεταβολζσ. Αντικζτωσ, θ άμεςθ 

μζκοδοσ απαιτεί τθν ικανοποίθςθ κάποιων προχποκζςεων για να παρουςιάςει ικανοποιθτικι 

χρονικι ευςτάκεια και κατά ςυνζπεια χρθςιμοποιείται μόνο για πολφ ςυγκεκριμζνεσ 

εφαρμογζσ [11]. 

 Τζλοσ, ςθμειϊνεται ότι το μζγεκοσ του χρονικοφ βιματοσ επιλζγεται από το χριςτθ, 

ενϊ μπορεί ακόμθ και να μεταβάλλεται με το πζρασ του χρόνου. Επίςθσ, υπάρχει θ δυνατότθτα 

επιλογισ του πλικουσ των επαναλιψεων εντόσ κάκε χρονικοφ βιματοσ αλλά και των χρονικϊν 

βθμάτων αυτϊν κακ’ αυτϊν, ελζγχοντασ ζτςι το κατά πόςο κα ζχει ςυγκλίνει θ επανάλθψθ 

[14]. 
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3. Μελετώμενη διεργαςύα – Σκοπόσ παρούςασ εργαςύασ 
 

3.1. Χημικό απόθεςη από ατμό υμενύων αλουμινύου (Al) 

 

3.1.1. Γενικϊ περύ διεργαςύασ 

Ππωσ ζχει ιδθ αναφερκεί (Εν. 1.1), θ ΧΑΑ βρίςκει ευρεία εφαρμογι ςτον τομζα τθσ 

μικροθλεκτρονικισ, ιδιαίτερα ςτθ βιομθχανία θμιαγωγϊν, με ςκοπό τθν καταςκευι λεπτϊν 

υμενίων που ενςωματϊνονται ςε ολοκλθρωμζνα κυκλϊματα (IC), ςυςκευζσ που είναι κοινϊσ 

γνωςτζσ και ωσ «μικροτςίπ» ι και ωσ ςυςκευζσ ολοκλιρωςθσ πολφ μεγάλθσ κλίμακασ (VLSI), 

λόγω τθσ διαδικαςίασ που ακολουκείται  για τθν καταςκευι τουσ, θ οποία περιλαμβάνει το 

ςυνδυαςμό χιλιάδων τρανηίςτορ. Τα υμζνια αλουμινίου παρουςιάηουν μερικζσ -ιδιαίτερα 

χριςιμεσ για τθν παραπάνω εφαρμογι- ιδιότθτεσ, όπωσ υψθλι θλεκτρικι αγωγιμότθτα, 

ςθμαντικι αντίςταςθ ςε θλεκτρομεταφορά και ςε διάβρωςθ, ικανοποιθτικι προςκόλλθςθ ςτο 

πυρίτιο (υλικό που ςυναντάται ςυχνά ςε IC ςυςκευζσ) κ.α., οι οποίεσ τα κακιςτοφν ιδανικά 

«ςυςτατικά» τζτοιου είδουσ ςυςκευϊν. Επίςθσ, το αλουμίνιο είναι ζνα ςχετικά φκθνό υλικό, 

ενϊ θ προςταςία του επιτυγχάνεται εφκολα μζςω τθσ χθμικισ δθμιουργίασ οξειδίων ςτθν 

επιφάνεια του. Συγκεκριμζνεσ εφαρμογζσ περιλαμβάνουν τθ χριςθ τουσ ςε καλϊδια, 

πολυεπίπεδεσ θλεκτρικζσ διαςυνδζςεισ ι/και μικρο-βφςματα. Επιπλζον, το αλουμίνιο 

αξιοποιείται ςυχνά και για τθν παραγωγι ςφνκετων υμενίων που αποτελοφνται από μεταλλικά 

κράματα, όπωσ το AlFe3, το AlPt3 ι το Al13Fe4, τα οποία χαρακτθρίηονται από ενιςχυμζνεσ 

μθχανικζσ και κερμικζσ ιδιότθτεσ, καταλυτικι δράςθ και ιδιότθτεσ διαβροχισ [18], [19], [20], 

[21]. 

Ζωσ και ςιμερα, θ πιο κακιερωμζνθ τεχνικι ςφνκεςθσ υμενίων αλουμινίου είναι θ 

ιοντοβολι, θ οποία ανικει ςτισ μεκόδουσ φυςικισ απόκεςθσ από ατμό. Ωςτόςο, θ ιοντοβολι, 

όπωσ και όλεσ οι τεχνικζσ ΦΑΑ, υςτεροφν ςτθν απόκεςθ ςε πολφπλοκεσ επιφανειακζσ 

διαμορφϊςεισ που περιλαμβάνουν οπζσ και κοιλότθτεσ ςυγκριτικά με τθ ΧΑΑ (Εν. 1.6), γεγονόσ 

που ςυχνά οδθγεί ςτο ςχθματιςμό μικρο-ρωγμϊν και  αςυνεχειϊν ςε τζτοιεσ διαμορφϊςεισ. Το 

παραπάνω μειονζκτθμα τθσ ΦΑΑ είναι ςθμαντικό ςτθν περίπτωςθ των IC ι VLSI ςυςκευϊν, 

κακϊσ ςε αυτζσ ςυναντάται πλθκϊρα τζτοιων διαμορφϊςεων, ενϊ γενικότερα 

χαρακτθρίηονται από αρκετά πολφπλοκεσ επιφανειακζσ μορφολογίεσ. Μάλιςτα, όςο αυξάνεται 

θ πολυπλοκότθτα των ςυςκευϊν αυτϊν, τόςο αυξάνονται και οι αντίςτοιχεσ διαμορφϊςεισ, με 

αποτζλεςμα τθν αναπόφευκτθ αφξθςθ και των προαναφερκειςϊν ατελειϊν  [18], [19], [20], 

[21], [22]. 
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Επιπλζον, θ ΧΑΑ αλουμινίου όχι μόνο δεν περιορίηεται από το παραπάνω φαινόμενο, 

το οποίο ονομάηεται «απόκεςθ οπτικισ επαφισ» (Εν. 1.6), οδθγϊντασ ςε ομοιόμορφεσ 

αποκζςεισ, αλλά επίςθσ δεν απαιτεί τθ χριςθ πθγϊν ενζργειασ που μπορεί να προκαλζςουν 

βλάβεσ ςτο υπόςτρωμα, όπωσ ραδιενζργεια ι θλεκτρικά φορτία. Ο κυριότεροσ λόγοσ που δεν 

ζχει ακόμα επικρατιςει ωσ θ κακιερωμζνθ τεχνικι για τθ ςφνκεςθ υμενίων αλουμινίου είναι θ 

αξιοςθμείωτθ πολυπλοκότθτα που ςυνοδεφει τουσ μθχανιςμοφσ ανάπτυξθσ των υμενίων, 

ιδιαίτερα των χθμικϊν αντιδράςεων. Ραρά τθν εκτεταμζνθ και πολφχρονθ μελζτθ τθσ ΧΑΑ 

αλουμινίου, θ κλιμάκωςθ τθσ από εργαςτθριακι/πιλοτικι ςε βιομθχανικι κλίμακα είναι 

περιοριςμζνθ [18], [20], [21]. 

Ο λόγοσ αυτόσ, μαηί και με τθ ςθμαντικι εφαρμογι τθσ ςτθ βιομθχανία ςφνκεςθσ 

IC/VLSI ςυςκευϊν, αλλά και το ότι πρόκειται για μια διεργαςία που αναδεικνφει το ςφνολο των 

πιο ςθμαντικϊν φαινομζνων που ςυναντά κανείσ ςε διεργαςίεσ ΧΑΑ, τθν κακιςτοφν ιδανικι για 

να μελετθκεί διεξοδικά και από πολλζσ διαφορετικζσ ςκοπιζσ [21]. 

 

3.1.2. Πρόδρομεσ ενώςεισ - DMEAA 

Στθν παροφςα εργαςία μελετάται θ οργανομεταλλικι ΧΑΑ (ΜΟ-ΧΑΑ) αλουμινίου,  

δθλαδι ωσ πρόδρομθ ουςία χρθςιμοποιείται οργανικι ζνωςθ που περιζχει άτομο/-α κάποιου 

μεταλλικοφ ςτοιχείου (Εν. 1.5), ςτθν προκειμζνθ περίπτωςθ προφανϊσ αλουμινίου. Η 

πρόδρομθ ζνωςθ πρζπει να ικανοποιεί όςο το δυνατόν περιςςότερα από τα κριτιρια που 

παρατζκθκαν ςτθν Εν. 1.4. Ζχει αναφερκεί ζνα μεγάλο πλικοσ πρόδρομων ενϊςεων που ζχουν 

δοκιμαςτεί από ερευνθτζσ με ποικίλα αποτελζςματα, εκ των οποίων αυτζσ που βρίςκουν πλζον 

πιο ευρεία εφαρμογι είναι το τριιςοβουταλουμίνιο (TIBA), το διμεκυλαλουμίνιο (DMAH), το 

τριμεκυλαλουμίνιο (TMA), το τριμεκυλαμινικό υδρίδιο του αλουμινίου (TMAA), το 

τριαικυλαμινικό υδρίδιο του αλουμινίου (ΤΕΑΑ) και τζλοσ το διμεκυλ-αικυλαμινικό υδρίδιο του 

αλουμινίου (DMEAA) [5]. 

Τα TIBA, DMAH και TMA, εκτόσ άλλων προβλθμάτων που μπορεί να ςυνεπάγεται θ 

χριςθ τουσ, μειονεκτοφν αιςκθτά ςτθν κακαρότθτα των παραγόμενων υμενίων, κακϊσ για 

διαφόρουσ λόγουσ θ χριςθ τουσ οδθγεί ςε υμζνια επιμολυςμζνα με άτομα άνκρακα (C). Κατά 

ςυνζπεια, θ διεργαςία οδθγικθκε αναπόφευκτα ςτα αμινικά αλουμινοχδρίδια, όπωσ το TMAA, 

το TEAA και το DMEAA, με ςκοπό τθ ςφνκεςθ υμενίων χωρίσ προςμίξεισ άνκρακα. Επίςθσ, θ 

χριςθ των παραπάνω προδρόμων ςυνεπάγεται και μειωμζνεσ κερμοκραςιακζσ απαιτιςεισ, 

γεγονόσ που ενιςχφει τθ ςυγκριτικι υπεροχι τουσ.  
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Από αυτά, το DMEAA προτιμάται για τουσ εξισ λόγουσ [5]: 

 Είναι υγρό ςε κερμοκραςία δωματίου, το οποίο διευκολφνει τθν εξάτμιςθ και 

μεταφορά του εντόσ του αντιδραςτιρα 

 Διαςπάται ευκολότερα από τα άλλα δφο 

 Χαρακτθρίηεται από μικρότερο πυροφκοριςμό 

 Ζχει υψθλότερθ τάςθ ατμϊν 

Ππωσ διαπιςτϊνεται και παραπάνω, το DMEAA ικανοποιεί τα περιςςότερα κριτιρια 

τθσ Εν. 1.4. Βζβαια, αυτό δεν ςθμαίνει ότι πρόκειται και για μια ιδανικι πρόδρομθ ζνωςθ, 

αφοφ ο χειριςμόσ του πρζπει να γίνεται αρκετά προςεκτικά λόγω τθσ φπαρξθσ μιασ -ζςτω και 

μικρισ- επικινδυνότθτασ, ενϊ το κόςτοσ του είναι ςχετικά υψθλό. Η τάςθ ατμϊν του 

προςδιορίηεται από τθ ςχζςθ [5]: 

                    
    

    
 (3.1) 

απ' όπου προκφπτει ότι ακόμα και για ςχετικά χαμθλζσ κερμοκραςίεσ, θ ουςία εμφανίηει 

υψθλζσ τιμζσ τάςθσ ατμϊν. Στον Ρίνακα 3.1 παρατίκενται οι κυριότερεσ φυςικοχθμικζσ 

ιδιότθτεσ τθσ ζνωςθσ [5]. 

Πίνακασ 3.1: Φυςικοχθμικζσ ιδιότθτεσ DMEAA 

 

(Επιςθμαίνεται ότι ςτθ ςτιλθ του χθμικοφ τφπου το ςφμβολο = αναφζρεται ςε ιςότθτα και όχι διπλό δεςμό) 
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Το μόριο του DMEAA αποτελείται από ζνα αλουμινοχδρίδιο (AlH3) και μια αμινομάδα, 

όπου το άηωτο (N) ςυνδζεται με δφο μεκφλια (CH3) και ζνα αικφλιο (C2H5). Η δομι του είναι 

παρόμοια με τα υπόλοιπα αμινικά αλουμινοχδρίδια (TMAA και TEAA), λόγω τθσ οποίασ 

παρουςιάηουν τα δφο προαναφερκζντα πλεονεκτιματα που τα οδθγοφν να υπερτεροφν ζναντι 

άλλων αλουμινο-οργανικϊν ενϊςεων. Ριο ςυγκεκριμζνα, ο αςκενισ δεςμόσ Al-N, δθλαδι του 

υδριδίου και αμινομάδασ οδθγεί ςτθν εφκολθ διάςπαςθ του μορίου και κατά ςυνζπεια ςε 

μειωμζνεσ κερμοκραςιακζσ απαιτιςεισ, ενϊ θ ζλλειψθ δεςμϊν Al-C διαςφαλίηει τθν παραγωγι 

υμενίων κακαρϊν από προςμίξεισ άνκρακα. Σχθματικζσ απεικονίςεισ του μορίου 

παρουςιάηονται ςτο Σχιμα 3.1 [5]. 

 
χιμα 3.1: Σο μόριο του DMEAA (α) ε διάγραμμα, (β) το χϊρο 

 

3.1.3. Χημικό μοντϋλο διεργαςύασ 

Ππωσ προαναφζρκθκε, παρόλθ τθν εκτεταμζνθ ζρευνα που ζχει διεξαχκεί για τθ  

μελζτθ τθσ ΧΑΑ αλουμινίου, οι χθμικοί μθχανιςμοί που τθ ςυνκζτουν δεν ζχουν ακόμα 

διαλευκανκεί πλιρωσ. Εξαίρεςθ δεν αποτελοφν οφτε οι μθχανιςμοί αποςφνκεςθσ του DMEAA. 

Αν και ζχουν προτακεί διάφορα κινθτικά μοντζλα, ζωσ και πρόςφατα κανζνα από αυτά δεν είχε 

καταφζρει να  προβλζψει τα διακζςιμα πειραματικά αποτελζςματα ςε ικανοποιθτικό βακμό 

εντόσ ενόσ μεγάλου εφρουσ παραμζτρων [5], [18], [23]. 

Κοινι βάςθ όλων αυτϊν των μοντζλων είναι θ αρχικι διάςπαςθ του DMEAA ςε DMEA 

(DMEAA χωρίσ και AlH3, με το τελευταίο να είναι και το «δραςτικό» μόριο τθσ διεργαςίασ. Η 

παραπάνω διάςπαςθ ζχει επιβεβαιωκεί πειραματικά ςτθν αζρια φάςθ μζςω in situ FTIR 

ανάλυςθσ. Επιπλζον, πολλοί ερευνθτζσ ζχουν κεωριςει ότι μια παρόμοια αντίδραςθ λαμβάνει 

χϊρα και ςτθν επιφάνεια του υποςτρϊματοσ, όπου το DMEAA διαςπάται ςε DMEA, H2 και Al, 

δίνοντασ ζτςι κακαρό ςτερεό αλουμίνιο, το οποίο αποτίκεται ςτρϊμα ανά ςτρϊμα με 
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αποτζλεςμα τθ δθμιουργία υμενίου, ενϊ τα παραπροϊόντα DMEA και H2 εκροφοφνται γριγορα 

από τθν επιφάνεια, χωρίσ να παρεμποδίηουν τθν πραγματοποίθςθ τθσ αντίδραςθσ [5], [18]. 

Οι δφο αυτζσ αντιδράςεισ, μία ςτθν ογκομετρικι και μια επιφανειακι, μποροφν από 

μόνεσ τουσ να αποτελζςουν ζνα κινθτικό μοντζλο τθσ διεργαςίασ. Αυτό ζχει πραγματοποιθκεί 

εκτεταμζνα ςτο παρελκόν, με αρκετά κετικά αποτελζςματα. Στο Σχιμα 3.2 παρατίκεται το 

διάγραμμα Arrhenius μιασ τζτοιασ μελζτθσ, όπου το απλό αυτό μοντζλο χρθςιμοποιικθκε ςε 

CFD ανάλυςθ του ίδιου αντιδραςτιρα που χρθςιμοποιείται και ςτθν παροφςα εργαςία. Ππωσ 

διαπιςτϊνεται εφκολα από το διάγραμμα, αν και το μοντζλο εμφανίηει μεγάλθ ακρίβεια ςε 

χαμθλζσ κερμοκραςίασ υποςτρϊματοσ, ειδικά λαμβάνοντασ υπόψθ τθν απλότθτα του, αυτό 

παφει να ιςχφει με αφξθςθ τθσ κερμοκραςίασ. Το γεγονόσ αυτό οδιγθςε τουσ ερευνθτζσ ςτθ 

διαπίςτωςθ ότι ςε υψθλζσ κερμοκραςίεσ ενεργοποιοφνται ανταγωνιςτικά φαινόμενα (βλ. Εν. 

1.3), τα οποία επιφζρουν ςθμαντικι μείωςθ ςτο ρυκμό απόκεςθσ και κατά ςυνζπεια 

επιβάλλεται να λθφκοφν υπόψθ ςτο κινθτικό μοντζλο εάν αυτό πρόκειται να προβλζψει το 

ρυκμό απόκεςθσ ςε μεγάλο κερμοκραςιακό εφροσ. Ρικανά ανταγωνιςτικά φαινόμενα που 

αναφζρονται ςτθ βιβλιογραφία, εκ των οποίων κάποια είναι πειραματικζσ διαπιςτϊςεισ ενϊ 

κάποια άλλα προκφπτουν από προςομοιϊςεισ, είναι (i) ο πολυμεριςμόσ του AlH3 ςτθν αζρια 

φάςθ και (ii) θ εκρόφθςθ από τθν επιφάνεια του DMEAA, του AlH3 αλλά και άλλων ενδιάμεςων 

που περιζχουν ακόμα το άτομου του αλουμινίου πριν αυτά διαςπαςτοφν [18]. 

 
χιμα 3.2: Διάγραμμα Arrhenius πειραματικϊν αλλά και υπολογιςτικϊν αποτελεςμάτων του απλοϊκοφ μοντζλου 

[5] 
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Εφαρμοηόμενο κινθτικό μοντζλο  

 Το μοντζλο που χρθςιμοποιείται ςτισ προςομοιϊςεισ τισ παροφςασ εργαςίασ κατά τθ 

μελζτθ και μοντελοποίθςθ του αντιδραςτιρα ΧΑΑ αλουμινίου αναπτφχκθκε ςτο πλαίςιο 

προθγοφμενθσ διπλωματικισ εργαςίασ, του Γ. Ψαρζλλθ, υπό τθν επίβλεψθ του κακθγθτι  Α. 

Μπουντουβι και τθ ςυνεργαςία τθσ ερευνθτικισ ομάδασ του. Ρρόκειται για ζνα μοντζλο που 

λαμβάνει υπόψθ τισ παραπάνω διαπιςτϊςεισ και ςτοχεφει ςτθν πρόβλεψθ των πειραματικϊν 

τιμϊν του ρυκμοφ απόκεςθσ και ςε υψθλζσ κερμοκραςίεσ, εκεί δθλαδι που άλλα κινθτικά 

μοντζλα ζχουν αποτφχει. Συνεπϊσ, οι χθμικοί μθχανιςμοί που προτείνει είναι αρκετά πιο 

πολφπλοκοι από το προαναφερκζν απλό μοντζλο των δφο αντιδράςεων, με τθν κυριότερθ 

διαφορά του να ζγκειται ςτο ότι λαμβάνει υπόψθ ζνα πλικοσ ανταγωνιςτικϊν φαινομζνων 

που αναλφονται παρακάτω [18], [23].  

 

A. Ογκομετρικζσ αντιδράςεισ αζριασ φάςθσ 

Το μοντζλο περιλαμβάνει τρεισ ογκομετρικζσ αντιδράςεισ, εκ των οποίων θ μία είναι θ 

διάςπαςθ του DMEAA ςε DMEA και AlH3, ενϊ οι άλλεσ δφο είναι αντιδράςεισ ολιγομεριςμοφ 

του AlH3, οι οποίεσ ειςάγονται ςτο μοντζλο ωσ παράγοντεσ μείωςθσ του ρυκμοφ απόκεςθσ, 

όπωσ ζχει ιδθ αναφερκεί. Το AlH3 είναι ζνα ςθμαντικό ενδιάμεςο των χθμικϊν αντιδράςεων, 

κακϊσ όχι μόνο ςυντελεί ςε ανάςχεςθ μζςω του πολυμεριςμοφ του, αλλά (ίςωσ  πιο 

ςθμαντικό) είναι αυτό που διατθρεί το άτομο του Al μετά τθ διάςπαςθ του DMEAA και 

ςυνακόλουκα κεωρείται ότι είναι το μόνο που προςροφάται ςτθν επιφάνεια του 

υποςτρϊματοσ και αντιδρά επιφανειακά και όχι το ίδιο το DMEAA. Δθλαδι, αφοφ το DMEAA 

ειςζλκει ςτον αντιδραςτιρα και διαςπαςτεί ςτθν αζρια φάςθ, παφει να ςυμμετζχει ςε άλλεσ 

αντιδράςεισ και το ρόλο του ωσ «πρόδρομθ ζνωςθ» αναλαμβάνει το AlH3 [18], [23]. 

Πςον αφορά τισ αντιδράςεισ ολιγομεριςμοφ, πρόκειται για μια αντίδραςθ διμεριςμοφ 

και μια τριμεριςμοφ. Αν και ςτθ βιβλιογραφία ζχει γίνει αναφορά και για αντιδράςεισ 

πολυμεριςμοφ μεγαλφτερου βακμοφ, αυτζσ αγνοοφνται ςτο πλαίςιο του μοντζλου, κακϊσ θ 

ειςαγωγι των ςυγκεκριμζνων αντιδράςεων εξυπθρετεί τθν φπαρξθ ανταγωνιςτικϊν 

φαινομζνων και όχι τθ διεξοδικι μελζτθ των μθχανιςμϊν πολυμεριςμοφ του AlH3. Κατά 

ςυνζπεια, οι δφο αυτζσ αντιδράςεισ δρουν ωσ μια πθγι «άχρθςτθσ» κατανάλωςθσ του AlH3, 

πριν αυτό προλάβει να διαχυκεί προσ και να απορροφθκεί από τθν επιφάνεια του 

υποςτρϊματοσ [18], [23]. 

 Οι ρυκμοί των τριϊν αντιδράςεων υπολογίηονται από τθν εξισ μορφι τθσ Εξ. (2.17): 

    
      

      
     

   
 ∏  

 

  

   

 (3.2) 
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όπου    ο ςυμβολιςμόσ τθσ i αζριασ αντίδραςθσ,      
 θ προ-εκκετικι τθσ ςτακερά,      

 θ 

ενζργεια ενεργοποίθςθσ τθσ,    θ κερμοκραςία ςτθν αζρια φάςθ,    θ ςυγκζντρωςθ του j 

ςυςτατικοφ,    το πλικοσ των αζριων ςυςτατικϊν και n θ τάξθ τθσ αντίδραςθσ [18], [23]. 

 Στον Ρίνακα 3.2 παρουςιάηονται οι τρεισ αντιδράςεισ μαηί με τισ κινθτικζσ τουσ 

ςτακερζσ [18], [23]: 

Πίνακασ 3.2: Ογκομετρικζσ αντιδράςεισ κινθτικοφ μοντζλου 

A/A Αντίδραςθ k0 Ea (kJ mol-1) 

G1 DMEAA(g) → DMEA(g)+AlH3(g) 2.00*107 s-1 40.06 

G2 2AlH3(g) → Al2H6(g) 2.55*1020 m3 kmol-1 s-1 118.00 

G3 Al2H6(g)+AlH3(g) → Al3H9(g) 7.75*1020 m3 kmol-1 s-1 90.70 

 

 Από τισ ενζργειεσ ενεργοποίθςθσ διαπιςτϊνεται ότι θ πρϊτθ αντίδραςθ ζχει ςθμαντικά 

μικρότερθ ενζργεια ενεργοποίθςθσ ςυγκριτικά με τισ άλλεσ δφο. Συνεπϊσ, θ ενεργοποίθςθ τθσ 

αντίδραςθσ διάςπαςθσ είναι εφικτι ςε χαμθλότερεσ κερμοκραςίεσ από τισ αντιδράςεισ 

ολιγομεριςμοφ. Το γεγονόσ αυτό ενιςχφει ςθμαντικά τθν ειςαγωγι των αντιδράςεων αυτϊν ωσ 

ανταγωνιςτικϊν φαινομζνων, ενϊ επίςθσ ςυνάδει ςε μεγάλο βακμό με τα πειραματικά 

αποτελζςματα του διαγράμματοσ ςτο Σχιμα 3.2 [18], [23].  

 

B. Επιφανειακζσ αντιδράςεισ υποςτρϊματοσ 

Σφμφωνα με το μοντζλο, οι επιφανειακζσ αντιδράςεισ απόκεςθσ αλουμινίου από 

DMEAA είναι εννζα, τζςςερισ εκ των οποίων αναφζρονται ςε προςροφιςεισ και εκροφιςεισ, 

ενϊ οι υπόλοιπεσ πζντε αφοροφν τθ διάςπαςθ του AlH3 προσ κακαρό Al [18], [23]. 

Πςον αφορά τισ τζςςερισ αντιδράςεισ προςρόφθςθσ και εκρόφθςθσ, πρόκειται για 

ετερογενείσ αντιδράςεισ όπου ςτθν πρϊτθ περίπτωςθ τα αντιδρϊντα είναι αζρια και τα 

προϊόντα είναι προςροφθμζνα ςτθ ςτερεά φάςθ, ενϊ ςτθ δεφτερθ ιςχφει το αντίκετο. Το 

μοντζλο αρχικά προβλζπει τθν προςρόφθςθ του AlH3 ςτο υπόςτρωμα, το οποίο κεωρείται ότι 

καταλαμβάνει τρεισ επιφανειακζσ κζςεισ (S), τιμι που προκφπτει από τθ βιβλιογραφία 

ςφμφωνα με μελζτεσ ςτερεοχθμείασ που ζχουν πραγματοποιθκεί ςτο παρελκόν. Επιπλζον, 

προβλζπεται και θ εκρόφθςθ μοριακοφ υδρογόνου, το οποίο ςχθματίηεται από άτομα 

υδρογόνου που παράγονται κατά τισ αντιδράςεισ διάςπαςθσ του AlH3, ςτισ οποίεσ κα 

αναφερκοφμε παρακάτω. Το μοριακό υδρογόνο κεωρείται ότι καταλαμβάνει δφο S, κακϊσ 

πρόκειται για διατομικό μόριο. Οι υπόλοιπεσ δφο αντιδράςεισ που ανικουν ςε αυτι τθν 

κατθγορία είναι οι αντίςτροφεσ των προθγουμζνων, δθλαδι πρόκειται για τθν εκρόφθςθ του 

AlH3 από τθν επιφάνεια και για τθν προςρόφθςθ μοριακοφ υδρογόνου ςε αυτι. Ρρακτικά, 
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αυτζσ οι δφο αντιδράςεισ όχι μόνο δεν προωκοφν τθν απόκεςθ αλουμινίου, αλλά τθν 

παρεμποδίηουν: θ μεν πρϊτθ με τθν απομάκρυνςθ από τθν επιφάνεια του κφριου αντιδρϊντοσ 

των αντιδράςεων, θ δε δεφτερθ με τθ ςπατάλθ επιφανειακϊν κζςεων, οι οποίεσ κα μποροφςαν 

αξιοποιθκοφν ςτθν προςρόφθςθ περιςςότερων μορίων AlH3 [18], [23]. 

Αφοφ το AlH3 προςροφθκεί ςτθν επιφάνεια του υποςτρϊματοσ, ακολουκεί θ διάςπαςθ 

του ςε αλουμινοχδρίδια μικρότερθσ τάξθσ ζωσ και εν τζλει να μείνει κακαρό αλουμίνιο. Η 

διάςπαςθ ακολουκεί μθχανιςμό διαδοχικϊν αφυδρογονϊςεων, δθλαδι αντιδράςεων 

απομάκρυνςθσ ατομικοφ υδρογόνου από τα υδρίδια, εκ των οποίων οι δφο πρϊτεσ είναι 

αντιςτρεπτζσ, ενϊ θ τελευταία μθ αντιςτρεπτι. Συνεπϊσ, το ςφνολο των παραπάνω 

αντιδράςεων αποτελείται από πζντε ξεχωριςτζσ μονόδρομεσ αντιδράςεισ. Οι δφο αντίςτροφεσ 

αντιδράςεισ που αναφζρκθκαν είναι αντιδράςεισ υδρογόνωςθσ και κα μποροφςαν επίςθσ να 

κεωρθκοφν ωσ ανταγωνιςτικά φαινόμενα, κακϊσ πρακτικά αποτρζπουν το AlH3 να «φτάςει» 

ςτθν τελευταία μθ αντιςτρεπτι αντίδραςθ αφυδρογονϊςθσ του, από τθν οποία παράγεται το 

αποτικζμενο αλουμίνιο [18], [23]. 

Οι ρυκμοί των πζντε αντιδράςεων υπολογίηονται από τθν εξισ μορφι τθσ Εξ. (2.19): 

    
      

      
     

   
 ∏  

 

  

   

 (3.3) 

όπου    ο ςυμβολιςμόσ τθσ i αζριασ αντίδραςθσ,      
 θ προ-εκκετικι τθσ ςτακερά,      

 θ 

ενζργεια ενεργοποίθςθσ τθσ,    θ κερμοκραςία ςτθν αζρια φάςθ,    θ ςυγκζντρωςθ του j 

ςυςτατικοφ,    το πλικοσ των προςροφθμζνων ςυςτατικϊν και n θ τάξθ τθσ αντίδραςθσ. Η 

διαφορά με τθν Εξ. (3.2) ζγκειται ςτον όρο τθσ ςυγκζντρωςθσ, όπου ςτθν παραπάνω εξίςωςθ 

υπειςζρχονται επιφανειακζσ και όχι ογκομετρικζσ ςυγκεντρϊςεισ, οι οποίεσ υπολογίηονται από 

τθν εξίςωςθ [18], [23].: 

         (3.4) 

όπου κ είναι θ επιφανειακι κάλυψθ για κάκε χθμικό είδοσ (αδιάςτατο) και d είναι θ πυκνότθτα 

των ενεργϊν κζςεων του υποςτρϊματοσ (ςε kmol/m3). Σθμειϊνεται πωσ θ επιφανειακι 

κάλυψθ ενόσ ςυςτατικοφ i ορίηεται ωσ: 

    
  

    
 (3.5) 

όπου    οι ενεργζσ κζςεισ του υποςτρϊματοσ που είναι κατειλθμμζνεσ από το χθμικό είδοσ j, 

και      είναι το ςφνολο των ενεργϊν κζςεων του υποςτρϊματοσ [18], [23]. 
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Στον Ρίνακα 3.3 παρουςιάηονται οι εννζα αντιδράςεισ μαηί με τισ κινθτικζσ τουσ 

ςτακερζσ [18], [23]: 

Πίνακασ 3.3: Επιφανειακζσ αντιδράςεισ κινθτικοφ μοντζλου 

A/A Αντίδραςθ k0 Ea (kJ mol-1) 

S1 AlH3(g)+3S → AlH3(ads) 4.42*108 m s-1 19.68 

S2 AlH3(ads) → AlH3(g)+3S 2.38*1018 m s-1 86.84 

S3 AlH3(ads) → AlH2(ads)+H(ads) 1.02*1012 m s-1 19.25 

S4 AlH2(ads)+H(ads) → AlH3(ads) 5.11*1012 m4 kmol-1 s-1 18.41 

S5 AlH2(ads) → AlH(ads)+H(ads) 4.98*1012 m s-1 37.43 

S6 AlH(ads)+H(ads) →AlH2(ads) 1.05*1014 m4 kmol-1 s-1 8.37 

S7 AlH(ads) → Al(s)+H(ads) 2.93*1010 m s-1 76.82 

S8 2H(ads) → H2(g)+2S 5.50*1016 m4 kmol-1 s-1
 12.55 

S9 H2(g)+2S → 2H(ads) 3.07*1010 m s-1 76.97 

 

Από τισ ενζργειεσ ενεργοποίθςθσ διαπιςτϊνεται ότι θ Ea τθσ προςρόφθςθσ του AlH3 

είναι μικρότερθ από τθν Ea τθσ εκρόφθςθσ του. Το ίδιο ιςχφει και για τθν εκρόφθςθ του 

υδρογόνου ςε ςχζςθ με τθν προςρόφθςθ του.  Συνεπϊσ, θ ενεργοποίθςθ των αντιδράςεων που 

ευνοοφν ςτθν απόκεςθ του αλουμινίου είναι εφικτι ςε χαμθλότερεσ κερμοκραςίεσ ςυγκριτικά 

με τισ αντιδράςεισ που τθν παρεμποδίηουν. Συνεπϊσ, οι αντιδράςεισ αυτζσ είναι 

ανταγωνιςτικζσ τθσ απόκεςθσ, διαπίςτωςθ που ςυνάδει  με τα πειραματικά αποτελζςματα του 

διαγράμματοσ ςτο Σχιμα 3.2 [18], [23]. 

Συνοψίηοντασ, το κινθτικό μοντζλο που εφαρμόηεται ςτθν παροφςα εργαςία βαςίηεται 

ςτθ διάςπαςθ του DMEAA ςε DMEA και AlH3, εκ των οποίων το τελευταίο λειτουργεί από εκεί 

και πζρα ωσ θ δραςτικι ουςία τθσ διεργαςίασ. Στθ ςυνζχεια, αυτό προςροφάται ςτθν 

επιφάνεια του υποςτρϊματοσ, όπου εκεί υφίςταται  διαδοχικζσ αφυδρογονϊςεισ ζωσ ότου 

μείνει ςτθν επιφάνεια μόνο το κακαρό άτομο του αλουμινίου. Τα υδρογόνα που παράγονται 

κατά τισ παραπάνω αντιδράςεισ εκροφοφνται ωσ μοριακό υδρογόνο. Τα ανταγωνιςτικά 

φαινόμενα που ενεργοποιοφνται μόνο ςε υψθλζσ κερμοκραςίασ, παρεμποδίηοντασ τθ 

διεργαςία και μειϊνοντασ το ρυκμό απόκεςθσ, περιλαμβάνουν τον ολιγομεριςμό του AlH3 ςτθν 

αζρια φάςθ πριν αυτό προλάβει να φτάςει τθν επιφάνεια του υποςτρϊματοσ, τθν εκρόφθςθ 

του AlH3 πριν αυτό προλάβει να διαςπαςτεί και τζλοσ τθν προςρόφθςθ του H2 που είχε 

εκροφθκεί προθγουμζνωσ. Σφμφωνα με τθ βιβλιογραφία, το παραπάνω μοντζλο παρζχει πιο 

ικανοποιθτικά αποτελζςματα ςε ςχζςθ με τα προθγοφμενα, όπωσ φαίνεται και από το Σχιμα 

3.3, όπου παρατίκεται το διάγραμμα Arrhenius τθσ διεργαςίασ με βάςθ τα αποτελζςματα του 

παραπάνω μοντζλου. Αυτό το κινθτικό μοντζλο είναι ικανό να προβλζψει τα πειραματικά 

αποτελζςματα κακ’ όλο το κερμοκραςιακό εφροσ, με αξιοςθμείωτα αποτελζςματα ςτισ υψθλζσ 
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κερμοκραςίεσ, εκεί που τα προθγοφμενα μοντζλα υςτεροφςαν λόγω τθσ ζλλειψθσ τουσ ςε 

ανταγωνιςτικά φαινόμενα [18], [23]. 

 
χιμα 3.3: Διάγραμμα Arrhenius πειραματικϊν αλλά και υπολογιςτικϊν αποτελεςμάτων του λεπτομεροφσ 

μοντζλου [5] 

 

3.2. Πειραματικό διϊταξη: Αντιδραςτόρασ διεργαςύασ 

Ο αντιδραςτιρασ που μελετάται ςτθν παροφςα εργαςίασ είναι ζνασ κάκετοσ, 

κυλινδρικόσ αντιδραςτιρασ ΟΜ-ΧΑΑ, ο οποίοσ είναι καταςκευαςμζνοσ από ανοξείδωτο ατςάλι 

και χρθςιμοποιείται εκτόσ από τθν απόκεςθ αλουμινίου και ςε άλλεσ ΟΜ-ΧΑΑ διεργαςίεσ, 

όπωσ για απόκεςθ ςιδιρου, χαλκοφ ι και ςυναπόκεςθ παραπάνω του ενόσ, μετάλλων. Ο 

αντιδραςτιρασ είναι εγκατεςτθμζνοσ ςε εργαςτιριο του CIRIMAT (Centre Inter-universitaire de 

Recherche et d’Ingénierie des Matériaux) ςτο ΙΝP Toulouse ςτθ Γαλλία. Τα πειράματα 

διεξάγονται από τθν εκεί ερευνθτικι ομάδα, ςτο πλαίςιο μακράσ ςυνεργαςίασ με τθν ομάδα 

του ΕΜΡ. Ωσ υπόςτρωμα χρθςιμοποιοφνται διςκία από πυρίτιο, τα οποία τοποκετοφνται πάνω 

ςε μια επιφάνεια ςτιριξθσ, μζςω τθσ οποίασ πραγματοποιείται και θ κζρμανςθ τουσ. Πςον 

αφορά τα τοιχϊματα, υπάρχει θ δυνατότθτα για τθ λειτουργία του αντιδραςτιρα είτε ωσ 

ψυχρϊν, είτε ωσ κερμϊν τοιχωμάτων (βλ. Εν. 1.5). Η κζρμανςθ των τοιχωμάτων, του 

υποςτρϊματοσ αλλά και των γραμμϊν (ςωλινων) όλων των ροϊν τθσ διεργαςίασ ελζγχονται 

από PID ρυκμιςτζσ [5], [18]. 
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Στο Σχιμα 3.4 παρουςιάηεται ςχθματικά θ ςυνολικι πειραματικι διάταξθ του 

αντιδραςτιρα. Στθν πάνω εικόνα (α) παρατίκεται μια ψθφιακι 3-D απεικόνιςθ τθσ διάταξθσ, 

ενϊ ςτθν κάτω εικόνα (β) παρατθρείται το διάγραμμα ροισ τθσ [5]. 

 

 
χιμα 3.4: Πειραματικι διάταξθ αντιδραςτιρα ωσ: (α) 3-D Ψθφιακι απεικόνιςθ, (β) Διάγραμμα ροισ 
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 Ραρακάτω ακολουκοφν ςυμπλθρωματικζσ εικόνεσ του αντιδραςτιρα. Στο Σχιμα 3.5 

απεικονίηονται κατά ςειρά από αριςτερά προσ τα δεξιά: (α) Φωτογραφία του αντιδραςτιρα, (β) 

Ψθφιακι 3-D απεικόνιςθ, (γ) Διάγραμμα διαςτάςεων του. Στισ εικόνεσ αυτζσ εμφανίηεται και θ 

κατεφκυνςθ τθσ ροισ δια μζςω του αντιδραςτιρα [5], [23]. 

 
χιμα 3.5: Αντιδραςτιρασ διεργαςίασ: (α) Φωτογραφία, (β) 3-D Ψθφιακι απεικόνιςθ, (γ) Διάγραμμα διαςτάςεων 

Αφοφ το αντιδρϊν μίγμα (πρόδρομθ ουςία+ φζρον αζριο) ειςαχκεί ςτον αντιδραςτιρα 

μζςω ενόσ ςυςτιματοσ εξάτμιςθσ-ζγχυςθσ, ςτθ ςυνζχεια κατευκφνεται δια μζςω ενόσ ςωλινα 

ςε μια καταιωνιςτικι κεφαλι, θ οποία το ψεκάηει ομοιόμορφα ςτο υπόςτρωμα. Ο 

καταιωνιςτιρασ και το υπόςτρωμα βρίςκονται ςε τζτοια απόςταςθ μεταξφ τουσ ϊςτε να 

διαςφαλίηεται ότι δεν υπάρχουν κερμοκραςιακζσ αλλθλεπιδράςεισ μεταξφ τουσ. Τζλοσ, τα 

αζρια παραπροϊόντα τθσ διεργαςίασ, μαηί με το φζρον αζριο και τθν πρόδρομθ ουςία που δεν 

αντζδραςε, απομακρφνονται από το κάτω μζροσ του αντιδραςτιρα. Στο ςχιμα Σχιμα 3.6 

παρουςιάηεται λεπτομερϊσ το τμιμα καταιωνιςτιρα – υποςτρϊματοσ. Ο ρόλοσ του 

καταιωνιςτιρα είναι θ διαςφάλιςθ κατά το δυνατόν ομοιόμορφθσ ροισ εντόσ του 

αντιδραςτιρα, θ οποία με τθ ςειρά τθσ ευνοεί τθν ομοιόμορφθ απόκεςθ ςτθν επιφάνεια του 

υποςτρϊματοσ και ςυνεπϊσ τθν ομοιομορφία πάχουσ του αναπτυςςόμενου υμενίου. Ωσ φζρον 

αζριο χρθςιμοποιείται άηωτο (N2) [5]. 
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χιμα 3.6: Εςωτερικό αντιδραςτιρα: (α) Καταιωνιςτιρασ – Τπόςτρωμα, (β) Σρφπεσ καταιωνιςτιρα 

Στθν εικόνα (b), παρατθρείται το κάτω μζροσ του καταιωνιςτιρα, όπου είναι εμφανείσ 

οι τρφπεσ από όπου εξζρχεται θ ροι ειςόδου, οι οποίεσ λαμβάνονται υπόψθ ςτθ 

μοντελοποίθςθ του αντιδραςτιρα [5]. 

 

3.3. Υπολογιςτικό προςομούωςη διεργαςύασ 

 

3.3.1. Υπολογιςτικό χωρύο 

Το υπολογιςτικό χωρίο τθσ προςομοίωςθσ κακορίηεται άμεςα από τθ γεωμετρία του 

αντιδραςτιρα, θ οποία αναλφκθκε ςτθν προθγοφμενθ υποενότθτα, ενϊ θ ψθφιακι του 

ςχεδίαςθ πραγματοποιείται μζςω λογιςμικϊν ςχεδίαςθσ, όπωσ το AutoCAD, το Gambit και το  

ANSYS DesignModeler. Η τριςδιάςτατθ (3-D) ςχεδίαςθ του χωρίο, θ οποία ζχει 

πραγματοποιθκεί με το Gambit, απεικονίηεται ςτο Σχιμα 3.6 και για τθν ακρίβεια ςτθν πρϊτθ 

εικόνα του ςχιματοσ (Εικόνα a). Ππωσ και ςτθν πειραματικι διάταξθ, το αντιδρϊν μίγμα 

ειςζρχεται ςτον αντιδραςτιρα από τθν είςοδο και ρζει κατά μικοσ του καταιωνιςτιρα, ςτο 

τζλοσ του οποίου ψεκάηεται ομοιόμορφα πάνω ςτο υπόςτρωμα. Εκεί, πραγματοποιείται θ 

απόκεςθ και κατά ςυνζπεια θ ανάπτυξθ του υμενίου, ενϊ τα αζρια παραπροϊόντα και το 

υπόλειμμα του αντιδρϊντοσ μίγματοσ εξζρχονται από τθν ζξοδο. Κατά τθ διαςταςιοποίθςθ του 
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χωρίου χρθςιμοποιοφνται οι πραγματικζσ διαςτάςεισ του αντιδραςτιρα, οι οποίεσ ξανά 

απεικονίηονται ςτθν εικόνα (c) του ςχιματοσ. Επιπλζον, ςυμπεριλαμβάνονται και οι τρφπεσ του 

καταιωνιςτιρα, από τισ οποίεσ ψεκάηεται το αντιδρϊν μίγμα, το πλικοσ και οι διαςτάςεισ των 

οποίων φαίνονται ςτθν εικόνα (d) του ςχιματοσ. Λόγω του κυλινδρικοφ ςχιματοσ του 

αντιδραςτιρα, αυτόσ παρουςιάηει αξονικι ςυμμετρία. Το γεγονόσ αυτό κακιςτά εφικτι τθ 

χριςθ δι-διάςτατου (2-D) υπολογιςτικοφ χωρίου και κατά ςυνζπεια 2-D μακθματικοφ μοντζλου 

για τθν προςομοίωςθ τθσ διεργαςίασ χωρίσ ςθμαντικζσ απϊλειεσ ςτθν ακρίβεια των 

υπολογιηόμενων λφςεων (Εικόνα b). Το όφελοσ του παραπάνω είναι οι ςθμαντικά μειωμζνεσ 

υπολογιςτικζσ απαιτιςεισ. Ωςτόςο, ςτθ ςυγκεκριμζνθ περίπτωςθ θ χριςθ του 2-D μοντζλου 

περιορίηεται ςθμαντικά από το γεγονόσ ότι δεν μπορεί να ςυμπεριλάβει τισ τρφπεσ τθσ 

καταιωνιςτικισ κεφαλισ, οι οποίεσ αναπαριςτϊνται ωσ μια ενιαία δακτυλιοειδισ τρφπα που 

καλφπτει ολόκλθρθ τθν επιφάνεια τθσ κεφαλισ. Το γεγονόσ αυτό, λαμβάνοντασ υπόψθ το 

ςθμαντικό ρόλο των τρυπϊν ςτθν απόκεςθ, περιορίηει το 2-D μοντζλο ςε χριςθ του μόνο για 

προκαταρκτικζσ μελζτεσ, ενϊ για λεπτομερείσ αναλφςεισ προτιμάται το τρι-διάςτατο. Στθν 

παροφςα εργαςία χρθςιμοποιείται το 3-D μοντζλο [5]. 

 
χιμα 3.7: Τπολογιςτικό χωρίο: (a) 3-D απεικόνιςθ, (b) 2-D απεικόνιςθ, (c) Διάγραμμα διαςτάςεων, (d) 

Διαςτάςεισ καταιωνιςτιρα 
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3.3.2. Διακριτοπούηςη υπολογιςτικού χωρύου 

Η διακριτοποίθςθ του υπολογιςτικοφ χωρίου ζχει επίςθσ γίνει με το λογιςμικό Gambit, 

ζνα παράδειγμα τθσ οποίασ παρουςιάηεται ςτο  Σχιμα 3.8(α), με εςτιαςμζνεσ μερικζσ περιοχζσ 

«ενδιαφζροντοσ», όπωσ θ είςοδοσ, θ καταιωνιςτικι κεφαλι και το υπόςτρωμα. Στο 

Σχιμα 3.8β παρουςιάηεται θ διακριτοποίθςθ που χρθςιμοποιικθκε ςτθν παροφςα εργαςία, 

απεικονιηόμενθ μζςω του γραφικοφ περιβάλλοντοσ του λογιςμικοφ Ansys Fluent 17, το οποίο 

χρθςιμοποιείται για τθν προςομοίωςθ τθσ διεργαςίασ. Και ςτισ δφο περιπτϊςεισ, το πλζγμα 

είναι μθ δομθμζνο, δθλαδι δεν ακολουκεί κάποιο μοτίβο, οπότε αφοφ πρόκειται για 

τριςδιάςτατθ γεωμετρία, τα κελιά ζχουν ςχιμα πυραμίδασ (βλ. Εν. 2.3.1) [5]. 

 
χιμα 3.8: Διακριτοποιθμζνο υπολογιςτικό χωρίο: (α) Συχαίο παράδειγμα, (β) Παροφςασ εργαςίασ  

 Το πλζγμα τθσ εικόνασ (β), το οποίο όπωσ προαναφζρκθκε είναι αυτό που 

χρθςιμοποιικθκε ςτθν παροφςα εργαςία, αποτελείται από 1.232.468 κελιά. Η ςυγκεκριμζνθ 

πυκνότθτα ζχει προκφψει από τθ διαδικαςία επαλικευςθσ ανεξαρτθςίασ πλζγματοσ που 

περιγράφθκε ςτθν Εν. 2.3.1 και κατά ςυνζπεια κρίνεται ωσ το βζλτιςτο για τθν ορκι 

προςομοίωςθ του μελετϊμενου αντιδραςτιρα. Λόγω του μεγάλου μεγζκουσ του 

υπολογιςτικοφ προβλιματοσ, θ επιςτράτευςθ τεχνικϊν παράλλθλθσ επεξεργαςίασ ςε 

ςυςτοιχίεσ υπολογιςτϊν είναι αναπόφευκτθ. Ρεριςςότερα πάνω ςτο κζμα αναφζρονται ςτθν 

Εν. 3.4, κακϊσ και  ςε επόμενα κεφάλαια [5]. 
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3.3.3. Συνθόκεσ λειτουργύασ διεργαςύασ → ςυνοριακϋσ ςυνθόκεσ μοντϋλου 

Οι ςυνοριακζσ ςυνκικεσ του μακροςκοπικοφ μοντζλου (βλ. Εν. 2.2) προςδιορίηονται ωσ 

επί το πλείςτον από τισ ςυνκικεσ λειτουργίασ τθσ πραγματικισ διεργαςίασ. Ριο ςυγκεκριμζνα, 

οι ςυνοριακζσ ςυνκικεσ του προβλιματοσ αποτελοφνται από τισ εξισ τζςςερισ κατθγορίεσ: 

A. υνοριακζσ ςυνκικεσ ειςόδου: Ρεριγράφουν τθν «κατάςταςθ» τθσ ροισ ειςόδου και 

όςον αφορά το πρόβλθμα είναι θ εξισ: Tin=100 °C, Pin=1333 Pa (10 Torr), ṁin= 6.403*10-

6 ζωσ 6.438*10-6 kg/s, yDMEAA,in=0.0167 ζωσ 0.0223 (το yN2,in προκφπτει από αφαίρεςθ 

τθσ τιμισ του yDMEAA,in από τθ μονάδα), ροι κάκετθ ςτθν είςοδο. Ππωσ παρατθρείται, 

πρόκειται για τθ κερμοκραςία, πίεςθ, ποςότθτα, ςφςταςθ και κατεφκυνςθ τθσ ροισ, 

αντίςτοιχα. Πςον αφορά τθ μαηικι ροι και τθ ςφςταςθ, αυτζσ μεταβάλλονται κατά τθ 

διάρκεια τθσ μελζτθσ, κακϊσ όπωσ κα αναφερκεί και ςτθν επόμενθ ενότθτα  

(Εν. 3.4), ςτο επίκεντρο τθσ παροφςασ εργαςίασ είναι θ δυναμικι μοντελοποίθςθ τθσ 

διεργαςίασ. Ωςτόςο, επιςθμαίνεται ότι οι μεταβολζσ γίνονται με βάςθ το εφροσ τθσ 

ποςότθτασ DMEAA που μπορεί να ειςαχκεί ςτον αντιδραςτιρα με δεδομζνθ τθν 

ποςότθτα αηϊτου. Ριο ςυγκεκριμζνα, θ ροι ειςόδου του αηϊτου παραμζνει ςτακερι 

και ίςθ με 330 sccm, ςτθν οποία αντιςτοιχεί μζγιςτθ δυνατι ποςότθτα DMEAA ίςθ με 2 

sccm που υπολογίηεται από τθν εξίςωςθ: 

           

            

                     
 (3.6) 

Επιπλζον, για τιμζσ του        μικρότερεσ του 1.5 sccm θ απόκεςθ εξελίςςεται 

υπερβολικά αργά, ςε βακμό που θ πραγματοποίθςθ τθσ διεργαςίασ δεν ζχει καν 

νόθμα. Συνεπϊσ, τα όρια των τιμϊν των ṁin και yDMEAA,in ζχουν υπολογιςτεί με βάςθ τθ 

ςτακερι ποςότθτα του αηϊτου (330 sccm) και τα δφο αυτά όρια τθσ ποςότθτασ του 

DMEAA (1.5-2 sccm) [5]. 

B. υνοριακζσ ςυνκικεσ τοιχωμάτων αντιδραςτιρα: Στα τοιχϊματα του αντιδραςτιρα 

εφαρμόηεται θ ςυνκικθ μθ ολίςκθςθσ (μθδενικι ταχφτθτα) και θ κερμοκραςία τουσ 

τίκεται ςτακερι και ίςθ με Twall=75 °C [5]. 

C. υνοριακζσ ςυνκικεσ υποςτρϊματοσ: Το υπόςτρωμα ςυμπεριφζρεται και κατά 

ςυνζπεια μοντελοποιείται όπωσ τα τοιχϊματα. Εφαρμόηεται και ςε αυτό θ ςυνκικθ μθ 

ολίςκθςθσ, ενϊ θ κερμοκραςία του μεταβάλλεται μεταξφ των τιμϊν Ts=139 ζωσ 241 

°C. Βζβαια, θ κερμοκραςία δεν μεταβάλλεται για να γίνει δυναμικι μελζτθ, αφοφ 

πρακτικά για κάκε κερμοκραςία αναπτφςςεται και διαφορετικό μοντζλο (βλ. Εν. 3.4), 

αλλά για ςφγκριςθ τθσ αξιοπιςτίασ των μοντζλων ςε όλο το κερμοκραςιακό εφροσ που 

ζχει μελετθκεί πειραματικά [5]. 
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D. υνοριακζσ ςυνκικεσ εξόδου: Εφαρμόηεται θ ςυνκικθ εκροισ, θ οποία περιλαμβάνει 

δφο επιμζρουσ ςυνκικεσ: i) Πλιρωσ ανεπτυγμζνθ ροι, ςφμφωνα με τθν οποία οι –

κάκετεσ προσ το επίπεδο εξόδου- βακμίδεσ όλων των μεταβλθτϊν εκτόσ τθσ πίεςθσ 

τίκενται ίςεσ με το μθδζν. Η ςυνκικθ αυτι ςυναντάται φυςικά ςε πλιρωσ 

ανεπτυγμζνεσ ροζσ, όπου το προφίλ ταχυτιτων (και άλλων μεταβλθτϊν) δεν 

μεταβάλλεται κατά τθ διεφκυνςθ τθσ ροισ. ii) Διόρκωςθ ςυνολικοφ ιςοηυγίου μάηασ, θ 

οποία επιτρζπει ςτο χριςτθ να επιλζξει το ποςοςτό τθσ ςυνολικισ ροισ που εξζρχεται 

από κάκε ζξοδο (ςτθν περίπτωςθ μιασ εξόδου αναγκαςτικά ίςο με 1), ενϊ επίςθσ 

επιβάλλοντασ κάποιεσ μικρζσ διορκϊςεισ ςτο ςυνολικό ιςοηφγιο μάηασ διαςφαλίηει ότι 

δεν εμφανίηεται παρακράτθςθ κάποιου μζρουσ τθσ ροισ ςτθν ζξοδο (πχ. λόγω 

αναρροϊν). Συνεπϊσ, ςε περιπτϊςεισ όπου ζχει παρατθρθκεί ζςτω και μικρι 

παρακράτθςθ ςτθν ζξοδο του αντιδραςτιρα, θ ςυγκεκριμζνθ ςυνκικθ δεν προτείνεται 

[5], [14]. 

Τζλοσ, θ πίεςθ λειτουργίασ του αντιδραςτιρα, θ οποία αποτελεί μόνο ςυνκικθ 

λειτουργίασ και όχι και ςυνοριακι ςυνκικθ όπωσ οι υπόλοιπεσ ςυνκικεσ λειτουργίασ, είναι ίςθ 

με Preactor=1333 Pa (10 Torr) [5]. 

 

3.4. Σκοπόσ παρούςασ εργαςύασ 

Η αξιόπιςτθ προςομοίωςθ προβλθμάτων ρευςτοδυναμικισ όπωσ αυτό που ζχει 

περιγραφεί διεξοδικά ζωσ τϊρα είναι μια υπολογιςτικά επίπονθ διαδικαςία. Ενδεικτικά, 

αναφζρεται ότι θ επίλυςθ μόνιμθσ κατάςταςθσ του μοντζλου του αντιδραςτιρα ΧΑΑ τθσ 

παροφςασ εργαςίασ, χρθςιμοποιϊντασ το κινθτικό μοντζλο και το πλζγμα που αναφζρονται 

ςτισ παραπάνω ενότθτεσ, ςε ζναν τυπικό υπολογιςτι κα χρειαηόταν παραπάνω από τρεισ 

ολόκλθρεσ μζρεσ, χρόνοσ υπερβολικά μεγάλοσ που κακιςτά πρακτικά μθ αποδοτικι τθν 

προςομοίωςθ. Ο κυριότεροσ παράγοντασ που κακιςτά τθν προςομοίωςθ τζτοιων ςυςτθμάτων 

τόςο υπολογιςτικά απαιτθτικι είναι τα πολφπλοκα φαινόμενα που υπειςζρχονται και θ μεταξφ 

τουσ αλλθλεπίδραςθ, είτε πρόκειται για φαινόμενα μεταφοράσ, είτε για ογκομετρικζσ και 

επιφανειακζσ χθμικζσ αντιδράςεισ (βλ. Εν. 1.2). Επιπλζον, θ πολφπλοκθ τρι-διάςτατθ 

γεωμετρία, κακϊσ επίςθσ και θ ανάγκθ πολφ πυκνοφ πλζγματοσ ζτςι ϊςτε να μθ «χακεί» 

πλθροφορία από το οριακό ςτρϊμα, το οποίο χαρακτθρίηεται από πολφ μικρότερθ κλίμακα 

μεγζκουσ ςε ςχζςθ με τον υπόλοιπο αντιδραςτιρα, ςυνειςφζρουν ςθμαντικά ςτθν αφξθςθ των 

υπολογιςτικϊν απαιτιςεων. Κατά ςυνζπεια, όπωσ αναφζρκθκε και ςτθν Εν. 3.3.2, θ 

επιςτράτευςθ τεχνικϊν παράλλθλθσ επεξεργαςίασ είναι μονόδρομοσ για τθν ουςιαςτικι 

μελζτθ τζτοιου είδουσ μθ γραμμικϊν διεργαςιϊν. Για τθν επίλυςθ του παρόντοσ προβλιματοσ 

ςε ςυςτοιχία υπολογιςτϊν, ζνασ τυπικόσ υπολογιςτικόσ χρόνοσ είναι περίπου τζςςερισ 4 ϊρεσ, 
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με αντίςτοιχο υπολογιςτικό κόςτοσ μνιμθσ ίςο με 5 GB, ενϊ ςε περιπτϊςεισ που επιδιϊκεται 

επίλυςθ ςε μεταβατικι κατάςταςθ, ο χρόνοσ αγγίηει τισ 9 ϊρεσ. 

Αν και αυτζσ οι υπολογιςτικζσ απαιτιςεισ είναι «υποφερτζσ» για τθ γενικι μελζτθ του 

ςυςτιματοσ ςε εφλογο υπολογιςτικό χρόνο, ςε περιπτϊςεισ όπου επιδιϊκονται εφαρμογζσ 

όπωσ θ αυτόματθ ρφκμιςθ τθσ διεργαςίασ, θ «ταχεία» αριςτοποίθςθ τθσ ι ζςτω και μια γενικισ 

ςκοπιάσ δυναμικι μελζτθ τθσ, δθμιουργείται θ ανάγκθ τθσ κατά πολφ ταχφτερθσ επίλυςθσ του 

μοντζλου. Εδϊ εντάςςεται θ παροφςα εργαςία, ςκοπόσ τθσ οποίασ είναι θ δθμιουργία ενόσ 

γενικισ χριςεωσ υπολογιςτικοφ πλαιςίου, με το οποίο επιδιϊκεται θ αποδοτικι και 

αποτελεςματικι αντιμετϊπιςθ προβλθμάτων υπολογιςτικισ ρευςτοδυναμικισ που 

αποτελοφνται από τριςδιάςτατα λεπτομερι CFD μοντζλα μεγάλθσ κλίμακασ. Ο πυρινασ αυτοφ 

του πλαιςίου είναι θ ανάπτυξθ μοντζλου μειωμζνθσ τάξθσ από τα αποτελζςματα των 

προςομοιϊςεων του λεπτομεροφσ μοντζλου, θ επίτευξθ του οποίου βαςίηεται ςτθ 

ςυνδυαςμζνθ χριςθ τθσ Μεκόδου των τιγμιοτφπων -θ οποία αποτελεί παραλλαγι τθσ 

γενικότερθσ Ανάλυςθσ Κυρίων Συνιςτωςϊν (PCA)- και τθσ χριςθσ Σεχνθτϊν Νευρωνικϊν 

Δικτφων (ANN), δθλαδι υπολογιςτικϊν αλγορίκμων μθχανικισ μάκθςθσ. Από τθν πρϊτθ 

τεχνικι υπολογίηονται τα ιδιοδιανφςματα που περιζχουν το μεγαλφτερο ποςοςτό τθσ 

«πλθροφορίασ» του μοντζλου και πρακτικά αντιςτοιχοφν ςε καταςτάςεισ του αντιδραςτιρα, με 

κατάλλθλο γραμμικό ςυνδυαςμό των οποίων μπορεί να προκφψει οποιαδιποτε πραγματικι 

κατάςταςθ του αντιδραςτιρα με αμελθτζο ςφάλμα. Τα ιδιοδιανφςματα αυτά περιζχουν μόνο 

τθ χωρικι εξάρτθςθ τθσ λφςθσ, οπότε για τθ χρονικι εξάρτθςθ εφαρμόηεται θ δεφτερθ τεχνικι, 

από τθν οποία υπολογίηονται οι ςυντελεςτζσ του προαναφερκζντοσ γραμμικοφ ςυνδυαςμοφ. 

Ζτςι, δθμιουργείται ζνα ςυνολικό μοντζλο τθσ διεργαςίασ ικανό να προβλζψει τθ δυναμικι 

αλλά και ςτατικι ςυμπεριφορά του ςυςτιματοσ, ενϊ θ τάξθ του και κατά ςυνζπεια οι 

υπολογιςτικζσ απαιτιςεισ για τθν προςομοίωςθ του είναι ςυντριπτικά μικρότερθ/-εσ 

ςυγκριτικά με το λεπτομερζσ μοντζλο. Άλλεσ τεχνικζσ που αξιοποιοφνται εντόσ του πλαιςίου 

για τθν αποδοτικι μοντελοποίθςθ 3-D CFD προβλθμάτων περιλαμβάνουν τον παράλλθλο 

προγραμματιςμό με ςκοπό τθν «εξόρυξθ» δεδομζνων (data mining) από πολλοφσ 

υπολογιςτικοφσ πυρινεσ ταυτόχρονα και με τθ ςωςτι ςειρά, αλλά και τθν παρεμβολι λφςθσ 

αραιοφ πλζγματοσ ςε πυκνό πλζγμα ωσ αρχικι εκτίμθςθ λφςθσ. 

Επιςθμαίνεται ότι κατά τθν προςομοίωςθ του αναλυτικοφ μοντζλου δεν λαμβάνονται 

υπόψθ οι χθμικζσ αντιδράςεισ αλλά μόνο τα φαινόμενα μεταφοράσ. Η  απλοποιθτικι αυτι 

επιλογι βαςίηεται ςτο γεγονόσ ότι θ ςυγκζντρωςθ τθσ πρόδρομθσ ουςίασ ςτθ ροι ειςόδου 

είναι κατά πολφ μικρότερθ από αυτι του φζροντοσ αερίου, οπότε θ φπαρξθ τθσ αλλά και θ 

διάςπαςθ τθσ επθρεάηει ςε αμελθτζο βακμό τθ ροι. Συνεπϊσ, το μοντζλο μειωμζνθσ τάξθσ 

αποτελεί μοντζλο υδροδυναμικισ και όχι ςυνολικό μοντζλο τθσ διεργαςίασ, οπότε οι 

καταςτάςεισ που υπολογίηονται από αυτό τροφοδοτοφνται εν τζλει ςτο ςυνολικό λεπτομερζσ 
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μοντζλο, το οποίο ςυγκλίνει ςε πολφ λιγότερεσ επαναλιψεισ ςε ςχζςθ με τθν απευκείασ 

επίλυςθ του. 

Το υπολογιςτικό πλαίςιο που περιγράφθκε ςτθν προθγοφμενθ παράγραφο και κα 

αναλυκεί πιο διεξοδικά ςτα επόμενα κεφάλαια, παρόλο που αναπτφχκθκε με βάςθ τον 

αντιδραςτιρα και τθ διεργαςία που περιγράφονται ςτισ προθγοφμενεσ ενότθτεσ αυτοφ του 

κεφαλαίου, ζχει γενικι χριςθ και μπορεί αν εφαρμοςτεί ςε οποιοδιποτε CFD πρόβλθμα. 

Επιπλζον, για τθν αρχικι προςομοίωςθ του λεπτομεροφσ μοντζλου μπορεί να 

χρθςιμοποιθκοφν και άλλοι CFD κϊδικεσ, εκτόσ από αυτόν του Fluent, αρκεί αυτοί να 

περιλαμβάνουν επιλογζσ που κα επιτρζπουν τθν παράλλθλθ επεξεργαςία και 

προγραμματιςμό, τθν εξόρυξθ δεδομζνων και τζλοσ τθν παρεμβολι από ζνα πλζγμα ςε άλλο. 

Φυςικά, για να ζχει νόθμα θ όλθ διαδικαςία κα πρζπει το μελετϊμενο πρόβλθμα να είναι πολφ 

μεγάλθσ κλίμακασ και θ επιδιωκόμενθ εφαρμογι να απαιτεί τθν επίλυςθ του μοντζλου ςε πολφ 

μικρό υπολογιςτικό χρόνο. Τζλοσ, επιςθμαίνεται ότι ο πυρινασ του πλαιςίου, δθλαδι θ 

μζκοδοσ ςτιγμιοτφπων και τα τεχνθτά νευρωνικά δίκτυα μποροφν να εφαρμοςτοφν και ςε 

τελείωσ διαφορετικοφ τφπου προβλιματα, μθ ρευςτοδυναμικισ φφςεωσ, κακϊσ για τθν 

ανάπτυξθ του μοντζλου μειωμζνθσ τάξθσ απαιτείται μόνο θ φπαρξθ δεδομζνων από 

κατάλλθλεσ προςομοιϊςεισ και όχι θ γνϊςθ των φυςικοχθμικϊν φαινομζνων που απαρτίηουν 

το ςφςτθμα ι των μακθματικϊν εξιςϊςεων που το διζπουν. 

Σε δεφτερθ φάςθ, πραγματοποιείται και θ αξιολόγθςθ του πολφπλοκου κινθτικοφ 

μοντζλου τθσ διεργαςίασ απόκεςθσ αλουμινίου από DMEAA, το οποίο περιγράφθκε 

λεπτομερϊσ ςτισ προθγοφμενεσ ενότθτεσ. Το μοντζλο αυτό αναπτφχκθκε ςτο πλαίςιο 

προθγοφμενθσ εργαςίασ, όπου οι κινθτικζσ του ςτακερζσ προςδιορίςτθκαν με προςαρμογι των 

υπολογιςτικϊν αποτελεςμάτων δι-διάςτατου πλζγματοσ, με τα αποτελζςματα να είναι πολφ 

ικανοποιθτικά. Στθν παροφςα εργαςία επιχειρείται θ επαλικευςθ των παραπάνω ευρθμάτων 

και ςε τρι-διάςτατο πλζγμα, κακϊσ επίςθσ διαπιςτϊνεται εάν είναι αναγκαία θ 

επαναπροςαρμογι των κινθτικϊν παραμζτρων του μοντζλου με βάςθ το 3-D μοντζλο, κακϊσ 

αυτό κεωρείται ςε γενικζσ γραμμζσ πιο αξιόπιςτο από το αντίςτοιχο 2-D. 

  



 
 

66 
 

  



 
 

67 
 

4. Δευτερεύουςεσ τεχνικϋσ: Α) Παρϊλληλη επεξεργαςύα 

και προγραμματιςμόσ,Β)Παρεμβολό πλϋγμα-ςε-πλϋγμα 
 

4.1. Παρϊλληλη επεξεργαςύα και προγραμματιςμόσ 

 

4.1.1. Ειςαγωγό 

Στθ ςφγχρονθ εποχι, θ επίλυςθ των μεγάλθσ κλίμακασ υπολογιςτικϊν προβλθμάτων  

ςε εφλογο χρόνο απαιτεί υπολογιςτικι ιςχφ και μνιμθ που δεν μπορεί να διακζςει οφτε ο 

καλφτεροσ ςειριακόσ υπολογιςτισ. Ζχει πλζον κακιερωκεί τζτοια προβλιματα να λφνονται με 

τεχνικζσ παράλλθλθσ επεξεργαςίασ ςε υπολογιςτικά ςυςτιματα που είναι γνωςτά ωσ 

Υπερυπολογιςτζσ, Υπολογιςτζσ Υψθλισ Απόδοςθσ ι απλά Παράλλθλοι Υπολογιςτζσ [1]. 

Η πιο ςθμαντικι κατθγορία βαςικισ αρχιτεκτονικισ παράλλθλων υπολογιςτϊν είναι θ 

Αρχιτεκτονικι Ρολλαπλϊν Εντολϊν – Ρολλαπλϊν Δεδομζνων (MIMD), ςτθν οποία κάκε 

επεξεργαςτικι μονάδα λειτουργεί ανεξάρτθτα από τισ υπόλοιπεσ, εκτελϊντασ -κατά τθ 

γενικότθτα- διαφορετικζσ εντολζσ ςε διαφορετικά ςφνολα δεδομζνων, ενϊ ο ςυγχρονιςμόσ 

τουσ γίνεται μζςω ανταλλαγισ μθνυμάτων. Αυτοί με τθ ςειρά τουσ διακρίνονται ςε δφο 

περαιτζρω κφριεσ υποκατθγορίεσ, τουσ υπολογιςτζσ κοινισ μνιμθσ και τουσ υπολογιςτζσ 

κατανεμθμζνθσ μνιμθσ. Η διαφορά τουσ ζγκειται ςτον τρόπο προςπζλαςθσ τθσ μνιμθσ από 

τουσ επεξεργαςτζσ, όπου ςτθν πρϊτθ υποκατθγορία όλοι οι επεξεργαςτζσ ζχουν πρόςβαςθ ςε 

μια κοινι μνιμθ μζςω ενόσ διαφλου επικοινωνίασ, ενϊ ςτθ δεφτερθ κάκε επεξεργαςτισ ζχει 

πρόςβαςθ μόνο ςτο δικό του χϊρο μνιμθσ και θ επικοινωνία μεταξφ των επεξεργαςτϊν γίνεται 

μζςω κάποιου δικτφου. Στθν πρϊτθ περίπτωςθ ο προγραμματιςμόσ τζτοιων υπολογιςτϊν είναι 

αρκετά απλόσ και παρόμοιοσ με τον προγραμματιςμό ςειριακϊν υπολογιςτϊν. Ωςτόςο, θ 

υπολογιςτικι τουσ ιςχφσ περιορίηεται από το πλικοσ των επεξεργαςτϊν, κακϊσ για τεχνικοφσ 

λόγουσ δεν είναι δυνατι θ ταυτόχρονθ πρόςβαςθ πολλαπλϊν επεξεργαςτϊν ςτθν ίδια μνιμθ. 

Αντικζτωσ, ςτθ δεφτερθ περίπτωςθ το πλικοσ των επεξεργαςτϊν μπορεί να φτάςει κεωρθτικά 

ακόμα και το άπειρο με αποτζλεςμα να υπερτεροφν όςον αφορά τθν υπολογιςτικι ιςχφ που 

διακζτουν, όμωσ ο προγραμματιςμόσ τουσ είναι αρκετά πιο πολφπλοκοσ. Τζλοσ, ενδεικτικά 

αναφζρεται ότι ζχουν αναπτυχκεί και άλλοι τφποι MIDM Υπερυπολογιςτϊν, οι οποίοι 

ςυνδυάηουν χαρακτθριςτικά από τουσ δφο παραπάνω και απεικονίηονται διαγραμματικά μαηί 

με αυτοφσ ςτο Σχιμα 4.1 [1]. 
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χιμα 4.1: Δομζσ υπολογιςτϊν αρχιτεκτονικισ MIMD: (α) Κοινισ μνιμθσ, (β) Κατανεμθμζνθσ μνιμνθσ, 

(γ) Εικονικισ κοινισ μνιμθσ, (δ) Αρχιτεκτονικισ NUMA, (ε) Τβριδικι αρχιτεκτονικι 

4.1.2. Συςτοιχύεσ υπολογιςτών και ϊλλεσ βαςικϋσ ϋννοιεσ παρϊλληλησ 

επεξεργαςύασ 

Η πιο διαδεδομζνθ και κακιερωμζνθ προςζγγιςθ παράλλθλθσ επεξεργαςίασ είναι οι 

ςυςτοιχίεσ προςωπικϊν υπολογιςτϊν (PC clusters), κυρίωσ λόγω του χαμθλοφ κόςτουσ που τισ 

ςυνοδεφει. Η αρχι λειτουργίασ τουσ βαςίηεται ςτθν αποτελεςματικι διαςφνδεςθ των 

ξεχωριςτϊν υπολογιςτϊν που απαρτίηουν τθ ςυςτοιχία, θ οποία επιτυγχάνεται μζςω ταχζων 

τοπικϊν δικτφων, όπωσ το Gigabit Ethernet και το Myrinet [1]. 

Οι ςυςτοιχίεσ ςυνικωσ χρθςιμοποιοφν ωσ λειτουργικό ςφςτθμα το ελεφκερο λογιςμικό 

Linux και πιο ςυγκεκριμζνα ειδικζσ εκδοχζσ του που ζχουν αναπτυχκεί αποκλειςτικά για χριςθ 

ςε ςυςτοιχίεσ. Η επικοινωνία των διαφορετικϊν μονάδων που απαρτίηουν τθ ςυςτοιχία 

προχποκζτει εκτόσ από κατάλλθλο υλικό (hardware), όπωσ τα προαναφερκζντα δίκτυα, και τθν 

φπαρξθ κατάλλθλου λογιςμικοφ, δθλαδι βιβλιοκικεσ εντολϊν ανταλλαγισ μθνυμάτων, μεταξφ 



 
 

69 
 

των οποίων οι πιο διαδεδομζνεσ είναι αυτζσ που ανικουν ςτθ γενικότερθ οικογζνεια των MPI 

βιβλιοκθκϊν. Το ακρωνφμιο προκφπτει από το Message Passing Interface (Διεπαφι 

Ανταλλαγισ Μθνυμάτων) και ουςιαςτικά πρόκειται για ζνα πρότυπο/πρωτόκολλο δθμιουργίασ 

βιβλιοκθκϊν που περιλαμβάνει ζναν πυρινα ρουτινϊν, διαφορετικζσ εφαρμογζσ του οποίου 

αποδίδουν και διαφορετικζσ βιβλιοκικεσ. Επίςθσ, οι βιβλιοκικεσ  MPI επιτρζπουν τον 

προγραμματιςμό τθσ επικοινωνίασ των διαφορετικϊν υπολογιςτικϊν μονάδων ςε C, ςε C++ ι 

ςε Fortran [1]. 

 

4.1.3. Ο παρϊλληλοσ επιλύτησ του Fluent 

Ο CFD κϊδικασ του λογιςμικοφ Fluent διακζτει εκτόσ από ςειριακό επιλφτθ και 

παράλλθλο, παρζχοντασ ζτςι τθ δυνατότθτα ςτο χριςτθ να προςομοιϊςει μακροςκοπικά 

μοντζλα ρευςτοδυναμικισ με παράλλθλθ επεξεργαςία. Η τεχνικι παράλλθλθσ επεξεργαςίασ 

που εφαρμόηεται από τον παράλλθλο επιλφτθ είναι ο διαμοιριςμόσ του υπολογιςτικοφ 

χωρίου, όπου πρακτικά αυτό χωρίηεται ςε επιμζρουσ υποχωρία. Οι υπολογιςμοί εντόσ των 

υποχωρίων διαμοιράηονται ςτουσ διακζςιμουσ επεξεργαςτζσ. Στο Σχιμα 4.2 παρουςιάηονται 

διαγραμματικά (και ςυνοπτικά) οι δφο επιλφτεσ του Fluent [14]. 

 
χιμα 4.2: (α) ειριακόσ και (β) Παράλλθλοσ επιλφτθσ Fluent 

Αρχι λειτουργίασ παράλλθλου επιλφτθ 

Ο παράλλθλοσ επιλφτθσ αποτελείται από τρεισ βαςικζσ αλλθλεπιδρϊςεσ διεργαςίεσ: i) 

Σθ διεργαςία CORTEX, ii) Σθ διεργαςία HOST και iii) Σισ διεργαςίεσ υπολογιςτικϊν κόμβων. Η 

CORTEX επιτελεί τθ λειτουργίασ επικοινωνίασ του χριςτθ με τον υπόλοιπο κϊδικα του Fluent 

και κατά ςυνζπεια μεταφζρει οποιαδιποτε εντολι και δεδομζνο ειςάγει ο χριςτθσ ςτθ 
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διεργαςία HOST, τθν κεντρικι διεργαςία του επιλφτθ. Η HOST από τθν άλλθ, θ οποία αποτελεί 

και θ ίδια κόμβοσ, ζχει το ρόλο του «εγκεφάλου» του επιλφτθ και δεν διακζτει κανζνα τμιμα 

του πλζγματοσ, οπότε δεν «τρζχει» κάποιον υπολογιςμό. Αντ’ αυτοφ, αναλαμβάνει το ζργο 

επικοινωνίασ και ςυγχρονιςμοφ των υπόλοιπων διεργαςιϊν μζςω του κόμβου-0. Ο κόμβοσ-0, 

με τθ ςειρά του, είναι ταυτόχρονα κόμβοσ επικοινωνίασ αλλά και υπολογιςμϊν, αφοφ εκτόσ 

από τθν επίλυςθ του μοντζλου ςτο υποχωρίο που του ζχει ανατεκεί, αναλαμβάνει και το 

διαμεριςμό των εντολϊν και δεδομζνων που λαμβάνει από τθν HOST ςτουσ υπόλοιπουσ 

υπολογιςτικοφσ κόμβουσ. Στθ ςυνζχεια, οι κόμβοι αυτοί εκτελοφν το κοινό πρόγραμμα εντολϊν 

που ζχει οριςτεί από το χριςτθ, ο κακζνασ ςτο τμιμα του πλζγματοσ που του ζχει ανατεκεί, 

ανεξάρτθτα από τουσ υπόλοιπουσ. Βζβαια, οι υπολογιςτικοί κόμβοι μποροφν να 

επικοινωνιςουν μεταξφ τουσ με ςκοπό τθν ανταλλαγι διανυςμάτων/πινάκων, το ςυγχρονιςμό 

ι τθν πραγματοποίθςθ ολικϊν λειτουργιϊν (π.χ. άκροιςμα μεγζκουσ από όλα τα κελιά του 

πλζγματοσ). Τζλοσ, ο κόμβοσ-0 ςυλλζγει από όλουσ τουσ άλλουσ υπολογιςτικοφσ κόμβουσ τα 

επιμζρουσ τμιματα τθσ λφςθσ που ζχουν προκφψει και τα διαβιβάηει ςτθν HOST, ο οποίοσ τα 

κάνει διακζςιμα ςτο χριςτθ όπωσ κα τα ζκανε και ο ςειριακόσ επιλφτθσ. Επιςθμάνεται ότι όλεσ 

οι προαναφερκείςεσ μεταφορζσ πλθροφορίασ πραγματοποιοφνται μζςω MPI βιβλιοκικθσ [14]. 

 

Διαμεριςμόσ υπολογιςτικοφ χωρίου 

Η μορφοποίθςθ του πλζγματοσ μπορεί να γίνει με πολλοφσ διαφορετικοφσ τρόπουσ, 

ανάλογα τθ μζκοδο διαχωριςμοφ, τισ μεκόδουσ βελτιςτοποίθςθσ και άλλεσ παραμζτρουσ που 

επθρεάηουν τθ διαδικαςία. Σε κάκε περίπτωςθ, ο αρικμόσ των τμθμάτων που προκφπτουν 

πρζπει να είναι ακζραιο πολλαπλάςιο του αρικμοφ των υπολογιςτικϊν κόμβων που 

επιλζχκθκαν από το χριςτθ για να λφςουν το πρόβλθμα (π.χ. για 4 υπολογιςτικοφσ κόμβοσ τα 

τμιματα πρζπει αν είναι 4 ι 8 ι 12 κ.ο.κ.). Συνεπϊσ, γίνεται εφκολα κατανοθτό ότι κάκε 

υπολογιςτικόσ κόμβοσ ζχει τθ δυνατότθτα να αναλάβει και πάνω του ενόσ τμιματα του 

πλζγματοσ. Στο Σχιμα 4.3 απεικονίηεται μζροσ 2-D πλζγματοσ πριν και μετά το διαχωριςμό του 

ςε δφο τμιματα [14]. 

 Το Fluent παρζχει τθ δυνατότθτα ςτο χριςτθ να επιλζξει μεταξφ αυτόματου ι 

χειροκίνθτου διαμεριςμοφ. Στθ δεφτερθ περίπτωςθ, ο χριςτθσ καλείται να επιλζξει τισ 

παραμζτρουσ διαμεριςμοφ, οι ςθμαντικότερεσ των οποίων είναι οι εξισ: i) Αρικμόσ τμθμάτων, 

ii) Μζκοδοσ διαχωριςμοφ και iii) Μζκοδοι βελτιςτοποίθςθσ [14].  

Πςον αφορά τισ μεκόδουσ διαχωριςμοφ, αυτζσ βαςίηονται είτε ςε διαδοχικζσ 

διχοτομιςεισ του χωρίου ζωσ ότου επιτευχκεί ο επικυμθτόσ αρικμόσ τμθμάτων, είτε ςτθν 

περίπτωςθ τθσ μεκόδου METIS ςε πιο πολφπλοκουσ αλγόρικμουσ που δεν αναφζρονται ςτθν 

παροφςα εργαςία. Η διαφορά των μεκόδων μεταξφ τουσ (εκτόσ τθσ METIS) ζγκειται ςτθν 
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τεχνικι διχοτόμθςθσ που ακολουκείται. Η επιλογι τθσ αποτελεςματικότερθσ μεκόδου είναι 

ζνα ηιτθμα που εξαρτάται ςε μεγάλο βακμό από το εκάςτοτε πρόβλθμα, οπότε θ πιο αςφαλισ 

λφςθ είναι θ δοκιμι κάκε μεκόδου και θ ςφγκριςθ τουσ [14]. 

 Σχετικά με τισ μεκόδουσ βελτιςτοποίθςθσ, αυτζσ καταλιγουν ςτισ δφο εξισ 

διαφορετικζσ τεχνικζσ που μποροφν να επιλεχκοφν ανεξάρτθτα θ μια από τθν άλλθ [14]: 

 Λείανςθ: Ρραγματοποιείται μεταφορά κελιϊν μεταξφ διαφορετικϊν τμθμάτων με 

ςκοπό τθ μείωςθ τθσ διεπιφάνειασ μεταξφ γειτονικϊν τμθμάτων. 

 υγχϊνευςθ: Μικρζσ ομάδεσ κελιϊν που λειτουργοφν ωσ ξεχωριςτά τμιματα 

πλζγματοσ ςυγχωνεφονται με άλλεσ αντίςτοιχεσ ομάδεσ κελιϊν, με ςκοπό πάλι τθ 

μείωςθ τθσ διεπιφάνειασ μεταξφ γειτονικϊν τμθμάτων. 

 
χιμα 4.3: Διαμεριςμόσ τμιματοσ 2-D πλζγματοσ ςε δφο τμιματα 

  

Στο Σχιμα 4.4 παρουςιάηεται ζνα διαμεριςμζνο πλζγμα: (α) πριν τθ διανομι των 

τμθμάτων ςε υπολογιςτικοφσ κόμβοσ και (β) μετά τθ διανομι του. Τα κίτρινα και γαλάηια κελιά 

αποτελοφν εςωτερικά κελιά των κόμβων-0 και 1, αντίςτοιχα, ενϊ τα πορτοκαλί και μωβ κελιά 

ονομάηονται εξωτερικά και βρίςκονται ταυτόςθμα και ςτουσ δφο κόμβουσ, δθμιουργϊντασ ζτςι 

μια επικάλυψθ. Αυτό εξυπθρετεί τθ διατιρθςθ τθσ ςυνζχειασ του υπολογιςτικοφ χωρίου ακόμα 

και μετά το διαμεριςμό, ενϊ επιτρζπει τθν επικοινωνία των γειτονικϊν τμθμάτων διά μζςω τθσ 

διεπιφάνειασ τουσ. Ωςτόςο, όςο αυξάνεται το πλικοσ τουσ τόςο μειϊνεται θ απόδοςθ του 

διαμεριςμοφ [14]. 
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χιμα 4.4: Διαμεριςμζνο πλζγμα (α)πριν και (β)μετά τθ διανομι του ςε υπολογιςτικοφσ κόμβουσ 

 

4.1.4. Παρϊλληλοσ προγραμματιςμόσ: Παραλληλοπούηςη ςεριακού  κώδικα 

και χρόςη του ωσ UDF ςτον Fluent 

Για τθ δθμιουργία του μοντζλου μειωμζνθσ τάξθσ που αναφζρκθκε ςτθν Εν. 3.4, 

απαιτείται θ εξόρυξθ δεδομζνων από τα αποτελζςματα των προςομοιϊςεων του λεπτομεροφσ 

μοντζλου. Η διαδικαςία αυτι είναι εφικτι ςτο Fluent, με χριςθ των λεγόμενων «υναρτιςεων 

Οριςμζνων από το χριςτθ» ι User Defined Functions (UDFs). Ζνα UDF αποτελεί κϊδικα 

γραμμζνο ςε C, ο οποίοσ ςυηεφξετε με το ςυνολικό CFD κϊδικα του Fluent, επιτρζποντασ του να 

επιτελζςει λειτουργίεσ που δεν είχε από μόνοσ του ενςωματωμζνεσ. Οι λειτουργίεσ αυτζσ 

ποικίλουν ςε μεγάλο βακμό και μπορεί να είναι από τθν εγγραφι ι ανάγνωςθ ςυγκεκριμζνων 

αρχείων ζωσ και τον οριςμό μεγεκϊν του μοντζλου με τρόπο που δεν επιτρζπει από μόνο του 

το Fluent (π.χ. οριςμόσ ρυκμοφ αντίδραςθσ μορφισ διαφορετικισ από Arrhenius), ενϊ θ 

χρονικι ςτιγμι ενεργοποίθςθσ τουσ κατά τθ διάρκεια τθσ υπολογιςτικισ διαδικαςίασ 

κακορίηεται από το χριςτθ μζςω ειδικϊν οριςμάτων ςτθν αρχι του κϊδικα [24]. 

Η ςυγγραφι ενόσ ςειριακοφ UDF είναι μια αρκετά απλι και ευκφσ διαδικαςία, αν και 

φυςικά αυτό εξαρτάται κατά μεγάλο βακμό και από τθν επιδιωκόμενθ λειτουργία που 

προςπακεί ο χριςτθσ να ενςωματϊςει ςτον κϊδικα. Από τθν άλλθ, θ ςυγγραφι ενόσ 

παράλλθλου UDF ι αντίςτοιχα θ παραλλθλοποίθςθ ενόσ ςειριακοφ, αποτελεί μια αρκετά πιο 

πολφπλοκθ διαδικαςία, κακϊσ πρζπει να λθφκοφν υπόψθ όλεσ οι αλλθλεπιδράςεισ και 

ανταλλαγζσ πλθροφορίεσ που λαμβάνουν χϊρα ανάμεςα ςτουσ υπολογιςτικοφσ κόμβουσ αλλά 

και τθν HOST. Βαςικζσ αρχζσ τθσ διαδικαςίασ αυτισ κα περιγραφοφν ςυνοπτικά παρακάτω [24]. 

Αρχικά, μια πολφ ςθμαντικι αρχι τθσ ςυγγραφισ παράλλθλου UDF είναι ο οριςμόσ του 

τφπου διεργαςίασ που αποτελεί κάκε τμιμα του κϊδικα. Αυτό πραγματοποιείται μζςω 

ςυγκεκριμζνων εντολϊν που ονομάηονται «οδθγίεσ μεταγλωττιςτι» και είναι οι εξισ [24]: 

 #if RP_HOST: Ορίηει ότι οι εντολζσ που ακολουκοφν εκτελοφνται μόνο από τθν HOST 
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 #if RP_NODE: Ορίηει ότι οι εντολζσ που ακολουκοφν εκτελοφνται μόνο από 

υπολογιςτικοφσ κόμβουσ 

 #if PARALLEL: Ορίηει ότι ςτισ εντολζσ που ακολουκοφν εμπλζκονται και ο HOST και οι 

υπολογιςτικοί κόμβοι, αλλά όχι ςειριακζσ αντίςτοιχεσ διεργαςίεσ 

Αντίςτοιχα με τισ παραπάνω εντολζσ, προκφπτουν και οι αντίκετεσ τουσ με προςκικθ 

καυμαςτικοφ (!) πριν το όνομα τθσ διεργαςίασ. 

 Άλλεσ βαςικζσ εντολζσ που χρθςιμοποιοφνται αποκλειςτικά κατά τθ ςυγγραφι 

παράλλθλων UDF είναι i) Εντολζσ ανταλλαγισ μθνυμάτων ι/και δεδομζνων μεταξφ HOST και 

υπολογιςτικϊν κόμβων, ii) Εντολζσ εκτζλεςθσ κακολικϊν διαδικαςιϊν και iii) Εντολζσ εκτζλεςθσ 

βρόγχου πάνω ςτα κελιά του πλζγματοσ. Ιδιαίτερθ προχοι απαιτείται όταν 

ςυμπεριλαμβάνονται εντολζσ τθσ τελευταίασ κατθγορίασ, κακϊσ πρζπει να λθφκεί υπόψθ το 

γεγονόσ ότι ςτο διαμεριςμζνο πλζγμα περιζχονται εςωτερικά και εξωτερικά κελιά, με τα 

τελευταία να υπάρχουν εισ διπλοφν ςτισ διεπιφάνειεσ τμθμάτων, για λόγοσ που αναφζρκθκαν 

ςτθν Εν. 4.1.3 [24]. 

 Η ακριβισ διαδικαςία που εφαρμόςτθκε ςτθν παροφςα εργαςία με ςκοπό τθν 

παραλλθλοποίθςθ ςειριακοφ UDF εξόρυξθσ δεδομζνων περιγράφεται ςτθν Εν. 7.3.2. 
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4.2. Παρεμβολό λύςησ από-πλϋγμα-ςε-πλϋγμα 

Ωσ παρεμβολι ορίηεται θ διαδικαςία δθμιουργίασ νζων τιμϊν μιασ μεταβλθτισ εντόσ 

ενόσ ςυνόλου γνωςτϊν τιμϊν τθσ μεταβλθτισ αυτισ. Οι άγνωςτεσ τιμζσ δθμιουργοφνται 

«ανάμεςα» ςτισ γνωςτζσ, ενϊ αυτζσ μπορεί να βρίςκονται διαςκορπιςμζνεσ ςε χωρικζσ 

διαςτάςεισ, ςτο χρόνο ι γενικά οποιοδιποτε διανυςματικό χϊρο. Η βαςικι αρχι λειτουργίασ 

τθσ διαδικαςίασ αυτισ είναι θ χριςθ ςυναρτιςεων που ςυςχετίηουν τισ τιμζσ τθσ μεταβλθτισ 

ςε γνωςτά ςθμεία του χϊρου με τιμζσ τθσ ςτα γειτονικά τουσ άγνωςτα ςθμεία. Ο τφποσ τθσ 

ςυνάρτθςθσ που χρθςιμοποιείται κακορίηει και τθν εκάςτοτε μζκοδο παρεμβολισ. Μερικζσ 

τυπικζσ και ςυνθκιςμζνεσ μζκοδοι παρεμβολισ αναφζρονται ςτθ ςυνζχεια, κατά αφξουςα 

ςειρά ακρίβειασ αλλά και πολυπλοκότθτασ: i) Τμθματικά ςτακερι παρεμβολι, 

ii) Γραμμικι παρεμβολι, iii) Πολυωνυμικι παρεμβολι, iii) Τμθματικά πολυωνυμικι παρεμβολι 

[25]. 

Το Fluent εφαρμόηει τθ γενικι τεχνικι τθσ παρεμβολισ ςε αρκετζσ περιπτϊςεισ, 

κάποιεσ εκ των οποίων αναφζρκθκαν ςτθν Εν. 2.3.2. Μια άλλθ εφαρμογι τθσ παρεμβολισ 

αποτελεί θ χριςθ τθσ λφςθσ που προζκυψε από τθν προςομοίωςθ ενόσ μοντζλου ςε ζνα 

πλζγμα ωσ αρχικι εκτίμθςθ κατά τθν προςομοίωςθ του ίδιου μοντζλου ςε άλλο πλζγμα. Η 

διαφορά των δφο πλεγμάτων μπορεί να ζγκειται ςε διάφορα χαρακτθριςτικά, όπωσ το ςχιμα 

των κελιϊν, ενϊ μια ςυνθκιςμζνθ περίπτωςθ είναι αυτι που το μοντζλο επιλφεται ςε ζνα 

αραιό πλζγμα και θ λφςθ που προκφπτει παρεμβάλλεται ςε ζνα πυκνότερο. Το όφελοσ τθσ 

παραπάνω διαδικαςίασ είναι θ ςθμαντικι μείωςθ του υπολογιςτικοφ χρόνου τθσ δεφτερθσ 

προςομοίωςθ [11]. 

Στθν περίπτωςθ τθσ παρεμβολισ λφςθσ από-πλζγμα-ςε-πλζγμα, το Fluent αξιοποιεί τθ 

μζκοδο τθσ Σμθματικά τακερισ Παρεμβολισ, θ οποία αλλιϊσ ονομάηεται και Παρεμβολι 

Μθδενικισ Σάξθσ ι Παρεμβολι Κοντινότερου Γείτονα. Σφμφωνα με τθ μζκοδο αυτι, κάκε κελί 

(ι κατά τθ γενικότερθ περίπτωςθ, ςθμείο) του νζου πλζγματοσ λαμβάνει αυτοφςιεσ τισ τιμζσ 

των μεταβλθτϊν τθσ λφςθσ από το κοντινότερο κελί του προθγοφμενου πλζγματοσ, αγνοϊντασ 

τισ τιμζσ των υπόλοιπων γειτονικϊν του κελιϊν. Η μζκοδοσ αυτι είναι αναπόφευκτο να 

ςυνοδεφεται από μεγάλα ςφάλματα παρεμβολισ και χρθςιμοποιείται ςπάνια, κακϊσ θ 

μζκοδοσ  Γραμμικισ Ραρεμβολισ (ι αλλιϊσ Ρρϊτθσ Τάξθσ) παρουςιάηει πολφ μικρότερα 

ςφάλματα, ενϊ θ πολυπλοκότθτα τθσ δεν αυξάνεται ςθμαντικά. Ωςτόςο, το μεγάλο τθσ 

ςφάλμα δεν παίηει ιδιαίτερο ρόλο ςτθν περίπτωςθ που χρθςιμοποιείται απλά ωσ αρχικι 

εκτίμθςθ, κακϊσ θ Μζκοδοσ Ρεπεραςμζνων Πγκων κα ςυγκλίνει ςτθν ίδια τελικι λφςθ 

ανεξάρτθτα τθσ αρχικισ εκτίμθςθσ. Συνεπϊσ, κεωρείται προτιμότερο αυτι θ ςφγκλιςθ να 

κακυςτεριςει ελάχιςτα παραπάνω από ότι να αυξθκεί θ πολυπλοκότθτα τθσ παρεμβολισ και 

επακόλουκα ο υπολογιςτικόσ χρόνοσ και το κόςτοσ πραγματοποίθςθσ τθσ [25]. 
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5. Μεύωςη τϊξησ δυναμικών μοντϋλων: Ανϊλυςη Κυρύων 

Συνιςτωςών μϋςω τησ Μεθόδου των Στιγμιοτύπων 
 

5.1. Ειςαγωγό 

Οι υπολογιςτικζσ προςομοιϊςεισ ζχουν πλζον κακιερωκεί ωσ ο τρίτοσ τρόποσ μελζτθσ 

ςυςτθμάτων και διεργαςιϊν, μαηί με τθ κεωρία και τα πειράματα. Κφριο παράγοντα ςε αυτό 

ζχει παίξει θ ραγδαία εξζλιξθ τθσ τεχνολογίασ και πιο ςυγκεκριμζνα θ αφξθςθ τθσ διακζςιμων 

υπολογιςτικϊν δυνατοτιτων. Βζβαια, ταυτόχρονα με τθν αφξθςθ αυτι αυξικθκαν και οι 

απαιτιςεισ ςε ακρίβεια των προςομοιϊςεων, θ οποία επζρχεται τόςο από τθν ανάπτυξθ 

καινοτόμων υπολογιςτικϊν αλγορίκμων και μεκόδων, όςο και από τθ δθμιουργία ρεαλιςτικϊν 

πλιρων μοντζλων υψθλισ τάξθσ. Ωςτόςο, όςο αξιοκαφμαςτθ και να είναι θ ακρίβεια αυτϊν 

των μοντζλων, οι υπολογιςτικζσ απαιτιςεισ που ςυνοδεφουν τθν επίλυςθ τουσ είναι αρκετά 

υψθλζσ και ςε οριςμζνεσ περιπτϊςεισ απαγορευτικζσ, ακόμα και με τθ ςφγχρονθ διακζςιμθ 

τεχνολογία  [26]. 

Στισ περιπτϊςεισ αυτζσ επιχειρείται θ απλοποίθςθ των αναλυτικϊν μοντζλων, 

αφαιρϊντασ από αυτά λεπτομζρειεσ που δεν χρθςιμεφουν ςτο ςκοπό τθσ εκάςτοτε 

μοντελοποίθςθσ, ενϊ ταυτόχρονα διατθροφνται οι βαςικζσ ιδιότθτεσ του πλιρουσ μοντζλου. 

Συχνι τακτικι είναι θ εκ των προτζρων απλοποίθςθ του μοντζλου, είτε μζςω τθσ λειτουργικισ 

μείωςθσ τάξθσ, είτε μζςω τθσ ςυμπαγοφσ μοντελοποίθςθσ. Κατά τθν πρϊτθ προςζγγιςθ, 

αξιοποιείται θ τυχόν κεωρθτικι γνϊςθ των φαινομζνων που απαρτίηουν το ςφςτθμα, με ςκοπό 

τθ ςυμμετοχι ςτο μοντζλο μόνο των φαινομζνων και διαςτάςεων που επιχειρείται να 

μελετθκοφν αλλά και αυτϊν που το επθρεάηουν (π.χ. 2-D μοντελοποίθςθ 3-D διεργαςίασ). 

Αντιςτοίχωσ, θ δεφτερθ προςζγγιςθ εφαρμόηεται ςτθν περίπτωςθ ςυςτθμάτων μεγάλθσ 

κλίμακασ που απαρτίηονται από επί μζρουσ μικρότερα υποςυςτιματα, όπου αντί να 

επιχειρθκεί θ μοντελοποίθςθ ολόκλθρου του ςυςτιματοσ, αναπτφςςονται μοντζλα για τα 

επιμζρουσ υποςυςτιματα, τα οποία επιλφονται ςυνδυαςτικά [26]. 

Σε πολλζσ περιπτϊςεισ, όμωσ, τεχνικζσ εκ των προτζρων απλοποίθςθσ δεν είναι 

εφικτζσ, οπότε απαιτείται θ ανάπτυξθ μακθματικϊν αλγορίκμων Μείωςθσ Σάξθσ Μοντζλου 

(ΜΣΜ) ι Reduced Order Modeling (ROM), οι οποίοι επιχειροφν να απλοποιιςουν μοντζλα 

υψθλισ πολυπλοκότθτασ που αποτελοφνται από τεράςτιο αρικμό εξιςϊςεων και μεταβλθτϊν 

(105 - 109). Η ROM αρχικά αναπτφχκθκε ςτο πεδίο τθσ κεωρίασ ςυςτθμάτων και αυτόματθσ 

ρφκμιςθσ, αν και αργότερα επεκτάκθκε και ςτο πεδίο τθσ αρικμθτικισ ανάλυςθσ. Κφριοσ 

ςκοπόσ τθσ είναι να ςυλλάβει όςο το δυνατόν πιο γριγορα τθ βαςικι δομι και ιδιότθτεσ του 

αρχικοφ μοντζλου, παραλείποντασ τισ λιγότερο ςθμαντικζσ λεπτομζρειεσ του. Ζτςι, προκφπτει 

ζνα Μοντζλο Μειωμζνθσ Τάξθσ (ΜΜΤ), το οποίο μπορεί να επιλυκεί με ςθμαντικά μικρότερο 
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υπολογιςτικό κόςτοσ, διατθρϊντασ ταυτόχρονα τθ ςυμπεριφορά ειςόδου-εξόδου του αρχικοφ 

μοντζλου. Λόγω όλων των παραπάνω, θ ROM ςυναντά ςυχνι εφαρμογι ςτθν αυτόματθ 

ρφκμιςθ και ςτθ βελτιςτοποίθςθ διεργαςιϊν ςε πραγματικό χρόνο, όπου απαιτείται θ 

πρόβλεψθ τθσ κατάςταςθσ του ςυςτιματοσ μζςα ςε λίγα λεπτά (ι και δευτερόλεπτα), κάτι που 

ςε καμία περίπτωςθ δεν είναι εφικτό με τθ χριςθ λεπτομερϊν μοντζλων [26]. 

 

5.2. Βαςικό αρχό μεύωςησ τϊξησ δυναμικών μοντϋλων 

Στθν υπολογιςτικι μθχανικι, ζνα μεγάλο ποςοςτό των μελετϊμενων μοντζλων 

αποτελοφνται από ζνα ςφςτθμα μερικϊν ι/και ςυνικων διαφορικϊν εξιςϊςεων και τισ 

αντίςτοιχεσ ςυνοριακζσ τουσ ςυνκικεσ. Εξαίρεςθ δεν αποτελοφν και τα μακροςκοπικά μοντζλα 

ρευςτοδυναμικισ, θ μείωςθ τάξθσ των οποίων είναι ο βαςικόσ ςκοπόσ τθσ παροφςασ εργαςίασ 

(βλ. Εν. 2.2 και 3.4). Σε τζτοιεσ περιπτϊςεισ, όπου το μοντζλο αποτελείται αποκλειςτικά από 

ΜΔΕ με ανεξάρτθτεσ μεταβλθτζσ τθ κζςθ και το χρόνο, μετά από χωρικι διακριτοποίθςθ 

προκφπτει το εξισ γενικό ςφςτθμα ςυνικων διαφορικϊν εξιςϊςεων ςτο χρόνο [26]: 

 
  

  
        (5.1) 

          (5.2) 

όπου   θ είςοδοσ του ςυςτιματοσ,   θ ζξοδοσ και   το διάνυςμα κατάςταςθσ. Το παραπάνω 

ςφςτθμα ειςόδου-εξόδου απεικονίηεται διαγραμματικά ςτο Σχιμα 5.1 [26]. 

 
χιμα 5.1: Δυναμικό ςφςτθμα ειςόδου - εξόδου 

Η πολυπλοκότθτα αυτοφ του ςυςτιματοσ ζγκειται ςτο πλικοσ των μεταβλθτϊν 

κατάςταςθσ, δθλαδι ςτθ διάςταςθ Ν του διανφςματοσ x. Συνεπϊσ, o ςτόχοσ τθσ ROM είναι θ 

μείωςθ τθσ διάςταςθσ του παραπάνω διανφςματοσ, με ταυτόχρονθ διατιρθςθ τθσ ςχζςθσ 

μεταξφ ειςόδου και εξόδου του ςυςτιματοσ. Το νζο δυναμικό ςφςτθμα παίρνει τθν εξισ μορφι 

[26]: 

 
  ̂

  
  ̂  ̂    (5.3) 

    ̂  ̂    (5.4) 
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όπου  ̂ θ προςζγγιςθ του x, διάςταςθσ κατά πολφ μικρότερθσ από N. Επίςθσ,  ̂ και  ̂ οι 

προςεγγίςεισ των αντίςτοιχων ςυναρτιςεων f, g, ενϊ όπωσ παρατθρείται τα u και y ζχουν 

παραμείνει ίδια. Για τθν επίτευξθ μιασ ικανοποιθτικισ προςζγγιςθσ του αρχικοφ ςυςτιματοσ 

είναι ςθμαντικό να ικανοποιοφνται τα εξισ κριτιρια [26]: 

 Μικρό ςφάλμα προςζγγιςθσ 

 Διατιρθςθ βαςικϊν ιδιοτιτων του αρχικοφ ςυςτιματοσ 

 Υπολογιςτικά αποδοτικι διαδικαςία μείωςθσ τάξθσ 

Για τθν επίτευξθ τθσ παραπάνω ςυνοπτικισ διαδικαςίασ ζχει αναπτυχκεί ζνα μεγάλο 

εφροσ διαφορετικϊν μεκόδων και τεχνικϊν, θ ςυντριπτικι πλειονότθτα των οποίων βαςίηεται 

ςτθν ζννοια τθσ προβολισ, δθλαδι ςτθ «ςυρρίκνωςθ» τθσ λφςθσ του λεπτομεροφσ μοντζλου 

προσ τθ δθμιουργία μιασ βάςθσ. Λεπτομζρειεσ κα αναφερκοφν παρακάτω, και αφοροφν τθ 

μζκοδο που εφαρμόηεται ςτθν παροφςα εργαςία [26]. 

Τζλοσ, ςθμειϊνεται ότι ςτθν παροφςα εργαςία θ είςοδοσ του προαναφερκζντοσ 

γενικοφ ςυςτιματοσ u είναι θ μαηικι παροχι του DMEAA ςτον αντιδραςτιρα  ̇     , ενϊ θ 

ζξοδοσ του ταυτίηεται με το διάνυςμα κατάςταςθσ, δθλαδι τθν κατάςταςθ του αντιδραςτιρα, 

οπότε  θ εξίςωςθ (5.2) παίρνει τθ μορφι [26]: 

     (5.5) 

 

5.3. Ανϊλυςη Κυρύων Συνιςτωςών 

Ρρόκειται για μια μζκοδο μείωςθσ τάξθσ που αρχικά αναπτφχκθκε ςτο πλαίςιο τθσ 

υπολογιςτικισ ρευςτοδυναμικισ, αν και πλζον ζχει επεκτακεί και ςε άλλουσ κλάδουσ όπωσ θ 

θλεκτρονικι, και βρίςκει ςυχνι εφαρμογι ςε CFD προβλιματα. Ππωσ ζχει ιδθ αναλυκεί 

διεξοδικά, τα μοντζλα τζτοιων προβλθμάτων αποτελοφνται κατά κφριο λόγο από μθ γραμμικζσ 

ΜΔΕ, οι οποίεσ διακριτοποιοφνται ςτο χϊρο και ςτο χρόνο. Η επίλυςθ τζτοιων μοντζλων είναι 

υπολογιςτικά επίπονθ διαδικαςία, ενϊ ακόμα και θ μείωςθ τάξθσ τουσ δεν είναι απλι εργαςία. 

Η  Ανάλυςθ Κυριϊν Συνιςτωςϊν ι Principal Components Analysis (PCA) αποτελεί όχι μόνο μια 

από τισ λίγεσ διακζςιμεσ μεκόδουσ ικανζσ να απλοποιιςουν μοντζλα μθ γραμμικϊν ΜΔΕ, αλλά 

κεωρείται και θ πιο εξελιγμζνθ από αυτζσ [26]. 

Η PCA, θ οποία αλλιϊσ ονομάηεται και Ορκι Ορκογϊνια Αποςφνκεςθ (Proper 

Orthogonal Decomposition - POD) ι Αποςφνκεςθ Karhunen–Loève, βαςίηεται ςτθν κφρια ιδζα 

ότι θ χρονικι απόκριςθ ενόσ ςυςτιματοσ ςε μια ςυγκεκριμζνθ είςοδο εμπεριζχει τθ 

ςυμπεριφορά και τισ βαςικζσ ιδιότθτεσ του εν λόγω ςυςτιματοσ. Ζτςι, με κατάλλθλθ 

μακθματικι επεξεργαςία τθσ εξόδου μπορεί κανείσ να δθμιουργιςει ζνα μοντζλο μειωμζνθσ 



 
 

79 
 

τάξθσ που κα περιζχει τα παραπάνω, κάτι πολφ ςθμαντικό για τθν ακρίβεια του μοντζλου, 

όπωσ αναφζρκθκε και ςτθν προθγοφμενθ ενότθτα [26]. 

Βαςικά πλεονεκτιματα τθσ μεκόδου αποτελοφν α) Το γεγονόσ ότι βαςίηεται 

αποκλειςτικά ςε επεξεργαςία δεδομζνων και όχι εξιςϊςεων και β) Η διαδικαςία δθμιουργίασ 

του μοντζλου αποτελείται από απλζσ πράξεισ μεταξφ πινάκων, παρά το γεγονόσ ότι 

εφαρμόηεται ςε μθ γραμμικά ςυςτιματα. Ζτςι, μπορεί να εφαρμοςτεί ακόμα και ςε 

περιπτϊςεισ με μθδενικι γνϊςθ των ιδιοτιτων του ςυςτιματοσ που μοντελοποιείται ι ςε 

περιπτϊςεισ όπου οι εξιςϊςεισ που περιγράφουν το ςφςτθμα είναι ιδιαίτερα πολφπλοκεσ. 

Ωςτόςο, το πλεονζκτθμα (α) «δρα» πολλζσ φορζσ και ωσ περιοριςμόσ τθσ μεκόδου, κακϊσ το 

ΜΜΤ είναι ικανό να προβλζψει τθ ςυμπεριφορά του ςυςτιματοσ μόνο εντόσ τθσ περιοχισ 

λειτουργίασ από όπου λιφκθκαν τα δεδομζνα, αφοφ δεν είναι γνωςτι θ ςφαιρικι 

ςυμπεριφορά του ςυςτιματοσ [26]. 

Η μζκοδοσ βαςίηεται ςτο γεγονόσ ότι οι μεταβλθτζσ κατάςταςθσ x μποροφν να 

προςεγγιςτοφν  από τισ  ̂ (βλ. 5.2) εκφραςμζνεσ ωσ το γινόμενο ςυναρτιςεων βάςθσ που 

διατθροφν τθ χωρικι εξάρτθςθ τθσ κατάςταςθσ αλλά είναι χρονικά αμετάβλθτεσ και 

ςυντελεςτϊν που αντίςτοιχα διατθροφν τθ χρονικι εξάρτθςθ αλλά όχι τθ χωρικι, δθλαδι [26], 

[27], [28], [29]: 

  ̂      ∑          

 

   

 (5.6) 

όπου  ̂      μια μεταβλθτι κατάςταςθσ του ςυςτιματοσ ςτθ κζςθ r και χρονικι ςτιγμι t,       

ο ςυντελεςτζσ και       οι ςυναρτιςεισ βάςθσ. Αν λθφκεί υπόψθ θ χωρικι διακριτοποίθςθ και 

οι μεταβλθτζσ κατάςταςθσ μετατραποφν ςτο διάνυςμα κατάςταςθσ (βλ. 5.2), τότε θ παραπάνω 

εξίςωςθ μεταςχθματίηεται ςτθν: 

  ̂    ∑       

 

   

 (5.7) 

όπου    τα διανφςματα βάςθσ, τα οποία εμπεριζχουν τθ χωρικι εξάρτθςθ του μοντζλου  [12], 

[13]. 

 H POD, αν και βαςίηεται ςτισ δφο παραπάνω εξιςϊςεισ, είναι ικανι από μόνθ τθσ να 

προςδιορίςει μόνο τθ βζλτιςτθ βάςθ του μειωμζνου μοντζλου. Η βζλτιςτθ αυτι βάςθ 

υπολογίηεται με προβολι των διανυςμάτων που περιζχουν τα δεδομζνα που χρθςιμοποιοφνται 

για τθν καταςκευι του ΜΜΤ από το ςυνολικό χϊρο V διάςταςθσ N ςτον υποχϊρο Vd διάςταςθσ 

d με d<<N, ενϊ για να επιτευχκεί ελαχιςτοποίθςθ του ςφάλματοσ προςζγγιςθσ πρζπει θ 

προβολι και επακόλουκα και θ βάςθ, να είναι ορκοκανονικζσ, υπό τθν ζννοια των ελαχίςτων 

τετραγϊνων. Φυςικά, πολφ ςθμαντικό ρόλο παίηει και θ επιλογι των δεδομζνων που κα 
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προβλθκοφν, αν και αυτι πολφ ςυχνά βαςίηεται ςε ςτρατθγικζσ διερεφνθςθσ και όχι κάποιον 

επιςτθμονικά εμπεριςτατωμζνο αλγόρικμο. Μια ςθμαντικι παραλλαγι τθσ γενικότερθσ POD 

μεκόδου, θ οποία ςχετίηεται με τον τρόπο οργάνωςθσ των προβαλλόμενων δεδομζνων είναι 

αυτι των τιγμιοτφπων, όπου το ςφνολο των δεδομζνων είναι διακριτοποιθμζνο ςτο χρόνο και 

αποτελείται από ξεχωριςτζσ καταςτάςεισ του ςυςτιματοσ για κάκε χρονικι ςτιγμι, οι οποίεσ 

ονομάηονται ςτιγμιότυπα, ςε αντίκεςθ με τθν φπαρξθ ςυνεχόμενθσ «χρονικισ τροχιάσ» όπωσ 

ςτθ γενικι μζκοδο POD [26]. 

 Για τον υπολογιςμό των ςυντελεςτϊν τθσ προςζγγιςθσ, ςυχνά εφαρμόηεται θ μζκοδοσ 

Galerkin, θ οποία επίςθσ βαςίηεται ςτισ εξιςϊςεισ (5.6) και (5.7). Σφμφωνα με τθ μζκοδο αυτι, 

οι μερικζσ διαφορικζσ εξιςϊςεισ του αναλυτικοφ μοντζλου προβάλλονται πάνω ςτθν 

ορκοκανονικι βάςθ που υπολογίηεται από τθν POD, επιδιϊκοντασ και εδϊ τθν ελαχιςτοποίθςθ 

τθσ διαφοράσ τετραγϊνων. Η Galerkin, όπωσ και θ POD, αποτελεί μζκοδο προβολισ και 

ςυνικωσ εφαρμόηονται ςυνδυαςτικά για τθ μείωςθ τάξθσ ενόσ μοντζλου. Ωςτόςο, ςε αντίκεςθ 

με τθν POD, θ μζκοδοσ Galerkin βαςίηεται ςε εξιςϊςεισ και όχι δεδομζνα. Για το λόγο αυτόν, 

ςτο πλαίςιο τθσ παροφςασ εργαςίασ οι ςυντελεςτζσ του μοντζλου προςδιορίηονται με χριςθ 

Σεχνθτϊν Νευρωνικϊν Δικτφων (ΣΝΔ) ι Artificial Neural Networks (ANN), θ οποία είναι 

ςτατιςτικι μζκοδοσ και απαιτεί τθ γνϊςθ δεδομζνων και όχι εξιςϊςεων, όπωσ θ POD. Συνεπϊσ, 

το ΜΜΤ καταςκευάηεται εξ’ ολοκλιρου από αποτελζςματα προςομοιϊςεων του αναλυτικοφ 

μοντζλου. Ρεριςςότερα για τα ANN κα αναφερκοφν ςτο επόμενο κεφάλαιο, ενϊ θ Galerkin δεν 

κα αναλυκεί ςτθν παροφςα εργαςία [26], [27]. 

 

5.3.1. Καταςκευό POD βϊςησ 

Ζςτω ότι τα δεδομζνα που χρθςιμοποιοφνται για τον υπολογιςμό τθσ βάςθσ 

οργανϊνονται ςτον πίνακα                , ο οποίοσ ανικει ςτο διανυςματικό χϊρο 

        και αποτελείται από τισ επιμζρουσ m τροχιζσ                      και 

         Οι τροχιζσ αυτζσ αποτελοφν τθν απόκριςθ (ζξοδοσ) του ςυςτιματοσ ςε επιβολζσ 

(είςοδοσ) που του αςκοφνται [26]. 

Στθ ςυνζχεια, πραγματοποιείται θ ανάλυςθ κυρίων ςυνιςτωςϊν του πίνακα  , με 

ςκοπό τθν εφρεςθ ενόσ d-διάςτατου υποχϊρου     , εντόσ του οποίου κα βρίςκεται θ 

προςζγγιςθ του παραπάνω πίνακα. Συνεπϊσ, αναηθτείται θ ορκογϊνια προβολι         

ςτακερισ διάςταςθσ d, για τθν οποία ελαχιςτοποιείται θ ςυνολικι διαφορά τετραγϊνων [26]: 

 ‖     ‖  ∑∫ ‖             ‖
   

 

 

 

   

 (5.8) 

Η λφςθ αυτοφ του προβλιματοσ επιτυγχάνεται μζςω του πίνακα ςυςχζτιςθσ        [26]: 
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  ∑∫           
   

 

 

 

   

 (5.9) 

όπου      
  ο ανάςτροφοσ του       πίνακασ. Εξ’ οριςμοφ, ο K είναι ζνασ ςυμμετρικόσ, 

κετικόσ, θμι-οριςμζνοσ πίνακασ με πραγματικζσ, μθ αρνθτικζσ, διατεταγμζνεσ κατά αφξουςα 

ςειρά ιδιοτιμζσ           , ςτισ οποίεσ αντιςτοιχοφν τα ιδιοδιανφςματα   , τα οποία 

ορίηονται από τθν εξισ ςχζςθ [26]: 

                      (5.10) 

Λόγω τθσ δομισ του πίνακα ςυςχζτιςθσ, τα ιδιοδιανφςματα αυτά μποροφν να 

χρθςιμοποιθκοφν για τθν καταςκευι τθσ ορκοκανονικισ βάςθσ τθσ POD. Ζτςι, προκφπτει ότι ο 

βζλτιςτοσ υποχϊροσ διάςταςθσ d, ικανόσ να εκπροςωπιςει ικανοποιθτικά το ςυνολικό πίνακα 

Y, είναι ο                  , όπου ωσ span ςυμβολίηεται το γραμμικό περίβλθμα (ι κικθ) 

των πρϊτων d  ιδιοδιανυςμάτων, τα οποία πλζον ονομάηονται κφρια POD διανφςματα [26]. 

 Συνεπϊσ, από τθν παραπάνω διαδικαςία προκφπτει ότι το ελάχιςτο ςφάλμα ιςοφται με 

    
  

‖     ‖  ∑   

 

       

 (5.11) 

δθλαδι το ςφάλμα τθσ προςζγγιςθσ ιςοφται με το άκροιςμα των ιδιοτιμϊν που δεν λιφκθκαν 

υπόψθ κατά τθ δθμιουργία του υποχϊρου και τθσ βάςθσ. Επιπλζον, ιςχφει ότι θ βζλτιςτθ 

προςζγγιςθ         δίνεται από τον τφπο [26]: 

    ∑    
 

 

   

 (5.12) 

Ζτςι, αν κάκε διάνυςμα       του πίνακα Y γραφεί ςτθ μορφι: 

       ∑        

 

   

 (5.13) 

όπου: 

             
    (5.14) 

τότε θ προβολι    πάνω ςτα διανφςματα       κα ιςοφται με: 

         ∑    
 

 

   

∑        

 

   

 (5.15) 

που απλοποιείται ςτθν εξισ μορφι, θ οποία αποτελεί και τθν τελικι μορφι του μοντζλου 

μειωμζνθσ τάξθσ   ̂    [26]:  
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    ̂            ∑        

 

   

 (5.16) 

 

5.3.2. Μϋθοδοσ ςτιγμιοτύπων 

Σε πολλζσ εφαρμογζσ τθσ POD, θ διάςταςθ N των διανυςμάτων τροχιάσ μπορεί να είναι 

ζνασ πολφ μεγάλοσ αρικμόσ (106 – 1010). Σε αυτι τθν κατθγορία εμπίπτουν και τα προβλιματα 

ρευςτοδυναμικισ, όπου το πλικοσ των μεταβλθτϊν κατάςταςθσ είναι ςυνικωσ τεράςτιο λόγω 

τθσ χωρικισ διακριτοποίθςθσ των ΜΔΕ διατιρθςθσ (βλ. Εν. 2.2). Ππωσ περιγράφθκε ςτθν 

παραπάνω ενότθτα, ο υπολογιςμόσ των κυρίων POD διανυςμάτων, δθλαδι πρακτικά τθσ POD 

βάςθσ, απαιτεί τον προςδιοριςμό των ιδιοτιμϊν και ιδιοδιανυςμάτων του πίνακα ςυςχζτιςθσ 

      , ζνα πρόβλθμα τουλάχιςτον επίπονο, υπό τθν υπολογιςτικι ζννοια. Ρολλζσ φορζσ 

μάλιςτα, αυτό κα ιταν εντελϊσ αδφνατο, λόγω τθσ τεράςτιασ απαίτθςθσ ςε υπολογιςτικι 

μνιμθ που απαιτεί ζνα πρόβλθμα που περιλαμβάνει ζναν πίνακα διαςτάςεων    , όπου 

N>106. Λφςθ ςτο πρόβλθμα αυτό ζδωςε ο L. Sirovich, ο οποίοσ πρότεινε τθν εναλλακτικι 

μζκοδο των ςτιγμιοτφπων, θ οποία είναι μια παραλλαγι τθσ γενικότερθσ POD ωσ προσ τον 

τρόπο οργάνωςθσ του πίνακα Y και ωσ προσ τον πίνακα ςυςχζτιςθσ που χρθςιμοποιείται για να 

προςδιοριςτεί θ βζλτιςτθ βάςθ. Στθν παροφςα εργαςία εφαρμόηεται αυτι θ μζκοδοσ [26]. 

Ριο ςυγκεκριμζνα, ςτθ μζκοδο αυτι οι τροχιζσ       ζχουν διακριτοποιθκεί ςτο χρόνο, 

οπότε ο πίνακασ Y αποτελείται από μεμονωμζνα ςτιγμιότυπα του ςυςτιματοσ αντί για ςυνεχείσ 

τροχιζσ, όπωσ ςτθ γενικι POD. Σθμειϊνεται, ότι ο όροσ ςτιγμιότυπο αναφζρεται ςτο διάνυςμα 

κατάςταςθσ          του ςυςτιματοσ τθ χρονικι ςτιγμι tj. Συνεπϊσ, κάκε τροχιά είναι 

διακριτοποιθμζνθ ωσ                                  , όπου mi το πλικοσ των 

χρονικϊν βθμάτων τθσ διακριτοποίθςθσ και επακόλουκα το πλικοσ των ςτιγμιοτφπων τθσ 

τροχιάσ      . Αντιςτοίχωσ, ο ςυνολικόσ πίνακασ των δεδομζνων παίρνει τθ μορφι   

[            
   ]        , όπου       το πλικοσ των τροχιϊν και m ο αρικμόσ όλων 

των ςτιγμιοτφπων του πίνακα, ο οποίοσ υπολογίηεται από τθν εξίςωςθ [12], [13], [26]: 

   ∑   

     

   

 (5.17) 

Ραρατθρείται ότι κάκε ςτιλθ του πίνακα Y αποτελεί και ζνα ςτιγμιότυπο του ςυςτιματοσ. 

 Σφμφωνα με τα παραπάνω, ο πίνακασ ςυςχζτιςθσ που ορίςτθκε ςτθν Εξ. (5.9) λαμβάνει 

τθ μορφι [12], [13], [26]: 

              (5.18) 
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Εδϊ, όμωσ, εμφανίηεται και θ δεφτερθ διαφοροποίθςθ τθσ μεκόδου ςτιγμιοτφπων από 

τθ γενικι POD, κακϊσ αντί για τον πίνακα   χρθςιμοποιείται ο πίνακασ ςυςχζτιςθσ   , ο 

οποίοσ ορίηεται ωσ [12], [13], [26]: 

               (5.19) 

και του οποίου οι ιδιοτιμζσ (όχι όμωσ και τα ιδιοδιανφςματα) ταυτίηονται με αυτζσ του K. Στθ 

ςυντριπτικι πλειονότθτα των φυςικϊν προβλθμάτων, κα ιςχφει ότι    , οπότε ο χειριςμόσ 

του παραπάνω πίνακα είναι πολφ ευκολότεροσ από ότι του K, του οποίου οι ιδιοτιμζσ είναι 

πολλζσ φορζσ αδφνατο να υπολογιςκοφν λόγω περιοριςμϊν ςε υπολογιςτικι μνιμθ  [12], [13]. 

 Στθ ςυνζχεια, αφοφ πρϊτα προςδιοριςκοφν τα ιδιοδιανφςματα    του πίνακα   , τα 

οποία ορίηονται αντιςτοίχωσ με αυτά του K (βλ. Εξ. (5.10)), ακολουκεί μζςω αυτϊν ο 

υπολογιςμόσ των ιδιοδιανυςμάτων    του πίνακα K, από τα οποία, όπωσ αναφζρκθκε και ςτθν 

προθγοφμενθ ενότθτα, επιλζγονται τα κφρια διανφςματα POD που ςχθματίηουν τθ βάςθ. Η 

μετάβαςθ από τα    ςτα    πραγματοποιείται μζςω τθσ εξίςωςθσ [12], [13], [26]: 

     
 

√  

            (5.20) 

 Συνεπϊσ, κατά αντιςτοιχία με τισ Εξ. (5.13) και (5.14), μποροφν να γραφοφν οι 

εξιςϊςεισ προςζγγιςθσ κάκε ςτιγμιοτφπου και του αντίςτοιχου ςυντελεςτι του ωσ εξισ [12], 

[13]: 

   ̂    ∑     

 

   

 (5.21) 

       
    (5.22) 

Ο πίνακασ που περιζχει τα d πρϊτα ιδιοδιανφςματα, δθλαδι τα κφρια POD διανφςματα 

αποτελεί και τθν ορκοκανονικι POD βάςθ Z, δθλαδι [12], [13]: 

                  (5.23) 

Επίςθσ, ορίηεται και το διάνυςμα που περιζχει όλουσ τουσ ςυντελεςτζσ του i ςτιγμιοτφπου [12], 

[13]: 

                   (5.24) 

οπότε πλζον οι ςχζςεισ (5.21) και (5.22) γράφονται ςε μορφι πινάκων ωσ εξισ [12], [13]: 

   ̂      (5.25) 

         (5.26) 
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Τζλοσ, οι δφο τελευταίεσ εξιςϊςεισ γενικεφονται για ολόκλθρεσ επιβολζσ ι και για ολόκλθρο 

τον πίνακα δεδομζνων Y, όπου ςτθν τελευταία περίπτωςθ παίρνουν τθ μορφι [12], [13]: 

  ̂     (5.27) 

       (5.28) 

όπου A ο ςυνολικόσ πίνακασ όλων των διανυςμάτων   , δθλαδι: 

                  (5.29) 

 Σθμειϊνεται, ότι για τον ακριβι προςδιοριςμό μιασ κατάςταςθσ ι μιασ τροχιάσ του 

ςυςτιματοσ με το παραπάνω ςφνολο εξιςϊςεων, απαιτείται εκτόσ από τθ βάςθ και θ γνϊςθ 

των ςυντελεςτϊν. Πμωσ, από τισ εξιςϊςεισ (5.22), (5.26) ι (5.28) παρατθρείται ότι ο 

υπολογιςμόσ τουσ προχποκζτει τθν εκ των προτζρων γνϊςθ τθσ κατάςταςθσ/τροχιάσ που 

επιχειρείται να προςδιοριςτεί, το οποίο προφανϊσ είναι πρακτικά ανϊφελο. Για αυτό το λόγο, 

αναφζρκθκε και ςτθν Εν. 5.3 ότι θ POD από μόνθ τθσ ζχει τθ δυνατότθτα να προςδιορίςει μόνο 

τθ βάςθ και όχι και τουσ ςυντελεςτζσ του ςυνολικοφ μοντζλου μειωμζνθσ τάξθσ. Βζβαια, 

επιςθμαίνεται ότι οι Εξ. (5.22), (5.26) και (5.28) δεν είναι παντελϊσ περιττζσ, κακϊσ 

χρθςιμεφουν κατά τον προςδιοριςμό τθσ ακρίβειασ που προκφπτει από τθ χριςθ τθσ βάςθσ για 

τθν προςζγγιςθ του λεπτομεροφσ μοντζλου (βλ. Εν. 5.3.5) [12], [13]: 

 

5.3.3. Επιλογό διϊςταςησ βϊςησ 

Η επιλογι τθσ διάςταςθσ τθσ βάςθσ d γίνεται πάντα με γνϊμονα τουσ δφο παρακάτω 

αντικρουόμενουσ ςτόχουσ  [12], [26]:  

 Η προςζγγιςθ να είναι όςο το δυνατόν καλφτερθ, δθλαδι το ςφάλμα (ι αντίςτοιχα θ 

διαφορά τετραγϊνων) να ελαχιςτοποιείται. 

 Η διάςταςθ να είναι όςο το δυνατόν μικρότερθ, ζτςι ϊςτε να επιτυγχάνεται θ μζγιςτθ 

δυνατι μείωςθ των υπολογιςτικϊν απαιτιςεων επίλυςθσ του μοντζλου. 

Για τθν ταυτόχρονθ ικανοποίθςθ όςο το δυνατόν περιςςότερο και των δφο αυτϊν κριτθρίων, θ 

επιλογι βαςίηεται ςτισ διατεταγμζνεσ, κατά αφξουςα ςειρά, ιδιοτιμζσ του πίνακα K (και   ). Οι 

ιδιοτιμζσ του πίνακα ςυςχζτιςθσ ενόσ δυναμικοφ ςυςτιματοσ αντιπροςωπεφουν 

χαρακτθριςτικά του ςυςτιματοσ αυτοφ, με τισ μεγάλεσ ιδιοτιμζσ να αντιςτοιχοφν ςε κφριεσ 

ιδιότθτεσ τθσ ςυμπεριφοράσ του, ενϊ οι μικρζσ ιδιοτιμζσ εκπροςωποφν μονάχα κάποιεσ 

«εκκεντρικότθτεσ» τθσ δυναμικισ ςυμπεριφοράσ [12], [13], [26]. 
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Ριο ςυγκεκριμζνα, ςφμφωνα με τθ γενικι μζκοδο POD και για τθν ακρίβεια τθν Εξ. 

(5.11), το ελάχιςτο ςφάλμα διαφοράσ τετραγϊνων ιςοφται με το άκροιςμα των ιδιοτιμϊν που 

δεν χρθςιμοποιοφνται κατά τθν καταςκευι τθσ βάςθσ. Συνεπϊσ, το άκροιςμα των ιδιοτιμϊν 

που χρθςιμοποιοφνται εκπροςωπεφει τθν ποςότθτα τθσ πλθροφορίασ που διατθρείται ςτθν 

POD βάςθ από το λεπτομερζσ μοντζλο, ι για τθν ακρίβεια από τα δεδομζνα του λεπτομεροφσ 

μοντζλου που χρθςιμοποιικθκαν για τθ δθμιουργία τθσ. Με βάςθ τθν παραπάνω διαπίςτωςθ, 

μπορεί να οριςτεί το ςχετικό πλθροφοριακό περιεχόμενο τθσ βάςθσ ωσ εξισ [12], [13], [26]: 

      
∑   

 
    

∑   
 
   

 (5.30) 

όπου ο αρικμθτισ εκφράηει τθν πλθροφορία που διατθρείται ςτθ βάςθ, ενϊ ο παρανομαςτισ 

το ςφνολο τθσ πλθροφορίασ του ςυνολικοφ πίνακα Y. Ο επικυμθτόσ ςχεδιαςτικόσ ςτόχοσ 

επιλογισ του d είναι το       να τείνει ςτθ μονάδα. Βζβαια, αυτό όπωσ καταλαβαίνει κανείσ 

ζρχεται ςε άμεςθ ςφγκρουςθ με το δεφτερο προαναφερκζν κριτιριο, οπότε ςυνικωσ μια μζςθ 

λφςθ είναι και θ βζλτιςτθ. Ζτςι, μια ςυχνι και εφκολα εφαρμοηόμενθ τακτικι που ακολουκείται 

είναι ο ςχεδιαςτισ να επιλζγει εκ των προτζρων το απαραίτθτο ποςοςτό p% του 

πλθροφοριακοφ περιεχομζνου που κρίνει ωσ ικανοποιθτικό για τθ δθμιουργία τθσ βάςθσ, όπου 

τότε [12], [13], [26]: 

             |        (5.31) 

 Τζλοσ, αναφζρεται ότι θ παραπάνω ποςότθτα αρχικά αυξάνεται απότομα, κακϊσ οι 

πρϊτεσ ιδιοτιμζσ είναι πολφ μεγάλεσ, ενϊ ςτθ ςυνζχεια υφίςταται πολφ μικρζσ αυξιςεισ λόγω 

τθσ απότομθσ μείωςθσ του μεγζκουσ των ιδιοτιμϊν. Αυτόσ είναι και ζνασ κφριοσ λόγοσ που θ 

μζκοδοσ POD (και επακόλουκα θ μζκοδοσ ςτιγμιοτφπων) κεωρείται μια τόςο αποδοτικι 

μζκοδοσ μείωςθσ τάξθσ, αφοφ ακόμα και με πολφ μικρό αρικμό ιδιοδιανυςμάτων 

επιτυγχάνεται θ διατιρθςθ μεγάλου ποςοςτοφ πλθροφοριακοφ περιεχομζνου [13]. 

 

5.3.4. Κανονικοπούηςη δεδομϋνων 

Σε περιπτϊςεισ όπου θ κατάςταςθ του ςυςτιματοσ αποτελείται  από ςφνολα 

διαφορετικϊν μεταξφ τουσ μεταβλθτϊν, οι τιμζσ των οποίων ίςωσ διαφζρουν κατά κάποιεσ 

τάξεισ μεγζκουσ, τθν εφαρμογι τθσ μεκόδου POD είκιςται να προθγείται θ κανονικοποίθςθ του 

πίνακα Y, ζτςι ϊςτε να εξαλείφονται οι μεγάλεσ αυτζσ διαφορζσ και να επιτυγχάνεται 

ομοιομορφία εντόσ του πίνακα. Η επιλογι αυτι ακολουκείται και ςτθν παροφςα εργαςία, 

κακϊσ θ κατάςταςθ του αντιδραςτιρα αποτελείται από πεδία ταχυτιτων, πίεςθσ και 

κερμοκραςίασ, μεταβλθτζσ που μπορεί διαφζρουν ακόμα και κατά 8 ολόκλθρεσ τάξεισ 
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μεγζκουσ. Η μακθματικι διαδικαςία κανονικοποιιςθσ που ακολουκείται ζχει ωσ εξισ [12], 

[13]: 

I. Αρχικά, υπολογίηεται θ μζςθ τιμι κάκε γραμμισ του Y, δθλαδι θ μζςθ τιμι τθσ 

εκάςτοτε μεταβλθτισ ςτθν εκάςτοτε κζςθ για όλα τα ςτιγμιότυπα: 

   ̅  
 

 
∑            

 

   

 (5.32) 

II. Στθ ςυνζχεια, υπολογίηεται θ τυπικι απόκλιςθ κάκε γραμμισ του πίνακα: 

    (
 

   
∑(        ̅)

 

   

)

   

          (5.33) 

III. Τζλοσ, από κάκε ςτοιχείο του πίνακα αφαιρείται θ μζςθ τιμι τθσ γραμμισ που αυτό 

ανικει και το αποτζλεςμα διαιρείται με τθν αντίςτοιχθ τυπικι απόκλιςθ: 

        {

        ̅

                     
        

      

                   (5.34) 

όπου        τα ςτοιχεία του κανονικοποιθμζνου πίνακα δεδομζνων   . 

 Συνεπϊσ, ο προςδιοριςμόσ τθσ βζλτιςτθσ βάςθσ, ςφμφωνα με όςα αναφζρκθκαν ςτισ 

προθγοφμενεσ ενότθτεσ, πραγματοποιείται ςτον πίνακα    και όχι Y. Τότε, όμωσ, απαιτείται 

και θ αποκανονικοποίθςθ τθσ βάςθσ POD, ζτςι ϊςτε αυτι να αντιςτοιχεί ςε καταςτάςεισ και 

τροχιζσ του πραγματικοφ ςυςτιματοσ, όχι του κανονικοποιθμζνου. Για τθν αποκανονικοποίθςθ 

αρκεί απλά να ακολουκθκεί θ αντίςτροφθ διαδικαςία από αυτι που περιγράφθκε με τα 

παραπάνω τρία βιματα [12]. 

 

5.3.5. Σφϊλματα μεθόδου 

Η αξιολόγθςθ τθσ ακρίβειασ τθσ μεκόδου πραγματοποιείται με προςδιοριςμό του 

ςχετικοφ ςφάλματοσ κάκε ςτιγμιοτφπου κατά τθ δυναμικι προςομοίωςθ του μοντζλου 

μειωμζνθσ τάξθσ που προκφπτει από τθν προςδιοριςμζνθ βάςθ. Υπενκυμίηεται, ότι αν και θ 

POD είναι ικανι να προςδιορίηει μόνο τθ βάςθ και όχι ςυντελεςτζσ για άγνωςτεσ 

καταςτάςεισ/τροχιζσ, υπάρχει θ δυνατότθτα υπολογιςμοφ των ςυντελεςτϊν για γνωςτι τροχιά, 

θ οποία δυνατότθτα αξιοποιείται για τον υπολογιςμό των ςφαλμάτων που ςυνοδεφουν τθν 

προςδιοριςμζνθ βάςθ (βλ. Εν. 5.3.2). 
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Σε περίπτωςθ που υπολογίηεται μια μόνιμθ κατάςταςθ του αντιδραςτιρα (δθλαδι για 

t → ∞), τότε το ςχετικό ςφάλμα τθσ προςζγγιςθσ υπολογίηεται από τον τφπο [12], [13]: 

             
‖ ̂        ‖

‖    ‖
 (5.35) 

όπου      το διάνυςμα κατάςταςθσ και  ̂    θ προςζγγιςθ του που υπολογίηεται από το ΜΜΤ. 

 Σε περίπτωςθ υπολογιςμοφ δυναμικισ απόκριςθσ, δθλαδι ολόκλθρθσ τροχιάσ, του 

ςυςτιματοσ, τότε παρακολουκείται θ χρονικι εξζλιξθ του ςχετικοφ ςφάλματοσ ςυναρτιςει του 

χρόνου, με το ςχετικό ςφάλμα να ορίηεται πάλι από τθν παραπάνω εξίςωςθ, μόνο που πλζον 

     και  ̂    αντιςτοιχοφν ςε ςτιγμιότυπα κα τισ προςεγγίςεισ τουσ, αντίςτοιχα, και όχι ςε 

μόνιμεσ καταςτάςεισ. Επιπλζον, υπολογίηεται και το μζςο τετραγωνικό ςχετικό ςφάλμα ωσ [12], 

[13]: 

           (
 

 
∑             

 

   

)

   

 (5.36) 

κακϊσ και το μζγιςτο ςχετικό ςφάλμα: 

                             (5.37) 

με ςκοπό τθν ολοκλθρωμζνθ ςτατιςτικι μελζτθ τθσ ακρίβειασ τθσ μεκόδου [12], [13]. 
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6. Υπολογιςμόσ ςυντελεςτών μεύωςησ τϊξησ μϋςω 

Τεχνητών Νευρωνικών Δικτύων 
 

6.1. Ειςαγωγό 

Με βάςθ όςα αναφζρκθκαν ςτο προθγοφμενο κεφάλαιο, το διάνυςμα κατάςταςθσ 

ενόσ δυναμικοφ ςυςτιματοσ μπορεί να προςεγγιςτεί από το γραμμικό ςυνδυαςμό 

διανυςμάτων βάςθσ που περιζχουν  τθ χωρικι εξάρτθςθ, με τουσ ςυντελεςτζσ τουσ να 

περιζχουν τθ χρονικι εξάρτθςθ τθσ κατάςταςθσ (βλ. Εξ. (5.7)). Τα διανφςματα τθσ βάςθσ, τα 

οποία αλλιϊσ ονομάηονται κφρια POD διανφςματα, προςδιορίηονται ςφμφωνα με τθν Ορκι 

Ορκογϊνια Αποςφνκεςθ ενόσ πίνακα δεδομζνων του ςυςτιματοσ, ο οποίοσ κατά τθ γενικότθτα 

μπορεί να προκφψει είτε από πειράματα, είτε από υπολογιςτικζσ προςομοιϊςεισ αναλυτικοφ 

μοντζλου του ςυςτιματοσ. Η μζκοδοσ αυτι απαιτεί μόνο τθ γνϊςθ δεδομζνων ικανοποιθτικισ 

ποςότθτασ και ποιότθτασ και όχι των φαινομζνων που διζπουν το ςφςτθμα και των αντίςτοιχων 

εξιςϊςεων τουσ [26], [27], [28], [29]. 

Από τθν άλλθ, οι ςυντελεςτζσ ςυνικωσ υπολογίηονται μζςω προβολισ Galerkin των 

βαςικϊν εξιςϊςεων του λεπτομεροφσ μοντζλου πάνω ςτθν POD βάςθ. Αν και οι δφο αυτζσ 

τεχνικζσ λειτουργοφν πολφ αποτελεςματικά κατά το ςυνδυαςμό τουσ, κακϊσ και οι δφο 

αποτελοφν μεκόδουσ προβολισ και πρακτικά αλλθλοςυμπλθρϊνονται, θ Galerkin προχποκζτει 

τθ γνϊςθ των προαναφερκζντων εξιςϊςεων. Σε περίπτωςθ που οι εξιςϊςεισ αυτζσ είναι 

ιδιαίτερα πολφπλοκεσ, αβζβαιεσ ι ακόμα και άγνωςτεσ, θ εφαρμογι τθσ είναι από δφςκολθ 

ζωσ και αδφνατθ. Συνεπϊσ, ςτο πλαίςιο τθσ παροφςασ εργαςίασ προτείνεται μια άλλθ μζκοδοσ 

για τον υπολογιςμό των χρονικϊν ςυντελεςτϊν, θ οποία είναι ικανι να τουσ προςδιορίςει μόνο 

με γνϊςθ δεδομζνων και όχι εξιςϊςεων. Η μζκοδοσ αυτι είναι τα Τεχνθτά Νευρωνικά Δίκτυα 

(ANN), όπου ο ςυνδυαςμόσ τθσ με τθν POD αποδίδει μια ςυνολικι προςζγγιςθ μείωςθσ τάξθσ 

δυναμικϊν μοντζλων βαςιηόμενθ αποκλειςτικά ςε δεδομζνα ειςόδου-εξόδου του ςυςτιματοσ 

[26], [27]. 

Αν και οι θλεκτρονικοί υπολογιςτζσ ζχουν φτάςει εδϊ και πολλά χρόνια ςε ζνα επίπεδο 

όπου είναι ικανοί να επιτελζςουν μακθματικζσ λειτουργίεσ πολφ ταχφτερα και αποδοτικότερα 

από τον ανκρϊπινο εγκζφαλο, δεν είναι παρά μόνο λίγα χρόνια που ζχουν καταφζρει να 

επιλφςουν, ζςτω και απλοϊκά, προβλιματα αντίλθψθσ (π.χ. διάκριςθ μεταξφ γάτασ/ςκφλου). Η 

αντιμετϊπιςθ τζτοιων προβλθμάτων από υπολογιςτικά προγράμματα οδθγεί ςτθν ανάπτυξθ 

μιασ νζασ επιςτιμθσ, αυτισ τθσ Τεχνθτισ Νοθμοςφνθσ (AI), όπου υπολογιςτικά ςυςτιματα 

είναι ικανά να διεκπεραιϊνουν εργαςίεσ για τισ οποίεσ δεν προγραμματίηονται απευκείασ από 

το χριςτθ, αλλά αντικζτωσ εκπαιδεφονται μζςω «χειροπιαςτϊν» παραδειγμάτων. Μάλιςτα, 
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θ διαδικαςία εκπαίδευςθσ αποτελεί από μόνθ τθσ ολόκλθρο επιςτθμονικό τομζα, ο οποίοσ 

ονομάηεται Μθχανικι Μάκθςθ και βαςίηεται ςτθν προαναφερκείςα αρχι [12], [30]. 

Τα ANN αποτελοφν εργαλεία που ςυναντϊνται τόςο ςε τομείσ όπωσ θ Τεχνθτι 

Νοθμοςφνθ, θ Μθχανικι Μάκθςθ αλλά και θ Εξόρυξθ Δεδομζνων, όπου λειτουργοφν 

ςυνδυαςτικά με άλλεσ τεχνικζσ, όςο και ςε πιο παραδοςιακοφσ τομείσ όπωσ θ Μθχανικι ι τα 

Οικονομικά, όπου δρουν, κατά κανόνα, μόνα τουσ με ςκοπό τθν επίλυςθ δφςκολων 

προβλθμάτων με αποδοτικό τρόπο. Στθν πράξθ, πρόκειται για υπολογιςτικοφσ αλγορίκμουσ, οι 

οποίοι αποτελοφνται από πολλά ςτοιχεία που λειτουργοφν παράλλθλα και βαςίηονται κατά 

μεγάλο ποςοςτό ςε αρχζσ τθσ Στατιςτικισ. Η λειτουργία τουσ προςομοιάηει αυτι του 

ανκρϊπινου νευρικοφ ςυςτιματοσ, το οποίο είναι ικανό να επεξεργάηεται με ιδιαίτερθ ευκολία 

οποιοδιποτε εξωτερικό ερζκιςμα και να χρθςιμοποιεί τθν πλθροφορία του για να 

πραγματοποιεί λογικζσ ςυνδζςεισ και να βγάηει ςυμπεράςματα ςτο μζλλον. Συνεπϊσ, τα ANN 

επιχειροφν να αξιοποιιςουν τθ μακθματικι μοντελοποίθςθ των βιολογικϊν νευρωνικϊν 

δικτφων (ΒΝΝ) με αποτζλεςμα τθν επίτευξθ παρόμοιων λειτουργιϊν [30], [31]. 

Σθμαντικζσ εφαρμογζσ των ANN ζωσ ςιμερα αποτελοφν οι εξισ [30]: 

 Ρροςζγγιςθ ςυνάρτθςθσ – Ρροςδιοριςμόσ ςχζςθσ ειςόδου-εξόδου 

 Αναγνϊριςθ προτφπων 

 Ταξινόμθςθ δεδομζνων 

 Χρονικι πρόβλεψθ δεδομζνων 

 Βελτιςτοποίθςθ και ρφκμιςθ ςυςτθμάτων/διεργαςιϊν 

Τζλοσ, υπενκυμίηεται το γεγονόσ ότι τα ΑΝΝ απαιτοφν για τθν εκπαίδευςθ τουσ και κατά 

ςυνζπεια τθ ςυνολικι τουσ λειτουργία μόνο τθν φπαρξθ δεδομζνων από το μελετϊμενο 

ςφςτθμα και όχι περαιτζρω γνϊςθ αυτοφ. 

 

6.2. Βιολογικϊ νευρωνικϊ δύκτυα 

Ο βιολογικόσ νευρϊνασ είναι ζνα εξειδικευμζνο κφτταρο που είναι υπεφκυνο για τθ 

μεταφορά και επεξεργαςία τθσ πλθροφορίασ ςτο ςϊμα όλων των ηϊων και -κατά μεγάλο 

ποςοςτό- τα ξεχωρίηει από τισ υπόλοιπεσ μορφζσ ηωισ. Ζνα τεράςτιο πλικοσ τζτοιων κυττάρων 

διαςυνδεδεμζνων μεταξφ τουσ, ςχθματίηει το νευρικό ςφςτθμα των ηϊων, το οποίο προςδίδει 

ςε αυτά τισ γνωςτικζσ λειτουργίεσ και ικανότθτεσ που, όπωσ προαναφζρκθκε, τα διακρίνουν ςε 

ανϊτατεσ μορφζσ ηωισ. Στο κζντρο αυτοφ του ςυςτιματοσ βρίςκεται ο εγκζφαλοσ, ο φλοιόσ 

του οποίου αποτελείται από περίπου 1011 νευρϊνεσ και «ελζγχει» το ςυνολικό ςφςτθμα. Στο 

Σχιμα 6.1 παρουςιάηεται ςχθματικά ζνασ τυπικόσ νευρϊνασ [12], [13], [30]. 
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χιμα 6.1: Βιολογικόσ νευρϊνασ 

 

Ζνασ νευρϊνασ αποτελείται από τα εξισ τμιματα: 

 Kυτταρικό ςϊμα: Αποτελεί το κφριο μζροσ του νευρϊνα και περιζχει όλα τα τυπικά 

οργανίδια που περιζχουν και τα υπόλοιπα κφτταρα του οργανιςμοφ, όπωσ το γενετικό 

υλικό. Σε αυτό καταλιγουν όλα τα ερεκίςματα, είτε τα εξωτερικά από κάποιο 

αιςκθτιριο όργανο, είτε τα εςωτερικά από άλλουσ νευρϊνεσ, όπου ακροίηονται, 

δθμιουργϊντασ ζτςι το τελικό ςιμα που δζχεται ο νευρϊνασ. Το μζγεκοσ αυτοφ του 

ςιματοσ κακορίηει το αν κα ενεργοποιθκεί ο ςυγκεκριμζνοσ νευρϊνασ, κακϊσ όταν θ 

τιμι του ξεπεράςει ζνα «κατϊφλι», θ τιμι του οποίου διαφοροποιείται από νευρϊνα 

ςε νευρϊνα, τότε ο νευρϊνασ «πυροδοτείται». Αλλιϊσ, παραμζνει αδρανισ 

εξαςφαλίηοντασ ότι εντόσ του νευρωνικοφ ςυςτιματοσ διαδίδονται μόνο πραγματικζσ 

πλθροφορίεσ και όχι λανκαςμζνα ςιματα που δθμιουργικθκαν λόγω τυχαίων 

διακυμάνςεων του κυτταρικοφ δυναμικοφ [12], [13], [30]. 

 Άξονασ και δενδρίτεσ: Αποτελοφν λεπτζσ διακλαδιηόμενεσ επεκτάςεισ του ςϊματοσ και 

είναι υπεφκυνα για τθ διάδοςθ των ςθμάτων προσ και από αυτό. Ριο ςυγκεκριμζνα, ο 

άξονασ λειτουργεί ωσ ο πομπόσ του νευρϊνα και κατά ςυνζπεια εκπζμπει ςιμα ςε 

περίπτωςθ που αυτόσ ενεργοποιθκεί, ενϊ οι δενδρίτεσ λειτουργοφν ωσ οι δζκτεσ του 

νευρϊνα, από τουσ οποίουσ το ςϊμα ςυλλζγει όλα τα εξωτερικά και εςωτερικά 

ςιματα. Και τα δφο μζρθ διακλαδίηονται ςε μεγάλο βακμό, ςχθματίηοντασ τα λεγόμενα 

αξονικά και δενδριτικά δζνδρα, επιτρζποντασ ζτςι τθ μεταφορά πλθροφορίασ μεταξφ 

ενόσ τεράςτιου πλικουσ νευρϊνων, ταυτόχρονα [12], [13], [30]. 

 υνάψεισ: Αποτελοφν τισ μονάδεσ διαςφνδεςθσ μεταξφ δφο νευρϊνων, και κατά 

ςυνζπεια βρίςκονται ανάμεςα ςτθν απόλθξθ ενόσ άξονα του πρϊτου και τθν αρχι του 
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δενδρίτθ του επόμενου νευρϊνα. Πταν ο παλμόσ φτάςει τθ ςφναψθ ελευκερϊνονται 

ςυγκεκριμζνεσ χθμικζσ ενϊςεισ, οι νευροδιαβιβαςτζσ, οι οποίεσ με τθ ςειρά τουσ 

ενιςχφουν ι παρεμποδίηουν, ανάλογα με το είδοσ τθσ εκάςτοτε ςφναψθσ, τθν 

περαιτζρω διάδοςθ θλεκτρικοφ παλμοφ προσ το ςϊμα του νευρϊνα – παραλιπτθ. Η 

τιμι του μεγζκουσ του ειςερχόμενου ςιματοσ, θ οποία είναι ικανι να ςυνεχίςει τθ 

διάδοςθ του προσ το ςϊμα, όχι μόνο διαφζρει από ςφναψθ ςε ςφναψθ αλλά είναι 

μεταβαλλόμενθ και για δεδομζνθ ςφναψθ, με αυτι να προςαρμόηεται από τα 

διαδιδόμενα ςιματα. Συνεπϊσ, οι ςυνάψεισ «μακαίνουν» από τισ δραςτθριότθτεσ που 

ςυμμετζχουν, διατθρϊντασ ζτςι ζνα είδοσ μνιμθσ, το οποίο είναι υπεφκυνο και για τθ 

μνιμθ του ςυνολικοφ ηωικοφ οργανιςμοφ. Η προαναφερκείςα τιμι ονομάηεται 

κατϊφλι του νευρϊνα [12], [13], [30]. 

Οι νευρϊνεσ, όςο ικανοί και να είναι από μόνοι τουσ, δεν κα ιταν ικανοί να 

επεξεργαςκοφν μεγάλεσ ποςότθτεσ πλθροφορίασ αρκετά γριγορα αν δοφλευαν ο κακζνασ 

ανεξάρτθτα. Ενϊ τα ςυνθκιςμζνα προβλιματα αντίλθψθσ (όπωσ θ αναγνϊριςθ ενόσ 

προςϊπου) λαμβάνουν χϊρα εντόσ λίγων εκατοντάδων χιλιοςτϊν του δευτερολζπτου (ms), θ 

ταχφτθτα λειτουργίασ κάκε νευρϊνα δεν ξεπερνά το μονοψιφιο αρικμό ms. Συνεπϊσ, θ 

επεξεργαςία όλων των ειςερχόμενων ερεκιςμάτων, κακϊσ και θ απόκριςθ ςε αυτά κα ζπρεπε 

να πραγματοποιθκεί ςε, το πολφ, 100 διαδοχικά ςτάδια. Πμωσ, ςτθν πραγματικότθτα θ 

επεξεργαςία ςυμβαίνει παράλλθλα και όχι ςειριακά, με αποτζλεςμα πολλοί νευρϊνεσ να 

πραγματοποιοφν ταυτόχρονα τθ δικιά τουσ εργαςία, θ οποία φυςικά δεν πρζπει να ξεπερνάει 

τα 100 διαδοχικά ςτάδια. Επιπλζον, λόγω τθσ υψθλισ απαιτοφμενθσ ταχφτθτασ, προκφπτει ότι 

το μεγαλφτερο ποςοςτό τθσ πλθροφορίασ δεν διαδίδεται απευκείασ και ςυνεχϊσ μεταξφ των 

διαφορετικϊν νευρϊνων, αλλά αντικζτωσ αποκθκεφεται και διανζμεται ςτισ ςυνάψεισ, δθλαδι 

τισ διαςυνδζςεισ ανάμεςα ςε νευρϊνεσ. Ππωσ προαναφζρκθκε, θ ιδιότθτα αυτι είναι που 

κακιςτά το νευρωνικό ςφςτθμα των ηϊων ικανό να διατθρεί μνιμθ και να μακαίνει από 

προθγοφμενεσ εμπειρίεσ, τθν οποία γνϊςθ εφαρμόηει κατά τθν επίλυςθ μετζπειτα παρόμοιων 

προβλθμάτων [30]. 

Τζλοσ, αναφζρεται ότι το ςυνολικό ςφςτθμα διαχωρίηεται ςε επιμζρουσ νευρωνικά 

δίκτυα, τα οποία αποτελοφνται από μεγάλο αρικμό νευρϊνων οι οποίοι διεκπεραιϊνουν ίδιου 

τφπου διεργαςίεσ. Επίςθσ, επιςθμάνεται ότι αν και τα ANN ζχουν αναπτυχκεί ςφμφωνα με το 

παραπάνω πρότυπο, δεν μποροφν ςε καμία περίπτωςθ οφτε καν να πλθςιάςουν το επίπεδο 

λειτουργίασ των βιολογικϊν δικτφων, κακϊσ κάκε νευρϊνασ αυτϊν ςυνδζεται ταυτόχρονα με 

περίπου 103 - 104 άλλουσ νευρϊνεσ, αρικμόσ που δεν νοείται ςε ζνα τεχνθτό δίκτυο [12], [30]. 
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6.3. Τεχνητόσ νευρώνασ 

 

6.3.1. Αρχό λειτουργύασ - μαθηματικό μοντελοπούηςη 

Κρίςιμο ρόλο ςτθν αποτελεςματικι και αποδοτικι λειτουργία ενόσ ANN παίηουν τόςο 

οι μεμονωμζνεσ μονάδεσ, όςο και θ δομι οργάνωςθσ τουσ. Αρχικά, γίνεται αναφορά ςτισ 

πρϊτεσ, δθλαδι ςτουσ τεχνθτοφσ νευρϊνεσ ενόσ ANΝ, όπου ςτο Σχιμα 6.2 παρουςιάηεται 

ςχθματικά θ αρχι λειτουργίασ τουσ [12], [13], [30], [32]. 

 
χιμα 6.2: Σεχνθτόσ νευρϊνασ 

 

 Σφμφωνα με τθν παραπάνω εικόνα, εντόσ ενόσ τεχνθτοφ νευρϊνα λαμβάνουν χϊρα τα 

εξισ ςτάδια [12], [13], [30], [32]: 

 Αρχικά, οι μεταβλθτζσ ειςόδου xi, κατά αντιςτοιχία με το ειςερχόμενο ςιμα των 

βιολογικϊν νευρϊνων, ειςζρχονται ςτο νευρϊνα. 

 Στθ ςυνζχεια, κάκε μεταβλθτι ειςόδου πολλαπλαςιάηεται με τον αντίςτοιχο 

ςυντελεςτι τθσ, ο οποίοσ ονομάηεται ςυναπτικό βάροσ τθσ μεταβλθτισ wi και 

αντιςτοιχεί ςτισ ςυνάψεισ των βιολογικϊν νευρϊνων. 

 Τα γινόμενα που προκφπτουν ειςζρχονται ςε ζναν τελεςτι ακροίςματοσ, μαηί και με 

ζναν επιπλζον ςτακερό όρο, το μζτρο αμερολθψίασ b του νευρϊνα. Η διαδικαςία 

αντιςτοιχεί ςτθ διεργαςία που ςυμβαίνει εντόσ του κυρίου ςϊματοσ των βιολογικϊν 

νευρϊνων, ενϊ το μζτρο αμερολθψίασ ςτο κατϊφλι. Η παραπάνω πρόςκεςθ μπορεί να 

γραφεί ωσ: 
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     ∑  

 

   

     (6.1) 

όπου net το αποτζλεςμα του τελεςτι. Φυςικά, ο b μπορεί επίςθσ να κεωρθκεί ωσ ζνα 

ςυναπτικό βάροσ που αντιςτοιχεί ςε ςτακερι μεταβλθτι ειςόδου ίςθ με ζνα (1). 

 Τζλοσ, θ «μεταβλθτι» net ειςζρχεται ςτθ ςυνάρτθςθ ενεργοποίθςθσ f(u), θ οποία είναι 

επίςθσ γνωςτι και με το όνομα ςυνάρτθςθ μεταφοράσ, από όπου και προκφπτει θ 

μεταβλθτι εξόδου του νευρϊνα y. 

Η παραπάνω διαδικαςία ςυνοψίηεται ςτθν παρακάτω εξίςωςθ, θ οποία αποτελεί και το γενικό 

μακθματικό μοντζλο ενόσ τεχνθτοφ νευρϊνα [12], [13], [30], [32]: 

    (∑      

 

   

) (6.2) 

Εκφράηοντασ όλεσ τισ παραπάνω ποςότθτεσ ςε μορφι διανυςμάτων, τότε προκφπτουν 

οι εξισ εξιςϊςεισ [12], [13]: 

   [

  

  

 
  

]  [

 
  

 
  

] (6.3) 

   [

  

  

 
  

]  [

 
  

 
  

] (6.4) 

όπου   και   τα διανφςματα ειςόδου και ςυναπτικϊν βαρϊν, αντίςτοιχα. Με χριςθ των 

παραπάνω, θ Εξ. (6.2) λαμβάνει τθν εξισ διανυςματικι μορφι: 

       (   ) (6.5) 

Οι ςθμαντικότερεσ παράμετροι ενόσ νευρϊνα είναι τα ςυναπτικά βάρθ, κακϊσ αυτά 

κακορίηουν το μζγεκοσ τθσ βαρφτθτασ που δίνεται ςε κάκε μεταβλθτι ειςόδου κατά τον 

υπολογιςμό τθσ μεταβλθτισ εξόδου, κατά απόλυτθ αντιςτοιχία με τα ΒΝΝ, όπου τον 

κριςιμότερο ρόλο παίηουν οι ςυνάψεισ. Ο λόγοσ είναι πωσ οι διαςυνδζςεισ αυτζσ πρακτικά 

περιζχουν τθν πλθροφορία-ανάμνθςθ που απζκτθςε το δίκτυο κατά τθν εκπαίδευςθ του και 

τθν οποία χρθςιμοποιεί για τθν επίλυςθ μελλοντικϊν προβλθμάτων, οπότε οι τιμζσ που κα 

αποκτιςει το διάνυςμα   κατά τθν εκπαίδευςθ ενόσ ANN κρίνουν κατά μεγάλο ποςοςτό τθν 

αποτελεςματικότθτα του δικτφου. Ρεριςςότερα ςχετικά με το κζμα κα αναπτυχκοφν ςτθν Εν. 

6.5. Ράντωσ, θ επιλογι τθσ ςυνάρτθςθσ ενεργοποίθςθσ δεν κα πρζπει υποτιμθκεί, κακϊσ αυτι 

είναι που εν τζλει μετατρζπει τθν net ςε y, ενϊ επίςθσ κακορίηει και τισ δυνατότθτεσ ενόσ 

δικτφου, όπωσ κα αναλυκεί και ςτθν επόμενθ υποενότθτα [30]. 
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6.3.2. Συνϊρτηςη Ενεργοπούηςησ 

Πςον αφορά τθ ςυνάρτθςθ ενεργοποίθςθσ, πρόκειται για μια γενικά μθ γραμμικι 

ςυνάρτθςθ, ςκοπόσ τθσ οποίασ είναι να λαμβάνει το άκροιςμα των ςτακμιςμζνων μεταβλθτϊν 

ειςόδου και να «παράγει» τθ ςωςτι μεταβλθτι εξόδου. Το όνομα τθσ προκφπτει από τθν 

αντίςτοιχθ διαδικαςία που ςυμβαίνει εντόσ του νευρωνικοφ ςϊματοσ, όπου όταν το ςιμα είναι 

μεγαλφτερο από το κατϊφλι ο νευρϊνασ ενεργοποιείται, ενϊ ςε αντίκετθ περίπτωςθ μζνει 

αδρανισ. Η διαδικαςία αυτι μοντελοποιείται από τθ βθματικι ςυνάρτθςθ: 

      ,
     
     

 (6.6) 

όπου u το ςιμα του νευρϊνα. Στθν περίπτωςθ των τεχνθτϊν νευρϊνων, το u αντιςτοιχεί ςτθ 

μεταβλθτι net, θ οποία ορίςτθκε παραπάνω από τθν εξ. (6.1). Συνεπϊσ, προκφπτει ότι ζνασ 

τεχνθτόσ νευρϊνασ ενεργοποιείται όταν το άκροιςμα των ςτακμιςμζνων μεταβλθτϊν ειςόδου 

είναι μεγαλφτερο του μζτρου αμερολθψίασ. Για αυτό, όπωσ αναφζρκθκε το τελευταίο 

λειτουργεί κατά αντιςτοιχία με το κατϊφλι των βιολογικϊν νευρϊνων [13], [30], [32]. 

 Η βθματικι ςυνάρτθςθ δεν χρθςιμοποιείται πάρα πολφ ςυχνά ςτα ANN, κυρίωσ λόγω 

του ςθμαντικοφ περιοριςμοφ ότι οι τιμζσ εξόδου μποροφν να πάρουν μόνο δφο τιμζσ (0 και 1). 

Νευρϊνεσ τζτοιου τφπου καλοφνται Αντίλθπτρα και χρθςιμεφουν αποκλειςτικά ςτθ γραμμικι 

ταξινόμθςθ δεδομζνων, κακϊσ ζχει αποδειχκεί ότι αν είναι δυνατόσ ο διαχωριςμόσ των 

μεταβλθτϊν ειςόδου με μια ευκεία γραμμι ι ζνα επίπεδο, τότε ζνα Δίκτυο Αντιλιπτρων είναι 

ικανό να επιτελζςει αυτι τθ λειτουργία. Ωςτόςο, πζρα του παραπάνω δεν είναι ικανά να 

επιτελζςουν κάποια άλλθ εργαςία [32]. 

 Λόγω των παραπάνω, δθμιουργικθκε θ ανάγκθ χριςθσ και άλλων ςυναρτιςεων 

ενεργοποίθςθσ, οι οποίεσ κα είναι ικανζσ να προςδιορίςουν πολφ πολυπλοκότερεσ ςχζςθσ από 

τθν απλι γραμμικι ταξινόμθςθ. Ζτςι, οι ςυναρτιςεισ αυτζσ ζγιναν γνωςτζσ και με το όνομα 

Συναρτιςεισ Μεταφοράσ, κακϊσ «μεταφζρουν» τθ μεταβλθτι ειςόδου ςτθ μεταβλθτι εξόδου 

για το ςφςτθμα που περιγράφουν. Μια άλλθ ςχετικά κοινι αλλά ταυτόχρονα και απλι 

ςυνάρτθςθ ενεργοποίθςθσ είναι θ γραμμικι, θ οποία πλεονεκτεί ςθμαντικά ζναντι τθσ 

βθματικισ, κακϊσ μπορεί να δϊςει μεταβλθτζσ εξόδου οποιαςδιποτε τιμισ. Ωςτόςο, θ τιμι 

αυτι πρζπει να ςυνδζεται γραμμικά με τισ μεταβλθτζσ εξόδου, οπότε θ γραμμικι ςυνάρτθςθ 

μπορεί να προςδιορίςει μόνο γραμμικζσ ςχζςεισ μεταξφ ειςόδου-εξόδου. Οι νευρϊνεσ που τθ 

χρθςιμοποιοφν ονομάηονται Γραμμικά Φίλτρα, ενϊ τα αντίςτοιχα δίκτυα τουσ καλοφνται 

Γραμμικά Δίκτυα. Η γραμμικι ςυνάρτθςθ εκφράηεται από τθ ςχζςθ [32]: 

        (6.7) 

 Τζλοσ, αναφζρονται οι ςιγμοειδισ ςυναρτιςεισ ενεργοποίθςθσ, οι οποίεσ είναι με 

διαφορά θ πιο ςυχνι κατθγορία που παρατθρείται ςε ANN. Οι ςυναρτιςεισ αυτζσ είναι μθ 
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γραμμικζσ, παραγωγίςιμεσ ςυναρτιςεισ, ιδιότθτα πολφ ςθμαντικι κατά τθν εκπαίδευςθ ενόσ 

ANN με τθ γενικι μζκοδο τθσ Οπιςκοδιάδοςθσ (Backpropagation), θ οποία κα αναλυκεί 

διεξοδικά ςε παρακάτω ενότθτα. Επιπλζον, ζνασ άλλοσ λόγοσ που τισ κακιςτά τόςο ιςχυρζσ 

είναι το γεγονόσ ότι κεωρθτικά ζχουν τθν ικανότθτα να προςεγγίςουν οποιαδιποτε ςχζςθ, 

ανεξαρτιτωσ τθ πολυπλοκότθτα αυτισ. Στθν πράξθ, ςυνικωσ χρθςιμοποιοφνται οι 

λογαρικμικι-ςιγμοειδισ και εφαπτομενικι-ςιγμοειδισ ςυναρτιςεισ, οι οποίεσ εκφράηονται 

από τισ εξισ (κατά ςειρά) ςχζςεισ [32]: 

      
 

     
 (6.8) 

              
      

      
 (6.9) 

Σθμειϊνεται ότι ςτθν περίπτωςθ τθσ tan-sig, πολλζσ φορζσ αντί για τθν πραγματικι ςυνάρτθςθ 

χρθςιμοποιείται μια άλλθ που παράγει ςχεδόν τα ίδια αποτελζςματα για δεδομζνθ είςοδο, 

ενϊ «τρζχει» πολφ ταχφτερα κατά τθν προςομοίωςθ των ANN. Συνεπϊσ, πολλά υπολογιςτικά 

περιβάλλοντα τθν προτιμοφν, ςτα οποία ςυγκαταλζγεται και το Matlab, με το οποίο ζχει 

πραγματοποιθκεί μεγάλο ποςοςτό τθσ υπολογιςτικισ διαδικαςίασ ςτο πλαίςιο τθσ παροφςασ 

εργαςίασ. Η μορφι αυτι είναι θ εξισ [32]: 

      
 

      
           (6.10) 

 Διαγράμματα των τριϊν προαναφερκειςϊν ςυναρτιςεων παρατίκενται ςτο Σχιμα 6.3. 

 
χιμα 6.3: Γραφικζσ παραςτάςεισ των ςυναρτιςεων: α) Εφαπτομενικι-ςιγμοειδι, β) Λογαρικμικι-ςιγμοειδι, 

γ) Γραμμικι 
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6.4. Αρχιτεκτονικό Τεχνητών Νευρωνικών Δικτύων  

 

6.4.1. Βαςικό δομό 

Οι τεχνθτοί νευρϊνεσ που περιγράφθκαν διεξοδικά ςτθν προθγοφμενθ ενότθτα 

οργανϊνονται παράλλθλα ςε πολλζσ διατάξεισ, κάκε μια από τισ οποίεσ αποτελεί και ζνα 

επίπεδο του δικτφου. Η παράλλθλθ αυτι διαμόρφωςθ επιτρζπει τθν ταυτόχρονθ επεξεργαςία 

των ίδιων δεδομζνων από πολλοφσ διαφορετικοφσ νευρϊνεσ, οι οποίοι εξάγουν διαφορετικό 

(κατά τθ γενικότθτα) αποτζλεςμα, επιτρζποντασ ζτςι τθν ταχφτατθ επεξεργαςία πλθροφορίασ 

με τρόπο παρόμοιο με τα βιολογικά νευρωνικά δίκτυα. Ζνα ANN αποτελείται από πολλά 

επίπεδα, ςυνδεδεμζνα κατά ςειρά μεταξφ τουσ, ενϊ θ διαςφνδεςθ πραγματοποιείται μζςω των 

ςυναπτικϊν βαρϊν που αναλφκθκαν παραπάνω. Συνεπϊσ, προκφπτει ότι οι μεταβλθτζσ (ι 

αντίςτοιχα το διάνυςμα) εξόδου ενόσ επιπζδου αποτελοφν επίςθσ και μεταβλθτζσ ειςόδου του 

επόμενου επιπζδου. Επιπλζον, ςε κάκε επίπεδο, ςφμφωνα και με τθν αρχι λειτουργίασ κάκε 

μεμονωμζνου νευρϊνα (βλ. Εν. 6.3), οι μεταβλθτζσ ειςόδου είναι κοινζσ για όλουσ τουσ 

νευρϊνεσ του ίδιου επιπζδου (όλεσ), ενϊ από κάκε ξεχωριςτό νευρϊνα προκφπτει μόνο μια 

(διαφορετικι) μεταβλθτι εξόδου. Η διάταξθ αυτι παρουςιάηεται και ςχθματικά ςτο Σχιμα 6.4 

[12], [13], [30], [32], [33]. 

 
χιμα 6.4: Βαςικι δομι οργάνωςθσ ενόσ Σεχνθτοφ Νευρωνικοφ Δικτφου 

 

Οι τρεισ διαφορετικοί τφποι επιπζδων που ςυναντϊνται ςε κάκε ANN είναι οι εξισ:  [12], [33]: 

 Επίπεδο Ειςόδου: Ρρόκειται για το πρϊτο επίπεδο κάκε ANN, το οποίο είναι υπεφκυνο 

για τθν τροφοδότθςθ των μεταβλθτϊν ειςόδου ςτο δίκτυο. Ραρουςιάηει τθν 

ιδιαιτερότθτα πωσ είναι το μόνο επίπεδο που δεν εμπεριζχει νευρϊνεσ και κατά 

ςυνζπεια δεν πραγματοποιείται κανζνασ υπολογιςμόσ εντόσ του. Αντικζτωσ, κάκε 
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μονάδα του επιπζδου αυτοφ ονομάηεται κόμβοσ ειςόδου και αντιςτοιχεί ςε μια 

μεταβλθτι ειςόδου. Για τον παραπάνω λόγο, πολλοί ερευνθτζσ δεν το κεωροφν 

πραγματικό επίπεδο του δικτφου, αλλά το χαρακτθρίηουν ωσ τθν απλι ειςαγωγι των 

αρχικϊν δεδομζνων ςτο δίκτυο. Ωςτόςο, επίςθσ πολλοί είναι και αυτοί που, παρόλο το 

γεγονόσ ότι δεν εμπεριζχει νευρϊνεσ, το κεωροφν διακριτό επίπεδο του δικτφου. Στθν 

παροφςα εργαςία, υιοκετείται θ δεφτερθ κεϊρθςθ. Η διάςταςθ αυτοφ του επιπζδου, 

δθλαδι το πλικοσ των κόμβων που περιζχει, είναι πάντα ίςο με τθ διάςταςθ του 

διανφςματοσ ειςόδου, δθλαδι το πλικοσ των μεταβλθτϊν ειςόδου. 

 

 Κρυφά Επίπεδα: Το πρϊτο από αυτά δζχεται τισ μεταβλθτζσ ειςόδου, τισ οποίεσ και 

επεξεργάηεται ςφμφωνα με τα όςα ζχουν ιδθ αναφερκεί ςε αυτι και ςτθν 

προθγοφμενθ ενότθτα. Από κάκε νευρϊνα του εξζρχεται και μια «ενδιάμεςθ» 

μεταβλθτι εξόδου, το ςφνολο των οποίων ειςζρχεται ςτο επόμενο επίπεδο. Αυτι θ 

διαδικαςία επαναλαμβάνεται ςυνεχϊσ, ζωσ και το τελευταίο επίπεδο του δικτφου. Τα 

επίπεδα ςυνδζονται πλιρωσ μεταξφ τουσ, το οποίο επιτυγχάνεται μζςω των 

ςυναπτικϊν βαρϊν. Κάκε νευρϊνασ ενόσ κρυφοφ επιπζδου ζχει τθν ίδια ςυνάρτθςθ 

ενεργοποίθςθσ με τουσ υπόλοιπουσ, ενϊ ςυνικωσ το ίδιο ιςχφει και για όλα τα 

διαφορετικά κρυφά επίπεδα του ςυνολικοφ δικτφου. Το πλικοσ αλλά και θ διάςταςθ 

των κρυφϊν επιπζδων ορίηονται από το χριςτθ και αποτελοφν δφο από τισ 

κριςιμότερεσ ςχεδιαςτικζσ παραμζτρουσ ενόσ ANN, κακϊσ επθρεάηουν άμεςα το 

«βάκοσ», τθν πολυπλοκότθτα και τθν ευελιξία του δικτφου, οπότε ζμμεςα τθν 

αποτελεςματικότθτα και αποδοτικότθτα του. 

 

 Επίπεδο Εξόδου: Αποτελεί το τελευταίο επίπεδο ενόσ ANN και λειτουργεί με τον ίδιο 

τρόπο που λειτουργοφν και τα κρυφά επίπεδα. Δζχεται ωσ μεταβλθτζσ ειςόδου τισ 

μεταβλθτζσ εξόδου του τελευταίο κρυφοφ επιπζδου, ενϊ οι μεταβλθτζσ εξόδου αυτοφ 

είναι και οι μεταβλθτζσ εξόδου του ςυνολικοφ δικτφου, δθλαδι το αποτζλεςμα τθσ 

ςυνολικισ υπολογιςτικισ διαδικαςίασ. Ππωσ και ςτα κρυφά επίπεδα, όλοι οι νευρϊνεσ 

του επιπζδου εξόδου ζχουν τθν ίδια ςυνάρτθςθ ενεργοποίθςθσ. Ωςτόςο, αυτι 

ςυνικωσ διαφζρει από τθν αντίςτοιχθ των κρυφϊν επιπζδων και για τθν ακρίβεια κατά 

τθν πλειονότθτα των περιπτϊςεων είναι θ γραμμικι ςυνάρτθςθ λόγω τθσ απλότθτασ 

που τθ διακατζχει. Η διάςταςθ του ταυτίηεται πάντα με τθ διάςταςθ του διανφςματοσ 

εξόδου, το οποίο είναι προφανζσ, αφοφ κάκε νευρϊνασ μπορεί να υπολογίηει μια 

μεταβλθτι εξόδου, οπότε για τον προςδιοριςμό Ν τελικϊν μεταβλθτϊν εξόδου 

απαιτοφνται Ν νευρϊνεσ ςτο επίπεδο εξόδου. 
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6.4.2. Κύριεσ αρχιτεκτονικϋσ 

Ανά τα χρόνια, ζχει αναπτυχκεί ζνα μεγάλο πλικοσ διαφορετικϊν αρχιτεκτονικϊν ANN, 

οι οποίεσ μποροφν να ταξινομθκοφν με πολλά διαφορετικά κριτιρια και κατά μικοσ διαφόρων 

«επιπζδων». Ζνα πρϊτο κριτιριο που ςυχνά χρθςιμοποιείται αφορά τθ γενικι λογικι 

εκπαίδευςθσ του δικτφου, με βάςθ τθν οποία τα ANN διακρίνονται ςτισ εξισ τρεισ κατθγορίεσ: 

i) Επιβλεπόμενθσ μάκθςθσ, ii) Μθ-Επιβλεπόμενθσ μάκθςθσ και iii) Τβριδικισ Μάκθςθσ. Στθν 

πρϊτθ περίπτωςθ, το δίκτυο τροφοδοτείται με ηεφγθ διανυςμάτων ειςόδου – εξόδου και μζςω 

κάποιασ μεκόδου βελτιςτοποίθςθσ τα ςυναπτικά βάρθ ανανεϊνονται επαναλθπτικά ζωσ ότου 

το δίκτυο να μπορεί να προςδιορίηει μόνο του τθ ςωςτι ζξοδο, ζχοντασ γνϊςθ μόνο τθσ 

ειςόδου. Σε αυτι τθ γενικι κατθγορία ανικουν, μεταξφ άλλων, τα δίκτυα πρόςκιασ 

τροφοδότθςθσ, τα δίκτυα ανατροφοδότθςθσ και τα δίκτυα ακτινικισ βάςθσ. Στθν περίπτωςθ 

(ii), τα δίκτυα τροφοδοτοφνται μόνο με διανφςματα ειςόδου, των οποίων αναλφουν τθ βαςικι 

δομι αναηθτϊντασ μοτίβα, τα οποία εν τζλει κατθγοριοποιοφν. Στθν τρίτθ περίπτωςθ γίνεται 

ςυνδυαςμόσ και των δφο προθγοφμενων λογικϊν [12], [30]. 

Στο πλαίςιο τθσ παροφςασ εργαςίασ κα αναλυκοφν αποκλειςτικά δίκτυα 

επιβλεπόμενθσ μάκθςθσ και για τθν ακρίβεια δίκτυα πρόςκιασ τροφοδότθςθσ και 

ανατροφοδότθςθσ, τα οποία εκπαιδεφονται με βάςθ τθ γενικι μζκοδο τθσ Οπιςκοδιάδοςθσ 

(Backpropagation). Ρεραιτζρω πλθροφορίεσ για αυτι τθ μζκοδο και για τουσ αλγόρικμουσ τθσ 

αναφζρονται ςτθν Εν. 6.5. 

 Το πιο απλό δίκτυο οπιςκοδιάδοςθσ είναι το δίκτυο πρόςκιασ τροφοδότθςθσ ι Feed 

Forward Neural Networks (FFNN), το οποίο αποτελείται από το επίπεδο ειςόδου, ζνα ι και 

περιςςότερα κρυφά επίπεδα με ςιγμοειδι ςυνάρτθςθ ενεργοποίθςθσ και τζλοσ από το επίπεδο 

εξόδου, το οποίο ζχει γραμμικι ςυνάρτθςθ ενεργοποίθςθσ. Τα δίκτυα αυτισ τθσ αρχιτεκτονικισ 

δεν περιζχουν βρόγχουσ, οπότε θ πλθροφορία «ταξιδεφει» αποκλειςτικά από τθν είςοδο προσ 

τθν ζξοδο. Το γεγονόσ αυτό τα κακιςτά, κατά τθ γενικότθτα, ςτατικά δίκτυα, δθλαδι για 

δεδομζνο διάνυςμα ειςόδου «παράγουν» μονοςιμαντα ςυγκεκριμζνο διάνυςμα εξόδου, το 

οποίο δεν εξαρτάται από προθγοφμενεσ ειςόδουσ, εξόδουσ ι καταςτάςεισ του δικτφου. 

Συνεπϊσ, τα δίκτυα αυτά κεωροφνται δίκτυα χωρίσ μνιμθ. Ωςτόςο, αναφζρεται ότι είναι 

δυνατι θ ζμμεςθ δυναμικι λειτουργία FFNN δικτφων, το οποίο όμωσ ςπάνια προτιμάται [12], 

[13], [30], [32]. 

 Η δεφτερθ αρχιτεκτονικι δικτφων οπιςκοδιάδοςθσ είναι αυτι των αναδρομικϊν 

δικτφων ι δικτφων ανατροφοδότθςθσ (Feed Back Neural Networks -FBNN). Τα δίκτυα 

αποτελοφνται από επίπεδα ίδιασ μορφισ με τα FFNN, όμωσ θ πλθροφορία ταξιδεφει και προσ 

τισ δφο κατευκφνςεισ λόγω τθσ φπαρξθσ βρόγχων ανατροφοδότθςθσ εντόσ του δικτφου. Οι 

βρόγχοι αυτοί τροφοδοτοφν τθν ζξοδο ενόσ επιπζδου προσ προθγοφμενα επίπεδα, ενϊ δεν 
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υπάρχει περιοριςμόσ ςχετικά με το είδοσ των ςυνδεδεμζνων επιπζδων. Δθλαδι, μπορεί να 

ςχθματιςτοφν βρόγχοι μεταξφ επιπζδου εξόδου και κρυφϊν επιπζδων, επιπζδου εξόδου και 

επιπζδου ειςόδου, κρυφοφ επιπζδου με προθγοφμενα κρυφά επίπεδα και κρυφοφ επιπζδου 

με επίπεδο ειςόδου. Αν και τα FBNN ζχουν τθ δυνατότθτα να λειτουργιςουν ςτατικά, ςυνικωσ 

αξιοποιοφνται ωσ δυναμικά ςυςτιματα. Σε κάκε χρονικό βιμα, μαηί με το νζο διάνυςμα 

ειςόδου ειςζρχονται και διανφςματα εξόδου ι ενδιάμεςα διανφςματα, τα οποία αλλοιϊνουν 

τθ μονοςιμαντθ ςχζςθ ειςόδου – εξόδου που παρατθρείται ςτα FFNN, και κατά ςυνζπεια θ 

ζξοδοσ δεν εξαρτάται μόνο από τθν εκάςτοτε είςοδο αλλά και από αυτά. Ζτςι, μπορεί να 

κεωρθκεί ότι, ςε αντίκεςθ με τα FFNN, τα δίκτυα αυτά εμφανίηουν μνιμθ. Βζβαια, κατά τθ 

δυναμικι λειτουργία FBNN ςυνικωσ δεν τροφοδοτοφνται ανεξάρτθτα διανφςματα ειςόδου 

αλλά ςυγκεκριμζνθ χρονικι ακολουκία αυτϊν, οπότε αντίςτοιχα παράγεται (μονοςιμαντα) μια 

ακολουκία διανυςμάτων εξόδου. Τζλοσ, επιςθμάνεται ότι το «βάκοσ» τθσ μνιμθσ αυτϊν των 

δυναμικϊν δικτφων ορίηεται ωσ κακυςτζρθςθ τθσ εξόδου και ειςόδου, αντίςτοιχα. Η πρϊτθ 

κακορίηει πόςα παρελκοντικά διανφςματα εξόδου κα λαμβάνονται υπόψθ για τον υπολογιςμό 

του παρόντοσ διανφςματοσ εξόδου, ενϊ θ δεφτερθ το ίδιο αλλά αναφερόμενθ ςτα διανφςματα 

ειςόδου [12], [13], [30], [32]. 

 

6.4.3. Δύκτυο πρόςθιασ τροφοδότηςησ τριών επιπϋδων 

Αν και το πιο απλό δίκτυο πρόςκιασ τροφοδότθςθσ είναι αυτό των δφο επιπζδων 

(ειςόδου + εξόδου), ςυνικωσ ςτθν πράξθ αυτά τα δίκτυα δεν χρθςιμοποιοφνται πολφ ςυχνά. 

Από τθν άλλθ, πολφ ςυνθκιςμζνα δίκτυα είναι αυτά των τριϊν επιπζδων, το οποίο είναι επίςθσ 

αρκετά απλό αλλά και ταυτόχρονα υπολογιςτικά πολφ ιςχυρό. Μάλιςτα, κεωρθτικά ζχει 

αποδειχκεί ότι όςο πολφπλοκθ και να είναι θ ςχζςθ μεταξφ ειςόδου και εξόδου, ζνα δίκτυο 

οπιςκοδιάδοςθσ, πρόςκιασ τροφοδότθςθσ τριϊν επιπζδων είναι ικανό να τθν προςεγγίςει. 

Στθν πράξθ βζβαια, ςε οριςμζνεσ περιπτϊςεισ αυτό ίςωσ να είναι ελάχιςτα αποδοτικό, ζτςι 

ϊςτε πρακτικά να κακίςταται αδφνατο [32]. 

Ζνα δίκτυο αυτισ τθσ αρχιτεκτονικισ απεικονίηεται ςε διανυςματικι μορφι ςτο Σχιμα 

6.5. Το διάνυςμα ειςόδου αποτελείται από n ςτοιχεία, το κρυφό επίπεδο από LH νευρϊνεσ με 

ςιγμοειδισ ςυνάρτθςθ ενεργοποίθςθσ και τζλοσ το επίπεδο εξόδου από Lout νευρϊνεσ με 

γραμμικι ςυνάρτθςθ ενεργοποίθςθσ. Κάκε νευρϊνασ λειτουργεί με τον τρόπου που 

περιγράφθκε ςτθν Εν. 6.3 [32]. 
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χιμα 6.5: Δίκτυο πρόςκιασ τροφοδότθςθσ τριϊν επιπζδων 

 

 Με βάςθ τα παραπάνω, θ μακθματικι μοντελοποίθςθ αυτοφ του δικτφου 

πραγματοποιείται ςε δφο ςτάδια, όπου το πρϊτο αντιςτοιχεί ςτο κρυφό επίπεδο και το 

δεφτερο ςτο επίπεδο εξόδου. Για τον τυχαίο k νευρϊνα του κρυφοφ επιπζδου ιςχφει θ εξισ 

εξίςωςθ [31]: 

   
       (∑    

      
 

 

   

)              (6.11) 

όπου αk θ μεταβλθτι εξόδου του νευρϊνα,       ςιγμοειδισ ςυνάρτθςθ, wk,i το ςυναπτικό 

βάροσ του νευρϊνα για τθ μεταβλθτι ειςόδου    και bk το μζτρο αμερολθψίασ του νευρϊνα. Ο 

δείκτθσ 1 αναφζρεται ςτο κρυφό επίπεδο. Αντιςτοίχωσ, για τον k νευρϊνα του επιπζδου 

εξόδου ιςχφει θ εξισ εξίςωςθ [31]: 

      
       (∑    

   
    

 

  

   

)                (6.12) 

όπου       γραμμικι ςυνάρτθςθ, ενϊ οι υπόλοιποι ςυμβολιςμοί ταυτίηονται με αυτοφσ τθσ 

Εξ. (6.11). 

 Αντίςτοιχα με τισ διανυςματικζσ μορφζσ τθσ εξίςωςθσ του ενόσ νευρϊνα ((6.5)), οι δφο 

παραπάνω εξιςϊςεισ μποροφν να μεταςχθματιςτοφν ςε μορφζσ πινάκων. Ζτςι, ορίηοντασ τουσ 

πίνακεσ ςυναπτικϊν βαρϊν W1 και W2ωσ εξισ [13]: 

    

[
 
 
 
 

  

    

    

 
    

  

    

    

 
    

 

   

     

     

 
     ]

 
 
 
 

 (6.13) 
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[
 
 
 
 

  

    

    

 
     

  

    

    

 
     

 

     

       

       

 
        ]

 
 
 
 

 (6.14) 

προκφπτουν οι Εξ. (6.11) και (6.12) λαμβάνουν τισ εξισ μορφζσ [31]: 

         *(  )
 
 + (6.15) 

           *(  )
 
  + (6.16) 

Συνδυάηοντασ τισ δφο αυτζσ εξιςϊςεισ προκφπτει θ εξισ τελικι εξίςωςθ που περιγράφει το 

ςυνολικό δίκτυο του Σχιμα 6.5 [31]: 

        [(  )
 
     *(  )

 
 +] (6.17) 

 

6.5. Εκπαύδευςη Τεχνητών Νευρωνικών Δικτύων  

 

6.5.1. Γενικϊ ςτοιχεύα 

Ππωσ ζχει ιδθ αναφερκεί, τα ςυναπτικά βάρθ είναι από τισ κριςιμότερεσ παραμζτρουσ 

ενόσ ANN, κακϊσ ςε αυτά είναι αποκθκευμζνθ θ πλθροφορία που απζκτθςε το δίκτυο κατά τθν 

εκπαίδευςθ του. Ζτςι, γίνεται αμζςωσ κατανοθτό ότι ωσ εκπαίδευςθ ορίηεται θ διαδικαςία 

όπου πραγματοποιείται προςδιοριςμόσ τθσ τιμισ κάκε ςυναπτικοφ βάρουσ, το ςφνολο των 

οποίων «ςυνδζει» τα επίπεδα του δικτφου μεταξφ τουσ, ζτςι ϊςτε το δίκτυο να μπορεί να 

επιτελζςει μια ςυγκεκριμζνθ εργαςία αποτελεςματικά και αποδοτικά. Επίςθσ, ςυμπεραίνεται 

ότι οι αρχικζσ τιμζσ των ςυναπτικϊν βαρϊν είναι τυχαίεσ και δεν ζχουν καμία ςθμαςία, ενϊ οι 

τιμζσ μετά τθν εκπαίδευςθ υποδεικνφουν τθ ςχζςθ που ςυνδζει τθν είςοδο και τθν ζξοδο του 

δικτφου [30], [31]. 

Αν και γενικά είναι δυνατόσ ο κακοριςμόσ των βαρϊν απευκείασ από το ςχεδιαςτι-

χριςτθ του δικτφου, αυτό ςπάνια πραγματοποιείται ςτθν πράξθ. Αντικζτωσ, ο προςδιοριςμόσ 

τουσ επιτυγχάνεται μζςω επαναλθπτικϊν μεκόδων βελτιςτοποίθςθσ, οι οποίεσ μποροφν να 

εφαρμόηονται με γνϊμονα διάφορα κριτιρια. Οι τρεισ κφριεσ «λογικζσ» εκμάκθςθσ 

αναφζρκθκαν ςτθν προθγοφμενθ ενότθτα, ενϊ όπωσ επιςθμάνκθκε ςτο πλαίςιο τθσ παροφςασ 

εργαςίασ μελετϊνται μζκοδοι που ανικουν μόνο ςτθν πρϊτθ, δθλαδι ςτθν Επιβλεπόμενθ 

μάκθςθ, όπου το δίκτυο τροφοδοτείται με ηεφγθ διανυςμάτων ειςόδου – εξόδου και μζςω 

κάποιασ μεκόδου βελτιςτοποίθςθσ τα ςυναπτικά βάρθ ανανεϊνονται επαναλθπτικά ζωσ ότου 
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το δίκτυο να μπορεί να προςδιορίηει μόνο του τθ ςωςτι ζξοδο, ζχοντασ γνϊςθ μόνο τθσ 

ειςόδου [30], [32]. 

Πςον αφορά τα απαραίτθτα δεδομζνα που χρειάηονται για τθν ικανοποιθτικι 

εκπαίδευςθ ενόσ δικτφου, αυτά μπορεί να ζχουν προκφψει είτε πειραματικά, είτε 

υπολογιςτικά, ενϊ θ αποτελεςματικότθτα τουσ κρίνεται με βάςθ τα εξισ τρία κριτιρια [30]: 

 Ποςότθτα: Απαιτείται αρκετι ποςότθτα δεδομζνων, ζτςι ϊςτε αυτά να περιλαμβάνουν 

όλο το εφροσ των μελετϊμενων παραμζτρων. 

 Ποιότθτα: Υποδεικνφει πόςα διαφορετικά πρότυπα εμπεριζχονται ςτα δεδομζνα. Ρολφ 

μικρόσ αρικμόσ επαρκεί για τθν ικανοποιθτικι εκπαίδευςθ του δικτφου, ενϊ πολφ 

μεγάλοσ κα προκαλζςει το πρόβλθμα τθσ υπερπροςαρμογισ του δικτφου, ςτο οποίο 

γίνεται αναφορά ςτθ ςυνζχεια. 

 Τπολογιςτικι πολυπλοκότθτα: Δθλϊνει τον υπολογιςτικό χρόνο που απαιτείται για να 

ολοκλθρωκεί θ εκπαίδευςθ του δικτφου από τα ςυγκεκριμζνα δεδομζνα. Φυςικά, 

επθρεάηεται ςθμαντικά και από τθ δομι του δικτφου, κακϊσ και από τον αλγόρικμο 

εκπαίδευςθσ. 

Πςον αφορά τθν υπερπροςαρμογι, πρόκειται για ζνα ςτατιςτικό φαινόμενο που 

παρατθρείται πολφ ςυχνά κατά τθν εκπαίδευςθ και προςομοίωςθ ANN, με ςθμαντικζσ 

αρνθτικζσ ςυνζπειεσ ςτθν αποτελεςματικότθτα τουσ, οπότε απαιτείται ιδιαίτερθ ςθμαςία 

ςτουσ παράγοντεσ που το προκαλοφν. Κακϊσ τα ΑΝΝ δεν ζχουν γνϊςθ τθσ πραγματικισ 

ςυνάρτθςθσ που ςυνδζει τθν είςοδο με τθν ζξοδο που επιχειροφν να προςδιορίςουν, θ 

προςζγγιςθ που υπολογίηουν παρουςιάηει υψθλι ακρίβεια μόνο εντόσ των δεδομζνων από τα 

οποία εκπαιδεφτθκαν. Φυςικά, όςο πιο προςεκτικά πραγματοποιθκεί ο ςχεδιαςμόσ και θ 

εκπαίδευςθ τουσ, τόςο υψθλότερθ κα είναι και θ δυνατότθτα τουσ να γενικεφςουν ςε 

μεγαλφτερα εφρθ παραμζτρων [13], [30], [32], [33]. 

Ωςτόςο, οριςμζνεσ φορζσ τα δίκτυα εςτιάηουν υπερβολικά ακόμα και ςε υποπεδία του 

ςυνολικοφ πεδίου των δεδομζνων, το οποίο ορίηεται ωσ το φαινόμενο τθσ υπερπροςαρμογισ 

που αναφζρκθκε παραπάνω. Σε αυτζσ τισ περιπτϊςεισ, ενϊ τα ςφάλματα τθσ προςεγγιςτικισ 

εξόδου με τθν πραγματικι μπορεί να είναι πολφ μικρά κατά τθν εκπαίδευςθ, όταν επιχειρθκεί 

να προςομοιωκεί το δίκτυο ςε ακόμα και λίγο διαφορετικζσ τιμζσ των μεταβλθτϊν ειςόδου, 

τότε αποτυγχάνει παταγωδϊσ να παράςχει λφςεισ υψθλισ ακρίβειασ. Οι παράγοντεσ που 

κακορίηουν τθν εμφάνιςθ αλλά και τθν ζκταςθ αυτοφ του φαινομζνου είναι πολλοί, αλλά οι 

κριςιμότεροι που λαμβάνονται ςυνικωσ υπόψθ είναι i) Η ποςότθτα-ποιότθτα των δεδομζνων 

εκπαίδευςθσ, ii) Ο αρικμόσ των κρυφϊν επιπζδων και των διαςτάςεων τουσ, iii) Η μζκοδοσ 

εκπαίδευςθσ που εφαρμόηεται. Πςον αφορά το πρϊτο ζχει γίνει ιδθ αναφορά παραπάνω, ενϊ 

θ μζκοδοσ εκπαίδευςθσ κα αναλυκεί ςτθ ςυνζχεια. Σχετικά με τα κρυφά επίπεδα και τουσ 



 
 

104 
 

νευρϊνεσ που αυτά περιζχουν, ουςιαςτικά αυτά κακορίηουν το «βάκοσ» του δικτφου και τθν 

ικανότθτα του να προςδιορίηει πολφπλοκεσ ςχζςεισ. Ρολφ μικρόσ αρικμόσ ςυνεπάγεται 

ανεπαρκι εκπαίδευςθ, ενϊ πολφ μεγάλοσ προκαλεί τον προςδιοριςμό τθσ προςζγγιςθσ μζςω 

υπερβολικά πολφπλοκθσ ςχζςθσ, θ οποία εκδθλϊνεται ωσ το φαινόμενο τθσ 

υπερπροςαρμογισ. Συνεπϊσ, θ βζλτιςτθ τιμι αυτϊν των ςχεδιαςτικϊν παραμζτρων πρζπει να 

προςδιορίηεται με προςοχι και μετά από εκτενισ διερεφνθςθ για το εκάςτοτε πρόβλθμα  [13], 

[30], [32], [33]. 

 

6.5.2. Αλγόριθμοι εκπαύδευςησ: Οπιςθοδιϊδοςη 

Η πιο διαδεδομζνοι αλγόρικμοι επιβλεπόμενθσ μάκθςθσ ανικουν ςτθ γενικότερθ 

κατθγορία των αλγόρικμων οπιςκοδιάδοςθσ. Το όνομα προκφπτει από το γεγονόσ ότι οι 

υπολογιςμοί ξεκινοφν ςτο επίπεδο εξόδου, όπου υπολογίηεται το ςφάλμα ανάμεςα ςτθν 

προςεγγιςτικι και τθν πραγματικι ζξοδο, και ςτθ ςυνζχεια διαδίδεται προσ τα «πίςω» 

οδθγϊντασ ςτθν ανανζωςθ κάκε βάρουσ ξεχωριςτά, με τθν όλθ διαδικαςία να λειτουργεί 

αλυςιδωτά [32], [33]. 

 Στον τυπικό αλγόρικμο οπιςκοδιάδοςθσ, ωσ αντικειμενικι ςυνάρτθςθ χρθςιμοποιείται 

το άκροιςμα των τετραγωνικϊν ςφαλμάτων του δικτφου, ενϊ για τθν ελαχιςτοποίθςι τθσ 

υπολογίηεται θ παράγωγόσ τθσ, με τα βάρθ να υπολογίηονται ζτςι ϊςτε θ παράγωγοσ αυτι να 

μειϊνεται ςυνεχϊσ. Για αυτό το λόγο, οι αλγόρικμοι αυτισ τθσ κατθγορίασ ονομάηονται αλλιϊσ 

και αλγόρικμοι μείωςθσ τθσ βακμίδασ. Μια μακθματικι μορφι που μπορεί να γραφεί για κάκε 

επανάλθψθ αυτοφ του αλγορίκμου είναι θ εξισ: 

              (6.18) 

όπου      και    οι ςυνολικοί πίνακεσ των ςυναπτικϊν βαρϊν του δικτφου ςτθν k+1 και k 

επανάλθψθ του αλγορίκμου, αντίςτοιχα,    θ παράγωγοσ τθσ αντικειμενικισ ςυνάρτθςθσ ςτθν 

k επανάλθψθ και τζλοσ    ο ρυκμόσ εκμάκθςθσ επίςθσ ςτθν k επανάλθψθ [32]. 

 Ο παραπάνω αλγόρικμοσ παρουςιάηει το μεγάλο πλεονζκτθμα ότι όταν εφαρμόηεται 

ςε δίκτυα ςιγμοειδϊν ςυναρτιςεων ενεργοποίθςθσ, μπορεί να οδθγιςει ςτθν προςζγγιςθ 

οποιαςδιποτε ςχζςθσ ειςόδου-εξόδου ανεξαρτιτωσ τθσ πολυπλοκότθτασ τθσ. Ωςτόςο, δεν 

παφει να αποτελεί ζναν πολφ αργό αλγόρικμο, ειδικά όταν ςυγκρίνεται με τισ αντίςτοιχεσ 

μεκόδουσ εκπαίδευςθσ γραμμικϊν ι βθματικϊν δικτφων. Συνεπϊσ, ζχουν αναπτυχκεί πάρα 

πολλζσ παραλλαγζσ του με ςκοπό τθν επιτάχυνςθ τθσ διαδικαςίασ εκπαίδευςθσ. Οι αλγόρικμοι 

αυτοί με τθ ςειρά τουσ διακρίνονται ςτουσ i) Ευρετικοφσ αλγόρικμουσ και ii) Αλγόρικμουσ 

αρικμθτικισ βελτιςτοποίθςθσ, από τουσ οποίουσ κα αναφερκοφν αλγόρικμοι μόνο τθσ 
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δεφτερθσ κατθγορίασ και για τθν ακρίβεια αλγόρικμοι που βαςίηονται ςτθ μζκοδο του Newton 

[32], [33]. 

 Σφμφωνα με τθ μζκοδο αυτι, τα ςυναπτικά βάρθ μποροφν να υπολογιςτοφν με βάςθ 

τθν εξισ ςχζςθ για κάκε επανάλθψθ: 

           
     (6.19) 

όπου    θ Εςςιανι μιτρα, δθλαδι  πίνακασ μερικϊν παραγϊγων δεφτερθσ τάξθσ. Αν και θ 

μζκοδοσ αυτι επιταχφνει κατά μεγάλο βακμό τθ διαδικαςία εκπαίδευςθσ, παρουςιάηει το 

μειονζκτθμα ότι απαιτεί τον υπολογιςμό τθσ Εςςιανισ μιτρασ, ο οποίοσ είναι πολφ περίπλοκοσ 

και υπολογιςτικά κοςτοβόροσ. Συνεπϊσ, αντί για αυτι τθ γενικι μζκοδο, ςτθν πράξθ 

εφαρμόηονται παραλλαγζσ τθσ που αποφεφγουν τον προαναφερκζν υπολογιςμό 

χρθςιμοποιϊντασ ςχζςεισ προςζγγιςθσ τθσ Εςςιανισ μιτρασ, από τισ οποίεσ καλφτερθ επίδοςθ 

όςον αφορά τθν ταχφτθτα παρουςιάηει ο αλγόρικμοσ Levenberg-Marquardt [32]. 

 Σφμφωνα με τον αλγόρικμο αυτό, ςε περιπτϊςεισ όπου θ αντικειμενικι ςυνάρτθςθ ζχει 

μορφι ακροίςματοσ τετραγϊνων ιςχφουν οι παρακάτω προςεγγιςτικζσ ςχζςεισ για τθν Εςςιανι 

μιτρα και τθν παράγωγο τθσ αντικειμενικισ ςυνάρτθςθσ: 

       (6.20) 

        (6.21) 

όπου   το διάνυςμα των ςφαλμάτων του δικτφου και   θ Ιακωβιανι μιτρα, θ οποία 

αποτελείται από τισ παραγϊγουσ πρϊτθσ τάξθσ και ο υπολογιςμόσ τθσ ζναντι τθσ Εςςιανισ 

είναι πολφ πιο απλόσ και γριγοροσ. Ζτςι, με βάςθ τισ παραπάνω ςχζςεισ θ Εξ. (6.19) λαμβάνει 

τθ μορφι: 

                       (6.22) 

όπου ο ςυντελεςτισ μ κακορίηει το πόςο απότομθ κα είναι θ μείωςθ τθσ αντικειμενικισ 

ςυνάρτθςθσ [31], [32], [33]. 

O αλγόρικμοσ Levenberg-Marquardt, όπωσ ζχει ιδθ αναφερκεί, επιταχφνει κατά 

μεγάλο ποςοςτό τθν εκπαίδευςθ ενόσ δικτφου ςε ςφγκριςθ με άλλεσ τεχνικζσ οπιςκοδιάδοςθσ, 

οπότε ζχει πλζον κακιερωκεί ωσ θ προτεινόμενθ μζκοδοσ ςε περιπτϊςεισ όπου το δίκτυο 

αποτελείται από ζωσ και λίγεσ εκατοντάδεσ ςυναπτικά βάρθ. Ωςτόςο, όταν το δίκτυο είναι 

ακόμα μεγαλφτερο, ο αλγόρικμοσ αυτόσ προκαλεί ζντονα προβλιματα υπερπροςαρμογισ του 

δικτφου, φαινόμενο που αναλφκθκε λεπτομερϊσ παραπάνω. Αν και το πρόβλθμα αυτό μπορεί 

να αντιμετωπιςτεί και με άλλουσ τρόπουσ, όπωσ αφξθςθ των δεδομζνων εκπαίδευςθσ ι 

τροποποίθςθ του μεγζκουσ του δικτφου, ςυχνά λφςθ δίνεται μζςω τροποποίθςθσ του 

αλγορίκμου Levenberg-Marquardt, ζτςι ϊςτε να διατθρείται θ υψθλι ταχφτθτα του αλλά 
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ταυτόχρονα να ενιςχφεται θ δυνατότθτα του δικτφου να γενικεφει. Η τροποποίθςθ αυτι 

πραγματοποιείται είτε μζςω τθσ Αυτόματθσ Διακοπισ, είτε μζςω τθσ Κανονικοποίθςθσ [32]. 

Στθν πρϊτθ περίπτωςθ, ταυτόχρονα με τθν εκπαίδευςθ πραγματοποιείται και 

προςομοίωςθ του δικτφου πάνω ςε ανεξάρτθτα δεδομζνα ειςόδου, οπότε αν παρατθρθκεί 

αφξθςθ των ςφαλμάτων ςε αυτά τα δεδομζνα ενϊ ταυτόχρονα τα ςφάλματα τθσ εκπαίδευςθσ 

είναι πολφ μικρά, τότε υποδεικνφεται ότι ζχει ξεκινιςει θ υπερπροςαρμογι του δικτφου και 

κατά ςυνζπεια θ διαδικαςία τθσ εκπαίδευςθσ διακόπτεται αυτόματα, παρόλο που δεν ζχει 

επιτευχκεί ελαχιςτοποίθςθ τθσ αντικειμενικισ ςυνάρτθςθσ. Στθ δεφτερθ περίπτωςθ, 

πραγματοποιείται τροποποίθςθ τθσ αντικειμενικισ ςυνάρτθςθσ, ζτςι ϊςτε αυτι να αποτελείται 

όχι μόνο από το άκροιςμα των τετραγωνικϊν ςφαλμάτων, αλλά και από το άκροιςμα των 

τετραγϊνων των ςυναπτικϊν βαρϊν, οδθγϊντασ ζτςι ςτθν ταυτόχρονθ μείωςθ και των δφο. 

Ζχει αποδειχκεί ότι τα δίκτυα που αποτελοφνται από μικρζσ τιμζσ ςυναπτικϊν βαρϊν είναι 

πολφ ςτακερότερα και παρουςιάηουν πολφ πιο δφςκολα υπερπροςαρμογι, κακϊσ 

αποφεφγεται να δοκεί υπερβολικά μεγάλθ βαρφτθτα ςε ςυγκεκριμζνεσ μεταβλθτζσ εισ βάροσ 

των υπολοίπων [32]. 

Η αντικειμενικι ςυνάρτθςθ F ςτθν περίπτωςθ ενόσ κανονικοποιθμζνου αλγορίκμου 

οπιςκοδιάδοςθσ δίνεται από τθ ςχζςθ [31], [32], [33]: 

           (6.23) 

όπου    και    οι δφο προαναφερκζντεσ όροι, οι οποίοι ορίηονται ωσ: 

    ∑  
  (6.24) 

    ∑   ̂     
  (6.25) 

Οι ςυντελεςτζσ α και β ζχουν ωσ ςκοπό τθ ςτάκμιςθ των δφο όρων, ζτςι ϊςτε να δίνεται ςτον 

κακζνα θ ανάλογθ βαρφτθτα που επικυμείται. Αν     δίνεται ζμφαςθ ςτθ μείωςθ των 

ςυναπτικϊν βαρϊν και τθν επακόλουκθ αφξθςθ τθσ ςτακερότθτασ του δικτφου αλλά θ 

εκπαίδευςθ του δικτφου ίςωσ να μθν είναι επαρκισ,  ενϊ αν     δίνεται ζμφαςθ ςτθ μείωςθ 

των ςφαλμάτων εκπαίδευςθσ αλλά γίνεται πικανότερθ θ εμφάνιςθ υπερπροςαρμογισ. 

Ρροφανϊσ, πάντα ιςχφει ότι α+β=1, ενϊ για α=0 θ αντικειμενικι ςυνάρτθςθ καταλιγει ςτθν 

τυπικι τθσ μορφι που χρθςιμοποιείται ςτισ κλαςικζσ μεκόδουσ οπιςκοδιάδοςθσ [31], [34]. 

 Τϊρα, πρζπει να αντιμετωπιςτεί το ηιτθμα τθσ επιλογισ κατάλλθλων τιμϊν για τουσ 

δφο ςυντελεςτζσ κανονικοποίθςθσ, ζτςι ϊςτε να μθν εμφανιςτεί καμία από τισ δφο παραπάνω 

ακραίεσ περιπτϊςεισ. Η απάντθςθ δίνεται μζςω του Μπεχηιανοφ πλαιςίου κανονικοποίθςθσ 

και για αυτό το λόγο θ μζκοδοσ εκπαίδευςθσ που χρθςιμοποιεί τθν αντικειμενικι ςυνάρτθςθ 

τθσ Εξ. (6.23) ςε ςυνδυαςμό με αυτό το πλαίςιο ονομάηεται Μπεχηιανι Κανονικοποίθςθ [32]. 
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 Στθ μζκοδο αυτι, οι παράμετροι α, β κεωροφνται τυχαίεσ μεταβλθτζσ που 

περιγράφονται από ςυγκεκριμζνεσ κατανομζσ, οπότε ο προςδιοριςμόσ των βζλτιςτων τιμϊν 

τουσ πραγματοποιείται μζςω του κεωριματοσ του Bayes,  ςφμφωνα με το οποίο για 

ςυγκεκριμζνο ςφνολο δεδομζνων εκπαίδευςθσ D και μοντζλο νευρωνικοφ δικτφου M θ τελικι 

κατανομι των ςυναπτικϊν βαρϊν δίνεται από τθ ςχζςθ [31], [34]: 

    |         
   |         |    

   |      
 (6.26) 

όπου    |     θ αρχικι κατανομι των ςυναπτικϊν βαρϊν πριν τθν εκπαίδευςθ, 

   |       θ πικανότθτα να προκφψουν τα δεδομζνα εκπαίδευςθσ από τα βάρθ που 

υπολογίςτθκαν και τζλοσ    |       ο παράγοντασ κανονικοποίθςθσ. Ελαχιςτοποίθςθ τθσ 

αντικειμενικισ ςυνάρτθςθσ ιςοδυναμεί με μεγιςτοποίθςθ του όρου    |        , το οποίο 

με τθ ςειρά του ιςοδυναμεί με μεγιςτοποίθςθ τθσ κατανομισ των α και β, θ οποία δίνεται από 

τθν εξισ ςχζςθ [31], [34]: 

      |     
   |           |  

   |  
 (6.27) 

από τθν οποία ςυμπεραίνεται ότι θ μεγιςτοποίθςθ τθσ κατανομισ των α και β ιςοδυναμεί με 

μεγιςτοποίθςθ τθσ πικανότθτασ    |      . Μετά από αρκετοφσ μακθματικοφσ χειριςμοφσ 

προςδιορίηεται θ ακριβισ ςχζςθ που δίνει αυτι τθν πικανότθτα, ενϊ μετά από επιπλζον 

μακθματικοφσ χειριςμοφσ υπολογίηονται οι τιμζσ των α και β που τθ μεγιςτοποιοφν. 

Αναφζρεται ότι ςτισ ςχζςεισ αυτζσ ςυμμετζχει και θ Εςςιανι μιτρα, θ οποία προςεγγίηεται 

ςφμφωνα με τθν Εξ. (6.20). Τζλοσ, αφοφ προςδιοριςτοφν οι βζλτιςτεσ τιμζσ των παραμζτρων 

κανονικοποίθςθσ α, β και κατά ςυνζπεια θ ακριβισ μορφι τθσ αντικειμενικισ ςυνάρτθςθσ F, θ 

μζκοδοσ αξιοποιεί τον αλγόρικμο Levenberg-Marquardt [31], [34]. 

 

6.6. Δυναμικϊ Τεχνητϊ Νευρωνικϊ Δύκτυα: Δύκτυο NARX 

Ππωσ αναφζρκθκε και ςτθν Εν. 6.4.2, τα ANN διακρίνονται ςε ςτατικά και δυναμικά 

δίκτυα, με τα πρϊτα να είναι κατά κφριο λόγο δίκτυα πρόςκιασ τροφοδότθςθσ ενϊ τα δεφτερα 

είναι ςυνικωσ αναδρομικά δίκτυα, δθλαδι περιζχουν τουλάχιςτο μια ανατροφοδότθςθ. 

Φυςικά, υπάρχουν και εξαιρζςεισ και για τισ δφο περιπτϊςεισ. Τα δυναμικά δίκτυα είναι 

γενικϊσ πιο ιςχυρά από τα ςτατικά, κακϊσ μποροφν να προςεγγίςουν όχι μόνο 

αμφιμονοςιμαντεσ ςχζςεισ ειςόδου-εξόδου αλλά και χρονικά μεταβαλλόμενα πρότυπα. Η 

ςθμαντικι αυτι ιδιότθτα ζχει οδθγιςει ςτθν αξιοποίθςθ τουσ ςε ζνα μεγάλο εφροσ 

εφαρμογϊν, όπωσ το μθ γραμμικό φιλτράριςμα, τθν πρόβλεψθ μελλοντικϊν τιμϊν εξόδου για 

δεδομζνθ είςοδο, τθ ρφκμιςθ και τθ μακθματικι μοντελοποίθςθ μθ γραμμικϊν δυναμικϊν 

ςυςτθμάτων. Η τελευταία τουσ αυτι δυνατότθτα αξιοποιείται και ςτθν παροφςα εργαςία [32]. 
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Φυςικά, τα δίκτυα αυτά είναι αρκετά πιο πολφπλοκα από τα ςτατικά πρόςκιασ 

τροφοδότθςθσ, κακϊσ θ πλθροφορία κατευκφνεται και προσ τα πίςω, ενϊ επίςθσ κάκε 

μεταβλθτι εξαρτάται και από το χρόνο. Το γεγονόσ αυτό κακιςτά τθν εκπαίδευςθ τουσ αρκετά 

πιο υπολογιςτικά επίπονθ. Κατά τθ ςυντριπτικι πλειονότθτα των περιπτϊςεων, θ εκπαίδευςθ 

τουσ πραγματοποιείται με αλγόρικμουσ οπιςκοδιάδοςθσ, οι οποίοι αναλφκθκαν ςε μεγάλο 

βακμό ςτθν προθγοφμενθ ενότθτα. Ωςτόςο, ο υπολογιςμόσ τθσ παραγϊγου είναι αρκετά πιο 

πολφπλοκοσ ςε αυτι τθν περίπτωςθ, κακϊσ από το δεφτερο χρονικό βιμα και μετά, κάποιεσ 

από τισ ειςόδουσ του δικτφου εξαρτϊνται από τα ςυναπτικά βάρθ που υπολογίςκθκαν ςτο 

προθγοφμενο χρονικό βιμα. Πταν αυτζσ οι «ιδιαιτερότθτεσ» που προκφπτουν λόγω τθσ 

δυναμικισ ςυμπεριφοράσ του δικτφου λαμβάνονται υπόψθ κατά τθν εκπαίδευςθ τουσ, τότε θ 

μζκοδοσ ονομάηεται Δυναμικι Οπιςκοδιάδοςθ. Τζλοσ, επιςθμαίνεται ότι πολλζσ φορζσ θ 

δυναμικι οπιςκοδιάδοςθ μπορεί να αποφευχκεί και ζνα δυναμικό δίκτυο μπορεί να 

εκπαιδευτεί και μζςω τυπικισ οπιςκοδιάδοςθσ, κάτι που κα εξθγθκεί παρακάτω [32]. 

 Ζνα πολφ ιςχυρό δυναμικό αναδρομικό δίκτυο είναι το NARX, το οποίο ζχει πάρει το 

όνομα του από το ομϊνυμο ςτατιςτικό μοντζλο «Nonlinear autoregressive with external 

input», το οποίο περιγράφεται από τθν εξισ εξίςωςθ: 

        * (     
)                  (     

)           + (6.28) 

δθλαδι θ ζξοδοσ του μοντζλου τθ χρονικι ςτιγμι    εξαρτάται από τθν είςοδο τθν ίδια χρονικι 

ςτιγμι, κακϊσ και από τισ ειςόδουσ και τισ εξόδουσ προθγοφμενων χρονικϊν ςτιγμϊν. Οι 

παράμετροι    και    ονομάηονται κακυςτεριςεισ ι τάξεισ μνιμθσ τθσ ειςόδου και τθσ εξόδου, 

αντίςτοιχα, και πρακτικά ορίηουν τον αρικμό των παρελκοντικϊν χρονικϊν βθμάτων που 

επθρεάηουν τθν «τωρινι» ζξοδο. Πταν θ μθ γραμμικι ςυνάρτθςθ   προςδιορίηεται μζςω 

εκπαίδευςθσ κάποιου ANN, τότε το μοντζλο αυτό περιγράφει ςυγκεκριμζνα ζνα δυναμικό 

αναδρομικό δίκτυο NARX [32], [35], [36]. 

 Σε αντίκεςθ με άλλα αναδρομικά δίκτυα, το NARX περιζχει μόνο μια ανατροφοδοςία, θ 

οποία ξεκινά από το επίπεδο εξόδου και καταλιγει ςτο επίπεδο ειςόδου. Το γεγονόσ αυτό όχι 

μόνο δεν οδθγεί ςε απϊλεια υπολογιςτικισ δφναμθσ, αλλά αντικζτωσ κακιςτά τα δίκτυα NARX 

πολφ ιςχυρά, ενϊ επίςθσ τουσ προςδίδει αρκετά πλεονεκτιματα, όπωσ πιο αποτελεςματικι 

εκπαίδευςθ μζςω οπιςκοδιάδοςθσ και μείωςθ τθσ ευαιςκθςίασ του δικτφου ςε 

μακροπρόκεςμεσ εξαρτιςεισ. Επιπλζον, τα δίκτυα αυτά ςυγκλίνουν πιο γριγορα και 

παρουςιάηουν αυξθμζνθ δυνατότθτα γενίκευςθσ. Ζνα τυπικό NARX δίκτυο τριϊν επιπζδων 

απεικονίηεται ςτο Σχιμα 6.6 [35], [36]. 
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χιμα 6.6: Δίκτυο NARX τριϊν επιπζδων 

 

 Τα NARX δίκτυα μποροφν να λειτουργιςουν ςε δφο διαφορετικζσ αρχιτεκτονικζσ 

διαμορφϊςεισ, τθν Παράλλθλθ και τθ ςειριακι-Παράλλθλθ, οι οποίεσ παρουςιάηονται ςτο 

Σχιμα 6.7. Η παράλλθλθ διαμόρφωςθ, θ οποία ταυτίηεται με το δίκτυο του Σχιμα 6.6, 

χρθςιμοποιείται κατά τθν προςομοίωςθ του δικτφου, όπου θ ζξοδοσ του προθγοφμενου 

χρονικοφ βιματοσ τροφοδοτείται πίςω ςτο επίπεδο ειςόδου κατά το τωρινό χρονικό βιμα, 

προςδίδοντασ τθν ιδιότθτα τθσ μνιμθσ και επακόλουκα τθσ δυναμικότθτασ που χαρακτθρίηει 

αυτά τα δίκτυα. Τονίηεται ότι λόγω τθσ ςυγκεκριμζνθσ δομισ υπάρχει ςθμαντικόσ κίνδυνοσ 

ςυςςϊρευςθσ ςφαλμάτων με τθν πάροδο του χρόνου. Για αυτό το λόγο, θ ορκι εκπαίδευςθ 

και ο ακριβισ προςδιοριςμόσ τθσ ςυνάρτθςθσ   παίηει τεράςτιο ρόλο ςτθν αποτελεςματικι 

λειτουργία ενόσ NARX δικτφου [32]. 

Στθ ςειριακι-παράλλθλθ διαμόρφωςθ θ ανατροφοδοςία εξαλείφεται και αντ' αυτοφ το 

δίκτυο τροφοδοτείται με τα πραγματικά διανφςματα εξόδου που αντιςτοιχοφν ςε κάκε 

διάνυςμα ειςόδου που τροφοδοτεί το δίκτυο. Φυςικά, και τα δφο αυτά διανφςματα είναι 

χρονικά μεταβαλλόμενα κακϊσ ακόμα και χωρίσ τθν ανατροφοδοςία πρόκειται για ζνα 

δυναμικό δίκτυο. Η διαμόρφωςθ αυτι εφαρμόηεται ςυνικωσ κατά τθν εκπαίδευςθ του 

δικτφου, όπου οι πραγματικζσ ζξοδοι είναι διακζςιμεσ. Αν και το NARX μπορεί να εκπαιδευτεί 

και ςτθν παράλλθλθ αρχιτεκτονικι, θ εκπαίδευςθ του ςτθ ςειριακι-παράλλθλθ παρουςιάηει το 

πολφ ςθμαντικό πλεονζκτθμα πωσ το δίκτυο ακολουκεί μια αρχιτεκτονικι κακαρά πρόςκιασ 

τροφοδότθςθσ, ςαν αυτζσ που παρουςιάηονται ςτα Σχιμα 6.4 και Σχιμα 6.5, το οποίο 

επιτρζπει τθ χριςθ αλγορίκμων ςτατικισ οπιςκοδιάδοςθσ (βλ. Εν. 6.5.2), οι οποίοι είναι πολφ 

πιο απλοί και υπολογιςτικά «φκθνοί» ςυγκριτικά με τθ δυναμικι οπιςκοδιάδοςθ [32]. 
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χιμα 6.7: Οι δφο τυπικζσ αρχιτεκτονικζσ διαμορφϊςεισ των NARX δικτφων 
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7. Υπολογιςτικό διαδικαςύα και αποτελϋςματα 
 

7.1. Υπολογιςτικό διαδικαςύα 

Στο Σχιμα 7.1 παρουςιάηεται το 

ςυνολικό διάγραμμα ροισ τθσ υπολογιςτικισ 

διαδικαςίασ που ακολουκικθκε ςτο πλαίςιο 

τθσ παροφςασ εργαςίασ, θ οποία ουςιαςτικά 

αποτελεί το υπολογιςτικό πλαίςιο που 

προτείνεται για τθν αποδοτικι και 

αποτελεςματικι αντιμετϊπιςθ προβλθμάτων 

υπολογιςτικισ ρευςτοδυναμικισ που 

αποτελοφνται από τριςδιάςτατα λεπτομερι 

CFD μοντζλα μεγάλθσ κλίμακασ. Ππωσ 

αναφζρκθκε και ςτθν Εν. 3.4, ο πυρινασ αυτοφ 

του πλαιςίου είναι θ δθμιουργία ενόσ 

μοντζλου μειωμζνθσ τάξθσ (ROM) με 

εφαρμογι Ορκισ Ορκογϊνιασ Αποςφνκεςθσ 

(POD) και Τεχνθτϊν Νευρωνικϊν Δικτφων 

(ANN), ενϊ επιπλζον το πλαίςιο εμπλουτίηεται 

με τεχνικζσ παράλλθλου προγραμματιςμοφ και 

παρεμβολισ από-πλζγμα-ςε-πλζγμα. Το 

μοντζλο που προκφπτει ζχει τθ δυνατότθτα 

μζςα ςε ελάχιςτα λεπτά να προβλζπει τα πεδία 

ροισ, τα οποία τροφοδοτοφνται ςτο πλιρεσ 

μοντζλο, με αποτζλεςμα τθν ταχφτερθ 

ςφγκλιςθ του και τον υπολογιςμό του ρυκμοφ 

απόκεςθσ και τθσ ομοιομορφίασ των υμενίων 

για διάφορεσ ςυνκικεσ τθσ διεργαςίασ. Τζλοσ, 

επιςθμαίνεται ότι το πλαίςιο αυτό μπορεί να 

εφαρμοςτεί ςε οποιοδιποτε CFD πρόβλθμα και με χριςθ οποιουδιποτε CFD κϊδικα, αρκεί να 

τθροφνται κάποιεσ προχποκζςεισ (βλ. 3.4), ενϊ ο πυρινασ του, δθλαδι θ μείωςθ τάξθσ, μπορεί 

να εφαρμοςτεί ςε οποιοδιποτε υπολογιςτικό πρόβλθμα, κακϊσ βαςίηεται αποκλειςτικά ςε 

αξιοποίθςθ δεδομζνων και όχι εκ των προτζρων γνϊςθ των ιδιοτιτων του ςυςτιματοσ και των 

εξιςϊςεων που το διζπουν. Στισ υποενότθτεσ που ακολουκοφν περιγράφονται ςυνοπτικά τα 

επιμζρουσ ςτάδια τθσ διαδικαςίασ που απεικονίηονται ςτο Σχιμα 7.1. 

χιμα 7.1: Διάγραμμα ροισ υπολογιςτικισ διαδικαςίασ 
– Τπολογιςτικό πλαίςιο εργαςίασ 
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7.2. Συλλογό δεδομϋνων – Επύλυςη λεπτομερούσ υδροδυναμικού 

μοντϋλου 

Τα δεδομζνα που χρθςιμοποιοφνται για τθν καταςκευι του μοντζλου μειωμζνθσ τάξθσ 

αποτελοφν αποτελζςματα προςομοίωςθσ του λεπτομεροφσ υδροδυναμικοφ μοντζλου του 

μελετϊμενου αντιδραςτιρα (βλ. Εν. 2.2) και ςυλλζγονται από τθν επίλυςθ του μοντζλου αυτοφ 

ςε μεταβατικι κατάςταςθ. Η επίλυςθ του μοντζλου πραγματοποιείται ςτο αραιό πλζγμα, το 

οποίο αποτελείται από 309155 κελιά, οπότε το διάνυςμα κατάςταςθσ που υπολογίηεται κάκε 

φορά περιζχει 1545775 ςτοιχεία, τα οποία αντιςτοιχοφν ςτισ τιμζσ των ςυνιςτωςϊν x, y και z 

τθσ ταχφτθτασ, ςτθν πίεςθ και τζλοσ ςτθ κερμοκραςία, για κάκε κελί του πλζγματοσ. 

Επιςθμαίνεται ότι οι λφςεισ που προκφπτουν από το αραιό πλζγμα δεν αποτελοφν πραγματικζσ 

καταςτάςεισ του αντιδραςτιρα, λόγω του υψθλοφ ςφάλματοσ που εμπεριζχουν. Ενδεικτικά 

αναφζρεται ότι το πυκνό πλζγμα αποτελείται από 1232468 κελιά και το αντίςτοιχο διάνυςμα 

κατάςταςθσ από 6162340 ςτοιχεία. 

Αρχικά, υπολογίηονται μόνιμεσ καταςτάςεισ του αντιδραςτιρα για διάφορεσ τιμζσ τθσ 

παροχισ ειςόδου του DMEAA, θ οποία όπωσ ζχει ιδθ αναφερκεί αποτελεί και τθ μεταβλθτι 

ειςόδου του ςυςτιματοσ (βλ. Εν. 5.2). Στθ ςυνζχεια, οι μόνιμεσ καταςτάςεισ χρθςιμοποιοφνται 

ωσ αρχικζσ καταςτάςεισ ςε βθματικζσ επιβολζσ που αςκοφνται ςτθν παροχι, εντόσ του εφρουσ 

1.5 ζωσ 2 sccm, το οποίο επιλζχκθκε με βάςθ τισ ρεαλιςτικζσ τιμζσ που χρθςιμοποιοφνται ςτον 

πραγματικό αντιδραςτιρα. Η μεταβλθτι εξόδου του ςυςτιματοσ είναι το διάνυςμα 

κατάςταςθσ του αντιδραςτιρα      μετά από κάκε χρονικό βιμα Δt των παραπάνω επιβολϊν, 

το οποίο αποτελεί το ςτιγμιότυπο του αντιδραςτιρα τθ ςυγκεκριμζνθ χρονικι ςτιγμι. Το 

ςφνολο όλων των ςτιγμιοτφπων για μια επιβολι ςυνκζτει τθν τροχιά του αντιδραςτιρα ςτο 

χρόνο για τθν επιβολι αυτι, θ οποία αποτελεί πρακτικά τθ δυναμικι απόκριςθ του 

ςυςτιματοσ    [            (     )]. 

Κατά τθν προαναφερκείςα δυναμικι μελζτθ του αντιδραςτιρα, οι βθματικζσ επιβολζσ 

γίνονται μζςω του προγραμματιςτικοφ περιβάλλοντοσ Matlab, το οποίο καλεί εξωτερικά το 

Fluent. Για κάκε χρονικό βιμα k, ωσ αρχικι ςυνκικθ λαμβάνεται θ κατάςταςθ του 

προθγοφμενου βιματοσ, δθλαδι        , ενϊ ςε κάκε βιμα πραγματοποιοφνται 200 

επαναλιψεισ τθσ μεκόδου πεπεραςμζνων όγκων (βλ. Εν. 2.3.2). Η διαδικαςία επίλυςθσ 

ξεκινάει τθ χρονικι ςτιγμι       , ενϊ το ςτιγμιότυπο       αντιςτοιχεί ςτθ μόνιμθ 

κατάςταςθ που χρθςιμοποιικθκε ωσ αρχικι ςυνκικθ για τθν επιβολι. 

Η ςφγκλιςθ τθσ επίλυςθσ ςτθ νζα μόνιμθ κατάςταςθ τθσ επιβολισ ελζγχεται επίςθσ 

μζςω του Matlab, με υπολογιςμό τθσ νόρμασ τθσ διαφοράσ δφο διαδοχικϊν διανυςμάτων 

κατάςταςθσ (ςτιγμιοτφπων), θ οποία πρζπει να είναι μικρότερθ ενόσ προκακοριςμζνου ορίου 

ανοχισ, το οποίο ςτθν προκειμζνθ περίπτωςθ είναι 10-6, δθλαδι: 
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‖             ‖

‖     ‖
      (7.1) 

 Η ανοχι 10-6 ςτθν επίλυςθ του ςυςτιματοσ εξιςϊςεων υποδθλϊνει ςφγκλιςθ (χρονικά) 

ςτθ νζα μόνιμθ κατάςταςθ. Με ςκοπό τθν επιβεβαίωςθ τθσ ςυγκεκριμζνθσ παραδοχισ, τα 

διανφςματα κατάςταςθσ που καταλιγουν οι επιβολζσ ςτο τζλοσ τουσ ςυγκρίνονται με τα 

διανφςματα κατάςταςθσ που είχαν υπολογιςκεί αρχικά ωσ μόνιμεσ καταςτάςεισ για διάφορεσ 

τιμζσ τθσ παροχισ του DMEAA. Το ςχετικό ςφάλμα των δφο καταςτάςεων τείνει ςτο μθδζν και 

άρα θ κατάςταςθ του αντιδραςτιρα ζχει ςυγκλίνει ςτθ νζα μόνιμθ κατάςταςθ, ςυνεπϊσ θ 

παραδοχι τθσ ςυγκεκριμζνθσ ανοχισ κρίνεται αποδεκτι. 

 Τζλοσ, οι τροχιζσ των επιβολϊν που ςυλλζχκθκαν μζςω εξόρυξθσ τουσ από το Fluent 

«ενϊνονται» ςε ζναν κοινό πίνακα, ο οποίοσ αποτελεί τθν είςοδο τθσ POD. Ο πίνακασ αυτόσ 

δεν είναι κανζνασ άλλοσ από τον πίνακα Y που περιγράφθκε διεξοδικά ςτθν ενότθτα 5.3.2. και 

περιζχει όλα τα ςτιγμιότυπα όλων των επιβολϊν. 

 

7.3. Παρϊλληλη επεξεργαςύα και προγραμματιςμόσ 

 

7.3.1. Παρϊλληλη επεξεργαςύα 

Πλεσ οι προςομοιϊςεισ που πραγματοποιικθκαν ςτο πλαίςιο τθσ παροφςασ εργαςίασ, 

ζτρεξαν ςτθ ςυςτοιχία υπολογιςτϊν Polylaos, θ οποία ςτεγάηεται ςτο Υπολογιςτικό Κζντρο τθσ 

Σχολισ Χθμικϊν Μθχανικϊν του Εκνικοφ Μετςόβιου Ρολυτεχνείου. Ρρόκειται για μια 

ςυςτοιχία 32 πυρινων, με τον κάκε πυρινα να αποτελείται από ζναν οκταπφρθνο επεξεργαςτι 

ςυχνότθτασ 2.4 GHz και 4 GB μνιμθσ RAM, με αποτζλεςμα να διακζτει ςυνολικά 

32 οκταπφρνουσ επεξεργαςτζσ και 128 GB μνιμθσ RAM. 

Πςον αφορά τισ προςομοιϊςεισ αυτζσ κακ’ αυτζσ, οι πυρινεσ που επιςτρατεφονται να 

λειτουργιςουν ωσ υπολογιςτικοί κόμβοι είναι πάντα 12, ενϊ το πλζγμα διαμερίηεται ςε επίςθσ 

12 τμιματα. Συνεπϊσ, ςε κάκε κόμβο αντιςτοιχεί και ζνα τμιμα του πλζγματοσ. Τονίηεται ότι 

αυτζσ οι τιμζσ προζκυψαν από ανάλυςθ τθσ μείωςθσ του υπολογιςτικοφ χρόνου κατά τθν 

παράλλθλθ επεξεργαςία μεταξφ του εφρουσ 10 ζωσ 14 κόμβων. Σθμειϊνεται ότι αφξθςθ των 

κόμβων πάνω από ζνα ςυγκεκριμζνο όριο επιφζρει μείωςθ τθσ ταχφτθτασ επίλυςθσ, λόγω του 

ότι αυξάνεται υπερβολικά ο χρόνοσ επικοινωνίασ μεταξφ των κόμβων.  

Τζλοσ, θ μζκοδοσ διαμεριςμοφ που εφαρμόηεται είναι θ Principal Axis, κατά τθν οποία 

το υπολογιςτικό χωρίο διχοτομείται με βάςθ τισ κφριεσ ςυντεταγμζνεσ του (αυτζσ μπορεί και να 

ταυτίηονται με τισ καρτεςιανζσ). Η μζκοδοσ επιλζχκθκε λόγω του γεγονότοσ ότι διευκολφνει 

ςθμαντικά τθν εξόρυξθ δεδομζνων από τα αποτελζςματα των προςομοιϊςεων, διαδικαςία 
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που αποτελεί αναπόςπαςτο κομμάτι του υπολογιςτικοφ πλαιςίου που οικοδομείται ςτθν 

παροφςα εργαςία, όπωσ αναφζρκθκε και ςτθν Εν. 3.4. Φυςικά, πραγματοποιικθκε και μελζτθ 

ςφγκριςθσ τθσ ταχφτθτασ αυτισ τθσ μεκόδου με τθν METIS, θ οποία ςυχνά αποτελεί τθν 

προτιμότερθ μζκοδο, με τα αποτελζςματα να είναι ςυγκρίςιμα. Επιπλζον, πραγματοποιικθκε 

και βελτιςτοποίθςθ του διαμεριςμοφ με χριςθ τθσ τεχνικισ τθσ λείανςθσ που αναφζρκθκε 

ςτθν Εν. 4.1.3. 

 

7.3.2. Παρϊλληλοσ προγραμματιςμόσ 

Τα δεδομζνα των οποίων απαιτείται θ εξόρυξθ (για λόγουσ που αναφζρκθκαν ςτθν Εν. 

3.4 και κα αναλυκοφν παρακάτω) είναι τα πεδία των τριϊν ςυνιςτωςϊν τθσ ταχφτθτασ, θ πίεςθ 

και θ κερμοκραςία, τα οποία εγγράφονται ςε αρχεία για χριςθ τουσ ςτθ διαδικαςία 

δθμιουργίασ του μοντζλου μειωμζνθσ τάξθσ. Τα 5 αυτά πεδία ςυνιςτοφν τα υδροδυναμικά 

χαρακτθριςτικά τθσ ροισ εντόσ του αντιδραςτιρα. Η εξόρυξθ τουσ από αποτελζςματα 

ςειριακοφ επιλφτθ πραγματοποιείται μζςω ενόσ UDF, το οποίο πρακτικά δθμιουργεί βρόγχουσ 

επανάλθψθσ πάνω ςε όλα τα κελιά του πλζγματοσ, ενϊ εντόσ κάκε βρόγχου περιζχονται 

εντολζσ που διαβάηουν και ςτθ ςυνζχεια γράφουν τισ τιμζσ των παραπάνω πεδίων για το 

εκάςτοτε κελί ςε ζνα αρχείο που είχε ανοίξει πριν τθν εκτζλεςθ των βρόγχων και αντίςτοιχα 

κλείνει μετά τθν εγγραφι των προαναφερκζντων τιμϊν. Το UDF ενεργοποιείται κατά το 

κλείςιμο του Fluent. 

 Τα ςτάδια τθσ παραλλθλοποίθςθσ αυτοφ του  UDF που ακολουκικθκαν είναι 

ςυνοπτικά τα εξισ: 

1. Ο HOST ανοίγει το αρχείο. 

2. Κάκε υπολογιςτικόσ κόμβοσ λαμβάνει πρόςβαςθ ςτα αποτελζςματα των κελιϊν του 

τμιματοσ του πλζγματοσ που αυτόσ είχε αναλάβει κατά τθν παράλλθλθ προςομοίωςθ 

του μοντζλου. 

3. Κάκε υπολογιςτικόσ κόμβοσ δθμιουργεί βρόγχουσ πάνω ςτα κελιά του, διαβάηει τισ 

τιμζσ των επιηθτοφμενων μεγεκϊν και τζλοσ τισ αποκθκεφει ςε κατάλλθλουσ πίνακεσ. 

4.  Ο κόμβοσ-0 ςτζλνει πρϊτοσ τα δικά του δεδομζνα ςτθν HOST. 

5. Οι υπόλοιποι κόμβοι ςτζλνουν τα δικά τουσ δεδομζνα ςτον κόμβο-0. 

6. Ο κόμβοσ-0 τα παραλαμβάνει και με τθ ςειρά του τα ςτζλνει ςτθν HOST με τθν 

κατάλλθλθ ςειρά. 

7. Ο HOST τα παραλαμβάνει και τα ςυμπυκνϊνει ςε ζναν πίνακα για κάκε πεδίο. 

8. Τζλοσ, ο HOST γράφει τουσ 5 πίνακεσ ςτο αρχείο και ςτθ ςυνζχεια το κλείνει. 

Σθμειϊνεται ότι και το παράλλθλο UDF ενεργοποιείται κατά το κλείςιμο του Fluent. 
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7.4. Σχεδιαςμόσ POD βϊςησ 

Η καταςκευι τθσ βάςθσ βαςίηεται ςτθν POD και πιο ςυγκεκριμζνα ςτθ μζκοδο 

ςτιγμιοτφπων, ενϊ πραγματοποιείται αποκλειςτικά μζςω του Matlab. Αφοφ δθμιουργθκεί ο 

πίνακασ Y, ακολουκεί θ κανονικοποίθςθ του μζςω των εξιςϊςεων (5.32), (5.33) και (5.34). Στθ 

ςυνζχεια, υπολογίηεται ο πίνακασ ςυςχζτιςθσ K’ (Εξ. (5.19)), κακϊσ και οι ιδιοτιμζσ και 

ιδιοδιανφςματα αυτοφ μζςω κατάλλθλων εντολϊν του Matlab. Τζλοσ, από τθν εξίςωςθ (5.20) 

υπολογίηονται τα ιδιοδιανφςματα του  πίνακα ςυςχζτιςθσ K, τα οποία ςχθματίηουν τθν 

ορκοκανονικι POD βάςθ Z (Εξ. (5.23)). Η επιλογι τθσ διάςταςθσ τθσ βάςθσ κρίνεται με 

ταυτόχρονθ ςφγκριςθ των τιμϊν I(d), οι οποίεσ υπολογίηονται από τθν Εξ. (5.30) και από τον 

προςδιοριςμό των ςφαλμάτων (Εξ. (5.35) - (5.37)). Οι προςεγγιςτικζσ καταςτάςεισ-ςτιγμιότυπα 

που υπειςζρχονται ςτισ εξιςϊςεισ των ςφαλμάτων υπολογίηονται από τθν Εξ. (5.27) και οι 

αντίςτοιχοι ςυντελεςτζσ από τθν Εξ. (5.28). 

Κατά το ςχεδιαςμό τθσ διαδικαςίασ τθσ αποςφνκεςθσ, οι δφο κριςιμότερεσ παράμετροι 

που πρζπει να διερευνθκοφν διεξοδικά από το ςχεδιαςτι είναι: 

a) Το απαραίτθτο πλικοσ ςτιγμιοτφπων ςτον πίνακα Y 

b) Το απαραίτθτο πλικοσ των κυρίων POD διανυςμάτων, δθλαδι θ διάςταςθ τθσ βάςθσ Z 

Η ςτρατθγικι ςχεδιαςμοφ που ακολουκικθκε ςτθν παροφςα εργαςία λαμβάνει υπόψθ τθσ και 

τα δφο αυτά κριτιρια. Ριο ςυγκεκριμζνα, μελετϊνται δφο ανεξάρτθτα μεταξφ τουσ ςενάρια 

όςον αφορά το κριτιριο (a), μεταβάλλοντασ τον αρικμό των επιβολϊν που απαρτίηουν τον 

πίνακα Y, ενϊ το κριτιριο (b) διερευνάται ςε κάκε ςενάριο, ςυγκρίνοντασ το ποςοςτό 

πλθροφορίασ κακϊσ και τα ςφάλματα των βάςεων που προκφπτουν για διάφορα πλικθ 

χρθςιμοποιοφντων ιδιοδιανυςμάτων. Στο τζλοσ, γίνεται μια «πανοραμικι» ςφγκριςθ όλων των 

περιπτϊςεων ϊςτε να αποφαςιςκεί ποια βάςθ είναι θ βζλτιςτθ. 

 Επίςθσ, υπενκυμίηεται ότι θ μελζτθ περιορίηεται ςτο διάςτθμα παροχισ DMEAA=1.5 – 

2.0 sccm, κακϊσ για λόγουσ που αναφζρκθκαν ςτθν Εν. 3.3.3 αυτό αποτελεί το ρεαλιςτικό 

εφροσ παροχϊν που χρθςιμοποιείται και ςτθν πειραματικι διάταξθ. Τζλοσ, επιςθμαίνεται πωσ 

θ ςυνολικι διαδικαςία πραγματοποιικθκε για τρεισ διαφορετικζσ κερμοκραςίεσ (151, 185, 241 

°C) αλλά παρουςιάηονται αποτελζςματα μόνο από τθν πρϊτθ κακϊσ αυτά ταυτίηονται ςε πολφ 

μεγάλο βακμό και με τα αντίςτοιχα που προζκυψαν από τθ μείωςθ τάξθσ που 

πραγματοποιικθκε ςτισ υπόλοιπεσ κερμοκραςίεσ. 

7.4.1. Σενϊριο 1: 4 Επιβολϋσ 

Αρχικά, χρθςιμοποιοφνται τζςςερισ επιβολζσ για τθ δθμιουργία του πίνακα Y, ζνασ 

αρικμόσ που επιλζχκθκε ωσ μια λογικι αφετθρία ζτςι ϊςτε να κρικεί αν χρειάηεται αφξθςθ ι 

μείωςθ του. Επιπλζον, οι τζςςερισ επιβολζσ που χρθςιμοποιικθκαν επιλζχκθκαν ζτςι ϊςτε να 



 
 

117 
 

καλφπτουν πλιρωσ το διάςτθμα, να περιλαμβάνουν μικρζσ αλλά και μεγάλεσ μεταβολζσ και 

τζλοσ να περιζχονται επιβολζσ τόςο από το πάνω προσ το κάτω όριο όςο και με τθν αντίκετθ 

«κατεφκυνςθ». Οι τζςςερισ επιβολζσ που χρθςιμοποιικθκαν με βάςθ τα παραπάνω 

παρατίκενται ςτον Ρίνακασ 7.1: 

Πίνακασ 7.1: Επιβολζσ πίνακα Y 

Αρχικι Παροχι (sccm) Σελικι Παροχι (sccm) 

1.5 2.0 

1.9 1.5 

1.5 1.8 

1.8 2.0 

 

 Η μελζτθ περιορίηεται ςε βάςεισ από ζνα ζωσ και τζςςερα κφρια διανφςματα, κακϊσ θ 

χριςθ περιςςοτζρων, τουλάχιςτον ςε πρϊτθ φάςθ, κρίνεται ωσ υπερβολικι. Στον Ρίνακασ 7.2 

παρουςιάηονται τα ςχετικά πλθροφοριακά περιεχόμενα I(d) κάκε βάςθσ, όπου d οι ςτιλεσ. Ο 

δείκτθσ των Z δείχνει αυτι τθ διάςταςθ. Υπενκυμίηεται ότι όπωσ και το διάνυςμα κατάςταςθσ, 

ζτςι και κάκε ςτιλθ τθσ βάςθσ περιζχει 1545775 ςτοιχεία (βλ. Εν.7.2), δθλαδι θ βάςθ 

αποτελείται από 1545775 γραμμζσ. 

Πίνακασ 7.2: χετικά πλθροφοριακά περιεχόμενα βάςεων 

Βάςθ διάςταςθσ d χετικό πλθροφοριακό περιεχόμενο I(d) 

Z1 0.4747 

Z2 0.7846 

Z3 0.8915 

Z4 0.9313 

 

Ππωσ παρατθρείται, και οι τζςςερισ βάςεισ περιζχουν ζνα ςχετικά χαμθλό πλθροφοριακό 

περιεχόμενο ςε ςχζςθ με τα ςυνθκιςμζνα «ςτάνταρ» τθσ POD. Ριο ςυγκεκριμζνα, θ βάςθ Z1 

δεν διατθρεί οφτε το μιςό τθσ πλθροφορίασ του πίνακα Τ, ενϊ με τθν προςκικθ ενόσ ακόμα 

ιδιοδιανφςματοσ το ποςοςτό αυξάνει ςθμαντικά. Ρεραιτζρω προςκικεσ ιδιοδιανυςμάτων 

επιφζρουν όλο και μικρότερεσ αυξιςεισ, το οποίο είναι αναμενόμενο κακϊσ όπωσ αναφζρκθκε 

και ςτο Κεφ. 5, οι πρϊτεσ ιδιοτιμζσ είναι κατά πολφ μεγαλφτερεσ από τισ επόμενεσ ενϊ τα 

αντίςτοιχα τουσ ιδιοδιανφςματα εμπεριζχουν τθ μεγαλφτερο ποςοςτό τθσ πλθροφορίασ. 

 Η ακρίβεια των βάςεων ελζγχεται επιπλζον και με τον υπολογιςμό των ςφαλμάτων των 

ςτιγμιοτφπων δφο επιβολϊν, τα οποία προςεγγίηονται από τθ βάςθ και τουσ ςυντελεςτζσ που 

προκφπτουν από αυτι, ενϊ θ ςφγκριςθ πραγματοποιείται με τισ πραγματικζσ επιβολζσ που 

ζχουν υπολογιςτεί από το λεπτομερζσ μοντζλο. Οι δφο επιβολζσ που ελζγχκθκαν είναι οι εξισ: 
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Πίνακασ 7.3: Επιβολζσ ελζγχου ακρίβειασ βάςεων 

Αρχικι Παροχι (sccm) Σελικι Παροχι (sccm) 

1.5 2.0 

1.6 1.8 

 

Η πρϊτθ κα αναφζρεται από εδϊ και πζρα ωσ εςωτερικι επιβολι, κακϊσ εμπεριζχεται ςτον 

πίνακα Y, ενϊ αντίςτοιχα θ δεφτερθ επιβολι κα αναφζρεται ωσ εξωτερικι, αφοφ πρόκειται για 

ανεξάρτθτθ επιβολι που δεν χρθςιμοποιικθκε ςτον Y. 

 Στα παρακάτω διαγράμματα παρουςιάηεται θ χρονικι πορεία των ςφαλμάτων κάκε 

βάςθσ για τισ δφο επιβολζσ ελζγχου, ενϊ ςτουσ πίνακεσ που τα ακολουκοφν αναφζρονται οι 

μζςεσ και μζγιςτεσ τιμζσ αυτϊν. 

 
χιμα 7.2: φάλματα εςωτερικισ επιβολισ βάςεων (1.5 → 2.0 sccm) 
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χιμα 7.3: φάλματα εξωτερικισ επιβολισ βάςεων (1.6 → 1.8 sccm) 

 

Πίνακασ 7.4: Μζςα και μζγιςτα ςφάλματα εςωτερικισ επιβολισ βάςεων 

Βάςθ Μζςο (%) Μζγιςτο  (%) 

Z1 2.49E-02  1.52E-01 

Z2 6.56E-03 3.38E-02 

Z3 6.51E-03 2.72E-02 

Z4 5.57E-03 2.99E-02 

 

Πίνακασ 7.5: Μζςα και μζγιςτα ςφάλματα εξωτερικισ επιβολισ βάςεων 

Βάςθ Μζςο (%) Μζγιςτο  (%) 

Z1 2.38E-02 1.32E-01 

Z2 5.92E-03 2.12E-02 

Z3 6.04E-03 2.28E-02 

Z4 4.56E-03 2.06E-02 

 

 Από τα διαγράμματα και τουσ πίνακεσ παρατθρείται ότι οι βάςεισ δφο ζωσ και 

τεςςάρων ιδιοδιανυςμάτων παρουςιάηουν πολφ μικρότερα ςφάλματα ςυγκριτικά με αυτι του 

ενόσ ιδιοδιανφςματοσ, ςυμπζραςμα που επαλθκεφεται και από τισ δφο επιβολζσ. Αντικζτωσ, 
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αφξθςθ τθσ διάςταςθσ από 2 ςε 3 και από 3 ςε 4 δεν φαίνεται να προκαλεί ιδιαίτερθ μείωςθ 

του ςφάλματοσ, με εξαίρεςθ να αποτελεί θ Z4 ςτθν εξωτερικι επιβολι, όπου παρατθρείται μια 

ςθμαντικι μείωςθ του μζςου ςφάλματοσ ςε ςχζςθ με τισ μικρότερεσ βάςεισ. Ωςτόςο, θ μείωςθ 

αυτι οφείλεται κυρίωσ από τα ςφάλματα ςτθν «μζςθ» τθσ επιβολισ, όπωσ διαπιςτϊνεται και 

από το Σχιμα 7.3, ενϊ το ςφάλμα κακϊσ θ επιβολι φτάνει τθ νζα μόνιμθ κατάςταςθ είναι 

πρακτικά ίδιο και για τισ τρεισ βάςεισ. Με βάςθ τα παραπάνω, ωσ «καλφτερθ» επιλζγεται θ 

βάςθ Z2, δθλαδι θ βάςθ δφο κυρίων POD διανυςμάτων, κακϊσ περαιτζρω αφξθςθ τθσ 

διάςταςθσ δεν φαίνεται να δικαιολογείται από τισ αντίςτοιχεσ μειϊςεισ ςτα ςφάλματα. 

Φυςικά, ςτισ περιςςότερεσ εφαρμογζσ ακόμα και το ςφάλμα που παρουςιάηει θ Z1 κα 

μποροφςε να κεωρθκεί αποδεκτό από πρακτικι άποψθ, κακϊσ πρόκειται για ζνα –γενικά 

μιλϊντασ– πολφ μικρό ςφάλμα. Τα μικρά αυτά ςφάλματα πικανότατα οφείλονται ςτο αρκετά 

μικρό μελετϊμενο εφροσ τθσ παροχισ του DMEAA, εντόσ του οποίου δεν παρατθροφνται 

τεράςτιεσ αλλαγζσ τθσ δυναμικισ ςυμπεριφοράσ του αντιδραςτιρα. Ωςτόςο, επειδι ςκοπόσ 

τθσ παροφςασ εργαςίασ δεν είναι απλά θ εφαρμογι του προτεινόμενου πλαιςίου ςτο 

ςυγκεκριμζνο ςφςτθμα αλλά θ γενικότερθ ανάπτυξθ και αξιολόγθςθ του, προτιμάται οι 

επιλογζσ των βζλτιςτων ςχεδιαςτικϊν παραμζτρων (όπωσ για παράδειγμα ςτθν προκειμζνθ 

περίπτωςθ θ ιδανικι διάςταςθ τθσ βάςθσ) να γίνονται κυρίωσ με γνϊμονα τθ μεταξφ τουσ 

ςφγκριςθ. 

Τζλοσ, ςτο Σχιμα 7.4 παρουςιάηεται και θ κατανομι τθσ κερμοκραςίασ για τθν τελικι 

μόνιμθ κατάςταςθ που φτάνει το ςφςτθμα, α) ςφμφωνα με το λεπτομερζσ μοντζλο και β) 

ςφμφωνα με τουσ υπολογιςμοφσ που προκφπτουν από τθ βάςθ Z2, όπου παρατθροφμε 

πρακτικά τθν ίδια κατάςταςθ, επαλθκεφοντασ ζτςι τα προθγοφμενα ςυμπεράςματα. 

 
χιμα 7.4: Κατανομι κερμοκραςία ςτθν τελικι μόνιμθ κατάςταςθ, με βάςθ α) Σο λεπτομερζσ μοντζλο, β) Σο ROM 
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7.4.2. Σενϊριο 2: 2 Επιβολϋσ 

Αφοφ παρατθρικθκαν αρκετά χαμθλά ςφάλματα χρθςιμοποιϊντασ 4 επιβολζσ για τθ 

δθμιουργία του πίνακα Y, επιχειρικθκε θ περαιτζρω μείωςθ τουσ ζτςι ϊςτε το τελικό μοντζλο 

μειωμζνθσ τάξθσ να είναι όςο το δυνατόν λιγότερο υπολογιςτικά κοςτοβόρο. Από τισ επιβολζσ 

του ςεναρίου 1 αφαιρζκθκαν οι «ενδιάμεςεσ» και διατθρικθκαν μόνο οι δφο επιβολζσ που 

εκτείνονται κατά μικοσ όλου του μελετϊμενου εφρουσ παροχϊν. Οι επιβολζσ αυτζσ 

παρατίκενται ςτον Ρίνακα 7.6. 

Πίνακασ 7.6: Επιβολζσ πίνακα Y 

Αρχικι Παροχι (sccm) Σελικι Παροχι (sccm) 

1.5 2.0 

1.9 1.5 

 

 Η μελζτθ περιορίηεται πάλι μόνο ςε βάςεισ από ζνα ζωσ και τζςςερα κφρια 

διανφςματα, ενϊ τα ςχετικά πλθροφοριακά περιεχόμενα I(d) κάκε βάςθσ παρουςιάηονται ςτον 

Ρίνακα 7.7. 

Πίνακασ 7.7: χετικά πλθροφοριακά περιεχόμενα βάςεων 

Βάςθ διάςταςθσ d χετικό πλθροφοριακό περιεχόμενο I(d) 

Z1 0.5322 

Z2 0.798 

Z3 0.9153 

Z4 0.9539 

 

 Οι τιμζσ αυτζσ ακολουκοφν όςα αναφζρκθκαν για τισ αντίςτοιχεσ τουσ ςτο πρϊτο 

ςενάριο, αν και είναι γενικϊσ λίγο μεγαλφτερεσ από εκείνεσ. Αυτό είναι βζβαια και 

αναμενόμενο, αφοφ ο πίνακασ Y αυτοφ του ςεναρίου είναι περίπου ο μιςόσ από του πρϊτου, 

οπότε είναι πιο εφκολο να διατθρθκεί μεγαλφτερο ποςοςτό τθσ πλθροφορίασ ςτθ βάςθ που 

προκφπτει κατά τθν αποςφνκεςθ του. 

 Η ακρίβεια των υπολογιςμϊν με χριςθ αυτϊν των βάςεων ελζγχεται με τισ ίδιεσ 

επιβολζσ που χρθςιμοποιικθκαν και ςτο πρϊτο ςενάριο, οι οποίεσ φαίνονται ςτον Ρίνακα 7.3. 

Ραρακάτω ακολουκοφν διαγράμματα τθσ χρονικισ πορείασ των ςφαλμάτων κάκε βάςθσ για τισ 

δφο επιβολζσ ελζγχου, ενϊ ςτουσ πίνακεσ που τα ςυνοδεφουν αναφζρονται οι μζςεσ και 

μζγιςτεσ τιμζσ αυτϊν. 
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χιμα 7.5: φάλματα εςωτερικισ επιβολισ βάςεων (1.5 →2.0 sccm) 

 
χιμα 7.6: φάλματα εξωτερικισ επιβολισ βάςεων (1.6 → 1.8 sccm) 
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Πίνακασ 7.8: Μζςα και μζγιςτα ςφάλματα εςωτερικισ επιβολισ βάςεων 

Βάςθ Μζςο (%) Μζγιςτο  (%) 

Z1 2.67E-02 1.69E-01 

Z2 5.58E-03 2.55E-02 

Z3 5.43E-03 2.28E-02 

Z4 5.66E-03 2.21E-02 

 

Πίνακασ 7.9: Μζςα και μζγιςτα ςφάλματα εξωτερικισ επιβολισ βάςεων 

Βάςθ Μζςο (%) Μζγιςτο  (%) 

Z1 2.20E-02 1.42E-01 

Z2 8.19E-03 2.08E-02 

Z3 8.29E-03 2.18E-02 

Z4 8.63E-03 2.21E-02 

 

 Μελετϊντασ τθν πορεία των ςφαλμάτων αλλά και τισ μζςεσ και μζγιςτεσ τιμζσ τουσ 

κατά τθν εςωτερικι επιβολι, προκφπτει το αρχικό ςυμπζραςμα πωσ ακόμα και μόνο δφο  

(ςωςτά επιλεγμζνεσ) επιβολζσ είναι αρκετζσ για τθν περιγραφι όλου του μελετϊμενου εφρουσ 

παροχϊν, κακϊσ τα ςφάλματα κυμαίνονται ςτο ίδιο επίπεδο με τα αντίςτοιχα τθσ εςωτερικισ 

επιβολισ του πρϊτου ςεναρίου. Ωςτόςο, αν κάποιοσ λάβει υπόψθ του και τθν εξωτερικι 

επιβολι παρατθρεί ότι τα ςφάλματα των βάςεων Z2, Z3 και Z4 είναι ςθμαντικά μεγαλφτερα ςε 

ςχζςθ τόςο με τα ςφάλματα τθσ εςωτερικισ επιβολισ όςο και με τα αντίςτοιχα τθσ εξωτερικισ 

επιβολισ του πρϊτου ςεναρίου. Η παραπάνω διαφορά εςωτερικισ-εξωτερικισ επιβολισ που 

δεν παρατθρικθκε ςτο πρϊτο ςενάριο αλλά μόνο ςτο δεφτερο, πικανότατα οφείλεται ςτο 

γεγονόσ ότι ςτο πρϊτο ςενάριο ςυμπεριλιφκθκαν ςτον Τ επιβολζσ μεγάλθσ αλλά και μικρισ 

μεταβολισ, οπότε θ βάςθ που προζκυψε από αυτόν μπορεί να προβλζψει ικανοποιθτικά 

αντίςτοιχα και τα δφο είδθ επιβολϊν. Αντικζτωσ, ςτο δεφτερο ςενάριο οι «μικρζσ» επιβολζσ 

αφαιρζκθκαν από τον Y, οπότε παρατθρείται και μια αναμενόμενθ αφξθςθ των ςφαλμάτων 

που υπολογίηονται από τθ βάςθ ςε τζτοιεσ επιβολζσ. Τζλοσ, όςον αφορά τθ βζλτιςτθ διάςταςθ 

τθσ βάςθσ, προκφπτει και ςε αυτι τθν περίπτωςθ ότι δφο ιδιοδιανφςματα είναι υπεραρκετά. 

 

7.4.3. Συμπϋραςμα διερεύνηςησ 

Με βάςθ τθν παραπάνω διερεφνθςθ, αποφαςίςτθκε θ χριςθ τθσ Z2 βάςθσ από το 

πρϊτο ςενάριο των τεςςάρων επιβολϊν, κακϊσ ςυνδυάηει τα μικρότερα ςφάλματα με τθν 

ταυτόχρονα μικρότερθ υπολογιςτικι απαίτθςθ για τθν προςομοίωςθ τθσ. Ξανά επιςθμαίνεται 

πωσ όςον αφορά το ςυγκεκριμζνο εφροσ παροχϊν ςτο ςυγκεκριμζνο αντιδραςτιρα, ςτισ 

περιςςότερεσ εφαρμογζσ κα επαρκοφςε ακόμα και θ χειρότερθ περίπτωςθ όςον αφορά τα 
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ςφάλματα, αλλά επειδι ςκοπόσ τθσ εργαςίασ είναι θ γενικότερθ ανάπτυξθ και αξιολόγθςθ του 

προτεινόμενου πλαιςίου, τα αποτελζςματα κρίνονται με βάςθ τθ μεταξφ τουσ ςφγκριςθ. 

 

7.5. Υπολογιςμόσ ςυντελεςτών: Ολοκληρωμϋνο ROM 

Ο υπολογιςμόσ των ςυντελεςτϊν πραγματοποιείται μζςω προςομοίωςθσ Τεχνθτϊν 

Νευρωνικϊν Δικτφων και για τθν ακρίβεια δικτφων NARX, αφοφ ςκοπόσ είναι θ δθμιουργία 

ενόσ δυναμικοφ μοντζλου, μετά από εκπαίδευςθ τουσ από δεδομζνα δυναμικισ απόκριςθσ του 

αντιδραςτιρα ςε βθματικζσ επιβολζσ ςτθν παροχι ειςόδου του DMEAA. Οι διαδικαςίεσ αυτζσ 

πραγματοποιοφνται αποκλειςτικά μζςω του Matlab και πιο ςυγκεκριμζνα μζςω τθσ αντίςτοιχθσ 

βιβλιοκικθ του. Κατά τθν εκπαίδευςθ τροφοδοτοφνται διανφςματα ειςόδου που 

περιλαμβάνουν χρονικζσ ακολουκίεσ τθσ τιμισ τθσ παροχισ του DMEAA, ενϊ επίςθσ 

τροφοδοτοφνται και διανφςματα εξόδου, τα οποία περιλαμβάνουν τιμζσ των ςυντελεςτϊν για 

κάκε ςτιγμιότυπο τθσ εκάςτοτε επιβολισ και για κάκε ιδιοδιάνυςμα τθσ βάςθσ, αντίςτοιχα. Οι 

ςυντελεςτζσ αυτοί, για δεδομζνθ βάςθ, υπολογίηονται από τθν Εξ. (5.28). Η αρχιτεκτονικι 

διαμόρφωςθ που ακολουκείται κατά τθν εκπαίδευςθ είναι θ ςειριακι-παράλλθλθ (βλ. Εν. 6.6).   

Κατά τθν προςομοίωςθ του δικτφου, αυτό βρίςκεται ςτθν παράλλθλθ διαμόρφωςθ, 

όπου τροφοδοτείται με τθν ακολουκία τιμϊν παροχισ DMEAA μιασ ςυγκεκριμζνθσ βθματικισ 

επιβολισ κακϊσ επίςθσ και με τθν αρχικι ζξοδο, δθλαδι τουσ ςυντελεςτζσ που αντιςτοιχοφν 

ςτθν αρχικι μόνιμθ κατάςταςθ τθσ επιβολισ. Στθ ςυνζχεια, το δίκτυο υπολογίηει τουσ 

ςυντελεςτζσ για τα υπόλοιπα χρονικά βιματα τθσ επιβολισ, οι οποίοι εν τζλει 

πολλαπλαςιάηονται με τθν POD βάςθ ςφμφωνα με τθν Εξ. (5.27), δίνοντασ ζτςι τθ ςυνολικι 

απόκριςθ του ολοκλθρωμζνου μοντζλου μειωμζνθσ τάξθσ για τθ ςυγκεκριμζνθ επιβολι. 

Οι ςθμαντικότερεσ παράμετροι που πρζπει να διερευνθκοφν διεξοδικά κατά το 

ςχεδιαςμό ενόσ δικτφου NARX είναι οι εξισ: 

a) Ρλικοσ κρυφϊν επιπζδων 

b) Αρικμόσ κακυςτεριςεων ειςόδου και εξόδου 

c) Αλγόρικμοσ εκπαίδευςθσ 

d) Επιβολζσ εκπαίδευςθσ 

e) Διάςταςθ κρυφϊν επιπζδων (πλικοσ νευρϊνων) 

Σε όλεσ τισ διαφορετικζσ δομζσ δικτφων που δθμιουργικθκαν ςτο πλαίςιο τθσ παροφςασ 

εργαςίασ χρθςιμοποιικθκε ζνα κρυφό επίπεδο, κακϊσ ςφμφωνα με τθ βιβλιογραφία ςπανίωσ 

απαιτοφνται παραπάνω ςε προβλιματα τζτοιασ κλίμακασ. Επίςθσ, ο αρικμόσ κακυςτεριςεων ι 

αλλιϊσ θ τάξθ τθσ μνιμθσ του δικτφου επιλζχκθκε ίςθ με 1 και για τθν είςοδο και για τθν ζξοδο 



 
 

125 
 

(δθλαδι        ), κάτι που ςυνάδει με προβλιματα ρευςτοδυναμικισ. Συνεπϊσ, θ Εξ. 

(6.28) λαμβάνει τθν εξισ μορφι για τα δίκτυα τθσ εργαςίασ: 

                                (7.2) 

Πςον αφορά τον αλγόρικμο εκπαίδευςθσ, ςε όλα τα δίκτυα εφαρμόηεται θ μζκοδοσ 

Bayesian Regularization, δθλαδι ο αλγόρικμοσ Levenberg-Marquardt με Μπεχηιανι 

Κανονικοποίθςθ (βλ. Εν.6.5.2). Ο λόγοσ που επιλζχκθκε αυτι θ μζκοδοσ είναι ότι για μεγάλο 

αρικμό ςυνάψεων, κάτι που ιςχφει ςτο παρϊν πρόβλθμα, ο αλγόρικμοσ Levenberg-Marquardt 

από μόνοσ του αδυνατεί να γενικεφςει καλά τα αποτελζςματα, ζνα φαινόμενο που ονομάηεται 

υπερπροςαρμογι του δικτφου (βλ. Εν. 6.5). Επιπλζον, το δίκτυο τροφοδοτείται με 7 επιβολζσ 

κατά τθν εκπαίδευςθ του, ζτςι ϊςτε αυτζσ να καλφπτουν όλο το μελετϊμενο εφροσ, να 

περιζχουν μικρζσ και μεγάλεσ μεταβολζσ κακϊσ και μεταβολζσ προσ τισ δφο κατευκφνςεισ. Οι 

επιβολζσ εκπαίδευςθσ παρατίκενται ςτον Ρίνακα 7.10. 

Πίνακασ 7.10: Επιβολζσ εκπαίδευςθσ NARX δικτφου 

Αρχικι Παροχι (sccm) Σελικι Παροχι (sccm) 

1.5 2.0 

1.9 1.5 

1.5 1.8 

1.8 2.0 

1.9 2.0 

1.9 1.7 

1.7 1.5 

 

Ππωσ παρατθρείται, οι τζςςερισ πρϊτεσ είναι αυτζσ που χρθςιμοποιικθκαν και για τθν 

καταςκευι του πίνακα Τ κατά τον προςδιοριςμό τθσ POD βάςθσ, ενϊ αυτζσ εμπλουτίςτθκαν με 

άλλεσ τρεισ επιβολζσ, εκ των οποίων οι δφο είναι επιβολζσ από μεγάλθ ςε μικρι παροχι και θ 

άλλθ είναι επιβολι μικρισ μεταβολισ. Ο μεγαλφτεροσ αρικμόσ κρίνεται αναγκαίοσ μόνο ςε 

περίπτωςθ που οι παραπάνω επιβολζσ δεν επιφζρουν ικανοποιθτικά αποτελζςματα. 

 Τζλοσ, ο βζλτιςτοσ αρικμόσ νευρϊνων εντόσ του κρυφοφ επιπζδου προςδιορίηεται 

μζςω διερεφνθςθσ. Συγκεκριμζνα, εκπαιδεφονται δίκτυα με 3, 5 και 10 νευρϊνεσ, τα οποία ςτθ 

ςυνζχεια οδθγοφνται ςε προςομοίωςθ δφο διαφορετικϊν επιβολϊν, μιασ «εςωτερικισ» και 

μιασ «εξωτερικισ», με τθν ζννοια που αναφζρκθκε και κατά τον ζλεγχο τθσ ακρίβειασ των 

βάςεων. Τα αποτελζςματα ςυγκρίνονται με τισ «πραγματικζσ» επιβολζσ που ζχουν υπολογιςτεί 

από το λεπτομερζσ μοντζλο και προςδιορίηονται τα αντίςτοιχα ςφάλματα. Οι δφο επιβολζσ 

παρατίκενται ςτον Ρίνακα 7.11. 
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Πίνακασ 7.11: Επιβολζσ ελζγχου ακρίβειασ δικτφων 

Αρχικι Παροχι (sccm) Σελικι Παροχι (sccm) 

1.5 2.0 

1.5 1.7 

 

Στα παρακάτω διαγράμματα παρουςιάηεται θ χρονικι πορεία των ςφαλμάτων κάκε 

δικτφου για τισ δφο επιβολζσ ελζγχου, ενϊ ςτουσ πίνακεσ που τα ςυνοδεφουν αναφζρονται οι 

μζςεσ και μζγιςτεσ τιμζσ αυτϊν. 

 

 
χιμα 7.7: φάλματα εςωτερικισ επιβολισ δικτφων (1.5 → 2.0 sccm) 
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χιμα 7.8: φάλματα εξωτερικισ επιβολισ δικτφων (1.5 → 1.7 sccm) 

 

Πίνακασ 7.12: Μζςα και μζγιςτα ςφάλματα εςωτερικισ επιβολισ δικτφων 

Νευρϊνεσ Μζςο (%) Μζγιςτο  (%) 

3 4.69E-02 6.42E-02 

5 2.74E-02 3.52E-02 

10 1.85E-02 2.94E-02 

 

Πίνακασ 7.13: Μζςα και μζγιςτα ςφάλματα εξωτερικισ επιβολισ δικτφων 

Νευρϊνεσ Μζςο (%) Μζγιςτο  (%) 

3 2.99E-02 5.04E-02 

5 9.91E-03 3.40E-02 

10 1.60E-02 4.07E-02 

 

 Αναλφοντασ αρχικά τα ςφάλματα τθσ εςωτερικισ επιβολισ, παρατθρείται ότι τα δίκτυα 

5 και 10 νευρϊνων εμφανίηουν πολφ καλφτερθ εκπαίδευςθ ςε ςχζςθ με αυτό των τριϊν, με τθ 

ςχετικι διαφορά τουσ να είναι ςχεδόν τριπλάςια. Μάλιςτα, από το διάγραμμα φαίνεται ότι με 

τθν πάροδο του χρόνου το ςφάλμα των 3 νευρϊνων αυξάνεται όλο και παραπάνω, ενϊ τα 

ςφάλματα των άλλων δφο δικτφων φαίνεται να ςτακεροποιοφνται. Συνεπϊσ, το δίκτυο αυτό 

δεν είναι ικανό να εκπαιδευτεί τόςο καλά όςο τα άλλα δφο και απορρίπτεται από τθν αρχι. 
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Πςον αφορά τα υπόλοιπα δφο δίκτυα, αν και αυτό με τουσ 10 νευρϊνεσ ζχει ςθμαντικά 

μικρότερο μζςο ςφάλμα από το αντίςτοιχο των 5, το ςφάλμα αυτό μπορεί να κεωρθκεί 

αποδεκτό, ειδικά αν λθφκεί υπόψθ ότι για τθν εκπαίδευςθ του απαιτείται περίπου διπλάςιο 

χρόνο. Επίςθσ, θ διαφορά οφείλεται κυρίωσ ςτθ μζςθ τθσ επιβολισ, ενϊ όπωσ προαναφζρκθκε 

ςτο τζλοσ όπου το ςφςτθμα ςυγκλίνει ςτθ νζα μόνιμθ κατάςταςθ και τα δφο ςφάλματα 

φαίνεται να ςτακεροποιοφνται γφρω από τθν ίδια (ι ζςτω κοντινζσ) τιμι(/ζσ). 

 Πςον αφορά τθν εξωτερικι επιβολι, αρχικά παρατθρείται θ επαλικευςθ του 

ςυμπεράςματοσ που εξιχκθ παραπάνω ςχετικά με το δίκτυο 3 νευρϊνων, κακϊσ ειδικά προσ 

το τζλοσ τθσ επιβολισ τα ςφάλματα του είναι πολφ μεγαλφτερα από τα αντίςτοιχα των 

υπολοίπων δφο δικτφων. Πμωσ, ςε αυτι τθν επιβολι ςε αντίκεςθ με τθν εςωτερικι, το δίκτυο  

5 νευρϊνων όχι μόνο επιτυγχάνει ικανοποιθτικι πρόβλεψθ αλλά ακόμα και οριακά καλφτερθ 

από αυτό των 10 νευρϊνων. Αυτό πικανότατα οφείλεται ςτο φαινόμενο τθσ 

υπερπροςαρμογισ, όπου το δίκτυο εςτίαςε υπερβολικά ςτα δεδομζνα εκπαίδευςθσ και δεν 

κατάφερε τόςο καλι γενίκευςθ όςο αυτό των 5 νευρϊνων. Συνεπϊσ, οι 10 νευρϊνεσ όχι μόνο 

κρίνονται ωσ μθ αναγκαίοι, αλλά ακόμα και ωσ ηθμιογόνοι για τθν ακρίβεια των προβλζψεων 

του NARX δικτφου και κατά ςυνζπεια θ βζλτιςτθ διάςταςθ κρυφοφ επιπζδου προςδιορίηεται 

ίςθ με 5 νευρϊνεσ. 

 Το δίκτυο αυτό απεικονίηεται ςτο παρακάτω ςχιμα α) ςε ςειριακι-παράλλθλθ 

διαμόρφωςθ κατά τθν εκπαίδευςθ του και β) ςε παράλλθλθ διαμόρφωςθ κατά τθν 

προςομοίωςθ του. 

 
χιμα 7.9: Δίκτυο NARX τελικοφ ROM 

 

 Ππωσ είναι εμφανζσ, θ είςοδοσ αποτελείται από μόνο ζνα ςτοιχείο, το οποίο είναι θ 

παροχι ειςόδου ςε κάκε χρονικό βιμα τθσ επιβολισ, το κρυφό επίπεδο αποτελείται από 5 

νευρϊνεσ, θ οποία κρίκθκε θ βζλτιςτθ διάςταςθ μετά από τθν παραπάνω διερεφνθςθ, ενϊ 

επίςθσ εμφανζσ είναι και οι κακυςτεριςεισ ειςόδου και εξόδου, αμφότερεσ ίςεσ με 1. Τζλοσ, το 

διάνυςμα εξόδου και επακόλουκα και το δίκτυο εξόδου αποτελοφνται από δφο ςτοιχεία, τα 

οποία είναι οι τιμζσ των ςυντελεςτϊν των κυρίων POD διανυςμάτων τθσ βάςθσ για κάκε 

χρονικό βιμα τθσ επιβολισ. Υπενκυμίηεται ότι χρθςιμοποιείται βάςθ δφο ιδιοδιανυςμάτων. 
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 Τζλοσ, υπενκυμίηεται ότι θ ίδια διαδικαςία εφαρμόςτθκε και για τισ άλλεσ δφο 

κερμοκραςίεσ, όπου τα ςυμπεράςματα είναι τα ίδια και για αυτό το λόγο δεν παρουςιάηονται. 

 

7.6. Παρεμβολό λύςησ ROM ςτο πυκνό πλϋγμα με πλόρεσ μοντϋλο 

Αφοφ ολοκλθρωκεί το ςυνολικό υδροδυναμικό μοντζλο μειωμζνθσ τάξθσ, ικανό να 

προβλζψει μζςα ςε λίγα λεπτά τα πεδία ροισ εντόσ του αντιδραςτιρα, οι λφςεισ αυτοφ του 

μοντζλου τροφοδοτοφνται ςτο λεπτομερζσ πλιρεσ μοντζλο, το οποίο εκτόσ από τισ εξιςϊςεισ 

μεταφοράσ ςυμπεριλαμβάνει και τισ εξιςϊςεισ κινθτικισ των χθμικϊν αντιδράςεων (βλ. Εν. 

2.2.2 και 3.1.3), όπου και αξιοποιοφνται ωσ αρχικι εκτίμθςθ με αποτζλεςμα τθν ταχφτερθ 

ςφγκλιςθ. Το λεπτομερζσ πλιρεσ μοντζλο επιλφεται ςτο πυκνό πλζγμα, το οποίο όπωσ 

αναφζρκθκε αποτελείται από 1232468 κελιά, ενϊ το αντίςτοιχο διάνυςμα κατάςταςθσ από 

6162340 ςτοιχεία, δθλαδι πρόκειται για ζνα πλζγμα κατά περίπου 4 φορζσ πυκνότερο από το 

αραιό. Πμωσ, το ROM καταςκευάςτθκε από τα δεδομζνα του λεπτομεροφσ μοντζλου 

επιλυόμενο ςτο αραιό πλζγμα, οπότε οι λφςεισ που υπολογίηει αναφζρονται επίςθσ ςτο αραιό. 

Κατά ςυνζπεια, θ τροφοδότθςθ τουσ πραγματοποιείται με παρεμβολι από-πλζγμα-ςε-πλζγμα, 

θ οποία περιγράφθκε αναλυτικά ςτθν Εν. 4.2. 

Από τθν επίλυςθ του λεπτομεροφσ πλιρεσ μοντζλου, ςτο πλαίςιο τθσ παροφςασ 

εργαςίασ διερευνάται θ ακρίβεια του χθμικοφ μοντζλου που είχε αναπτυχκεί ςτο πλαίςιο 

προθγοφμενων εργαςιϊν. Η διαδικαςία αυτι είχε φυςικά πραγματοποιθκεί και ςτο παρελκόν, 

αλλά μόνο ςε δι-διάςτατο πλζγμα, το οποίο αδυνατεί να ςυμπεριλάβει τισ οπζσ τθσ 

καταιωνιςτικισ κεφαλισ του αντιδραςτιρα (βλ. Εν. 3.2 και 3.3.1). Ο προςδιοριςμόσ τθσ 

αξιοπιςτίασ του κινθτικοφ μοντζλου επιτυγχάνεται με ςφγκριςθ των ρυκμϊν απόκεςθσ για 

διάφορεσ κερμοκραςίεσ που προκφπτουν από αυτό με τισ αντίςτοιχεσ πειραματικζσ τιμζσ, 

κακϊσ και με αυτζσ του 2-D μοντζλου. Τζλοσ, πραγματοποιείται και υπολογιςμόσ τθσ 

ανομοιομορφίασ του πάχουσ των υμενίων, μζςω διαγραμμάτων του κατά μικοσ τθσ ακτίνασ 

του υποςτρϊματοσ αλλά και άμεςου υπολογιςμοφ τθσ, μζςω τθσ εξίςωςθσ: 

   
           

     
  (7.3) 

όπου Α θ ανομοιομορφία και DR ο ρυκμόσ απόκεςθσ. 
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7.7. Υπολογιςτικό κϋρδοσ εφαρμογόσ πλαιςύου 

Το υπολογιςτικό πλαίςιο που προτείνεται δεν περιορίηεται μόνο ςτθ μείωςθ τάξθσ των 

λεπτομερϊν τρι-διάςτατων CFD μοντζλων μεγάλθσ κλίμακασ, θ οποία παρόλα αυτά αποτελεί 

τον πυρινα του, αλλά επεκτείνεται και ςτθ χριςθ άλλων δευτερευόντων τεχνικϊν, τθν 

παράλλθλθ επεξεργαςία και εξόρυξθ δεδομζνων κακϊσ και τθν παρεμβολι από-πλζγμα-ςε-

πλζγμα. Στισ προθγοφμενεσ ενότθτεσ αξιολογικθκε θ ακρίβεια των μεκόδων μείωςθσ τάξθσ και 

γενικότερα του τελικοφ ROM, ενϊ ςε αυτι τθν ενότθτα αξιολογείται το υπολογιςτικό όφελοσ 

τθσ όλθσ διαδικαςίασ, με γνϊμονα όλεσ τισ προαναφερκείςεσ τεχνικζσ. Η αξιολόγθςθ αυτι 

πραγματοποιείται ςυγκρίνοντασ τα υπολογιςτικά κόςτθ ςε χρόνο και μνιμθ για διάφορεσ 

περιπτϊςεισ. 

 

Υπολογιςτικό κόςτοσ προςομοίωςθσ μοντζλου υδροδυναμικισ (χωρίσ αντιδράςεισ): 

 Αρχικά, προςδιορίηεται το όφελοσ χριςθσ του ROM αλλά και του γενικότερου πλαιςίου 

για τον προςδιοριςμό του διανφςματοσ κατάςταςθσ του αντιδραςτιρα, το οποίο αποτελείται 

από τα πεδία ταχφτθτασ, πίεςθσ και κερμοκραςίασ. Ενδεικτικά αναφζρεται και θ ςφγκριςθ  

μεταξφ ςειριακισ και παράλλθλθσ επίλυςθσ. 

 Λεπτομερζσ μοντζλο (πυκνό πλζγμα) – ειριακι επίλυςθ: 58.5 CPU h για δυναμικι 

απόκριςθ ςε βθματικι επιβολι / 36 CPU h για υπολογιςμό μόνιμθσ κατάςταςθσ – 5 GB 

RAM 

 Λεπτομερζσ μοντζλο (πυκνό πλζγμα) – Παράλλθλθ επίλυςθ: 6.5 CPU h για δυναμικι 

απόκριςθ ςε βθματικι επιβολι / 4 CPU h για υπολογιςμό μόνιμθσ κατάςταςθσ – 5 GB 

RAM 

 Μοντζλο μειωμζνθσ τάξθσ (αραιό πλζγμα): 2 CPU min για δυναμικι απόκριςθ και 

λιψθ μόνιμθσ κατάςταςθσ, +15 CPU min για παρεμβολι τθσ λφςθσ ςτο πυκνό πλζγμα 

και αριςτοποίθςθ τθσ – 2 GB RAM για τθν προςομοίωςθ του ROM και 5 GB RAM για τθν 

προςομοίωςθ του λεπτομεροφσ μοντζλου ςτο πυκνό πλζγμα 

Καταρχιν, παρατθρείται μια τεράςτια μείωςθ του απαιτοφμενου CPU χρόνου ανάμεςα ςτθ 

ςειριακι και τθν παράλλθλθ επίλυςθ, κάτι που κακιςτά τθν τεχνικι παράλλθλθσ επεξεργαςίασ 

και εξόρυξθσ δεδομζνων αναπόςπαςτο κομμάτι του πλαιςίου. Ωςτόςο, επίςθσ τεράςτια είναι 

και θ μείωςθ ανάμεςα ςτθν προςομοίωςθ του ROM και τθν επακόλουκθ παρεμβολι και 

αριςτοποίθςθ τθσ λφςθσ ςτο πυκνό πλζγμα, ςυγκριτικά με τθν απευκείασ επίλυςθ του 

λεπτομεροφσ μοντζλου ςε αυτό. Πιο ςυγκεκριμζνα, θ μείωςθ αυτι είναι περίπου 96%, 

δθλαδι πρόκειται για μια μείωςθ χρόνου κατά περίπου 26 φορζσ. Υπενκυμίηεται, ότι το 

αραιό πλζγμα δεν είναι ικανό από μόνο του να παρζχει λφςεισ ακρίβειασ, οπότε οποιαδιποτε 

τελικι λφςθ πρζπει να λαμβάνεται από το πυκνό. 



 
 

131 
 

Υπολογιςτικό κόςτοσ προςομοίωςθσ πλιρουσ λεπτομεροφσ  μοντζλου (με αντιδράςεισ): 

Στθ ςυνζχεια, προςδιορίηεται το όφελοσ χριςθσ του ROM αλλά και του γενικότερου 

πλαιςίου για τθν επίλυςθ και του κινθτικοφ μοντζλου και τον προςδιοριςμό παραμζτρων όπωσ 

ο μζςοσ ρυκμόσ απόκεςθσ και θ ανομοιομορφία των παραγόμενων υμενίων. Ενδεικτικά 

αναφζρεται και θ ςφγκριςθ  μεταξφ ςειριακισ και παράλλθλθσ επίλυςθσ. 

 Χωρίσ τθ χριςθ τθσ λφςθσ του ROM – ειριακι επίλυςθ: 72 CPU h για υπολογιςμό 

μόνιμθσ κατάςταςθσ – 5 GB RAM 

 Χωρίσ τθ χριςθ τθσ λφςθσ του ROM – Παράλλθλθ επίλυςθ: 7.5 CPU h για υπολογιςμό 

μόνιμθσ κατάςταςθσ – 5 GB RAM 

 Με χριςθ τθσ λφςθσ του ROM – Παράλλθλθ Επίλυςθ: 3 CPU h για υπολογιςμό μόνιμθσ 

κατάςταςθσ – 5 GB RAM 

Ρροφανϊσ, πάλι παρατθρείται τεράςτια μείωςθ του απαιτοφμενο CPU χρόνου ανάμεςα ςτθ 

ςειριακι και τθν παράλλθλθ επίλυςθ, ενϊ ςθμαντικι είναι και θ μείωςθ του απαιτοφμενου 

CPU χρόνου αν ςτο πλιρεσ λεπτομερζσ μοντζλο πραγματοποιθκεί παρεμβολι τθσ λφςθσ του 

ROM και χριςθ τθσ ωσ αρχικι εκτίμθςθ. Με αυτό τον τρόπο, το λεπτομερζσ μοντζλο χρειάηεται 

να πραγματοποιιςει ελάχιςτεσ επαναλιψεισ για τθν αριςτοποίθςθ των υδροδυναμικϊν 

πεδίων, ενϊ από εκεί και πζρα καλείται να επιλφςει μόνο τισ εξιςϊςεισ τθσ κινθτικισ των 

χθμικϊν αντιδράςεων. Πιο ςυγκεκριμζνα, θ μείωςθ αυτι ιςοφται με 60%, δθλαδι πρόκειται 

για μια μείωςθ χρόνου του χρόνου παραπάνω από το ιμιςυ. 

 Επιςθμαίνεται ότι τα ςυγκεκριμζνα ςτοιχεία υπολογιςτικοφ κόςτουσ αναφζρονται ςτισ 

μεςαίεσ και υψθλζσ κερμοκραςίεσ, κακϊσ ςε χαμθλι κερμοκραςία παρουςιάηεται μια 

διαφοροποίθςθ ςτον απαιτοφμενο υπολογιςτικό χρόνο επίλυςθσ του πλιρουσ μοντζλου. 

Συγκεκριμζνα, ςτουσ 151 °C, θ τροφοδότθςθ του πλιρουσ μοντζλου με τα πεδία ροισ δεν είναι 

τόςο αποδοτικι όςο ςτισ άλλεσ δφο κερμοκραςίεσ, αφοφ θ ςφγκλιςθ επιτυγχάνεται μετά από 6 

CPU h αντί για 3 h. Η διαφορά αυτι πικανόν να οφείλεται ςτο γεγονόσ πωσ ςε μικρζσ 

κερμοκραςίεσ ελζγχον ςτάδιο τθσ ΧΑΑ είναι οι χθμικζσ αντιδράςεισ, οπότε θ φπαρξθ των 

πεδίων ροισ ωσ αρχικι εκτίμθςθ δεν ςυνειςφζρει κατά τον ίδιο βακμό ςτθν επιτάχυνςθ τθσ 

προςομοίωςθσ. Αντικζτωσ, ςτουσ 185 και 241 °C τα φαινόμενα μεταφοράσ διαδραματίηουν 

πολφ ςθμαντικότερο ρόλο ςτθ ςυνολικι διεργαςία, με αποτζλεςμα τα αντίςτοιχα πεδία ροισ 

να αποτελοφν μεγαλφτερο ποςοςτό τθσ πλθροφορίασ τθσ λφςθσ και κατά ςυνζπεια θ 

τροφοδότθςθ τουσ ςτο μοντζλο να μειϊνει αιςκθτά περιςςότερο το χρόνο ςφγκλιςθσ. 
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Υπολογιςτικό κόςτοσ καταςκευισ ROM: 

 Τζλοσ, ακολουκοφν κάποια δεδομζνα ςχετικά με το κόςτοσ καταςκευισ του ROM, ζτςι 

ϊςτε να γίνει εμφανισ και θ αξία των δευτερευουςϊν τεχνικϊν του πλαιςίου. 

 Με βάςθ το ςυνολικό υπολογιςτικό πλαίςιο: 4 CPU h – 1.5 GB RAM για ςυλλογι 

δεδομζνων / 0.5 CPU h – 4 GB RAM (max) για POD+ANN 

 Αν δεν χρθςιμοποιοφνταν παρεμβολι από-πλζγμα-ςε-πλζγμα: 37.5 CPU h – 5 GB 

RAM για ςυλλογι δεδομζνων / 1.5 CPU h –  12 GB RAM (max) για POD+ANN 

 Αν δεν χρθςιμοποιοφνταν οφτε παράλλθλθ επεξεργαςία - προγραμματιςμόσ: 337.5 

CPU h – 5 GB RAM για ςυλλογι δεδομζνων / 1.5 CPU h – 12 GB RAM (max) για 

POD+ANN 

Ράλι, γίνεται εμφανζςτατθ θ αξία των ενςωμάτωςθσ των δφο αυτϊν τεχνικϊν ςτισ δφο 

μεκόδουσ μείωςθσ τάξθσ, κακϊσ όχι μόνο μειϊνουν επιταχφνουν τθν επίλυςθ του 

υδροδυναμικοφ μοντζλου και τθ λιψθ τθσ κατάςταςθσ του αντιδραςτιρα, αλλά επίςθσ 

κακιςτοφν τθ δθμιουργία του ROM από μια επίπονθ (ζωσ και απαγορευτικι) υπολογιςτικά 

διαδικαςία ςε διαδικαςία «ρουτίνασ». Από τισ δφο θ παράλλθλθ εξόρυξθ κρίνεται ωσ πρακτικά 

αναγκαία, ενϊ θ παρεμβολι μιασ πρακτικά «άχρθςτθσ» (από μόνθ τθσ) λφςθσ ςε μια λφςθ που 

μετά από μόνο λίγεσ επαναλιψεισ ταυτίηεται απόλυτα με τθν πραγματικι (ςφάλμα   0) 

ενιςχφει ακόμα περιςςότερο τθν αποδοτικότθτα του προτεινόμενου πλαιςίου. 

 

7.8. Εφαρμογό πλαιςύου: Αξιολόγηςη πολύπλοκου κινητικού 

μοντϋλου 

Ππωσ αναφζρκθκε και ςτθν Εν. 3.4, ςε δεφτερθ φάςθ ςκοπόσ τθσ εργαςίασ είναι και θ 

αξιολόγθςθ ενόσ πολφπλοκου κινθτικοφ μοντζλου απόκεςθσ αλουμινίου από DMEAA που είχε 

προτακεί και διερευνθκεί με πολφ ικανοποιθτικά αποτελζςματα ςτο παρελκόν, ςτο πλαίςιο 

προθγοφμενων εργαςιϊν [23]. Η ανάπτυξθ του ωςτόςο είχε πραγματοποιθκεί αποκλειςτικά ςε 

δι-διάςτατο πλζγμα, το οποίο είναι θ ςυνικθσ  ςτρατθγικι για μια προκαταρκτικι μελζτθ. Το 

μοντζλο αυτό ςυμπεριλαμβάνει εκτόσ από τισ αντιδράςεισ απόκεςθσ και παρεμποδιςτικζσ 

αντιδράςεισ, τόςο ςτθν αζρια φάςθ όςο και ςτθν επιφάνεια του υποςτρϊματοσ, ςε αντίκεςθ 

με παλαιότερα πολφ πιο απλοϊκά μοντζλα. Συνεπϊσ, είναι ικανό να προβλζψει τθν απότομθ 

μείωςθ που παρατθρείται ςτο ρυκμό απόκεςθσ ςε υψθλζσ κερμοκραςίεσ υποςτρϊματοσ, κάτι 

που τα απλά μοντζλα δεν μποροφν να κάνουν. Ρεριςςότερεσ λεπτομζρειεσ αναφζρονται ςτθν 

Εν. 3.1.3. 
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Η αξιολόγθςθ και ο ζλεγχοσ αξιοπιςτίασ του προαναφερκζντοσ κινθτικοφ μοντζλου ςε 

τρι-διάςτατο πλζγμα πραγματοποιείται αποδοτικά με βάςθ το προτεινόμενο πλαίςιο, 

εξοικονομϊντασ ζτςι πολφτιμο υπολογιςτικό χρόνο. Αρχικά, μελετάται θ επίδραςθ τθσ 

κερμοκραςίασ ςτο μζςο ρυκμό απόκεςθσ, ενϊ ςτθ ςυνζχεια υπολογίηονται οι κατανομζσ του 

ρυκμοφ απόκεςθσ και θ ανομοιομορφία των υμενίων για διάφορεσ κερμοκραςίεσ. 

Υπενκυμίηεται πωσ με βάςθ το προτεινόμενο πλαίςιο καταςκευάςτθκαν τρία διαφορετικά 

μοντζλα μειωμζνθσ τάξθσ, ζνα για κάκε μια από τισ κερμοκραςίεσ 151, 185 και 241 °C, οι 

λφςεισ των οποίων τροφοδοτικθκαν ςτο πλιρεσ λεπτομερζσ μοντζλο μζςω παρεμβολισ για 

χριςθ τουσ ωσ αρχικι εκτίμθςθ τθσ ροισ και πολφ ταχφτερθ ςφγκλιςθ του ςυνολικοφ μοντζλου 

(βλ. Εν. 7.7). 

Τζλοσ, αναφζρεται ότι θ επίλυςθ ςε κάκε κερμοκραςία πραγματοποιείται για παροχι 

ειςόδου του DMEAA ίςθ  με 1.85 sccm, κακϊσ ςε αυτι τθν παροχι ζχουν πραγματοποιθκεί και 

τα αντίςτοιχα πειράματα. Η υδροδυναμικι κατάςταςθ του αντιδραςτιρα για αυτι τθν παροχι 

υπολογίηεται από το ROM με προςομοίωςθ του δικτφου ςε βθματικι επιβολι από 1.7 προσ 

1.85 sccm και 50 χρονικά βιματα. Η επιβολι αυτι αποτελεί μια παντελϊσ καινοφργια επιβολι 

που δεν ζχει υπολογιςκεί ςτο παρελκόν με κανζναν άλλον τρόπο. Στο τζλοσ πραγματοποιείται 

ςφγκριςθ των δφο τελευταίων ςτιγμιοτφπων και προκφπτει ότι θ διαφορά τθσ είναι μικρότερθ 

του 10-9, τιμι παραπάνω από ικανοποιθτικι για να κεωρθκεί θ χρονικι ςφγκλιςθ ςτθν τελικι 

μόνιμθ κατάςταςθ. 

 

7.8.1. Επύδραςη θερμοκραςύασ 

Η μελζτθ τθσ επίδραςθσ τθσ κερμοκραςίασ πραγματοποιείται με βάςθ το διάγραμμα 

Arrhenius, δθλαδι το διάγραμμα με το λογάρικμο του ρυκμοφ απόκεςθσ ςτον άξονα y και το 

αντίςτροφο τθσ κερμοκραςίασ ςτον άξονα x. Στο διάγραμμα που ακολουκεί παρουςιάηονται τα 

αποτελζςματα τθσ προςομοίωςθσ του μοντζλου ςε τρι-διάςτατο πλζγμα, ςφμφωνα με όςα 

ζχουν αναφερκεί ζωσ τϊρα, τα αποτελζςματα τθσ προςομοίωςθσ του μοντζλου ςε δι-διάςτατο 

πλζγμα που πραγματοποιικθκε ςε προθγοφμενθ εργαςία [23] και τζλοσ τα πειραματικά 

αποτελζςματα ςτισ ίδιεσ κερμοκραςίεσ. 
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χιμα 7.10: Διάγραμμα Arrhenius διεργαςίασ 

 

 Ππωσ παρατθρείται, τα αποτελζςματα από το τρι-διάςτατο πλζγμα βρίςκονται κοντά 

με τα πειραματικά και αυτά από το δι-διάςτατο, κάτι που ιταν αναμενόμενο. Ωςτόςο, 

παρουςιάηονται κάποιεσ ςθμαντικζσ διαφορζσ ςτισ δφο μεγαλφτερεσ κερμοκραςίεσ, ενϊ ςτθν 

τελευταία θ πρόβλεψθ είναι ακόμα και εκτόσ των πειραματικϊν ορίων. Η παρατιρθςθ αυτι 

υποδεικνφει κάτι επίςθσ αναμενόμενο, δθλαδι ότι απαιτείται θ αναπροςαρμογι των κινθτικϊν 

παραμζτρων ςτα πειραματικά αποτελζςματα μζςω προςομοιϊςεων ςε τρι-διάςτατο πλζγμα, 

το οποίο είναι γενικϊσ αποδεκτό ότι δίνει πολφ πιο αξιόπιςτα αποτελζςματα από ζνα 

αντίςτοιχο δι-διάςτατο ίδιασ ςχετικισ πυκνότθτασ. 

 

7.8.2. Κατανομϋσ ρυθμού απόθεςησ - Ανομοιομορφύεσ 

Για μια πιο ολοκλθρωμζνθ μελζτθ τθσ διεργαςίασ, ςχεδιάςτθκαν και οι κατανομζσ του 

ρυκμοφ απόκεςθσ κατά μικοσ τθσ ακτίνασ του υμενίου για τισ τρεισ διαφορετικζσ 

κερμοκραςίεσ, ενϊ από τισ κατανομζσ αυτζσ υπολογίςτθκε και θ ανομοιομορφία των 

παραγόμενων υμενίων για κάκε κερμοκραςία. Τα αποτελζςματα αυτά παρουςιάηονται ςτο 

ςχιμα και πίνακα που ακολουκοφν. Σθμειϊνεται ότι τα πρόςθμα των τιμϊν τθσ ακτίνασ ςτο 
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ςχιμα κατανομϊν αντιςτοιχοφν ςτισ δφο κατευκφνςεισ αναφοράσ, με το κζντρο του 

υποςτρϊματοσ να αντιςτοιχεί ςτθ κζςθ 0. 

 
χιμα 7.11: Κατανομι ρυκμοφ απόκεςθσ για τισ τρεισ διαφορετικζσ κερμοκραςίεσ 

 
Πίνακασ 7.14: τοιχεία για το ρυκμό απόκεςθσ και τθν ανομοιομορφία των υμενίων 

Μζγεκοσ 151 °C 185 °C 245 °C 

Μζςοσ Ρ.Α. 135.57 160.82 93.27 

Μζγιςτοσ Ρ.Α. 136.26 165.03 127.35 

Ελάχιςτοσ Ρ.Α. 134.74 158.48 80.80 

Ανομοιομορφία 1.12% 4.07% 49.91% 

 

 Με βάςθ το παραπάνω ςχιμα και τον αντίςτοιχο πίνακα, παρατθρείται μια ςθμαντικι 

αφξθςθ τθσ ανομοιομορφίασ του πάχουσ των υμενίων με άνοδο τθσ κερμοκραςίασ 

υποςτρϊματοσ, ενϊ για Τ=245 °C θ τιμι αυτι αγγίηει το 50% κακιςτϊντασ πρακτικά τα 

παραγόμενα υμζνια μθ λειτουργικά ςτθ ςυντριπτικι πλειονότθτα των πικανϊν εφαρμογϊν 

τουσ. Για αυτό το λόγο, αλλά και επειδι γενικότερα ςε αυτι τθ κερμοκραςία ο μζςοσ ρυκμόσ 

απόκεςθσ είναι αρκετά μικρότεροσ από ότι ςε χαμθλότερεσ κερμοκραςίεσ, αποφεφγεται θ 

λειτουργία του αντιδραςτιρα ςε αυτι τθ κερμοκραςία (και τισ γειτονικζσ τθσ). 

Πςον αφορά τισ άλλεσ δφο κερμοκραςίεσ που μελετικθκαν, θ καταλλθλότερθ 

προκφπτει με βάςθ τθν ειδικι βαρφτθτα που δίνεται από το ςχεδιαςτι-χειριςτι τθσ διεργαςίασ 

ςτθν ταχφτθτα και ςτθν ανομοιομορφία για τθν εκάςτοτε εφαρμογι. Σε περιπτϊςεισ όπου θ 
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προδιαγραφι τθσ ομοιομορφίασ του πάχουσ είναι πολφ αυςτθρι, κα προτιμθκεί θ λειτουργία 

ςτουσ 151 °C όπου παρουςιάηεται αρκετά περιοριςμζνθ ανομοιομορφία, ενϊ ςε άλλεσ 

περιπτϊςεισ όπου δεν δίνεται τόςο ζμφαςθ ςτθν ομοιομορφία, ο αντιδραςτιρασ κα 

λειτουργιςει ςτουσ 185 °C ζτςι ϊςτε θ απόκεςθ και επακόλουκα θ παραγωγι υμενίων να είναι 

ταχφτερθ, αφοφ ςε αυτι τθ κερμοκραςία παρατθρείται υψθλότεροσ ρυκμόσ απόκεςθσ 

ςυγκριτικά με τουσ 151 °C. 
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8. Συμπερϊςματα 

Στθν παροφςα εργαςία προτείνεται ζνα υπολογιςτικό πλαίςιο για τθ δθμιουργία ενόσ 

ROM ικανοφ να προβλζψει τθ λφςθ ενόσ πλιρουσ, λεπτομεροφσ μοντζλου με ακρίβεια. 

Ταυτόχρονα, οι υπολογιςτικζσ απαιτιςεισ για τθν ανάπτυξθ του ROM αλλά και για τθ 

λειτουργία του είναι πολφ χαμθλζσ. 

Συγκεκριμζνα, ςε ο,τι αφορά το ζνα "ςυςτατικό" του ROM, τθν καταςκευι τθσ βάςθσ 

POD, προζκυψε ότι απαιτοφνται ςτιγμιότυπα από τροχιζσ για μόλισ τζςςερισ διαταραχζσ ςτθ 

φυςικι παράμετρο, εδϊ θ παροχι ειςόδου του DMEAA. Φροντίηοντασ θ επιλογι των τιμϊν 

παραμζτρων να είναι αντιπροςωπευτικι για το ενδεδειγμζνο παράκυρο λειτουργίασ του 

αντιδραςτιρα, προκφπτει ότι μόνο δφο διανφςματα βάςθσ είναι ικανά να προβλζψουν, με 

μικρά ςφάλματα, τθ δυναμικι ςυμπεριφορά του αντιδραςτιρα ςε ζνα ευρφ φάςμα τιμϊν 

παραμζτρων. 

Αντίςτοιχθ διερεφνθςθ πραγματοποιικθκε και κατά το ςχεδιαςμό των ANN, τα οποία 

υπολογίηουν τουσ χρονικοφσ ςυντελεςτζσ που πολλαπλαςιάηονται με τθν POD βάςθ για να 

προκφψει το τελικό ςυνολικό ROM. Με τθ διερεφνθςθ αυτι προςδιορίςκθκαν διάφορα 

ςχεδιαςτικά κριτιρια για τθν όςο το δυνατόν πιο αποδοτικι μείωςθ τάξθσ. Αρχικά, 

διαπιςτϊκθκε ότι επτά επιβολζσ επαρκοφν για τθν εκπαίδευςθ του NARX δικτφου, εφόςον 

αυτζσ εκτείνονται ςε όλο το εφροσ παροχϊν ειςόδου. Επιπλζον, επιβεβαιϊκθκαν τα εξισ: i) Ζνα 

κρυφό επίπεδο είναι υπεραρκετό για τον ικανοποιθτικό προςδιοριςμό των ςυντελεςτϊν, ii) Η 

μζκοδοσ Bayesian Regularization εμφανίηει αξιόλογα αποτελζςματα κατά τθν εκπαίδευςθ του 

δικτφου, iii) Μία κακυςτζρθςθ τόςο ςτθν είςοδο όςο και ςτθν ζξοδο αρκεί για να «δοκεί» ςτο 

δίκτυο το απαιτοφμενο χρονικό βάκοσ. Τζλοσ, προζκυψε το ςυμπζραςμα ότι για το 

ςυγκεκριμζνο εφροσ παροχϊν, πζντε νευρϊνεσ όχι μόνο αρκοφν αλλά μάλιςτα παρουςιάηουν 

μικρότερο ςφάλμα ςυγκριτικά με μεγαλφτερο πλικοσ (10), πικανότατα λόγω 

υπερπροςαρμογισ του δικτφου ςτα δεδομζνα εκπαίδευςθσ κατά τθν τελευταία περίπτωςθ. 

Τελικά, με βάςθ τισ παραπάνω ςχεδιαςτικζσ παραμζτρουσ τθσ POD βάςθσ και του NARX 

ANN, προβλζπεται θ απόκριςθ του αντιδραςτιρα ςε ανεξάρτθτθ επιβολι που δεν 

χρθςιμοποιικθκε ςε κανζνα ςθμείο τθσ υπολογιςτικισ διαδικαςίασ. Το μζςο και μζγιςτο 

ςφάλμα ιςοφται με 9.91*10-3 % και  3.40*10-2 %, αντίςτοιχα. 

Πςον αφορά τα υπολογιςτικά οφζλθ τθσ όλθσ διαδικαςίασ, αρχικά παρατθρικθκε μια 

μείωςθ κατά 96% του απαιτοφμενου CPU χρόνου για λιψθ των υδροδυναμικϊν πεδίων του 

αντιδραςτιρα, ενϊ επίςθσ παρατθρείται 60% μείωςθ για τθν επίλυςθ του ςυνολικοφ μοντζλου 

και τθ λιψθ ολοκλθρωμζνθσ λφςθσ που περιλαμβάνει επιπλζον το ρυκμό απόκεςθσ, τθν 

ανομοιομορφία των υμενίων, κτλ. Στα ςθμαντικά αυτά κζρδθ, εκτόσ από τθ μείωςθ τάξθσ, 

ςυνειςφζρουν και οι δευτερεφουςεσ τεχνικζσ που χρθςιμοποιικθκαν, δθλαδι ο παράλλθλοσ 
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προγραμματιςμόσ και θ παρεμβολι λφςθσ από-πλζγμα-ςε-πλζγμα. Η τελευταία μάλιςτα 

επιτρζπει τθν αξιοποίθςθ ενόσ πρακτικά «άχρθςτου» αποτελζςματοσ που όμωσ λαμβάνεται 

ταχφτατα, για τον προςδιοριςμό μιασ λφςθσ υψθλισ ακρίβειασ. Επιπλζον, οι δφο αυτζσ τεχνικζσ 

επιτάχυναν ςθμαντικά και τθ δθμιουργία του ROM, κάτι που ςε άλλθ περίπτωςθ κα απαιτοφςε 

πολφ CPU χρόνο και μνιμθ RAM. 

Σε δεφτερθ φάςθ, το υπολογιςτικό πλαίςιο εφαρμόςτθκε άμεςα με ςκοπό τθν 

πρωταρχικι αξιολόγθςθ ενόσ πολφπλοκου κινθτικοφ μοντζλο ΧΑΑ αλουμινίου από DMEAA, το 

οποίο είχε αναπτυχκεί ςτο πλαίςιο προθγοφμενθσ διπλωματικισ εργαςίασ. Κακϊσ οι τιμζσ των 

κινθτικϊν παραμζτρων του μοντζλου αυτοφ είχαν προςδιοριςκεί με προςαρμογι 

πειραματικϊν αποτελεςμάτων ςτισ λφςεισ μοντζλου δι-διάςτατου πλζγματοσ, κρίκθκε 

αναγκαίο να γίνει ςφγκριςθ των πειραματικϊν τιμϊν και με αποτελζςματα προςομοίωςθσ ςε 

τρι-διάςτατο πλζγμα. Για αυτόν το ςκοπό καταςκευάςτθκαν τρία ROM για τρεισ διαφορετικζσ 

κερμοκραςίεσ υποςτρϊματοσ, από τα οποία υπολογίςτθκαν ςε πολφ ςφντομο χρόνο ο μζςοσ 

ρυκμόσ απόκεςθσ για κάκε κερμοκραςία. Ππωσ ιταν αναμενόμενο, παρατθρείται μια μικρι 

αναντιςτοιχία ανάμεςα ςτισ τιμζσ του τρι-διάςτατου μοντζλο και αυτϊν του δι-διάςτατου αλλά 

και των πειραματικϊν. Ωςτόςο, οι διαφορζσ βρίςκονται εντόσ πολφ λογικϊν ορίων και 

κεωρείται ότι με βελτιςτοποίθςθ των κινθτικϊν ςτακερϊν με βάςθ το τρι-διάςτατο μοντζλο, 

αυτζσ κα εξαλειφκοφν. 

Τζλοσ, υπολογίςτθκαν και οι κατανομζσ του ρυκμοφ απόκεςθσ κατά μικοσ του 

υποςτρϊματοσ και θ επακόλουκεσ ανομοιομορφίεσ πάχουσ υμενίων για λόγουσ πλθρότθτασ 

τθσ ςχετικισ μελζτθσ. Από αυτζσ τισ τιμζσ αλλά και τουσ μζςουσ ρυκμοφσ απόκεςθσ 

προκφπτουν ςυμπεράςματα για τθ βζλτιςτθ κερμοκραςία υποςτρϊματοσ τθσ διεργαςίασ. Ριο 

ςυγκεκριμζνα, θ λειτουργία ςε πολφ υψθλζσ κερμοκραςίεσ (245 °C) κρίνεται απαγορευτικι 

λόγω τόςο του χαμθλοφ ρυκμοφ απόκεςθσ αλλά και τθσ υψθλισ ανομοιομορφίασ πάχουσ 

υμενίων. Πςον αφορά τισ άλλεσ δφο κερμοκραςίεσ, θ βζλτιςτθ προκφπτει με βάςθ τθν 

εκάςτοτε βαρφτθτα που δίνεται από τον υπεφκυνο τθσ διεργαςίασ ςτθν ταχφτθτα ι ςτθν 

ανομοιομορφία, όπου ςτθν πρϊτθ περίπτωςθ προτιμάται θ λειτουργία ςτουσ 185 °C ενϊ ςτθ 

δεφτερθ ςτουσ 151 °C. 
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9. Προτϊςεισ για το μϋλλον 

Πςον αφορά το υπολογιςτικό πλαίςιο, κρίνεται ωσ απαραίτθτθ θ εφαρμογι και 

αξιολόγθςθ του  και ςε άλλα ςυςτιματα, όπου οι μεταβολζσ τθσ δυναμικισ ςυμπεριφοράσ κα 

είναι πιο ζντονεσ. Αυτό μπορεί να επιτευχκεί ακόμα και ςτον ίδιον αντιδραςτιρα για 

μεγαλφτερο εφροσ τιμϊν παροχισ ειςόδου DMEAA, αλλά ιδιαίτερα ςε άλλουσ αντιδραςτιρεσ 

ΧΑΑ (και όχι μόνο), όπου οι μεταβολζσ τθσ δυναμικισ ςυμπεριφοράσ κα επθρεάηονται και από 

πολλαπλότθτα και αλλαγι ευςτάκειασ των λφςεων. 

Σχετικά τθ μείωςθ τάξθσ, αυτι κα μποροφςε να πραγματοποιθκεί μεταβάλλοντασ και 

άλλεσ μεταβλθτζσ ειςόδου εκτόσ από τθν παροχι τθσ πρόδρομθσ ζνωςθσ, ζτςι ϊςτε να δίνεται 

θ δυνατότθτα άμεςθσ μελζτθσ τθσ επίδραςθσ περιςςότερων κρίςιμων παραμζτρων τθσ 

διεργαςίασ. Ραραδείγματα τζτοιων παραμζτρων είναι θ ςυνολικι παροχι, θ κερμοκραςία 

υποςτρϊματοσ αλλά και τοιχωμάτων, θ κερμοκραςία ειςόδου και θ πίεςθ του αντιδραςτιρα. 

Τζλοσ, όςον αφορά το κινθτικό μοντζλο, κεωρείται απαραίτθτθ θ βελτιςτοποίθςθ των 

κινθτικϊν ςτακερϊν με προςαρμογι των πειραματικϊν αποτελεςμάτων ςτο τρι-διάςτατο 

μοντζλο, κακϊσ ο χϊροσ λφςεων των τρι-διάςτατων μοντζλων είναι πλουςιότεροσ από των δι-

διάςτατων, εφόςον φυςικά και ςτισ δφο περιπτϊςεισ το πλζγμα είναι αρκετά πυκνό ζτςι ϊςτε 

να μπορεί να διαςφαλιςτεί θ ανεξαρτθςία τθσ λφςθσ από αυτό.  
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