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Ζ έγθξηζε ηεο δηδαθηνξηθήο δηαηξηβήο απφ ηε ΢ρνιή Υεκηθψλ Μεραληθψλ ηνπ 

Δζληθνχ Μεηζφβηνπ Πνιπηερλείνπ δελ ππνδειψλεη απνδνρή ησλ γλσκψλ ηνπ 

ζπγγξαθέα (Ν. 5343/1932, Άξζξν 202). 
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Σηε Θενδώξα κνπ 
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Δπραξηζηίεο 

 Θα ήζεια λα επραξηζηήζσ ηνλ Καζ. Αλδξέα Γ. Μπνπληνπβή - επηβιέπνληα - 

γηα ηε δπλαηφηεηα πνπ κνπ παξείρε λα πξαγκαηνπνηήζσ ηε δηδαθηνξηθή κνπ δηαηξηβή 

δίπια ηνπ. Μνπ έκαζε ηελ “επηζηεκνληθή απζηεξφηεηα” πνπ πξέπεη λα δηαζέηεη έλαο 

λένο εξεπλεηήο πξνθεηκέλνπ λα εληαρζεί ζηεο επηζηεκνληθή θνηλφηεηα σο αμηφινγν 

κέινο ηεο. Οη ζπλαληήζεηο θαη ζπδεηήζεηο καο ζε ζέκαηα ππνινγηζηηθψλ κεζφδσλ, 

θπζηθψλ θαη ρεκηθψλ δηεξγαζηψλ θαζψο θαη ζε δεηήκαηα κε γξακκηθήο αλάιπζεο 

θαη παξάιιειεο επεμεξγαζίαο ήηαλ ζεκείν θακπήο γηα ηελ εμέιημή κνπ θαη γηα ηελ 

πξφνδφ κνπ. Δπίζεο, ζέισ λα ηνλ επραξηζηήζσ γηα ηελ ακέξηζηε ππνζηήξημή ηνπ, 

ρσξίο ηελ νπνία δελ ζα εξρφηαλ εηο πέξαο απηή ε δηαηξηβή, αιιά θαη γηα ηελ 

εκπηζηνζχλε πνπ κνπ έδεημε επηηξέπνληαο κνπ λα αθνινπζήζσ λένπο δξφκνπο ζηνπο 

νπνίνπο πάληα ήηαλ καδί κνπ, έηνηκνο λα κε ππνζηεξίμεη αιιά θαη λα κε “καδέςεη” 

φηαλ έβιεπε φηη απέθιηλα απφ ηνλ ζηφρν κνπ.  

 Μεγάιν επραξηζηψ νθείισ ζηνλ Dr. Cνnstantine Vahlas, Γηεπζπληή Δξεπλψλ 

ζην CNRS/Univ. Toulouse θαη κέινο ηεο ηξηκεινχο επηηξνπήο, ν νπνίνο κνπ έδεημε 

ηελ πεηξακαηηθή πιεπξά ησλ δηεξγαζηψλ ρεκηθήο απφζεζεο απφ αηκφ, ηδηαίηεξα θαηά 

ηελ ζχληνκε παξακνλή κνπ ζην εξγαζηήξηφ ηνπ ζηελ Toπινχδε, επηηξέπνληάο κνπ 

λα “δσ” ηε δηεξγαζία ζε πξαγκαηηθέο ζπλζήθεο θαη φρη κφλν κέζα απφ ηελ νζφλε ηνπ 

ππνινγηζηή. Ζ πνιχρξνλε εκπεηξία θαη ε βαζηά ηνπ γλψζε ζε ζέκαηα ρεκηθήο 

απφζεζεο απφ αηκφ κνπ επέηξεςαλ λα θαηαλνήζσ ηε δηεξγαζία αιιά θαη κνπ έδσζε 

θαζνδήγεζε γηα ηελ εμέιημε ηεο έξεπλάο κνπ.    

 Δπίζεο, ζέισ λα επραξηζηήζσ ηνλ Καζ. Άγγειν Παπατσάλλνπ - κέινο ηεο 

ηξηκεινχο επηηξνπήο - ν νπνίνο ήηαλ ζχκκαρνο θαη εκςπρσηήο ζε φιε ηε δηάξθεηα 

ηεο δηδαθηνξηθήο κνπ δηαηξηβήο.  

 Δπραξηζηψ ηνλ Καζ. Κπξηάθν Γηαλλάθνγινπ γηα ηηο ζπκβνπιέο ηνπ ζε ζέκαηα 

ππνινγηζκψλ πςειψλ απνδφζεσλ θαζψο θαη γηα ηελ πξφζθιεζε ηεο νκάδαο καο ζην 

HPC Ζellas, κέζσ ηεο νπνίαο γλψξηζα λένπο νξίδνληεο γηα ηνπο ππνινγηζκνχο 

πςειψλ απνδφζεσλ ζηελ Διιάδα.  

 Δπραξηζηψ ζεξκά ηνλ Γξα Γηψξγν Κφθθνξε πνπ ήηαλ δίπια κνπ απφ ηελ 

αξρή απηήο ηεο εξγαζίαο. Ζ βαζηά ηνπ γλψζε ζε ζέκαηα ππνινγηζκψλ θαη 

θπζηθψλ/ρεκηθψλ δηεξγαζηψλ ζηε κηθξν-θιίκαθα ήηαλ ηδηαίηεξα ζεκαληηθή. Υσξίο 

απηήλ έλα κεγάιν κέξνο απηήο ηεο εξγαζίαο δελ ζα είρε πξαγκαηνπνηεζεί. Δπίζεο, 
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ηνλ επραξηζηψ γηα ηελ παξαρψξεζε ηνπ θψδηθα ηεο κηθξν-θιίκαθαο θαη γηα φιεο ηηο 

ζπδεηήζεηο καο - επηζηεκνληθέο θαη κε. 

  Δπραξηζηψ ηνλ Γξα Αληψλε ΢ππξφπνπιν γηα ηελ θαζνδήγεζή ηνπ ζε ζέκαηα 

παξάιιειεο επεμεξγαζίαο. ΢ε πην πξαθηηθφ επίπεδν, γηα ηνλ ζρεδηαζκφ θαη 

θαηαζθεπή ηνπ cluster ηεο ΢ρνιήο Υεκηθψλ Μεραληθψλ ΔΜΠ, Pegasus, ρσξίο ην 

νπνίν πνιινί ππνινγηζκνί απηήο ηεο εξγαζίαο δελ ζα είραλ πξαγκαηνπνηεζεί.    

 Δπραξηζηψ ηε Γξα Διέλε Κνξσλάθε γηα ηηο ζπδεηήζεηο καο ζε ζέκαηα κε 

γξακκηθψλ ππνινγηζκψλ αιιά θαη γηα ηελ παξαρψξεζε ηνπ θψδηθα ηεο RPM. Έζεζε 

ηα πιαίζηα γηα κία εμαηξεηηθή ζπλεξγαζία, ε νπνία φρη κφλν παξήγαγε έλα κεγάιν 

ηκήκα απηήο ηεο δηαηξηβήο αιιά θαη λέεο πξννπηηθέο εμέιημεο. 

 Δπραξηζηψ φια ηα παηδηά ζην εξγαζηήξην, πξνπηπρηαθνχο, κεηαπηπρηαθνχο 

θνηηεηέο θαη ππνςήθηνπο δηδάθηνξεο, γηα ηε βνήζεηα θαη ηε ζηήξημε πνπ κνπ 

παξείραλ. Δπραξηζηψ, επίζεο, ηε Γξα Γψξα Ξελίδνπ γηα ηηο ππνδείμεηο ηεο ζε ζέκαηα 

ππνινγηζκψλ ζηε καθξν-θιίκαθα. 

 Δπραξηζηψ ην Ίδξπκα Κξαηηθψλ Τπνηξνθηψλ (I.K.Y.) γηα ηελ νηθνλνκηθή 

ππνζηήξημε απηήο ηεο δηαηξηβήο, ηε Γαιιηθή Πξεζβεία γηα ηελ ππνηξνθία κέζσ ηνπ 

πξνγξάκκαηoο VRika! θαη ην Δζληθφ Μεηζφβην Πνιπηερλείν γηα ηελ νηθνλνκηθή 

ππνζηήξημε κέζσ ησλ Πξνγξακκάησλ Δλίζρπζεο Βαζηθήο Έξεπλαο ησλ εηψλ 2007-

2009 θαη 2009-2011. 

 Δπραξηζηψ ηελ νηθνγέλεηά κνπ, ηνλ παηέξα κνπ Παλαγηψηε θαη ηε κεηέξα κνπ 

Θενδψξα, γηα ηελ πνιχπιεπξε ζηήξημή ηνπο φια απηά ηα ρξφληα θαζψο θαη ηελ 

αδεξθή κνπ ΢ππξηδνχια γηα φιεο ηηο “θαεηλέο” ηδέεο πνπ είρακε ζαλ παηδηά θαη κε 

νδήγεζαλ ζήκεξα εδψ.  

 Δπραξηζηψ ηνλ Κψζηα Πεηζνχλε γηα ηε ζπλεξγαζία καο φια απηά ηα ρξφληα 

θαη ηηο ζπδεηήζεηο καο ζε ζέκαηα κεραληθήο θαη ππνινγηζκψλ. Σε Μέλε γηα ηηο 

καζεκαηηθέο ηεο ππνδείμεηο θαη ηε κηθξή Μαξίλα-Αιίθε.   

 Δπραξηζηψ, ηνπο θίινπο κνπ Βεζζαξίσλα, Κψζηα, ΢νθία, ΢ηαπξνχια θαη 

Γηνλχζε πνπ κε αλέρηεθαλ φια απηά ηα ρξφληα θαζψο κνλίκσο μέρλαγα γελέζιηα θαη 

γηνξηέο θαη “θαηέζηξεθα” εθδξνκέο θαη ζπλαληήζεηο. 

 Σέινο, επραξηζηψ ηνλ άλζξσπν ζηνλ νπνίν αθηεξψλσ απηή ηε δηδαθηνξηθή 

δηαηξηβή ηε γπλαίθα κνπ, Θενδψξα. Σελ επραξηζηψ γηα ηελ ππνκνλή ηεο φια απηά ηα 

ρξφληα, γηα ηελ ζπλερή ππνζηήξημή ηεο ζηα δχζθνια θαη ην ρακφγειφ ηεο ζηα 

επράξηζηα, πνπ κε σζνχζαλ λα ζπλερίζσ θαη λα θέξσ εηο πέξαο ην δχζθνιν έξγν κηαο 

δηδαθηνξηθήο δηαηξηβήο.            
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Πεξίιεςε 

Ζ δηεξγαζία ρεκηθήο απφζεζεο απφ αηκφ (ΥΑΑ) απνηειεί κία απφ ηηο βαζηθέο 

δηεξγαζίεο παξαγσγήο ιεπηψλ ζηεξεψλ πκελίσλ. Πξαγκαηνπνηείηαη ζε αληηδξαζηήξεο 

εμνπιηζκέλνπο κε εηδηθέο επηθάλεηεο, ηα δηζθία (wafers), πάλσ ζηηο νπνίεο 

πξαγκαηνπνηνχληαη επηθαλεηαθέο ρεκηθέο αληηδξάζεηο θαη ε απφζεζε ηνπ πκελίνπ. Σα 

πκέληα πνπ παξάγνληαη ρξεζηκνπνηνχληαη απφ δηαηάμεηο εκηαγσγψλ κέρξη κηθξν- ή 

λαλν-ειεθηξνκεραληθά ζπζηήκαηα, λαλν-ειεθηξνληθέο δηαηάμεηο θαη νινθιεξσκέλα 

θπθιψκαηα. Ζ ζχγρξνλε κεραληθή ραξαθηεξίδεηαη απφ ζπλερφκελε κείσζε ησλ 

δηαζηάζεσλ ησλ θαηαζθεπαδφκελσλ δνκψλ θαη πιένλ νη πξνδηαγξαθέο ησλ 

παξαγφκελσλ πκελίσλ αλαθέξνληαη ζε ηδηφηεηεο κηθξν- ή λαλν-θιίκαθαο.  

Αλ θαη ε εμέιημε ησλ θπζηθψλ/ρεκηθψλ θαηλνκέλσλ ζηηο κηθξν- θαη λαλν-

θιίκαθεο - πνπ θαζνξίδνπλ ηηο ηδηφηεηεο ησλ πκελίσλ - εμαξηάηαη απφ ηηο 

(καθξνζθνπηθέο) ζπλζήθεο ιεηηνπξγίαο ηνπ αληηδξαζηήξα, νη κίαο-θιίκαθαο 

ζπκβαηηθέο ππνινγηζηηθέο ηερληθέο πνπ έρνπλ αλαπηπρζεί γηα ηελ πξνζνκνίσζε 

δηεξγαζηψλ ΥΑΑ, δελ κπνξνχλ λα “δνπλ” ηελ εμέιημε απηή. Έηζη, θαζίζηαηαη 

απαξαίηεηε ε πξνζνκνίσζε ζε πνιιαπιέο ρσξηθέο θιίκαθεο.  

 Αλαπηχζζνληαη δχν ππνινγηζηηθά πιαίζηα γηα ηελ πξνζνκνίσζε πνιιαπιψλ 

ρσξηθψλ θιηκάθσλ ζε δηεξγαζίεο ΥΑΑ. Σν πξψην αθνξά ζηε ζχδεπμε ηεο καθξν-

θιίκαθαο (ηάμεο cm) ηεο αέξηαο θάζεο ηνπ αληηδξαζηήξα ΥΑΑ κε πξνζρεκαηηζκέλε 

κηθξν-ηνπνγξαθία (ηάμεο κm) ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ θαη ην δεχηεξν ζηε 

ζχλδεζε ηνπ θχξηνπ φγθνπ ηνπ αληηδξαζηήξα ΥΑΑ κε ηε λαλν-κνξθνινγία (ηάμεο 

nm) ηνπ αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ. Ζ ζχδεπμε αθνξά ζηελ ακθίδξνκε ελψ ε ζχλδεζε 

ζηε κνλφδξνκε επηθνηλσλία κεηαμχ ησλ πξνηχπσλ ζηηο δηαθνξεηηθέο θιίκαθεο.   

 Σν πξφηππν (κνληέιν) ηεο καθξν-θιίκαθαο είλαη θνηλφ γηα ηα δπν 

ππνινγηζηηθά πιαίζηα θαη πεξηιακβάλεη ηηο δηαθνξηθέο εμηζψζεηο κε κεξηθέο 

παξαγψγνπο ηεο δηαηήξεζεο κάδαο, νξκήο, ελέξγεηαο θαη ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ 

εθφζνλ ηζρχεη ε ππφζεζε ηνπ ζπλερνχο κέζνπ (αξηζκφο Knudsen << 1). Ζ 

δηαθξηηνπνίεζε θαη επίιπζε ησλ εμηζψζεσλ γηα ηελ ηαρχηεηα, πίεζε, ζεξκνθξαζία 

θαη ζπγθεληξψζεηο ζπζηαηηθψλ πξαγκαηνπνηείηαη κε ηε κέζνδν ησλ πεπεξαζκέλσλ 

φγθσλ ειέγρνπ θαη ηνλ θψδηθα ππνινγηζηηθήο ξεπζηνδπλακηθήο Αnsys 12/Fluent. To 

πξφηππν γηα ηε κειέηε ησλ θαηλνκέλσλ ζε πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία είλαη 

ληεηεξκηληζηηθφ θαη πξνθχπηεη απφ ηε ζχδεπμε ηξηψλ ππν-πξνηχπσλ: α) Βαιιηζηηθφ 

πξφηππν ππνινγηζκνχ ησλ ηνπηθψλ ξνψλ ησλ ζπζηαηηθψλ κέζα ζηηο δνκέο. β) 
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Πξφηππν απφζεζεο ζε επηθάλεηεο, ην νπνίν εθθξάδεη ηελ θηλεηηθή απφζεζεο. γ) 

Αιγφξηζκνο εμέιημεο κεηψπνπ βαζηζκέλνο ζηε κέζνδν ησλ ηζνυςψλ. Ηζρχεη ζε 

πεξηπηψζεηο πνπ ε ππφζεζε ηνπ ζπλερνχο κέζνπ θαηαξξέεη (αξηζκφο Knudsen >> 1), 

φπσο ζπκβαίλεη κέζα ζηηο δνκέο ζε ζπλζήθεο ρακειήο πίεζεο. Σν πξφηππν γηα ηελ 

πξφβιεςε ηεο λαλν-κνξθνινγίαο ηνπ αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ είλαη ζηνραζηηθφ θαη 

βαζίδεηαη ζε πξφηππν ηχπνπ kinetic Monte Carlo (KMC).   

 Ζ ζχδεπμε ηεο καθξν-θιίκαθαο κε ηε κηθξν-ηνπνγξαθία ζην δηζθίν 

επηηπγράλεηαη κέζσ ηνπ ζπληειεζηή ελεξγνχ θαηαλάισζεο, ε, ν νπνίνο εηζάγεηαη 

ζηελ ζπλνξηαθή ζπλζήθε γηα ηελ θαηαλάισζε ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ ζηε αέξηα 

θάζε ηνπ αληηδξαζηήξα. Ζ χπαξμε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο απμάλεη ηελ ελεξγφ 

επηθάλεηα ζηελ νπνία κπνξεί λα απνηεζεί πιηθφ κε απνηέιεζκα ηελ αχμεζε ηεο  

θαηαλάισζεο ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ. Ο ε εηζάγεηαη ζηε ζπλνξηαθή ζπλζήθε γηα ηε 

δηαηήξεζε ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ πξνθεηκέλνπ ε καθξν-θιίκαθα λα “αληηιεζθεί” 

ηελ απμεκέλε απηή θαηαλάισζε, θαη θαη‟ επέθηαζε ηελ χπαξμε ηεο κηθξν-

ηνπνγξαθίαο ζην δηζθίν, ρσξίο ε ηειεπηαία λα ππεηζέξρεηαη ζηνπο ππνινγηζκνχο ηεο 

καθξν-θιίκαθαο. Καηά ηε δηάξθεηα ησλ ππνινγηζκψλ ν ε ππνινγίδεηαη κέζσ 

επαλαιεπηηθήο δηαδηθαζίαο. Ζ επηθνηλσλία κεηαμχ ησλ θσδίθσλ είλαη ακθίδξνκε θαη 

ζπλερήο θαζφιε ηε δηάξθεηα ησλ ππνινγηζκψλ.  

 Σν ππνινγηζηηθφ πιαίζην ζχδεπμεο εθαξκφδεηαη ζε δηεξγαζία ΥΑΑ 

βνιθξακίνπ (W) θαη ππξηηίνπ (Si) κε πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία απιαθηψλ 

ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ. Τπνινγηζκνί πξαγκαηνπνηνχληαη ππφ δηαθνξεηηθέο 

ζπλζήθεο ιεηηνπξγίαο ηνπ αληηδξαζηήξα πξνθεηκέλνπ λα δηεξεπλεζεί ν ηξφπνο 

πιήξσζεο ησλ απιαθηψλ. Ζ αλάιπζε δείρλεη φηη γηα πςειέο ηηκέο ηνπ ζπληειεζηή 

πξνζθφιιεζεο ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ πνπ κεηέρνπλ ζηηο επηθαλεηαθέο ρεκηθέο 

αληηδξάζεηο, ε απφζεζε κέζα ζηα απιάθηα είλαη αληζφηξνπε θαη πξνθαιεί ηε 

δεκηνπξγία θελνχ θαηά ηελ πιήξσζε ηνπο. Ζ χπαξμε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο 

επεξεάδεη ην δηάγξακκα Arrhenius ηεο δηεξγαζίαο – δειαδή ην δηάγξακκα πνπ 

δείρλεη ηελ εμάξηεζε ηνπ ξπζκνχ απφζεζεο ηνπ πκελίνπ απφ ηε ζεξκνθξαζία θαη 

νξηνζεηεί ηηο πεξηνρέο: Πεξηνρή αληίδξαζεο, φπνπ ειέγρσλ κεραληζκφο ηνπ ξπζκνχ 

απφζεζεο είλαη ε ρεκηθή αληίδξαζε, πεξηνρή θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο ή δηάρπζεο, 

φπνπ ειέγρσλ κεραληζκφο ηνπ ξπζκνχ απφζεζεο είλαη ε δηάρπζε ησλ ρεκηθψλ 

ζπζηαηηθψλ πξνο ην δηζθίν θαη κεηαβαηηθή πεξηνρή ζηελ νπνία θαη νη δχν παξαπάλσ 

κεραληζκνί είλαη ζεκαληηθνί. ΢πγθεθξηκέλα, ε χπαξμε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο 

απμάλεη ηελ ελεξγφ επηθάλεηα γηα απφζεζε απμάλνληαο ηελ θαηαλάισζε ησλ 
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αληηδξψλησλ αιιά πξνθαιψληαο ηε κείσζε ηνπ ξπζκνχ απφζεζεο. Ζ κείσζε 

νθείιεηαη ζην θαηλφκελν εμάληιεζεο (loading phenomenon), ην νπνίν είλαη ηδηαίηεξα 

ζεκαληηθφ ζηε κεηαβαηηθή πεξηνρή θαη ζηελ πεξηνρή δηάρπζεο. Έηζη, εμαηηίαο ηεο 

χπαξμεο ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο θαη κέζσ ηνπ θαηλνκέλνπ εμάληιεζεο, ηα φξηα ηεο 

κεηαβαηηθήο πεξηνρήο θαη ηεο πεξηνρήο δηάρπζεο ζην δηάγξακκα Arrhenius 

κεηαθηλνχληαη ζε ρακειφηεξεο ζεξκνθξαζίεο. Δπηπιένλ, ε χπαξμε ηεο κηθξν-

ηνπνγξαθίαο ζην δηζθίν επεξεάδεη ηελ αέξηα θάζε ηνπ αληηδξαζηήξα, ιφγσ ηεο 

απμεκέλεο θαηαλάισζεο ησλ αληηδξψλησλ, κεηαβάιινληαο ηελ θαηαλνκή ησλ 

θιαζκάησλ κάδαο κέρξη θαη ηελ είζνδν ηνπ αληηδξαζηήξα.  

 Ζ ζχλδεζε ηεο καθξν-θιίκαθαο κε ηε λαλν-κνξθνινγία ηνπ αλαπηπζζφκελνπ 

πκελίνπ επηηπγράλεηαη ζεσξψληαο φηη ν ξπζκφο απφζεζεο είλαη αλεμάξηεηνο απφ ηελ 

θιίκαθα ζηελ νπνία ππνινγίδεηαη. Έηζη, δελ είλαη αλαγθαία ε ζπλερήο αληαιιαγή 

πιεξνθνξίαο κεηαμχ ησλ θσδίθσλ: Μφλν ν θψδηθαο ηεο καθξν-θιίκαθαο ηξνθνδνηεί 

κε πιεξνθνξία - ηνλ ξπζκφ απφζεζεο - ηνλ θψδηθα KΜC γηα ηελ πξφβιεςε ηεο λαλν-

κνξθνινγίαο ηνπ αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ. 

 Ζ κεζνδνινγία ζχλδεζεο εθαξκφδεηαη ζε δηεξγαζία ΥΑΑ Si ιακβάλνληαο 

ππφςε ηελ χπαξμε ησλ δηκεξψλ, ραξαθηεξηζηηθψλ δνκψλ ζηελ επηθάλεηα Si. Οη 

ππνινγηζκνί δείρλνπλ φηη θαηά κήθνο ηεο αθηίλαο ηνπ δηζθίνπ κπνξεί λα παξαηεξεζεί 

δηαθνξεηηθφο πξνζαλαηνιηζκφο ησλ δηκεξψλ εμαηηίαο ηνπ δηαθνξεηηθνχ ξπζκνχ 

απφζεζεο.   

 Ζ πεξηγξαθή θαη αλάιπζε θπζηθψλ/ρεκηθψλ θαηλνκέλσλ ζηηο πνιιαπιέο 

θιίκαθεο δελ απαηηεί κφλν ζχλζεηεο “πνιπδηάζηαηεο” πξνζεγγίζεηο αιιά θαη 

απνηειεζκαηηθέο παξάιιειεο κεζνδνινγίεο πξνθεηκέλνπ λα θαιπθζνχλ νη 

ππνινγηζηηθέο απαηηήζεηο ησλ πξνζεγγίζεσλ απηψλ ηφζν ζε επίπεδν ππνινγηζηηθνχ 

ρξφλνπ φζν θαη ζε κλήκε. Τινπνηείηαη κία πβξηδηθή πνιπ-παξάιιειε κέζνδνο, ε 

νπνία ζπλδπάδεη αθελφο κεζφδνπο δηακνηξαζκνχ ρσξίνπ γηα ηνπο ππνινγηζκνχο ζηε 

καθξν-θιίκαθα ηνπ αληηδξαζηήξα θαη αθεηέξνπ ηελ παξάιιειε κέζνδν “αθέληε-

εξγάηε” γηα ηνπο ππνινγηζκνχο κε ην πξφηππν ηεο κηθξν-θιίκαθαο. Ο φξνο “πνιπ-

παξάιιειε” πξνθχπηεη απφ ην φηη δηαθνξεηηθφο αξηζκφο επεμεξγαζηψλ κπνξεί λα 

ρξεζηκνπνηεζεί γηα ηελ επίιπζε ησλ πξνβιεκάησλ ζηηο δηαθνξεηηθέο θιίκαθεο. Σν 

ηειεπηαίν είλαη ηδηαίηεξα ζεκαληηθφ θαζψο νη ππνινγηζηηθέο απαηηήζεηο ζηηο 

δηαθνξεηηθέο θιίκαθεο είλαη δηαθνξεηηθέο. Υξεζηκνπνηψληαο κφλν ηε κέζνδν 

αθέληε-εξγάηε κπνξνχλ λα επηηεπρζνχλ επηηαρχλζεηο θνληά ζηελ ηδαληθή κεηψλνληαο 

απνηειεζκαηηθά ηνλ ππνινγηζηηθφ ρξφλν, πνπ ζε νξηζκέλεο πεξηπηψζεηο απφ ηηο 3 
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κέξεο κεηψζεθε ζηηο 3 ½ ψξεο. Δπηπιένλ, ππνινγηζκνί κε ηελ πβξηδηθή πνιπ-

παξάιιειε κέζνδν δείρλνπλ φηη νη δηαθνξεηηθέο παξάιιεινη κέζνδνη 

“ζπλεξγάδνληαη” απνηειεζκαηηθά κεηαμχ ηνπο πξνθεηκέλνπ λα επηηαρπλζνχλ νη 

ππνινγηζκνί ζε φιν ην εχξνο ησλ θιηκάθσλ.  

 Γηα ηελ αξηζκεηηθή επίιπζε ησλ εμηζψζεσλ πνπ δηέπνπλ πξνβιήκαηα 

θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο, ε ρξεζηκνπνίεζε ψξηκσλ εκπνξηθψλ θσδίθσλ - φπσο ν 

Fluent - έρεη γίλεη θνηλή πξαθηηθή. Παξφιε ηελ αλάπηπμή ηνπο, νη εκπνξηθνί απηνί 

θψδηθεο, δελ είλαη ηθαλνί λα πξαγκαηνπνηήζνπλ επαξθή ζπζηεκηθή αλάιπζε, δειαδή 

ζπζηεκαηηθή αλαδήηεζε θαη εληνπηζκφ πνιιαπιψλ ιχζεσλ θαη ζεκείσλ ζηξνθήο 

πάλσ ζε θιάδνπο ιχζεσλ θαη λα ππνινγίζνπλ αζηαζείο ιχζεηο κφληκεο θαηάζηαζεο 

ζπλαξηήζεη ησλ κεηαβαιιφκελσλ παξακέηξσλ. Έηζη, αδπλαηνχλ λα πξνζθέξνπλ 

“φια ηα θνκκάηηα απφ ην πάδι”, δειαδή ηελ εμάξηεζε ησλ ιχζεσλ κε γξακκηθψλ 

πξνβιεκάησλ απφ θξίζηκεο παξακέηξνπο. Υακέλα θνκκάηηα κπνξεί λα θξχβνπλ 

ζεκαληηθή πιεξνθνξία γηα ηα φξηα ηεο επζηάζεηαο ηεο ιχζεο φπσο επίζεο θαη 

νιφθιεξνπο θιάδνπο νη νπνίνη κπνξεί λα είλαη επσθειείο γηα κηα δηεξγαζία. 

Αλαπηχζζεηαη ππνινγηζηηθφ πιαίζην πνπ βαζίδεηαη ζηε κέζνδν αλαδξνκηθήο 

πξνβνιήο (recursive projection method ή RPM) θαη εθαξκφδεηαη ζαλ εμσηεξηθφ 

ππνινγηζηηθφ θέιπθνο γχξσ απφ ηνλ Fluent. Ο θχξηνο ζθνπφο είλαη λα εμαλαγθάζεη 

ηνλ Fluent λα ζπγθιίλεη ζε θιάδνπο ιχζεσλ κε γξακκηθψλ πξνβιεκάησλ κε 

ζπζηεκαηηθφ θαη απνηειεζκαηηθφ ηξφπν αθφκε θαη ζε αζηαζείο κφληκεο θαηαζηάζεηο.   

H κέζνδνο RPM/Fluent ρξεζηκνπνηείηαη κε επηηπρία γηα λα βξεη έλαλ 

νιφθιεξν ρψξν ιχζεσλ ζε δηεξγαζία ΥΑΑ Si. Ο ρψξνο ιχζεσλ απνηειείηαη απφ 

έλαλ επζηαζή θιάδν, ζηνλ νπνίν θπξηαξρεί ε θπζηθή ζπλαγσγή, αθνινπζνχκελνο, 

κεηά απφ έλα πξψην ζεκείν ζηξνθήο, απφ έλαλ αζηαζή θιάδν ν νπνίνο νδεγεί, έπεηηα 

απφ έλα δεχηεξν ζεκείν ζηξνθήο, ζε έλα επζηαζή θιάδν ιχζεσλ ζηνλ νπνίν ν 

θπξίαξρνο κεραληζκφο ζπλαγσγήο είλαη ε εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή. 

Υαξαθηεξηζηηθνί ξπζκνί απφζεζεο παξνπζηάδνληαη ζε θάζε θιάδν ιχζεσλ θαηά 

κήθνο ην δηζθίνπ θαη ππνινγίδεηαη ε αλνκνηνκνξθία ηνπο. Σα απνηειέζκαηα δείρλνπλ 

φηη είλαη ζεκαληηθή ε γλψζε ηεο πνιιαπιφηεηαο ιχζεσλ γηα ηηο ίδηεο ηηκέο 

παξακέηξσλ ιεηηνπξγίαο θαζψο ην ηειηθφ πξντφλ, ην πκέλην, δηαθέξεη αλάινγα κε ηνλ 

θπξίαξρν κεραληζκφ ζπλαγσγήο. Γηα ηηκέο παξακέηξσλ ζηηο νπνίεο ζπλππάξρνπλ 

πνιιαπιά ξντθά πεδία, ππάξρεη ζεκαληηθή δηαθνξά ζηνπο ξπζκνχο απφζεζεο. Γχν 

δηαθνξεηηθά δηαγξάκκαηα Arrhenius ππνινγίδνληαη γηα ηηο ίδηεο ζπλζήθεο ιεηηνπξγίαο 

ηνπ αληηδξαζηήξα πνπ αληηζηνηρνχλ ζηε θπζηθή θαη ζηελ εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή.  



 

 

9 

 

Multiscale simulation and systemic analysis of  

chemical vapor deposition processes 

 

1. Multiscale analysis of chemical vapor deposition processes 

  The produced films via chemical vapor deposition (CVD) are utilized to a 

wide range of applications; from semiconductor devices to micro- and nano-

electromechanical systems (MEMS and NEMS), and protein microarrays and chips. 

Nowadays, the size of these devices or systems shrinks to lower scales and the 

specifications of the films, e.g. thickness, conformality (thickness uniformity on a 

patterned surface), surface morphology, refer to properties in micro- or nano-scale. 

Thus, the single scale conventional CVD modeling methods are not adequate and 

more advanced, multiscale modeling, methods are needed for studying the phenomena 

in the co-existing (multiple length) scales. For example, the filling of a micro-trench 

on the wafer and the pertinent film conformality come from the “interaction” of the 

macro- or reactor scale with the micro- or feature (trench) scale [Figs. 1(a), (b) and 

(c)]. Similarly, the nano-roughness developing on a film‟s surface during deposition 

comes from the interaction of the macro- or reactor scale with the submicro- or nano- 

or surface morphology scale [Figs. 1(a) and (d)].  

 The description of each scale requires a model: The reactor scale model 

(RSM) is used for the description of the transport phenomena in the bulk phase of the 

CVD reactor, the feature scale model (FSM) is used to describe the film deposition 

inside the features (e.g. trenches) and the nano-morphology model (NMM) is used to 

trail the surface morphology of the deposited film. The effect of the operational 

parameters of a CVD reactor on the film profile evolution inside a trench on the wafer 

or on the film‟s surface nano-morphology evolution can be predicted by linking or 

coupling of RSM with FSM or NMM. The linking of models refers to their sequential 

use, while the coupling incorporates a two-way interaction of the models. 

A multiscale computational framework is described and applied to CVD of a 

film on a predefined topography, i.e. an array of trenches on the wafer; the latter 

computations require the coupling of RSM with FSM. Additionally, the framework is 

applied to CVD of a film on an initially flat wafer; linking of the RSM with NMM is 

performed to calculate the surface morphology of the deposited film. 
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Figure 1. The length scales of a CVD process. (a) CVD reactor (macro-scale). (b) A cluster of trenches 

on the wafer. (c) A trench of the cluster (micro-scale). (d) Rough surface of a film deposited on an 

initially flat surface (submicro- or nano-scale). 

The multiscale computational framework consists of a RSM, a FSM, a NMM 

and the algorithms for coupling RSM with FSM and linking RSM with NMM. 

The RSM describes the transport phenomena in the macro-scale of the CVD 

reactor. The governing equations are the continuity, the momentum, the energy and 

the species transport equations.  They are solved numerically at steady state to predict 

the velocity, pressure, temperature and species concentrations inside the bulk phase of 

the CVD reactor. The CFD code Ansys 12/Fluent  is used for the numerical solution 

of the aforementioned set of equations.  

The FSM results from coupling a local flux calculation model, a surface model 

and a profile evolution algorithm. The local flux calculation model is a ballistic 

model, which is formulated by a set of integral equations  and it is valid at the high 

Knudsen number conditions occurring in the micro-trenches of the predefined 

topography. It links the fluxes of the species arriving just above the predefined 

topography on the wafer with the local fluxes inside the features (e.g. trenches) of the 

topography. The surface model describes the surface processes and quantifies the 

effect of species‟ fluxes or concentrations on the local deposition rate. The profile 

evolution algorithm of the deposited film inside the features (moving boundary) uses 

the level set method. 

 The NMM is based on the kinetic Monte Carlo method. All surface processes, 

i.e. adsorption, surface diffusion, surface reaction, desorption are modeled as a 

Markov process by transition probabilities per unit time. The transition probabilities 

per unit time are modeled by an Arrhenius expression and depend on local activation 

energies. The NMM is essentially a surface model as the surface model of the FSM; 

however, the surface model of the FSM is formulated by an analytical surface reaction 

rate expression (e.g. in terms of the reactive species concentration) and cannot predict 
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the surface morphology. The NMM can also “operate” at sub-micro- or even at micro-

scale by the implementation of specific coarse grained methods. 

The coupling of the RSM with FSM is based on the correction of consumption 

rates of each species on a predefined topography (e.g. an array of trenches) on the 

wafer. The aim of this correction is to take into account the increased consumption of 

species inside the topography, without the topography being included in the 

computational domain of macro-scale. A correction factor, εk, is applied to each 

surface reaction rate k, reflecting a change of the boundary condition of the species 

equation. The coupling methodology  starts with the numerical solution of the 

equations of the RSM. Effective (i.e. implicitly taking into account the topography on 

the wafer) reaction rates are calculated [
, ( )S

macro k kr ε ]. The density, ξ, the temperature, 

Τ, and the mass fractions, σi, for all species are fed to FSM, which in turn computes 

the local reaction rates inside the features and consequently the average reaction rates 

[
, ( )S

micro k kr ε ]; εk is then corrected through a fixed point iteration scheme  

( )

,( ) ( )

( )

,

( )

( )

S n

micro k kn n

k k S n

macro k k

r ε
ε ε

r ε

 1  

and returned to RSM. The superscripts (n+1) and (n) correspond to two successive 

steps of the iterative procedure; εk is corrected until 
, ( )S

macro k kr ε  and 
, ( )S

micro k kr ε  are 

equal. The convergence of the iterative scheme essentially ensures a mass 

conservation for the species. During the computations, the information “flows” from 

the macro-scale to the micro-scale and vice versa.  

The procedure is applied locally along the wafer radius, or in computational 

terms, on all the boundary cells of the RSM of the wafer (see Fig. 5). After 

convergence of the iterative scheme, film profile evolution inside the features is 

performed for a time step. The same procedure is followed for all time instances. The 

change of the film profile inside trenches alters the available for deposition surface 

area and modifies the consumption of each species on the wafer.    

The linking of the RSM with NMM starts with the numerical solution of the 

equations in the macro-scale at steady state. All species fluxes just above the wafer 

are fed to NMM. No bidirectional exchange of computational information between 

the scales is performed. In other words, no effect of the nano-scale on the macro-scale 
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is considered. This is a reasonable assumption given that the change of the surface 

nano-morphology is not expected to alter the species consumption on the wafer 

surface. 

 Results regarding two well studied cases are presented: CVD of tungsten (W) 

from WF6 and H2 and CVD of silicon (Si) from SiH4. The reactor is a vertical, 

stagnation point, cold-wall CVD reactor with axial symmetry.  

 

Figure 2. Results of coupling RSM with FSM: W and Si film profiles deposited in a trench of a 

predefined topography on the wafer. (a) W profile in a trench belonging to a cluster of trenches 

extending from 0.045 m to 0.05 m from the center of the wafer. The density of trenches on the wafer is 

uniform and equal to 8 trenches per 32 κm. The initial width and depth are 1 κm and 1.5 κm. Pressure 

is 133 Pa. The feed of the reactor is 1 sccm of WF6, 199 sccm of Ar and 1000 sccm of H2. The wafer 

temperature is 673 K. The deposition time is 15000 s. (b) The same as (a) when linking between RSM 

and FSM occurs, i.e. without feedback from the micro- to the macro-scale. (c) The same as (a) but with 

a different density of trenches on the wafer, namely 2 trenches per 32 κm. (d) Si profile in a trench 

belonging to a cluster of trenches extending from 0.0600 to 0.0624 m from the center of the wafer. The 

density of trenches on the wafer is uniform and equal to 8 trenches per 32 κm. The initial width and 

depth are 1 κm and 3 κm. Pressure is 133 Pa. The feed of the reactor is 1000 sccm of SiH4 and N2 with 

the SiH4 mole fraction is 0.1. The wafer temperature is 1050 K. (e) The same as (d) but with a different 

feed: the SiH4 mole fraction is 0.001. 
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The importance of the feedback from the micro- to the macro-scale is 

demonstrated in Figs. 2(a) and 2(b). In both figures the film profile of W in a trench at 

a specific position along the wafer radius is shown: Non-uniform deposition (non-

conformal film) occurs and a void is formed inside the trench. The conditions under 

which both figures are produced are the same. The only difference is that in Fig. 2(b) 

no feedback from the micro- to macro-scale is performed, i.e. only linking, and not 

coupling, between the RSM and FSM is performed. Only linking leads to an 

overestimation of the deposition rate. 

 The existence of features on the wafer increases the available for deposition 

area and the consumption of species and as a consequence decreases the local 

deposition rate. In Fig. 2(c) the W profile in the same trench and under the same 

operating conditions of the reactor as in Fig. 3a is shown. The difference is the lower 

density of trenches on the wafer [2 trenches per 32 κm instead of 8 trenches per 32 

κm in Fig. 2(a)] which means lower available-for-deposition area. The thickness of 

the film is greater in the case of the lower density because the local deposition rate is 

greater. 

In Figs. 2(d) and 2(e) the effect of an operational parameter on the film 

conformality during CVD of Si is demonstrated. In Fig. 2(d) the film profile of Si in a 

trench at a specific position along the wafer radius is shown. If the SiH4 mole fraction 

at the inlet of the reactor decreases, then the deposition is less uniform, the void is 

larger, as shown in Fig. 2(e). The origin for the non-uniform deposition is the increase 

of effective sticking coefficient of SiH4 . 

The effect of a predefined topography on the deposition rate and the gas phase 

composition is demonstrated in Fig. 3. In Fig. 3(a) the average deposition rate of Si in 

a predefined topography of trenches is shown versus the deposition time. At t=0 the 

trenches are empty [Fig. 3(c)]. Compared to the case of a flat wafer surface with no 

topography, the available for deposition area is greater and the consumption of the 

reactants (SiH4 and SiH2) on the wafer is also greater. The increased consumption 

yields to a depletion of the reactants close to the wafer (see the mole fraction of SiH4 

in [Fig. 3(b)] and a decrease of the deposition rate. As the time elapses, the trenches 

fill and after their repletion [see Fig. 3(e)] the deposition rate approaches the 

deposition rate on a flat wafer surface. Additionally, after the repletion of trenches, 

the composition in the gas phase approaches the composition for the case of a wafer 

without topography [compare Figs. 3(d) with 3(f)]. The results in Fig. 3 show that the 
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gas phase composition can be affected by the existence of a micro-topography on the 

wafer. 

Concerning the linking of the RSM with NMM the results focus on the 

epitaxial deposition of a crystalline film of Si on a Si (001)2x1 surface where 

dimmers are formed. A simple model for the local activation energies is adapted  

which implements an anisotropy of the surface diffusion and eventually an oriented 

deposition mode. In particular, the clusters formed on the surface exhibit two alternate 

 

Figure 3. The effect of the deposition time on the deposition rate and the gas composition. (a) The 

average deposition rate of Si in a predefined topography. (b) The SiH4 mole fraction at t=0. (c) A 

schematic of a cluster of features on the wafer at t=0. (d) The SiH4 mole fraction at t=190 s. (e) A 

schematic of a cluster of features on the wafer at t=190s (after repletion). f) The SiH4 mole fraction 

when no topography exists on the wafer. 

orientations on successive deposited monolayers. Simple-cubic lattice with first 

nearest-neighbor interactions and the solid on solid approximation are considered. In 

Fig. 4(a) the surface morphology at the center of the wafer after deposition for 1.5 s is 

shown. In Fig. 4(b) the same is shown at the edge of the wafer. The center and the 

edge positions correspond to the maximum and minimum deposition rate as computed 

by the RSM. Due to the difference in the deposition rates the number of monolayers 

deposited after 1.5 s differs and leads to surfaces with different cluster‟s orientation. 

 Summarizing, a computational framework implementing multiscale modeling 

of CVD processes is presented. It can couple the macro- with the micro-scale of a  
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Figure 4. Nano-morphology of a initially flat Si surface after 1.5 s of deposition at a) the center and b) 

the edge of the wafer. The number of monolayers deposited differs and leads to surfaces with different 

clusters‟ orientation. The operational pressure is 1330 Pa and the wafer. The rest of conditions are the 

same as in Fig. 3d. 

predefined topography on the wafer and the macro- with submicro- or nano-scale of 

the surface morphology of a film deposited on an initially flat wafer. Following the 

requirements for models and coupling algorithms linking the operational parameters 

of the reactors with properties in the nano-scale, the next step is to couple all scales 

(macro-, micro-, and nano-). The current application of interest is metal-organic CVD, 

and in particular aluminum and copper CVD inside a micro-topography on the wafer. 

The aim is to investigate the origin of roughness developed inside the micro-

topography. 

2. Accelerating multiscale computations in CVD: The crossbred 

multi-parallel method 

 To describe the physical and chemical phenomena in the macro-scale of the 

CVD reactor [see Fig. 5(a)], the RSM based on the partial differential equations 

(PDEs) of the conservation of mass, momentum, energy and chemical species, is 

used. For numerically solving the equations, Fluent solver is used along with the 

appropriate boundary conditions (BCs). The appropriate BCs for the aforementioned 

set of PDEs come from the solution of a problem in a different co-existing scale, i.e. 

the micro- or nano-scale on the wafer‟s surface. The description of such complex 

phenomena demands not only sophisticated multidisciplinary approaches but also 

efficient parallel methodologies that can handle the associated high computational 

demands.    

 We propose a crossbred multi-parallel method (CMPM) by combining 

(crossbreeding) different parallel techniques in the multiple scales of interest. CMPM 
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is demonstrated on the coupling methodology, described in the previous section, for 

coupling a RSM with FSM. In particular, we combine domain decomposition 

techniques to accelerate the computations with RSM which is based on PDEs, along 

with a “master-worker” scheme to calculate the appropriate BCs for the 

aforementioned PDEs. These BCs come from computations with FSM and are 

changing during the simulation time. The use of master-worker parallel scheme is 

feasible since the computations with FSM can be performed independently for each 

boundary cell of the wafer where a cluster of trenches is adjacent [see Fig. 5(b)]. The 

multi-parallel term stems from the fact that different number of processors can be 

used to implement the domain decomposition and the master-worker schemes, an 

important factor since the computational demands in the different scales varies.  

 

Figure 5. Schematic of the parallel implementation of the coupling methodology between RSM and 

FSM. (a) Macro-scale: CVD reactor. The decomposition of the computational domain in 5 processors 

can be seen in different colors. (b) Boundary cells at the top of clusters of features. The computations 

in each boundary cell are assigned to one processor. Aj is the total surface of the features in the cluster. 

jA  is the surface of the boundary cell through which, information is transferred from the macro- to the 

micro-scale [i.e. mass fractions, density, and temperature (σi,j, ξj, Tj)] and vice versa [correction factor 

(εk,j)]. 

 By just applying the master-worker parallel scheme can significantly 

accelerate the computations. In Fig. 6(a) the speedup obtained for different number of 

processors for the master-worker, nmicro,  is shown – RSM runs serially. The results of 

Fig. 6(a) are calculated on the basis of 5 processors i.e. the ideal speedup when nmicro 

= 25 is 5. In the case where the number of processors of the master-worker parallel 

scheme equals the number of the boundary cells on the descritized wafer, the speedup 

approaches the ideal. Nevertheless, in all cases studied the gain in computational time 
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is significant. In particular, the run time in 5 processors is ~2 hours and in 25 

processors is reduced to ~30 minutes which yields a speedup of 4 [see Fig. 6(a)].  

 A test case concerning computations with the CMPM is presented in Fig. 6(b). 

Concerning the micro-scale computations and the master-worker parallel scheme, 

nmicro is constant and equals 30. The number of processors for the domain 

decomposition, nmacro varies. From Fig. 6(b) it is clear that the full capabilities of 

Fluent‟s parallel solver are exploited when implementing the master-worker scheme, 

since the computations with the CMPM approach the performance of standalone 

parallel Fluent. Note that the parallel computations with CMPM are performed on the 

same number of processors. However, when the RSM computations are active, the 

processors remain idle with regard to the FSM computations.    

 

Figure 6. (a) Speedup versus the number of processors. The circles correspond to the parallel runs with 

balanced load. The triangles correspond to parallel runs with load imbalance. The speedup is calculated 

by dividing the run time in nmicro processors by the run time in 5 processors. Trenches‟ aspect ratio is 

1.5. (b) Speedup versus the number of processors used in the computations for the macro-scale, nmacro. 

The speedup is calculated by dividing the run time in nmacro processors by the run time in 2 processors. 

For the CMPM computations the number of processors used in the master-worker scheme, nmicro, is 30. 

Trenches‟ aspect ratio is 1.5. 

 The applicability of CMPM is pronounced in problems where the 

computations in the different, multiple scales are performed independently from each 

other. The potential of applying the CMPM in problems where special treatment of 

the BCs is needed, such as in fluid-structure interaction problems, is under 

investigation. 
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3. Systemic analysis of CVD processes 

Nowadays, computational fluid dynamics (CFD) codes are becoming standard 

in many fields of science and engineering involving flows of gases and liquids; 

numerical simulations are used from plasma processing and electromagnetics to 

catalysis and chemical vapor deposition processes. Despite their evolution, 

commercial CFD codes are practically unable to perform adequate systemic analysis, 

that is systematic detection and tracing of multiple solutions, to circumvent turning 

point singularities along solution branches and to compute unstable steady-state 

solutions as parameter vary. Therefore, they fail to provide all the “pieces of the 

puzzle”. i.e. of the dependence of solutions of nonlinear problems on key parameters. 

These shortcomings are serious limitations on the predictive capability of commercial 

CFD codes: missing pieces may hide crucial information about the limits of stability 

of solutions as well as entire branches of solutions which might be suggestive of 

advantageous operating “windows” of the process of concern.  

  We propose a framework for efficiently enabling a CFD code, in this case 

Ansys 12/Fluent to converge past turning points on unstable steady states branches 

and therefore successfully trace an entire solution branch. The proposed framework is 

based on the so-called recursive projection method (RPM) which is implemented as a 

computational shell around the CFD commercial code Fluent. The main purpose is to 

enable Fluent to trace solution branches of nonlinear problems that have multiple 

solutions in a systematic and efficient way, and even induce convergence on unstable 

steady states.  The RPM is combined with arc-length type continuation techniques in 

order to enable convergence on unstable solutions past turning points, offering 

therefore the possibility to trace entire solution branches. As a by-product it also 

delivers approximations of the critical eigenmodes of the discretized physical 

problem, through the solution of a low-dimensional eigenvalue problem. This proves 

useful in problems with bifurcation points, where we can then use the derived 

eigenvectors for solution branch switching. Finally, it helps reduce computational 

cost, when used in the context of parameter continuation. 

  RPM assisted Fluent method is applied in a so-called cold-wall single-wafer 

Chemical Vapor Deposition (CVD) reactor [see Fig. 5(a)]. In order to develop a 

simulation model that fully describes the transport and deposition of chemical species 

in a CVD reactor, the set of governing equations (conservation of mass, momentum, 
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energy and species), under realistic boundary conditions must be solved. In the 

equations terms are appearing that are highly nonlinear. These terms are the cause of 

instabilities and are responsible for the existence of multiple solutions for a given 

parameter.  

In Fig. 7 representative results, obtained by applying RPM-assisted Fluent 

method, are presented. The upper stable branch contains solutions where the dominant 

mechanism is forced convection whereas the lower stable solution branch is 

dominated by free convection. It is through the competition between free and forced 

convection, that multiplicity arises and in practice this can influence greatly the end 

result, that is the film growth and uniformity. As seen in Fig. 7, where the flow and 

temperature fields are plotted for the same parameter value, at different branches, the 

solution is affected significantly by the dominant mechanism. 

 

Figure 7. Solution space and the corresponding solutions (streamlines and temperature contours) in the 

different solution branches (stable and unstable) for the same parameter value.   

 Summarizing, the Recursive Projection method is successfully applied in a 

“black box” commercial code, namely Fluent. The RPM is wrapped around Fluent 
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and it enables the code to perform systematic solution tracing even past turning 

points. The future aspects of our work focus on extending the computational 

framework to systems where bifurcation points and periodic solutions exist in the 

solution space.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

21 

 

Γεκνζηεύζεηο από ηε δηδαθηνξηθή δηαηξηβή: 
 

Σε επηζηεκνληθά πεξηνδηθά: 
 

1. N. Cheimarios, G. Kokkoris and A. G. Boudouvis "An efficient parallel iteration 

method for multiscale modeling of chemical vapor deposition processes." Applied 

Numerical Mathematics, in press (2012). 

 

2. N. Cheimarios, E. D. Koronaki and A. G. Boudouvis "Illuminating nonlinear 

dependence of film deposition rate in a CVD reactor on operating conditions." 

Chemical Engineering Journal 181–182, 516 (2012). 

 

3. N. Cheimarios, S. Garnelis, G. Kokkoris and A. G. Boudouvis "Linking the 

operating parameters of CVD reactors with filling conformality and surface nano-

morphology." Journal of Nanoscience and Nanotechnology 11, 8132 (2011). 

 

4. N. Cheimarios, E. D. Koronaki and A. G. Boudouvis “Enabling commercial 

computational fluid dynamics codes to perform certain nonlinear analysis tasks.” 

Computers & Chemical Engineering 35, 2632 (2011). 

 

5. N. Cheimarios, G. Kokkoris and A. G. Boudouvis “Multiscale modeling in 

chemical vapor deposition processes: Coupling reactor scale with feature scale 

computations.” Chemical Engineering Science 65, 5018 (2010). 

 

Υπό πξνεηνηκαζία: 
 

1. N. Cheimarios, A.N. Spyropoulos, G. Kokkoris and A. G. Boudouvis “A crossbred 

multi-parallel method.” (2012). 

 

2. N. Cheimarios, G. Kokkoris and A. G. Boudouvis “Multiscale analysis of the 

interaction of growth kinetics and wafer micro-topography in chemical vapor 

deposition processes.” (2012). 

 

 

 

 



 

 

22 

 

Κεθάιαηα ζε βηβιία: 

 

1. N. Cheimarios, S. Garnelis, G. Kokkoris and A. G. Boudouvis, “Multiscale 

modeling of chemical vapor deposition of silicon.” In “Computer Aided Chemical 

Engineering”, Vol.29, pp. 131-135, E. N. Pistikopoulos et al., Eds., Elsevier, 2011. 

 

2. Ν. Υεηκαξηφο, Γ. Κφθθνξεο θαη Α. Γ. Μπνπληνπβήο, „„Πξνζνκνίσζε πνιιαπιψλ 

θιηκάθσλ ζεδηεξγαζίεο ρεκηθήο απφζεζεο απφ αηκφ.‟‟ Σηκεηηθή έθδνζε γηα ηνλ 

Καζεγεηή Νηθφιαν ΢ππξέιιε, Δ.Μ.Π. 2009, ζει. 87-95. 

 

Σε πξαθηηθά ζπλεδξίσλ: 

 

1. N. Cheimarios, G. Kokkoris and A. G. Boudouvis “Parallel multiscale 

computations in Chemical Vapor Deposition.” In CD-ROM Proceedings of the 7
th

 

GRACM International Congress on Computational Mechanics, Athens, Greece, 20 

June - 2 July 2011. 

 

2. S. Garnelis, N. Cheimarios, G. Kokkoris and A. G. Boudouvis “Multiscale 

computations in Chemical Vapor Deposition: Coupling a reactor with a feature scale 

model.” In CD-ROM Proceedings of the 7
th

 GRACM International Congress on 

Computational Mechanics, Athens, Greece, 20 June - 2 July 2011. 

 

3. A. Trikouraki, N. Cheimarios, E.D. Koronaki and A. G. Boudouvis “Exploring the 

solution space of a mixed flow CVD reactor with a commercial computational code.” 

In CD-ROM Proceedings of the 7
th

 GRACM International Congress on 

Computational Mechanics, Athens, Greece, 20 June - 2 July 2011. 

 

4. ΢. Γαξλέιεο, Ν. Υεηκαξηφο, Γ.Κφθθνξεο θαη Α. Γ. Μπνπληνπβήο „„Τπνινγηζηηθή 

αλάιπζε πνιιαπιψλ ρσξηθψλ θιηκάθσλ ζε δηεξγαζίεο ρεκηθήο απφζεζεο απφ αηκφ 

ηνπ ππξηηίνπ.‟‟ Σηα Πξαθηηθά, ζε CD-ROM, ηνπ 8
νπ

 Παλειιήλην Επηζηεκνληθό 

Σπλέδξην Φεκηθήο Μεραληθήο, Θεζζαινλίθε, 26-28 Μαΐνπ 2011. 

 

5. N. Cheimarios, G. Kokkoris and A. G. Boudouvis “An efficient parallel fixed point 

iteration method for multiscale modeling of chemical vapor deposition processes.” In 

CD-ROM Proceedings of the Conference in Numerical Analysis (NumAn 2010) - 



 

 

23 

 

Recent Approaches to Numerical Analysis: Theory, Methods and Applications, 

Chania, Crete, Greece, 15-18 September 2010. 

 

6. N.Cheimarios, G. Kokkoris and A.G. Boudouvis, “A computational framework for 

multiscale modeling in chemical vapor deposition processes.” In CD-ROM 

Proceedings of the 5
th

 European Conference on Computational Fluid Dynamics, 

ECCOMAS CFD, Lisbon, Portugal,14-17 June 2010. 

 

7. G. Pashos, N. Cheimarios, E. D. Koronaki and A. G. Boudouvis “Acceleration of 

CFD computations through a subspace decomposition method.” In CD-ROM 

Proceedings of the 5
th

 European Conference on Computational Fluid Dynamics, 

ECCOMAS CFD, Lisbon, Portugal, 14-17 June 2010. 

 

8. A. Tzortzinis, N. Cheimarios, T. C. Xenidou, A. G. Boudouvis, F. Senocq, B. 

Sarapata, L. Aloui and C. Vahlas “On the growth of copper films with chemical vapor 

deposition from a novel precursor.” In CD-ROM Proceedings of the 7
th

 Pan-Hellenic 

Scientic Conference on Chemical Engineering, Patras, Greece, 3-5 June 2009. 

 

9. Ν. Υεηκαξηφο, Α. Γ. Μπνπληνπβήο θαη Γ. Κφθθνξεο „„΢χδεπμε κηθξν- θαη καθξν- 

θιίκαθαο: Δϕαξκνγή ζε δηεξγαζίεο ρεκηθήο απφζεζεο απφ αηκφ.‟‟ Σηα Πξαθηηθά, ζε 

CD-ROM, ηνπ 7
νπ

 Παλειιελίνπ Επηζηεκνληθνύ Σπλεδξίνπ Φεκηθήο Μεραληθήο, Πάηξα, 

3-5 Ηνπλίνπ 2009. 

 

10. N. Cheimarios, A. N. Spyropoulos and A. G. Boudouvis “Simulation of chemical 

vapor deposition processes on high-performance computational clusters.” In CD-

ROM Proceedings of the 6th GRACM International Congress on Computational 

Mechanics, Thessaloniki, Greece, 19-21 June 2008. 

 

 

 

 



 

 

24 

 

Πίλαθαο πεξηερνκέλσλ 
 

1. Δηζαγσγή ............................................................................................ 27 

1.1 Ζ δηεξγαζία Υεκηθήο Απφζεζεο απφ Αηκφ .................................................. 28 

1.2 ΢θνπφο ηεο εξγαζίαο ..................................................................................... 31 

1.2.1 Πξνζνκνίσζε πνιιαπιψλ ρσξηθψλ θιηκάθσλ ζε δηεξγαζίεο ΥΑΑ ........ 31 

1.2.2 Δπηηάρπλζε ππνινγηζκψλ πνιιαπιψλ ρσξηθψλ θιηκάθσλ ....................... 39 

1.2.3 ΢πζηεκηθή αλάιπζε δηεξγαζηψλ ΥΑΑ ...................................................... 40 

 

2. Πξόηππα πνιιαπιώλ ρσξηθώλ θιηκάθσλ ....................................... 45 

2.1 Πξφηππν καθξν-θιίκαθαο ............................................................................. 46 

2.1.1 Οη εμηζψζεηο ζηελ αέξηα θάζε ηνπ αληηδξαζηήξα .................................... 46 

2.1.2 Ογθνκεηξηθέο θαη επηθαλεηαθέο ρεκηθέο αληηδξάζεηο ............................... 49 

2.2 Πξφηππν κηθξν-θιίκαθαο .............................................................................. 51 

2.2.1 Βαιιηζηηθφ πξφηππν θαη ππνινγηζκφο ηεο ηνπηθήο ξνήο .......................... 51 

2.2.2 Πξφηππν επηθαλεηαθήο ρεκείαο ................................................................. 54 

2.2.3 Αιγφξηζκνο εμέιημεο ηεο ηνπνγξαθίαο ..................................................... 55 

2.3 Πξφηππν λαλν-θιίκαθαο ............................................................................... 57 

2.3.1 ΢ηνραζηηθφ πξφηππν ηχπνπ kinetic Monte Carlo (KMC) ......................... 57 

2.3.2 Δπαιήζεπζε ηνπ πξνηχπνπ KMC ............................................................. 59 

 

3. ΢ύδεπμε θαη ζύλδεζε ησλ πνιιαπιώλ θιηκάθσλ ........................... 63 

3.1 Μεζνδνινγία ζχδεπμεο καθξν-θιίκαθαο κε ηε κηθξν-θιίκαθα 

πξνζρεδηαζκέλεο ηνπνγξαθίαο ................................................................................ 64 

3.1.1 Ζ κεζνδνινγία ζχδεπμεο ........................................................................... 64 

3.2 Μεζνδνινγία ζχλδεζεο καθξν-θιίκαθαο κε ηε λαλν- κνξθνινγία 

αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ ζε αξρηθά επίπεδε επηθάλεηα.......................................... 71 

3.2.1 Ζ κεζνδνινγία ζχλδεζεο .......................................................................... 73 

3.3 Σερληθά ζηνηρεία ηεο ζχδεπμεο θαη ηεο ζχλδεζεο ........................................ 73 

3.4 Δθαξκνγή ηεο κεζνδνινγίαο ζχδεπμεο θαη ζχλδεζεο .................................. 74 

3.4.1 Γεσκεηξία ηνπ αληηδξαζηήξα .................................................................... 74 

3.4.2 Γηαθξηηνπνίεζε ηνπ ππνινγηζηηθνχ πεδίνπ .............................................. 75 

3.4.3 Γηεξγαζία απφζεζεο βνιθξακίνπ (W) ...................................................... 76 

3.4.4 Γηεξγαζία απφζεζεο ππξηηίνπ (Si) ............................................................ 77 

3.5 Απνηειέζκαηα ............................................................................................... 80 

3.5.1 ΥΑΑ W κε πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία ..................................... 80 

3.5.2 ΥΑΑ Si κε πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία ..................................... 88 

3.5.3 Δπίδξαζε ηεο κηθξν-θιίκαθαο ζην δηάγξακκα Arrhenius ......................... 93 

3.5.4 Δπίδξαζε ηεο κηθξν- ζηε καθξν-θιίκαθα ............................................... 102 



 

 

25 

 

3.5.5 ΥΑΑ Si γηα ηελ πξφβιεςε ηεο λαλν- κνξθνινγίαο ηνπ πκελίνπ ............ 106 

  

4. Δπηηάρπλζε ππνινγηζκώλ πνιιαπιώλ ρσξηθώλ θιηκάθσλ ......... 110 

4.1 Παξάιιειε επεμεξγαζία ............................................................................. 111 

4.1.1 Δίδε παξάιιεισλ ππνινγηζηψλ .............................................................. 112 

4.1.2 Τπνινγηζηέο αξρηηεθηνληθήο MIMD ....................................................... 113 

4.1.3 ΢πζηνηρίεο ππνινγηζηψλ .......................................................................... 115 

4.2 Οη παξάιιεινη ππνινγηζηέο Pegasus θαη Andromeda ................................ 117 

4.2.1 O Pegasus ................................................................................................ 117 

4.2.2 H Αndromeda .......................................................................................... 118 

4.2.3 Ζ βηβιηνζήθε MPI ................................................................................... 119 

4.3 Παξάκεηξνη εθηίκεζεο παξάιιειεο απφδνζεο .......................................... 120 

4.3.1 Ο λφκνο ηνπ Amdahl ............................................................................... 121 

4.3.2 O λφκνο ηνπ Gustafson ............................................................................ 123 

4.4 Μέζνδνη παξάιιειεο επεμεξγαζίαο γηα ηελ αλάιπζε δηεξγαζηψλ ΥΑΑ ζε 

πνιιαπιέο θιίκαθεο ............................................................................................... 124 

4.4.1 Ο παξάιιεινο επηιχηεο ηνπ Fluent ......................................................... 124 

4.4.2 Ζ παξάιιειε κέζνδνο αθέληε-εξγάηε .................................................... 125 

4.4.3 Τβξηδηθή πνιπ-παξάιιειε κέζνδνο ....................................................... 127 

4.5 Απνηειέζκαηα ............................................................................................. 128 

4.5.1 Δπηηάρπλζε ππνινγηζκψλ ρξεζηκνπνηψληαο ηε κέζνδν αθέληε- εξγάηε

 129 

4.5.2 Παξάιιειε Απφδνζε .............................................................................. 132 

4.5.3 Δπηηάρπλζε ρξεζηκνπνηψληαο ηελ πβξηδηθή πνιπ- παξάιιειε κέζνδν . 133 

 

5. ΢πζηεκηθή αλάιπζε δηεξγαζηώλ ΥΑΑ .......................................... 136 

5.1 Ζ κέζνδνο αλαδξνκηθήο πξνβνιήο ............................................................. 137 

(Recursive Projection Method ή RPM) .................................................................. 137 

5.1.1 Βεκαηηζκφο κήθνο ηφμνπ ρξεζηκνπνηψληαο ηνλ ππφρσξν ηεο RPM ...... 141 

5.1.2 Tερληθά ζηνηρεία εθαξκνγήο ηεο κεζφδνπ .............................................. 143 

5.1.3 ΢χδεπμε ηεο RPM κε ηνλ Fluent ............................................................. 144 

5.2 Δθαξκνγή ηεο κεζφδνπ ............................................................................... 144 

5.2.1 Υαξαθηεξηζηηθνί αδηάζηαηνη αξηζκνί ..................................................... 148 

5.3 Απνηειέζκαηα ............................................................................................. 149 

5.3.1 Πεξίπησζε Α ........................................................................................... 149 

5.3.2 Πεξίπησζε B ........................................................................................... 155 

5.3.3 Πεξίπησζε Γ ............................................................................................ 159 

 

6. ΢πκπεξάζκαηα – Πξννπηηθέο ......................................................... 166 

6.1 ΢πκπεξάζκαηα ............................................................................................ 167 



 

 

26 

 

6.1.1 ΢χδεπμε θαη ζχλδεζε πνιιαπιψλ ρσξηθψλ θιηκάθσλ ζε δηεξγαζίεο ΥΑΑ

 167 

6.1.2 Δπηηάρπλζε ππνινγηζκψλ πνιιαπιψλ ρσξηθψλ θιηκάθσλ ..................... 168 

6.1.3 ΢πζηεκηθή αλάιπζε δηεξγαζηψλ ΥΑΑ .................................................... 169 

6.2 Δξγαζίεο ζε εμέιημε  θαη κειινληηθά ζρέδηα .............................................. 171 

6.2.1 ΢πκβαηηθέο  δηεξγαζίεο ΥΑΑ .................................................................. 171 

6.2.2 Πξνζνκνίσζε πνιιαπιψλ ρσξηθψλ θιηκάθσλ ζε δηεξγαζίεο ΥΑΑ ...... 172 

6.2.3 Δπηηάρπλζε ππνινγηζκψλ θαη παξάιιειε επεμεξγαζία ......................... 176 

6.2.4 ΢πζηεκηθή αλάιπζε................................................................................. 177 

Παξάξηεκα Α…..…………………………………………………………………..179 

Παξάξηεκα B…..…………………………………………………………………..182 

Βηβιηνγξαθία……………………………………………………………….……...191 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

27 

 

1. Δηζαγσγή  
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Πεξίιεςε  

Παξνπζηάδνληαη ηα βαζηθά ζηνηρεία ηεο δηδαθηνξηθήο δηαηξηβήο, ε νπνία 

αθνξά ζηελ πξνζνκνίσζε πνιιαπιψλ ρσξηθψλ θιηκάθσλ θαη ζπζηεκηθή αλάιπζε 

δηεξγαζηψλ ρεκηθήο απφζεζεο απφ αηκφ (ΥΑΑ, Chemical Vapor deposition, CVD). 

Αξρηθά, πεξηγξάθνληαη νη βαζηθέο αξρέο ησλ δηεξγαζηψλ ΥΑΑ θαζψο θαη νη 

πνιιαπιέο θιίκαθεο πνπ ζπλππάξρνπλ ζηηο δηεξγαζίεο απηέο. Αλαθέξνληαη 

ζπλνπηηθά ηα πξφηππα πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ ζηνπο ππνινγηζκνχο. ΢ην πιαίζην ηεο 

επηηάρπλζεο ησλ ππνινγηζκψλ παξνπζηάδεηαη ε παξάιιειε κεζνδνινγία πνπ 

αλαπηχρζεθε. Σέινο, γίλεηαη αλαθνξά ζην ππνινγηζηηθφ πιαίζην πνπ αλαπηχρζεθε 

γηα ηε ζπζηεκηθή αλάιπζε δηεξγαζηψλ ΥΑΑ κε θιεηζηνχο εκπνξηθνχο θψδηθεο.  
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1.1 Ζ δηεξγαζία Υεκηθήο Απόζεζεο από Αηκό  

H δηεξγαζία ηεο ρεκηθήο απφζεζεο απφ αηκφ (ΥΑΑ) ρξεζηκνπνηεί αληηδξψληα 

αέξηα πξνο ζρεκαηηζκφ ιεπηψλ ζηεξεψλ πκελίσλ (films).  ΢ήκεξα, ε δηεξγαζία απηή 

εθαξκφδεηαη επξέσο ζηελ παξαγσγή  κηθξν - ειεθηξνληθψλ ζπζθεπψλ εμαηηίαο ηεο 

εχθνιεο κεηαβνιήο θαη πξνζαξκνγήο ησλ ζπλζεθψλ παξαγσγήο ησλ πκελίσλ ζηηο 

εθάζηνηε απαηηήζεηο ηεο βηνκεραλίαο (Vossen & Kern 1991, Hitchman & Jensen 

1993). Λεπηά πκέληα κεηάιισλ, εκηαγσγψλ, κνλσηψλ θαη επηζηξψζεσλ (coatings) 

απνηίζεληαη ζε ζηεξεά δηζθία (wafers) ηα νπνία ζηεξίδνληαη ζε εηδηθέο επηθάλεηεο 

(substrates). Σα ρεκηθά ζηνηρεία απφ ηα νπνία απνηειείηαη ην πκέλην κεηαθέξνληαη 

απφ ηελ αέξηα θάζε ζηελ ζηεξεή επηθάλεηα, ζηελ νπνία ζρεκαηίδεηαη ην πκέλην κέζσ 

ρεκηθψλ αληηδξάζεσλ. Αληηδξάζεηο κπνξεί λα πξαγκαηνπνηνχληαη εθηφο απφ ηελ 

επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ θαη ζηελ αέξηα θάζε. Ζ ζπλνιηθή δηεξγαζία κπνξεί λα 

πεξηιακβάλεη πεξίπινθνπο κεραληζκνχο ρεκηθήο θηλεηηθήο ζε ζπλδπαζκφ κε 

πεξίπινθα θαηλφκελα κεηαθνξάο – νξκήο, κάδαο, ζεξκφηεηαο - θαη κπνξεί λα 

πεξηγξαθεί απφ ηα αθφινπζα βήκαηα (Ohring 2002), 

 

 Μεηαθνξά κάδαο ησλ αεξίσλ αληηδξψλησλ 

 Αληηδξάζεηο ζηε αέξηα θάζε 

 Γηάρπζε ησλ αληηδξψλησλ αεξίσλ ζηελ επηθάλεηα απφζεζεο 

 Ρφθεζε ζηελ επηθάλεηα 

 Δπηθαλεηαθή δηάρπζε θαη αληηδξάζεηο 

 ΢ρεκαηηζκφο ηνπ πκελίνπ 

 Δθξφθεζε απφ ηελ επηθάλεηα 

 Γηάρπζε ζηελ αέξηα θάζε 

 Δπηπιένλ αληηδξάζεηο ζηελ αέξηα θάζε 

 

Ζ δηεξγαζία ηεο ρεκηθήο απφζεζεο απφ αηκφ θαη ηα παξαπάλσ ζηάδηα θαίλνληαη ζην 

΢ρ. 1.1.  

  Ζ δηεξγαζία παξαγσγήο ηνπ πκελίνπ θαηεγνξηνπνηείηαη απφ ηνλ ηχπν ηνπ 

αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ θαη ηηο ζπλζήθεο ηεο δηεξγαζίαο απφζεζεο. Μεξηθά 

παξαδείγκαηα είλαη ε αλάπηπμε πκελίνπ Si απφ Si4 - x Clx ή SiΖ4,  ε αλάπηπμε GaAs 

απφ Ga(CH3)3 θαη AsΖ3 θαη ε αλάπηπμε ΗnP απφ Ηn(CH3)3 θαη PΖ3. H ελέξγεηα 

ελεξγνπνίεζεο ηεο αληίδξαζεο παξέρεηαη απφ άκεζε ζέξκαλζε ηνπ δηζθίνπ ή απφ 
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θσηφληα κέζσ laser ή απφ ππεξηψδεηο αθηηλνβνιίεο ή απφ ελεξγά ειεθηξφληα ζε 

πιάζκα. Οη παξαπάλσ δηεξγαζίεο - αλάινγα κε ηνλ ηξφπν ζέξκαλζεο ηνπ 

ππνζηξψκαηνο - θαινχληαη ΥΑΑ (CVD), θσηνληαθά (laser) βνεζνχκελε ΥΑΑ  

(photon (laser) assisted CVD - LCVD) θαη XAA ππνβνεζνχκελε απφ πιάζκα 

(plasma enhanced CVD - LPCVD). Δπηπιένλ, αλ ε δηεξγαζία πξαγκαηνπνηείηαη ζε 

ρακειή πίεζε – πεξίπνπ 0.001 atm – νλνκάδεηαη ρακειήο πίεζεο XAA (Low          

Pressure CVD - LPCVD) ελψ εάλ πξαγκαηνπνηείηαη ζε αηκoζθαηξηθή πίεζε, 

αηκνζθαηξηθήο πίεζεο XAA (Atmospheric Pressure CVD – APCVD) (Ohring 2002). 

΢ρήκα  1.1  ΢ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ηεο δηεξγαζίαο ηεο ρεκηθήο απφζεζε απφ αηκφ. 

H δηεξγαζία ηεο ΥΑΑ πξαγκαηνπνηείηαη ζε εηδηθά δηακνξθσκέλνπο 

αληηδξαζηήξεο ελψ ε απφζεζε θαη αλάπηπμε ηνπ πκελίνπ πξαγκαηνπνηείηαη ζε δηζθία 

πνπ ζπρλά είλαη θξπζηαιιηθέο επηθάλεηεο φπσο ραιαδίαο. Σα πκέληα πνπ παξάγνληαη  

θάησ απφ ζπγθεθξηκέλεο ζπλζήθεο πξέπεη λα κπνξνχλ λα αλαπαξαρζνχλ θαη λα 

έρνπλ ειεγρφκελεο ηδηφηεηεο. Οη βαζηθφηεξεο ηδηφηεηεο είλαη ην πάρνο, ε 

νκνηνκνξθία, ε κνξθνινγία ηεο επηθάλεηαο θαη ε θαζαξφηεηα. Σν εχξνο ησλ 

απνδεθηψλ νξίσλ ησλ παξαπάλσ ηδηνηήησλ πνηθίιεη αλάινγα κε ην είδνο ηεο 

δηεξγαζίαο θαη ην πιηθφ, θαζψο θαη απφ ηε ιεηηνπξγία πνπ πξφθεηηαη λα εθηειέζεη 

ζηελ ππφ θαηαζθεπή ζπζθεπή ην πκέλην.       

Οη αληηδξαζηήξεο πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη ζηε δηεξγαζία XAA απνηεινχληαη 

απφ ηέζζεξα θχξηα κέξε: απφ ηνλ θεληξηθφ αληηδξαζηήξα, απφ ην ζχζηεκα εηζφδνπ 
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ηνπ αληηδξαζηήξα, απφ ηελ πεγή ζέξκαλζεο θαη ην ζχζηεκα εμαγσγήο ησλ αεξίσλ. 

Έλα πιήζνο αληηδξαζηήξσλ έρεη αλαπηπρζεί γηα ηελ παξαγσγή δηαθνξεηηθψλ 

ηδηνηήησλ πκελίσλ. Σα θπξηφηεξα είδε αληηδξαζηήξσλ πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη ζηε 

βηνκεραλία ηεο κηθξνειεθηξνληθήο θαίλνληαη ζηo ΢ρ. 1.2 (Fotiadis 1990). 

 ΢ην ΢ρ. 1.2(α) απεηθνλίδεηαη ν αμνλνζπκκεηξηθφο θαηαθφξπθνο 

αληηδξαζηήξαο. Ο αληηδξαζηήξαο απηφο ρξεζηκνπνηείηαη επξέσο ζηηο έξεπλεο ησλ 

δηεξγαζηψλ XAA θαη θπξίσο γηα ηελ παξαγσγή ζχλζεησλ εκηαγσγψλ θαη κηθξν-

ειεθηξνληθψλ πνπ ε βάζε ηνπο είλαη ην (ππξίηην) Si. ΢ε ζπγθεθξηκέλεο πεξηπηψζεηο ε 

πεξηζηξνθή ηνπ ππνζηξψκαηνο απφζεζεο επλνεί ηελ νκνηνκνξθία ηνπ πάρνπο ηνπ 

πκελίνπ. Έρνπλ ρξεζηκνπνηεζεί θαη αληηδξαζηήξεο, φκνηνη κε ηνλ 1.2(α), πνπ 

πεξηέρνπλ πεξηζζφηεξα ηνπ ελφο ππνζηξσκάησλ. Έλαο ηέηνηνο αληηδξαζηήξαο 

απεηθνλίδεηαη ζην ΢ρ. 1.2(β).   

 Ο αληηδξαζηήξαο ηχπνπ βαξειηνχ (barrel), πνπ απεηθνλίδεηαη ζην ΢ρ. 1.2(γ) 

είλαη ν θχξηνο αληηδξαζηήξαο παξαγσγήο πκελίσλ Si ελψ κηθξψλ δηαζηάζεσλ 

αληηδξαζηήξεο ηέηνηαο κνξθήο ρξεζηκνπνηνχληαη θαη ζηελ παξαγσγή GaAs. Σα 

ππνζηξψκαηα απφζεζεο – ζπλήζσο 16 έσο 24 ζε αξηζκφ – ζπγθξαηνχληαη πάλσ ζηνλ 

ππφ θιίζε θάζεην ηνίρν ηνπ ππνζηξψκαηνο. 

 O νξηδφληηνο αληηδξαζηήξαο, απεηθνλίδεηαη ζην 1.2(δ), είλαη  ηεηξαγσληθήο ή 

θπιηλδξηθήο δηαηνκήο θαη ρξεζηκνπνηείηαη ηφζν ζηελ έξεπλα φζν θαη ζηελ παξαγσγή 

εκηαγσγψλ. Σν ππφζηξσκα κπνξεί λα ηνπνζεηεζεί ππφ θιίζε γηα ηε βειηίσζε ηεο 

νκνηνκνξθίαο ηνπ πάρνπο ηνπ πκελίνπ. To ππφζηξσκα κπνξεί λα πξνζαξκνζηεί ζε 

κέγεζνο έηζη ψζηε λα θέξεη πεξηζζφηεξα ηνπ ελφο ππνζηξψκαηα απφζεζεο. Ο 

ηειεπηαίνο ηχπνο θαίλεηαη ζην ΢ρ. 1.2(ε) θαη αμίδεη λα ζεκεησζεί φηη ρξεζηκνπνηείηαη 

γηα ηελ παξαγσγή ζπζθεπψλ Si θαη θπξίσο γηα ηελ αλάπηπμε πκελίσλ 

πνιπθξπζηαιιηθνχ Si θαη δηειεθηξηθψλ. 

 ΢ε φιεο ηηο παξαπάλσ πεξηπηψζεηο ηα εμσηεξηθά ηνηρψκαηα ησλ 

αληηδξαζηήξσλ είλαη ππφ ςχμε ή ζέξκαλζε. Ζ ςχμε απνηξέπεη ηελ απφζεζε ζηα 

ηνηρψκαηα ηνπ αληηδξαζηήξα ελψ ε ζέξκαλζε ηε δεκηνπξγία ζεξκνθξαζηαθψλ 

βαζκίδσλ πνπ έρεη ζαλ απνηέιεζκα δεπηεξεχνπζεο ξνέο, αλαπηπζζφκελεο απφ 

δπλάκεηο άλσζεο. Οη παξαπάλσ αληηδξαζηήξεο ιεηηνπξγνχλ ππφ ρακειή (≈ 0.1 atm) 

έσο αηκνζθαηξηθή πίεζε. Υακειήο πίεζεο αληηδξαζηήξεο έρνπλ ην πιενλέθηεκα 

κεγάισλ ζπληειεζηψλ δηάρπζεο θαη απιψλ πεδίσλ ξνήο (Fotiadis 1990, Choy 2003).   
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΢ρήκα 1.2  Σππηθά είδε αληηδξαζηήξσλ. (α) Καηαθφξπθνο αληηδξαζηήξαο. (β) Κάζεηνο 

αληηδξαζηήξαο πνιιαπιψλ ππνζηξσκάησλ απφζεζεο. (γ) Αληηδξαζηήξαο ηχπνπ βαξειηνχ. (δ) 

Οξηδφληηνο αληηδξαζηήξαο. (ε) Οξηδφληηνο αληηδξαζηήξαο ρακειήο πίεζεο πνιιαπιψλ ππνζηξσκάησλ 

απφζεζεο. 

1.2 ΢θνπόο ηεο εξγαζίαο  

1.2.1 Πξνζνκνίσζε πνιιαπιώλ ρσξηθώλ θιηκάθσλ ζε δηεξγαζίεο 

ΥΑΑ 

 ΢ε κία δηεξγαζία ΥΑΑ ζπλππάξρνπλ πνιιαπιέο θιίκαθεο ζην ρψξν: Απφ ηνλ 

θχξην φγθν ηνπ αληηδξαζηήξα ηεο ηάμεο ησλ m ή cm, ζηε κηθξν-θιίκαθα ησλ δνκψλ 

πξνζρεκαηηζκέλεο ηνπνγξαθίαο, ηάμεο κm θαη ζηελ λαλν-κνξθνινγία ηνπ 

απνηηζέκελνπ πκελίνπ, ηάμεο nm. Οη πνιιαπιέο απηέο θιίκαθεο πξνθχπηνπλ απφ ηε 
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ζχλζεζε ηεο δηεξγαζίαο θαη απφ ηελ εζηίαζε ζηε κειέηε ησλ θαηλνκέλσλ πνπ 

ιακβάλνπλ ρψξα θαηά ηελ απφζεζε ησλ πκελίσλ. Έηζη, αλάινγα κε ην θαηλφκελν 

πνπ επηζπκεί θάπνηνο λα παξαηεξήζεη/κειεηήζεη πξέπεη (ή φρη) λα θηλεζεί ζε φιεο ηηο 

θιίκαθεο ηνπ ρψξνπ.  Δπηπιένλ, νη εθαξκνγέο ησλ παξαγφκελσλ πκελίσλ κε 

δηεξγαζίεο ΥΑΑ εθηείλνληαη απφ δηαηάμεηο εκηαγσγψλ κέρξη κηθξν- ή λαλν-

ειεθηξνκεραληθά ζπζηήκαηα (MEMS or NEMS), λαλν-ειεθηξνληθέο δηαηάμεηο θαη 

νινθιεξσκέλα θπθιψκαηα. Καζψο ην κέγεζνο απηψλ ησλ δηαηάμεσλ ηείλεη ζε 

κηθξφηεξεο θιίκαθεο, ζεκαληηθέο πξνδηαγξαθέο φπσο ε κνξθνινγία θαη ε 

νκνηνκνξθία ηνπ πάρνπο απφζεζεο ηνπ πκελίνπ αλαθέξνληαη πιένλ ζε ηδηφηεηεο 

κηθξν- ή λαλν-θιίκαθαο.   

 Γηα ηνπο δχν αλσηέξσ ιφγνπο θαη δεδνκέλνπ φηη ε πξσηνγελήο εμέιημε ησλ 

θαηλνκέλσλ ηεο κηθξν- θαη λαλν-θιίκαθαο πξαγκαηνπνηείηαη ζηε καθξν-θιίκαθα, 

θαζίζηαηαη απαξαίηεηε ε πξνηππνπνίεζε πνιιαπιψλ ρσξηθψλ θιηκάθσλ (multiscale 

modeling) (Vlachos 2005, Braatz et al. 2006, Sematech 2007). Πην εμειηγκέλεο 

ππνινγηζηηθέο κέζνδνη – έλαληη ησλ ζπκβαηηθψλ «κίαο θιίκαθαο»  κεζφδσλ – πξέπεη 

λα εθαξκνζηνχλ πξνθεηκέλνπ λα κειεηήζνπκε ηα θαηλφκελα ζηηο δηαθνξεηηθέο 

θιίκαθεο φπσο ε πιήξσζε κε πιηθφ κηθξν- δνκψλ [βι. ΢ρ. 1.5(α)] ή ε λαλν-

κνξθνινγία αλαπηπζζφκελεο επηθάλεηαο [βι. ΢ρ. 1.5(β)]. 

 

΢ρήκα 1.5  Γηεξγαζία ΥΑΑ Si. (α) Πιήξσζε δνκψλ (Hasper et al. 1991). Οκνηφκνξθε πιήξσζε ή 

δεκηνπξγία θελνχ, αλάινγα κε ηελ ζεξκνθξαζία ηνπ δηζθίνπ (β) Αλαπηπζζφκελε επηθάλεηα Si 

(Hamers et al. 1989). 

Μειεηψληαη δχν πεξηπηψζεηο πξνηππνπνίεζεο πνιιαπιψλ ρσξηθψλ 

θιηκάθσλ. Ζ πξψηε αθνξά απφζεζε ζε δηζθίν ζην νπνίν ππάξρεη πιήζνο δνκψλ ζηε 

κηθξν-θιίκαθα, δειαδή κηα πξνζρεκαηηζκέλε ηνπνγξαθία, [΢ρ. 1.4(β)]. Ζ δεχηεξε 

εθαξκνγή αθνξά ζε απφζεζε πκελίνπ ζε αξρηθά επίπεδε επηθάλεηα ε νπνία απνθηά 
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ηξαρχηεηα [΢ρ. 1.4(γ)]. Καη ζηηο δχν εθαξκνγέο απαηηείηαη πξφηππν γηα ηελ αέξηα 

θάζε ηνπ αληηδξαζηήξα θαζψο θαη πξφηππν γηα ηελ πεξηγξαθή ησλ δηεξγαζηψλ θαη  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

΢ρήκα 1.4 (α) Καηαθφξπθνο αληηδξαζηήξαο ΥΑΑ. (β) Πξφβιεκα Α: Απφζεζε ζε πξνζρεκαηηζκέλε 

ηνπνγξαθία, ε δηαηνκή ηεο νπνίαο πεξηέρεη ζπζηνηρίεο απφ απιάθηα. (γ) Πξφβιεκα Β: Απφζεζε 

πκελίνπ ζε αξρηθά επίπεδε επηθάλεηα ε νπνία απνθηά ηξαρχηεηα. 

 

ηελ εμέιημε ηεο ηνπνγξαθίαο ζην δηζθίν θαη είλαη δηαθνξεηηθφ γηα ηα δχν 

πξνβιήκαηα. Ζ «γέθπξα» ησλ πξνηχπσλ δηαθνξεηηθήο θιίκαθαο (αέξηαο θάζεο θαη 

δηζθίνπ) είλαη νη ζπλνξηαθέο ζπλζήθεο ηνπ πξνηχπνπ αέξηαο θάζεο ζηελ επηθάλεηα 

ηνπ δηζθίνπ. 

΢ηε ζπλέρεηα πεξηγξάθνληαη ζπλνπηηθά ηα δηαθνξεηηθά πξφηππα ηνπ 

ππνινγηζηηθνχ πιαηζίνπ: 

α) Πξόηππν αέξηαο θάζεο αληηδξαζηήξα ΥΑΑ. Ζ δηαηχπσζε ηνπ πξνηχπνπ ζηελ 

αέξηα θάζε [βι. ΢ρ. 1.4(α)] πεξηιακβάλεη ηηο εμηζψζεηο δηαηήξεζεο ηεο κάδαο, νξκήο, 

ελέξγεηαο θαη ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ (Παπατσάλλνπ 1993, Bird et al. 2002). Ζ 

δηαθξηηνπνίεζε θαη επίιπζε ησλ αλσηέξσ εμηζψζεσλ πξαγκαηνπνηείηαη κε ηε κέζνδν 

ησλ πεπεξαζκέλσλ φγθσλ ειέγρνπ (Versteeg & Malalasekera 2007) θαη ην ινγηζκηθφ 

ππνινγηζηηθήο ξεπζηνδπλακηθήο Ansys 12/Fluent (Ansys 2012)  (εθεμήο Fluent).  

β) Απόζεζε ζε πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία. Σν πξφηππν δηζθίνπ γηα ην 

πξφβιεκα Α [βι. ΢ρ. 1.4(β)] αλήθεη ζηελ θαηεγνξία πξνηχπσλ ζηελ θιίκαθα δνκψλ, 

είλαη ληεηεξκηληζηηθφ θαη πξνθχπηεη απφ ηε ζχδεπμε ηξηψλ ππν-πξνηχπσλ (Kokkoris 

et al. 2004, Kokkoris et al. 2006), β1) Βαιιηζηηθφ (Cale et al. 1991, Singh et al. 1992, 

Κφθθνξεο 2005) πξφηππν ππνινγηζκνχ ησλ ηνπηθψλ ξνψλ ησλ ζπζηαηηθψλ κέζα ζηηο 
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δνκέο. β2) Πξφηππν απφζεζεο ζε επηθάλεηεο, ην νπνίν εθθξάδεη ηελ θηλεηηθή 

απφζεζεο. β3) Αιγφξηζκνο εμέιημεο κεηψπνπ. Τινπνηείηαη ε κέζνδνο ησλ ηζνυςψλ 

(level set method) (Sethian & Adalsteinsson 1997; Adalsteinsson & Sethian 1999; 

Cecil et al. 2004). Απφ ηε ζχδεπμε ηεο θηλεηηθήο απφζεζεο (β2) κε ην βαιιηζηηθφ 

πξφηππν (β1) ππνινγίδνληαη νη ηνπηθνί ξπζκνί απφζεζεο ζηελ πξνζρεκαηηζκέλε 

ηνπνγξαθία θαη ζηε ζπλέρεηα ε εμέιημε ηνπ κεηψπνπ απφζεζεο πινπνηείηαη κε ηε 

κέζνδν ηζνυςψλ (β3). Γηα ηε κειέηε ησλ θαηλνκέλσλ ζηε κηθξν-θιίκαθα ηεο 

πξνζρεδηαζκέλεο ηνπνγξαθίαο ρξεζηκνπνηήζεθε έλαο ήδε αλαπηπγκέλνο θψδηθαο γηα 

δηεξγαζίεο εγράξαμεο (Κφθθνξεο 2005, Phietch 2012), o νπνίνο ηξνπνπνηήζεθε γηα 

ηε κειέηε δηεξγαζηψλ απφζεζεο θαη κπνξεί λα ρεηξηζηεί πνιιαπιά ρεκηθά είδε θαη 

πνιιαπιέο θαη δηαθνξεηηθνχ είδνπο θηλεηηθέο γηα ηνπο ξπζκνχο ησλ επηθαλεηαθψλ 

αληηδξάζεσλ. 

γ) Απόζεζε πκελίνπ ζε αξρηθά επίπεδε επηθάλεηα. Γηα ηελ πεξηγξαθή ησλ 

επηθαλεηαθψλ δηεξγαζηψλ θαη ηελ εμέιημε ηεο ηνπνγξαθίαο [βι. ΢ρ. 1.4(γ)] θαηά ηελ 

απφζεζε πκελίνπ ζε αξρηθά επίπεδε επηθάλεηα έρνπλ ρξεζηκνπνηεζεί ζηνραζηηθέο 

δηαθνξηθέο εμηζψζεηο κεξηθψλ παξαγψγσλ (stochastic growth equations), (Barabasi 

& Stanley 1995; Voigt 2004; Rost 2005) θαη ε κέζνδνο ησλ ηζνυςψλ (Bloomfield et 

al. 2003; Bloomfield & Cale 2004). ΢ηελ παξνχζα δηαηξηβή αθνινπζείηαη ε επξέσο 

δηαδεδνκέλε πξνζέγγηζε γηα ηελ εμέιημε ηεο κηθξν- ή/θαη λαλν-ηνπνγξαθίαο: 

Αλαπηχζζεηαη ζηνραζηηθφ πξφηππν kinetic Monte Carlo (KMC). ΢ηε βηβιηνγξαθία 

ππάξρνπλ πνιιέο εθαξκνγέο ζηνραζηηθψλ πξνηχπσλ ζε δηεξγαζίεο απφζεζεο 

(Barabasi & Stanley 1995, Lam & Vlachos 2001, Smy et al. 2001, Cavallotti et al. 

2004, Barbato et al. 2007, Chatterjee & Vlachos 2007, Fu, Kajikawa 2008) θαη 

ειεθηξν-απφζεζεο (Drews et al. 2005), φζν θαη γηα δηεξγαζίεο εγράξαμεο (Zhao et al. 

1999, Drotar et al. 2000, Kokkoris et al. 2007). Οη ξπζκνί ησλ επηθαλεηαθψλ 

δηεξγαζηψλ (π.ρ. πξνζξφθεζε, εθξφθεζε, επηθαλεηαθή δηάρπζε), απαξαίηεηνη γηα ην 

πξφηππν KMC, είλαη δπλαηφ λα πξνέιζνπλ είηε απφ πεηξακαηηθά δεδνκέλα, είηε απφ 

ππνινγηζκνχο Μνξηαθήο Γπλακηθήο (Frenkel & Smit 2002; Rapaport 2004). Γηα ηελ 

πξφβιεςε ηεο λαλν-θιίκαθαο αλαπηχρζεθε θψδηθαο πνπ βαζίδεηαη ζε πξφηππν 

kinetic Monte Carlo (KMC) θαη κπνξεί λα ρεηξηζηεί επηθάλεηεο δηαθνξεηηθνχ 

πξνζαλαηνιηζκνχ θαη πνιιαπιά ζπκβάληα. 
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1.2.1.1 ΢ύδεπμε πξνηύπνπ καθξν-θιίκαθαο αληηδξαζηήξα ΥΑΑ κε ηε κηθξν-

θιίκαθα πξνζρεκαηηζκέλεο ηνπνγξαθίαο ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ 

 Δθφζνλ ε δηεξγαζία ΥΑΑ πξνζαλαηνιίδεηαη λα ηθαλνπνηήζεη πξνδηαγξαθέο 

πνπ ζρεηίδνληαη κε ην πξνθίι ηνπ πκελίνπ ζε επίπεδν κηθξν-θιίκαθαο, ε 

πξνηππνπνίεζε επηηπγράλεηαη κε ηε ζχδεπμε ελφο πξνηχπνπ γηα ηελ πεξηγξαθή ησλ 

θαηλνκέλσλ ζηνλ θχξην φγθν ηνπ αληηδξαζηήξα (καθξν-θιίκαθα) κε έλα κνληέιν γηα 

ηελ εμέιημε ηεο ηνπνγξαθίαο ηνπ πκελίνπ ζην δηζθίν (Coltrin et al. 1984). 

΢πγθεθξηκέλα, ζε έλα πξφηππν καθξν-θιίκαθαο, ην νπνίν πεξηγξάθεη ηα θαηλφκελα 

ζηνλ θχξην φγθν ηνπ αληηδξαζηήξα, εθαξκφδεηαη ζχδεπμε κε έλα κνληέιν πνπ 

πεξηγξάθεη ηελ εμέιημε ηεο αλάπηπμεο ηνπ πκελίνπ κέζα ζε κηθξν-ηνπνγξαθία ζην 

δηζθίν.  

Γηα ην πξφηππν ηεο κηθξν-θιίκαθαο έρνπλ πηνζεηεζεί δχν πξνζεγγίζεηο. Καηά 

ηελ πξψηε πξνζέγγηζε νη ππνινγηζκνί είλαη ληεηεξκηληζηηθνί, ελψ ε δεχηεξε 

πξνζέγγηζε είλαη ζηνραζηηθή. ΢χκθσλα κε ηελ πξψηε πξνζέγγηζε, ε κεηαθνξά κάδαο 

ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ πεξηγξάθεηαη απφ ζπλερή βαιιηζηηθά κνληέια (Cale et al. 

1991, Cale & Mahadev 1996) φηαλ ν αξηζκφο Knudsen είλαη Kn >>1, ή απφ ζπλερή 

κνληέια δηάρπζεο (Liao & Cale 1994) φηαλ Kn<<1, θαη πξφζθαηα κε ηελ αξηζκεηηθή 

επίιπζε ησλ εμηζψζεσλ Boltzmann ζηε κεηαβαηηθή πεξηνρή (Cale et al. 2007, 

Gobbert & Cale 2007). Γηα ηελ αιιειεπίδξαζε ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ κε ηηο 

ηνπηθέο επηθάλεηεο, έρνπλ αμηνπνηεζεί εκπεηξηθέο εθθξάζεηο γηα ην ξπζκφ 

επηθαλεηαθήο αληίδξαζεο (Kleijn et al. 1991) ή επηθαλεηαθά κνληέια ηχπνπ Langmuir 

(Xenidou et al. 2004). Όζνλ αθνξά ζηελ εμέιημε ηεο ηνπνγξαθίαο έρνπλ 

ρξεζηκνπνηεζεί ηα κνληέια ρνξδψλ θαη ηζνυςψλ (Bloomfield et al. 2003, Bloomfield 

& Cale 2004). ΢χκθσλα κε ηε δεχηεξε πξνζέγγηζε γηα ην πξφηππν ηεο κηθξν-

θιίκαθαο θαη φηαλ Kn>>1, έρνπλ ρξεζηκνπνηεζεί βαιιηζηηθά κνληέια βαζηζκέλα ζηε 

κέζνδν Monte Carlo (Coronell & Jensen 1994; Smy et al. 2001) γηα ηε κεηαθνξά 

κάδαο ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ θαη ηελ αιιειεπίδξαζή ηνπο  κε ηελ επηθάλεηα. 

Ζ πξψηε πξνζπάζεηα ζχλδεζεο ηεο καθξν κε ηε κηθξν-θιίκαθα ζπλαληάηαη, 

ζηηο αξρέο ηεο δεθαεηίαο ηνπ ‟90, ζηελ εξγαζία ηνπ Hasper θαη ησλ ζπλεξγαηψλ ηνπ 

(Hasper et al. 1991). Ζ επφκελε ζεκαληηθή εξγαζία, ζην ίδην αληηθείκελν, ήηαλ απηή 

ηνπ Cale θαη ησλ ζπλεξγαηψλ ηνπ (Cale et al. 1993). Μέρξη ηφηε ππήξρε κφλν 

ζχλδεζε θαη φρη ζχδεπμε ησλ δχν ρσξηθψλ θιηκάθσλ. Σα πξφηππα ρξεζηκνπνηνχληαλ 

δηαδνρηθά: επηιχνηαλ ην πξφβιεκα ηεο καθξν-θιίκαθαο θαη ηα απνηειέζκαηα 

ηξνθνδνηνχζαλ ην πξφηππν ηεο κηθξν-θιίκαθαο ψζηε ηα πξνβιέςεη ηελ εμέιημε ηνπ 
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πξνθίι ηνπ απνηηζέκελνπ πκελίνπ. Γελ ππήξρε αλάδξαζε απφ ηε κηθξν-θιίκαθα  ζηε 

καθξν-θιίκαθα, ζεσξψληαο φηη ε κηθξν-ηνπνγξαθία ηνπ ππνζηξψκαηνο δελ 

επεξεάδεη ηελ αέξηα θάζε. Αξγφηεξα, ν Gobbert θαη νη ζπλεξγάηεο ηνπ (Gobbert et 

al. 1997) έιαβαλ ππφςε ηελ επίδξαζε κηαο πνιχ κηθξήο ζπζηνηρίαο δνκψλ (0.3 mm) 

ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ ζηελ ηνπηθή θαηαλάισζε ηνπ αληηδξψληνο θαηά κήθνο 

ηνπ ππνζηξψκαηνο. Ζ επίδξαζε ηεο δνθηκαζηηθήο ζπζηνηρίαο ζηελ αέξηα θάζε ηνπ 

αληηδξαζηήξα κειεηήζεθε κφλν γηα ηελ αξρηθή δνκή. Δπίζεο, ζεσξήζεθε φηη ε 

πιήξσζε ησλ δνκψλ δελ επεξεάδεη ηελ αέξηα θάζε θαη δελ ειήθζε ππφςε. Σειηθά, ε 

επίδξαζε ηεο πιήξσζεο ησλ δνκψλ ζπκπεξηειήθζε ζηελ εξγαζία ησλ Merchant et al. 

(2000). Μηα άιιε πξνζέγγηζε πξνηάζεθε απφ ηνλ Jensen θαη ηνλ Rodgers (Jensen et 

al. 1998, Rodgers & Jensen 1998) θαη βαζίζηεθε ζηε ζπλάξηεζε ελεξγνχ 

δξαζηηθφηεηαο. Σo πξφηππν ηεο καθξν-θιίκαθαο ζπλδέεηαη κε ην πξφηππν ηεο κηθξν-

θιίκαθαο ρξεζηκνπνηψληαο ηνλ φξν ηεο ελεξγήο δξαζηηθφηεηαο (effective reactivity), 

ππνινγηζκέλε απφ ηε κέζνδν Monte Carlo. Ζ ελεξγή δξαζηηθφηεηα ελζσκαηψλεη ηελ 

επίδξαζε ηφζν ησλ επηθαλεηαθψλ κεηαβνιψλ φζν θαη ηεο κνξηαθήο δηάρπζεο ζην 

εζσηεξηθφ ησλ δνκψλ. 

Ζ κεζνδνινγία ζχδεπμεο πνπ εθαξκφδεηαη ζε απηήλ ηε δηαηξηβή ζπλδπάδεη ηηο 

δχν πξνεγνχκελεο πξνζεγγίζεηο. ΢πγθεθξηκέλα, ρξεζηκνπνηείηαη ζπλερέο βαιιηζηηθφ 

κνληέιν γηα ηνλ ππνινγηζκφ ηεο κεηαθνξάο κέζα ζηηο δνκέο, ην νπνίν είρε αλαπηχμεη 

θπξίσο ν Cale θαη νη ζπλεξγάηεο ηνπ, απνθεχγνληαο ηνπο ρξνλνβφξνπο ππνινγηζκνχο 

ηεο κεζφδνπ Monte Carlo. Πξαγκαηνπνηείηαη άκεζε ζχδεπμε ηεο θιίκαθαο ηνπ 

αληηδξαζηήξα κε ηελ θιίκαθα ησλ δνκψλ ρσξίο ηελ εθαξκνγή κεζνζθνπηθνχ 

πξνηχπνπ. ΢ε ζρέζε κε πξφζθαηεο εξγαζίεο (Jaouen et al. 2005, Kinoshita et al. 

2005), ππάξρεη ζπλερήο αληαιιαγή πιεξνθνξίαο κεηαμχ ησλ δηαθνξεηηθψλ 

θιηκάθσλ. Δπίζεο, ρξεζηκνπνηείηαη ε έλλνηα ηεο ελεξγνχ θαηαλάισζεο, ε νπνία 

ηζνδπλακεί κε ηελ έλλνηα ηεο ελεξγνχ δξαζηηθφηεηαο πνπ πξνηάζεθε απφ ηνλ Jensen 

θαη ηνλ Rodgers.  

1.2.1.2 ΢ύλδεζε πξνηύπνπ καθξν-θιίκαθαο αληηδξαζηήξα ΥΑΑ κε ηε λαλν- 

ηνπνγξαθία αλαπηπζζόκελνπ πκελίνπ  

΢ηελ πεξίπησζε απηή ν φξνο ζχλδεζε αληί γηα ζχδεπμε ρξεζηκνπνηείηαη 

θαζψο ε επηθνηλσλία κεηαμχ ησλ πξνηχπσλ είλαη κνλφδξνκε. Σν πξφηππν ηεο καθξν-

θιίκαθαο, πνπ πεξηγξάθεη ηα θαηλφκελα ζηνλ θχξην φγθν ηνπ αληηδξαζηήξα, 
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ηξνθνδνηεί κε ππνινγηζηηθή πιεξνθνξία ησλ θψδηθα γηα ηελ πξφβιεςε ηεο λαλν- 

κνξθνινγίαο.  

Απφ ηηο πξψηεο πξνζπάζεηεο γηα ζύλδεζε ληεηεξκηληζηηθνχ πξνηχπνπ κε 

ζηνραζηηθφ πξφηππν ηχπνπ KMC ζε δηεξγαζίεο ΥΑΑ εκθαλίδεηαη ζηελ εξγαζία ησλ 

Srolovitz et al. (1997) θαη Battaile et al. (1998) γηα δηεξγαζία ΥΑΑ δηακαληηνχ, ελψ 

γηα ζύδεπμε ληεηεξκηληζηηθνχ πξνηχπνπ κε ζηνραζηηθφ πξφηππν ηχπνπ KMC 

εκθαλίδεηαη ζηελ εξγαζία ηνπ Vlachos (1997), ε νπνία φκσο πξνζαλαηνιηδφηαλ ζηε 

ζχδεπμε πξνηχπσλ γηα ηε κειέηε νκνγελψλ-εηεξνγελψλ ζπζηεκάησλ ζε θαηαιπηηθέο 

δηεξγαζίεο.  

΢ε επφκελε εξγαζία ηνπ, ν Vlachos (Raimondeau & Vlachos 2000) 

παξνπζίαζε ηελ ζχδεπμε πνιιαπιψλ θιηκάθσλ ζε δηεξγαζίεο ΥΑΑ 

πξαγκαηνπνηψληαο ππνινγηζκνχο ζε θαηαθφξπθν αληηδξαζηήξα. Δμαηηίαο ηεο κηθξήο 

ζπγθέληξσζεο ηνπ πξφδξνκνπ πιηθνχ, νη εμηζψζεηο ζηε καθξν-θιίκαθα επηιχνληαλ 

απνζπδεπγκέλεο, δειαδή ην πδξνδπλακηθφ πξφβιεκα επηιπφηαλ κε ηε κέζνδν 

Newton ζε κφληκε θαηάζηαζε ελψ γηα ηηο ζπγθεληξψζεηο ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ 

επηιπφηαλ ην ρξνληθά κεηαβαιιφκελν πξφβιεκα. ΢ηε καθξν-θιίκαθα ην πξφηππν πνπ 

ρξεζηκνπνίεζαλ είλαη έλα κνλνδηάζηαην πξφβιεκα κεξηθψλ δηαθνξηθψλ εμηζψζεσλ 

πνπ πξνέξρεηαη απφ ηνλ κεηαζρεκαηηζκφ νκνηνηππίαο (similarity transformation) ησλ 

εμηζψζεσλ κάδαο, νξκήο, ζεξκφηεηαο θαη δηαηήξεζεο ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ, ελψ 

κφλν έλαο θφκβνο ηνπ ππνινγηζηηθνχ πεδίνπ - εθφζνλ ην πξφβιεκα ηεο καθξν-

θιίκαθαο είλαη κνλνδηάζηαην - είρε ηελ επηθάλεηα ζηελ νπνία γίλνληαλ ππνινγηζκνί 

KMC. Γηα ηνπο ππνινγηζκνχο ηνπο δελ ειάκβαλαλ ππφςε ηνπο θάπνην ζπγθεθξηκέλν 

ρεκηθφ ζχζηεκα. 

Σελ ίδηα πεξίνδν νη Masi et al. (2000) πξαγκαηνπνίεζαλ ππνινγηζκνχο ζε 

πνιιαπιέο θιίκαθεο γηα ηε κειέηε ηεο απφζεζεο Si. ΢ηε καθξν-θιίκαθα 

ρξεζηκνπνηνχλ έλα πξφηππν «παηρλίδη» αληηδξαζηήξα ζην νπνίν επέιπαλ κφλν ηηο 

εμηζψζεηο δηαηήξεζεο ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ, ελψ ν θψδηθαο KMC πνπ αλέπηπμαλ 

δελ ιάκβαλε ππφςε ηε δεκηνπξγία δηκεξψλ (dimmers), νη νπνίεο είλαη 

ραξαθηεξηζηηθέο δνκέο ζηελ επηθάλεηα ηνπ Si. H ζχλδεζε ησλ θσδίθσλ πινπνηήζεθε 

κέζσ ηνπ ξπζκνχ απφζεζεο, ππνζέηνληαο φηη ν ξπζκφο είλαη ν ίδηνο θαη αλεμάξηεηνο 

απφ ηελ θιίκαθα ζηελ νπνία ππνινγίδεηαη. ΢ε απηήλ ηελ ππφζεζε βαζίζηεθε θαη ε 

εξγαζία ησλ Grujicic & Lai (2000) γηα ηελ ζχλδεζε ησλ πνιιαπιψλ ρσξηθψλ 

θιηκάθσλ ζε δηεξγαζίεο απφζεζεο δηακαληηνχ. ΢ηελ εξγαζία ηνπο απηή 

ρξεζηκνπνίεζαλ έλα ιεπηνκεξέο πξφηππν γηα ηε καθξν-θιίκαθα πνπ απνηειείηαη απφ 
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34 αληηδξάζεηο ζηελ αέξηα θάζε ηνπ αληηδξαζηήξα θαη 68 αληηδξάζεηο ζηελ 

επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ.  

Έλα ρξφλν κεηά, νη Lam θαη Vlachos (2001) έδεημαλ ηελ επηξξνή ησλ 

ιεηηνπξγηθψλ παξακέηξσλ ηνπ αληηδξαζηήξα, θαη ζπγθεθξηκέλα ηεο ζεξκνθξαζίαο 

ηνπ δηζθίνπ θαη ηνπ γξακκνκνξηαθνχ θιάζκαηνο ζηελ είζνδν ηνπ αληηδξαζηήξα, 

ζηελ αλαπηπζζφκελε ηξαρχηεηα θαη ηνλ ξπζκφ απφζεζεο ηνπ πκελίνπ 

ρξεζηκνπνηψληαο ην ππνινγηζηηθφ πιαίζην ησλ Raimondeau & Vlachos (2000). Οη 

Chaix & Dollet (2001) αλέπηπμαλ έλα νινθιεξσκέλν πξφηππν ζχδεπμεο πνιιαπιψλ 

θιηκάθσλ γηα ηελ απφζεζε 3C–SiC ζε δηζθία 3C–SiC(1 0 0) απφ κίγκαηα 

C3H8/SiH4/H2. H ζχδεπμε ησλ πνιιαπιψλ ρσξηθψλ θιηκάθσλ επηηπγράλεηαη κέζσ 

επαλαιεπηηθήο δηαδηθαζίαο: Αξρηθά, εθηηκψληαη νη αξρηθέο ηηκέο γηα ηνπο 

ζπληειεζηέο πξνζθφιιεζεο κέζσ επίιπζεο ηνπ πξνβιήκαηνο ηεο καθξν-θιίκαθαο 

απφ ηνπο νπνίνπο ππνινγίδνληαη νη ξπζκνί πξφζθξνπζεο κε ηελ επηθάλεηα ηνπ 

δηζθίνπ. Οη ξπζκνί απηνί ηξνθνδνηνχληαη ζην πξφηππν KMC γηα ηελ 

πξαγκαηνπνίεζε ησλ κηθξν- δηεξγαζηψλ. Οη ζπληειεζηέο πξνζθφιιεζεο απφ ηνλ 

KMC ππνινγίδνληαη σο αξηζκεηηθνί κέζνη φξνη απφ ηε δξαζηηθφηεηα ησλ ρεκηθψλ 

εηδψλ. Οη ηηκέο απηέο επηζηξέθνληαη ζηνλ θψδηθα ηεο καθξν-θιίκαθαο θαη ε 

επαλαιεπηηθή δηαδηθαζία ζπλερίδεηαη κέρξη λα επηηεπρζεί ζχγθιηζε.       

Πξφζθαηα, ζε κηα ζεηξά απφ εξγαζίεο (Cavallotti et al. 2004, Cavallotti et al. 

2005a, Cavallotti et al. 2005b), ν Cavallotti θαη νη ζπλεξγάηεο ηνπ κειέηεζαλ 

ζπζηεκαηηθά ηε δηεξγαζία απφζεζεο Si κέζσ ζχδεπμεο ησλ ππνινγηζκψλ ζε 

πνιιαπιέο ρσξηθέο θιίκαθεο. ΢ηηο εξγαζίεο ηνπο ην πξφηππν ηεο καθξν-θιίκαθαο 

είλαη έλα νινθιεξσκέλν πξφηππν πνπ βαζίδεηαη ζηηο εμηζψζεηο δηαηήξεζεο ελψ ν 

θψδηθαο KMC πνπ αλέπηπμαλ, ιακβάλεη ππφςε ηνπ ξνθήζεηο πνιιαπιψλ κνξίσλ θαη 

ηε δεκηνπξγία δηκεξψλ. Σέινο, νη (Hu & Yu 2010) παξνπζίαζαλ έλα πξφηππν 

ζχλδεζεο πνιιαπιψλ ρσξηθψλ θιηκάθσλ γηα δηεξγαζίεο ΥΑΑ πξαγκαηνπνηψληαο 

ηξη-δηάζηαηνπο (3D) ππνινγηζκνχο ζε έλαλ αληηδξαζηήξα ΥΑΑ GaAs.  

 Σν ππνινγηζηηθφ πιαίζην πνπ αλαπηχρζεθε ζηελ παξνχζα δηαηξηβή βαζίδεηαη 

ζηελ ππφζεζε ησλ Masi et al. (2000) φηη ν ξπζκφο απφζεζεο είλαη ν ίδηνο θαη 

αλεμάξηεηνο απφ ηελ θιίκαθα ζηελ νπνία ππνινγίδεηαη. Οη ππνινγηζκνί ζηε καθξν-

θιίκαθα είλαη δη-δηάζηαηνη (2D) θαη πξαγκαηνπνηνχληαη ζε κφληκε θαηάζηαζε ελψ ε 

ππνινγηζηηθή πιεξνθνξία πνπ ηξνθνδνηείηαη απφ ηε καθξν-θιίκαθα ζηνλ θψδηθα 

KMC είλαη ν ξπζκφο απφζεζεο ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ. Σν ρεκηθφ ζχζηεκα πνπ 

κειεηάηαη είλαη ε απφζεζε Si ιακβάλνληαο ππφςε ηε δεκηνπξγία δηκεξψλ.  
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1.2.2 Δπηηάρπλζε ππνινγηζκώλ πνιιαπιώλ ρσξηθώλ θιηκάθσλ  

 Ζ πξνζνκνίσζε ησλ θπζηθψλ/ρεκηθψλ θαηλνκέλσλ ζηηο πνιιαπιέο θιίκαθεο 

δελ απαηηεί κφλν ζχλζεηεο «πνιπδηάζηαηεο» πξνζεγγίζεηο αιιά θαη απνηειεζκαηηθέο 

παξάιιειεο κεζνδνινγίεο πξνθεηκέλνπ λα θαιπθζνχλ νη ππνινγηζηηθέο απαηηήζεηο 

ησλ πξνζεγγίζεσλ απηψλ ηφζν ζε επίπεδν ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ φζν θαη ζε κλήκε. 

΢ήκεξα ε εθαξκνγή κεζφδσλ παξάιιειεο επεμεξγαζίαο έρεη γίλεη θνηλή πξαθηηθή 

ζηα πεδία έξεπλαο θπζηθψλ θαη ρεκηθψλ επηζηεκψλ: Απφ ηελ ππνινγηζηηθή 

ξεπζηνδπλακηθή (Simon 1991, Shadid et al. 1997), ηνλ ειεθηξνκαγλεηηζκφ (Weile & 

Michielssen 1997) θαη ηε ζηαηηθή αλάιπζε (Bitzarakis et al. 1997) έσο ηνπο 

ππνινγηζκνχο κνξηαθήο δπλακηθήο (Murty & Okunbor 1999). Αλ θαη ππάξρνπλ 

εξγαζίεο (Nakano et al. 2001, Drews et al. 2005, Cheimarios et al. 2012a) πνπ 

εζηηάδνπλ ζηελ ρξεζηκνπνίεζε κεζφδσλ παξάιιειεο επεμεξγαζίαο γηα ηελ 

πξαγκαηνπνίεζε ππνινγηζκψλ ζε πνιιαπιέο ρσξηθέο θιίκαθεο, απηέο εζηηάδνπλ 

ζηελ επηηάρπλζε ησλ ππνινγηζκψλ ζε ζπγθεθξηκέλεο θιίκαθεο θαη φρη ζην ζχλνιν 

ησλ θιηκάθσλ πνπ πξαγκαηνπνηνχληαη νη ππνινγηζκνί. Δμαθνινπζεί λα ππάξρεη έλα 

θελφ απφ παξάιιειεο κεζνδνινγίεο γηα ηελ επηηάρπλζε ησλ ππνινγηζκψλ ζε όιεο ηηο 

θιίκαθεο.  

 Όπσο πξναλαθέξζεθε γηα ηελ πεξηγξαθή ησλ θπζηθψλ θαη ρεκηθψλ 

θαηλνκέλσλ ζηε καθξν-θιίκαθα ηνπ αληηδξαζηήξα ρξεζηκνπνηείηαη πξφηππν 

βαζηζκέλν ζηηο κεξηθέο δηαθνξηθέο εμηζψζεηο (ΜΓΔ) ηεο δηαηήξεζεο ηεο κάδαο, ηεο 

νξκήο, ηεο ζεξκφηεηαο θαη ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ. Γηα ηελ αξηζκεηηθή επίιπζε 

ησλ εμηζψζεσλ απηψλ ρξεζηκνπνηείηαη ν επηιχηεο Fluent. Μέρξη απηφ ην ζεκείν, ην 

πξφβιεκα πνπ θαινχκαζηε λα αληηκεησπίζνπκε είλαη έλα θιαζζηθφ πξφβιεκα 

ππνινγηζηηθήο ξεπζηνδπλακηθήο θαη πνιιέο κέζνδνη έρνπλ πξνηαζεί γηα ηελ 

επηηάρπλζε ηέηνηνπ είδνπο ππνινγηζκψλ. Ηδηαίηεξα  γηα ζπκβαηηθέο δηεξγαζίεο ΥΑΑ, 

νη Salinger et al. (1999) θαη αξγφηεξα νη Pawlowski et al. (2001) έρνπλ 

πξαγκαηνπνηήζεη ιεπηνκεξείο αλαιχζεηο δηεξγαζηψλ ΥΑΑ ρξεζηκνπνηψληαο ην 

ινγηζκηθφ MPSalsa (MPSalsa 2012), έλα ινγηζκηθφ βαζηζκέλν ζηε κέζνδν ησλ 

πεπεξαζκέλσλ ζηνηρείσλ πνπ έρεη ζρεδηαζηεί γηα παξάιιειεο αξρηηεθηνληθέο. 

Δπηπιένλ, ζε πξνεγνχκελε εξγαζία καο (Cheimarios et al. 2008, Υεηκαξηφο 2008) 

έρνπκε κειεηήζεη ηελ επηηάρπλζε ησλ ππνινγηζκψλ πνπ αθνξνχλ δηεξγαζίεο ΥΑΑ κε 

ηνλ ππνινγηζηηθφ θψδηθα Fluent ζε ζπζηνηρίεο ππνινγηζηψλ παξάιιειεο θαη 

θαηαλεκεκέλεο κλήκεο.  
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 Οη ππνινγηζκνί ζηε κηθξν-θιίκαθα πξαγκαηνπνηνχληαη αλεμάξηεηα ζε θάζε 

ζπλνξηαθφ θειί ζην δηζθίν, πνπ γεηηληάδεη κε κία ζπζηνηρία δνκψλ ηεο κηθξν-

ηνπνγξαθίαο. Οπφηε, ε παξάιιειε κέζνδνο “αθέληε-εξγάηε” (master-worker) 

ρξεζηκνπνηείηαη πξνθεηκέλνπ λα επηηαρπλζνχλ νη ππνινγηζκνί γηα ηνλ ππνινγηζκψλ 

ησλ ζπλνξηαθψλ ζπλζεθψλ ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ ησλ ΜΓΔ – θαη 

ζπγθεθξηκέλα ηεο ΜΓΔ δηαηχξεζεο ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ κέζσ ησλ 

ππνινγηζκψλ ζηε κηθξν-θιίκαθα. Μέζνδνη αθέληε-εξγάηε ρξεζηκνπνηνχληαη επξέσο 

ζηηο επηζηήκεο ππνινγηζκψλ (Athanaileas et al. 2010, Riakiotakis et al. 2011). 

΢πγθεθξηκέλα γηα δηεξγαζίεο απφζεζεο, νη Drews et al. (2005) θαη έπεηηα νη Li et al. 

(2007) έρνπλ πξαγκαηνπνηήζεη παξάιιεινπο ππνινγηζκνχο κε ηε κέζνδν αθέληε-

εξγάηε γηα ηε κειέηε ειεθηξν-απφζεζεο ραιθνχ. ΢ε φιεο ηηο παξαπάλσ εξγαζίεο νη 

ππνινγηζκνί ζηε καθξν-θιίκαθα πξαγκαηνπνηνχληαη ζεηξηαθά.    

 Πξνηείλεηαη ε πβξηδηθή πνιππαξάιιειε κέζνδνο (crossbred multi-parallel 

method), ε νπνία ζπλδπάδεη δαηθνξεηηθνχ είδνπο παξάιιειεο κεζφδνπο ζηηο 

πνιιαπιέο θιίκαθεο. ΢πγθεθξηκέλα, ζηε καθξν-θιίκαθα ηνπ αληηδξαζηήξα, πνπ ην 

πξφηππν πεξηγξάθεηαη κε ΜΓΔ, ρξεζηκνπνηνχληαη κέζνδνη δηακνηξαζκνχ ηνπ ρσξίνπ 

γηα ηελ επηηάρπλζε ησλ ππνινγηζκψλ. Γηα ηελ εχξεζε ησλ ζπλνξηαθψλ ζπλζεθψλ 

ησλ ΜΓΔ ζηε επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ, πνπ πξνθχπηεη απφ ηνπο ππνινγηζκνχο ζηε 

κηθξν-θιίκαθα, ρξεζηκνπνηείηαη ε παξάιιειε κέζνδνο αθέληε-εξγάηε. Ο φξνο 

πνιππαξάιιειε πξνθχπηεη απφ ην φηη δηαθνξεηηθφο αξηζκφο επεμεξγαζηψλ κπνξεί λα 

ρξεζηκνπνηεζεί γηα ηελ επίιπζε ησλ πξνβιεκάησλ ζηηο δηαθνξεηηθέο θιίκαθεο. Σν 

ηειεπηαίν είλαη ηδηαίηεξα ζεκαληηθφ θαζψο νη ππνινγηζηηθέο απαηηήζεηο ζηηο 

δηαθνξεηηθέο θιίκαθεο είλαη δηαθνξεηηθέο. 

1.2.3 ΢πζηεκηθή αλάιπζε δηεξγαζηώλ ΥΑΑ  

  Γηα ηελ αξηζκεηηθή επίιπζε ησλ εμηζψζεσλ πνπ δηέπνπλ πξνβιήκαηα 

θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο  ε ρξεζηκνπνίεζε εκπνξηθψλ θσδίθσλ - φπσο ν Fluent - έρεη 

γίλεη θνηλή πξαθηηθή ζε πνιινχο θιάδνπο ηεο επηζηήκεο θαη ηεο κεραληθήο: 

ππνινγηζηηθέο πξνζνκνηψζεηο πξαγκαηνπνηνχληαη απφ ηηο δηεξγαζίεο πιάζκαηνο θαη 

ηνλ ειεθηξνκαγλεηηζκφ κέρξη ηελ θαηάιπζε θαη ηηο δηεξγαζίεο ΥΑΑ.  Οη εκπνξηθνί 

απηνί θψδηθεο είλαη νινθιεξσκέλα θαη ελεκεξσκέλα ζπζηήκαηα κε ηα ηειεπηαία 

πξφηππα θπζηθήο θαη ρεκείαο, αιγφξηζκνπο θαη εχρξεζηα γξαθηθά πεξηβάιινληα. Σα 

ραξαθηεξηζηηθά ηνπο απηά ηνπο θαζηζηνχλ εχξσζηνπο, αμηφπηζηνπο θαη εμαηξεηηθά 

επέιηθηνπο (Iaccarino 2001).  Παξαδείγκαηα ηέηνησλ θσδίθσλ είλαη ν Ansys/Fluent 
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(Ansys 2012), Ansys/CFX (Ansys 2012), Comsol (Comsol 2012), Phoenics (Phoenics 

2012) θαη Star-CD (Star-CD 2012).      

 Ζ βαζηθή δνκή ηέηνησλ θσδίθσλ πεξηιακβάλεη κία γελλήηξηα πιέγκαηνο, έλαλ 

επηιχηε θαη εξγαιεία αλαπαξάζηαζεο απνηειεζκάησλ (Iaccarino 2001). Απηά ηα 

αξζξψκαηα ζπλερψο ελεκεξψλνληαη, εληζρχνληαη θαη αλαπηχζζνληαη γηα λα είλαη 

ηθαλά λα δηαρεηξίδνληαη πεξίπινθεο γεσκεηξίεο θαη κεγάιεο θιίκαθαο ππνινγηζκνχο, 

ελαξκνληδφκελα κε ηηο αλάγθεο ηηο ζχγρξνλεο βηνκεραλίαο θαη επηζηεκνληθήο 

θνηλφηεηαο. Ζ πνιππινθφηεηα ησλ θπζηθψλ/ρεκηθψλ ζπζηεκάησλ, πνπ πεγάδεη απφ 

ηελ αιιειεπίδξαζε ησλ θπζηθψλ θαη ρεκηθψλ θαηλνκέλσλ, αληηκεησπίδεηαη 

απνδνηηθά κε ηελ πξνζζήθε λέσλ πξνηχπσλ θαη λέσλ αιγφξηζκσλ επίιπζεο απφ ηε 

δηεζλή βηβιηνγξαθία. Θέκαηα φπσο ν ππνινγηζηηθφο ρξφλνο θαη κλήκε, πνπ 

ζπλαληψληαη ζε κεγάιεο θιίκαθαο ππνινγηζκνχο, αληηκεησπίδνληαη απνηειεζκαηηθά 

κε κεζφδνπο παξάιιειεο επεμεξγαζίαο θαη ηερληθέο ζε ζχγρξνλα ππεξ- ππνινγηζηηθά 

ζπζηήκαηα.          

Παξφιε ηελ αλάπηπμή ηνπο, νη εκπνξηθνί CFD θψδηθεο, δελ είλαη ηθαλνί λα 

πξαγκαηνπνηήζνπλ ζπζηεκαηηθά αλαδήηεζε θαη εληνπηζκφ πνιιαπιψλ ιχζεσλ, 

ζεκεία ζηξνθήο πάλσ ζε θιάδνπο ιχζεσλ θαη λα ππνινγίζνπλ κφληκεο (steady-state) 

αζηαζείο ιχζεηο. Έηζη, αδπλαηνχλ λα πξνζθέξνπλ “φια ηα θνκκάηηα απφ ην πάδι”, 

δειαδή ηελ εμάξηεζε ηεο ιχζεο κε γξακκηθψλ πξνβιεκάησλ απφ παξακέηξνπο 

θιεηδηά. Απηή ε αδπλακία ηνπο είλαη ζεκαληηθή  γηα ηηο πξνγλσζηηθέο δπλαηφηεηεο 

ελφο εκπνξηθνχ θψδηθα: ρακέλα θνκκάηηα κπνξεί λα θξχβνπλ ζεκαληηθή πιεξνθνξία 

γηα ηα φξηα ηεο επζηάζεηαο ηεο ιχζεο φπσο επίζεο θαη νιφθιεξνπο θιάδνπο νη νπνίνη 

κπνξεί λα είλαη επσθειείο γηα κία δηεξγαζία.   

Οη εξεπλεηέο πνπ ελδηαθέξνληαη γηα ηα κε γξακκηθά θαηλφκελα ζηξέθνληαη ζε 

θψδηθεο γξακκέλνπο απφ ηνπο ίδηνπο πξνθεηκέλνπ λα έρνπλ πξφζβαζε ζε νιφθιεξε 

ηελ ππνινγηζηηθή πιεξνθνξία. Όκσο ε αλάπηπμε θαη δηαηήξεζε ηέηνησλ θσδίθσλ 

απαηηεί ηεξάζηηα πξνζπάζεηα ζε πφξνπο αλάπηπμεο θαη ην ηειηθφ πξντφλ ελδέρεηαη λα 

είλαη πξνζαλαηνιηζκέλν κφλν ζε έλα πξφβιεκα. ΢ε απηή ηελ εξγαζία πξνηείλεηαη έλα 

ππνινγηζηηθφ πιαίζην πνπ απνηειεζκαηηθά επηηξέπεη ζε έλαλ θψδηθα CFD, ζε απηή 

ηελ πεξίπησζε ην Ansys 12/Fluent, λα ζπγθιίλεη πάλσ ζε θιάδνπο αζηαζψλ ιχζεσλ 

κεηά απφ ζεκεία θακπήο, θαη λα εληνπίδεη έλαλ νιφθιεξν θιάδν ιχζεσλ.  

 Σν πξνηεηλφκελν ππνινγηζηηθφ πιαίζην βαζίδεηαη ζηε κέζνδν αλαδξνκηθήο 

πξνβνιήο (recursive projection method ή RPM) θαη εθαξκφδεηαη σο εμσηεξηθφ 

ππνινγηζηηθφ θέιπθνο γχξσ απφ ηνλ Fluent. Ο θχξηνο ζθνπφο είλαη λα εμαλαγθάζεη 
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ηνλ Fluent λα ζπγθιίλεη ζε θιάδνπο ιχζεσλ κε γξακκηθψλ πξνβιεκάησλ κε 

ζπζηεκαηηθφ θαη απνηειεζκαηηθφ ηξφπν θαη λα πξνθαιέζεη ηε ζχγθιηζε ζε αζηαζείο 

κφληκεο θαηαζηάζεηο.  

  Ζ RPM πξνηάζεθε απφ ηνπο Shroff & Keller (1993) γηα ηελ επηηάρπλζε θαη 

ζηαζεξνπνίεζε επαλαιεπηηθψλ κεζφδσλ ηεο κνξθήο, 

k 1 k k k 1 N

p( , ), ,   U F U U U R  (1.1) 

φπνπ U
k
 είλαη ην δηάλπζκα ησλ δηαθξηηνπνηεκέλσλ αγλψζησλ ζηε k επαλάιεςε θαη 

ιp είλαη κία θπζηθή παξάκεηξνο ηνπ ζπζηήκαηνο. Ζ RPM έρεη ρξεζηκνπνηεζεί ζε 

ζπλδπαζκφ κε επαλαιεπηηθέο κεζφδνπο ζηαζεξνχ ζεκείνπ πνπ πξνθχπηνπλ απφ 

ρξνληθνχο νινθιεξσηέο γηα λα επηηαρχλεη επζηαζή ζρήκαηα (Koronaki et al. 2001, 

Κνξσλάθε 2004). ΢ηε δηδαθηνξηθή ηνπ δηαηξηβή ν von Sosen (1994) ρξεζηκνπνίεζε 

ηελ RPM γηα ππνινγηζκνχο ζε πξνβιήκαηα αζπκπίεζησλ ξνψλ. Ο Love (1999) 

εθήξκνζε ηελ RPM ζε ξνέο Kolmogorov θαη Taylor-vortex. Ζ RPM έρεη επίζεο 

ρξεζηκνπνηεζεί επηηπρψο γηα ηνλ εληνπηζκφ επζηαζψλ θαη αζηαζψλ πεξηνδηθψλ ξνψλ 

ζε ππνινγηζκνχο κεγάιεο θιίκαθαο δπλακηθψλ ζπζηεκάησλ (Lust 1994). 

 Δπηπιένλ, κία κέζνδνο βαζηζκέλε ζηελ RPM πξνηάζεθε γηα ηελ 

πξαγκαηνπνίεζε αδξνκεξνχο αλάιπζεο επζηάζεηαο ρξεζηκνπνηψληαο 

κηθξνζθνπηθνχο εμειηθηηθνχο θαλφλεο (Gear et al. 2002, Moller et al. 2005).  Ζ RPM 

έρεη ρξεζηκνπνηεζεί θαη ζαλ πξνζηαζεξνπνηεηήο (preconditioner) γηα ηελ επίιπζε 

γξακκηθψλ ζπζηεκάησλ (Burrage & Erhel 1998). Ζ κέζνδνο απνζπά ηηο ηδηνηηκέο θαη 

ηα αληίζηνηρα ηδηνδηαλχζκαηα, νη νπνίεο κπνξεί λα θαζπζηεξνχλ ηε δηαδηθαζία 

ζχγθιηζεο ή αθφκε θαη λα πξνθαινχλ απφθιηζε. Απηφ επηηπγράλεηαη κε ηελ 

πξνζέγγηζε ηνπ ππφρσξνπ πνπ αληηζηνηρεί ζηηο ηδηνηηκέο πνπ θάλνπλ ηε δηαδηθαζία 

λα θαζπζηεξεί θαη εθαξκφδνληαο έλα ζπδεπγκέλν επαλαιεπηηθφ ζρήκα  ζε απηφλ ηνλ 

ππφρσξν θαη ζην νξζνγψλην ζπκπιήξσκά ηνπ. Μία παξφκνηα ηερληθή 

ρξεζηκνπνηήζεθε ζηελ πεξίπησζε ηεο GMRES κε επαλεθθίλεζε (Erhel et al. 1996) 

δεκηνπξγψληαο έηζη έλα πην εχξσζην ζρήκα απφ ηε ζπλεζηζκέλε GMRES κε 

επαλεθθίλεζε.   Πξφζθαηα, ε RPM εθαξκφζηεθε κε επηηπρία θαη γηα ηελ επηηάρπλζε 

ζρεκάησλ  Newton/GMRES (Pashos et al. 2010). Ζ ηειεπηαία έθδνζε ηνπ Fluent έρεη 

ζπκπεξηιάβεη ηελ RPM σο πξνζηαζεξνπνηεηή γηα ηε επίιπζε ηνπ γξακκηθνχ 

ζπζηήκαηνο ζηνλ Algebraic Multigrid Solver (Fluent Documentation 2009). 
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 Αληίζεηα κε ηελ εθαξκνγή απηή, ε νπνία επηηαρχλεη ηελ επίιπζε ηνπ 

γξακκηθνχ ζπζηήκαηνο κέζα απφ ηνλ ίδην ηνλ θψδηθα, ζηελ παξνχζα δηδαθηνξηθή 

δηαηξηβή πξνηείλεηαη ε εθαξκνγή ηεο RPM απεπζείαο ζηνλ Fluent, o νπνίνο 

αληηκεησπίδεηαη σο επαλαιεπηηθή δηαδηθαζία ηεο κνξθήο Δμ. (1.1). Δθφζνλ, ε 

κέζνδνο κεηαρεηξίδεηαη ηνλ Fluent ζαλ «καχξν θνπηί», o ρξήζηεο κπνξεί λα 

ρξεζηκνπνηήζεη νπνηνλδήπνηε δηαζέζηκν επηιχηε ηνπ Fluent ρσξίο λα αιιάμεη ε 

δηεπηθάλεηα επηθνηλσλίαο κεηαμχ Fluent θαη RPM.   

Ζ RPM ζπλδπάδεηαη κε ηε κέζνδν βεκαηηζκνχ κήθνπο ηφμνπ (arc-length 

continuation) γηα ηελ εχξεζε αζηαζψλ ιχζεσλ κεηά απφ ζεκεία ζηξνθήο (turning 

points), πξνζθέξνληαο έηζη ηε δπλαηφηεηα θαζνξηζκνχ νιφθιεξσλ ησλ θιάδσλ 

ιχζεσλ. Δπηπιένλ, πξνζθέξεη σο «παξαπξντφλ» ηελ πξνζέγγηζε ησλ θξίζηκσλ 

ηδηνκνξθψλ ηνπ πξνβιήκαηνο επηιχνληαο, έλα κηθξφηεξεο ηάμεο πξφβιεκα ηδηνηηκψλ.  

Απηφ είλαη ζεκαληηθφ ζε πξνβιήκαηα πνπ παξνπζηάδνπλ ζεκεία δηαθιαδψζεσλ 

(bifurcation points), ζηα νπνία ηα ηδηνδηαλχζκαηα πνπ ππνινγίδνληαη κπνξνχλ λα 

ρξεζηκνπνηεζνχλ γηα ηελ ελαιιαγή κεηαμχ ησλ θιάδσλ.  Σέινο, ζηα πιαίζηα ηνπ 

βεκαηηζκνχ, βνεζάεη ζηε κείσζε ηνπ ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ φπσο εμεγείηαη ζην Κεθ. 

5.  

 Σν πξνηεηλφκελν ππνινγηζηηθφ πιαίζην εθαξκφδεηαη ζε δηεξγαζίεο ρεκηθήο ΥΑΑ, 

θαη ζπγθεθξηκέλα ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ αλάιπζε ησλ θαηλνκέλσλ ζε έλαλ 

θαηαθφξπθν, κε έλα δηζθίν, ςπρξψλ ηνηρσκάησλ αληηδξαζηήξα ΥΑΑ. Απηνί νη 

αληηδξαζηήξεο ρξεζηκνπνηνχληαη επξέσο ζηελ βηνκεραλία θαη ζηελ έξεπλα.  

Πξνθεηκέλνπ λα αλαπηπρζεί έλα πξφηππν, ην νπνίν πεξηγξάθεη πιήξσο ηα θαηλφκελα 

κεηαθνξάο θαη ηελ απφζεζε ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ ζηνλ αληηδξαζηήξα, πξέπεη λα 

επηιπζεί ην θαηάιιειν ζχζηεκα εμηζψζεσλ ππφ ξεαιηζηηθέο ζπλνξηαθέο ζπλζήθεο. 

Απηέο νη εμηζψζεηο πεξηγξάθνπλ ηελ ξνή ησλ αεξίσλ, ηε κεηαθνξά ηεο ελέξγεηαο θαη 

ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ καδί κε ηηο ρεκηθέο αληηδξάζεηο πνπ πξαγκαηνπνηνχληαη 

κέζα ζηνλ αληηδξαζηήξα. ΢ε απηφ ην ζχζηεκα ησλ εμηζψζεσλ εκθαλίδνληαη φξνη νη 

νπνίνη είλαη έληνλα κε γξακκηθνί. Απηνί νη φξνη πξνθαινχλ αζηάζεηεο θαη είλαη 

ππεχζπλνη γηα ηελ χπαξμε πνιιαπιψλ ιχζεσλ γηα ζπγθεθξηκέλεο ηηκέο παξακέηξσλ. 

΢ηελ παξνχζα εξγαζία, ν κε γξακκηθφο φξνο ηεο ζπλαγσγήο πνπ εκθαλίδεηαη ζηελ 

εμίζσζε δηαηήξεζεο ηεο ελέξγεηαο είλαη ππεχζπλνο (βι. αξηζηεξφ κέινο ζηελ Δμ. 

2.3/Κεθ.2)  γηα ηελ χπαξμε πνιιαπιψλ ιχζεσλ (van Santen et al. 2001). 

 ΢ε δηεξγαζίεο ΥΑΑ αλάιπζε επζηάζεηαο θαη αλαδήηεζε θιάδσλ ιχζεσλ έρεη 

πξαγκαηνπνηεζεί απφ ηνπο Fotiadis et al. (1990) ρξεζηκνπνηψληαο κεζφδνπο 
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βεκαηηζκνχ (Jensen et al. 1987) θαη ηε κέζνδν Newton ζε έλα ππνινγηζηηθφ πιαίζην 

πεπεξαζκέλσλ ζηνηρείσλ. Ζ εξγαζία ηνπο επηθεληξψλεηαη ζηελ απφζεζε GaAs ζηελ 

πεξηνρή πνπ ν ειέγρσλ κεραληζκφο ηεο απφζεζεο ηνπ πκελίνπ είλαη ηα θαηλφκελα 

κεηαθνξάο θαη γη‟ απηφ ην ιφγν ρξεζηκνπνηνχλ έλα απινπνηεκέλν πξφηππν απφζεζεο 

GaAs. Οη van Santen et al. (2001) κειέηεζαλ πνιιαπιέο επζηαζείο ξνέο ζε έλαλ 

αληηδξαζηήξα ΥΑΑ κε ηε κέζνδν Newton/GMRES ζε έλα πιαίζην πεπεξαζκέλσλ 

φγθσλ. Ζ πεξίπησζε Α είλαη βαζηζκέλε ζε απηή ηνπο ηελ εξγαζία.  Οη Pawlowski et 

al. (2001) πξαγκαηνπνίεζαλ ππνινγηζηηθή αλάιπζε ηεο ξνήο θαη ηεο κεηαθνξάο 

ζεξκφηεηαο ζε έλα θαηαθφξπθν αληηδξαζηήξα ΥΑΑ ρξεζηκνπνηψληαο ην ειεχζεξν 

ινγηζκηθφ MPSalsa (MPSalsa 2012). Σν MPSalsa βαζίδεηαη ζηε κέζνδν 

Galerkin/ειαρίζησλ ηεηξαγψλσλ  πεπεξαζκέλσλ ζηνηρείσλ θαη αλαπηχρζεθε ζηα 

εξγαζηήξηα ηεο Sandia. ΢ηελ εξγαζία ηνπο ρξεζηκνπνηνχλ ηε κέζνδν 

Newton/GMRES κε αιγφξηζκνπο πξνζδηνξηζκνχ ζεκείσλ δηαθιαδψζεσλ. Μφλν ηα 

θαηλφκελα πνπ αθνξνχλ ην θέξνλ αέξην κειεηψληαη.   

΢ηελ παξνχζα δηδαθηνξηθή δηαηξηβή ηξεηο πεξηπηψζεηο κειεηψληαη: Α) ΢ηελ 

πεξίπησζε Α, ε κειέηε επηθεληξψλεηαη ζηα θαηλφκελα κεηαθνξάο εληφο ηνπ 

αληηδξαζηήξα, νπφηε ε κεηαθνξά ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ θαη πξφηππα ρεκείαο δελ 

ιακβάλνληαη ππφςε. Μφλν ηα θαηλφκελα κεηαθνξάο πνπ αθνξνχλ ην πξφδξνκν 

πιηθφ, ζε απηή ηελ πεξίπησζε ην Ν2, κειεηψληαη. Β) Ζ κέζνδνο επεθηείλεηαη κε ηελ 

εθαξκνγή πξνηχπσλ γηα ηελ απφζεζε Si. Υξεζηκνπνηείηαη έλα απινπνηεκέλν 

πξφηππν γηα ηελ απφζεζε Si απφ SiH4, SiH2 θαη H2 ην νπνίν δηαζέηεη ζηε βάζε 

δεδνκέλσλ ηνπ ν Fluent. Γ) Ζ κέζνδνο πξνζαλαηνιίδεηαη ζηελ εθαξκνγή, πνπ είλαη ε 

δηεξγαζία απφζεζεο Si κε ην πξφηππν ησλ δέθα αληηδξάζεσλ πνπ πεξηγξάθεηαη ζην 

Κεθ. 3/Δλ. 3.7. ΢ε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο ε αλάιπζε πεξηνξίδεηαη ζε αξαηά κίγκαηα θαη 

κίγκαηα αεξίσλ  κε παξφκνηεο κνξηαθέο κάδεο (van Santen et al. 2001).  
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2. Πξόηππα πνιιαπιώλ 

ρσξηθώλ θιηκάθσλ 

 

 

 

 
 

 

 

 

Πεξίιεςε  

Παξνπζηάδνληαη ηα πξφηππα πνπ αλαπηχρζεθαλ γηα ηε κειέηε ησλ 

θπζηθψλ/ρεκηθψλ θαηλνκέλσλ ζε θάζε κία απφ απφ ηηο πνιιαπιέο θιίκαθεο ζε 

δηεξγαζίεο ρεκηθήο απφζεζεο απφ αηκφ (ΥΑΑ).  ΢πγθεθξηκέλα, ηε καθξν-θιίκαθα 

απνηειεί ν θχξηνο φγθνο ηνπ αληηδξαζηήξα ΥΑΑ θαη είλαη ηεο ηάμεο ησλ m ή cm. Σα 

θαηλφκελα ζηε καθξν-θιίκαθα πεξηγξάθνληαη απφ ηηο εμηζψζεηο δηαηήξεζεο (κάδαο, 

νξκήο, ελέξγεηαο θαη ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ) ζε ζπλδπαζκφ κε ηηο θηλεηηθέο ησλ 

ρεκηθψλ αληηδξάζεσλ πνπ ιακβάλνπλ ρψξα ζηελ αέξηα θάζε θαη ζηελ επηθάλεηα ηνπ 

δηζθίνπ. Σε κηθξν-θιίκαθα απνηεινχλ ζπζηνηρίεο δνκψλ αξρηθά ηεηξαγσληθήο 

δηαηνκήο (απιάθηα) ηεο ηάμεο κm. Γηα ηε κειέηε ησλ θαηλνκέλσλ κέζα ζηα απιάθηα 

ρξεζηκνπνηείηαη βαιιηζηηθφ πξφηππν γηα ηνλ ππνινγηζκφ ησλ ηνπηθψλ ηεο ξνήο (flux) 

ζπδεπγκέλν κε πξφηππν επηθαλεηαθήο ρεκείαο. Γηα ηελ εμέιημε ηνπ πξνθίι ηνπ 

πκελίνπ εληφο ησλ δνκψλ εθαξκφδεηαη ε κέζνδνο ησλ πζνυςψλ (level set method). 

Σε λαλν-θιίκαθα απνηειεί ε κνξθνινγία ηνπ απνηηζέκελνπ πκελίνπ, ηάμεο nm. 

Αλαπηχρζεθε ζηνραζηηθφ πξφηππν ηχπνπ kinetic Monte Carlo (KMC) γηα ηελ 

πξφβιεςε ηεο κνξθνινγίαο ηνπ αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ.  
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2.1 Πξόηππν καθξν-θιίκαθαο  

Σα θαηλφκελα πνπ εμειίζζνληαη θαηά ηε δηάξθεηα κίαο δηεξγαζίαο ΥΑΑ 

πεξηγξάθνληαη απφ ηα θαηλφκελα κεηαθνξάο ζε ζπλδπαζκφ κε ηνπο κεραληζκνχο πνπ 

πεξηγξάθνπλ ηηο ρεκηθέο αληηδξάζεηο πνπ ιακβάλνπλ ρψξα ζηελ αέξηα θάζε θαη ζηελ 

επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ.  

2.1.1 Οη εμηζώζεηο ζηελ αέξηα θάζε ηνπ αληηδξαζηήξα  

Σν αέξην κίγκα κέζα ζηνλ αληηδξαζηήξα (καθξν-θιίκαθα) ζεσξείηαη ζπλερέο 

ηδαληθφ αέξην, θαζψο ν αξηζκφο Knudsen (βι. Παξάξηεκα Α) είλαη  πνιχ κηθξφηεξνο 

ηεο κνλάδαο (Kn << 1) ελψ ε ξνή ζεσξείηαη ζηξσηή. Οη ζεκειηψδεηο εμηζψζεηο πνπ 

πεξηγξάθνπλ ηα θπζηθά θαηλφκελα ζηε καθξν-θιίκαθα είλαη νη εμηζψζεηο δηαηχξεζεο 

ηεο κάδαο, νξκήο, ελέξγεηαο θαη ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ (Deen 1998, Bird et al. 2002). 

΢ε κφληκε θαηάζηαζε  θαη ζε δηαλπζκαηηθή κνξθή ην ζχζηεκα ησλ εμηζψζεσλ 

δηαηππψλεηαη σο εμήο (Xenidou et al. 2007, Cheimarios et al. 2010, Xenidou et al. 

2010), 

 

Α. Δμίζσζε ζπλέρεηαο 

  0 u  (2.1) 

φπνπ ξ είλαη ε ππθλφηεηα ηνπ κίγκαηνο  θαη u ην δηάλπζκα ηεο ηαρχηεηαο. 

 

Β. Δμίζσζε νξκήο 

     
2

3
P    

         
 

uu u u u I g  (2.2) 

φπνπ P είλαη ε πίεζε,   ην δπλακηθφ ημψδεο, Η ν κνλαδηαίνο ηαλπζηήο θαη g ε 

επηηάρπλζε ηεο βαξχηεηαο. 

 

Γ. Δμίζσζε ελέξγεηαο 

   
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φπνπ Cp είλαη ε εηδηθή ζεξκνρσξεηηθφηεηα ππφ ζηαζεξή πίεζε ηνπ κίγκαηνο, Τ ε 

ζεξκνθξαζία, ι ε ζεξκηθή αγσγηκφηεηα, ji ν ξπζκφο δηάρπζεο ηνπ ρεκηθνχ 

ζπζηαηηθνχ  ,  Hi ε ελζαιπία ζρεκαηηζκνχ ηνπ ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ  , Mi ην κνξηαθφ 

βάξνο ηνπ ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ i, Ng ην πιήζνο ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ ζηελ αέξηα 

θάζε, k ην πιήζνο ησλ νκνγελψλ (νγθνκεηξηθψλ) αληηδξάζεσλ, g

kr  ν θαζαξφο 

ξπζκφο ηεο νγθνκεηξηθήο αληίδξαζεο k [βι. Δμ. (2.15)] θαη Ν ν ζπλνιηθφο αξηζκφο 

ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ. 

 

Γ. Δμηζψζεηο ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ 

 
1

rN
g

i i i k

k

ξ σ M r


    u j , i = 1,…, N-1,  (2.4) 

 σi είλαη ην θιάζκα κάδαο ηνπ ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ i. Καζψο ην άζξνηζκα ησλ 

θιαζκάησλ κάδαο είλαη ίζν κε κνλάδα, ε εμίζσζε επηιχεηαη γηα φια ηα ζπζηαηηθά 

εθηφο ηνπ θέξνληνο αεξίνπ.   

 ΢ε πξνβιήκαηα ΥΑΑ ν ξπζκφο δηάρπζεο ji ππνινγίδεηαη απφ ην κνληέιν 

πιήξνπο πνιπζπζηαηηθήο δηάρπζεο (Fluent Documentation 2009). ΢ε πνιπζπζηαηηθά 

κίγκαηα δελ είλαη εθηθηφ λα παξαρζνχλ ζρέζεηο γηα ηνλ θάζε ξπζκφ δηάρπζεο πνπ λα 

πεξηιακβάλνπλ ηελ θιίζε κφλν ελφο ζπζηαηηθνχ, φπσο απαηηεί ν λφκνο ηνπ Fick. 

Οπφηε, γηα ηνλ ππνινγηζκφ ηνπ ξπζκνχ δηάρπζεο ρξεζηκνπνηνχληαη νη εμηζψζεηο 

Stephan-Maxwell, νη νπνίεο γηα ηδαληθά αέξηα κπνξνχλ λα γξαθνχλ ζηελ εμήο κνξθή 

(Fluent Documentation 2009) 
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φπνπ   ,    είλαη ηα κνξηαθά θιάζκαηα ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ  ,  , ijD  ν δπαδηθφο 

ζπληειεζηήο δηάρπζεο, ,T jD , ,T iD  νη ζπληειεζηέο ζεξκηθήο δηάρπζεο ησλ ρεκηθψλ 

ζπζηαηηθψλ  ,  . Ο φξνο  ji γηα ην ρεκηθφ ζπζηαηηθφ i δίλεηαη ηφηε απφ ηε ζρέζε 
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


   j    (2.6) 
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 Ζ παξαπάλσ εμίζσζε απνηειεί έθθξαζε ηνπ λφκνπ ηνπ Fick, ιακβάλνληαο 

ππφςε ηελ επίδξαζε Soret, θαη έρεη ηζρχ κφλν φηαλ ε ζχζηαζε ηνπ κίγκαηνο 

παξακέλεη ζηαζεξή ή φηαλ ν ζπληειεζηήο      είλαη αλεμάξηεηνο απφ απηήλ (Bird 

2002, Fluent Documentation 2009). Ο πξνζδηνξηζκφο ηνπ ζπληειεζηή δηάρπζεο ijD

πξαγκαηνπνηείηαη κε ηελ εμίζσζε Chapman-Enskog  

0.5

3

2

1 1

0.00188
i j

ij

abs ij D

T
M M

D
P

  
   

   


 
(2.7) 

φπνπ T είλαη ε απφιπηε ζεξκνθξαζία, Mi, Mj, ηα κνξηαθά βάξε ησλ ρεκηθψλ 

ζπζηαηηθψλ  ,  , Pabs ε απφιπηε πίεζε, ζij ε ελεξγή δηαηνκή ζπγθξνχζεσλ θαη ΩD ην 

νινθιήξσκα ζχγθξνπζεο. ΢ηελ παξαπάλσ ζρέζε, ην νινθιήξσκα ζχγθξνπζεο ΩD 

εθθξάδεη ην κέηξν ηεο αιιειεπίδξαζεο ησλ κνξίσλ ηνπ ζπζηήκαηνο θαη είλαη 

ζπλάξηεζε ηεο πνζφηεηαο 

*

D

B ij

T
T

( / k )



 (2.8) 

Όπνπ kB είλαη ε ζηαζεξά ηνπ Boltzmann kB = 1.3807  10
-23 

θαη (ε/kB)ij ε ελεξγεηαθή 

παξάκεηξνο, πνπ ππνινγίδεηαη απφ ην γεσκεηξηθφ κέζν 

B ij B i B j( / k ) ( / k ) ( / k )     (2.9) 

Ζ ελεξγή δηαηνκή ζπγθξνχζεσλ     ππνινγίδεηαη απφ ηνλ αξηζκεηηθφ κέζν ησλ 

αηνκηθψλ  : 

 
1

2
ij i j     (2.10) 

Οη ζπληειεζηέο ζεξκηθήο δηάρπζεο DT  ππνινγίδνληαη απφ ηνλ Fluent κέζσ ηεο 

εκπεηξηθήο ζρέζεο  
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0.511

0.511
7 0.659 1

,
0.511 0.489

1 1

2.59 10

N

i i

i i i
T i iN N

i i i i

i i

M f
M f

D T

M f M f

 

 

   
   
       
   
      



 
  (2.11) 

ε νπνία απνηειεί έθθξαζε ηνπ θαηλνκέλνπ Soret (Fluent Documentation 2009). 

 Σν ζχζηεκα ησλ εμηζψζεσλ θιείλεη κε ηνλ λφκν ησλ ηδαληθψλ αεξίσλ γηα ην 

κίγκα. Ζ ππθλφηεηα πξνζδηνξίδεηαη απφ ην λφκν ησλ ηδαληθψλ αεξίσλ γηα 

αζπκπίεζηε ξνή  

op iP M

RT
  (2.12) 

φπνπ Pop είλαη ε πίεζε ιεηηνπξγίαο ηνπ αληηδξαζηήξα. 

Σν παξαπάλσ ζχζηεκα εμηζψζεσλ επηιχεηαη ππνινγηζηηθά κε ηνλ θψδηθα 

ππνινγηζηηθήο ξεπζηνδπλακηθήο Fluent (Ansys 2012), κε ηε κέζνδν ησλ 

πεπεξαζκέλσλ φγθσλ ειέγρνπ (Versteeg & Malalasekera 2007). Δεδνκέλνπ όηη νη 

δνκέο ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ είλαη ηεο ηάμεο ησλ κm δε ιακβάλνληαη ππόςε ζηε 

πξνζνκνίσζε ηεο καθξν-θιίκαθαο, θαζώο είλαη πξαθηηθά αδύλαην λα εηζαρζνύλ σο 

γεσκεηξηθά ραξαθηεξηζηηθά ηεο επηθάλεηαο ηνπ δηζθίνπ. Ωζηόζν, αθόκα θαη αλ απηό 

ήηαλ εθηθηό, ν ππνινγηζηηθόο θώδηθαο Fluent δε κπνξεί λα πξνζνκνηώζεη ηα θπζηθά 

θαηλόκελα πνπ εμειίζζνληαη ζην εζσηεξηθό ησλ δνκώλ, θαζώο νη εμηζώζεηο πνπ 

επηιύεη βαζίδνληαη ζηελ ππόζεζε ηνπ ζπλερνύο κέζνπ, ε νπνία δελ ηζρύεη ζην εζσηεξηθό 

ησλ δνκώλ. 

2.1.2 Ογθνκεηξηθέο θαη επηθαλεηαθέο ρεκηθέο αληηδξάζεηο  

Οη ρεκηθέο αληηδξάζεηο πνπ ιακβάλνπλ ρψξα ζηελ αέξηα θάζε θαη ζηελ 

επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ πεξηγξάθνληαη απφ ηελ παξαθάησ γεληθή εμίζσζε (Fluent 

Documentation 2009), 

1 1 1

g g sk s
N N Nr  ή r

ik i ik i ik i

i i i

' G   '' G '' So
  

      (2.13) 

Gi είλαη ην ζηνηρείν i πνπ βξίζθεηαη ζηελ αέξηα θάζε, Sνi ην ζηνηρείν i πνπ βξίζθεηαη 

ζηελ ζηεξεή θάζε, Νg ην πιήζνο ησλ αέξησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ, Ns ην πιήζνο ησλ 
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ζηεξεψλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ,      ν ζηνηρεηνκεηξηθφο ζπληειεζηήο ηνπ αληηδξψληνο 

i ζηελ αληίδξαζε k,       ν ζηνηρεηνκεηξηθφο ζπληειεζηήο ηνπ πξντφληνο  i ζηελ 

αληίδξαζε    θαη    ν ζπλνιηθφο ξπζκφο ηεο αληίδξαζεο  . Σα αζξνίζκαηα ζηνπο 

φξνπο ηεο παξαπάλσ εμίζσζεο αλαθέξνληαη ζηα ζπζηαηηθά ηνπ ρεκηθνχ ζπζηήκαηνο. 

΢ηελ πξάμε, κφλν ηα ζπζηαηηθά πνπ ζπκκεηέρνπλ σο αληηδξψληα ή πξντφληα, έρνπλ 

κε-κεδεληθφ ζηνηρεηνκεηξηθφ ζπληειεζηή, ελψ ηα ππφινηπα παξαιείπνληαη. 

Ο ξπζκφο γηα κία ζηνηρεηψδε αληίδξαζε ζηελ αέξηα θάζε, έζησ k,  

ππνινγίδεηαη απφ ηνλ ηξνπνπνηεκέλν λφκν Arrhenius, 

 1

k

g

E

b RT
k k Nr A T e f C ,...,C



  (2.14) 

πνπ Αk είλαη πξν-εθζεηηθφο ζπληειεζηήο ηεο αληίδξαζεο k, b ν εθζέηεο ηεο 

ζεξκνθξαζίαο ηεο αληίδξαζεο k, Ek ε ελέξγεηα ελεξγνπνίεζεο ηεο αληίδξαζεο k, R ε 

παγθφζκηα ζηαζεξά ησλ αεξίσλ, C ε κνξηαθή ζπγθέληξσζε ησλ αληηδξψλησλ θαη f 

ζπλάξηεζε πνπ εθθξάδεη ηελ εμάξηεζε ηνπ ξπζκνχ απφ ηηο ζπγθεληξψζεηο ησλ 

ζπζηαηηθψλ. Οπφηε, ν θαζαξφο κνξηαθφο ξπζκφο παξαγσγήο ή θαηαλάισζεο ηνπ 

ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ   ζηελ αέξηα θάζε δίλεηαη απφ ηε ζρέζε, 

 
1

1
K

g '' '

k ik ik k g

k

r r , i ,...,N


      (2.15) 

Σν αξηζηεξφ κέξνο ηεο Δμ. (2.15) εκθαλίδεηαη ζηνλ ηξίην φξν ηνπ δεμηνχ 

κέινπο ηεο εμίζσζεο δηαηήξεζεο ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ [βι. Δμ. (2.4)] θαη ηεο 

εμίζσζε δηαηήξεζεο ηεο ελέξγεηαο [βι. Δμ. (2.4)] 

Γηα ηνλ ππνινγηζκφ ησλ ζπγθεληξψζεσλ ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ ζην 

δηζθίν, ζεσξείηαη φηη ζε κία επηθαλεηαθή αληίδξαζε ε ξνή κάδαο θάζε αέξηνπ 

ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ εμηζψλεηαη κε ην ξπζκφ παξαγσγήο ή θαηαλάισζήο ηνπ (Deen 

1998), 

1

1
sN

s

wall i i.wall i k g

k

D M r , i= ,...,N


  n   (2.16) 

φπνπ ξwall είλαη ε ππθλφηεηα ζην δηζθίν, Di ν ζπληειεζηήο δηάρπζεο ηνπ ρεκηθνχ 

ζπζηαηηθνχ i, σi,wall ην θιάζκα κάδαο ηνπ ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ i ζην ππφζηξσκα, n ην 

κνλαδηαίν θάζεην δηάλπζκα ζην επίπεδν ηνπ δηζθίνπ θαη Νs o ζπλνιηθφο αξηζκφο ησλ 
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επηθαλεηαθψλ αληηδξάζεσλ ζηηο νπνίεο κεηέρεη ην ρεκηθφ ζπζηαηηθφ i θαη s

kr ν 

θαζαξφο ξπζκφο αληίδξαζεο θαη δίλεηαη απφ ηε ζρέζε, 

 
1

1
K

s '' '

k ik ik s s

k

r r , i ,...,N


      (2.17) 

κε ην sr λα ππαθνχεη ζην λφκν Arrhenius (βι. Δμ. 2.14) θαη ηηο κνξηαθέο 

ζπγθεληξψζεηο λα ππνινγίδνληαη ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ. 

Πξέπεη λα ζεκεησζεί φηη o Fluent δελ ρξεζηκνπνηεί απνθιεηζηηθά ηηο Δμ. 

(2.15) θαη (2.17) γηα ηνλ ππνινγηζκφ ησλ ξπζκψλ ησλ επηθαλεηαθψλ αληηδξάζεσλ. Ο 

ρξήζηεο έρεη ηε δπλαηφηεηα λα εηζάγεη νπνηαδήπνηε έθθξαζε ξπζκνχ αληίδξαζεο 

κέζσ ζπλαξηήζεσλ νξηζκέλσλ απφ ην ρξήζηε θαη ζπγθεθξηκέλσλ καθξν- εληνιψλ.           

2.2 Πξόηππν κηθξν-θιίκαθαο  

Σν πξφηππν ηεο κηθξν-θιίκαθαο απνηειείηαη απφ ηε ζχδεπμε ελφο ζπλερνχο 

βαιιηζηηθνχ πξφηππνπ γηα ηνλ ππνινγηζκφ ησλ ηνπηθψλ ξνψλ κέζα ζηηο δνκέο, ελφο 

πξφηππνπ επηθαλεηαθήο ρεκείαο θαη ελφο αιγφξηζκνπ εμέιημεο ηεο ηνπνγξαθίαο. 

΢πλδπάδνληαο ην βαιιηζηηθφ κε ην επηθαλεηαθφ κνληέιν, ππνινγίδεηαη ν ηνπηθφο 

ξπζκφο απφζεζεο ζην εζσηεξηθφ ησλ δνκψλ θαη ζηε ζπλέρεηα ηξνθνδνηείηαη ζηνλ 

αιγφξηζκν εμέιημεο ηεο ηνπνγξαθίαο. Οη ππνινγηζκνί ζηε κηθξν-θιίκαθα γίλνληαη 

απφ θψδηθα πνπ αλαπηχρζεθε ζε γιψζζα C/C++ θαη είρε δεκηνπξγεζεί γηα ηνλ 

ππνινγηζκφ ηεο εμέιημεο ηεο ηνπνγξαθίαο ζε πξνβιήκαηα εγράξαμεο (Kokkoris et al. 

2004, Phietch 2012,). Ο αλσηέξσ θψδηθαο πξνζαξκφζηεθε γηα ηελ επίιπζε 

πξνβιεκάησλ απφζεζεο.  

2.2.1 Βαιιηζηηθό πξόηππν θαη ππνινγηζκόο ηεο ηνπηθήο ξνήο 

Γηα ηνλ ππνινγηζκφ ηνπ ηνπηθνχ ξπζκνχ αληίδξαζεο κέζα ζηηο δνκέο 

ρξεηάδνληαη νη ηνπηθέο ξνέο ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ. Οη ξνέο απηέο ππνινγίδνληαη 

επηιχνληαο ηε κε-γξακκηθή νινθιεξσηηθή εμίζσζε (Kokkoris et al. 2006),    

 ,( ) ( ) 1 ( ) ( ) ( ) ( , ) ( )


                ci i direct i 1 2 N i iS , ,..., Q dAx x x x x x x x  (2.18) 

κε i = 1,…, N, φπνπ N είλαη ν ζπλνιηθφο αξηζκφο ησλ ζπζηαηηθψλ, ( )i x  είλαη ε 

ηνπηθή ξνή ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ i κέζα ζηα απιάθηα θαη Si o “ελεξγφο” 
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ζπληειεζηήο πξνζθφιιεζεο ηνπ ζπζηαηηθνχ i πνπ είλαη ζεηηθφο αλ ζπκβαίλεη θαζαξή 

θαηάλαισζε ηνπ i ζηελ επηθάλεηα θαη αξλεηηθφο αλ ζπκβαίλεη θαζαξή παξαγσγή ηνπ 

i ζηελ επηθάλεηα. 
, ( )i direct x  είλαη ε απεπζείαο ξνή ησλ ζπζηαηηθψλ ζε κία ζηνηρεηψδε 

επηθάλεηα ζηε ζέζε x απφ ηνλ θχξην φγθν ηνπ αληηδξαζηήξα. ΢ηνλ ππνινγηζκφ ηνπ 

, ( )i direct x  ππεηζέξρεηαη ε ζθίαζε ηεο ξνήο [΢ρ. 2.1(α)], ε νπνία εμαξηάηαη απφ α) ηε 

ζηεξεά γσλία Ω(x), κέζα απφ ηελ νπνία ε επηθάλεηα είλαη νξαηή απφ ηνλ θχξην φγθν 

ηνπ αληηδξαζηήξα, β) ηνλ πξνζαλαηνιηζκφ ηεο επηθάλεηαο, πνπ νξίδεηαη απφ ην 

κνλαδηαίν θάζεην δηάλπζκα ζην x, n(x) θαη γ) ηελ θαηαλνκή ηεο ξνήο ησλ 

ζπζηαηηθψλ ζηνλ θχξην φγθν ηνπ αληηδξαζηήξα θαη πάλσ απφ ηε κνξθνπνηεκέλε 

επηθάλεηα θαη ππνινγίδεηαη απφ ηε ζρέζε (Cale & Mahadev 1996),  

 
 

 , , ,i direct i bulk d


    x
Γ x n x  (2.19) 

Γηα ηξη-δηάζηαηε δνκή (π.ρ ηξη-δηάζηαηα απιάθηα) ε παξαπάλσ εμίζσζε γξάθεηαη 

 
 

 
 

 
 

2

, , ,

2

, ,

, ,

, sin cos

, sin sin

, sin cos

i direct x i x bulk
x

y i y bulk
x

z i z bulk
x

n d d

n d d

n d d







       

      

      

 

 



 

 

 

 (2.20) 

φπνπ dσ είλαη ην ζηνηρείν ηεο ζηεξεάο γσλία, ζ θαη θ είλαη ε πνιηθή θαη αδηκνπζηαθή 

ζπληεηαγκέλε πνπ νξίδνπλ φιεο ηηο πηζαλέο θαηεπζχλζεηο ζην x θαη nx, ny, θαη nz είλαη 

νη ζπληζηψζεο ηνπ θάζεηνπ κνλαδηαίνπ δηαλχζκαηνο. Σν πξφβιεκα ππνινγηζκνχ ηεο 

ζηεξεάο γσλίαο εθθπιίδεηαη ζηελ αλεχξεζε ησλ νξίσλ ηεο νινθιήξσζεο ησλ 

κεηαβιεηψλ ζ θαη θ ηεο Δμ. (2.20). Ο ππνινγηζκφο ηεο ζηεξεάο γσλίαο απινπνηείηαη 

(Abraham-Shrauner & Chen 1996, Abraham-Shrauner 2001, Kokkoris et al. 2006)  

ζηελ πεξίπησζε πνπ ε ηνκή ησλ απιαθηψλ δελ αιιάδεη θαηά ηε δηεχζπλζε κίαο 

δηάζηαζεο θαη ην κήθνο ηνπο ζε απηή ηε δηάζηαζε είλαη πνιχ κεγαιχηεξν απφ ηηο 

άιιεο. Έηζη κπνξνχλ λα ζεσξεζνχλ δνκέο απείξνπ κήθνπο. 

 Σν νινθιήξσκα ζηα δεμηά ηεο Δμ. (2.18) είλαη ν φξνο πνπ ππνινγίδεη ην 

κεραληζκφ επαλεθπνκπήο [΢ρ. 2.1(β)] ησλ ζπζηαηηθψλ. Σν ( , )iQ x x  ζηελ Δμ. (2.18) 

είλαη ε “δηαθνξηθή πηζαλφηεηα κεηάδνζεο” (Cale & Mahadev 1996, Kokkoris et al. 

2006) (differential transmission probability) πνπ ελζσκαηψλεη ηηο επαλεθπνκπέο ηνπ 

ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ i θαη ζηελ γεληθή πεξίπησζε δχν δηαθνξηθψλ πεξηνρψλ dA and 

dA΄ ηζνχηαη κε  
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΢ρήκα 2.1 (α) ΢θίαζε θαη (β) Δπαλεθπνκπή ηεο ξνήο 

'
' 2

'

cos( )cos( ')AA
AA

AA

Q
S

  


  (2.21) 

κε 'AA  ζπκβνιίδεηαη ν παξάγνληαο νξαηφηεηαο - πνπ είλαη κνλάδα, αλ νη επηθάλεηεο  

dA and dA΄ κπνξνχλ λα αληαιιάμνπλ ζσκαηίδηα (κφξηα, άηνκα ή ηφληα) απεπζείαο, 

θαη κεδέλ, αλ ε ακνηβαία εηθφλα ηνπο παξεκπνδίδεηαη - θαη SAA΄ ε απφζηαζε κεηαμχ 

ησλ δχν πεξηνρψλ. Οη γεσκεηξηθέο παξάκεηξνη ηεο Δμ. (2.21)  θαίλνληαη ζην ΢ρ. 2.2 

Πξέπεη λα ζεκεησζεί φηη ην νινθιήξσκα ηεο Δμ. (2.18) ππνινγίδεη ηηο ξνέο πνπ 

εθπέκπνληαη απφ κία δηαθνξηθή πεξηνρή dA΄ ζε κηα δηαθνξηθή πεξηνρή dA. Δπηπιένλ, 

ν ππνινγηζκφο ηεο ζηεξεάο γσλίαο κπνξεί λα απινπνηεζεί (Abraham-Shrauner 2001, 

Kokkoris et al. 2004) ζε πεξηπηψζεηο δνκψλ κε εηδηθά ραξαθηεξηζηηθά (απιάθηα 

απείξνπ κήθνπο ή αμνλνζπκκεηξηθέο νπέο). Γηα ηέηνηνπο ηχπνπο δνκψλ ην 

επηθαλεηαθφ νινθιήξσκα ηεο Δμ. (2.20) αλάγεηαη (Cale et al. 1991, Kokkoris et al. 

2004; Singh et al. 1992) ζε επηθακπχιην νινθιήξσκα.  

 

 

΢ρήκα 2.2 Γεσκεηξία γηα ηε «βαιιηζηηθή» κεηαθνξά ζσκαηηδίσλ (άηνκα, κφξηα, ηφληα) κεηαμχ 

ζηνηρεηψδνπο επηθαλεηαθήο πεγήο (dA΄) θαη δέθηε (dA). 

 

θ΄

dA

dA΄

θ

SAA΄
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2.2.2 Πξόηππν επηθαλεηαθήο ρεκείαο 

Σν πξφηππν επηθαλεηαθήο ρεκείαο  πεξηγξάθεη ηηο επηθαλεηαθέο δηεξγαζίεο θαη 

νπζηαζηηθά πνζνηηθνπνηεί ηελ επίδξαζε ησλ ηνπηθψλ κεξηθψλ πηέζεσλ (ή 

ζπγθεληξψζεσλ ή ξνψλ) ζηνλ ηνπηθφ ξπζκφ απφζεζεο. Δπηπξνζζέησο, 

ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηνλ ππνινγηζκφ ησλ ηνπηθψλ ζπληειεζηψλ πξνζθφιιεζεο ησλ 

ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ. ΢ηε ζπλέρεηα παξνπζηάδνληαη νη ζρέζεηο ζεσξψληαο φηη ε 

απφζεζε είλαη απνηέιεζκα κίαο επηθαλεηαθήο αληίδξαζεο.  

 Ζ γεληθή κνξθή επηθαλεηαθήο αληίδξαζεο, ζε ζπλάξηεζε ηεο κεξηθήο πίεζεο, 

δίλεηαη απφ, 

0 1 2exp ( , ,...., )s a
N

E
r k f P P P

RT

 
  

 
 (2.22) 

φπνπ ην r
s
 είλαη ν ξπζκφο ηεο επηθαλεηαθήο αληίδξαζεο, k0 είλαη ν πξν-εθζεηηθφο 

παξάγνληαο, Ea είλαη ε ελέξγεηα ελεξγνπνίεζεο θαη 
1 2( , ,...., )Nf P P P  ε εμάξηεζε ηνπ 

ξπζκνχ αληίδξαζεο απφ ηε κεξηθή πίεζε ησλ ζπζηαηηθψλ. Ο Si κέζα ζε κηα δνκή 

εμαξηάηαη απφ ηνλ ηνπηθφ ξπζκφ αληίδξαζεο θαη ηελ ηνπηθή ξνή ζχκθσλα κε ηε 

ζρέζε, 

s

i
i

i

r
S




  (2.23) 

φπνπ γi είλαη ν ζηνηρεηνκεηξηθφο ζπληειεζηήο ησλ ζηνηρείσλ i ηεο επηθαλεηαθήο 

αληίδξαζεο, sr  ν ξπζκφο αληίδξαζεο ζηελ επηθάλεηα θαη Γi είλαη ε ηνπηθή ξνή ησλ 

ζπζηαηηθψλ i. ΢χκθσλα κε ηελ θηλεηηθή ζεσξία ησλ ηδαληθψλ αεξίσλ, ε ζρέζε  ηεο 

κεξηθήο πίεζεο ηνπ ζπζηαηθνχ i θαη ηεο ξνή ηνπ ζπζηαηηθνχ i είλαη, 

4 i
i B

mean

P k T
u


  (2.24) 

φπνπ kB είλαη ε ζηαζεξά ηνπ Boltzmann θαη umean (Atkins 1999) ε κέζε ηαρχηεηα ηνπ 

ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ i. Με ηε ρξήζε ηεο Δμ. (2.24) ν ξπζκφο  αληίδξαζεο κπνξεί λα 

είλαη εθθξαζηεί κέζσ ηεο ξνή ησλ ζπζηαηηθψλ θαη ε νινθιεξσηηθή εμίζσζε, Δμ. 

(2.18), γξάθεηαη, 
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0 1 2

,

exp ( , ,...., )

( ) ( ) 1 ( , ) ( )

a
i N

i i direct i i

i

E
k g

RT
Q dA



   

  


   
  

        
 
  

x x x x x  (2.25) 

Ζ παξαπάλσ κε γξακκηθή νινθιεξσηηθή εμίζσζε επηιχεηαη κε επαλαιεπηηθή 

δηαδηθαζία (Kokkoris et al. 2004). Μεηά ηνλ ππνινγηζκφ ησλ ηνπηθψλ ξνψλ, ην 

κνληέιν επηθαλεηαθήο ρεκείαο ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηνλ ππνινγηζκφ ησλ ηνπηθψλ 

ξπζκψλ επηθαλεηαθήο αληίδξαζεο [Δμ. (2.22)]. Οη ηνπηθέο ηαρχηεηεο απφζεζεο 

ππνινγίδνληαη πνιιαπιαζηάδνληαο ηνπο ηνπηθνχο ξπζκνχο αληίδξαζεο κε ην ιφγν 

/ s

i i filmM   (φπνπ ην   αλαθέξεηαη ζην απνηηζέκελν ζηνηρείν θαη ην s

film  είλαη ε 

ππθλφηεηα ηνπ απνηηζέκελνπ πκελίνπ) θαη ζηε ζπλέρεηα ηξνθνδνηνχληαη ζηνλ 

αιγφξηζκν εμέιημεο ηεο ηνπνγξαθίαο. 

2.2.3 Αιγόξηζκνο εμέιημεο ηεο ηνπνγξαθίαο 

 Γηα ηελ εμέιημε ηεο ηνπνγξαθίαο ηνπ αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ ζην εζσηεξηθφ 

ησλ δνκψλ ρξεζηκνπνηείηαη ε κέζνδνο ησλ ηζνυςψλ. Ζ θεληξηθή καζεκαηηθή ηδέα ηεο 

κεζφδνπ (Sethian 1999; Osher & Fedkiw 2003) βαζίδεηαη ζην φηη ην θηλνχκελν 

ζχλνξν ελζσκαηψλεηαη ζηελ ηζνυςή ζπλάξηεζε θ θαη αληηπξνζσπεχεη κία 

ζπγθεθξηκέλε ηζνυςή ηεο θ. Ζ βαζηθή εμίζσζε ηεο κεζφδνπ εχξεζεο ηζνυςψλ, πνπ 

πεξηγξάθεη ηελ εμέιημε ηνπ κεηψπνπ, είλαη ην πξφβιεκα αξρηθψλ ηηκψλ, 

 + | | 0,  ( ,  0)  ( ),    tθ F θ θ t q Ω    x x x  (2.26) 

φπνπ q(x) είλαη νη αξρηθέο ζπλζήθεο θαη F ζην x είλαη ε ζπληζηψζα ηεο ηαρχηεηαο 

ζηελ θαηεχζπλζε θάζεηα ζηελ ηζνυςή θ πνπ δηέξρεηαη απφ ην x. Ζ επίιπζε ηεο Δμ. 

(2.26) απαηηεί ηηο αξρηθέο ζπλζήθεο θαη ηελ ηαρχηεηα F. Έηζη, ε εθαξκνγή ηεο 

κεζφδνπ εχξεζεο ηζνυςψλ ζπλεπάγεηαη, εθηφο απφ ηε ιχζε ηεο Δμ. (2.26), ηηο 

αθφινπζεο  ππνινγηζηηθέο ιεηηνπξγίεο (Kokkoris et al. 2004), 

 

(α) Τπνινγηζκφο ηεο αξρηθήο ζπλάξηεζεο ηζνυςνχο θ(x, t). Ζ ελζσκάησζε ηνπ 

αξρηθνχ ζπλφξνπ ζηελ ηζνυςή ζπλάξηεζε απαηηεί ηε ιχζε ηνπ κε γξακκηθνχ 

πξνβιήκαηνο ζπλνξηαθψλ ηηκψλ, 
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( , 0) 1,  φπνπ  ( , 0) 0t t     x x  

ζην θηλνχκελν ζχλνξν 

(2.27) 

 

Ζ Δμ. (2.27), γλσζηή σο Eikonal, επηιχεηαη κε ηε κέζνδν ηαρέσο πξνειαχλνληνο 

κεηψπνπ (fast marching method), (Sethian 1999). 

 

(β) Τπνινγηζκφο ηεο ηαρχηεηαο Fmb ζην θηλνχκελν ζχλνξν, δειαδή, ζηελ ηζνυςή 

πνπ ε θ είλαη κεδέλ. Δίλαη ην ζηάδην ζην νπνίν ε θπζηθή πιεξνθνξία ηξνθνδνηείηαη 

ζηε κέζνδν ησλ ηζνυςψλ: Ζ ηαρχηεηα ζην ζχλνξν είλαη ε ηνπηθή ηαρχηεηα απφζεζεο, 

θαη ππνινγίδεηαη απφ ηηο ηνπηθέο ξνέο ησλ ζπζηαηηθψλ θαη ηνλ ξπζκφ αληίδξαζεο 

ζηελ επηθάλεηα. Οη ηνπηθέο ξνέο ησλ ζπζηαηηθψλ ππνινγίδνληαη απφ ηε ιχζε ηνπ 

ζπζηήκαηνο ησλ νινθιεξσηηθψλ εμηζψζεσλ.  

 

(γ) Τπνινγηζκφο ηεο  ηαρχηεηαο F ηεο Δμ. (2.26) απφ ηελ πξνβνιή ηεο ηαρχηεηαο Fmb 

ζε φιν ην ππνινγηζηηθφ πεδίν (καθξηά απφ ην ζχλνξν). Ζ F πξέπεη λα έρεη 

θαζνξηζκέλεο ηηκέο ζε φιν ην πεδίν, αθφκε θαη αλ έρεη θπζηθφ λφεκα κφλν ζην 

θηλνχκελν ζχλνξν, πνπ είλαη ην κέησπν ηνπ απμαλφκελνπ πκελίνπ κέζα ζηα απιάθηα. 

Ζ  ηαρχηεηα F ππνινγίδεηαη απφ ηελ επίιπζε ηνπ πξνβιήκαηνο ζπλνξηαθψλ ηηκψλ, 

0,   mbF F F    ζην θηλνχκελν ζχλνξν                          (2.28) 

Ζ Δμ. (2.28) επηιχεηαη κε ηε κέζνδν ηαρέσο πξνειαχλνληνο κεηψπνπ (Sethian & 

Adalsteinsson 1997). 

 

(δ) Λχζε ηεο  θεληξηθήο εμίζσζεο ηεο κεζφδνπ εχξεζεο ηζνυςψλ Δμ. (2.26). Έλα 

αξηζκεηηθφ ζρήκα δηπιήο αθξίβεηαο ζην ρψξν θαη πξψηεο ηάμεσο ζην ρξφλν 

(Adalsteinsson & Sethian 1999) ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ επίιπζε ηεο Δμ. (2.26). 

 

(ε) Τπνινγηζκφο ηεο ηζνυςνχο κεδέλ (π.ρ., ην θηλνχκελν ζχλνξν).  Απνηειεί ηελ 

αληίζηξνθε δηεξγαζία ηνπ βήκαηνο (α) θαη παξάγεη ην λέν ζχλνξν.  

Οη ππνινγηζκνί ηνπ βήκαηνο (β) κέρξη ην (ε) επαλαιακβάλνληαη ζε θάζε 

ρξνληθφ βήκα.  
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΢ρήκα 2.3 Οη n πξψηνη γείηνλεο. Ο θίηξηλνο θχθινο είλαη ζσκαηίδην πξνζξθνθεκέλν πάλσ ζηελ 

επηθάλεηα. Οη θφθθηλνη θχθινη αληηπξνζσπεχνπλ ηηο ζέζεηο ζηηο νπνίεο κπνξνχλ λα πξνζξθνθεζνχλ 

ζσκαηίδηα ζην ίδην επίπεδν κε ην θίηξηλν. Ο κπιε  θχθινο είλαη ζσκαηίδην έλα επίπεδν θάησ απφ ην 

θίηξηλν.  Ζ αξίζκεζε ησλ γεηηφλσλ είλαη ηπραία. Ο κέγηζηνο αξηζκφο γεηηφλσλ πνπ κπνξεί λα έρεη έλα 

ζσκαηίδην είλαη 5 (φιεο νη ζέζεηο θαηεηιεκκέλεο) θαη ν ειάρηζηνο 1 (ην ζσκαηίδην έλα επίπεδν θάησ 

απφ απηφ – κπιε θχθινο).  

2.3 Πξόηππν λαλν-θιίκαθαο 

Σν πξφηππν ηεο vαλν-θιίκαθαο είλαη ζηνραζηηθφ θαη βαζίδεηαη ζε πξφηππν 

ηχπνπ kinetic Monte Carlo (ΚΜC). Οη ππνινγηζκνί ζηε λαλν-θιίκαθα γίλνληαη απφ 

θψδηθα πνπ αλαπηχρζεθε ζε γιψζζα C/C++ θαη δηαρεηξίδεηαη ηξηψλ εηδψλ γεγνλφηα 

(events): ξφθεζε, εθξφθεζε θαη επηθαλεηαθή δηάρπζε ζσκαηηδίσλ.  

2.3.1 ΢ηνραζηηθό πξόηππν ηύπνπ kinetic Monte Carlo (KMC)  

 Γηα ηελ πεξηγξαθή ησλ επηθαλεηαθψλ δηεξγαζηψλ θαηά ηελ απφζεζε ζε 

αξρηθά επίπεδε επηθάλεηα αλαπηχζζεηαη ςεπδν-3D ζηνραζηηθφ πξφηππν KMC πάλσ 

ζε νξζνγψλην πιέγκα. Δθαξκφδεηαη ε πξνζέγγηζε “ζηεξενχ ζε ζηεξεφ” (solid-on-

solid approximation). Σα γεγνλφηα πξνηππνπνηνχληαη σο δηεξγαζίεο Markov (Gilks et 

al. 1996, Bernd 2004) κέζσ πηζαλνηήησλ κεηάβαζεο απφ ην έλα ζπκβάλ ζην άιιν 

αλά κνλάδα ρξφλνπ. Ο ξπζκφο (ή ζπρλφηεηα) πξνζξφθεζεο, δειαδή ε πηζαλφηεηα 

ελφο ζσκαηηδίνπ λα θνιιήζεη ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ, έπεηηα απφ ζχγθξνπζε κε 

απηή, αλά κνλάδα ρξφλνπ θαη γηα ηδαληθά αέξηα δίλεηαη απφ ηελ θηλεηηθή ζεσξία 

(Lam & Vlachos 2001),  

0

2
a

tot B

s P
R

C mk T
  (2.29) 



 

 

58 

 

φπνπ Ra είλαη ν ξπζκφο πξνζξφθεζεο, s0 ν ζπληειεζηήο πξνζθφιιεζεο, P ε κεξηθή 

πίεζε ηνπ αεξίνπ, Ctot ε ζπγθέληξσζε ησλ θελψλ ζέζεσλ ηεο επηθάλεηαο ζηελ νπνία 

κπνξνχλ λα ξνθεζνχλ άηνκα, m είλαη ε κάδα ηνπ ζσκαηηδίνπ, kB ε ζηαζεξά ηνπ 

Boltzmann θαη Τ ε ζεξκνθξαζία ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ.  

 Ο ξπζκφο (ή ζπρλφηεηα) εθξφθεζεο εμαξηάηαη απφ ηελ ηνπηθή ελέξγεηα 

ελεξγνπνίεζεο. Γηα ηνπο ππνινγηζκνχο καο ζεσξνχκε φηη αιιειεπηδξνχλ κφλν νη 

άκεζνη, ή δηαθνξεηηθά πξψηνη, γείηνλεο (first-nearest neighbor interaction) (Gilmer 

& Bennema 1972), ΢ρ. 2.3.  Ο ξπζκφο εθξφθεζεο  δίλεηαη απφ ηε ζρέζε,  

  0 exp ,   1,2,3,4,5d

B

nE
R n v n

k T

 
   

 

 (2.30) 

E είλαη ε ελέξγεηα δεζκνχ, v0 είλαη ν ξπζκφο εθξφθεζεο φηαλ Δ = 0 θαη n νη πξψηνη 

γείηνλεο.   

Ο ξπζκφο (ή ζπρλφηεηα) δηάρπζεο ζηελ επηθάλεηα είλαη, 

   0 exp exp ,   1,2,3,4,5m
m

B B

E E nE
R n v n

k T k T

   
      

   

 (2.31) 

φπνπ v0 είλαη ε ζπρλφηεηα δηάρπζεο φηαλ Ε=Εm=0. Em είλαη ην θαηψθιη ελέξγεηαο γηα 

ηε κεηαλάζηεπζε ελφο ζσκαηηδίνπ ζε γεηηνληθή ζέζε ζε επίπεδε επηθάλεηα.   

 Σν ρξνληθφ βήκα ηεο κεζφδνπ δίλεηαη απφ ηε ζρέζε,  

 ln

tot

t
R


    (2.32) 

φπνπ δ είλαη ηπραία ηηκή ζην δηάζηεκα (0,1) θαη Rtot ν ζπλνιηθφο ξπζκφο ησλ 

δηεξγαζηψλ πνπ δίλεηαη απφ ηε ζρέζε, 

5

0

1

1 exp expm
tot a T n

nB B

E E nE
R R N v N

k T k T

    
       

    
  (2.33) 

φπνπ NT είλαη ην πιήζνο ησλ ελεξγψλ ζσκαηηδίσλ ζηελ επηθάλεηα θαη Nn 
ην πιήζνο 

ησλ ζσκαηηδίσλ κε n πξψηνπο γείηνλεο.   

 Ζ επηθάλεηα πνπ πξαγκαηνπνηνχληαη νη ππνινγηζκνί KMC είλαη αξρηθά 

επίπεδε ή παξνπζηάδεη ζθαινπάηηα (steps) θαη πξέπεη λα αλαλεψλεηαη έπεηηα απφ 
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θάζε γεγνλφο πξνζξφθεζεο, εθξφθεζεο ή επηθαλεηαθήο δηάρπζεο. Ζ αλαλέσζε απηή 

είλαη ππνινγηζηηθά ρξνλνβφξα. Γηα ηελ επηηάρπλζε ησλ ππνινγηζκψλ ε αλαλέσζε 

πξαγκαηνπνηείηαη “ηνπηθά” – γχξσ απφ ηνπο πξψηνπο γείηνλεο ηνπ ζσκαηηδίνπ. Γηα 

ηελ πξαγκαηνπνίεζε ησλ ππνινγηζκψλ ρξεζηκνπνηνχληαη πεξηνδηθέο ζπλνξηαθέο 

ζπλζήθεο, δειαδή εάλ έλα ζσκαηίδην “βγεη” εθηφο ππνινγηζηηθνχ πεδίνπ απφ ηε κία 

πιεπξά ηνπ πιέγκαηνο ηφηε απηφ επηζηξέθεη εληφο ηνπ ρσξίνπ απφ ηελ απέλαληη 

πιεπξά. Σα επηθαλεηαθά ζσκαηίδηα νκαδνπνηνχληαη ζε θιάζεηο (class) ζχκθσλα κε 

ηνλ αξηζκφ ησλ πξψησλ γεηηφλσλ ηνπο. Οη πηζαλφηεηεο ππνινγίδνληαη a priori θαη 

θάζε δνθηκή ΚMC είλαη επηηπρήο. Έπεηηα απφ θάζε γεγνλφο ε εμέιημε ζην ρξφλν 

πξαγκαηνπνηείηαη κε ζπλερή ηξφπν ζχκθσλα κε ηε δηάξθεηα ηνπ θάζε γεγνλφηνο. 

 Ο αιγφξηζκνο ηνπ πξνηχπνπ KMC πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε ζην παξφλ έξγν 

μεθηλάεη επηιέγνληαο έλαλ ηπραίν αξηζκφ (βι. ΢ρ. 2.4). ΢χκθσλα κε ην κέγεζφο ηνπ 

επηιέγεηαη έλα γεγνλφο απφ κία θιάζε. ΢ηε ζπλέρεηα επηιέγεηαη ηπραία έλα άηνκν 

απφ ηελ θιάζε θαη “εθηειείηαη” ην γεγνλφο. Μεηά απφ θάζε γεγνλφο νη θιάζεηο ησλ 

γεηηφλσλ αλαλεψλνληαη θαη επαλαυπνινγίδνληαη νη πηζαλφηεηεο.  

 

΢ρήκα 2.4 Δπηινγή γεγνλφηνο θαη θιάζεο. 

2.3.2 Δπαιήζεπζε ηνπ πξνηύπνπ KMC 

 Πξαγκαηνπνηεζήθαλ ππνινγηζκνί γηα λα επηβεβαησζεί ε νξζή ιεηηνπξγία ηνπ 

θψδηθα KMC θαη ε αμηνπηζηία ησλ απνηειεζκάησλ πνπ παξάγεη. Ζ επαιήζεπζε ησλ 

απνηειεζκάησλ ηνπ KMC πξαγκαηνπνηήζεθε κε βάζε ηα απνηειέζκαηα ηεο 

εξγαζίαο ησλ Lam & Vlachos (2001). Γηα ηηο αλάγθεο ηηο επαιήζεπζεο, ε 

ζεξκνθξαζία, T, θπκαίλεηαη απφ 500 έσο 1100 Κ. Οη ππφινηπεο αλαγθαίεο ηηκέο 

παξακέηξσλ γηα ηελ πξαγκαηνπνίεζε ησλ ππνινγηζκψλ ζπγθεληξψλνληαη ζηνλ 

Πίλαθα 2.1 θαη παξνπζηάδνληαη κε ιεπηνκέξεηα ζηελ εξγαζία ησλ Lam θαη Vlachos 

(2001). ΢ηα ΢ρ. 2.5 θαη 2.6  θαίλνληαη ελδεηθηηθά απνηειέζκαηα γηα ηoλ ξπζκφ 

απφζεζεο, ηελ ηξαρχηεηα ηνπ αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ θαη ηελ θάιπςε ησλ 

θιάζεσλ, <ζ>, ζπλαξηήζεη ηεο αδηάζηαηεο ζεξκνθξαζίαο, kBT/E, απφ ηνλ θψδηθα πνπ 

αλαπηχμακε θαη ηα απνηειέζκαηα ησλ Lam & Vlachos (2001). 
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Πίλαθαο 2.1. Σηκέο ησλ παξακέηξσλ πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ γηα ηελ επαιήζεπζε 

ησλ απνηειεζκάησλ ηνπ θψδηθα KMC 

s0 P Mr Ctot v0 E y Πιέγκα 

[-] [Pa] [kg mol-1] [site m-2] [s-1] [kcal mol-1] [-]  

0.1 101325 32∙10
-3

 10
19

 10
13

 17 2∙10
-4

 160x120 

 

O ξπζκφο απφζεζεο ππνινγίδεηαη σο,  

Ρπζκφο απφζεζεο: ξπζκφο πξνζξφθεζεο / ξπζκφο εθξφθεζεο           (2.34) 

θαη ε ηξαρχηεηα σο (Raimondeau & Vlachos 2000), 

 1, , 1, , , 1 , , 1 ,

, 1
:1

2

sN

i j i j i j i j i j i j i j i j

i j

x y

h h h h h h h h

ύ
N N

 
   



      


 


 

(2.35) 

φπνπ Ns = Νx·Ny είλαη ην κέγεζνο ηνπ πιέγκαηνο (Nx = 160 θαη Ny = 120) πνπ 

ρξεζηκνπνηήζεθε ζηνπο ππνινγηζκνχο (βι. Πίλαθα 2.1) θαη hi,j  ην χςνο (πάρνο) ηνπ 

πκελίνπ ζην θειί i,j.  

 Οη ξπζκνί πξνζξφθεζεο θαη εθξφθεζεο ηεο Δμ. (2.34) ππνινγίδνληαη κε ηε 

κέζνδν αξίζκεζεο γεγνλφησλ (event-counting method) (Lam & Vlachos 2001), π.ρ. 

γηα ηνλ ππνινγηζκφ ηνπ ξπζκνχ πξνζξφθεζεο κεηξψλνληαη ηα γεγνλφηα πνπ 

νδήγεζαλ ζε πξνζξφθεζε πιηθνχ ζηελ επηθάλεηα θαη ε ηηκή ηνπο δηαηξείηαη κε ηνλ 

ρξφλν ζηνλ νπνίν απηά πξαγκαηνπνηήζεθαλ. Ζ θάιπςε θιάζεσλ πνπ θαίλεηαη ζηα 

΢ρ. 2.5(β) θαη 2.6(β)  δείρλεη ηνλ αξηζκφ ησλ αηφκσλ ηα νπνία βξίζθνληαη ζηελ ίδηα 

θιάζε. Όπσο θαίλεηαη θαη απφ ηα ΢ρ. 2.5 θαη 2.6 ππάξρεη εμαηξεηηθή ζπκθσλία 

κεηαμχ ησλ απνηειεζκάησλ πνπ παξάγεη ν θψδηθαο KMC κε ησλ Lam & Vlachos 

(2001). 
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΢ρήκα 2.5 Απνηειέζκαηα απφ ηνλ παξφλ θψδηθα KMC γηα (α) ηνλ ξπζκφο απφζεζεο  

θαη ηελ ηξαρχηεηα  θαη (β) ηελ θάιπςε θιάζεσλ (Class coverage). 

 

΢ρήκα 2.6 Απνηειέζκαηα απφ ηελ εξγαζία ησλ Lam θαη Vlachos (2001) γηα (a) ηνλ ξπζκφ απφζεζεο 

(growth rate) θαη ηελ ηξαρχηεηα (microroughness) θαη (b) ηελ θάιπςε θιάζεσλ (class coverage). 

 Δπηπιένλ, ζην ΢ρ. 2.7 θαίλεηαη ε αξρηθή επηθάλεηα (t = 0 s) πνπ 

πξαγκαηνπνηήζεθαλ νη ππνινγηζκνί. Πξφθεηηαη γηα κία επηθάλεηα κε ζθαινπάηηα    

(20 1 0). ΢ηα ΢ρ. 2.8(β) θαη (γ) θαίλεηαη ην χςνο ηνπ αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ κεηά  

 

160 

120 

20

1

(20 1 0)  

΢ρήκα 2.7 ΢ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ηεο επηθάλεηαο (20 1 0) κε 6 ζθαινπάηηα θαη πιέγκα 160x120.  
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απφ 0.05 s απφζεζεο γηα Σ = 500 Κ θαη Σ = 1100 Κ, αληίζηνηρα. ΢ηελ πεξίπησζε ηεο 

ρακειήο ζεξκνθξαζίαο ν ξπζκφο πξνζξφθεζεο ησλ ζσκαηηδίσλ ππεξηεξεί έλαληη ηνπ 

ξπζκνχ εθξφθεζεο κε απνηέιεζκα ηα ζθαινπάηηα ηεο αξρηθήο επηθάλεηαο λα 

θαηαζηξέθνληαη θαη λα δεκηνπξγείηαη κία πνιχ ηξαρηά επηθάλεηα. ΢ηελ πεξίπησζε 

απηή ε απφζεζε ραξαθηεξίδεηαη σο “ππξήλσζε” (nucleation). Αληηζέησο, ζηελ 

πεξίπησζε ηεο πςειήο ζεξκνθξαζίαο νη ξπζκνί είλαη πεξίπνπ ίζνη. Απηφ έρεη σο 

απνηέιεζκα ηε δηαηήξεζε ησλ ζθαινπαηηψλ θαη ηελ νκνηφκνξθε αλάπηπμή ηνπο.  

 

 

΢ρήκα 2.8 (α) Αξρηθή επηθάλεηα, t = 0s, (β) Ππξήλσζε (nucleation), Τw = 500 Κ, t = 0.05s θαη  

(γ) απφζεζε αλά “ζθαινπάηηα” (step growth), Σ = 1100 Κ, t = 0.05s. 

΢ηελ πεξίπησζε απηή ε απφζεζε ραξαθηεξίδεηαη σο “αλάπηπμε θαηά ζθαινπάηηα” 

(step growth). Σα απνηειέζκαηα είλαη ζε πιήξε ζπκθσλία κε ηα απνηειέζκαηα ησλ 

Lam θαη Vlachos (2001) νη νπνίνη παξαηεξνχλ φηη ζηελ πεξηνρή ησλ 500 K, φλησο 

έρνπκε ππξήλσζε ελψ γηα 1100 Κ αλάπηπμε θαηά ζθαινπάηηα.   
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3. ΢ύδεπμε θαη ζύλδεζε ησλ 

πνιιαπιώλ θιηκάθσλ  
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Πεξίιεςε 

΢ην πξψην κέξνο ηνπ θεθαιαίνπ παξνπζηάδεηαη ε ζχδεπμε ηεο καθξν-θιίκαθαο ηνπ 

θχξηνπ φγθνπ ηνπ αληηδξαζηήξα κε ηε κηθξν-θιίκαθα πξνζρεδηαζκέλεο ηνπνγξαθίαο 

ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ. Ζ πξνζρεδηαζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία απνηειείηαη απφ 

δνκέο ηεηξαγσληθήο δηαηνκήο (απιάθηα). Ζ κέζνδνο εθαξκφδεηαη ζε δηεξγαζία ΥΑΑ 

βνιθξακίνπ (W) θαη ππξηηίνπ (Si). ΢ην δεχηεξν κέξνο αλαιχεηαη ε ζχλδεζε ηεο 

καθξν-θιίκαθαο ηνπ θχξηνπ φγθνπ ηνπ αληηδξαζηήξα κε ηε λαλν-κνξθνινγία 

αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ ζε αξρηθά επίπεδε επηθάλεηα. ΢ηε δεχηεξε πεξίπησζε 

ρξεζηκνπνηείηαη ν φξνο ζχλδεζε αληί γηα ζχδεπμε θαζψο ε επηθνηλσλία κεηαμχ ησλ 

δχν θιηκάθσλ είλαη κνλφδξνκε, δειαδή ππνινγηζηηθή πιεξνθνξία κεηαθέξεηαη κφλν 

απφ ηε καθξν- πξνο ηε λαλν-θιίκαθα.  Ζ κέζνδνο εθαξκφδεηαη ζε δηεξγαζία ΥΑΑ 

ππξηηίνπ (Si). 
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3.1 Μεζνδνινγία ζύδεπμεο καθξν-θιίκαθαο κε ηε κηθξν-

θιίκαθα πξνζρεδηαζκέλεο ηνπνγξαθίαο 

 Μειεηάηαη ε ακθίδξνκε ζχδεπμε ηεο θπζηθήο ησλ δηαθφξσλ ρσξηθψλ 

θιηκάθσλ πνπ ππεηζέξρνληαη ζε δηεξγαζία ρεκηθήο απφζεζεο απφ αηκφ (ΥΑΑ), απφ 

ηε καθξν-θιίκαθα, ηάμεο δεθάδσλ cm, πνπ ραξαθηεξίδεη ηνλ θχξην φγθν ηνπ 

αληηδξαζηήξα κέρξη ηε κηθξν-θιίκαθα, ηάμεο κm ή θιάζκαηνο ηνπ κm, ζηελ πεξηνρή 

ηνπ δηζθίνπ. Ζ απφζεζε πξαγκαηνπνηείηαη ζε θαηαθφξπθν αληηδξαζηήξα ρακειήο 

πίεζεο θαη ζθνπφο είλαη ε δηεξεχλεζε ηεο ακθίδξνκεο επίδξαζεο κεηαμχ ησλ δχν 

θιηκάθσλ. ΢ηε καθξν-θιίκαθα, νη εμηζψζεηο δηαηήξεζεο ηεο νξκήο, ηεο κάδαο, ηεο 

ελέξγεηαο θαη ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ επηιχνληαη κε ρξήζε ηνπ ινγηζκηθνχ 

ππνινγηζηηθήο ξεπζηνδπλακηθήο Fluent. ΢ηε κηθξν-θιίκαθα, κέζσ ζχδεπμεο ηεο 

θηλεηηθήο ηεο απφζεζεο κε βαιιηζηηθφ πξφηππν ππνινγηζκνχ ησλ ηνπηθψλ ξνψλ ησλ 

ζπζηαηηθψλ, ππνινγίδνληαη νη ηνπηθνί ξπζκνί απφζεζεο ζην εζσηεξηθφ ησλ απιαθηψλ 

θαη ζηε ζπλέρεηα ε εμέιημε ηνπ κεηψπνπ απφζεζεο κε ηε κέζνδν ηζνυςψλ. H γέθπξα 

ζχδεπμεο ηεο κηθξν- κε ηε καθξν-θιίκαθα είλαη ε ζπλνξηαθή ζπλζήθε ζηηο εμηζψζεηο 

δηαηήξεζεο ησλ ζπζηαηηθψλ πνπ επηβάιιεηαη ζην δηζθίν. Ζ θηλεηηθή απφζεζεο 

“δηνξζψλεηαη” ψζηε λα ιάβεη ππφςε ηελ θαηαλάισζε ησλ ζπζηαηηθψλ ζηε κηθξν-

ηνπνγξαθία ηνπ δηζθίνπ ρσξίο λα εηζάγεηαη ε κηθξν-ηνπνγξαθία ζην ζχλνξν ηνπ 

ππνινγηζηηθνχ ρσξίνπ κειέηεο ηεο καθξν-θιίκαθαο. Ζ ζχδεπμε εθαξκφδεηαη ζε 

δηεξγαζία απφζεζεο πκελίνπ W θαη Si ζε δηζθίν κε πξνζρεκαηηζκέλε ηνπνγξαθία 

απιαθηψλ κε δηαζηάζεηο κm. 

3.1.1 Ζ κεζνδνινγία ζύδεπμεο 

Γηα λα επηηεπρζεί ε ζχδεπμε ησλ θπζηθψλ θαηλνκέλσλ ζηηο δχν θιίκαθεο, ε 

ζπλνξηαθή ζπλζήθε επίιπζεο ηεο εμίζσζεο ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ [Δμ. (2.16)], 

ζπγθεθξηκέλα ν ξπζκφο θαηαλάισζεο θάζε ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ i ζην δηζθίν, 

ηξνπνπνηείηαη ψζηε λα ιάβεη ππφςε ηελ χπαξμε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο ζην δηζθίν, 

ρσξίο λα είλαη “νξαηή” απφ ηε καθξν-θιίκαθα. Ζ ζχδεπμε επηηπγράλεηαη κέζσ 

επαλαιεπηηθήο δηαδηθαζίαο (Cheimarios et al. 2010, Cheimarios et al. 2012b). Ζ 

κεζνδνινγία γηα ηε ζχδεπμε ησλ δχν θιηκάθσλ, ηεο καθξν-θιίκαθαο ηνπ θχξηνπ 

φγθνπ ηνπ αληηδξαζηήξα ΥΑΑ κε ηε κηθξν-θιίκαθα ηεο πξνζρεδηαζκέλεο 

ηνπνγξαθίαο, παξνπζηάδεηαη ζρεκαηηθά ζην ΢ρ. 3.1 θαη σο δηάγξακκα ξνήο ζην ΢ρ. 

3.2. 
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΢ρήκα 3.1 ΢ρεκαηηθή πεξηγξαθή ηεο κεζνδνινγίαο ζχδεπμεο: (α) ν αληηδξαζηήξαο (καθξν-θιίκαθα) 

(β) ε “αιιειεπίδξαζε” κεηαμχ ηεο καθξν- θαη ηεο κηθξν-θιίκαθαο, (γ) ην πξνθίι κίαο δνκήο ζην 

δηζθίν. 

 

΢ην ΢ρ. 3.1, ην ζπλνξηαθφ θειί άπηεηαη ηεο αλψηεξεο επηθάλεηαο ηεο 

ζπζηνηρίαο ησλ δνκψλ. Ζ επηθάλεηα Α είλαη ε ζπλνιηθή επηθάλεηα ησλ δνκψλ ηεο 

ζπζηνηρίαο (αλψηεξε επηθάλεηα θαη εζσηεξηθφ ησλ δνκψλ), ελψ ε A  είλαη ε επηθάλεηα 

ηνπ ζπλνξηαθνχ θειηνχ δηακέζνπ ηεο νπνίαο κεηαθέξεηαη ε πιεξνθνξία απφ ηε 

καθξν- ζηε κηθξν-θιίκαθα θαη αληηζηξφθσο. Ζ ζπλνξηαθή ζπλζήθε ηεο 

θαηαλάισζεο ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ επηβάιιεηαη ζηελ επηθάλεηα A  ε νπνία 

αλήθεη ζην ζχλνξν ηνπ ππνινγηζηηθνχ ρσξίνπ ηνπ αληηδξαζηήξα. Οη κεηαβιεηέο ξ , Τ 

θαη σi ηξνθνδνηνχληαη ζηε κηθξν-θιίκαθα θαη ν ζπληειεζηήο δηφξζσζεο,
k , 

επηζηξέθεηαη ζηε καθξν-θιίκαθα. ΢ηε ζπλέρεηα αλαιχνληαη ε κεζνδνινγία ζχδεπμεο 

θαη ν ππνινγηζκφο ηνπ 
k . 

Ζ κεζνδνινγία ζχδεπμεο μεθηλάεη κε ηελ αξηζκεηηθή επίιπζε  ησλ εμηζψζεσλ 

ζηε καθξν-θιίκαθα (Δμ. 2.1 – 2.4) [΢ρ. 3.1(α)] κε ηνλ Fluent. Ζ αλαγθαία γηα ηε 

ιχζε ζπλνξηαθή ζπλζήθε ηεο Δμ. (2.4), δειαδή ε θαηαλάισζε ησλ ρεκηθψλ 
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ζπζηαηηθψλ ζην δηζθίν γηα ζπκβαηηθνχο ππνινγηζκνχο ζε δηεξγαζίεο ΥΑΑ - 

ππνινγηζκνύο κόλν ζηε καθξν-θιίκαθα - είλαη  

,

1

  
m

s s

i i i k macro k

k

D M r  n  (3.1) 

σi είλαη ην θιάζκα κάδαο ηνπ ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ i, Di  ν ζπληειεζηήο δηάρπζεο ηνπ 

ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ i, n
s 
ην κνλαδηαίν δηάλπζκα θάζεην ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ 

θαη s

macror  ν ελεξγφο ξπζκφο ηεο επηθαλεηαθήο αληίδξαζεο k, ν νπνίνο ππνινγίδεηαη 

κέζσ ηεο έθθξαζεο γηα ηελ θηλεηηθή ηεο αληίδξαζεο  

 , 0 1 2exp , ,....,
 

  
 

s a
macro k N

E
r k f P P P

RT
 (3.2) 

P1, P2,…,PN είλαη νη κεξηθέο πηέζεηο ησλ αληηδξψλησλ ζην κέησπν ηνπ ζπλνξηαθνχ 

θειηνχ πνπ άπηεηαη ηεο αλψηεξεο επηθάλεηαο ηνπ δηζθίνπ θαη f ε ζπλάξηεζε πνπ 

δείρλεη ηελ εμάξηεζε ηνπ ,

s

macro kr απφ ηηο κεξηθέο πηέζεηο (ή ζπγθεληξψζεηο) ησλ 

αληηδξψλησλ. 

Ζ ζπλνξηαθή ζπλζήθε, Δμ. (3.1), δηνξζψλεηαη πξνθεηκέλνπ ε καθξν-θιίκαθα 

ηνπ θχξηνπ φγθνπ ηνπ αληηδξαζηήξα λα «αληηιεθζεί» ηελ χπαξμε ηεο κηθξν-

ηνπνγξαθίαο ζην δηζθίν, ρσξίο ε κηθξν-ηνπνγξαθία ησλ δνκώλ λα ππεηζέξρεηαη ζηνπο 

ππνινγηζκνύο ηεο καθξν-θιίκαθαο. ΢ε απηφ ην ζεκείν αμίδεη λα ζεκεησζεί φηη απφ 

πξαθηηθήο άπνςεο ε εηζαγσγή ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο ζηνπο ππνινγηζκνχο ηεο 

καθξν-θιίκαθαο σο ηκήκα ηνπ αληηδξαζηήξα είλαη αδχλαηε εμαηηίαο ηεο κεγάιεο 

δηαθνξάο ζηηο δηαζηάζεηο ησλ πξνβιεκάησλ. Αθφκε, φκσο, θαη αλ ήηαλ δπλαηή ε 

εηζαγσγή ηεο, ηα πξφηππα πνπ ρξεζηκνπνηεί ν ππνινγηζηηθφο θψδηθαο Fluent 

βαζίδνληαη ζηελ ππφζεζε ηνπ ζπλερνχο κέζνπ (Κn <<1), ε νπνία φκσο ζε ζπλζήθεο 

ρακειήο πίεζεο φπσο απηέο πνπ καο απαζρνινχλ θαη επηθξαηνχλ εληφο ησλ δνκψλ, 

θαηαξξέεη (Kn >> 1) θαη άξα άιινπ ηχπνπ πξφηππα γηα ηε κειέηε ησλ θαηλνκέλσλ 

κέζα ζηηο δνκέο πξέπεη λα πινπνηεζνχλ. 

Ζ δηφξζσζε ηεο ζπλνξηαθήο ζπλζήθεο, Eμ. (3.1), εθθξάδεηαη κε ηε δηφξζσζε 

γηα ηνλ φξν ηεο θαηαλάισζεο ησλ ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ i. Πξαθηηθά, γίλεηαη ρξήζε 

ηνπ ζπληειεζηή ελεξγνύ θαηαλάισζεο (effective consumption factor), ε (Cheimarios et 

al. 2011b). Έηζη, ε ζπλνξηαθή ζπλζήθε ηεο εμίζσζεο ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ πνπ 

επηβάιιεηαη γηα ηελ k αληίδξαζε γίλεηαη, 
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 , ,

1

  
m

s s

i i i k eff macro k

k

D M r  n  (3.3) 

O φξνο 
s

eff ,macror ππνινγίδεηαη ζε θάζε ζπλνξηαθφ θειί j θαη γηα κία γεληθή αληίδξαζε k 

απφ ηε ζρέζε, 

s s

eff ,macro,k k macro,kr r  (3.4) 

φπνπ  εk  είλαη ν ζπληειεζηήο ελεξγνχ θαηαλάισζεο γηα ηελ αληίδξαζε k.  

 Οη ππνινγηζκνί ζηηο πνιιαπιέο θιίκαθεο μεθηλνχλ κε ηελ επίιπζε ησλ 

εμηζψζεσλ ζηε καθξν-θιίκαθα, ζεσξψληαο εk = 1, ην νπνίν αληηζηνηρεί ζηελ 

πεξίπησζε ρσξίο κηθξν-ηνπνγξαθία. Μεηά ηελ επίιπζε ηνπ πξνβιήκαηνο ζηε καθξν-

θιίκαθα νη  ξ, Τ θαη ηα σi ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ ζηελ επηθάλεηα A  θάζε 

ζπλνξηαθνχ θειηνχ j [΢ρ. 3.1(α)] ηξνθνδνηνχληαη ζηε κηθξν-θιίκαθα. Θεσξείηαη φηη 

απηά ηα κεγέζε παξακέλνπλ ζηαζεξά γηα ηε ζπζηνηρία ησλ δνκψλ πνπ αληηζηνηρεί 

ζην ζπλνξηαθφ θειί [βι. ΢ρ. 3.1(β)]. ΢πλεπψο, ην πξφηππν ηεο καθξν-θιίκαθαο 

εθαξκφδεηαη ζε κία δνκή γηα θάζε ζπλνξηαθφ θειί [΢ρ 3.1(γ)].  

 Οη κεηαβιεηέο ξ, Τ θαη σi ρξεζηκνπνηνχληαη γηα ηνλ ππνινγηζκφ ηνπ 

|       (   )| [Δμ. (2.20)], ην νπνίν, γηα έλα νπδέηεξν ζηνηρείν i θαη ζχκθσλα κε ηελ 

θηλεηηθή ζεσξία ησλ αεξίσλ, ηζνχηαη κε, 

, ,

1
( , )

4
i bulk i bulk i iΓ ζ θ Γ n u   (3.5) 

φπνπ ni  είλαη ε ππθλφηεηα (number density) ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ i θαη νξίδεηαη 

σο 

A
i i

i

N
n

M
   (3.6) 

φπνπ NA είλαη ν αξηζκφο Avogadro. Ζ κέζε ηαρχηεηα ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ i, ui, 

ππνινγίδεηαη απφ ηελ θηλεηηθή ζεσξία ησλ ηδαληθψλ αεξίσλ σο, 

1/2

8 B
i

i

k T
u

m

 
  
 

 (3.7) 
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φπνπ mi είλαη ε κάδα ελφο κνξίνπ ηνπ ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ i. Αο ζεκεησζεί φηη εάλ ηα 

ζπζηαηηθά πνπ ζπκκεηέρνπλ ζηελ αληίδξαζε είλαη νπδέηεξα δελ ππάξρεη επίδξαζε 

ησλ ζ θαη θ ζην , ( , )i bulkΓ ζ θ θαζψο ε γσληαθή θαηαλνκή ελφο νπδέηεξνπ ρεκηθνχ 

ζπζηαηηθνχ είλαη ηζνηξνπηθή.  

 Μεηά απφ ηνλ ππνινγηζκφ ηνπ , ( , )i bulkΓ ζ θ , ππνινγίδνληαη νη ηνπηθέο ξνέο ή νη 

κεξηθέο πηέζεηο απφ ηε ζχδεπμε ηνπ επηθαλεηαθνχ πξφηππνπ κε ην βαιιηζηηθφ 

πξφηππν θαη ελ ζπλερεία, ππνινγίδεηαη ν ηνπηθφο, εληφο ησλ δνκψλ, ξπζκφο ηεο 

επηθαλεηαθήο αληίδξαζεο  sr x , 

 0 1 2( ) exp ( ), ( ),...., ( )s a
N

E
r k f P P P

RT

 
  

 
x x x x  (3.8) 

Οη φξνη P1(x), …, PN(x) είλαη νη ηνπηθέο, εληφο ησλ δνκψλ, κεξηθέο πηέζεηο ησλ 

αληηδξψλησλ θαη ππνινγίδνληαη απφ ηηο ξνέο, Γi, ζχκθσλα κε ηελ Δμ. (2.24). 

Τπελζπκίδεηαη φηη νη ηνπηθέο ξνέο ππνινγίδνληαη απφ ηελ επίιπζε ηεο κε γξακκηθήο 

νινθιεξσηηθήο εμίζσζεο (2.25). 

 Ζ νινθιήξσζε ηεο Δμ. (3.8) πάλσ ζηε ζπλνιηθή επηθάλεηα ηεο ζπζηνηρίαο 

ησλ δνκψλ, πνπ αληηζηνηρεί ζην ζπλνξηαθφ θειί   [επηθάλεηα Α ζην ΢ρ. 4.1(β)], δίλεη 

ηνλ ελεξγφ ξπζκφ επηθαλεηαθήο αληίδξαζεο ζηε ζπζηνηρία ησλ δνκψλ, 

 
1

 
s s

eff ,micro

A

r r x' dA'
A

 (3.9) 

Ο ππνινγηζκφο ηνπ 
s

eff ,micror
 
πξαγκαηνπνηείηαη γηα θάζε ζπλνξηαθφ θειί j ηνπ δηζθίνπ 

θαη ιακβάλεη ππφςε ηελ χπαξμε ηεο  κηθξν-ηνπνγξαθίαο ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ.  

Ο ζπληειεζηήο ελεξγνχ θαηαλάισζεο ππνινγίδεηαη ζην κέησπν θάζε 

ζπλνξηαθνχ θειηνχ j γηα ηελ επηθαλεηαθή αληίδξαζε k, αλάκεζα ζε δχν ρξνληθά 

βήκαηα t θαη t + Δt, ζχκθσλα κε ηε ζρέζε (Cheimarios et al. 2010, Cheimarios et al. 

2011b), 

   

  
  

, , , ,1

, ,

, , , ,




ns

eff micro k j k jn n

k j k j ns

eff macro k j k j

r

r


 


 (3.10) 
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Οη άλσ δείθηεο (n+1) θαη (n) αληηζηνηρνχλ ζε δχν δηαδνρηθά βήκαηα ηεο 

επαλαιεπηηθήο δηαδηθαζίαο.  Ζ επαλαιεπηηθή δηαδηθαζία ηεξκαηίδεηαη φηαλ νη 

ελεξγνί ξπζκνί επηθαλεηαθήο αληίδξαζεο ηεο ζπζηνηρίαο ησλ δνκψλ ,

s

eff micror θαη ηνπ 

δηζθίνπ ,

s

eff macror ζπγθιίλνπλ ζε φια ηα θειηά. Ζ ζρεηηθή Δπθιείδεηα λφξκα, 
2

E , 

ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ πνζνηηθνπνίεζε ηεο δηαθνξάο ηνπ , , ,

s

eff micro k jr  απφ ην

, , ,

s

eff macro k jr
 
θαηά κήθνο ηνπ  δηζθίνπ,  

  
2

2

s s

macro micro

s

macro

r r
E TOL

r


   (3.11) 

Δδψ 310TOL  . Σν πιήζνο ησλ απαηηνχκελσλ επαλαιήςεσλ γηα ηε ζχγθιηζε, ζε 

φιεο ηηο πεξηπηψζεηο, ήηαλ κηθξφηεξν ηνπ 5. ΢ε θακία απφ ηηο πεξηπηψζεηο πνπ 

κειεηήζεθαλ δελ παξαηεξήζεθαλ αζηάζεηεο ή ηαιαληψζεηο ηεο ιχζεο θαηά ηε 

δηάξθεηα ηεο επαλαιεπηηθήο δηαδηθαζίαο. Σν επίπεδν ζχγθιηζεο, γηα αλνρή ίζε κε  

10
-3

, ήηαλ κηθξφηεξν απφ 10
-3 

γηα ηα πεξηζζφηεξα ρξνληθά βήκαηα. Γηα ηε ζχγθιηζε 

ηεο επαλαιεπηηθήο δηαδηθαζίαο, Eμ. (3.10), θαζψο θαη γηα ηελ ηάμε ηεο ζχγθιηζεο 

γίλεηαη εθηελήο αλαθνξά ζην Παξάξηεκα B. 

 Μεηά ηε ζχγθιηζε ηεο επαλαιεπηηθήο δηαδηθαζίαο ε ηνπηθή ηαρχηεηα 

απφζεζεο, 

  si ,M
F r


x  (3.12) 

φπνπ ξζ,Μi,ζ ε ππθλφηεηα θαη ην κνξηαθφ βάξνο, αληίζηνηρα ηνπ ζηεξενχ 

απνηηζέκελνπ πιηθνχ, ηξνθνδνηείηαη ζηνλ αιγφξηζκν εμέιημεο ηεο ηνπνγξαθίαο. Ζ 

εμέιημε ηεο ηνπνγξαθίαο πξαγκαηνπνηείηαη γηα ρξνληθφ βήκα Δt, ην νπνίν ηθαλνπνηεί 

ην θξηηήξην επζηάζεηαο γηα ηνπο ππνινγηζκνχο ηεο εμέιημεο ηεο ηνπνγξαθίαο κέζσ 

ηνπ θξηηεξίνπ Courant – Friedrichs – Lewy (CFL θξηηήξην) θαη εδψ είλαη  
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΢ρήκα 3.2 Γηάγξακκα ξνήο  ηεο κεζνδνινγίαο ζχδεπμεο. Ο δείθηεο k αλαθέξεηαη ζηελ k αληίδξαζε 

πνπ πξαγκαηνπνηείηαη ζην δηζθίν κε ηελ πξνζρεκαηηζκέλε ηνπνγξαθία. 
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max4


 



x
t

DR
 (3.13) 

φπνπ Δx είλαη ελδεηθηηθφ, κνλνδηάζηαην κέγεζνο θειηνχ ηεο δηαθξηηνπνίεζεο πνπ 

ρξεζηκνπνηείηαη ζηε κηθξν-θιίκαθα θαη DRmax ε κέγηζηε ηηκή ηνπ ξπζκνχ απφζεζεο 

απφ ηνπο ππνινγηζκνχο ζηε καθξν-θιίκαθα ρσξίο κηθξν-ηνπνγξαθία. Θεσξείηαη φηη 

θαηά ηε δηάξθεηα Δt ε αιιαγή ζηελ ηνπνγξαθίαο είλαη ακειεηέα θαη δελ επεξεάδεη 

ηελ θαηαλάισζε ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ. Σα λέα 

πξνθίι ησλ δνκψλ ζε θάζε ζπλνξηαθφ θειί απνζεθεχνληαη θαη ρξεζηκνπνηνχληαη γηα 

ηνπο ππνινγηζκνχο ζην επφκελν ρξνληθφ βήκα. Ζ δηαδηθαζία πνπ πεξηγξάθεθε 

επαλαιακβάλεηαη ζε θάζε ρξνληθφ βήκα.   

3.2 Μεζνδνινγία ζύλδεζεο καθξν-θιίκαθαο κε ηε λαλν- 

κνξθνινγία αλαπηπζζόκελνπ πκελίνπ ζε αξρηθά επίπεδε 

επηθάλεηα 

 Παξνπζηάδεηαη ε κεζνδνινγία ζχλδεζεο ηεο καθξν-θιίκαθαο αληηδξαζηήξα 

ΥΑΑ κε ηε λαλν-κνξθνινγία ηεο επηθάλεηαο αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ ζε αξρηθά 

επίπεδε επηθάλεηα. Υξεζηκνπνηείηαη ν φξνο ζχλδεζε αληί ηνπ φξνπ ζχδεπμεο πνπ 

ρξεζηκνπνηήζεθε ζηελ Δλ. 3.1, θαζψο ε επηθνηλσλία κεηαμχ ησλ θιηκάθσλ είλαη 

κνλφδξνκε: Ο θψδηθαο ηεο καθξν-θιίκαθαο ηξνθνδνηεί ηνλ θψδηθα γηα ηελ  

 

΢ρήκα 3.3 ΢ρεκαηηθή πεξηγξαθή ηεο κεζνδνινγίαο ζχλδεζεο: (α) ν αληηδξαζηήξαο (καθξν-θιίκαθα) 

(β) Ο ξπζκφο απφζεζεο πνπ ππνινγίδεηαη ζηε καθξν-θιίκαθα ηξνθνδνηείηαη ζηελ επηθάλεηα πνπ 

αληηηνηρεί ζε έλα ζπλνξηαθφ θειί γηα λα πξαγκαηνπνηεζνχλ νη ππνινγηζκνί KMC.  

πξφβιεςε ηεο λαλν-κνξθνινγίαο ηνπ αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ. Ζ ζχλδεζε 

επηηπγράλεηαη κέζσ ηνπ ξπζκνχ απφζεζεο πνπ ππνινγίδεηαη ζηε καθξν-θιίκαθα κε 
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ηνλ ππνινγηζηηθφ θψδηθα Fluent (Cheimarios et al. 2011b). Γηα ηελ πξφβιεςε ηεο 

λαλν-κνξθνινγίαο ρξεζηκνπνηείηαη ζηνραζηηθφ πξφηππν ηχπνπ kinetic Monte Carlo 

(KMC). 

 

 

΢ρήκα 3.4 Γηάγξακκα ξνήο ηεο κεζνδνινγίαο ζχλδεζεο καθξν-θιίκαθαο κε ηε λαλν-κνξθνινγία ηνπ 

αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ γηα έλα ζπλνξηαθφ θειί j. 
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3.2.1 Ζ κεζνδνινγία ζύλδεζεο 

 H κεζνδνινγία ζχλδεζεο βαζίδεηαη ζηελ ππφζεζε ησλ Masi et al. (2000) φηη ν 

ξπζκφο απφζεζεο είλαη ν ίδηνο θαη αλεμάξηεηνο απφ ηελ θιίκαθα ζηελ νπνία 

ππνινγίδεηαη. Αξρηθά επηιχεηαη ην πξφβιεκα ζηε καθξν θιίκαθα [βι Δμ. (2.4) - 

(2.8)] ζε κφληκε θαηάζηαζε γηα λα ππνινγηζζεί ν ξπζκφο απφζεζεο ζηελ επηθάλεηα 

ηνπ δηζθίνπ. Ο ξπζκφο απηφο ηξνθνδνηείηαη ζην πξφηππν KMC θαη ρξεζηκνπνηείηαη 

σο πηζαλφηεηα πξνζξφθεζεο ζηελ επηθάλεηα. Οη ππνινγηζκνί ησλ ξπζκψλ 

εθξφθεζεο θαη  δηάρπζεο πξαγκαηνπνηνχληαη ζχκθσλα κε ηηο Δμ. 2.38 θαη 2.41 ηνπ 

Κεθ. 2. Οη ππνινγηζκνί ζηε λαλν-θιίκαθα ηεξκαηίδνληαη έπεηηα απφ έλα 

ζπγθεθξηκέλν ρξνληθφ δηάζηεκα, tfinal. ΢ρεκαηηθά ε δηαδηθαζία ζχλδεζεο θαίλεηαη 

ζην ΢ρ. 3.3 θαη ην δηάγξακκα ξνήο ηεο κεζνδνινγίαο ζχλδεζεο ζην ΢ρ. 3.4.  

3.3 Σερληθά ζηνηρεία ηεο ζύδεπμεο θαη ηεο ζύλδεζεο 

Οη ππνινγηζκνί ζηε καθξν-θιίκαθα πξαγκαηνπνηνχληαη ηθαλνπνηεηηθά απφ 

ηνλ ππνινγηζηηθφ θψδηθα Fluent. ΢ρεηηθά κε ηε ζχδεπμε θαη ηε ζχλδεζε, 

αλαπηχρζεθε κία ζπλάξηεζε – νδεγφο ζε C++ ε νπνία είλαη ππεχζπλε γηα ηελ θιήζε  

ησλ θσδίθσλ ζηηο δηαθνξεηηθέο θιίκαθεο θαη ηελ επηθνηλσλία ηνπο γηα ηελ αληαιιαγή 

ηεο ππνινγηζηηθή πιεξνθνξίαο. ΢ηελ παξνχζα εξγαζία ε αληαιιαγή πιεξνθνξίαο 

πξαγκαηνπνηείηαη κε ηελ απνζήθεπζε ηεο πιεξνθνξίαο ζην ζθιεξφ δίζθν.  

Δλαιιαθηηθά ζηελ παξαπάλσ κέζνδν, ε αληαιιαγή ηεο πιεξνθνξίαο κπνξεί  λα 

επηηεπρζεί κε δπλακηθέο βηβιηνζήθεο (.dll ζε ιεηηνπξγηθά ζπζηήκαηα windows ή .so 

ζε ιεηηνπξγηθά ζπζηήκαηα Linux). Ο αλαπηπγκέλνο κε εκπνξηθφο θψδηθαο  κπνξεί λα 

κεηαγισηηηζηεί ζε .dll ή .so θαη λα ζπλδεζεί απεπζείαο κε ηνλ Fluent. Με απηφ ηνλ 

ηξφπν ε αληαιιαγή ηεο πιεξνθνξίαο πξαγκαηνπνηείηαη άκεζα ρσξίο πξφζβαζε ζηνλ 

ζθιεξφ δίζθν.   

΢εκαληηθή είλαη ε δπλαηφηεηα ζχλδεζεο ζηνλ Fluent ζπλαξηήζεσλ 

γξακκέλσλ απφ ηνλ ρξήζηε (User Defined Functions ή UDFs). Οη UDFs ζπλδένληαη 

κε ηνλ Fluent κέζσ δπλακηθψλ βηβιηνζεθψλ θαη επεθηείλνπλ ηηο δπλαηφηεηεο ηνπ 

ππάξρνληα θψδηθα. Γηα ην ζπγθεθξηκέλν ππνινγηζηηθφ πιαίζην UDFs αλαπηχρζεθαλ 

γηα ηνπο εμήο ιφγνπο: Αξρηθά, γηα ηελ εηζαγσγή ησλ θηλεηηθψλ γηα ηηο νγθνκεηξηθέο 

θαη επηθαλεηαθέο αληηδξάζεηο. Αμίδεη λα ζεκεησζεί φηη νη εθθξάζεηο γηα ηηο θηλεηηθέο 

πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ δελ ππεηζέξρνληαη εμ νξηζκνχ ζηνλ Fluent, νπφηε 

αλαπηχρζεθε ζπλάξηεζε γηα ηελ εηζαγσγή ηνπο βαζηζκέλε ζηε γιψζζα C θαη ηηο 



 

 

74 

 

καθξν- εληνιέο DEFINE_VR_RATE θαη DEFINE_SR_RATE. Οη ππφινηπεο δχν 

δηεξγαζίεο αθνξνχλ ηελ επηθνηλσλία ησλ θσδίθσλ θαη ζπγθεθξηκέλα ην γξάςηκν θαη 

ην δηάβαζκα (Input/Output ή I/O) ηεο ππνινγηζηηθή πιεξνθνξίαο, απφ θαη πξνο ηνλ 

Fluent, απφ ηνλ ζθιεξφ δίζθν. ΢πγθεθξηκέλα ε πξφζβαζε θαη απνζήθεπζε ηεο 

πιεξνθνξίαο απφ θαη πξνο ηνλ ζθιεξφ δίζθν πξαγκαηνπνηείηαη κε ηε καθξν-εληνιή 

Data Access. Ο ζπληειεζηήο ελεξγνχ θαηαλάισζεο, ε, ν νπνίνο επηζηξέθεηαη απφ ηνλ 

θψδηθα ζηελ πεξίπησζε ηεο χπαξμεο ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο, δηαβάδεηαη απφ UDFs 

θαη απνζεθεχεηαη ζηε κλήκε ηνπ ππνινγηζηηθνχ θψδηθα Fluent σο User Defined 

Memory.  

΢ρεηηθά κε ηνπο ππνινγηζκνχο κε πξνζρεκαηηζκέλε ηνπνγξαθία, νη 

δηαθνξεηηθέο ηχπνπ θηλεηηθέο εηζάγνληαη κε ζπλαξηήζεηο γξακκέλεο ζε γιψζζα 

Python πνπ θαζηζηά ην παξφλ ππνινγηζηηθφ πιαίζην ηθαλφ λα δηαρεηξηζηεί πνιινχο 

θαη δηαθνξεηηθνχο ηχπνπο εθθξάζεηο θηλεηηθψλ γηα ηηο επηθαλεηαθέο αληηδξάζεηο. H 

Python είλαη κεηαγισηηηζηήο θαη ν ρξήζηεο δελ ρξεηάδεηαη λα κεηαγισηηίζεη ηνλ 

θψδηθα φηαλ νη εθθξάζεηο ησλ θηλεηηθψλ κεηαβιεζνχλ. 

΢ρεηηθά κε ηνπο ππνινγηζκνχο κε ηνλ θψδηθα KMC γηα ηελ πξφβιεςε ηεο 

λαλν- κνξθνινγίαο ηνπ πκελίνπ, αλαπηχρζεθε ζε γιψζζα πξνγξακκαηηζκνχ C/C++. 

΢ηνπο ζπλήζεηο θψδηθεο ΚΜC ην πιέγκα πνπ πξαγκαηνπνηνχληαη νη δηεξγαζίεο 

πινπνηείηαη σο πίλαθαο αθεξαίσλ. Αληί ηνπ ζπλεζηζκέλνπ απηνχ πίλαθα αθεξαίσλ 

ρξεζηκνπνηνχληαη δνκέο (structures) ηεο C πνπ επηηξέπνπλ ηε δηαρείξηζε 

πεξηζζνηέξσλ ηνπ ελφο ζηνηρείσλ πάλσ ζηελ επηθάλεηα θαη πνιιαπιψλ ζεκείσλ 

ξφθεζεο. Πξφζθαηα, νη δνκέο απηέο αληηθαηαζηάζεθαλ απφ θιάζεηο (classes) ηεο 

C++ θαη κε απηφλ ηνλ ηξφπν δχλαηαη λα ρξεζηκνπνηεζνχλ ζπλαξηήζεηο γηα λα 

πεξηγξαθνχλ δηεξγαζίεο εληφο ελφο ππνινγηζηηθνχ θειηνχ ηνπ πιέγκαηνο.      

3.4 Δθαξκνγή ηεο κεζνδνινγίαο ζύδεπμεο θαη ζύλδεζεο  

3.4.1 Γεσκεηξία ηνπ αληηδξαζηήξα 

 Ο αληηδξαζηήξαο πνπ κνληεινπνηήζεθε είλαη έλαο ςπρξψλ εμσηεξηθψλ 

ηνηρσκάησλ, κε έλα δηζθίν απφζεζεο, θαηαθφξπθνο αληηδξαζηήξαο. Ζ ζρεκαηηθή 

αλαπαξάζηαζε ηνπ αληηδξαζηήξα κε ηηο δηαζηάζεηο ηνπ θαίλνληαη ζην ΢ρ.3.5 (van 

Santen et al. 2001). 
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΢ρήκα 3.5 ΢ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε θαη δηαζηάζεηο (ζε m) ηνπ αληηδξαζηήξα ΥΑΑ πνπ 

κνληεινπνηήζεθε. 

 

 Σα αέξηα αληηδξψληα εηζέξρνληαη ζηνλ θχξην φγθν ηνπ αληηδξαζηήξα απφ ηελ 

είζνδν θαη νδεγνχληαη ζην δηζθίν φπνπ πξαγκαηνπνηνχληαη νη επηθαλεηαθέο 

αληηδξάζεηο θαη ε απφζεζε ηνπ πκελίνπ. Σα αέξηα πξντφληα απνκαθξχλνληαη απφ ηνλ 

θχξην φγθν ηνπ αληηδξαζηήξα απφ ηελ έμνδν.  

3.4.2 Γηαθξηηνπνίεζε ηνπ ππνινγηζηηθνύ πεδίνπ 

Σν ππνινγηζηηθφ ρσξίν (καθξν-θιίκαθα) δηαθξηηνπνηήζεθε κε ην πξφγξακκα 

γέλεζεο πιέγκαηνο Gambit (Gambit 2006). Σππηθά πιέγκαηα πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ 

ζηνπο ππνινγηζκνχο θαίλνληαη ζην ΢ρ. 3.6.  

 

΢ρήκα 3.6 Σππηθά πιέγκαηα πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ ζηνπο ππνινγηζκνχο (α) Σν ππνινγηζηηθφ ρσξίν 

(β) Πιέγκα 1787 θειηψλ (γ) Πιέγκα 7148 θειηψλ (δ) Πιέγκα 28592 θειηψλ.  
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Ζ δηαδνρηθή πχθλσζε ηνπ πιέγκαηνο πξαγκαηνπνηήζεθε κέζσ ηνπ 

ππνινγηζηηθνχ θψδηθα Fluent πξνθεηκέλνπ λα αλεμαξηεηνπνηεζεί ε ιχζε απφ ην 

πιέγκα. Ζ κειέηε αλεμαξηεζίαο ηεο ιχζεο απφ ην πιέγκα βαζίζηεθε θπξίσο  ζηε 

ζχγθξηζε ηνπ ξπζκνχ αλάπηπμεο ηνπ πκελίνπ. Υαξαθηεξηζηηθφ παξάδεηγκα ηεο 

δηαδηθαζίαο απνηειεί ην ΢ρ. 3.7 ζην νπνίν θαίλεηαη ε κεηαβνιή ηνπ ξπζκνχ απφζεζεο 

γηα ηα ηξία δηαθνξεηηθά πιέγκαηα. Πεξαηηέξσ πχθλσζε ηνπ πιέγκαηνο - πέξαλ ησλ 

7187 θειηψλ - δελ επηθέξεη νπζηαζηηθή κεηαβνιή (< 0.07%) ζηνλ ππνινγηζκφ ηνπ 

κέζνπ ξπζκνχ απφζεζεο. Δπηπιένλ, ζε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο ππνινγίζζεθε ε % 

δηαθνξά ζηε κέζε ηηκή ηεο θαηαλνκήο ηεο ζεξκνθξαζίαο θαηά ηελ αμνληθή 

δηεχζπλζε ζε απφζηαζε 5 cm απφ ηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ. ΢ε φιεο ηηο 

πεξηπηψζεηο, ζπκπεξηιακβαλφκελνπ θαη ηνπ αξαηνχ, ε δηαθνξά κεηαμχ ησλ 

πιεγκάησλ ήηαλ κηθξφηεξε ηνπ 5%.  

 

΢ρήκα 3.7 ΢πγθξηηηθφ δηάγξακκα ηεο κεηαβνιήο ηνπ ξπζκνχ αλάπηπμεο ηνπ πκελίνπ ζην ππφζηξσκα 

γηα ηξεηο δηαθνξεηηθέο ππθλψζεηο ηνπ πιέγκαηνο. Ο ππνινγηζκφο ηνπ ξπζκνχ απφζεζεο ζηα 

δηαθνξεηηθά πιέγκαηα αλαθέξεηαη ζην ρεκηθφ ζχζηεκα ηνπ Si (βι. Δλ. 3.4.4) θαη ζεξκνθξαζία δηζθίνπ 

900 Κ. 

3.4.3 Γηεξγαζία απόζεζεο βνιθξακίνπ (W) 

Σν πξφβιεκα πνπ κειεηήζεθε αθνξά ζηελ απφζεζε βνιθξακίνπ, W, κέζσ 

ηεο επηθαλεηαθήο αληίδξαζεο 

6 2 ( )3 6sWF H W HF    (W1) 
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θαη βαζίδεηαη ζε πξνεγνχκελε εξγαζία ησλ Kleijn et al. (1991). Αληηδξάζεηο ζηελ 

αέξηα θάζε δελ πξαγκαηνπνηνχληαη. 

 Γηα πςεινχο ξπζκνχο ξνήο WF6 ζηελ είζνδν ηνπ αληηδξαζηήξα ν ξπζκφο 

απφζεζεο θαζνξίδεηαη απφ ηε δηάρπζε ηνπ H2 ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ θαη ε 

κεξηθή πίεζε ηνπ WF6 ζηελ έθθξαζε ηνπ ξπζκνχ αληίδξαζεο κπνξεί λα αγλνεζεί. 

Γηα ην ιφγν απηφ νη Kleijn et al. (1991) ρξεζηκνπνίεζαλ ηελ Eμ. (3.14) γηα ηνλ 

ππνινγηζκφ ηνπ ξπζκνχ ηεο επηθαλεηαθήο αληίδξαζεο, 

6 2

0 0.5

0 exp A
WF H

E
r c P P

RT

 
  

 
 (3.14) 

κε 0c  = 1.7 0.5 0.5 1mol Pa m K      θαη 69AE  1 1kJ mol K   . Όηαλ ν ξπζκφο ξνήο 

ζηελ είζνδν ηνπ WF6 είλαη κηθξφο ηα θαηλφκελα δηάρπζεο ηνπ WF6 πξνο ηελ 

επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ δελ κπνξνχλ λα αγλνεζνχλ. Oη Chaara & Cale (1992) 

πξφηεηλαλ ηελ Eμ. (3.15) γηα ηνλ ξπζκφ ηεο επηθαλεηαθήο αληίδξαζεο, ε νπνία 

πξνέξρεηαη απφ πξνζαξκνγή ζε πεηξακαηηθά δεδνκέλα, 

2 6

6

0.5
8300

20 exp
1 1000

H WFs

WF wafer

P P
r

P T

 
     

 (3.15) 

φπνπ r
s 

είλαη ν ξπζκφο αληίδξαζεο ζε kmol·m
2
·s

-1
. Ζ Δμ. (3.15) ρξεζηκνπνηείηαη 

ζηνπο ππνινγηζκνχο καο. 

 Γηα ηνλ ππνινγηζκφ ησλ ηδηνηήησλ ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ νη παξάκεηξνη 

Lennard-Jones πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ θαίλνληαη ζηνλ  Πίλαθα 3.1.  

Πίλαθαο 3.1: Παξάκεηξνη Lennard – Jones Kleijn et al. (1991)  

Gas Αr WF6 H2 HF 

ζ (Å) 3.542 5.21 2.827 3.138 

ε/k (K) 93.3 338 59.7 330 

3.4.4 Γηεξγαζία απόζεζεο ππξηηίνπ (Si) 

 Ζ ρεκηθή απφζεζε απφ αηκφ ηνπ ππξηηίνπ (Si) απφ ζηιάλην (SiH4)  

κνληεινπνηήζεθε κε ην ζχζηεκα ησλ δέθα αληηδξάζεσλ πνπ πξνηάζεθε απφ ηνλ 

Kleijn (Kleijn 1991). Σν ρεκηθφ απηφ ζχζηεκα απνηειείηαη απφ πέληε αληηζηξεπηέο 

νκνγελείο αληηδξάζεηο ζηελ αέξηα θάζε ηνπ αληηδξαζηήξα θαη πέληε επηθαλεηαθέο 
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εηεξνγελείο αληηδξάζεηο ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ πνπ νδεγνχλ ζηελ απφζεζε ηνπ 

ζηεξενχ Si. Oη νκνγελείο αληηδξάζεηο είλαη 

SiH4(g) SiH2(g) + H2(g)  (G1) 

Si2H6(g) SiH4(g) + SiH2(g) (G2) 

Si3H8(g) Si2H6(g) + SiH2(g)  (G3) 

Si2H4(g) SiH2(g) + SiH2(g) (G4) 

Si2H6(g) Si2H4(g) + H2(g)  (G5) 

θαη νη πέληε εηεξνγελείο αληηδξάζεηο είλαη  

SiH4(g) → Si(s) + 2H2(g) (S1) 

SiH2(g) → Si(s) + H2(g) (S2) 

Si2H6(g) → 2Si(s) + 3H2(g) (S3) 

Si2H4(g) → 2Si(s) + 2H2(g) (S4) 

Si3H8(g) → 3Si(s) + 4H2(g) (S5) 

Ο ξπζκφο ησλ νκνγελψλ αληηζηξεπηψλ αληηδξάζεσλ ππνινγίδεηαη απφ ηελ έθθξαζε 

Arrhenius, 

exp
 

  
 

b a
k k i

w

E
r A P C

RT
      (3.18) 

Oη ηηκέο ησλ ζπληειεζηψλ ζηηο εθθξάζεηο Arrhenius γηα ηηο νκνγελείο αληηδξάζεηο 

θαίλνληαη ζηνλ Πίλαθα 3.2. 
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Πίλαθαο 3.2: Οη ζπληειεζηέο Arrhenius ησλ νκνγελψλ αληηδξάζεσλ. 

 Ak Ea b A-k E-a b 

G1 5.1 10
8
 220 1 2.6 10

0
 -14 1 

G2 4.4 10
10

 180 1/2 1.0 10
3
 -35 1/2 

G3 4.7 10
14

 220 1/3 1.8 10
7
 0 1/3 

G4 8.0 10
11

 221 1/2 1.5 10
11

 -70 1/2 

G5 2.1 10
8
 193 1/2 1.2 10

2
 34 1/2 

 

Tα Ak θαη Εα αλαθέξνληαη ζηελ πξνο ηα εκπξφο αληίδξαζε ελψ ηα A-k θαη Ε-α ζηελ 

πξνο ηα πίζσ. Οη κνλάδεο ηνπ πξν-εθζεηηθνχ είλαη Pa
-b

·s
-1 

θαη ηεο ελέξγεηαο 

ελεξγνπνίεζεο ζε ΚJ·mol
-1

. 

 Γηα ηηο εηεξνγελείο αληηδξάζεηο νη ξπζκνί ππνινγίδνληαη απφ ηε ζρέζε (Kleijn 

1991), 

2π


i op

i i

i w

f P
r S

M RT
 (3.19) 

γηα i = 1, … ,N. Si είλαη ν ζπληειεζηήο πξνζθφιιεζεο ηνπ ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ i, fi  ην 

γξακκνκνξηαθφ θιάζκα ηνπ ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ i ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ, Pop ε 

πίεζε ιεηηνπξγίαο ηνπ αληηδξαζηήξα, Mi ην κνξηαθφ βάξνο ηνπ ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ i 

θαη Tw ε ζεξκνθξαζία ηνπ δηζθίνπ. Οη ζπληειεζηέο πξνζθφιιεζεο ηνπ SiH4 θαη ηνπ 

Si2H6 ππνινγίδνληαη απφ ηηο ζρέζεηο (Kleijn 1991), 

  4

2 4

1 2

0.5 0.5

1 2 3 11


    

SiH

H SiH

c c
S

c c C c
 (3.20) 

2 6

2 6

4 5

4 5 4


  

Si H

Si H

c c
S

c c c
 (3.21) 

φπνπ    ,       θαη        νη ξνέο ηνπ H2, ηνπ SiH4 θαη ηνπ Si2H6 αληίζηνηρα. Γηα ηα 

ππφινηπα ρεκηθά είδε Si = 1. Οη ζπληειεζηέο cm νξίδνληαη απφ ηηο παξαθάησ ζρέζεηο 

(Kleijn 1991), 
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2

1

7500
8.0 10 exp

 
    

 g

c
RT

 (3.22) 

6

1

49,900
1.2 10 exp



 
   

 w

c
RT

 (3.23) 

4

2

153,800
1.2 10 exp

 
   

 w

c
RT

 (3.22) 

3 0.61C  (3.24) 

2

4 4.5 10 c  (3.25) 

4

4 4.3 10

  c  (3.26) 

5 2c c  (3.27) 

Όιεο νη πνζφηεηεο ησλ Δμ. (3.22) – (3.27) είλαη ζε mol·m
-2

·s
-1 

εθηφο απφ ηελ C3 ηεο 

νπνίαο νη κνλάδεο είλαη ζε mol
-1

·m
2
·s

1 
θαη ησλ c1 θαη c4 πνπ είλαη αδηάζηαηεο. ΢ηελ Eμ. 

(3.20) ε ζεξκνθξαζία Τg είλαη ε ζεξκνθξαζία ηνπ πξνζπίπηνληνο κνξίνπ ζηελ 

επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ (Kleijn 1991). Λακβάλεηαη Τg = Τw. Σέινο, νη ηηκέο πνπ 

ρξεζηκνπνηήζεθαλ γηα ηηο ζεξκνρεκηθέο ηδηφηεηεο ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ 

θαίλνληαη ζπγθεληξσκέλεο ζηνλ Πίλαθα 3.3 καδί κε ηηο ηηκέο ησλ ζηαζεξψλ Lennard-

Jones γηα  θάζε ρεκηθφ είδνο. 

 

3.5 Απνηειέζκαηα  

3.5.1 ΥΑΑ W κε πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία 

 Σα αέξηα πνπ εηζέξρνληαη ζηνλ αληηδξαζηήξα είλαη αξγφ (Ar) σο θέξνλ αέξην, 

εμαθζνξηνχρν βνιθξάκην (WF6) σο πξφδξνκν πιηθφ θαη πδξνγφλν (Ζ2). Γπφ 
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πεξηπηψζεηο γηα ηελ ξνή ησλ αεξίσλ ζηελ είζνδν κειεηνχληαη: α) 100 sccm WF6, 100 

sccm Ar θαη 1000 sccm H2 θαη (β) 1 sccm WF6, 199 sccm Ar θαη 1000 sccm H2. Ζ 

ζεξκνθξαζία εηζφδνπ ηνπ κίγκαηνο είλαη 298 Κ. ΢ε φια ηα ηνηρψκαηα ηνπ 

αληηδξαζηήξα ε βαζκίδα ησλ ζπζηαηηθψλ είλαη κεδεληθή εθηφο απφ ην δηζθίν ζην 

Πίλαθαο 3.3 Σηκέο ησλ ζεξκνρεκηθψλ ηδηνηήησλ θαη ζηαζεξέο Lennard-Jones (Kleijn 2000). 

 
H

0 

[J/kmol K] 

S
0 

[J/kmol] 

Cp 

[J/kg K] 

ζ 

[A] 

ε/k 

[Κ] 

Si3H8 1.2 10
8
 3.4  10

5
 1.2 10

3
 5.562 331.2 

Si2H6 7.9 10
7
 2.7  10

5
 1.2 10

3
 4.828 301.3 

Si2H4 2.6 10
8
 2.7  10

5
 1.1 10

3
 4.601 312.6 

SiH4 3.4 10
7
 2.0  10

5
 1.3 10

3
 4.084 207.6 

SiH2 2.6 10
8
 2.0  10

5
 1.2 10

3
 3.803 133.1 

H2 0 1.3  10
5
 1.4 10

3
 2.920 38.0 

 

νπνίν πξαγκαηνπνηείηαη ε επηθαλεηαθή αληίδξαζε. Ζ ζεξκνθξαζία ηνπ δηζθίνπ είλαη 

ζηαζεξή ζηνπο 673 Κ, ην ππφζηξσκα απφζεζεο έρεη αδηαβαηηθά ηνηρψκαηα θαη ηα 

εμσηεξηθά ηνηρψκαηα ηνπ αληηδξαζηήξα βξίζθνληαη ζε ζεξκνθξαζία δσκαηίνπ. Ζ 

πίεζε ιεηηνπξγίαο ηνπ αληηδξαζηήξα είλαη 133 Pa.  

 Ζ πξνζρεκαηηζκέλε ηνπνγξαθία ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ απνηειείηαη απφ 

νκνηφκνξθεο κηθξν-δνκέο ηεηξαγσληθήο δηαηνκήο (απιάθηα). Ζ ππθλφηεηα απιαθηψλ 

είλαη νκνηφκνξθε θαηά κήθνο ηνπ δηζθίνπ θαη θπκαίλεηαη απφ 1 έσο 8 απιάθηα αλά 

32 κm. To αξρηθφ βάζνο ησλ απιαθηψλ είλαη 1.5 κm θαη ην πιάηνο ηνπο 1 κm. Ζ 

δηαηνκή ηνπο είλαη παλνκνηφηππε θαηά κήθνο ηνπ επηπέδνπ θάζεην ζην ραξηί (βι. ΢ρ. 

3.5), νπφηε ην νινθιήξσκα ζηελ Eμ. (2.20) απινπνηείηαη ζε κνλνδηάζηαην θαη ε 

ηνπηθή ξνή ππνινγίδεηαη ζην κήθνπο ηφμνπ ηεο δηαηνκήο ηνπο. Γηα ηελ επίιπζε ηεο 

εμίζσζεο εμέιημεο ηνπ κεηψπνπ, ε δηαθξηηνπνίεζε πνπ ρξεζηκνπνηείηαη είλαη Γx = Γy 

= 0.025 κm. Σν ρξνληθφ βήκα (Δt) νξίδεηαη απφ ηo CFL θξηηήξην γηα επζηάζεηα θαη 

εμαξηάηαη απφ ηνλ ηνπηθφ ξπζκφ απφζεζεο (ηνπηθή ηαρχηεηα).  

 Αξρηθά παξνπζηάδνληαη ηα απνηειέζκαηα γηα ηελ επίιπζε ηνπ πξνβιήκαηνο 

ηεο καθξν-θιίκαθαο, δειαδή ρσξίο ηελ χπαξμε κηθξν-ηνπνγξαθία ζην δηζθίν. ΢ην 

΢ρ. 3.8(α) θαη 3.8(β) θαίλνληαη νη ηζνυςείο ηνπ γξακκνκνξηαθνχ θιάζκαηνο ηνπ WF6 
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γηα 1 sccmWF6 ζηελ είζνδν θαη γηα 100 sccm WF6 ζηελ είζνδν αληίζηνηρα. Ο ξπζκφο 

απφζεζεο θαηά κήθνο ηνπ δηζθίνπ γηα ηηο δχν ζπλζήθεο νγθνκεηξηθήο παξνρήο ηνπ 

WF6 ζηελ είζνδν θαίλεηαη ζην ΢ρ. 3.8(γ). Σα απνηειέζκαηα ηνπ ΢ρ. 3.8 είλαη ζε πνιχ 

θαιή ζπκθσλία κε ηα απνηειέζκαηα ησλ Kleijn et al. (1991). 

 

΢ρήκα 3.8 Απνηειέζκαηα γηα ηε καθξν-θιίκαθα ρσξίο κηθξν-ηνπνγξαθία ζην δηζθίν. Ηζνυςείο ηνπ 

γξακκνκνξηαθνχ θιάζκαηνο ηνπ WF6 γηα νγθνκεηξηθή παξνρή (α) 1 sccm θαη (β) 100 sccm. (γ) Ο 

ξπζκφο απφζεζεο θαηά κήθνο ηεο αθηίλαο ηνπ δηζθίνπ γηα ηηο πεξηπηψζεηο ησλ δχν παξνρψλ. 

 ΢ηε ζπλέρεηα παξνπζηάδνληαη απνηειέζκαηα φπνπ ιακβάλεηαη ππφςε ε 

κηθξν-ηνπνγξαθία ζην δηζθίν. ΢ην ΢ρ. 3.9 παξνπζηάδεηαη ε θαηαλάισζε ηνπ WF6 

θαηά κήθνο ηνπ δηζθίνπ [΢ρ. 3.9(α)] θαη ε εμέιημε ηνπ κεηψπνπ απφζεζεο ζην ρξφλν 

εληφο ησλ δνκψλ [΢ρ. 3. 9(β)]. Ο κέζνο (ζην δηζθίν) ξπζκφο θαηαλάισζεο 

ζπλαξηήζεη ηνπ ρξφλνπ θαίλεηαη ζην ΢ρ. 3. 9(β) θαη νξίδεηαη σο,  
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 (3.16) 

φπνπ ν δείθηεο  j αληηζηνηρεί ζην ζπλνξηαθφ θειί j, Nb,w είλαη ν αξηζκφο ησλ 

ζπλνξηαθψλ θειηψλ ζην δηζθίν. ΢εκεηψλεηαη φηη φιεο νη επηθάλεηεο  jA  ηεο Δμ. (3.16) 

δηαηεξνχληαη ζηαζεξέο θαηά ηε δηάξθεηα ηεο απφζεζεο θαζψο απνηεινχλ ηκήκα ηνπ 

ππνινγηζηηθνχ ρσξίνπ ηεο καθξν-θιίκαθαο. Ζ Δμ. (3.16) απνηειεί ηε ζπλνξηαθή 
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ζπλζήθε ζην δηζθίν γηα ην ηζνδχγην κάδαο ηνπ WF6 θαη είλαη νπζηαζηηθά ε αλνηγκέλε 

ηηκή ηνπ ξπζκνχ θαηαλάισζεο ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ ρσξίο κηθξν-ηνπνγξαθία.  

Ζ χπαξμε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο (ηε ρξνληθή ηηκή t = 0) απμάλεη ηελ ελεξγή 

επηθάλεηα ζηελ νπνία ην W  κπνξεί λα απνηεζεί θαη γη‟ απηφ ν ξπζκφο θαηαλάισζεο 

ηνπ WF6 απμάλεηαη. Με ηελ εμέιημε ηνπ θαηλνκέλνπ ζην ρξφλν, ηα απιάθηα γεκίδνπλ  

 [βι. ΢ρ. 3.9(γ)] θαη ε ελεξγφο επηθάλεηα πξνζεγγίδεη ηελ επίπεδε επηθάλεηα ηνπ 

δηζθίνπ ρσξίο ηελ χπαξμε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο.  Όπσο γίλεηαη αληηιεπηφ θαη απφ 

ην ΢ρ. 3. 9(γ) ηα απιάθηα γεκίδνπλ ζηα ~15000 s θαη έπεηηα ν ξπζκφο θαηαλάισζεο 

ηνπ WF6 πξνζεγγίδεη ηελ ηηκή ηνπ ξπζκνχ ρσξίο ηελ χπαξμε κηθξν-ηνπνγξαθίαο [βι. 

΢ρ. 3. 9(α) θαη ΢ρ. 3. 9(β)]. 

΢ην ΢ρ. 3.10 θαίλνληαη ηα απνηειέζκαηα γηα ηελ πεξίπησζε ηεο νγθνκεηξηθήο 

παξνρήο ησλ 100 sccm WF6 ζηελ είζνδν. Όκνηα φπσο ζηελ πεξίπησζε ηνπ 1sccm, ν 

κέζνο ξπζκφο θαηαλάισζεο κεηψλεηαη κνλφηνλα θαη πξνζεγγίδεη ηελ ηηκή ηνπ 

ξπζκνχ θαηαλάισζεο ρσξίο ηελ χπαξμε κηθξν-ηνπνγξαθίαο ζην δηζθίν. ΢ηελ 

πεξίπησζε απηή ε κείσζε είλαη πην απφηνκε απφ ηελ πεξίπησζε ηνπ 1 sccm δηφηη ν 

ξπζκφο απφζεζεο είλαη κεγαιχηεξνο θαη ηα απιάθηα γεκίδνπλ πην γξήγνξα θαη ζρεδφλ 

ηαπηφρξνλα ζε φιε ηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ. 

 Ζ ζχγθξηζε ησλ εμειηζζφκελσλ κεηψπσλ ζηηο δχν πεξηπηψζεηο πνπ 

κειεηήζεθαλ γηα ηελ νγθνκεηξηθή παξνρή ηνπ WF6  ζηελ είζνδν [΢ρ. 3.9(γ) θαη 3.10 

(γ)] δείρλεη φηη ζηελ πεξίπησζε ηνπ 1 sccm ε απφζεζε είλαη αληζφηξνπε θαη ε δνκή 

θιείλεη αθήλνληαο θελφ κέζα ζην απιάθη. Γηα πςειή νγθνκεηξηθή παξνρή ηνπ WF6 ε 

απφζεζε είλαη ηζφηξνπε. Ζ δηαθνξά ζηηο δχν απηέο πεξηπηψζεηο νθείιεηαη ζηε 

δηαθνξεηηθή ηηκή ηνπ ζπληειεζηή πξνζθφιιεζεο ηνπ WF6, 
6WFS . ΢ηελ πεξίπησζε ηνπ 

1 sccm, ν ηνπηθφο 
6WFS είλαη ηεο ηάμεο 10

-2
 κε 10

-3
 θαη ζηελ πεξίπησζε ησλ  
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΢ρήκα 3.9 Ρπζκφο θαηαλάισζεο ηνπ WF6 θαη κέησπν εμέιημεο ζπλαξηήζεη ηνπ ρξφλνπ απφζεζεο γηα 

νγθνκεηξηθή παξνρή WF6 1 sccm. Ζ ππθλφηεηα ησλ απιαθηψλ ζην δηζθίν είλαη 1 απιάθη αλά 4 κm. (α) 

Καηαλάισζε ηνπ WF6 θαηά κήθνο ηνπ δηζθίνπ γηα ηζαπέρνληα ρξνληθά βήκαηα (5000 s). (β) Μέζε 

θαηαλάισζε ηνπ WF6 ζην δηζθίν. (γ) Δμέιημε κεηψπνπ εληφο απιαθηνχ ζηελ νκάδα ησλ απιαθηψλ απφ 

0.045 m έσο 0.05 m απφ ην θέληξν ηνπ δηζθίνπ ζε ηζαπέρνληα ρξνληθά βήκαηα (2500 s).  

 

 
 

΢ρήκα 3.10 Ρπζκφο θαηαλάισζεο ηνπ WF6 θαη κέησπν εμέιημεο ζπλαξηήζεη ηνπ ρξφλνπ απφζεζεο γηα 

νγθνκεηξηθή παξνρή WF6 100 sccm. Ζ ππθλφηεηα ησλ απιαθηψλ ζην δηζθίν είλαη 1 απιάθη αλά 4 κm. 

(α) Καηαλάισζε ηνπ WF6 θαηά κήθνο ηνπ δηζθίνπ γηα ηζαπέρνληα ρξνληθά βήκαηα (320 s). (β) Μέζε 

θαηαλάισζε ηνπ WF6 ζην δηζθίν. (γ) Δμέιημε κεηψπνπ εληφο απιαθηνχ ζηελ νκάδα απφ 0.045 m έσο 

0.05 m απφ ην θέληξν ηνπ δηζθίνπ ζε ηζαπέρνληα ρξνληθά βήκαηα (160 s).  
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΢ρήκα 3.11 Μέζνο ξπζκφο θαηαλάισζεο [Δμ. (3.16)] θαη κέζνο ηνπηθφο ξπζκφο απφζεζεο [εμ. (3.17)] 

ηνπ WF6 ζην δηζθίν ζπλαξηήζεη ηεο ππθλφηεηαο ησλ δνκψλ γηα νγθνκεηξηθή παξνρή ηνπ WF6 1 sccm 

ηε ρξνληθή ζηηγκή t = 0 s. 

100 sccm θπκαίλεηαη κεηαμχ 10
-5

 θαη 10
-6

. ΢ηελ πεξίπησζε ησλ 100 sccm, εμαηηίαο 

ηεο κηθξήο ηηκήο ηνπ 
6WFS  (κηθξή πηζαλφηεηα γηα πξνζθφιιεζε ζηελ επηθάλεηα), ν 

αξηζκφο επαλεθπνκπψλ – θαη επνκέλσο ε αλαθαηαλνκή ηεο ξνήο εληφο ησλ δνκψλ – 

είλαη πςειφο. ΢αλ απνηέιεζκα ε ξνή είλαη ζρεδφλ ε ίδηα ζε θάζε ζηνηρεηψδε 

επηθάλεηα ηεο κηθξν-δνκήο θαη ε απφζεζε είλαη ηζφηξνπε. Ζ αλαθαηαλνκή ηεο ξνήο 

δελ είλαη ηφζν ζεκαληηθή ζηελ πεξίπησζε ησλ 1 sccm πνπ ε ηηκή ηνπ
6WFS είλαη 

κεγαιχηεξε. Ζ πεξηνρή ηνπ απιαθηνχ ζην πιατλφ ηνηρίν θνληά ζηελ θνξπθή ηνπ [΢ρ. 

3.10(γ)] είλαη ε πεξηζζφηεξν εθηεζεηκέλε ζηνλ θχξην φγθν ηνπ αληηδξαζηήξα π.ρ. 

ιακβάλεη ην κεγαιχηεξν πνζνζηφ ηεο απεπζείαο ξνήο. Απηφο είλαη θαη ν ιφγνο ηνπ 

πςεινχ ξπζκνχ θαη ηεο αληζφηξνπεο απφζεζεο. 

Ζ επηξξνή ηεο ππθλφηεηαο ησλ απιαθηψλ ζην κέζν ξπζκφ θαηαλάισζεο ηνπ 

WF6 [βι. Δμ. (3.16)] θαίλεηαη ζην ΢ρ. 3.12. Αχμεζε ηεο ππθλφηεηαο πξνθαιεί αχμεζε  

ηνπ κέζνπ ξπζκνχ θαηαλάισζεο ηνπ WF6  πνπ ήηαλ αλακελφκελν θαζψο ε ελεξγφο 

επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ απμάλεηαη θαζψο ε ππθλφηεηα ησλ δνκψλ απμάλεηαη. Ο κέζνο 

ηνπηθόο ξπζκόο απόζεζεο νξίδεηαη σο, 
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΢ρήκα 3.12 Δμέιημε ηνπ κεηψπνπ γηα δηαθνξεηηθέο ηηκέο ηεο ππθλφηεηαο δνκψλ γηα ηηο ίδηεο ζπλζήθεο 

ιεηηνπξγίαο. Σν αξηζηεξφ κέξνο αληηζηνηρεί ζε ππθλφηεηα 8 απιάθηα αλά 32 κm θαη ην δεμί κέξνο ζε 2 

απιάθηα αλά 32 κm. Σα κέησπα πνπ παξνπζηάδνληαη αλήθνπλ ζε απιάθη ηεο νκάδαο απφ 0.045 m έσο 

0.05 m απφ ην θέληξν ηνπ δηζθίνπ, γηα ηζαπέρνληα ρξνληθά βήκαηα (2500 s) θαη γηα νγθνκεηξηθή 

παξνρή WF6 1 sccm.  

Οη επηθάλεηεο Aj ζηελ Δμ. (3.17) κεηαβάιινληαη θαηά ηε δηάξθεηα ηεο απφζεζεο 

θαζψο απνηεινχλ ην εμειηζζφκελν κέησπν ηνπ πκελίνπ εληφο ησλ κηθξν- δνκψλ. Ο 

κέζνο ηνπηθφο ξπζκφο απφζεζεο είλαη ε αλεγκέλε ηηκή ηνπ ξπζκνχ απφζεζεο ζηε 

κηθξν-ηνπνγξαθία ηνπ δηζθίνπ.  

Παξφιν πνπ ν κέζνο ξπζκφο θαηαλάισζεο ηνπ WF6 απμάλεηαη κε αχμεζε ηεο 

ππθλφηεηαο ησλ κηθξν- δνκψλ (ελεξγφο επηθάλεηα), ν κέζνο ηνπηθφο ξπζκφο 

απφζεζεο κεηψλεηαη εμαηηίαο ηνπ θαηλνκέλνπ εμάληιεζεο (loading phenomenon). Σν 

θαηλφκελν εμάληιεζεο έρεη παξαηεξεζεί ζε πεξηνρέο πνπ ην ειέγρνλ ζηάδην ηεο 

απφζεζεο είλαη ε δηάρπζε (θαηλφκελα κεηαθνξάο) (βι. Δλ. 3.5.3). Ζ πνζφηεηα ηνπ 

WF6 κεηψλεηαη εμαηηίαο ηεο απμεκέλεο θαηαλάισζεο πνπ νθείιεηαη ζηελ αχμεζε ηεο 

ελεξγνχ επηθάλεηαο κε απνηέιεζκα λα κεηψλεηαη ν κέζνο ξπζκφο απφζεζεο φπσο 

θαίλεηαη θαη ζην ΢ρ. 3.11.  

Ζ ππθλφηεηα ησλ κηθξν- δνκψλ ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ επεξεάδεη ηνλ 

ηνπηθφ ξπζκφ απφζεζεο εληφο ησλ κηθξν- δνκψλ. ΢ην ΢ρ. 3.12 θαίλεηαη ην κέησπν 

ηνπ απνηηζέκελνπ πκελίνπ γηα δχν δηαθνξεηηθέο ηηκέο ππθλφηεηαο κηθξν- δνκψλ [8 

απιάθηα αλά 32 κm (αξηζηεξά ζην ΢ρ. 3.12) θαη 2 απιάθηα αλά 32 κm (δεμηά ζην ΢ρ. 
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3.12] ζηηο ίδηεο ζπλζήθεο ιεηηνπξγίαο ηνπ αληηδξαζηήξα. ΢ηελ πξψηε πεξίπησζε γηα 

κεγάιε ππθλφηεηα κηθξν- δνκψλ ην απιάθη γεκίδεη θαη θιείλεη ζρεκαηίδνληαο έλα 

θελφ ζηα ~15000 s ελψ ζε δεχηεξε πεξίπησζε ζηα ~12500 s. Ζ ζπκπεξηθνξά απηή 

νθείιεηαη ζην φηη ν ηνπηθφο ξπζκφο απφζεζεο είλαη κεγαιχηεξνο ζηε δεχηεξε 

πεξίπησζε (βι. κέζν ηνπηθφ ξπζκφ θαηαλάισζεο ηνπ WF6, ΢ρ. 3.11). 

 Όπσο πξναλαθέξζεθε, αληαιιαγή πιεξνθνξίαο πξαγκαηνπνηείηαη απφ ηε 

καθξν-θιίκαθα ζηε κηθξν-θιίκαθα θαη αληίζηξνθα ζε θάζε ρξνληθφ βήκα. ΢ηελ 

παξνχζα παξάγξαθν εμεηάδεηαη ε πεξίπησζε πνπ ε αληαιιαγή ππνινγηζηηθήο 

πιεξνθνξίαο δελ πξαγκαηνπνηείηαη ζε θάζε ρξνληθφ βήκα, αιιά κία θαη κνλαδηθή 

θνξά. Ο Fluent ηξνθνδνηεί ηε κηθξν-θιίκαθα θαη πξαγκαηνπνηνχληαη νη ππνινγηζκνί 

γηα ηνλ ξπζκφ απφζεζεο εληφο ησλ κηθξν- δνκψλ θαη ε εμέιημε ηνπ κεηψπνπ ηνπ 

απνηηζέκελνπ πκελίνπ, φπσο ζηηο πξνεγνχκελεο παξαγξάθνπο. Ζ ζχγθξηζε ηνπ 

κεηψπνπ ηνπ απνηηζέκελνπ πκελίνπ ηεο πξνηεηλφκελεο κεζνδνινγίαο, ζε ζρέζε κε 

ηελ πεξίπησζε ρσξίο αλαηξνθνδφηεζε ηεο πιεξνθνξίαο θαίλεηαη ζην ΢ρ. 3.13. 

 Καηά ηε δηάξθεηα ηεο εμέιημεο ηνπ κεηψπνπ νη ζπλζήθεο ηεο αέξηαο θάζεο 

ζηνλ θχξην φγθν ηνπ αληηδξαζηήξα δελ κεηαβάιινληαη. Όπσο θαίλεηαη θαη ζην ΢ρ.  

 

΢ρήκα 3.13 (α) Δμέιημε κεηψπνπ απφ ηελ πξνηεηλφκελε κεζνδνινγία ζχδεπμεο (αξηζηεξά) θαη εμέιημε 

κεηψπνπ ρσξίο αλαηξνθνδφηεζε. Σα κέησπα παξνπζηάδνληαη γηα ηζαπέρνληα ρξνληθά βήκαηα (2500 s) 

(β) Σν γξακκνκνξηαθφ θιάζκα ηνπ WF6 θαηά κήθνο ηνπ δηζθίνπ γηα δηαθνξεηηθέο ρξνληθέο ζηηγκέο. 

Φαίλεηαη ε θακπχιε ζηελ νπνία δελ ππεηζέξρνληαη ππνινγηζκνί ζηε κηθξν-θιίκαθα Σα κέησπα πνπ 

παξνπζηάδνληαη αλήθνπλ ζε απιάθηα ηεο νκάδαο απφ 0.045 m έσο 0.05 m απφ ην θέληξν ηνπ δηζθίνπ 

θαη γηα νγθνκεηξηθή παξνρή WF6 1 sccm.  



 

 

88 

 

3.13(α), ην απιάθη γεκίδεη ζηα ~15000 s εθαξκφδνληαο ηελ πξνηεηλφκελε 

κεζνδνινγία ζχδεπμεο, ελψ γηα ηελ πεξίπησζε ρσξίο αλαηξνθνδφηεζε ην απιάθη 

γεκίδεη ζηα ~10000 s. Ζ δηαθνξά ησλ δχν πεξηπηψζεσλ έγθεηηαη ζην φηη ζηελ 

πεξίπησζε ρσξίο αλαηξνθνδφηεζε, ε καθξν-θιίκαθα δελ αληηιακβάλεηαη ηελ χπαξμε 

ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο θαη ηα αληηδξψληα – θαη ζπγθεθξηκέλα ην  WF6 - δελ 

κεηψλνληαη εμαηηίαο ηεο αχμεζεο ηεο ελεξγνχο επηθάλεηαο. Ζ κείσζε ηνπ 

γξακκνκνξηαθνχ θιάζκαηνο ηνπ WF6 θαηά κήθνο ηνπ δηζθίνπ, κε θαη ρσξίο 

αλαηξνθνδφηεζε, θαίλεηαη ζην ΢ρ. 3.13(β) ζε δηαθνξεηηθέο ρξνληθέο ζηηγκέο. Σν 

γξακκνκνξηαθφ θιάζκα ηνπ WF6 ηε ρξνληθή ζηηγκή t = 0 s είλαη ~510
-5 

 θαη 

απμάλεηαη ζηαδηαθά κε ηελ εμέιημε ζην ρξφλν θαζψο ηα απιάθηα γεκίδνπλ 

πξνζεγγίδνληαο ηελ ηηκή  7.210
-5

, πνπ αληηζηνηρεί ζηελ πεξίπησζε ρσξίο 

αλαηξνθνδφηεζε. 

3.5.2 ΥΑΑ Si κε πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία 

Σα αέξηα πνπ εηζέξρνληαη ζηνλ αληηδξαζηήξα είλαη άδσην (Ν2), σο θέξνλ 

αέξην θαη ζηιάλην (SiH4), σο πξφδξνκν πιηθφ. Ζ ξνή ηνπ αεξίνπ κίγκαηνο ζηελ είζνδν 

είλαη Qin = 1000 sccm κε ην γξακκνκνξηαθφ θιάζκα ηνπ SiH4, 
 

4

in

SiHf , λα είλαη 0.1. Ζ 

ππφινηπε πνζφηεηα είλαη Ν2. Ζ ζεξκνθξαζία ζηελ είζνδν είλαη 298 Κ θαη ζην δηζθίν 

1050 Κ. Σα εμσηεξηθά ηνηρψκαηα έρνπλ ζηαζεξή ζεξκνθξαζία 300 Κ. Ζ ζεξκνθξαζία 

ζην ππφζηξσκα ζηήξημεο ηνπ δηζθίνπ είλαη ίζε κε 300 Κ. ΢ε φια ηα ηνηρψκαηα ηνπ 

αληηδξαζηήξα ε βαζκίδα ησλ ζπζηαηηθψλ είλαη κεδεληθή εθηφο απφ ην δηζθίν ζην 

νπνίν πξαγκαηνπνηείηαη νη επηθαλεηαθέο αληηδξάζεηο. Ζ πίεζε ιεηηνπξγίαο ηνπ 

αληηδξαζηήξα είλαη 133 Pa. Οη παξαπάλσ ζπλζήθεο απνηεινχλ ηηο βαζηθέο 

ιεηηνπξγηθέο παξακέηξνπο ηνπ αληηδξαζηήξα. ΢ηε ζπλέρεηα εμεηάδεηαη πψο 

κεηαβάιινληαο ηηο ηηκέο ησλ παξακέηξσλ απηψλ κεηαβάιιεηαη ε αλνκνηνκνξθία ηνπ 

πκελίνπ κέζα ζηηο δνκέο.    

 Ζ πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ 

απνηειείηαη απφ νκνηφκνξθεο δνκέο ηεηξαγσληθήο δηαηνκήο (απιάθηα). Ζ ππθλφηεηα 

απιαθηψλ είλαη νκνηφκνξθε θαηά κήθνο ηνπ δηζθίνπ θαη είλαη ζηαζεξή ζηα 2 απιάθηα 

αλά 32 κm. To αξρηθφ βάζνο ησλ απιαθηψλ είλαη 3 κm θαη ην πιάηνο ηνπο 1 κm. Ζ 

δηαηνκή ηνπο είλαη παλνκνηφηππε θαηά κήθνο ηνπ επηπέδνπ θάζεην ζην ραξηί, νπφηε 

ην νινθιήξσκα ζηελ Eμ. (2.20) απινπνηείηαη ζε κνλνδηάζηαην θαη ε ηνπηθή ξνή 

ππνινγίδεηαη ζην κήθνπο ηφμνπ ηεο δηαηνκήο ηνπο. Γηα ηελ επίιπζε ηεο εμίζσζεο 
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εμέιημεο ηνπ κεηψπνπ, ε δηαθξηηνπνίεζε πνπ ρξεζηκνπνηείηαη είλαη Γx = Γy = 0.025 

κm. Σν ρξνληθφ βήκα (Δt) νξίδεηαη απφ ηo CFL θξηηήξην γηα επζηάζεηα θαη εμαξηάηαη 

απφ ηνλ ηνπηθφ ξπζκφ απφζεζεο (ηνπηθή ηαρχηεηα).  

 Ζ αλάιπζε αθνξά ζηελ επίδξαζε ηεο κεηαβνιήο ησλ ιεηηνπξγηθψλ 

παξακέηξσλ ηνπ αληηδξαζηήξα ζηελ αλνκνηνκνξθία απφζεζεο ζηα απιάθηα ηεο 

ηνπνγξαθίαο. Σα απνηειέζκαηα αθνξνχλ έλα απινπνηεκέλν ζχζηεκα ησλ δέθα 

αληηδξάζεσλ γηα ηελ απφζεζε Si. ΢πγθεθξηκέλα, ρξεζηκνπνηήζεθαλ νη αληηδξάζεηο 

(G1) ζηελ αέξηα θάζε θαη (S1), (S2) ζηελ επηθάλεηα.  Σν πνζνζηφ (%) 

αλνκνηνκνξθίαο 

Πίλαθαο 3.4 Μεηαβνιή ηεο νκνηνκνξθίαο απφζεζεο ηνπ πκελίνπ (FCx), x = b,s ζην εζσηεξηθφ ησλ 

απιαθηψλ.  ̅    θαη  ̅     είλαη ν κέζνο ξπζκφο ηεο εηεξνγελνχο αληίδξαζεο ηνπ SiH4 θαη ηνπ SiH2 

αληίζηνηρα  θαη   ̅   θαη   ̅     ν κέζνο θαηλφκελνο ζπληειεζηήο πξνζθφιιεζεο ηνπ SiH4 θαη ηνπ SiH2 

αληίζηνηρα. 

 
Pop       

(  )
 Ts Qin  ̅    

  ̅     
  ̅    

  ̅     
         

[Pa] [-] [K] [sccm] [kmol m-2 s-1] [-] [kmol m-2 s-1] [-] [%] [%] 

(α) 133 0.1 1050 1000 4.18·10
-7

 0.00294 3.50·10
-9

 1.0 91.8 91.6 

(β) 133 0.1 900 1000 2.37·10
-8

 0.00005 9.00·10
-11

 1.0 100.0 100.0 

(γ) 1033 0.1 1050 1000 6.66·10
-7

 0.00060 1.19·10
-7

 1.0 85.9 84.9 

(δ) 133 0.1 1050 100 1.24·10
-7

 0.00560 4.19·10
-10

 1.0 81.3 81.3 

(ε) 133 0.001 1050 1000 8.08·10
-9

 0.01499 9.95·10
-12

 1.0 67.4 67.2 

FCx ππνινγίδεηαη ηε ρξνληθή ζηηγκή πιήξσζεο ησλ δνκψλ ζχκθσλα κε ηε ζρέζε, 

 % 100
 

  
 

x
x

t

d
FC

d
 (3.18) 

φπνπ x = b, s. Σα κεγέζε db, ds θαη dt αθνξνχλ ζην πάρνο ηνπ πκελίνπ ζε ηξεηο 

ραξαθηεξηζηηθέο ζέζεηο ηνπ απιαθηνχ θαη ζπγθεθξηκέλα ζηε βάζε, ηελ ειεχζεξε 

επηθάλεηα θαη ηε κέζε ηνπ πιατλνχ ηνηρψκαηνο αληίζηνηρα [βι. ΢ρ. 3.14(ζη)]. 

 Δμεηάδνληαη, δηαδνρηθά, ε κείσζε ηεο Tw, ε αχμεζε ηεο Pop, θαη ε κείσζε ηνπ 

 

4

in

SiHf . Σα απνηειέζκαηα αθνξνχλ ζηηο ιεηηνπξγηθέο παξακέηξνπο ηνπ αληηδξαζηήξα 

φπσο απηέο αλαγξάθνληαη ζηηο ηέζζεξηο πξψηεο ζηήιεο ηνπ Πίλαθα 3.4 γηα ηε 

ρξνληθή ζηηγκή t ηεο πιήξσζεο ησλ απιαθηψλ.  

 Ζ νκνηνκνξθία απφζεζεο θαζνξίδεηαη απφ ηηο ηηκέο ησλ 
4SiHS  θαη 

2SiHS . Δλ 

γέλεη, ρακειέο ηηκέο ηνπ iS  (πνπ ζεκαίλνπλ ρακειή πηζαλφηεηα πξνζθφιιεζεο ηνπ  

ζηελ επηθάλεηα) απμάλνπλ ην πιήζνο ησλ επαλεθπνκπψλ ηνπ θαη έρνπλ σο \ 
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΢ρήκα 3.14 Γηαγξάκκαηα εμέιημεο ηνπ πξνθίι ζην εζσηεξηθφ ηεο ζπζηνηρίαο ησλ απιαθηψλ πνπ 

απέρνπλ απφ 0.06 m κέρξη 0.0625 m απφ ην θέληξν ηνπ ππνζηξψκαηνο γηα ιεηηνπξγηθέο παξακέηξνπο 

φπσο απηέο πεξηγξάθνληαη ζηνλ Πίλαθα 3.4. Σα πξνθίι παξνπζηάδνληαη γηα ηζαπέρνληα ρξνληθά 

βήκαηα (α) 38.4 s, (β) 468 s, (γ) 37 s, (δ) 224 s θαη (δ) 3120 s αληίζηνηρα. Οη κεηαβιεηέο dt, ds θαη db 

ζην (ζη) αληηπξνζσπεχνπλ ηξεηο ραξαθηεξηζηηθέο ζέζεηο κέηξεζεο ηνπ πάρνπο ηνπ πκελίνπ. 
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απνηέιεζκα ηελ νκνηφκνξθε αλαθαηαλνκή ηεο ξνήο ηνπ εληφο ηνπ απιαθηνχ. Έηζη 

θάζε ζηνηρεηψδεο επηθάλεηα δέρεηαη ην ίδην πνζφ ξνήο θαη ην πξνθίι απφζεζεο 

εμειίζζεηαη νκνηφκνξθα. 

 Αξρηθά παξνπζηάδνληαη ηα δηαγξάκκαηα εμέιημεο ηνπ πξνθίι ηνπ πκελίνπ [΢ρ. 

3.14(α)-(ε)] ζην εζσηεξηθφ ηεο ζπζηνηρίαο απιαθηψλ πνπ απέρνπλ απφ 0.06 m κέρξη 

0.0625 m απφ ην θέληξν ηνπ ππνζηξψκαηνο. ΢ην ΢ρ. 3.14(α) θαίλεηαη ην πξνθίι 

εμέιημεο ηνπ πκελίνπ θαηά ηελ πιήξσζε απιαθηνχ γηα ηελ πξψηε ζεηξά ιεηηνπξγηθψλ  

παξακέηξσλ (βι. Πίλαθα 3.4) ηνπ αληηδξαζηήξα. Ζ αλνκνηνκνξθία ηεο απφζεζεο 

είλαη κηθξή- πνπ ζεκαίλεη κεγάιεο ηηκέο γηα ηα FCb θαη FCs – θαη νθείιεηαη ζηελ 

ρακειή ηηκή ηνπ 
4SiHS .  

 Γηα λα ζπγθξηζνχλ κε ηελ πεξίπησζε (α) (βι. Πίλαθα 3.4), κία ζεηξά 

ππνινγηζκψλ πξαγκαηνπνηνχληαη πξνθεηκέλνπ λα εξεπλεζεί ε επίδξαζε ησλ 

ιεηηνπξγηθψλ παξακέηξσλ ηνπ αληηδξαζηήξα ζηελ νκνηνκνξθία πκελίνπ κέζα ζηηο 

δνκέο θαηά ηελ απφζεζε. Μείσζε ηεο Τw [πεξίπησζε (β)] νδεγεί ζε κηθξφηεξεο ηηκέο 

ηνπ 
4SiHS , νπφηε ε απφζεζε είλαη νκνηφκνξθε, δελ δεκηνπξγείηαη θελφ κέζα ζηηο 

δνκέο [΢ρ. 3.14(β)] θαη νη ηηκέο ησλ FCb θαη FCs είλαη κέγηζηεο. ΢ηελ πεξίπησζε (γ), 

παξφιν πνπ ε αύμεζε ηεο Pop  νδεγεί ζε ρακειφηεξε ηηκή γηα ην 
4SiHS , ηα FCb θαη FCs 

κεηψλνληαη. Απηή ε κε αλακελφκελε ζπκπεξηθνξά νθείιεηαη ζηελ πςειή ηηκή ηνπ

2SiHS . Δθφζνλ, ν κέζνο ξπζκφο απφζεζεο θαη γηα ηα δχν είδε είλαη ηεο ίδηαο ηάμεο  

(βι. Πίλαθα 3.4), ν 
2SiHS παίδεη ζεκαληηθφ ξφιν θαη νδεγεί ζηε κε νκνηφκνξθε 

απφζεζε θαη ζηε κείσζε ησλ FCb θαη FCs. Γηα ηηο δχν ηειεπηαίεο πεξηπηψζεηο πνπ 

κειεηήζεθαλ, κεηώλνληαο ην Qin [πεξίπησζε (δ)]  θαη ην
 

4

in

SiHf
 
[πεξίπησζε (ε)], o 

2SiHS

απμάλεηαη, νπφηε ην θελφ κεγαιψλεη [βι. ΢ρ. 3.14(δ) θαη (ε)] θαη ηα FCb θαη FCs  

κεηψλνληαη. Ηδηαίηεξα ζηελ πεξίπησζε (ε) παξαηεξείηαη ην κεγαιχηεξν θελφ κε ηηο 

κηθξφηεξεο ηηκέο γηα ηα FCb θαη FCs. 

΢ηo ΢ρ. 3.15, παξνπζηάδεηαη ε κεηαβνιή ηνπ κέζνπ ξπζκνχ θαηαλάισζεο ησλ 

ζπζηαηηθψλ πνπ ζπκκεηέρνπλ ζηηο επηθαλεηαθέο αληηδξάζεηο (SiH4 θαη SiH2) 

ζπλαξηήζεη ηνπ ρξφλνπ απφζεζεο γηα ηελ πεξίπησζε (α). Καηά ηελ έλαξμε ησλ 

ππνινγηζκψλ (t = 0 sec), ηα απιάθηα είλαη θελά, ν κέζνο ξπζκφο θαηαλάισζεο ηνπ 

SiH4 είλαη απμεκέλνο ζε ζρέζε κε ηε κέζε θαηαλάισζή ηνπ ζηελ πεξίπησζε πνπ δελ 

ππάξρεη ηνπνγξαθία. Ζ χπαξμε ηεο ηνπνγξαθίαο απμάλεη ηελ επηθάλεηα ζηελ νπνία 

κπνξεί λα απνηεζεί ην Si θαη θαη‟ επέθηαζε ην ξπζκφ θαηαλάισζεο ηνπ SiH4. Ζ  
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΢ρήκα 3.15 Μεηαβνιή ηνπ κέζνπ ξπζκνχ θαηαλάισζεο ησλ ζπζηαηηθψλ πνπ ζπκκεηέρνπλ ζηηο 

επηθαλεηαθέο αληηδξάζεηο (SiH4 θαη SiH2) ζπλαξηήζεη ηνπ ρξφλνπ απφζεζεο γηα ιεηηνπξγηθέο 

παξακέηξνπο ηνπ αληηδξαζηήξα  Pop = 133 Pa, 
 

4
0 1

in

SiH
f . ,  Qin = 1000 sccm, Tw  = 1050 K. 

αχμεζε ηνπ ξπζκνχ θαηαλάισζεο ηνπ SiH4 κεηψλεη ηελ ηηκή ηνπ 
4SiHf  ζηνλ θχξην 

φγθν ηνπ αληηδξαζηήξα θαη ηελ επηθάλεηα ηνπ ππνζηξψκαηνο, έρνληαο σο 

απνηέιεζκα ηε κείσζε ηνπ ξπζκνχ ηεο νκνγελνχο αληίδξαζεο θαη ηεο παξαγσγήο ηνπ 

SiH2. Μεησκέλε παξαγσγή SiH2 ζπλεπάγεηαη θαη κεησκέλε θαηαλάισζε ηνπ SiH2 

ζην ππφζηξσκα. Με ηελ πάξνδν ηνπ ρξφλνπ, ηα απιάθηα γεκίδνπλ θαη κεηά ηελ 

πιήξσζή ηνπο νη κέζνη ξπζκνί θαηαλάισζεο θαη ησλ δχν ζπζηαηηθψλ πξνζεγγίδνπλ 

ηνπο κέζνπο ξπζκνχο γηα ηελ πεξίπησζε  επίπεδεο επηθάλεηαο δηζθίνπ. 

 Ζ επίδξαζε ηεο χπαξμεο ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο ζηνλ ξπζκφ απφζεζεο θαη 

ζηελ αέξηα ζχζηαζε ζηνλ θχξην φγθν ηνπ αληηδξαζηήξα θαίλεηαη ζην ΢ρ. 3.16. ΢ην 

΢ρ. 3.16(α) θαίλεηαη ν κέζνο ξπζκφο απφζεζεο ηνπ Si ζε κηθξν-ηνπνγξαθία κε 

απιάθηα ζε ζρέζε κε ηνλ ρξφλν απφζεζεο. Γηα t = 0 s ηα απιάθηα είλαη άδεηα [βι. ΢ρ. 

3.16(γ)]. ΢ε ζχγθξηζε κε ηελ πεξίπησζε ρσξίο κηθξν-ηνπνγξαθία ζην δηζθίν, ε  

δηαζέζηκε γηα απφζεζε επηθάλεηα είλαη κεγαιχηεξε θαη ε θαηαλάισζε ησλ 

αληηδξψλησλ (SiH4 θαη SiH2) είλαη θαη απηή κεγαιχηεξε. Ζ απμεκέλε θαηαλάισζε 

απνθέξεη ηελ ειάηησζε ησλ αληηδξψλησλ θνληά ζην δηζθίν [βι. γξακκνκνξηαθφ 

θιάζκα SiH4, ΢ρ. 3.16(β)] θαη κείσζε ηνπ ξπζκνχ απφζεζεο. Με ηελ πάξνδν ηνπ 

ρξφλνπ, ηα απιάθηα γεκίδνπλ θαη κεηά ηελ πιήξσζή ηνπο ν ξπζκφο απφζεζεο 

πιεζηάδεη ηε  
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΢ρήκα 3.16 Ζ επίδξαζε ηνπ ρξφλνπ απφζεζεο ζηνλ ξπζκφ απφζεζεο θαη ηελ ζχζηαζε ηεο αέξηαο 

θάζεο. α) Ο κέζνο ξπζκφο απφζεζεο ηνπ Si ζε πξνζρεκαηηζκέλε ηνπνγξαθία πεξίπησζε (α) [βι. 

Πίλαθα 3.4]. β) Σν γξακκνξηαθφ θιάζκα ηνπ SiH4 γηα t = 0s. γ) ΢ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ζπζηάδαο 

απιαθηψλ γηα t = 0s. δ) Σν γξακκνξηαθφ θιάζκα ηνπ SiH4 γηα t = 190 s. ε) ΢ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε 

ζπζηάδαο απιαθηψλ γηα t = 190 s (κεηά ηελ πιήξσζε). ζη) Σν γξακκνξηαθφ θιάζκα ηνπ SiH4 ρσξίο 

κηθξν-ηνπνγξαθία ζην δηζθίν. 

πεξίπησζε ρσξίο κηθξν-ηνπνγξαθία. Δπηπιένλ, κεηά ηελ πιήξσζε ησλ απιαθηψλ, ε 

ζχζηαζε ηεο αέξηαο θάζεο πιεζηάδεη ηε ζχζηαζε γηα ηελ πεξίπησζε ρσξίο κηθξν-

ηνπνγξαθία [βι. ΢ρ. 3.16(δ) θαη 3.16(ζη)]. Σα απνηειέζκαηα ηνπ ΢ρ. 3.16 δείρλνπλ 

φηη ε χπαξμε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο ζην δηζθίν κπνξεί λα επεξεάζεη ηε ζχζηαζε 

ζηελ αέξηα θάζε. Λεπηνκεξήο αλάιπζε γηα ηελ επίδξαζε ζηελ ζχζηαζε ηεο αέξηαο 

θάζε ηνπ αληηδξαζηήξα απφ ηελ χπαξμε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο πξαγκαηνπνηείηαη 

ζηελ Δλ. 3.5.4. 

3.5.3 Δπίδξαζε ηεο κηθξν-θιίκαθαο ζην δηάγξακκα Arrhenius 

 To δηάγξακκα Arrhenius απνηειεί έλα απφ ηα πην ζεκαληηθά εξγαιεία γηα ηνλ 

ζρεδηαζκφ θαη ξχζκηζε ησλ δηεξγαζηψλ ΥΑΑ. ΢ε έλα δηάγξακκα Arrhenius θαίλνληαη 

ν κέζνο ξπζκφο απφζεζεο ζην δηζθίν ζπλαξηήζεη ηνπ αληηζηξφθνπ ηεο ζεξκνθξαζίαο 

ηνπ δηζθίνπ, Τw. Σξεηο πεξηνρέο θαίλνληαη ζε έλα δηάγξακκα Arrhenius νη νπνίεο  

ραξαθηεξίδνληαη απφ ηνλ κεραληζκφ πνπ ειέγρεη ηελ απφζεζε ηνπ πκελίνπ [βι. ΢ρ. 

3.17]. Δλ γέλεη, δχν κεραληζκνί είλαη ππεχζπλνη γηα ηνλ ξπζκφ απφζεζεο: Σα 

θαηλφκελα κεηαθνξάο (κεηαθνξά ησλ αληηδξψλησλ ζην δηζθίν) θαη νη επηθαλεηαθέο 
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αληηδξάζεηο. Αλάινγα κε ηε ζρεηηθή ηαρχηεηά ηνπο, ν πην αξγφο κεραληζκφο είλαη 

απηφο πνπ ειέγρεη ηνλ ξπζκφ. Έηζη, ζηηο ρακειέο ζεξκνθξαζίεο ε πεξηνρή νλνκάδεηαη 

πεξηνρή αληίδξαζεο (reaction limited regime) θαη ν ειέγρσλ κεραληζκφο είλαη ε 

αληίδξαζε ε νπνία είλαη θαη ην αξγφ ζηάδην. ΢ηηο πςειέο ζεξκνθξαζίεο ν ειέγρσλ 

κεραληζκφο είλαη ηα θαηλφκελα κεηαθνξάο θαη ε πεξηνρή νλνκάδεηαη πεξηνρή 

κεηαθνξάο ή δηάρπζεο (diffusion ή transport limited regime). ΢ηηο ελδηάκεζεο 

ζεξκνθξαζίεο θαη νη δχν κεραληζκνί είλαη ζεκαληηθνί θαη ε πεξηνρή νλνκάδεηαη 

κεηαβαηηθή πεξηνρή (transition  regime). 

 Σν δηάγξακκα Arrhenius επεξεάδεηαη απφ ηε κεηαβνιή ησλ ιεηηνπξγηθψλ 

παξακέηξσλ ηνπ αληηδξαζηήξα. O Kleijn (2002) έρεη δείμεη, ρξεζηκνπνηψληαο έλα 

απινπζηεπκέλν κνληέιν θαηαθφξπθνπ αληηδξαζηήξα θαη γηα κία επηθαλεηαθή  

 

΢ρήκα 3.17 Σππηθφ δηάγξακκα Arrhenius. Φαίλνληαη νη δηαθνξεηηθέο πεξηνρέο ειέγρνπ ηνπ ξπζκνχ 

απφζεζεο. Ζ ελέξγεηα ελεξγνπνίεζεο ηεο επηθαλεηαθήο αληίδξαζεο, Ea, ππνινγίδεηαη απφ ηελ θιίζε 

ηεο επζείαο ζηελ πεξηνρή αληίδξαζεο.  

αληίδξαζε δηάζπαζεο πξψηεο ηάμεο, φηη ε κεηαβνιή ησλ ιεηηνπξγηθψλ παξακέηξσλ 

ηνπ αληηδξαζηήξα, φπσο ε πίεζε ιεηηνπξγίαο θαη ε νγθνκεηξηθή παξνρή ζηελ είζνδν, 

κεηαβάινπλ ηε κνξθή ηνπ δηαγξάκκαηνο Arrhenius. ΢πγθεθξηκέλα - θαη ζε ζρέζε κε 

έλα ηππηθφ δηάγξακκα Arrhenius [βι. ΢ρ. 3.18(α)] - αχμεζε ηεο πίεζεο ιεηηνπξγίαο 

ηνπ αληηδξαζηήξα γηα ζηαζεξή ζπγθέληξσζε ηνπ αληηδξψληνο ζηελ είζνδν έρεη σο 

απνηέιεζκα ηε κεηαηφπηζε ηεο πεξηνρήο θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο ζε ρακειφηεξεο 

ζεξκνθξαζίεο [βι. ΢ρ. 3.18(β)]. Αχμεζε ηεο πίεζεο ιεηηνπξγίαο κε ζηαζεξφ ην 

γξακκνξηαθφ θιάζκα ηνπ αληηδξψληνο ζηελ είζνδν νδεγεί ζε κεηαηφπηζε ηεο 

πεξηνρήο αληίδξαζεο ζε ρακειφηεξεο ζεξκνθξαζίεο [βι. ΢ρ. 3.18(γ)]. Αχμεζε ηεο 
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ζπλνιηθήο παξνρήο ζηελ είζνδν κε ζηαζεξή ηελ πίεζε ιεηηνπξγίαο θαη ην 

γξακκνξηαθφ θιάζκα ηνπ  

 

΢ρήκα 3.18 Δπίδξαζε ηεο κεηαβνιήο ησλ ιεηηνπξγηθψλ παξακέηξσλ αληηδξαζηήξα ζην δηάγξακκα 

Arrhenius.(α) Σππηθφ δηάγξακκα Arrhenius (β) Αχμεζε ηεο πίεζεο ιεηηνπξγίαο ηνπ αληηδξαζηήξα γηα 

ζηαζεξή ζπγθέληξσζε ηνπ αληηδξψληνο. (γ)  Αχμεζε ηεο πίεζεο ιεηηνπξγίαο ηνπ αληηδξαζηήξα γηα 

ζηαζεξφ γξακκνξηαθφ θιάζκα ηνπ αληηδξψληνο. (δ) Αχμεζε ηεο ζπλνιηθήο παξνρήο εηζφδνπ κε 

ζηαζεξή πίεζε ιεηηνπξγίαο θαη γξακκνξηαθφ θιάζκα ηνπ αληηδξψληνο.  

αληηδξψληνο κεηαηνπίδεη ηελ πεξηνρή ησλ θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο ζε πςειφηεξεο 

ζεξκνθξαζίεο [βι. ΢ρ. 3.18(δ)]. 

 Ζ επηινγή ησλ ζπλζεθψλ ζηηο νπνίεο ζα πξαγκαηνπνηεζεί ε δηεξγαζία 

θαζνξίδνληαη απφ ηηο ηδηφηεηεο ηνπ ηειηθνχ πξντφληνο, ηνπ πκελίνπ. Αλ ην επηζπκεηφ 

πξντφλ έρεη σο βαζηθφ ηνπ ραξαθηεξηζηηθφ ηελ νκνηνκνξθία, ηφηε νη παξάκεηξνη ηεο 

δηεξγαζίαο ζα πξνζαξκνζηνχλ έηζη ψζηε ε απφζεζε λα πξαγκαηνπνηεζεί ζηελ 

πεξηνρή αληίδξαζεο (Choy 2003) εηο βάξνο φκσο ηνπ ξπζκνχ αλάπηπμεο ν νπνίνο έρεη 

ηηο ρακειφηεξεο ηηκέο ηνπ. Αλ ε δηεξγαζία πξνζαλαηνιίδεηαη ζε πςεινχο ξπζκνχο 

απφζεζεο ηφηε ε ιεηηνπξγία ζηε πεξηνρή ησλ θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο ζα επηιεγεί 

(Choy 2003) εηο βάξνο ηεο νκνηνκνξθίαο ηνπ πκελίνπ. ΢χκθσλα κε ηα παξαπάλσ σο 

«βέιηηζηε» ιχζε είλαη ε επηινγή ησλ παξακέηξσλ ζηε κεηαβαηηθή πεξηνρή πνπ ν 

ξπζκφο απφζεζεο έρεη πςειέο ηηκέο θαη ην πκέλην πςειή νκνηνκνξθία.  

 Ζ χπαξμε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο είλαη έλαο επηπιένλ παξάγνληαο ν νπνίνο 

επεξεάδεη έλα δηάγξακκα Arrhenius. ΢ηε ζπλέρεηα παξνπζηάδνληαη απνηειέζκαηα 

απφ ηελ επίδξαζε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο ζην δηάγξακκα Arrhenius γηα ηελ 

πεξίπησζε ηφζν ηνπ W φζν θαη ηνπ Si. 
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 Αξρηθά, ε αλάιπζε πξαγκαηνπνηείηαη γηα ηε δηεξγαζία ΥΑΑ W, γηα ηελ 

πεξίπησζε πνπ ην WF6 ζηελ είζνδν ηνπ αληηδξαζηήξα είλαη 100 sccm (βι. Δλ. 3.5.1) 

θαη γηα ζεξκνθξαζίεο δηζθίνπ απφ 473 Κ έσο 850 Κ. ΢ε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο ην 

αξρηθφ πιάηνο θαη βάζνο ησλ δνκψλ είλαη 1 κm θαη 3 κm αληίζηνηρα. H ππθλφηεηα 

ησλ δνκψλ είλαη 16 απιάθηα αλά 32 κm.  

΢ην ΢ρ. 3.19(α) θαίλεηαη ν ξπζκφο απφζεζεο ηνπ W γηα ηηο πεξηπηψζεηο κε θαη 

ρσξίο κηθξν-ηνπνγξαθία (ζπκβαηηθνί ππνινγηζκνί) ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ θαη 

γηα Tw = 773 K. Δμαηηίαο ηνπ θαηλνκέλνπ εμάληιεζεο ν ξπζκφο απφζεζεο θαηά κήθνο 

ηεο αθηίλαο ηνπ δηζθίνπ κεηψλεηαη ζε ζρέζε κε ηνπο ζπκβαηηθνχο ππνινγηζκνχο. Γηα 

ηελ θαηαζθεπή ηνπ δηαγξάκκαηνο Arrhenius, ΢ρ. 3.19(β) ν κέζνο ξπζκφο απφζεζεο 

θαηά κήθνο ηνπ δηζθίνπ ππνινγίδεηαη σο, 

1
κέζνο ξπζκφο απφζεζεο : sx

xL

M
r dL

L 
 (3.19) 

φπνπ 
s

x  θαη Mx  είλαη ε ππθλφηεηα θαη ην κνξηαθφ βάξνο ηνπ απνηηζέκελνπ πιηθνχ. 

To L θαη ην r
s 

εμαξηψληαη απφ ην είδνο ησλ ππνινγηζκψλ. ΢ηνπο ζπκβαηηθνχο 

ππνινγηζκνχο ην L είλαη ε επηθάλεηα ηνπ επίπεδνπ δηζθίνπ ( L A , βι. ΢ρ. 3.1 ) θαη 

sr είλαη ν ξπζκφο ηεο επηθαλεηαθήο αληίδξαζεο ππνινγηζκέλνο ζε απηή ηελ 

επηθάλεηα. ΢ηελ πεξίπησζε ησλ ππνινγηζκψλ κε χπαξμε κηθξν-ηνπνγξαθίαο ην L 

είλαη ε επηθάλεηα κε ηε κηθξν-ηνπνγξαθία ( L A , βι. ΢ρ. 3.1 ) θαη sr ν ξπζκφο ηεο 

επηθαλεηαθήο αληίδξαζεο ππνινγηζκέλνο ζηελ επηθάλεηα κε κηθξν-ηνπνγξαθία.  

      Υξεζηκνπνηψληαο ηελ Δμ. (3.19) θαηαζθεπάδνληαη ηα δηαγξάκκαηα Arrhenius πνπ 

θαίλνληαη ζην ΢ρ. 3.19(β). Σα απνηειέζκαηα κε ηελ χπαξμε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο 

ζην δηζθίν παξνπζηάδνληαη γηα t = 0s, δειαδή φηαλ ηα απιάθηα είλαη άδεηα θαη ε 

επηξξνή ηνπο ζηνλ ξπζκφ απφζεζεο είλαη κέγηζηε. Απφ ην ΢ρ. 3.19(β) γίλεηαη 

αληηιεπηφ φηη ην ζπκβαηηθφ δηάγξακκα Arrhenius επεξεάδεηαη απφ ηελ χπαξμε ηεο 

κηθξν-ηνπνγξαθίαο θπξίσο ζηε κεηαβαηηθή πεξηνρή θαη ζηελ πεξηνρή δηάρπζεο, ελψ 

ζηελ πεξηνρή πνπ ν ξπζκφο ειέγρεηαη απφ ηελ αληίδξαζε παξακέλεη ακεηάβιεην. Ζ 

χπαξμε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο έρεη σο απνηέιεζκα ηελ αχμεζε ηεο ελεξγνχ 

επηθάλεηαο γηα απφζεζε θαη - παξφιν πνπ ε θαηαλάισζε ηνπ WF6 απμάλεη (βι. Δλ. 

3.5.1) - ν ξπζκφο απφζεζεο κεηψλεηαη εμαηηίαο ηνπ θαηλνκέλνπ εμάληιεζεο πνπ είλαη 

ηδηαίηεξα ζεκαληηθφ ζηελ πεξηνρή δηάρπζεο. Δπηπιένλ, ε χπαξμε ηεο κηθξν-
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ηνπνγξαθίαο κεηαηνπίδεη ην ζεκείν κεηάβαζεο ηνπ ηξνπνπνηεκέλνπ δηαγξάκκαηνο 

Arrhenius ζε ρακειφηεξεο ζεξκνθξαζίεο έλαληη ηνπ ζπκβαηηθνχ.   

 

΢ρήκα 3.19 (α) Ρπζκφο απφζεζεο θαηά κήθνο ηεο αθηίλαο ηνπ δηζθίνπ γηα  Tw = 773 K.   Δμαηηίαο ηνπ 

θαηλνκέλνπ εμάληιεζεο ν ξπζκφο απφζεζεο φηαλ ππάξρεη κηθξν-ηνπνγξαθία ζηελ επηθάλεηα ηνπ 

δηζθίνπ κεηψλεηαη. (β) Γηαγξάκκαηα Arrhenius γηα ζπκβαηηθνχο ππνινγηζκνχο (ρσξίο κηθξν-  

ηνπνγξαθία) θαη γηα ππνινγηζκνχο κε κηθξν-ηνπνγξαθία. Σα ζεκεία Α, Β θαη Γ ζην ηξνπνπνηεκέλν 

δηάγξακκα Arrhenius αληηζηνηρνχλ ζηηο  πεξηνρέο αληίδξαζεο (Τw = 473 Κ), κεηαβαηηθή πεξηνρή       

(Τw = 673 Κ) θαη πεξηνρή δηάρπζεο (Τw = 850 Κ) αληίζηνηρα.  

 Σξία ζεκεία ζεκεηψλνληαη ζην ηξνπνπνηεκέλν δηάγξακκα Arrhenius ηνπ ΢ρ. 

3.19(β): ην ζεκείν Α γηα Tw = 473 Κ θαη βξίζθεηαη ζηελ πεξηνρή αληίδξαζεο, ην 

ζεκείν Β γηα Tw = 673 Κ ζηε κεηαβαηηθή πεξηνρή θαη ζην ζεκείν Γ γηα Tw = 850 Κ 

ζηελ πεξηνρή δηάρπζεο. Γηα απηά ηα ζεκεία, ζην ΢ρ. 3.20 παξνπζηάδεηαη ην πξνθίι 

εμέιημεο ηνπ πκελίνπ γηα δηαθνξεηηθέο ρξνληθέο ζηηγκέο κέρξη ηελ πιήξσζε ησλ 

δνκψλ. Παξαηεξείηαη φηη ζηελ πεξηνρή ηεο αληίδξαζεο ε απφζεζε κέζα ζηε δνκή 

είλαη νκνηφκνξθε [βι. ΢ρ. 3.20(Α)]. Απμάλνληαο ηε ζεξκνθξαζία ζηελ πεξηνρή 

κεηάβαζεο έλα κηθξφ θελφ αξρίδεη λα δεκηνπξγείηαη θαηά ηελ πιήξσζε ησλ δνκψλ, 

ην νπνίν δηνγθψλεηαη ζηελ πεξηνρή ησλ θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο. Ζ ζπκπεξηθνξά 

απηή έρεη παξαηεξεζεί θαη ζηηο πεηξακαηηθέο εξγαζίεο ησλ Sell et al. (2003) θαη 

Raupp et al. (1990) γηα δηαθνξεηηθά φκσο ρεκηθά ζπζηήκαηα. 

 Ζ δεκηνπξγία ή κε θελνχ θαηά ηελ πιήξσζε ησλ δνκψλ, φπσο έρεη 

πξναλαθεξζεί, νθείιεηαη ζηελ ηηκή ηνπ ζπληειεζηή πξνζθφιιεζεο ηνπ ζπζηαηηθνχ i, 

Si. Mηθξέο ηηκέο ηνπ Si ζεκαίλεη πςειφ ξπζκφ επαλεθπνκπψλ – θαη άξα ε 

αλαθαηαλνκή ηεο ξνήο δνκψλ είλαη ζεκαληηθή – κε απνηέιεζκα θάζε ζηνηρεηψδεο 
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επηθάλεηα λα δέρεηαη ηελ ίδηα ξνή θαη ε απφζεζε λα είλαη ηζνηξνπηθή. Αληίζεηα, γηα 

πςειέο ηηκέο ηνπ Si επλνείηαη ε δεκηνπξγία θελνχ εμαηηίαο αληζφηξνπεο θαηαλνκήο  

 

΢ρήκα 3.20 ΢χζηεκα εμέιημεο ηνπ πκελίνπ εληφο ζπζηάδαο δνκψλ πνπ εθηείλεηαη απφ 0.06 κέρξη 

0.0625 m απφ ην θέληξν ηνπ δηζθίνπ γηα (Α) Τw = 473 K (πεξηνρή αληίδξαζεο), (Β) Τw = 673 K 

(κεηαβαηηθή πεξηνρή) θαη (Γ) Σw = 673 K (πεξηνρή δηάρπζεο). Σα ζεκεία Α, Β θαη Γ αληηζηνηρνχλ ζηα 

ζεκεία ηνπ ηξνπνπνηεκέλνπ δηαγξάκκαηνο Arrhenius [βι. ΢ρ. 3.19(β)].  

ηεο ξνήο. ΢ην ΢ρ. 4 θαίλεηαη ν κέζνο ζπληειεζηήο πξνζθφιιεζεο, iS  , ζπλαξηήζεη 

ηεο αληίζηξνθεο Tw. Ζ πνζφηεηα iS ππνινγίδεηαη σο, 

1
i i

L

S S dL
L

   (3.20) 
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κε i   WF6, H2, L είλαη ε επηθάλεηα κε κηθξν-ηνπνγξαθία ( L A , βι. ΢ρ. 3.1 ). Απφ 

ην ΢ρ. 3.21 είλαη μεθάζαξν φηη θαζψο θηλνχκαζηε απφ ρακειέο ζε πςειέο 

ζεξκνθξαζίεο ν iS   ηφζν ηνπ WF6, 
6WFS  , φζν θαη ηνπ Ζ2, 

2HS   απμάλνληαη  

 

΢ρήκα 3.21 Μέζε ηηκή ηνπ ζπληειεζηή πξνζθφιιεζεο ηνπ WF6, 
6WFSi   θαη ηνπ Ζ2, 2H  . Σα 

απνηειέζκαηα παξνπζηάδνληαη γηα t = 0s. Σα ζεκεία Α, Β θαη Γ αληηζηνηρνχλ ζηα ζεκεία ηνπ 

ηξνπνπνηεκέλνπ δηαγξάκκαηνο Arrhenius [βι. ΢ρ. 3.19(β)].  

κε απνηέιεζκα ηε δεκηνπξγία ηνπ θελνχ ζηηο πςειέο ζεξκνθξαζίεο. Αμίδεη λα 

ζεκεησζεί ε πςειή ηηκή ηνπ 
6WFS   ζηνπο 850 Κ, ε νπνία πξνζεγγίδεη ην 0.6 θαη 

νδεγεί ζηε δεκηνπξγία ηνπ κεγάινπ θελνχ ηνπ ΢ρ. 3.20(Γ) ζηνπο 850 Κ. 

 Όπσο θαη ζηελ πεξίπησζε ηνπ W, ην ζπκβαηηθφ θαη ηξνπνπνηεκέλν 

δηάγξακκα Arrhenius θαηαζθεπάδνληαη γηα ηε δηεξγαζία απφζεζεο Si. ΢ε απηήλ ηελ 

πεξίπησζε ρξεζηκνπνηείηαη ην ζχλνιν ησλ δέθα αληηδξάζεσλ πνπ πεξηγξάθεηαη ζηελ  

Δλ. 3.4.4. Οη ζπλζήθεο ζηε καθξν-θιίκαθα είλαη φπσο απηέο πεξηγξάθνληαη ζηελ Δλ. 

3.5.2, κε ηε δηαθνξά φηη ην  

4

in

SiHf  ζηελ είζνδν ηνπ αληηδξαζηήξα είλαη 0.001. Tα 

απιάθηα έρνπλ αξρηθφ πιάηνο 1 κm θαη αξρηθφ βάζνο 3 κm. Ζ ππθλφηεηα ηνπο είλαη 

16 απιάθηα αλά 32 κm. Tα δηαγξάκκαηα Arrhenius θαίλνληαη ζην ΢ρ. 3.22. Όπσο θαη 

ζηελ πεξίπησζε ηνπ W, ε χπαξμε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο επεξεάδεη ην ζπκβαηηθφ 

δηάγξακκα Arrhenius ζηελ πεξηνρή δηάρπζεο θαη κεηαθηλεί ηελ αθεηεξία ηεο 

κεηαβαηηθήο πεξηνρήο ζε κηθξφηεξεο ζεξκνθξαζίεο. Σν ζπκβαηηθφ θαη ην 

ηξνπνπνηεκέλν δηάγξακκα Arrhenius ηαπηίδνληαη ζηελ πεξηνρή αληίδξαζεο.  

 ΢ην ηξνπνπνηεκέλν δηάγξακκα Arrhenius ηνπ ΢ρ. 3.22 ζεκεηψλνληαη ηξία 

ζεκεία πνπ αληηζηνηρνχλ ζηηο ηξεηο ραξαθηεξηζηηθέο πεξηνρέο ηνπ δηαγξάκκαηνο 
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Arrhenius: ην ζεκείν Γ πνπ γηα Τw = 800 Κ ζηελ πεξηνρή αληίδξαζεο, ην ζεκείν Δ γηα 

Τw = 950 Κ ζηε κεηαβαηηθή πεξηνρή θαη ζην ζεκείν Ε γηα Τw = 850 Κ ζηελ  

 

 

΢ρήκα 3.22 Γηαγξάκκαηα Arrhenius γηα ζπκβαηηθνχο ππνινγηζκνχο (ρσξίο κηθξν-  ηνπνγξαθία) θαη 

γηα ππνινγηζκνχο κε κηθξν-ηνπνγξαθία. Σα ζεκεία Γ, Δ θαη Ε ζην ηξνπνπνηεκέλν δηάγξακκα 

Arrhenius αληηζηνηρνχλ ζηηο  πεξηνρέο αληίδξαζεο (Τw = 800 Κ), κεηαβαηηθή πεξηνρή (Τw = 950 Κ) θαη 

πεξηνρή θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο (Τw = 1100 Κ) αληίζηνηρα.  

πεξηνρή δηάρπζεο. Όπσο θαη ζηελ πεξίπησζε ηνπ W, ζηελ πεξηνρή ηεο αληίδξαζεο ηα  

απιάθηα γεκίδνπλ νκνηφκνξθα [βι. ΢ρ. 3.23(Γ)] ελψ θαζψο απμάλεηαη ε ζεξκνθξαζία 

– ζηε κεηαβαηηθή θαη ζηελ πεξηνρή δηάρπζεο - ηα απιάθηα θιείλνπλ ζρεκαηίδνληαο 

θελφ [βι. ΢ρ. 3.23(Δ) θαη (Ε)]. Ζ επίδξαζε ηεο ζεξκνθξαζίαο ηνπ δηζθίνπ ζηελ 

πιήξσζε ησλ δνκψλ γηα ην ζχζηεκα ηνπ Si θαη SiH4 έρεη κειεηεζεί πεηξακαηηθά θαη 

ππνινγηζηηθά ζηελ εξγαζία ησλ Kinoshita et al. (2005). ΢ηελ εξγαζία ηνπο 

αλαθέξνπλ ηε δεκηνπξγία θελνχ θαηά ηελ πιήξσζε ησλ δνκψλ κε αχμεζε ηεο 

ζεξκνθξαζίαο ρσξίο λα ηελ ζπλδένπλ φκσο κε ην δηάγξακκα Αrrhenius.    

 Ο ζρεκαηηζκφο ή φρη θελνχ θαηά ηελ πιήξσζε ησλ απιαθηψλ, νθείιεηαη ζηελ 

ηηκή ηνπ 
4SiHS  . Γηα ηηο ζπγθεθξηκέλεο ζπλζήθεο ιεηηνπξγίαο ηνπ αληηδξαζηήξα ην 

ην πην ζεκαληηθφ είδνο, πνπ θαζνξίδεη θαη ηνλ ξπζκφ απφζεζεο, είλαη ην SiH4, ηα 

ππφινηπα ρεκηθή είδε εκθαλίδνληαη ζαλ ίρλε (van Santen et al. 2001)  Αθφκε θαη ηα 

ρεκηθά είδε κε Si = 1, (i = SiH2, Si3H8 θαη Si2H4) έρνπλ κηθξή επίδξαζε ζηνλ ξπζκφ 

απφζεζεο θαζψο ν ξπζκφο ηεο επηθαλεηαθήο αληίδξαζεο ηνπο είλαη ην ιηγφηεξν 

ηέζζεξεηο ηάμεηο κεγέζνπο κηθξφηεξνο απφ ηνλ ξπζκφ ηεο επηθαλεηαθήο αληίδξαζεο 

ηνπ SiH4. Οπφηε, ε αλάιπζε επηθεληξψλεηαη ζηνλ 
4SiHS   o νπνίνο παξνπζηάδεηαη  



 

 

101 

 

 

 

΢ρήκα 3.23 ΢χζηεκα εμέιημεο ηνπ πκελίνπ εληφο ζπζηάδαο δνκψλ πνπ εθηείλεηαη απφ 0.06 κέρξη 

0.0625 m απφ ην θέληξν ηνπ δηζθίνπ γηα (Γ) Σw = 800 K (πεξηνρή αληίδξαζεο), (Δ) ζηε κεηαβαηηθή 

πεξηνρή (Σw = 950 K) θαη (Γ) ζηελ πεξηνρή θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο (Σw = 1100 K). Σα ζεκεία Γ, Δ θαη 

Ε αληηζηνηρνχλ ζηα ζεκεία ηνπ ηξνπνπνηεκέλνπ δηαγξάκκαηνο Arrhenius [βι. ΢ρ. 3.22(β)].  

ζην ΢ρ. 3.24. Όπσο θαη ζηελ πεξίπησζε ηνπ W, ν 
4SiHS  απμάλεηαη κε αχμεζε ηεο 

Tw  θαη νδεγεί ζηε δεκηνπξγία ηνπ θελνχ ζηελ πεξηνρή ησλ θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο 

θαη ηε κεηαβαηηθή πεξηνρή.  
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΢ρήκα 3.24 Μέζε ηηκή ηνπ ζπληειεζηή πξνζθφιιεζεο ηνπ SiH4, 
4SiHS  . Σα απνηειέζκαηα 

παξνπζηάδνληαη γηα t = 0s. Σα ζεκεία Γ, Δ θαη Ε αληηζηνηρνχλ ζηα ζεκεία ηνπ ηξνπνπνηεκέλνπ 

δηαγξάκκαηνο Arrhenius [βι. ΢ρ. 3.22(β)].  

3.5.4 Δπίδξαζε ηεο κηθξν- ζηε καθξν-θιίκαθα  

 Μειεηάηαη ε επίδξαζε ηεο χπαξμεο ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο ζηε ζχζηαζε ηεο 

αέξηαο θάζεο θαζψο ην εχξνο ηεο επίδξαζεο απηήο. Οη ππνινγηζκνί 

πξαγκαηνπνηνχληαη ηφζν γηα ην ζχζηεκα ηνπ W φζν θαη γηα ην ζχζηεκα ηνπ Si κε 

ζπλζήθεο ζηε καθξν- θαη κηθξν-θιίκαθα φπσο απηέο πνπ πεξηγξάθνληαη ζηηο 

ελφηεηεο 3.5.1 θαη 3.5.2. Πξαγκαηνπνηνχληαη ηφζν ζπκβαηηθνί φζν θαη ππνινγηζκνί 

ζηηο πνιιαπιέο θιίκαθεο πξνθεηκέλνπ λα ζπγθξηζνχλ νη θαηαλνκέο ησλ θιαζκάησλ 

κάδαο ησλ ζεκαληηθφηεξσλ ρεκηθψλ εηδψλ ζε θάζε πεξίπησζε, δειαδή ηνπ 
6WF ζηελ 

πεξίπησζε ηεο ΥΑΑ W θαη ηνπ 
4SiH ζηελ πεξίπησζε XAA Si. H ζχγθξηζε 

πνζνηηθνπνηείηαη κε ηελ % δηαθνξά  ε νπνία νξίδεηαη σο,  

% δηαθνξά : 100
c m

i i

c

i

 




  (3.21) 

φπνπ i WF6 θαη SiH4 ζηελ πεξίπησζε απφζεζεο W θαη Si, αληίζηνηρα. Οη εθζέηεο c 

θαη m ζηελ Δμ. (3.21), αληηζηνηρνχλ ζηνλ ππνινγηζκφ ησλ θιαζκάησλ κάδαο κε 

ζπκβαηηθνχο θαη ζε πνιιαπιέο θιίκαθεο ππνινγηζκνχο, αληίζηνηρα.  Ζ % δηαθνξά 

ππνινγίδεηαη ζηα θέληξα ησλ θειηψλ ηνπ δηαθξηηνπνηεκέλνπ ππνινγηζηηθνχ ρσξίνπ.  

Καη ζηηο δχν πεξηπηψζεηο ρεκηθψλ ζπζηεκάησλ επηιέγεηαη σο φξην ε ηηκή 0.1 %, ηηκή 
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θάησ απφ ηελ νπνία ζεσξνχκε φηη δελ ππάξρεη δηαθνξά κεηαμχ ησλ ζπκβαηηθψλ 

ππνινγηζκψλ θαη ησλ ππνινγηζκψλ ζηηο πνιιαπιέο θιίκαθεο.  

 ΢ην ΢ρ. 3.25 θαίλνληαη ε θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο ηνπ WF6, 
6WF , 

ζηελ αέξηα θάζε ηνπ αληηδξαζηήξα ΥΑΑ ππνινγηζκέλε κε ζπκβαηηθνχο θαη ζε 

πνιιαπιψλ θιηκάθσλ ππνινγηζκψλ. Δπίζεο, θαίλεηαη ε % δηαθνξά ησλ θαηαλνκψλ 

φπσο απηή νξίδεηαη ζηελ Δμ. (3.21). Σα απνηειέζκαηα αθνξνχλ ζηηο ηξεηο 

ραξαθηεξηζηηθέο πεξηπηψζεηο πνπ ζεκεηψζεθαλ ζην ηξνπνπνηεκέλν δηάγξακκα 

Arrhenius [βι. ΢ρ. 3.19(β)]. ΢πγθεθξηκέλα ηα ΢ρ. 3.25(α) θαη (β) δείρλνπλ ηηο 

ηζνυςείο ηνπ 
6WF γηα ππνινγηζκνχο ζε πνιιαπιέο θιίκαθεο θαη ζπκβαηηθνχο 

ππνινγηζκνχο γηα ην ζεκείν Α (Τw = 473 K) ζηελ πεξηνρή αληίδξαζεο ηνπ 

ηξνπνπνηεκέλνπ δηαγξάκκαηνο Arrhenius. ΢ην ΢ρ. 3.25(γ) θαίλεηαη ε % δηαθνξά 

ηνπο. ΢ε φιε ηελ αέξηα θάζε ηνπ αληηδξαζηήξα ε % δηαθνξά ηνπο είλαη κηθξφηεξε 

απφ 0.1 % νπφηε ζεσξείηαη φηη ε χπαξμε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο δελ επεξεάδεη ηελ 

αέξηα θάζε ζηελ πεξηνρή αληίδξαζεο. ΢ηελ πεξηνρή αληίδξαζεο ππάξρεη πεξίζζεηα 

ησλ αληηδξψλησλ ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ (Choy 2000). Aλ θαη ε χπαξμε ηεο 

κηθξν-ηνπνγξαθίαο απμάλεη ηελ θαηαλάισζε ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ, αθνχ ν 

ζπληειεζηήο ελεξγνχ θαηαλάισζεο είλαη ε ≈ 4, ε αχμεζε απηή αληηζηαζκίδεηαη απφ 

ηελ πεξίζζεηα ησλ αληηδξψλησλ ζηελ πεξηνρή αληίδξαζεο, νδεγεί ζε ίζνπο ξπζκνχο 

απφζεζεο [βι. ΢ρ. 3.19(β)] θαη ηειηθά ζηελ ίδηα θαηαλνκή γηα ην 
6WF .  

 ΢ην ζεκείν Β ηνπ δηαγξάκκαηνο Arrhenius, [βι. ΢ρ. 3.19(β) θαη ΢ρ. 3.25(δ), 

(ε) θαη (δ)], γηα Τw = 673 K (κεηαβαηηθή πεξηνρή) βιέπνπκε φηη ε δηαθνξά ησλ 
6WF  

είλαη ζεκαληηθή κεηαμχ ησλ δχν ππνινγηζκψλ. ΢πγθεθξηκέλα ζηελ επηθάλεηα ηνπ 

δηζθίνπ, ζε κία κηθξή πεξηνρή αθξηβψο πάλσ απφ δηζθίν πιεζηάδεη ην 32 %. ΢ηε 

κεηαβαηηθή πεξηνρή ε εμάληιεζε ησλ αληηδξψλησλ αξρίδεη λα γίλεηαη ζεκαληηθή. Ζ 

χπαξμε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο απμάλεη ηελ θαηαλάισζε (ε ≈ 3) θαη ην ζεκείν 

κεηάβαζεο κεηαθηλείηαη ζε ρακειφηεξεο ζεξκνθξαζίεο [βι. ΢ρ. 3.19(β)]. ΢χκθσλα κε 

ην ζπκβαηηθφ δηάγξακκα Arrhenius ε δηεξγαζία πξαγκαηνπνείηαη ζηελ πεξηνρή 

αληίδξαζεο, φπνπ ππάξρεη πεξίζζεηα αληηδξψλησλ, ελψ ζην ηξνπνπνηεκέλν, εμαηηίαο 

ηεο απμεκέλεο θαηαλάισζεο, πξαγκαηνπνηείηαη ζηε κεηαβαηηθή πεξηνρή φπνπ ε 

εμάληιεζε είλαη ζεκαληηθή. Απηφ έρεη ζαλ απνηέιεζκα ηε κείσζε ηνπ θιάζκαηνο 

κάδαο ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ θαη ηε ζεκαληηθή κεηαβνιή ηεο ζπλνξηαθήο 

ζπλζήθεο γηα ηελ θαηαλάισζε ησλ ρεκηθψλ εηδψλ πνπ επεξεάδεη ηελ θαηαλνκή ηνπ  
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΢ρήκα 3.25 Καηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο ηνπ WF6 κέζα ζηνλ αληηδξαζηήξα. Α: Τw = 473 K 

(πεξηνρή αληίδξαζεο) θαη (α) ππνινγηζκνχο κε πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία, (β) ζπκβαηηθνχο 

ππνινγηζκνχο θαη (γ) ε % δηαθνξά ηνπο [βι. Δμ. 3.21]. Β: Τw = 673 K (κεηαβαηηθή πεξηνρή) θαη (δ) 

ππνινγηζκνχο κε πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία, (ε) ζπκβαηηθνχο ππνινγηζκνχο θαη (δ) ε % 

δηαθνξά ηνπο [βι. Δμ. 3.21]. Γ: Τw = 850 K (πεξηνρή δηάρπζεο) θαη (ε) ππνινγηζκνχο κε 

πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία, (ζ) ζπκβαηηθνχο ππνινγηζκνχο θαη (η) ε % δηαθνξά ηνπο [βι. Δμ. 

3.21]. Σα ζεκεία Α, Β θαη Γ αληηζηνηρνχλ ζηα ζεκεία ηνπ ηξνπνπνηεκέλνπ δηαγξάκκαηνο Arrhenius 

[βι. ΢ρ. 3.19(β)]. 

6WF  ζε φιε ηελ αέξηα θάζε ηνπ αληηδξαζηήξα κέρξη θαη ηελ είζνδν ηνπ. Όπσο 

θαίλεηαη θαη ζην ΢ρ. 3.25(δ), ε 0.1% δηαθνξά είλαη θνληά ζηελ είζνδν ηνπ 

αληηδξαζηήξα. 

 ΢ην ζεκείν Γ ηνπ δηαγξάκκαηνο Arrhenius [βι. ΢ρ. 3.19(β) θαη ΢ρ. 3.25(ε), (ζ) 

θαη (η)], γηα Τw = 850 K (πεξηνρή δηάρπζεο) ε δηαθνξά ηνπ 
6WF  είλαη εμίζνπ κεγάιε 

κε ηε κεηαβαηηθή πεξηνρή. ΢ηελ πεξίπησζε απηή, ε δηαθνξά πεξηνξίδεηαη θνληά ζηελ 

επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ θαη ην εχξνο ηεο δελ είλαη ηφζν ζεκαληηθφ φζν ζηελ  
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΢ρήκα 3.26 Καηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο ηνπ SiH4 κέζα ζηνλ αληηδξαζηήξα. Γ: Τw = 800 K 

(πεξηνρή αληίδξαζεο) θαη (α) ππνινγηζκνχο κε πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία, (β) ζπκβαηηθνχο 

ππνινγηζκνχο θαη (γ) ε % δηαθνξά ηνπο [βι. Δμ. 3.21]. Δ: Τw = 950 K (κεηαβαηηθή πεξηνρή) θαη (δ) 

ππνινγηζκνχο κε πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία, (ε) ζπκβαηηθνχο ππνινγηζκνχο θαη (δ) ε % 

δηαθνξά ηνπο [βι. Δμ. 3.21]. Ε: Τw = 1100 K (πεξηνρή δηάρπζεο) θαη (ε) ππνινγηζκνχο κε 

πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία, (ζ) ζπκβαηηθνχο ππνινγηζκνχο θαη (η) ε % δηαθνξά ηνπο [βι. Δμ. 

3.21]. Σα ζεκεία Γ, Δ θαη Ε αληηζηνηρνχλ ζηα ζεκεία ηνπ ηξνπνπνηεκέλνπ δηαγξάκκαηνο Arrhenius 

[βι. ΢ρ. 3.22]. 

πεξίπησζε ηεο κεηαβαηηθήο πεξηνρήο. Καη ζην ηξνπνπνηεκέλν θαη ζην ζπκβαηηθφ 

δηάγξακκα Arrhenius νη ππνινγηζκνί αληηζηνηρνχλ ζηελ πεξηνρή δηάρπζεο φπνπ ε 

εμάληιεζε ησλ αληηδξψλησλ είλαη ζεκαληηθή (Deen 1998). Ζ χπαξμε ηεο κηθξν-

ηνπνγξαθίαο απμάλεη ηελ θαηαλάισζε (ε ≈ 1.6) θαη άξα κεηψλεη ην 
6WF , αιιά ην 

WF6 έρεη ήδε εμαληιεζεί, εθφζνλ ε δηεξγαζία πξαγκαηνπνηείηαη ζηελ πεξηνρή 

δηάρπζεο πεξηνξίδνληαο ηελ επίδξαζε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο ζηελ αέξηα θάζε ηνπ 

αληηδξαζήξα ζε κία πεξηνρή πάλσ απφ ηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ. 

 Ζ ίδηα επίδξαζε ζηε ζχζηαζε ηεο αέξηαο θάζεο ηνπ αληηδξαζηήξα 

παξαηεξείηαη θαη ζηελ πεξίπησζε XAA Si. ΢ην ΢ρ. 3.26 θαίλνληαη ε θαηαλνκή ηνπ 
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θιάζκαηνο κάδαο ηνπ SiH4, 
4SiH , ππνινγηζκέλε κε ζπκβαηηθνχο θαη ζε πνιιαπιέο 

θιίκαθεο ππνινγηζκνχο, φπσο αθξηβψο θαη ζηελ πεξίπησζε ηνπ WF6. ΢ηελ πεξηνρή 

αληίδξαζεο [βι ΢ρ. 3.26(α),(β) θαη (γ)], ε χπαξμε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο δελ επηδξά 

αηζζεηά ζηελ αέξηα θάζε ηνπ αληηδξαζηήξα. Καζψο ε ζεξκνθξαζία απφζεζεο 

απμάλεηαη, ε δηαθνξά ησλ 
4SiH κεηαμχ ζπκβαηηθψλ θαη ζε πνιιαπιέο θιίκαθεο 

ππνινγηζκνχο απμάλεη [βι ΢ρ. 3.26(δ),(ε) θαη (δ)] θαη θηάλεη κέρξη θαη ηελ είζνδν ηνπ 

αληηδξαζηήξα. ΢ηελ πεξηνρή αληίδξαζεο, αλ θαη ε επίδξαζε θηάλεη κέρξη  ηελ είζνδν 

ηνπ αληηδξαζηήξα ε κεγαιχηεξε δηαθνξά παξαηεξείηαη θνληά ζηελ επηθάλεηα ηνπ 

δηζθίoπ  [βι ΢ρ. 3.26(δ),(ε) θαη (δ)], φπσο θαη ζηελ πεξίπησζε ηνπ WF6.   

3.5.5 ΥΑΑ Si γηα ηελ πξόβιεςε ηεο λαλν- κνξθνινγίαο ηνπ πκελίνπ  

 Οη ππνινγηζκνί ζηε καθξν-θιίκαθα πξαγκαηνπνηνχληαη γηα έλα 

απινπνηεκέλν ζχζηεκα ησλ δέθα αληηδξάζεσλ γηα ηελ απφζεζε Si. ΢πγθεθξηκέλα, 

ρξεζηκνπνηήζεθαλ νη αληηδξάζεηο (G1) ζηελ αέξηα θάζε θαη (S1), (S2) ζηελ 

επηθάλεηα. Σα αέξηα πνπ εηζέξρνληαη ζηνλ αληηδξαζηήξα είλαη άδσην (Ν2), σο θέξνλ 

αέξην θαη ζηιάλην (SiH4), σο πξφδξνκν πιηθφ. Ζ ξνή ηνπ αεξίνπ κίγκαηνο ζηελ 

είζνδν είλαη Qin = 1000 sccm κε ην γξακκνξηαθφ θιάζκα ηνπ SiH4, 
 

4

in

SiHf , λα είλαη 

0.1. Ζ ππφινηπε πνζφηεηα είλαη Ν. Ζ ζεξκνθξαζία ζηελ είζνδν είλαη 298 Κ θαη ζην 

δηζθίν 1050 Κ. Σα εμσηεξηθά ηνηρψκαηα έρνπλ ζηαζεξή ζεξκνθξαζία 300 Κ. Ζ 

ζεξκνθξαζία ζην ππφζηξσκα ζηήξημεο ηνπ δηζθίνπ είλαη ίζε κε 300 Κ. ΢ε φια ηα 

ηνηρψκαηα ηνπ αληηδξαζηήξα ε βαζκίδα ησλ ζπζηαηηθψλ είλαη κεδεληθή εθηφο απφ ην 

δηζθίν ζην νπνίν πξαγκαηνπνηείηαη ε επηθαλεηαθή αληίδξαζε. Ζ πίεζε ιεηηνπξγίαο 

ηνπ αληηδξαζηήξα είλαη 1330 Pa. Γηα απηέο ηηο ιεηηνπξγηθέο ζπλζήθεο επλνείηαη ε 

απφζεζε θξπζηαιιηθνχ, αληί άκνξθνπ, Si (Satake & Graves 2003). Δμαηηίαο ηεο 

πςειήο Tw, ε πξνζξφθεζε Ζ2 ζηελ επηθάλεηα κπνξεί λα ακειεζεί (Plummer et al.  

2000). 

 Ζ αλάιπζε επηθεληξψλεηαη ζηε λαλν- κνξθνινγία αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ 

θαηά ηε δηάξθεηα δηεξγαζίαο ΥΑΑ ηνπ Si πάλσ ζε επηθάλεηα Si (001)2×1. 

Υαξαθηεξηζηηθφ ηεο Si (001)2×1 επηθάλεηαο είλαη ε χπαξμε δηκεξψλ (dimers). Σα 

δηκεξή είλαη ραξαθηεξηζηηθέο δνκέο ηεο επηθάλεηαο ηνπ Si πνπ πξνέξρνληαη απφ ηελ 

ελαιιαγή ηνπ πξνζαλαηνιηζκνχ ησλ δεζκψλ ηνπ Si αλάινγα ηε κνλνζηνηβάδα ζηελ 

νπνία βξίζθνληαη (βι. ΢ρ. 3.27).   
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΢ρήκα 3.27 ΢ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ησλ δηκεξψλ. Οη ζθαίξεο αληηπξνζσπεχνπλ άηνκα Si. Οη 

καχξεο γξακκέο είλαη νη δεζκνί πξνζαλαηνιηζκέλνη ζηελ (0 1 0) δηεχζπλζε θαη νη θφθθηλεο ζηελ        

(1 0 0). 

  Ζ δεκηνπξγία ησλ δηκεξψλ ζηελ παξνχζα εξγαζία ιακβάλεηαη ππφςε κέζσ 

αληζνηξνπίαο ζηελ ελέξγεηα ελεξγνπνίεζεο ηεο δηεξγαζίαο ηεο δηάρπζεο. Σν 

ελεξγεηαθφ θξάγκα γηα δηάρπζε δίλεηαη απφ ηελ εμίζσζε,  

s n pE E nE mE    (3.22) 

φπνπ Εs είλαη ε ζπλεηζθνξά ηνπ δηζθίνπ, Εn, Εp είλαη νη ζπλεηζθνξέο ησλ γεηηφλσλ 

ζην ίδην επίπεδν θάζεηα θαη παξάιιεια ζηα δηκεξή, αληίζηνηρα, θαη n, m αξηζκφο ησλ 

γεηηφλσλ θάζεηα θαη παξάιιεια ζηα δηκεξή, αληίζηνηρα. Οη ηηκέο ησλ Εs, Εn, Εp θαη v0 

πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ θαίλνληαη ζηνλ Πίλαθα 3.5 θαη βαζίδνληαη ζηελ εξγαζία ησλ 

Wilby et al. (1989). 

Πίλαθαο 3.5 Σηκέο ησλ παξακέηξσλ γηα ηε κειέηε απφζεζεο Si (Wilby et al. 1989). 

Es En Ep v0 

[eV] [eV] [eV] [s-1] 

1.3 0.04545 0.4545 10
13

 

 

Ζ δεκηνπξγία δηκεξψλ ζηελ Si (001)2x1 επηθάλεηα έρεη παξαηεξεζεί ζε 

πξνεγνχκελεο εξγαζίεο θαη είλαη θαιά εδξαησκέλε ηφζν απφ πεηξακαηηθέο (Hamers 

et al. 1989) φζν θαη απφ ζεσξεηηθέο εξγαζίεο (Satake & Graves 2003). Σν πιέγκα 

πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε ζηνπο ππνινγηζκνχο είλαη 60x60.  

 Υξεζηκνπνηψληαο ηε κεζνδνινγία ζχλδεζεο πνπ πεξηγξάθεθε ζηελ ελφηεηα 

3.2, ππνινγηζκνί πξαγκαηνπνηήζεθαλ πξνθεηκέλνπ λα κειεηεζεί ε λαλν-κνξθνινγία 

ηνπ αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ ζε δηεξγαζία απφζεζεο Si. ΢ην ΢ρ. 3.28 θαίλεηαη ν 

ξπζκφο απφζεζεο θαηά κήθνο ηεο αθηίλαο ηνπ δηζθίνπ φπσο απηφο  
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΢ρήκα 3.28 Ρπζκφο απφζεζεο θαηά κήθνο ηεο αθηίλαο ηνπ δηζθίνπ.  

ππνινγίζηεθε κε ηνλ ππνινγηζηηθφ θψδηθα Fluent. ΢ηελ θακπχιε ηνπ ΢ρ. 3.28 

ζεκεηψλνληαη δχν ραξαθηεξηζηηθέο ηηκέο γηα ηνλ ξπζκφ απφζεζεο: ζην θέληξν ηνπ 

δηζθίνπ (ζεκείν Α), πνπ παξαηεξείηαη ε κέγηζηε ηηκή ηνπ ξπζκνχ, θαη ζηελ άθξε ηνπ 

δηζθίνπ (ζεκείν Β), πνπ παξαηεξείηαη ε ειάρηζηε ηηκή ηνπ ξπζκνχ. Γηα ηα δχν απηά 

ζεκεία ζην ΢ρ. 3.29 θαίλεηαη ε λαλν-κνξθνινγία ηνπ πκελίνπ έπεηηα απφ 1.5 s 

απφζεζεο.  

 Δμαηηίαο ησλ δηαθνξεηηθψλ ηηκψλ ηνπ ξπζκνχ απφζεζεο ζε απηέο ηηο δχν 

ζέζεηο ν αξηζκφο ησλ κνλνζηνηβάδσλ πνπ έρνπλ απνηεζεί έπεηηα απφ 1.5 s δηαθέξεη 

θαη νδεγεί ζε επηθάλεηεο κε δηαθνξεηηθφ πξνζαλαηνιηζκφ ησλ δηκεξψλ θαηά κήθνο 

ηνπ δηζθίνπ. ΢ην ΢ρ. 3.30 θαίλεηαη ε ηξαρχηεηα ηνπ αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ, 

νξηζκέλε σο ε κέζε ηππηθή απφθιηζε ζην χςνο ηνπ πκελίνπ (root mean square ή 

RMS), ζπλαξηήζεη ηνπ ρξφλνπ θαη γηα ηα πξψηα 0.1 s ηεο απφζεζεο. Σα  

 

΢ρήκα 3.29 Ζ λαλν-κνξθνινγία ηεο αλαπηπζζφκελεο επηθάλεηαο (α) ζην θέληξν (ζεκείν Α /βι. ΢ρ. 

3.23) θαη (β) ζηελ άθξε ηνπ δηζθίνπ (ζεκείν Β /βι. ΢ρ. 3.23). Ο αξηζκφο ησλ κνλνζηνηβάδσλ δηαθέξεη 

θαη νδεγεί ζε δηαθνξεηηθφ πξνζαλαηνιηζκφ ησλ δηκεξψλ. 
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απνηειέζκαηα ηνπ ΢ρ. 3.30 δείρλνπλ φηη ην ππνινγηζηηθφ πιαίζην κπνξεί θαη 

πξνβιέπεη ηελ πεξηνδηθή κεηαβνιιή ηεο λαλν- κνξθνινγίαο ηνπ πκελίνπ (Wilby et al. 

1989, Satake & Graves 2003) ε νπνία θαζξεθηίδεηαη ζηελ θπκαηνεηδή κνξθή ηνπ 

RMS ηνπ χςνπο. 

 

΢ρήκα 3.30 Ζ πεξηνδηθή κεηαβνιή ηνπ RMS ηνπ χςνπο γηα ηα πξψηα 0.1 s ηεο απφζεζεο.  
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4. Δπηηάρπλζε ππνινγηζκώλ 

πνιιαπιώλ ρσξηθώλ 

θιηκάθσλ 
 

 

 

 

 

 

 

 

Πεξίιεςε 

 Παξνπζηάδεηαη ε πβξηδηθή πνιπ-παξάιιειε κέζνδνο γηα ηελ επηηάρπλζε 

ππνινγηζκψλ ζε πνιιαπιέο θιίκαθεο δηεξγαζηψλ ΥΑΑ. Ζ κέζνδνο βαζίδεηαη ζηνλ 

ζπλδπαζκφ δηαθνξεηηθψλ κεζφδσλ παξάιιειεο επεμεξγαζίαο ζε θάζε θιίκαθα θαη 

ζπγθεθξηκέλα ζε κεζφδνπο δηακνηξαζκνχ ηνπ ρσξίνπ ζηε καθξν-θιίκαθα κε ηνλ 

ππνινγηζηηθφ θψδηθα Fluent θαη ζην παξάιιειν ζρήκα αθέληε-εξγάηε ζηε κηθξν-

θιίκαθα. Ο φξνο πνιπ- παξάιιειε δειψλεη φηη δηαθνξεηηθφο αξηζκφο επεμεξγαζηψλ 

κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί γηα ηελ επίιπζε ηνπ πξνβιήκαηνο ζε θάζε θιίκαθα πνπ 

εγγπάηαη ηελ απνδνηηθφηεηα ηεο κεζνδνινγίαο. Παξνπζηάδνληαη απνηειέζκαηα γηα 

ηελ επηηάρπλζε ησλ ππνινγηζκψλ ζε δηαθνξεηηθφ πιήζνο επεμεξγαζηψλ γηα ηηο 

πεξηπηψζεηο απφζεζεο W θαη Si. Δπηπιένλ, απνηειέζκαηα παξνπζηάδνληαη γηα ηελ 

απνδνηηθφηεηα ηνπ θψδηθα φηαλ ν ππνινγηζηηθφο θφξηνο ζηε κηθξν-θιίκαθα 

απμάλεηαη. Σέινο, παξνπζηάδνληαη ππνινγηζκνί ζηνπο νπνίνπο ηφζν ε καθξν- φζν 

θαη ε κηθξν-θιίκαθα εθηεινχληαη παξάιιεια ζε δηαθνξεηηθφ πιήζνο επεμεξγαζηψλ ε 

θάζε κία.  
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4.1 Παξάιιειε επεμεξγαζία 

  Ζ επίιπζε ζε εχινγν ρξφλν κεγάισλ ππνινγηζηηθψλ πξνβιεκάησλ πνπ 

πξνθχπηνπλ ζε πνιινχο ηνκείο ηεο έξεπλαο θαη ησλ εθαξκνγψλ -  Πίλαθαο 4.1 

(Γαιιφπνπινο 2007) - έρεη πςειφηεξεο απαηηήζεηο, ζε ππνινγηζηηθή ηζρχ θαη κλήκε 

απφ φηη κπνξεί λα πξνζθέξεη ζήκεξα ν θαιχηεξνο ζεηξηαθφο ππνινγηζηήο. 

Τπνινγηζκνί κε κεγάινπο ρξφλνπο εθηέιεζεο θαη απαηηήζεηο ζε κλήκε είλαη εθηθηνί 

κε ηε ρξήζε ειεθηξνληθψλ ππνινγηζηψλ ζε ζπλδπαζκφ κε κεζφδνπο παξάιιειεο 

επεμεξγαζίαο δειαδή κε ηε ρξήζε ππνινγηζηηθψλ δηαηάμεσλ κε πεξηζζφηεξνπο ηνπ 

ελφο επεμεξγαζηέο. Οη δηαηάμεηο απηέο είλαη γλσζηέο σο ππεξππνινγηζηέο 

(supercomputers) ή παξάιιεινη ππνινγηζηέο (parallel computers) ή ππνινγηζηέο 

πςειήο απφδνζεο (high performance computers). Ο ηαρχηεξνο ππνινγηζηήο είλαη 

ζήκεξα ν K Computer ηνπ RIKEN Advanced Institute for Computational Science 

(AICS), πνπ αλαπηχρζεθε απφ ηελ Fujitsu ζηελ Ηαπσλία. ΢χκθσλα κε ην πξφγξακκα 

κέηξεζεο επίδνζεο (benchmark) Linpack , ν K Computer έρεη απφδνζε 8.162e+06 

GFlop/s (www.top500.org) - ην αξθηηθφιεμν Flop/s αληηζηνηρεί ζην Floating point 

Operation per Second. 

 

Πίλαθαο 4.1 Αληηζηνηρία εθαξκνγψλ κε αξηζκεηηθέο κεζφδνπο [Γαιιφπνπινο (2007)] 

http://www.top500.org/site/3157
http://www.top500.org/site/3157
http://www.top500.org/
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4.1.1 Δίδε παξάιιεισλ ππνινγηζηώλ    

 ΢χκθσλα κε ηελ ηαμηλφκεζε θαηά Flynn (Flynn’s taxonomy)  (΢ππξφπνπινο 

2003, Karniadakis & Kirby 2003), δηαθξίλνληαη ηέζζεξηο θαηεγνξίεο αξρηηεθηνληθήο 

ππνινγηζηψλ αλάινγα κε ηνλ ηξφπν παξνρήο θαη επεμεξγαζίαο ησλ δεδνκέλσλ.  

 

 Αξρηηεθηνληθή Μνλαδηθήο Δληνιήο Μνλαδηθνχ Γεδνκέλνπ (Single Instruction 

Single Data - SISD): ΢εηξηαθφο ππνινγηζηήο πνπ δελ επηδέρεηαη θαλελφο είδνπο 

παξαιιεινπνίεζε. Παξαδείγκαηα ηέηνησλ ππνινγηζηψλ είλαη νη πξνζσπηθνί 

ππνινγηζηέο (PC), πξηλ ηελ εκθάληζε ησλ δηπχξελσλ θαη ηεηξαπχξελσλ ππνινγηζηψλ 

(dual core and quad core), θαη νη ζηαζκνί εξγαζίαο (Workstations).    

 Αξρηηεθηνληθή Μνλαδηθήο Δληνιήο Πνιιαπιψλ Γεδνκέλσλ (Single Instruction 

Multiple Data – SIMD): Οη κνλάδεο επεμεξγαζίαο εθηεινχλ ζπγρξνληζκέλα κία θνηλή 

αθνινπζία εληνιψλ πάλσ ζε δηαθνξεηηθά δεδνκέλα. Οη ππνινγηζηέο ηηο θαηεγνξίαο 

απηήο, αλάινγα κε ηνλ ηξφπν πνπ δηαρεηξίδνληαη ηα δεδνκέλα, αλαθέξνληαη κε ηνλ 

φξν δηαλπζκαηηθνί ππνινγηζηέο (vector computers) ή ππνινγηζηέο πηλάθσλ (array 

computers). Τπνινγηζηέο απηήο ηεο θαηεγνξίαο είλαη νη Cray 1, Fujitsu V, 

Connection Machine CM – 2, NCUBE Ηnc.  

 Αξρηηεθηνληθή Πνιιαπιψλ Δληνιψλ Μνλαδηθνχ Γεδνκέλνπ (Multiple 

Instruction Single Data – MISD): Λίγνη ππνινγηζηέο κπνξνχλ λα εληαρζνχλ ζηελ 

θαηεγνξία απηή. Ζ αξρηηεθηνληθή απηή δελ ρξεζηκνπνηήζεθε γηα επηζηεκνληθνχο 

ππνινγηζκνχο θαη ζήκεξα έρεη εθιείςεη. 

  Αξρηηεθηνληθή Πνιιαπιψλ Δληνιψλ Πνιιαπιψλ Γεδνκέλσλ (Multiple 

Instruction Multiple Data - ΜIMD):  ΢ηελ αξρηηεθηνληθή απηή θάζε κία απφ ηηο 

κνλάδεο επεμεξγαζίαο εθηειεί εληνιέο αλεμάξηεηα απφ ηελ άιιε, ππνθείκελεο ζε 

ζπγρξνληζκφ κέζσ θαηάιιεισλ κελπκάησλ ζε ζπγθεθξηκέλα ρξνληθά δηαζηήκαηα. 

Καη νη εληνιέο θαη ν ρεηξηζκφο ησλ κελπκάησλ δηαρεηξίδνληαη απφ ηνλ ρξήζηε. 

Παξαδείγκαηα ηέηνησλ ππνινγηζηψλ είλαη νη IBM SP, Cray T3E, SGI Origin, Intel 

Paragon. 

Οη ππνινγηζηέο πνπ ζηεξίδνληαη ζηελ αξρηηεθηνληθή MIMD παίδνπλ ζήκεξα ηνλ 

ζεκαληηθφηεξν ξφιν ζηνλ ηνκέα ηεο παξάιιειεο επεμεξγαζίαο. Αλάινγα κε ηνλ 

ηξφπν πξνζπέιαζεο ησλ επεμεξγαζηψλ ζηε κλήκε δηαθξίλνληαη ζε δχν βαζηθέο 

θαηεγνξίεο: ζηνπο ππνινγηζηέο θνηλήο κλήκεο (shared memory) θαη ζηνπο 

ππνινγηζηέο θαηαλεκεκέλεο κλήκεο (distributed memory), ελψ ππάξρνπλ θαη 
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ζπλδπαζκνί ησλ δχν παξαπάλσ πεξηπηψζεσλ φπσο ηεο εηθνληθήο θνηλήο κλήκεο θαη 

ηεο κεηαβιεηήο ηαρχηεηαο πξφζβαζεο ζηε κλήκε. ΢ήκεξα είλαη ηδηαίηεξα 

δηαδεδνκέλνη, εμαηηίαο ηνπ ρακεινχ θφζηνπο, νη ζπζηνηρίεο πξνζσπηθψλ 

ππνινγηζηψλ (PC clusters).   

Αμίδεη λα ζεκεησζεί ε ξαγδαία εμέιημε πνπ παξνπζηάδεηαη ζε πβξηδηθνύο 

ππνινγηζηέο νη νπνίνη ζπλδπάδνπλ ηε ρξήζε επεμεξγαζηψλ θαη θαξηψλ γξαθηθψλ 

(Graphical Processing Units ή GPUs).   

4.1.2 Τπνινγηζηέο αξρηηεθηνληθήο MIMD 

Τπνινγηζηέο θνηλήο κλήκεο 

΢χκθσλα κε ην κνληέιν ηεο θνηλήο κλήκεο – ΢ρ. 4.1(α) – φινη νη 

επεμεξγαζηέο έρνπλ πξφζβαζε ζε κία κλήκε κέζσ ελφο δηαχινπ επηθνηλσλίαο (bus). 

Κνηλή κλήκε ζεκαίλεη φηη ζηε ζέζε κλήκεο έρνπλ πξφζβαζε φινη νη επεμεξγαζηέο 

κέζσ ζπγρξνληζκέλσλ δηαδηθαζηψλ, δειαδή έλαο επεμεξγαζηήο γξάθεη ηα δεδνκέλα 

ζε κία ζέζε ηεο κλήκεο θαη νη ππφινηπνη κπνξνχλ λα ηα δηαβάζνπλ απφ ηε ζέζε 

απηή.   

 Σν πιενλέθηεκα ηεο αξρηηεθηνληθήο απηήο είλαη ν εχθνινο πξνγξακκαηηζκφο, 

αθνχ δελ ππάξρεη αλάγθε ξεηήο επηθνηλσλίαο κεηαμχ ησλ επεμεξγαζηψλ. Σν 

πιενλέθηεκα απηφ είλαη θαη ν βαζηθφο ιφγνο πνπ νη ππνινγηζηέο απηνί γλψξηζαλ 

επξεία απνδνρή απφ ηελ επηζηεκνληθή θνηλφηεηα αθνχ νη αξρηθνί ζεηξηαθνί θψδηθεο 

κπνξνχζαλ λα “ηξέμνπλ”  ζηα ζπζηήκαηα απηά ρσξίο βαζηθέο αιιαγέο ζηε δνκή 

ηνπο. 

 Ωζηφζν ε αξρηηεθηνληθή απηή πεξηνξίδεη ην κέγηζην πιήζνο ησλ 

επεμεξγαζηψλ πνπ κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζνχλ, αθνχ δελ είλαη δπλαηή ε ηαπηφρξνλε 

πξφζβαζε πνιιψλ επεμεξγαζηψλ ζηελ θνηλή κλήκε, ιφγσ ηερληθψλ νξίσλ ζηελ 

θαηαζθεπή ηνπ δηαχινπ επηθνηλσλίαο. Πξαθηηθά είλαη πνιχ δχζθνιν λα 

θαηαζθεπαζηνχλ πςειήο ηαρχηεηαο δίαπινη επηθνηλσλίαο πνπ λα ππνζηεξίδνπλ ηνπο 

ζχγρξνλνπο επεμεξγαζηέο θαζψο ε ηαρχηεηά ηνπο απμάλεηαη πνιχ γξήγνξα. Σίζεηαη 

έηζη έλα άλσ φξην ζηνλ αξηζκφ ησλ επεμεξγαζηψλ πνπ κπνξνχλ λα ζπλδεζνχλ κε 

κνλφ δίαπιν επηθνηλσλίαο θαη πξαθηηθά δελ ππεξβαίλεη ηνπο 20 επεμεξγαζηέο. 

 Πξνο αληηκεηψπηζε ηνπ αλσηέξσ πξνβιήκαηνο πξνηάζεθαλ λένη ηξφπνη 

επηθνηλσλίαο κεηαμχ κλήκεο θαη επεμεξγαζηψλ. Δλδεηθηηθά αλαθέξνπκε ην Ω – 

δίθηπν θαη ηνπο πνιιαπινχο δίαπινπο επηθνηλσλίαο (crossbars), ε ρξήζε ησλ νπνίσλ 

φκσο, απμάλεη θαηά πνιχ ην θφζηνο θαηαζθεπήο. 
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Τπνινγηζηέο θαηαλεκεκέλεο κλήκεο 

΢ηελ αξρηηεθηνληθή θαηαλεκεκέλεο κλήκεο θάζε επεμεξγαζηήο επηθνηλσλεί 

απνθιεηζηηθά κε ηνλ δηθφ ηνπ ρψξν κλήκεο ρσξίο λα έρεη πξφζβαζε ζηε κλήκε ησλ 

ππνινίπσλ, φπσο θαίλεηαη θαη ζην ΢ρ. 4.1(β). Όηαλ έλαο επεμεξγαζηήο ρξεηάδεηαη 

δεδνκέλα πνπ ππάξρνπλ ζηε κλήκε θάπνηνπ άιινπ ηφηε ε επηθνηλσλία γίλεηαη κέζσ 

δηθηχνπ. 

 Οη ππνινγηζηέο απηνί ππεξηεξνχλ ζε ππνινγηζηηθή ηζρχ έλαληη απηψλ ηεο 

θνηλήο κλήκεο θαζψο κπνξνχλ, ζεσξεηηθά, λα έρνπλ άπεηξν πιήζνο επεμεξγαζηψλ 

ρσξίο λα ππάξρεη ν πεξηνξηζκφο ηεο πξφζβαζεο ζηε κλήκε. Αληίζεηα φκσο απφ ηνπο 

ππνινγηζηέο ηεο θνηλήο κλήκεο ν πξνγξακκαηηζκφο ζηνπο ππνινγηζηέο 

θαηαλεκεκέλεο κλήκεο είλαη πην δχζθνινο, αθνχ ν ρξήζηεο πξέπεη λα θαηαλείκεη ηα 

δεδνκέλα ζηνπο επεμεξγαζηέο θαη λα πξνγξακκαηίζεη ξεηά ηελ επηθνηλσλία κεηαμχ 

ηνπο. 

 

Τπνινγηζηέο εηθνληθήο θνηλήο κλήκεο  

Ζ αξρηηεθηνληθή εηθνληθήο θνηλήο κλήκεο (virtual shared memory), 

ζηεξίδεηαη ζην κνληέιν ησλ ππνινγηζηψλ θαηαλεκεκέλεο κλήκεο, φπνπ θάζε 

επεμεξγαζηήο έρεη ηε δηθηά ηνπ κλήκε, ηαπηφρξνλα φκσο έρεη θαη πξφζβαζε ζηε 

κλήκε ησλ ππνινίπσλ κέζσ ελφο θπθιψκαηνο επηθνηλσλίαο αλεμαξηήηνπ ησλ 

επεμεξγαζηψλ. ΢ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ηέηνηαο αξρηηεθηνληθήο θαίλεηαη ζην ΢ρ. 

4.1(γ). Παξάδεηγκα ηέηνησλ ππνινγηζηψλ είλαη νη ππεξππνινγηζηέο Cray ηεο ζεηξάο 

T3E. 

 

Τπνινγηζηέο κεηαβιεηήο ηαρύηεηαο πξόζβαζεο ζηε κλήκε 

Σν πξφβιεκα ηνπ πεξηνξηζκνχ ζην κέγηζην αξηζκφ ησλ επεμεξγαζηψλ πνπ 

κπνξνχλ λα ρξεζηκνπνηεζνχλ ζηηο αξρηηεθηνληθέο θνηλήο κλήκεο επηιχεηαη κε 

ηερληθέο κεηαβιεηήο ηαρχηεηαο πξφζβαζεο ζηε κλήκε (Non Uniform Memory 

Access). Σν βαζηθφ ραξαθηεξηζηηθφ ησλ αξρηηεθηνληθψλ θνηλήο κλήκεο είλαη φηη φινη 

νη επεμεξγαζηέο έρνπλ ηελ ίδηα ηαρχηεηα πξφζβαζεο ζηε κλήκε κέζσ ηνπ δηαχινπ ή 

ησλ πνιιαπιψλ δηαχισλ επηθνηλσλίαο. Μπνξνχλ φκσο λα θαηαζθεπαζηνχλ 

ππνινγηζηέο θνηλήο κλήκεο κε δηαθνξεηηθή ηαρχηεηα πξφζβαζεο ησλ επεμεξγαζηψλ 

ζηε κλήκε.  

΢ην ΢ρ. 4.1(δ) θαίλεηαη κία ηέηνηα αξρηηεθηνληθή. Απνηειείηαη απφ ηέζζεξηο 

κνλάδεο επεμεξγαζίαο, θάζε κία απφ ηηο νπνίεο βαζίδεηαη ζηελ αξρηηεθηνληθή ηεο 
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θνηλήο κλήκεο. Κάζε επεμεξγαζηήο έρεη πξφζβαζε ζηελ ηνπηθή κλήκε ηεο κνλάδαο 

επεμεξγαζίαο πνπ αλήθεη κέζσ ελφο δηαχινπ επηθνηλσλίαο, αιιά ηαπηφρξνλα έρεη 

πξφζβαζε θαη ζηηο κλήκεο ησλ ππνινίπσλ κνλάδσλ κέζσ ελφο δεπηέξνπ δηαχινπ 

επηθνηλσλίαο - κηθξφηεξεο ηαρχηεηαο απφ ηνλ ηνπηθφ δίαπιν. Με ηελ ηερληθή απηή 

κπνξνχλ λα θαηαζθεπαζζνχλ ππνινγηζηέο θνηλήο κλήκεο κε κεγάιν πιήζνο 

επεμεξγαζηψλ. Οη ππνινγηζηέο ηεο θαηεγνξίαο απηήο ζπρλά αλαθέξνληαη κε ηνλ φξν 

ππνινγηζηέο θαηαλεκεκέλεο θνηλήο κλήκεο (Distributed Shared Memory, DSM). 

Παξάδεηγκα ππνινγηζηψλ πνπ βαζίδνληαη ζηελ αξρηηεθηνληθή απηή είλαη νη 

ππνινγηζηέο Silicon Graphics ηεο ζεηξάο Origin 3000. 

 

Τβξηδηθνί ππνινγηζηέο  

΢ηελ θαηεγνξία απηή αλήθνπλ νη ππνινγηζηέο ησλ νπνίσλ νη θάξηεο γξαθηθψλ 

είλαη πξννξηζκέλεο γηα ηελ επίιπζε ππνινγηζηηθψλ πξνβιεκάησλ θαη φρη γηα ηε 

ζπλήζε ρξήζε ηνπο, ηελ πξνβνιή γξαθηθψλ. Αλ θαη ε δχλακε ησλ θαξηψλ γξαθηθψλ 

γηα ππνινγηζκνχο ήηαλ ήδε γλσζηή απφ ηε δεθαεηία ηνπ ‟90, ηδηαίηεξα έκθαζε 

δφζεθε ζε απηφ ην είδνο ησλ ππνινγηζκψλ κεηά ηελ αλάπηπμε ηνπ ινγηζκηθνχ CUDA 

(Compute Unified Device Architecture) (CUDA 2012), ην νπνίν επηηξέπεη ηνλ εχθνιν 

πξνγξακκαηηζκφ ησλ θαξηψλ. 

Οη θάξηεο γξαθηθψλ δηαζέηνπλ πνιχ κεγάιν πιήζνο απφ λήκαηα (threads) ηα 

νπνία κπνξνχλ λα δνπιεχνπλ ηαπηφρξνλα θαη απνδνηηθά, γεγνλφο πνπ ηηο θαζηζηά 

ηθαλέο λα πξαγκαηνπνηνχλ κεγάινπ φγθνπ ππνινγηζκνχο ζε ζρεηηθά κηθξφ ρξφλν. 

Δπηθνηλσλνχλ κε ηνπο επεμεξγαζηέο κέζσ ηνπ δηαχινπ επηθνηλσλίαο θαη 

ζπγθεθξηκέλα κέζσ ηεο ζχξαο PCI express. Μεηνλέθηεκα ησλ θαξηψλ γξαθηθψλ 

είλαη ε ζρεηηθά κηθξή ηνπο κλήκε ζε ζπλδπαζκφ κε ηελ ρξνλνβφξα επηθνηλσλία κέζσ 

ηεο PCI express. ΢ρεκαηηθφ παξάδεηγκα ηεο ζπγθεθξηκέλεο αξρηηεθηνληθήο θαίλεηαη 

ζην ΢ρ. 4.1(ε) ζε ζπλδπαζκφ κε ππνινγηζηή θνηλήο κλήκεο.  Παξαδείγκαηα θαξηψλ 

γξαθηθψλ πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη απνθιεηζηηθά γηα  ππνινγηζκνχο είλαη ε γεληά Σesla 

ηεο Nvidiα (Nvidia 2012).     

4.1.3 ΢πζηνηρίεο ππνινγηζηώλ  

Ζ πην δηαδεδνκέλε θαη θζελή  πξνζέγγηζε γηα παξάιιειε επεμεξγαζία είλαη 

νη ζπζηνηρίεο (clusters) ππνινγηζηψλ. Ζ απνηειεζκαηηθφηεηα ηεο πξνζέγγηζεο απηήο 

έγθεηηαη ζηνλ ηξφπν δηαζχλδεζεο  κεηαμχ ησλ ππνινγηζηψλ πνπ ζρεκαηίδνπλ ηελ 

ζπζηνηρία. Ζ δηαζχλδεζε κπνξεί λα πξαγκαηνπνηεζεί κέζσ θαηάιιεισλ δηθηχσλ.  
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΢ρήκα 4.1 (α) Γηάηαμε επεμεξγαζηψλ θαη κλήκεο ζε MIΜD αξρηηεθηνληθήο θνηλήο κλήκεο. (β) 

Γηάηαμε επεμεξγαζηψλ θαη κλήκεο ζε MIΜD  αξρηηεθηνληθήο θαηαλεκεκέλεο κλήκεο. (γ) Γηάηαμε 

επεμεξγαζηψλ θαη κλήκεο ζε MIΜD αξρηηεθηνληθήο εηθνληθήο θνηλήο κλήκεο (δ) Γηάηαμε 

επεμεξγαζηψλ θαη κλήκεο ζε MIΜD αξρηηεθηνληθήο NUMA (ε) Γηάηαμε επεμεξγαζηψλ, κλήκεο θαη 

θαξηψλ γξαθηθψλ ζε πβξηδηθέο αξρηηεθηνληθέο.  
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Δλδεηθηηθά αλαθέξνπκε ην Fast Etrhernet θαη ην Myrinet, πνπ κπνξνχλ λα 

αληαιιάμνπλ κελχκαηα ηεο ηάμεο ησλ Gigabit αλά δεπηεξφιεπην (Gbs). 

 Ζ πξψηε ζπζηνηρία ππνινγηζηψλ ζρεδηάζηεθε θαη θαηαζθεπάζηεθε ζηε 

NASA ην 1994  θαη είρε ππνινγηζηηθή ηζρχ 1 Gigaflop. ΢πγθεθξηκέλα 16 PC 

ελψζεθαλ κέζσ δηθηχνπ Ethernt. Κάζε PC είρε έλαλ επεμεξγαζηή ηεο Intel 486 κε 

ππνινγηζηηθή ηζρχ 70 Megaflops. Ζ πξψηε απηή ζπζηνηρία θφζηηζε κφιηο $ 40.000 ηε 

ζηηγκή πνπ ν ηφηε ππεξππνινγηζηήο είρε θνζηίζεη $ 1.000.000. H ζπζηνηρία απηή 

νλνκάζηεθε Beowulf.  

 ΢πλνςίδνληαο ηα ζηνηρεία πνπ νδήγεζαλ ζηε δεκηνπξγία ζπζηνηρηψλ 

ππνινγηζηψλ αμίδεη λα αλαθέξνπκε: 1) Ζ  αλάπηπμε ηνπ ειεχζεξνπ ινγηζκηθνχ 

Linux. To Linux ζε ζπλδπαζκφ κε ινγηζκηθφ αλνηρηνχ θψδηθα (open source), έρεη 

εδξαησζεί σο ην ιεηηνπξγηθφ ζχζηεκα ησλ ζπζηνηρηψλ. 2) Οη βηβιηνζήθεο 

επηθνηλσλίαο MPΗ θαη OpenMP έρνπλ θαηαζηήζεη εχρξεζην ηνλ παξάιιειν 

πξνγξακκαηηζκφ. Ζ OpenMP είλαη απνθιεηζηηθά γηα ππνινγηζηέο θνηλήο κλήκεο ελψ 

ε MPI (MPI 2012) κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί θαη ζε θνηλήο θαη ζε θαηαλεκεκέλεο 

κλήκεο. 3) Ζ ξαγδαία ησλ δηθηχσλ κέζσ ησλ νπνίσλ επηθνηλσλνχλ νη πνιιαπινί 

επεμεξγαζηέο (low letancy, high bandwith).  

4.2 Οη παξάιιεινη ππνινγηζηέο Pegasus θαη Andromeda  

4.2.1 O Pegasus 

 Ο Pegasus απνηειείηαη απφ 16 θφκβνπο δηπινεπεμεξγαζίαο (32 επεμεξγαζηέο 

ζπλνιηθά) θαη ζπλαξκνινγήζεθε ζην Τπνινγηζηηθφ Κέληξν ηεο ΢ρνιήο Υεκηθψλ 

Μεραληθψλ, Δ.Μ.Π. (Pegasus 2012). Κάζε θφκβνο απνηειείηαη απφ δπν επεμεξγαζηέο 

Xeon ζηα 3 GHz θαη 2GB RAM. Ζ δηαζχλδεζε ησλ θφκβσλ πινπνηείηαη κε δχν 

δίθηπα επηθνηλσλίαο Myrinet θαη Gigabit Ethernet. Μέζσ ηνπ δηθηχνπ Gigabit 

Ethernet γίλεηαη ε δηαρείξηζε (administration) ησλ θφκβσλ ηεο ζπζηνηρίαο (NFS, 

monitoring, file transfer θ.η.ι), ελψ κέζσ ηνπ πην γξήγνξνπ δηθηχνπ Myrinet 

πξαγκαηνπνηείηαη ε αληαιιαγή κελπκάησλ κε ηελ MPI (MPI 2012). Σν ιεηηνπξγηθφ 

ζχζηεκα ηεο ζπζηνηρίαο είλαη ε ειεχζεξα δηαζέζηκε δηαλνκή Linux γηα ζπζηνηρίεο, 

Rocks 4.1. 
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΢ρήκα 4.2  Ο Pegasus  

  

΢ην ΢ρ. 4.2 θαίλεηαη ζρεκαηηθά ε δηάηαμε ηνπ Pegasus κε ηα βαζηθφηεξα ηκήκαηα 

πνπ ηελ απνηεινχλ. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

΢ρήκα 4.3  ΢ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ηνπ Pegasus  

 

4.2.2 H Αndromeda 

 Ζ Andromeda (Andromeda 2012), βι. ΢ρ. 4.4, είλαη πβξηδηθφο ππνινγηζηήο 

θαηαλεκεκέλεο κλήκεο θαη απνηειείηαη ηφζν απφ CPUs φζν θαη απφ GPUs κε 

πξνζαλαηνιηζκφ ηελ ρξεζηκνπνίεζή ηνπο ζε ππνινγηζκνχο.  ΢πγθεθξηκέλα 

απνηειείηαη απφ 4 θφκβνπο κε θάζε θφκβν λα δηαζέηεη 2 εμαπχξελνπο επεμεξγαζηέο 
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Xeon X5660 ζηα 2.80GHz  κε 16  GB κλήκεο RAM θαη 2 Nvidia Tesla M2050 κε 

ζπλνιηθή κλήκε 6 GB RAM. Ζ δηαζχλδεζε ησλ θφκβσλ πξαγκαηνπνηείηαη κέζσ ηνπ 

δηθηχνπ Gigabit Ethernet θαη ην ιεηηνπξγηθφ ζχζηεκα ηεο ζπζηνηρίαο είλαη ε 

ειεχζεξα δηαζέζηκε δηαλνκή Linux γηα ζπζηνηρίεο Rocks 5.4. 

 

 

΢ρήκα 4.4 H Αndromeda 

΢ην ΢ρ. 4.5 θαίλεηαη  έλα θφκβνο ηεο Andromeda θαη νη θάξηεο γξαθηθψλ Tesla 

M2050.  

 

΢ρήκα 4.5  Έλαο θφκβνο ηεο Andromeda κε δχν θάξηεο Tesla M2050. 

4.2.3 Ζ βηβιηνζήθε MPI 

Ζ βηβιηνζήθε MPI (Μessage Passing Interface) (MPI 2012) ρξεζηκνπνηείηαη 

γηα ηελ αληαιιαγή πιεξνθνξίαο κεηαμχ ησλ επεμεξγαζηψλ. H MPI είλαη ε 

θαζηεξσκέλε βηβιηνζήθε γηα ηνλ πξνγξακκαηηζκφ παξάιιεισλ ππνινγηζηψλ 

ζχκθσλα κε ην κνληέιν αληαιιαγήο κελπκάησλ. ΢χκθσλα κε ην κνληέιν απηφ ν 

ρξήζηεο κπνξεί λα θαηαλέκεη ηα δεδνκέλα ζηνπο επεμεξγαζηέο θαη λα 
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πξνγξακκαηίζεη ξεηά ηελ κεηαμχ ηνπο επηθνηλσλία. Ο θψδηθαο δχλαηαη λα γξαθεί ζε 

Fortran θαη C/C ++. 

Έλα απφ ηα ζεκαληηθφηεξα πιενλεθηήκαηα ηεο MPI είλαη ε εθαξκνγή ηεο 

αλεμάξηεηα απφ ηελ εηαηξία θαηαζθεπήο ηνπ παξάιιεινπ ππνινγηζηή. Καηά ηελ 

εμέιημε ησλ πξψησλ ππεξππνινγηζηψλ θάζε θαηαζθεπάζηξηα εηαηξία εθνδίαδε θαη 

πξνσζνχζε ην ζχζηεκά ηεο κε ηα θαηάιιεια εξγαιεία παξάιιεινπ 

πξνγξακκαηηζκνχ. Απηφ είρε ζαλ απνηέιεζκα αιιαγή ηνπ ππεξππνινγηζηή λα 

απαηηεί αιιαγή ηνπ παξάιιεινπ θψδηθα. Ζ MPI κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί ζε 

νπνηνλδήπνηε παξάιιειν ππνινγηζηή, αλ θαη κηθξέο ξπζκίζεηο ζηνλ θάζε θψδηθα 

κπνξεί λα γίλνπλ πξνθεηκέλνπ λα εθκεηαιιεχεηαη πιήξσο ηα αξρηηεθηνληθά 

ραξαθηεξηζηηθά  ηνπ θάζε παξάιιεινπ ππνινγηζηή. 

Τπάξρνπλ θαη άιιεο βηβιηνζήθεο θαζψο θαη γιψζζεο παξάιιεινπ 

πξνγξακκαηηζκνχ. Δλδεηθηηθά αλαθέξνπκε ηελ OpenMP, POSIX threads (κφλν γηα 

ππνινγηζηέο θνηλήο κλήκεο), ηελ HPF (High Performance Fortran) θαη γηα θάξηεο 

γξαθηθψλ ηελ CUDA (γηα Nvidia GPUs), ηελ openCL, ηελ Cg θαη ηελ CMT [γηα  

ΑΜD (πξψηλ ΑΣΗ) GPUs  ε νπνία δελ ρξεζηκνπνηείηαη πηα].  

4.3 Παξάκεηξνη εθηίκεζεο παξάιιειεο απόδνζεο 

Γηα ηνλ έιεγρν ηεο πνηφηεηαο ελφο παξάιιεινπ αιγνξίζκνπ έρνπλ νξηζζεί ηα 

κεγέζε ηεο παξάιιειεο επηηάρπλζεο (parallel speedup) θαη ηεο παξάιιειεο 

απφδνζεο (parallel efficiency) (Dowd & Severance  1998).  

Ωο παξάιιειε επηηάρπλζε, pS , νξίδεηαη ν ρξφλνο εθηέιεζεο ζε έλαλ 

επεμεξγαζηή, st ,  πξνο ηνλ ρξφλν εθηέιεζεο ζε P επεμεξγαζηέο, Pt  

s
p

P

t
S

t
                    (4.1) 

Οπζηαζηηθά είλαη έλα κέηξν ηνπ πφζν θεξδίδνπκε ζε επίδνζε „ζπάδνληαο‟ έλαλ 

θψδηθα απφ ζεηξηαθφ ζε παξάιιειν ζε P επεμεξγαζηέο. Ηδαληθή πεξίπησζε είλαη ε 

pS = P. 

 Ζ παξάιιειε απφδνζε, e, νξίδεηαη σο: 
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p s
p

P

S t
e

P Pt
             (4.2) 

θαη είλαη ην θιάζκα ηνπ ρξφλνπ πνπ έλαο επεμεξγαζηήο εθηειεί ρξήζηκε εξγαζία. 

Ηδαληθή ηηκή γηα ην pe  είλαη ην 1. 

4.3.1 Ο λόκνο ηνπ Amdahl       

 Έλαο πεξηνξηζκφο ζηνλ νπνίν ππφθεηληαη ε παξάιιειε επίδνζε παξέρεηαη απφ 

ηνλ λφκν ηνπ Amdahl (Dowd & Severance 1998). ΢ηελ παξάιιειε επεμεξγαζία ε 

ηηκή ηεο παξάιιειεο επηηάρπλζεο είλαη άλσ θξαγκέλε απφ ην πνζνζηφ ηνπ θψδηθα 

πνπ δελ κπνξεί λα παξαιιεινπνηεζεί θαη ην νπνίν ηξέρεη πάληα ζεηξηαθά. Ο λφκνο 

ηνπ Amdahl παξέρεη έλα ηξφπν ππνινγηζκνχ ηνπ θιάζκαηνο ηνπ θψδηθα πνπ κπνξεί 

λα παξαιιεινπνηεζεί θαη ηελ κεγηζηνπνίεζή ηνπ θιάζκαηνο απηνχ. ΢ρεκαηηθή 

αλαπαξάζηαζε ηνπ λφκνπ ηνπ Amdahl θαίλεηαη ζην ΢ρ. 4.6(α). 

 

΢ρήκα 4.6  (α) Παξάδεηγκα ηνπ λφκνπ ηνπ Amdhal γηα ζεηξηαθή εθηέιεζε θαη γηα παξάιιειε ζε 

ηέζζεξηο επεμεξγαζηέο. 20% είλαη ην πνζνζηφ ηνπ θψδηθα πνπ δελ κπνξεί λα παξαιιεινπνηεζεί θαη 

80% απηφ πνπ παξαιιεινπνηείηαη. (β) Αληζνκεξήο θαηαλνκή θφξηνπ 

 Έζησ φηη ην πνζνζηφ ηνπ θψδηθα πνπ «ηξέρεη» ζεηξηαθά είλαη α, ηφηε  ην 

ππφινηπν πνζνζηφ ηνπ  θψδηθα (1-α) ζα εθηειείηαη παξάιιεια. Οπφηε, αλ ν ρξφλνο 

ζεηξηαθήο εθηέιεζεο είλαη 1 ηφηε ν ρξφλνο παξάιιειεο εθηέιεζεο ζα είλαη [α + (1- α) 

/ P] θαη ππνινγίδνληαο ηελ παξάιιειε επηηάρπλζε έρνπκε, 
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1

1
s

p

P

t
S

at
a

P

 
 

  
 

                  (4.3) 

Αλ ν θψδηθαο είλαη ζεηξηαθφο (α =1) ηφηε ε (4.3) δίλεη φηη 1pS  , ελψ εάλ ν θψδηθαο 

είλαη απφιπηα παξαιιεινπνηεκέλνο (α = 0) ηφηε pS P .  

 Όηαλ ν αξηζκφο ησλ επεμεξγαζηψλ ηείλεη ζην άπεηξν, P , ηφηε 

ππνινγίδνληαο ην φξην ηεο (4.3) έρνπκε, 

1 1
lim lim

1p
P P

S
a a

a
P

 

 
 

  
 
 

                (4.4) 

Απφ ηελ (4.4) κπνξνχκε λα δηαπηζηψζνπκε φηη αθφκα θαη γηα άπεηξν πιήζνο 

επεμεξγαζηψλ ε παξάιιειε επηηάρπλζε ζα είλαη πάληα άλσ θξαγκέλε θαηά έλα 

πνζνζηφ 1/α. Πξνθεηκέλνπ ε παξάιιειε επηηάρπλζε λα είλαη απνδνηηθή πξέπεη ην α 

λα ηείλεη ζην κεδέλ. ΢πλνςίδνληαο ηνλ λφκν ηνπ Αmdahl κπνξνχκε λα γξάςνπκε φηη: 

1 1

1
PS

a a
a

P

 

 

                  (4.5) 

 Οη ιφγνη πνπ ε ηηκή ηνπ α απμάλεηαη, εθηφο απφ ηελ χπαξμε ησλ ζεηξηαθψλ 

θνκκαηηψλ,  είλαη:  

 

(α) Ο απαηηνχκελνο ρξφλνο γηα ηελ επηθνηλσλία ησλ επεμεξγαζηψλ φηαλ ν 

αιγφξηζκνο εθηειείηαη ζε ππνινγηζηέο αξρηηεθηνληθήο θαηαλεκεκέλεο κλήκεο. Ο 

αληίζηνηρνο ρξφλνο ζε αξρηηεθηνληθέο θνηλήο κλήκεο είλαη ε θαζπζηέξεζε πνπ 

πξνθχπηεη ζηελ πξνζπέιαζε ησλ επεμεξγαζηψλ ζηε κλήκε κέζσ ηνπ δηαχινπ 

επηθνηλσλίαο. 

(β)    Ζ αληζνκεξήο θαηαλνκή ηνπ ππνινγηζηηθνχ θφξηνπ (load imbalance) ζηνπο 

επεμεξγαζηέο. Οη επεμεξγαζηέο είλαη αλαγθαζκέλνη λα πεξηκέλνπλ ηνλ επεμεξγαζηή 

πνπ έρεη αλαιάβεη ην κεγαιχηεξν ππνινγηζηηθφ θφξην λα ηειεηψζεη πξνθεηκέλνπ λα 

ζπλερίζνπλ, φπσο θαίλεηαη θαη ζην ΢ρ. 4.6(β). 
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 ΢ηo ΢ρ. 4.7 θαίλνληαη ηέζζεξα δηαγξάκκαηα γηα α = 0, α = 0.01, α = 0.1 θαη α 

= 5. Αθφκα θαη φηαλ α = 0.01, αχμεζε ηνπ αξηζκνχ ησλ επεμεξγαζηψλ πάλσ απφ 600 

νπζηαζηηθά δελ επηθέξεη αχμεζε ηεο επηηάρπλζεο.  ΢ηελ ηδαληθή πεξίπησζε πνπ α = 

0  παξαηεξνχκε φηη ε ζρέζε είλαη γξακκηθή. 

4.3.2 O λόκνο ηνπ Gustafson 

  Ο λφκνο ηνπ Amdahl αθήλεη λα ελλνεζεί φηη ε επίδξαζε ηνπ ζεηξηαθνχ 

πνζνζηνχ ηνπ θψδηθα απμάλεηαη κε αχμεζε ηνπ αξηζκνχ ησλ επεμεξγαζηψλ, P, 

θαζηζηψληαο παξάιιεινπο ππνινγηζηέο κε κεγάιν αξηζκφ επεμεξγαζηψλ ζηελ νπζία 

άρξεζηνπο. Ο λφκνο απηφο φκσο δελ ιακβάλεη ππφςε ηνπ ην κέγεζνο ηνπ 

πξνβιήκαηνο. 

 Έζησ φηη n είλαη έλα ραξαθηεξηζηηθφ κέηξν ηνπ κεγέζνπο ηνπ πξνβιήκαηνο. 

Ο ρξφλνο επίιπζεο ηνπ πξνβιήκαηνο ζε έλαλ παξάιιειν ππνινγηζηή γξάθεηαη: 

α(n) + b(n) = 1                   (4.6) 

  

 

 

 

 

 

 

 

΢ρήκα 4.7 Παξάιιειε επηηάρπλζε γηα ηέζζεξηο δηαθνξεηηθνχο βαζκνχο παξαιιεινπνίεζεο.  

φπνπ α(n) είλαη ην πνζνζηφ ηνπ θψδηθα πνπ “ηξέρεη” ζεηξηαθά ελψ b(n) παξάιιεια. 

Αλ ν ππνινγηζηήο ήηαλ ζεηξηαθφο ηφηε ν ρξφλνο επίιπζεο ζα ήηαλ ίζνο κε α(n) + P 

b(n), εμαηηίαο φκσο ηεο (4.6)  θαη ηνπ νξηζκνχ ηεο παξάιιειεο επηηάρπλζεο, ζρέζε  

(4.1), έρνπκε: 

 
 

( ) 1 ( )( ) ( )

( ) ( ) ( ) 1 ( )
P

a n P a na n Pb n
S

a n b n a n a n

 
 

  
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 ( ) 1 ( )PS a n P a n                    (4.7) 

Ζ Δμ. (4.7) απνηειεί ηνλ λφκν ηνπ Gustafson  (βι. ΢ρ. 4.7) (Wilkinson & Allen 2005), 

ν νπνίνο δείρλεη φηη ε απνδνηηθή παξάιιειε επεμεξγαζία ζπκβαδίδεη κε ηα κεγάινπ 

κεγέζνπο ππνινγηζηηθά πξνβιήκαηα, φπνπ ν ρξφλνο πνπ απαηηείηαη γηα ηηο ζεηξηαθέο 

ιεηηνπξγίεο θαη ν ρξφλνο ηεο επηθνηλσλίαο κεηαμχ ησλ επεμεξγαζηψλ είλαη πνιχ 

κηθξφο ζε ζρέζε κε ηνλ ρξφλν εθηέιεζεο ησλ παξάιιεισλ ιεηηνπξγηψλ. 

4.4 Μέζνδνη παξάιιειεο επεμεξγαζίαο γηα ηελ αλάιπζε 

δηεξγαζηώλ ΥΑΑ ζε πνιιαπιέο θιίκαθεο  

4.4.1 Ο παξάιιεινο επηιύηεο ηνπ Fluent 

Ο ππνινγηζηηθφο θψδηθαο ξεπζηνδπλακηθήο Fluent παξέρεη ηε δπλαηφηεηα ζην 

ρξήζηε γηα παξάιιειε επεμεξγαζία θαη κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί ζε αξρηηεθηνληθέο 

θνηλήο θαη θαηαλεκεκέλεο κλήκεο. ΢ηα ΢ρ. 4.8(α) θαη (β) θαίλεηαη ν ζεηξηαθφο θαη ν 

παξάιιεινο επηιχηεο ηνπ Fluent (Fluent Documentation 2009). 

 Ο παξάιιεινο επηιχηεο ηνπ Fluent βαζίδεηαη ζε κεζφδνπο δηακνηξαζκνχ 

ρσξίνπ (domain decomposition). ΢πγθεθξηκέλα δηαζπά ην ππνινγηζηηθφ ρσξίν θαη 

δηακνηξάδεη ηνλ ππνινγηζηηθφ θφξην [βι. ΢ρ. 4.8]  ζηνπο επεμεξγαζηέο. Κάζε 

επεμεξγαζηήο, έρνληαο ηα δηθά ηνπ δεδνκέλα, εθηειεί ηαπηφρξνλα θαη αλεμάξηεηα 

απφ ηνπο ππνινίπνπο ηηο πξνγξακκαηηζκέλεο εληνιέο. Ζ πνξηνθαιί θαη γαιάδηα  

 

΢ρήκα 4.8 (α) Πιέγκα κε ηηο ππφ δηαίξεζε πεξηνρέο (θίηξηλε θαη γαιάδηα) ζε δχν θφκβνπο (β) 

Γηακνηξαζκέλν πιέγκα ζηνλ παξάιιειν Fluent ζε επεμεξγαζηέο [Fluent‟s Documentation (2006)]. 

πεξηνρή ζην ΢ρ. 4.8 είλαη ε δηεπηθάλεηα πνπ επηθνηλσλνχλ ηα ηκήκαηα ηνπ 

δηακνηξαζκέλνπ πιέγκαηνο. Οη πεξηνρέο απηέο αιιειεπηθαιχπηνληαη θαη 

ρξεζηκεχνπλ ψζηε λα εμαζθαιίδεηαη ε ζπλέρεηα ζηε ιχζε θαηά ηελ έλσζε ησλ  
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΢ρήκα 4.9 (α) Ο ζεηξηαθφο θαη (β) Ο παξάιιεινο επηιχηεο ηνπ Fluent 

 

πεξηνρψλ κεηά ηνπέξαο ηεο παξάιιειεο επεμεξγαζίαο.  

Ο ρξήζηεο νξίδεη ηνλ αξηζκφ ησλ δηεξγαζηψλ  πνπ επηζπκεί λα εθηειεί 

παξάιιεια ν Fluent αλάινγα κε ηελ ππνινγηζηηθή ηζρχ πνπ δηαζέηεη. Ζ δηεξγαζία 

HOST [βι. ΢ρ. 4.9(β)], δελ πεξηέρεη θαλελφο είδνπο δεδνκέλα, θειηά, πιεπξέο ή 

θφκβνπο. ΢θνπφο ηεο HOST είλαη ε «εξκελεία» ησλ εληνιψλ πνπ δέρεηαη απφ ηε 

CORTEX, ηε δηεξγαζία ηνπ Fluent πνπ είλαη ππεχζπλε γηα ηελ επηθνηλσλία κε ηνλ 

ρξήζηε, θαη ην πέξαζκα ησλ εληνιψλ απηψλ αιιά θαη ησλ δεδνκέλσλ ζηνλ πξψην 

θφκβν. Δπίζεο, είλαη ππεχζπλε θαη γηα ηελ θαηαγξαθή ή θαη ην δηάβαζκα 

πιεξνθνξηψλ απφ ηνλ ζθιεξφ δίζθν. O πξψηνο θφκβνο δηακνηξάδεη φιεο ηηο εληνιέο  

θαη ηα δεδνκέλα ζηνπο ππνινίπνπο. H κεηαθνξά ησλ εληνιψλ θαη ησλ δεδνκέλσλ 

γίλεηαη κέζσ ηεο MPI.  

4.4.2 Ζ παξάιιειε κέζνδνο αθέληε-εξγάηε 

  Ζ παξάιιειε κέζνδνο αθέληε-εξγάηε βαζίδεηαη ζηε δηαλνκή ηεο 

ππνινγηζηηθήο πιεξνθνξίαο απφ έλαλ επεμεξγαζηή, ηνλ αθέληε, ζε πνιιαπινχο 

επεμεξγαζηέο, ηνπο εξγάηεο. Ο αθέληεο είλαη ππεχζπλνο γηα ηε δηάζπαζε ηνπ 

πξνβιήκαηνο ζε κηθξφηεξα ππνπξνβιήκαηα, ζηνλ δηακνηξαζκφ απηψλ ζηνπο εξγάηεο 

θαη γηα ηελ ζπγθέληξσζε ηεο πιεξνθνξίαο απφ ηνπο εξγάηεο κεηά ην πέξαο ησλ 

ππνινγηζκψλ. Οη εξγάηεο εθηεινχλ έλα πνιχ απιφ θχθιν εληνιψλ απφ ηνλ αθέληε: 

ιακβάλνπλ ην κήλπκα κε ην πξφβιεκα πνπ θαινχληαη λα επηιχζνπλ, πξαγκαηνπνηνχλ 

ηνπο ππνινγηζκνχο θαη επηζηξέθνπλ ην απνηέιεζκα ζηνλ αθέληε.  ΢πλήζσο ε 
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επηθνηλσλία πεξηνξίδεηαη κφλν κεηαμχ αθέληε θαη εξγαηψλ θαη φρη ησλ εξγαηψλ 

κεηαμχ ηνπο.   

  Ζ παξάιιειε κέζνδνο αθέληε-εξγάηε ραξαθηεξίδεηαη απφ ζηαηηθή ή 

δπλακηθή θαηαλνκή ππνινγηζηηθνχ θφξηνπ. ΢ηελ πξψηε πεξίπησζε, ν δηακνηξαζκφο 

ηεο πιεξνθνξίαο ζηνπο εξγάηεο πξαγκαηνπνηείηαη ζηελ αξρή ηεο εθηέιεζεο ηνπ 

παξάιιεινπ πξνγξάκκαηνο, επηηξέπνληαο έηζη ζηνλ ίδην ηνλ αθέληε λα ιακβάλεη 

κέξνο ζηνπο ππνινγηζκνχο. ΢ηελ πεξίπησζε ηεο δπλακηθήο θαηαλνκήο 

ππνινγηζηηθνχ θφξηνπ θάζε εξγάηεο κπνξεί λα είλαη ππεχζπλνο γηα ηελ επίιπζε 

πεξηζζνηέξσλ ηνπ ελφο πξνβιεκάησλ. Σν ηειεπηαίν βξίζθεη εθαξκνγή ζηηο 

πεξηπηψζεηο πνπ ν αξηζκφο ησλ ππνινγηζηηθψλ ππνπξνβιεκάησλ ππεξβαίλεη ηνλ 

αξηζκφ ησλ επεμεξγαζηψλ ή φηαλ ν αξηζκφο ησλ ππνπξνβιεκάησλ είλαη άγλσζηνο 

ζηελ αξρή ηεο εθηέιεζεο ηνπ παξάιιεινπ θψδηθα ή φηαλ ν ρξφλνο εθηέιεζεο είλαη 

απξφβιεπηνο ή φηαλ ηα ππνπξνβιήκαηα απνηεινχληαη απφ δηαθνξεηηθφ ππνινγηζηηθφ 

θφξην.      

  Ζ κέζνδνο αθέληε-εξγάηε ραξαθηεξίδεηαη θαη απφ ηνλ ηξφπν κε ηνλ νπνίν 

επηθνηλσλνχλ νη εξγάηεο κε ηνλ αθέληε. Έηζη δηαρσξίδνληαη δχν πεξηπηψζεηο: 

ζχγρξνλε θαη αζχγρξνλε κέζνδνο. ΢ηε ζχγρξνλε κέζνδν πξέπεη φινη νη εξγάηεο λα 

ηειεηψζνπλ ηνπο ππνινγηζκνχο πξηλ επηθνηλσλήζνπλ κε ηνλ αθέληε. Αληίζεηα, ζηελ 

αζχγρξνλε θάζε εξγάηεο κπνξεί λα επηθνηλσλήζεη κε ηνλ αθέληε αθνχ θέξεη εηο 

πέξαο ηνπο ππνινγηζκνχο κε ην ππνπξφβιεκα πνπ ηνπ έρεη αλαηεζεί.  

  ΢ην ΢ρ. 4.10 θαίλεηαη ε ζρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ζχγρξνλεο κεζφδνπ  

 

 

΢ρήκα 4.10 Σν πξφηππν ζχγρξνλνπ αθέληε-εξγάηε κε ζηαηηθή θαηαλνκή ππνινγηζηηθνχ θφξηνπ  

ζε Ν εξγάηεο.   
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αθέληε-εξγάηε κε ζηαηηθή θαηαλνκή ηνπ ππνινγηζηηθνχ θφξηνπ. Δλ γέλεη, ε κέζνδνο 

αθέληε-εξγάηε κπνξεί λα επηηχρεη πςεινχ βαζκνχ ππνινγηζηηθέο επηηαρχλζεηο θαη 

είλαη ζε κεγάιν βαζκφ θιηκαθσηφ (scalable). Όκσο γηα κεγάιν αξηζκφ επεμεξγαζηψλ 

ε εθηέιεζε ησλ ιεηηνπξγηψλ ηνπ αθέληε κπνξνχλ λα απνβνχλ ρξνλνβφξεο θαη λα 

θαζπζηεξήζνπλ ηελ ππνινγηζηηθή δηαδηθαζία. Γη‟ απηφ ην ιφγν είλαη δπλαηφλ λα 

ρξεζηκνπνηεζνχλ πεξηζζφηεξνη ηνπ ελφο αθέληεο νη νπνίνη κπνξνχλ λα δηαρεηξίδνληαη 

νκάδεο απφ εξγάηεο.     

4.4.3 Τβξηδηθή πνιπ-παξάιιειε κέζνδνο  

(Crossbred multi-parallel method) 

  Γηα ηελ επηηάρπλζε ησλ ππνινγηζκψλ ζε δηεξγαζίεο ΥΑΑ κε αλάιπζε ζε 

πνιιαπιέο ρσξηθέο θιίκαθεο αλαπηχρζεθε έλα παξάιιειν ππνινγηζηηθφ πξφηππν 

πνπ βαζίδεηαη ζηελ πξαγκαηνπνίεζε ππνινγηζκψλ κε απνζπδεπγκέλεο ππνινγηζηηθέο 

κεζφδνπο αιιά ζπδεπγκέλα θπζηθά/ρεκηθά πξνβιήκαηα. Ζ θεληξηθή ηδέα είλαη φηη 

εθφζνλ θάζε ππνινγηζηηθφ πξφηππν κπνξεί λα ηα εθηειεζηεί αλεμάξηεηα, ηφηε 

δηαθνξεηηθνχ είδνπο παξάιιειεο ηερληθέο θαη αξηζκφο επεμεξγαζηψλ κπνξνχλ λα 

ρξεζηκνπνηεζνχλ πξνθεηκέλνπ λα επηηαρπλζνχλ νη ζπλνιηθνί ππνινγηζκνί. Ηδηαίηεξα 

ε εθηέιεζε ησλ θσδίθσλ ζε δηαθνξεηηθφ πιήζνο επεμεξγαζηψλ εγγπάηαη ηελ 

παξάιιειε επηηάρπλζε ηνπ θάζε θψδηθα μερσξηζηά.   

  ΢πγθεθξηκέλα γηα ηελ επηηάρπλζε ησλ ππνινγηζκψλ αλαπηχρζεθε κία 

πβξηδηθή πνιπ-παξάιιειε κέζνδνο πνπ βαζίδεηαη ζηελ ρξεζηκνπνίεζε κεζφδσλ 

δηακνηξαζκνχ ρσξίνπ (domain decomposition) ζηε καθξν-θιίκαθα ηνπ αληηδξαζηήξα 

κε ηνλ παξάιιειν επηιχηε ηνπ Fluent θαη ζηε ρξεζηκνπνίεζε ελφο δπλακηθνχ, 

ζχγρξνλνπ αθέληε-εξγάηε γηα ηελ “εθηέιεζε” ηνπ θσδίθσλ ζηε κηθξν-/λαλν-

θιίκαθα, εθφζνλ νη ππνινγηζκνί γηα θάζε ζπλνξηαθφ θειί ηνπ δηζθίνπ 

πξαγκαηνπνηνχληαη αλεμάξηεηα.    

  Δμεηάδεηαη ε επηηάρπλζε ησλ ππνινγηζκψλ γηα ηελ αλάιπζε ησλ θαηλνκέλσλ 

ζηηο πνιιαπιέο θιίκαθεο δηεξγαζίαο ΥΑΑ κε πξνζρεκαηηζκέλε ηνπνγξαθία ζηελ 

επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ (βι. Κεθ 3). ΢ε απηή ηελ πεξίπησζε ν αθέληεο είλαη ν 

επεμεξγαζηήο πνπ είλαη ππεχζπλνο γηα ηελ εθηέιεζε ηνπ ζεηξηαθνχ ή παξάιιεινπ 

Fluent. Ο ππνινγηζηηθφο θφξηνο, δειαδή νη ππνινγηζκνί ζε θάζε ζπλνξηαθφ θειί πνπ 

γεηηληάδεη κε ην δηζθίνπ θαη ζην νπνίν αληηζηνηρεί κία ζπζηνηρία απιαθηψλ, 
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δηαλέκνληαη ζηνπο επεμεξγαζηέο, ηνπο εξγάηεο (βι. ΢ρ. 4.11).  Γηα λα επηηεπρζεί ε 

κέγηζηε επηηάρπλζε ρξεζηκνπνηείηαη ν ίδηνο αξηζκφο επεμεξγαζηψλ κε ηνλ αξηζκφ 

ησλ ζπλνξηαθψλ θειηψλ ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ.  

 Μεηά ηελ εχξεζε ηεο ιχζεο ζηε καθξν-θιίκαθα ππνινγηζηηθή πιεξνθνξία 

κεηαθέξεηαη απφ ηνλ Fluent ζηνπο επεμεξγαζηέο. Ζ δηαλνκή πξαγκαηνπνηείηαη κέζσ 

απνζήθεπζεο ηεο πιεξνθνξίαο ζηνλ ζθιεξφ δίζθν. Κάζε επεμεξγαζηήο έρεη 

πξφζβαζε κφλν ζηελ πιεξνθνξία πνπ αθνξά ην πξφβιεκα πνπ θαιείηαη λα ιχζεη. 

Καηά ηε δηάξθεηα ησλ ππνινγηζκψλ ζηε κηθξν-θιίκαθα ν Fluent είλαη αδξαλήο θαη 

αληίζηξνθα. Όηαλ ηεξκαηηζηνχλ νη ππνινγηζκνί ζηε κηθξν-θιίκαθα, ν αθέληεο είλαη 

ππεχζπλνο λα ζπγθεληξψζεη φιε ηελ πιεξνθνξία θαη λα ηελ ηξνθνδνηήζεη ζηνλ 

Fluent γηα λα ζπλερίζεη ηνπο ππνινγηζκνχο ζηε καθξν-θιίκαθα.  

 

΢ρήκα 4.11 Ζ πβξηδηθή  πνιχ-παξάιιειε κέζνδνο.  (α) Σν ππνινγηζηηθφ ρσξίν ηνπ αληηδξαζηήξα 

δηαλεκεκέλν ζε 5 επεμεξγαζηέο. (β) Γηαλνκή ππνινγηζηηθήο πιεξνθνξίαο ζηε κηθξν-θιίκαθα ζε j 

επεμεξγαζηέο, φπνπ j ν αξηζκφο ησλ ζπλνξηαθψλ θειηψλ ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ.   

4.5 Απνηειέζκαηα  

 ΢ηε ζπλέρεηα εμεηάδεηαη ε επηηάρπλζε ησλ ππνινγηζκψλ γηα ηελ αλάιπζε ησλ 

θαηλνκέλσλ ζηηο πνιιαπιέο θιίκαθεο δηεξγαζίαο ΥΑΑ κε πξνζρεκαηηζκέλε 

ηνπνγξαθία ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ. Αξρηθά εμεηάδεηαη ε επηηάρπλζε ησλ 

ππνινγηζκψλ κε ηελ ρξεζηκνπνίεζε ηεο κεζφδνπ αθέληε-εξγάηε γηα ηνπο 

ππνινγηζκνχο ζηε κηθξν-θιίκαθα. Ο Fluent εθηειείηαη ζεηξηαθά. Δμεηάδνληαη νη δχν 

πεξηπηψζεηο ρεκηθήο απφζεζεο W θαη Si.  Σέινο, εμεηάδεηαη ε επηηάρπλζε κε ηελ 

ρξεζηκνπνίεζε ηεο πβξηδηθήο πνιχ-παξάιιειεο κεζφδνπ ζηε δηεξγαζία ΥΑΑ Si κε 

πξνζρεκαηηζκέλε ηνπνγξαθία ζην δηζθίν.  
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4.5.1 Δπηηάρπλζε ππνινγηζκώλ ρξεζηκνπνηώληαο ηε κέζνδν αθέληε- 

εξγάηε 

  Δθκεηαιιεπφκελνη ηα ζπκκεηξηθά ραξαθηεξηζηηθά ηνπ αληηδξαζηήξα ΥΑΑ, 

ην πξφβιεκα ηεο καθξν-θιίκαθαο είλαη αξθνχλησο κηθξφ γηα λα ην δηαρεηξηζηεί 

ηθαλνπνηεηηθά ν ζεηξηαθφο επηιχηεο ηνπ Fluent. ΢πγθεθξηκέλα ην πξφβιεκα ηεο 

καθξν-θιίκαθαο απνηειείηαη απφ 1783 θειηά πνπ νδεγεί ζε 14,624 βαζκνχο 

ειεπζεξίαο ηφζν γηα ηελ πεξίπησζε ηνπ W φζν θαη γηα ηελ πεξίπησζε ηνπ Si κε ηηο 

ηξεηο απινπνηεκέλεο αληηδξάζεηο. Σν δηζθίν είλαη δηαθξηηνπνηεκέλν ζε 25 ζπλνξηαθά 

θειηά κε ζθνπφ ηελ ηζνθαηαλνκή ηνπ ππνινγηζηηθνχ θφξηνπ ζε φινπο ηνπο 

επεμεξγαζηέο ηνπ Pegasus θαη ηελ επίηεπμε ηεο κέγηζηεο επηηάρπλζεο.    

4.5.1.1 Δθαξκνγή ζηελ απόζεζε W  

 Οη ζπλζήθεο πνπ πξαγκαηνπνηνχληαη νη ππνινγηζκνί αληηζηνηρνχλ ζηελ 

πεξίπησζε παξνρήο εηζφδνπ 1 sccm WF6 (βι. Κεθ. 3/Δλ. 3.5.1). Ζ κηθξν-θιίκαθα 

απνηειείηαη απφ δνκέο ηεηξαγσληθήο δηαηνκήο αξρηθνχ πιάηνπο 1 κm θαη βάζνπο 1.5 

κm. Ζ ππθλφηεηα ησλ δνκψλ ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ είλαη ζηαζεξή θαη ίζε κε 8 

απιάθηα αλά 32 κm.    

 ΢ην ΢ρ. 4.12 θαίλεηαη ε παξάιιειε επηηάρπλζε πνπ επηηπγράλεηαη γηα 

δηαθνξεηηθφ αξηζκφ επεμεξγαζηψλ. Σν ηξίγσλν αληηζηνηρεί ζηελ ζεηξηαθή εθηέιεζε 

ηνπ θψδηθα. Σα ηεηξάγσλα ζε παξάιιειε εθηέιεζε ηνπ θψδηθα κε ηζνθαηαλνκή ηνπ 

ππνινγηζηηθφ θφξην. ΢ε απηήλ ηελ πεξίπησζε ν αξηζκφο ησλ ζπλνξηαθψλ θειηψλ 

είλαη πνιιαπιάζηνο ηνπ αξηζκνχ ησλ επεμεξγαζηψλ. Οη θχθινη αληηζηνηρνχλ ζηελ 

παξάιιειε επηηάρπλζε κε αληζνθαηαλνκή ηνπ ππνινγηζηηθνχ θφξηνπ, δειαδή  

θάπνηνη επεμεξγαζηέο αλαιακβάλνπλ λα επηιχζνπλ ην πξφβιεκα ηηο κηθξν-θιίκαθαο 

ζε πεξηζζφηεξα ζπλνξηαθά θειηά απφ ηνπο ππφινηπνπο. Δπί παξαδείγκαηη, εάλ ν 

ζπλνιηθφο αξηζκφο ησλ επεμεξγαζηψλ είλαη 20 θαη ν αξηζκφο ησλ ζπλνξηαθψλ θειηψλ 

είλαη 25, ηφηε 15 επεμεξγαζηέο ζα αλαιάβνπλ ηνπο ππνινγηζκνχο γηα έλα ζπλνξηαθφ 

θειί θαη 5 ηνπο ππνινγηζκνχο γηα δχν ζπλνξηαθά θειηά. Έηζη ν ζπλνιηθφο 

ππνινγηζηηθφο ρξφλνο πεξηνξίδεηαη ζηνλ ρξφλν εθηέιεζεο ησλ 5 επεμεξγαζηψλ κε ηα 

δχν ζπλνξηαθά θειηά.  

 ΢ηηο δχν αθξαίεο πεξηπηψζεηο φηαλ έλαο επεμεξγαζηήο (ζεηξηαθή εθηέιεζε) 

θαη 25 επεμεξγαζηέο (φζνη θαη ν αξηζκφο ησλ ζπλνξηαθψλ θειηψλ ζην δηζθίν) 

ρξεζηκνπνηνχληαη γηα ηνπο ππνινγηζκνχο ζηε κηθξν-θιίκαθα, νη αληίζηνηρνη ρξφλνη  
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΢ρήκα 4.12  Δπηηάρπλζε ζπλαξηήζεη ηνπ αξηζκνχ ησλ επεμεξγαζηψλ. Σν ηξίγσλν αληηζηνηρεί ζηελ 

ζεηξηαθή εθηέιεζε, ηα ηεηξάγσλν ζηελ παξάιιειε επηηάρπλζε κε ηζνθαηαλνκή ηνπ ππνινγηζηηθνχ 

θφξηνπ θαη νη θχθινη κε αληζνθαηαλνκή ηνπ θφξηνπ. Ο ζπλνιηθφο ππνινγηζηηθφο ρξφλνο αληηζηνηρεί 

ζε 300 ρξνληθά βήκαηα.  

εθηέιεζεο γηα 300 ρξνληθά βήκαηα είλαη 59.6 ψξεο (~2.5 κέξεο)  θαη 3.2 ψξεο. Όπσο 

γίλεηαη θαηαλνεηφ, ην θέξδνο ζε ππνινγηζηηθφ ρξφλν είλαη ζεκαληηθφ. Αθφκε θαη 

ζηηο πεξηπηψζεηο κε αληζνθαηαλνκή ηνπ θφξηνπ, ε κείσζε ηνπ ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ 

είλαη ζεκαληηθή: ζηελ πεξίπησζε ησλ 10 επεμεξγαζηψλ ν ππνινγηζηηθφο ρξφλνο 

κεηψλεηαη, ζε ζρέζε κε ηε ζεηξηαθή εθηέιεζε, ζηηο 10 ψξεο.  

 Ζ απφθιηζε απφ ηελ ηδαληθή επηηάρπλζε, ζηηο πεξηπηψζεηο κε ηζνθαηαλνκή 

ηνπ θφξηνπ, απνδίδεηαη ζε δχν ιφγνπο: Δληνιέο Δηζφδνπ/Δμφδνπ (Η/Ο) θαηά ηε 

δηάξθεηα εθηέιεζεο ηνπ θψδηθα ζηε κηθξν-θιίκαθα θαη ζην φηη ν Fluent εθηειείηαη 

ζεηξηαθά. Ο ζπλνιηθφο ππνινγηζηηθφο ρξφλνο πνπ εθηειείηαη ν Fluent είλαη 30 min.  

Οη εληνιέο I/O αθνξνχλ ηε δνκή ηνπ θψδηθα ζηε κηθξν-θιίκαθα θαη εηδηθφηεξα ην 

δηάβαζκα θαη γξάςηκν ζην ζθιεξφ δίζθν ηεο ιχζεο ηεο εμίζσζεο ησλ ηζνυςψλ ζε 

θάζε ρξνληθφ βήκα, ηεο νπνίαο ε πξνεγνχκελε (ρξνληθά) ιχζε ρξεζηκνπνηείηαη γηα 

ηνλ ππνινγηζκφ ηνπ πξνθίι ζην εθάζηνηε ρξνληθφ βήκα.  

 Δπηπιένλ, κία πηζαλή αηηία γηα ηελ απφθιηζε απφ ηελ ηδαληθή επηηάρπλζε 

είλαη ε αληζνθαηαλνκή ππνινγηζηηθνχ θφξηνπ πνπ πξνέξρεηαη απφ ην θπζηθφ 

πξφβιεκα. Κάζε ζπλνξηαθφ θειί ηξνθνδνηείηαη απφ ηε καθξν-θιίκαθα κε 

δηαθνξεηηθά δεδνκέλα: Οη κεξηθέο πηέζεηο θαη ηα θιάζκαηα κάδαο ησλ ζπζηαηηθψλ 

θαζψο θαη ε ζεξκνθξαζία κπνξεί λα δηαθέξνπλ θαηά κήθνο ηεο επηθάλεηαο ηνπ 

δηζθίνπ. Οπφηε, ν αξηζκφο ησλ επαλαιήςεσλ πνπ απαηηείηαη γηα λα επηηεπρζεί ε 

ζχγθιηζε ηεο επαλαιεπηηθήο δηαδηθαζίαο (βι. Κεθ. 3/Δλ 3.1.1) κπνξεί λα δηαθέξεη 
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απφ θειί ζε θειί. Παξφια απηά, ζηελ παξνχζα πεξίπησζε απηφ ην είδνο 

αληζνθαηαλνκήο ηνπ θφξηνπ δελ είλαη ζεκαληηθφ. 

 Σέινο, ε επηθνηλσλία κεηαμχ ησλ επεμεξγαζηψλ δελ είλαη ζεκαληηθή αθνχ 

πξαγκαηνπνηείηαη κέζσ ηνπ ηαρχηαηνπ δηθηχνπ Myrinet. Γηα κία επαλάιεςε ηεο 

κεζνδνινγίαο ζχδεπμεο ν ππνινγηζηηθφο ρξφλνο, αθαηξψληαο ην ρξφλν εθηέιεζεο ηνπ 

Fluent, είλαη ~33 s ζηνπο 25 επεμεξγαζηέο. ΢ε απηήλ ηελ πεξίπησζε ν ρξφλνο 

επηθνηλσλίαο κεηαμχ ησλ επεμεξγαζηψλ είλαη 10
-5

 s.     

4.5.1.2 Δθαξκνγή ζηελ απόζεζε Si 

 Οη ζπλζήθεο πνπ πξαγκαηνπνηνχληαη νη ππνινγηζκνί αληηζηνηρνχλ ζηελ 

πεξίπησζε πνπ ην γξακκνκνξηαθφ θιάζκα ηνπ SiH4 ζηελ είζνδν είλαη 0.1 (βι. Κεθ. 

3/Δλ. 3.5.2). Ζ κηθξν-θιίκαθα απνηειείηαη απφ απιάθηα αξρηθνχ πιάηνπο 1 κm θαη 

βάζνπο 1.5 κm. Ζ ππθλφηεηα ησλ δνκψλ ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ είλαη ζηαζεξή 

θαη ίζε κε 16 απιάθηα αλά 32 κm.  

 ΢ην ΢ρ. 4.13 θαίλεηαη ε παξάιιειε επηηάρπλζε πνπ επηηπγράλεηαη γηα ηελ 

πεξίπησζε ηεο απφζεζεο Si. ΢ε απηήλ ηελ πεξίπησζε ε παξάιιειε επηηάρπλζε 

ππνινγίδεηαη κε βάζε ηνλ ρξφλν εθηέιεζεο ζε 5 επεμεξγαζηέο. ΢ην ΢ρ. 4.13, φπσο  

 
 

΢ρήκα 4.13  Δπηηάρπλζε ζπλαξηήζεη ηνπ αξηζκνχ ησλ επεμεξγαζηψλ. Tα ηεηξάγσλν αληηζηνηρνχλ 

ζηελ παξάιιειε επηηάρπλζε κε ηζνθαηαλνκή ηνπ ππνινγηζηηθνχ θφξηνπ θαη νη θχθινη κε 

αληζνθαηαλνκή ηνπ θφξηνπ. Ο ζπλνιηθφο ππνινγηζηηθφο ρξφλνο αληηζηνηρεί ζε 30 ρξνληθά βήκαηα. Ο 

ππνινγηζκφο ηεο παξάιιειεο επηηάρπλζεο έγηλε κε βάζε ηνλ ππνινγηζηηθφ ρξφλν ζε 5 επεμεξγαζηέο.   

θαη ζηελ πεξίπησζε ηνπ W, ηα ηεηξάγσλα αληηζηνηρνχλ ζηελ παξάιιειε επηηάρπλζε 

ηνπ θψδηθα κε ηζνθαηαλνκή ηνπ ππνινγηζηηθνχ θφξηνπ θαη νη θχθινη ζηελ 

παξάιιειε επηηάρπλζε  κε αληζνθαηαλνκή ηνπ θφξηνπ.      
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 ΢ε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο ην θέξδνο ζε ππνινγηζηηθφ ρξφλν είλαη ζεκαληηθφ. 

Γηα ηελ εθηέιεζε ηνπ θψδηθα ζε 5 επεμεξγαζηέο θαη γηα 30 ρξνληθά βήκαηα, ν 

ππνινγηζηηθφο ρξφλνο είλαη ~120 min. ΢ηνπο 25 επεμεξγαζηέο, πνπ παξαηεξείηαη θαη  

ε κέγηζηε επηηάρπλζε, ν ππνινγηζηηθφο ρξφλνο κεηψλεηαη ζηα ~30 min, δειαδή 

επηηαρχλεη ηελ εθηέιεζε ηνπ θψδηθα θαηά 4 θνξέο. Ο ππνινγηζκφο ηεο παξάιιειεο 

επηηάρπλζεο έγηλε κε βάζε ηνλ ππνινγηζηηθφ ρξφλν ζε 5 επεμεξγαζηέο. 

 Αμίδεη λα ζεκεησζεί φηη ζε ζρέζε κε ηελ επηηάρπλζε ζηελ πεξίπησζε ηνπ W, 

ε επηηάρπλζε πνπ επηηπγράλεηαη ζηελ πεξίπησζε ηνπ Si είλαη πεξίπνπ 10%  

κεγαιχηεξε απφ ηελ επηηάρπλζε ζηελ πεξίπησζε ηνπ W ζηνπο 25 επεμεξγαζηέο. ΢ηελ 

πεξίπησζε ηνπ Si ν ππνινγηζηηθφο θφξηνο ζε θάζε ζπλνξηαθφ θειί απμάλεηαη θαζψο 

ηα ρεκηθά ζηνηρεία πνπ κεηέρνπλ ζηηο επηθαλεηαθέο αληηδξάζεηο - θαη άξα νη θνξέο  

πνπ πξέπεη λα επηιπζεί ε νινθιεξσηηθή εμίζσζε (βι. Κεθ.2/Δλ. 2.2.1) - είλαη ηξία 

(βι. Κεθ. 3/Δλ. 3.5.2), ελψ ζηελ πεξίπησζε ηνπ W είλαη δχν (βι. Κεθ. 3/Δλ. 3.5.1).      

4.5.2 Παξάιιειε Απόδνζε  

 Γηα ηελ κέηξεζε ηεο παξάιιειεο απφδνζεο (scalability) ηνπ θψδηθα φηαλ ν 

ππνινγηζηηθφο θφξηνο ζηε κίθξν- θιίκαθα απμάλεηαη ρξεζηκνπνηήζεθε ε πεξίπησζε 

ηνπ Si. H κίθξν- θιίκαθα απνηειείηαη απφ απιάθηα κε ζηαζεξή ππθλφηεηα 16 

απιάθηα αλά 32 κm. To πιάηνο ησλ απιαθηψλ είλαη ζηαζεξφ θαη ίζν κε 1 κm. Σν 

βάζνο ηνπο κεηαβάιιεηαη θαη ζπγθεθξηκέλα κειεηψληαη ηέζζεξηο πεξηπηψζεηο: 0.5, 

1.5, 3 θαη 5 κm. Κξαηψληαο ηελ αξρηθή δηαθξηηνπνίεζε ηεο κηθξν-θιίκαθαο ζηαζεξή 

θαη ίζε κε 0.025 κm (βι. Κεθ. 3/Δλ. 3.5.2), αχμεζε ηνπ βάζνπο ησλ απιαθηψλ νδεγεί 

ζηελ αχμεζε ηνπ κεγέζνπο ηνπ πξνβιήκαηνο. Έηζη γηα έλα απιάθη βάζνπο 0.5 κm νη 

βαζκνί ειεπζεξίαο ηνπ πξνβιήκαηνο είλαη 100, γηα 1.5 κm 120, γηα 3 κm 200 θαη γηα 

5 κm 280. Με ηελ πάξνδν ηνπ ρξφλνπ ηα απιάθηα γεκίδνπλ κε απνηέιεζκα ν αξηζκφο 

ησλ βαζκψλ ειεπζεξίαο λα κεηαβάιιεηαη αλάινγα κε ην εμειηζζφκελν πξνθίι ηνπ 

πκελίνπ. Γηα ην ιφγν απηφ πξαγκαηνπνηήζεθαλ 30 ρξνληθά βήκαηα, δηάξθεηα ζηελ 

νπνία ν αξηζκφο ησλ βαζκψλ ειεπζεξίαο είλαη ζηαζεξφο, θαζψο ην πξνθίι ηνπ 

πκελίνπ δελ έρεη πξνιάβεη λα αλαπηπρζεί θαη λα δεκηνπξγεζνχλ λένη θφκβνη πνπ 

νδεγνχλ ζηελ αχμεζε ησλ βαζκψλ ειεπζεξίαο.     

 ΢ην ΢ρ. 4.14 θαίλεηαη ε κέγηζηε (ζε 25 επεμεξγαζηέο) παξάιιειε επηηάρπλζε 

ζπλαξηήζεη ηνπ βάζνπο ησλ δνκψλ. ΢ην ΢ρ. 4.14(α) ε επηηάρπλζε ππνινγίδεηαη κε 

βάζε ηνλ ρξφλν εθηέιεζεο ζε 5 επεμεξγαζηέο. Όπσο γίλεηαη αληηιεπηφ απφ ηα 

απνηειέζκαηα ε απφδνζε ηνπ παξάιιεινπ θψδηθα απμάλεη κε αχμεζε ηνπ 



 

 

133 

 

ππνινγηζηηθνχ θφξηνπ, δειαδή κε αχμεζε ηνπ βάζνπο ησλ δνκψλ, ζηε κηθξν-

θιίκαθα θαη πιεζηάδεη ηελ ηδαληθή επηηάρπλζε. Απηφ νθείιεηαη ζην φηη ν ρξφλνο πνπ 

ρξεηάδεηαη γηα λα πξαγκαηνπνηήζεη ν θψδηθαο ηηο εληνιέο I/O θαη ν ππνινγηζηηθφο 

ρξφλνο ηνπ Fluent – νη θχξηνη παξάγνληεο γηα ηελ απφθιηζε απφ ηελ ηδαληθή 

επηηάρπλζε - γίλνληαη αζήκαληνη ζε ζρέζε κε ηνλ ρξφλν πνπ δαπαλνχλ νη 

επεμεξγαζηέο γηα λα επηιχζνπλ ην πξαγκαηηθφ πξφβιεκα ηεο κηθξν-θιίκαθαο.  

 ΢ην ΢ρ. 4.14(β) ε κέγηζηε παξάιιειε επηηάρπλζε ππνινγίδεηαη κε βάζε ηνλ 

ρξφλν εθηέιεζεο ζε 10 επεμεξγαζηέο. ΢ε απηή ηελ πεξίπησζε ε επηηάρπλζε πνπ 

ππνινγίδεηαη είλαη ππεξ-γξακκηθή (supelinear). Δθφζνλ νη ππνινγηζκνί ζηνπο 10 

επεμεξγαζηέο πξαγκαηνπνηνχληαη κε αληζνθαηαλνκή ηνπ θφξηνπ, ν ππνινγηζηηθφο 

ρξφλνο απμάλεη εμαηηίαο ηνπ επηπιένλ θφξηνπ πνπ έρνπλ αλαιάβεη θάπνηνη απφ ηνπο 

επεμεξγαζηέο θαη ε ζχγθξηζε κε ηνλ ρξφλν ζηνπο 25 επεμεξγαζηέο – πεξίπησζε κε 

ηζνθαηαλνκή ηνπ θφξηνπ – κπνξεί λα νδεγήζεη ζηελ παξαπιαλεηηθή ππεξ-γξακκηθή 

επηηάρπλζε ηνπ ΢ρ. 4.14(β). 

 

΢ρήκα 4.14  Δπηηάρπλζε ζπλαξηήζεη ηνπ αξηζκνχ ησλ επεμεξγαζηψλ. Tα ηεηξάγσλα αληηζηνηρνχλ 

ζηελ παξάιιειε επηηάρπλζε κε ηζνθαηαλνκή ηνπ ππνινγηζηηθνχ θφξηνπ θαη νη θχθινη κε 

αληζνθαηαλνκή ηνπ θφξηνπ. Ο ζπλνιηθφο ππνινγηζηηθφο ρξφλνο αληηζηνηρεί ζε 30 ρξνληθά βήκαηα. Ο 

ππνινγηζκφο ηεο παξάιιειεο επηηάρπλζεο έγηλε κε βάζε ηνλ ππνινγηζηηθφ ρξφλν ζε 5 επεμεξγαζηέο.   

4.5.3 Δπηηάρπλζε ρξεζηκνπνηώληαο ηελ πβξηδηθή πνιπ- παξάιιειε 

κέζνδν   

 Αξρηθά εμεηάδεηαη ε απφδνζε ηνπ παξάιιεινπ επηιχηε ηνπ Fluent 

κειεηψληαο ηελ επηηάρπλζε πνπ απνδίδεη. Γηα ηηο αλάγθεο ησλ ππνινγηζκψλ, αληί ηνπ 

αμνλνζπκκεηξηθνχ πξνβιήκαηνο πνπ επηιχζεθε ζηηο πξνεγνχκελεο πεξηπηψζεηο, νη 

ππνινγηζκνί πξαγκαηνπνηνχληε ζε φιo ηνλ αληηδξαζηήξα (βι. ΢ρ. 4.11). Απφ 
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θπζηθήο άπνςεο απηφ δελ είλαη αλαγθαίν αιιά πξνζθέξεη έλα αξθεηά κεγάιν 

ππνινγηζηηθφ πξφβιεκα γηα λα κπνξέζεη απνδνηηθά λα ην δηαρεηξηζηεί ν παξάιιεινο 

επηιχηεο ηνπ Fluent. To ππνινγηζηηθφ ρσξίν νιφθιεξνπ ηνπ αληηδξαζηήξα 

δηαθξηηνπνηήζεθε ζε 1,263,166 θειηά πνπ νδεγνχλ ζε  10,105,328 βαζκνχο 

ειεπζεξίαο.  Ο αξηζκφο ησλ ζπλνξηαθψλ θειηψλ ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ είλαη 60. 

Ζ επηηάρπλζε πνπ επηηεχρζεθε κε ηνλ παξάιιειν Fluent γηα αξηζκφ επεμεξγαζηψλ 2, 

4, 6, 8, θαη 10 θαίλεηαη ζην ΢ρ. 4.15. Ζ επηηάρπλζε ππνινγίδεηαη κε βάζε ηνλ ρξφλν 

ζε 2 επεμεξγαζηέο θαη είλαη ηθαλνπνηεηηθή κέρξη ηνπο 6 επεμεξγαζηέο. Γηα 

κεγαιχηεξν αξηζκφ επεμεξγαζηψλ ε επηθνηλσλία κεηαμχ ησλ επεμεξγαζηψλ γίλεηαη 

ζεκαληηθή (Cheimarios 2008) ζε ζχγθξηζε κε ηνλ ρξφλν πνπ απαηηείηαη απφ ηνπο 

επεμεξγαζηέο γηα λα ιχζνπλ ην πξφβιεκα πνπ ηνπο έρεη απνδνζεί. Οπφηε, ε 

επηηάρπλζε απνθιίλεη απφ ηελ ηδαληθή ζπκπεξηθνξά.  

 Οη πξνεγνχκελνη ππνινγηζκνί επαλαιακβάλνληαη πξνζζέηνληαο κηθξν-

ηνπνγξαθία ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ πνπ απνηειείηαη απφ απιάθηα πιάηνπο 1 κm 

θαη βάζνπο 1.5 κm. Γηα ηo πξφβιεκα ηεο κηθξν-θιίκαθαο ζε θάζε εθηέιεζε ηνπ 

θψδηθα ρξεζηκνπνηνχληαη 30 επεμεξγαζηέο. Οη ππνινγηζκνί πξαγκαηνπνηνχληαη γηα 

ην πξψην ρξνληθφ βήκα,  t = 0 s, θαη ζπγθεθξηκέλα γηα ηελ πξψηε επαλάιεςε ηεο 

επαλαιεπηηθή δηαδηθαζίαο, θαζψο απηφ απνηειεί ην πην ρξνλνβφξν γηα ηνλ Fluent 

αθνχ ε αξρηθή εθηίκεζε γηα ηελ εθθίλεζε ησλ ππνινγηζκψλ ηνπ Fluent είλαη καθξηά 

 
΢ρήκα 4.15  Δπηηάρπλζε ζπλαξηήζεη ηνπ αξηζκνχ ησλ επεμεξγαζηψλ πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ γηα ην 

πξφβιεκα ηεο καθξν-θιίκαθαο. Ο αξηζκφο ησλ επεμεξγαζηψλ πνπ ρξεζηκνπνηείηαη ζηε κηθξν-θιίκαθα 

είλαη ζηαζεξφο θαη ίζνο κε 30. Ζ επηηάρπλζε ππνινγίδεηαη κε βάζε ηνλ ππνινγηζηηθφ ρξφλν ζε 2 

επεμεξγαζηέο ηεο καθξν-θιίκαθαο.  
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απφ ηελ ιχζε. ΢ην ζεκείν απηφ λα ζεκεησζεί φηη ζηα ππφινηπα βήκαηα ηεο 

επαλαιεπηηθήο δηαδηθαζίαο, ε αξρηθή εθηίκεζε γηα ηε ιχζε πξνέξρεηαη απφ ην 

πξνεγνχκελν βήκα θαη νδεγεί ζε γξήγνξε επίιπζε ηνπ πξνβιήκαηνο ηεο καθξν-

θιίκαθαο.    

 Απφ ηα απνηειέζκαηα ηνπ ΢ρ. 4.15 γίλεηαη θαηαλνεηφ φηη ε παξάιιειε 

κεζνδνινγία αμηνπνηεί πιήξσο ηηο παξάιιειεο δπλαηφηεηεο ηνπ Fluent θαη πξνζθέξεη 

έλα εχξσζην πεξηβάιινλ γηα ππνινγηζκνχ κεγάιεο θιίκαθαο ηφζν ζηε κηθξν- φζν 

θαη ζηε καθξν-θιίκαθα. H κηθξή απφθιηζε ησλ απνηειεζκάησλ κε ηελ πβξηδηθή 

πνιπ-παξάιιειε κέζνδν απφ ηνλ παξάιιειν επηιχηε ηνπ Fluent σθείιεηαη ζηνλ 

δναθνξεηηθφ ρξφλν “εθηέιεζεο” ηνπ θάζε θψδηθα. 
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5. ΢πζηεκηθή αλάιπζε 

δηεξγαζηώλ ΥΑΑ 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

Πεξίιεςε 

 Γηα ηελ αξηζκεηηθή επίιπζε ησλ εμηζψζεσλ πνπ δηέπνπλ πξνβιήκαηα 

θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο  ε ρξεζηκνπνίεζε θιεηζηψλ εκπνξηθψλ θσδίθσλ, φπσο ν 

Fluent, έρεη γίλεη θνηλή πξαθηηθή. Παξφια απηά, νη θψδηθεο απηνί αδπλαηνχλ λα 

πξαγκαηνπνηήζνπλ ζπζηεκαηηθή αλαδήηεζε θαη εχξεζε πνιιαπιψλ ιχζεσλ, νη 

νπνίεο πξνθχπηνπλ απφ ην κε γξακκηθφ ραξαθηήξα ησλ εμηζψζεσλ πνπ πεξηγξάθνπλ 

ηα θαηλφκελα κεηαθνξάο. Οη ιχζεηο απηέο είλαη ζεκαληηθέο, θαζψο κπνξεί λα 

θξχβνπλ πιεξνθνξία γηα ηε ζπκπεξηθνξά ηνπ ζπζηήκαηνο ζπλαξηήζεη ησλ 

ιεηηνπξγηθψλ ηνπ παξακέηξσλ. Γηα ην ιφγν απηφ, αλαπηχρζεθε ππνινγηζηηθφ πιαίζην 

βαζηζκέλν ζηε αλαδξνκηθή κέζνδν πξνβνιήο (Recursive Projection Method ή RPM), 

κε ζθνπφ λα εμαλαγθάζεη ηνλ Fluent λα ζπγθιίλεη θαη ζε επζηαζείο θαη ζε αζηαζείο 

θιάδνπο ιχζεσλ θαη έηζη κε απνδνηηθφ ηξφπν λα κπνξεί λα θαηαζθεπάζεη ηνλ 

ζπλνιηθφ ρψξν ιχζεσλ ελφο ζπζηήκαηνο. Ζ RPM πινπνηήζεθε ζε πεξηβάιινλ 

Matlab (Matlab 2012) θαη ρξεζηκνπνηήζεθε ζαλ ππνινγηζηηθφ θέιπθνο γχξσ απφ ηνλ 

Fluent. Αμίδεη λα ζεκεησζεί, φηη ν Fluent δελ κπνξεί – ρσξίο ηελ βνήζεηα ηεο RPM – 

λα ζπγθιίλεη ζε αζηαζείο θιάδνπο. Σν ππνινγηζηηθφ απηφ πιαίζην εθαξκφζηεθε ζηε 

κειέηε δηεξγαζίαο ρεκηθήο απφζεζεο απφ αηκφ ηνπ ππξηηίνπ (Si). 
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5.1 Ζ κέζνδνο αλαδξνκηθήο πξνβνιήο  

(Recursive Projection Method ή RPM) 

  Παξνπζηάδεηαη ε κέζνδνο αλαδξνκηθήο πξνβνιήο ή RPM. Ζ RPM αξρηθά 

πξνηάζεθε γηα ηελ ζηαζεξνπνίεζε κεζφδσλ ζηαζεξνχ ζεκείνπ (fixed point iterative 

procedures) ηεο κνξθήο,  

k 1 k k k 1 N

p( , ), ,   U F U U U R  (5.1) 

φπνπ F είλαη ελ γέλεη ηειεζηήο πνπ εθαξκφδεη ζην U
k
 ην νπνίν είλαη δηάλπζκα κε ηηο 

ηηκέο ησλ δηαθξηηνπνηεκέλσλ αγλψζησλ ζηελ k επαλάιεςε θαη ιp είλαη παξάκεηξνο 

ηνπ θπζηθνχ ζπζηήκαηνο. Ζ βαζηθή ηδέα είλαη ε ρξεζηκνπνίεζε ηεο RPM ζαλ 

ππνινγηζηηθφ θέιπθνο γχξσ απφ ηνλ Fluent, ην νπνίν ζηελ παξνχζα εξγαζία, 

ζεσξείηαη σο κέζνδνο ζηαζεξνχ ζεκείνπ ηεο κνξθήο (5.1).  

    Έζησ έλαο αλαιινίσηνο ππφρσξνο P, ν νπνίνο αληηζηνηρεί ζηηο, ζπλήζσο 

ιίγεο, ηδηνδηεπζχλζεηο ζηηο νπνίεο ε (5.1) ζπγθιίλεη ή απνθιίλεη κε αξγφ ξπζκφ. Έζησ 

Q ην νξζνγψλην ζπκπιήξσκά ηνπ. Με P θαη Q ζπκβνιίδνληαη επίζεο νη νξζνγψληεο 

πξνβνιέο ηνπ R
N 

ζηνλ P θαη Q αληίζηνηρα. Ζ ιχζε U αλαιχεηαη ζηνλ p θαη q έηζη 

ψζηε U = p +q, φπνπ p θαη q είλαη νη πξνβνιέο ηνπ F (U) ζηνλ P θαη Q αληίζηνηρα, 

f ( , ) ( )

g( , ) ( )

P

Q

  

  

p p q F p q

q p q F p q

 (5.2) 

ε RPM ζηαζεξνπνηεί κεζφδνπο ζηαζεξνχ ζεκείνπ φπσο απηέο ηεο Δμ. (5.2) αθνχ 

πξψηα ππνινγίζεη κία πξνζέγγηζε ηνπ P θαη ζπλεπψο ηνπ Q. Έπεηηα, ε πξνβνιή ηνπ 

p ππνινγίδεηαη πξαγκαηνπνηψληαο έλα βήκα κε ηε κέζνδν Newton ζηνλ P. To q 

ππνινγίδεηαη απφ ηελ πξνβνιή ηνπ F(U) ζην Q. Οπφηε, νη επαλαιήςεηο ζηαζεξνχ 

ζεκείνπ (ή επαλαιήςεηο Picard) εθαξκφδνληαη ζην άζξνηζκα U = p +q. Ζ κέζνδνο 

ζηαζεξνχ ζεκείνπ, Eμ. (5.1) είλαη επζηαζήο φηαλ φιεο νη ηδηνηηκέο ηνπ πίλαθα          

FU (U) ≡ ∂ F /∂U, βξίζθνληαη κέζα ζηα φξηα ηνπ κνλαδηαίνπ θχθινπ (βι. ΢ρ. 5.1). Ζ 

κέζνδνο ζηαζεξνπνίεζεο παίξλεη ηελ κνξθή ηνπ Αιγφξηζκνπ 1,   
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΢ρήκα 5.1 Σππηθά θάζκαηα Ηαθσβηαλήο επαλάιεςεο, UF , πνπ (α) ζπγθιίλεη (β) ζπγθιίλεη αιιά 

θαζπζηεξεί (γ) απνθιίλεη.  

Αιγόξηζκνο 1. 

(i) p
0
= PU

0
, q

0
 = Q U

0
 

(ii) Do until convergence: 

   
1

k 1 k k k k
U UP P P


       

   
p p I F U F U p  

 k 1 kQ q F U  

 

 (iii) final final finalk k k
 U p q  

  ΢ηελ πξάμε, κεηά απφ έλα πξνθαζνξηζκέλν αξηζκφ εμσηεξηθψλ επαλαιήςεσλ 

ηνπ Fluent θαη εθφζνλ ε ζχγθιηζε είλαη αξγή επεκβαίλεη ε RPM. Μεηά απφ kmax 

επαλαιήςεηο, ε RPM ρξεζηκνπνηεί ηηο ηειεπηαίεο n + 1 επαλαιήςεηο γηα λα 

ππνινγίζεη, ρξεζηκνπνηψληαο ηελ ηξνπνπνηεκέλε κέζνδν Gram–Schmidt (Golub & 

Van Loan 1989), κία νξζνθαλνληθή βάζε ηνπ ππφρσξνπ, ν νπνίνο  δεκηνπξγείηαη απφ 

ηελ αθνινπζία ησλ n δηαλπζκάησλ,  

max max max max max maxk k 1 k 1 k 2 k n 1 k ni
max max{ } {( ),( ),...,( )},i k n 1,...,k

     
       q q q q q q q  (5.3) 

φπνπ n είλαη παξάκεηξνο πνπ νξίδεηαη απφ ηνλ ρξήζηε θαη ζπλήζσο είλαη n = 2.  

  Έρεη δεηρζεί ζε πξνεγνχκελεο εξγαζίεο (Burrage & Erhel 1998, Shroff & 

Keller 1993) φηη ηα παξαπάλσ δηαλχζκαηα βξίζθνληαη ζηνλ θπξίαξρν ηδηφρσξν ηνπ 

πίλαθα QFUQ, ν νπνίνο είλαη ν ηδηνρψξνο ηνπ FU πνπ αληηζηνηρεί ζηηο ππφινηπεο 

θπξίαξρεο ηδηνηηκέο, δειαδή ηδηνηηκέο πνπ δελ αλήθνπλ αθφκε ζηνλ ππνρψξν P. 

Έζησ lZ ν αξηζκφο ησλ ηδηνδηαλπζκάησλ θνληά ζηα φξηα ηνπ κνλαδηαίνπ θχθινπ θαη 
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ε δηάζηαζε ηνπ P. Δάλ Z ZN l
R είλαη νξζνθαλνληθή βάζε ηνπ αλαιινίσηνπ 

ππφρσξνπ P, ηφηε κε ηελ παξαπάλσ κέζνδν ελεκεξψλεηαη κε λέα δηαλχζκαηα.      

  Γηα n = 2, ζρεκαηίδνληαη νη δηαθνξέο ησλ δηαλπζκάησλ, {q
kmax

, q
kmax−1

} απφ 

ηηο ηξεηο ηειεπηαίεο επαλαιήςεηο ηνπ q. H ηξνπνπνηεκέλε κέζνδνο Gram–Schmidt 

ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ πξαγκαηνπνίεζε ηεο παξαγνληνπνίεζεο QR,   

max maxk k 1 ˆ{ , }


   D q q DT  (5.4) 

κε n nT R λα είλαη άλσ ηξηγσληθφο θαη N nˆ D R  νξζνγψληνο πίλαθαο. Δάλ T11>>T22 

ην λέν δηάλπζκα πξνζηίζεηαη ζηε βάζε Z. Γηαθνξεηηθά είλαη πηζαλφλ έλα δεπγάξη 

ζπδπγψλ κηγαδηθψλ ηδηνηηκψλ λα πξνζεγγίδνπλ ηα φξηα ηνπ κνλαδηαίνπ θχθινπ θαη 

ηφηε δχν λέα δηαλχζκαηα πξνζηίζεληαη ζηε Ε. H απνηειεζκαηηθφηεηα ηεο RPM 

έγθεηηαη ζηελ ππφζεζε φηη ε πιεηνλφηεηα ησλ ηδηνηηκψλ ηνπ FU είλαη ζπγθεληξσκέλε 

ζε κία πεξηνρή καθξηά απφ ηα φξηα ηνπ κνλαδηαίνπ θχθινπ θαη κφλν έλα κηθξφ κέξνο 

ηνπο (φρη παξαπάλσ απφ 10 ζηελ ρεηξφηεξε πεξίπησζε) απμάλνπλ ζην κέγεζνο θαη 

πξνζεγγίδνπλ ηα φξηα ηνπ. Υξεζηκνπνηείηαη ην θξηηήξην T11>10
3
T22 σο έλδεημε ηνπ 

ζρεηηθνχ κεγέζνπο ησλ δχν ηδηνηηκψλ. Ο παξάγνληαο 10
3 
εμαξηάηαη απφ ην θάζκα ηνπ 

FU, αιιά ε ηηκή απηή είλαη απνηειεζκαηηθή γηα πιεζψξα πξνβιεκάησλ (Koronaki et 

al. 2003). Δάλ απηφο ν παξάγνληαο απμεζεί, ζα νδεγήζεη ιαλζαζκέλα ζηελ αχμεζε 

ηεο βάζεο Ε θαη έηζη ζηελ αχμεζε ηνπ ππνινγηζηηθνχ θφζηνπο.   

 Καηά ηε δηάξθεηα ησλ ππνινγηζκψλ, ε βάζε Z κπνξεί λα ππεξεθηηκεζεί, είηε 

ιφγσ ηεο ίδηαο ηεο δηεξγαζίαο, είηε ιφγσ θάπνησλ ηδηνηηκψλ ηνπ FU πνπ κεηψλνληαη 

ζην κέγεζνο (Shroff & Keller 1993). Γηα ην ιφγν απηφ έλα επηπιένλ βήκα πξνζηίζεηαη 

πξνθεηκέλνπ λα κεηψλεηαη ε βάζε  Ε φηαλ είλαη απαξαίηεην.  Έζησ ν πίλαθαο  

Z Zl lT 
 UH Z F Z R  (5.5) 

λα είλαη ε πξνβνιή ηνπ FU ζηνλ αλαιινίσην ππφρσξν. Οξίδνπκε ηνλ δίζθν Kδ 

αθηίλαο δ < 1. Τπνζέηνληαο φηη mδ ηδηνηηκέο ηνπ Ζ βξίζθνληαη εθηφο ηνπ Kδ θαη φηη 

Vδ είλαη ε βάζε ηνπ αληίζηνηρνπ ηδηνδηαλχζκαηνο, ηφηε ε νξζνθαλνληθή βάζε ZVδ 

είλαη ε επηζπκεηή αληηθαηαζηάηξηα ηνπ αλαιινίσηνπ ππφρσξνπ Ε. Σν βήκα κείσζεο 

ηεο Ε πξαγκαηνπνηείηαη θαηά ηε δηάξθεηα βεκαηηζκνχ ζε παξάκεηξν θαη κεηά ην 

πέξαο ησλ ππνινγηζκψλ γηα έλα ζπγθεθξηκέλν βήκα. Δάλ θαη πξνζζέηεη επηπιένλ 

ππνινγηζηηθφ θφζηνο, ε παξαπάλσ δηαδηθαζία γίλεηαη ηδηαίηεξε ζεκαληηθή φηαλ ν 
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βεκαηηζκφο πξαγκαηνπνηείηαη ζηνλ επζηαζή θιάδν, ν νπνίνο αθνινπζείηαη απφ έλα 

αζηαζή θαη έπεηηα μαλά απφ έλα επζηαζή. Υσξίο ηε δηαδηθαζία κείσζεο ηεο βάζεο, ε 

βάζε ζα πεξηέρεη παξαπάλσ απφ ηελ αλαγθαία πιεξνθνξία θαη κπνξεί αθφκε θαη λα 

νδεγήζεη ηελ επαλαιεπηηθή δηαδηθαζία ζην λα απνθιίλεη.   

 Ο αιγφξηζκνο 1 μαλαγξάθεηαη ρξεζηκνπνηψληαο ηηο ζρέζεηο P=ZZ
T
, Q = I − 

ZZ
T
, Z

T
Z = IlZ, ZN lZ R . Γηα λα είλαη ε κέζνδνο Newton [βι. Aιγφξηζκν 1(ii)] 

ρακεινχ ππνινγηζηηθνχ θφζηνπο, πξέπεη λα εθαξκνζηεί ζε έλα κηθξήο δηάζηαζεο 

ππφρσξν, πνπ ζεκαίλεη φηη ην lZ  πξέπεη λα είλαη κηθξφ.     

  ΢πλνςίδνληαο, ε RPM θαηαζθεπάδεη θαη ελεκεξψλεη κεηά απφ έλα αξηζκφ 

εμσηεξηθψλ επαλαιήςεσλ kmax κία βάζε Ε, ηνπ «επηθίλδπλνπ» ππφρσξνπ P. H ηειηθή 

δηάζηαζε, lZ, απηήο ηεο βάζεο θαζνξίδεηαη απφ ηνλ αξηζκφ ησλ ηδηνδηαλπζκάησλ πνπ 

πξνζηίζεληαη θάζε θνξά πνπ ε βάζε ελεκεξψλεηαη. Ζ πνηφηεηα ηεο βάζεο, δειαδή 

πφζν θαιή είλαη ε πξνζέγγηζε ηνπ επηθίλδπλνπ ππφρσξνπ FU, εμαξηάηαη απφ ηνλ 

αξηζκφ ησλ ηδηνδηαλπζκάησλ, n, πνπ ρξεζηκνπνηείηαη γηα λα εμαρζνχλ ηα 

ηδηνδηαλχζκαηα. Μεγάιν n έρεη σο απνηέιεζκα θαιχηεξε βάζε αιιά επηπιένλ 

ππνινγηζηηθφ θφζηνο. ΢ηελ παξνχζα εξγαζία, n = 2, αλάινγα κε ηηο ηηκέο ησλ T11, 

T22. Ο αιγφξηζκνο ηεο RPM σο ππνινγηζηηθφ θέιπθνο γχξσ απφ ηνλ Fluent 

παξνπζηάδεηαη ζηε ζπλέρεηα, 

Αιγόξηζκνο 2. 

(i) initialization, define U
0
; Z = 0; H = 0; define tol; define kmax; k = 0; λ = 0; l = 0 

(ii) Fluent: evaluate F ← F(U
0
) 

while (||U – F||2 > tol) 

(iii) z← Z
T
 U; δ ← Z

T
 F ; q←U − Zz 

(iv) z←z +(IlZ − H)
-1

(δ − z); q← F − Zδ 

(v) U ← Zz +q 

(vi) Fluent: F ←F(U
k
) 

(vii) k←k +1; λ←λ +1 

if (λ =kmax) then 

(viii) increase lZ ; update basis Z; compute H ← Z
T
 [FU Z] 

(ix) λ←0 

endif 

endwhile 
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φπνπ λ είλαη κεηξεηήο, ν νπνίνο κεδελίδεηαη θάζε θνξά πνπ ε βάζε Ε ελεκεξψλεηαη 

θαη δελ πξέπεη λα ζπγρέεηαη κε ηνλ κεηξεηή ησλ εμσηεξηθψλ επαλαιήςεσλ, k. ΢ε 

απηή ηε κεζνδνινγία, ε επαλάιεςε F(U) είλαη ην απνηέιεζκα ελφο πξνθαζνξηζκέλνπ 

θαη ζηαζεξνχ αξηζκνχ επαλαιήςεσλ, ή εζσηεξηθψλ επαλαιήςεσλ, κε U λα είλαη ε 

αξρηθή εθηίκεζε γηα ηε ιχζε. 

   H παξαπάλσ επαλαιεπηηθή δηεξγαζία απνηπγράλεη λα ζπγθιίλεη φηαλ ν 

πίλαθαο (IlZ-H) γίλεη ηδηάδσλ, δειαδή φηαλ ε απφιπηε ηηκή κίαο πξαγκαηηθήο 

ηδηνηηκήο ή έλα δεπγάξη κηγαδηθψλ πεξάζεη ηα φξηα ηνπ κνλαδηαίνπ θχθινπ. Απηφ 

ζπκβαίλεη ζε θξίζηκα ζεκεία, φπσο ζεκεία ζηξνθήο θαη ζεκεία πνπ νδεγνχλ ζε 

δηαθιαδψζεηο. Γηα ηελ αληηκεηψπηζε ηέηνησλ εκπνδίσλ θαη γηα λα κπνξέζεη ν 

θψδηθαο λα θαηαζθεπάζεη νιφθιεξν ησλ ρψξν ιχζεσλ, ρξεζηκνπνηείηαη ε κέζνδνο 

βεκαηηζκνχ κήθνπο ηφμνπ πνπ πεξηγξάθεηαη ζηε ζπλέρεηα.   

5.1.1 Βεκαηηζκόο κήθνο ηόμνπ ρξεζηκνπνηώληαο ηνλ ππόρσξν ηεο 

RPM 

 Βεκαηηζκφο πάλσ ζε θιάδνπο ιχζεσλ, πέξα απφ ζεκεία ζηξνθήο (turning 

points), επηηπγράλεηαη κε ηε κέζνδν βεκαηηζκνχ κήθνο ηφμνπ, ε νπνία ρξεζηκνπνηεί 

ην κήθνο ηφμνπ σο παξάκεηξν ηεο ιχζεο. Με ηε λέα απηή παξάκεηξν, ην ζεκείν 

ζηξνθήο δελ ππάξρεη, θαζψο ην κήθνο ηφμνπ απμάλεη κνλφηνλα θαηά κήθνο ηνπ 

θιάδνπ. Ζ εθαξκνγή ηεο κεζφδνπ βεκαηηζκνχ ηφμνπ πεξηγξάθεθε αξρηθά απφ ηνλ 

Keller (Keller 1977) θαη απφ ηφηε πνιιέο παξαιιαγέο έρνπλ παξνπζηαζηεί (Bolstad 

and Keller 1986, Allgower & Georg 2003). 

 ΢ην πιαίζην ηεο παξνχζαο εξγαζίαο, ε κέζνδνο βεκαηηζκνχ ηφμνπ 

εθαξκφδεηαη καδί κε ηελ RPM, έρνληαο σο πξνηέξεκα ηνλ κηθξήο δηάζηαζεο 

ππφρσξν πνπ θαηαζθεπάδεη θαη δηαηεξεί ε RPM θαηά ηε δηάξθεηα ηεο επαλαιεπηηθήο 

δηαδηθαζίαο. Απηή ε πξνζέγγηζε, αξρηθά παξνπζηάζηεθε απφ ηνπο Jarausch & 

Mackens (1984) θαη έπεηηα απφ ηνπο Shroff & Keller (1993). ΢ηελ εξγαζία ησλ 

ηειεπηαίσλ, απνδεηθλχεηαη φηη είλαη επαξθέο λα εθαξκνζηεί ε κέζνδνο βεκαηηζκνχ 

κφλν ζηνλ ππφρσξν P.   

  Δηζάγνληαο ηε λέα παξάκεηξν s, ην αξρηθφ ζπδεπγκέλν επαλαιεπηηθφ 

ζχζηεκα (ii) ηνπ Αιγφξηζκνπ 1 επεθηείλεηαη κε ηελ πξνζζήθε κίαο αθφκε εμίζσζεο, 
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T
p 0 p p p0 0( , ,s) ( ) ( ) (s s ) 0         p p p p  (5.6) 

Σν Ν εμαξηάηαη κφλν απφ ην p εθφζνλ ν πίλαθαο (IlZ-H), ν νπνίνο γίλεηαη ηδηάδσλ, 

είλαη ε πξνβνιή ηνπ (I-FU) ζηνλ κηθξήο δηάζηαζεο ππφρσξν P. Eδψ p0, p0  είλαη 

ηηκέο ηνπ p θαη ηνπ ιp γηα κία δεδνκέλε ηηκή ηεο παξακέηξνπ s0. p  θαη 
p είλαη 

εθαπηφκελεο θαηά κήθνο ηνπ θιάδνπ ιχζεσλ θαη πξαθηηθά ππνινγίδνληαη απφ ηηο 

πξνζεγγίζεηο, 

p p00

0 0

( )( )

(s s ) (s s )

 
  

 

p p
p  (5.7) 

Γνζκέλσλ αξρηθψλ εθηηκήζεσλ γηα ηηο πνζφηεηεο u θαη ιp ζην s, ην επαλαιεπηηθφ 

ζχζηεκα πνπ πξνθχπηεη είλαη,  

(i) 
p

1
k 1 k k k

k 1 k T k
p p p N








       
       

              

pI f fp p p f

p
 

(ii) 
p

k 1 k k k
p

   ιq g g  

Ο αιγφξηζκνο ηεο κεζφδνπ βεκαηηζκνχ ηφμνπ κε ηελ RPM/Fluent γξάθεηαη,  

Αιγόξηζκνο 3. 

 Initialization: Z = 0; define tol; define kmax; ds; U
-2

(ιp
-2

); U
-1

(ιp
-1

); 

while (ιp < ιpmax) 

(i) define (secant method) U
0
; ιp

0
; s

0
; 

(ii) Fluent: evaluate F ← F(U
0
) 

 k = 0; λ = 0; l = 0 

while (||U – F||2 > tol) 

(iii)  z← Z
T
 U; δ ← Z

T
 F; q←U – Zz ; pder ←Z

T
(U

0
-U

-1
); lambdader ← (ιp

0
-ιp

-1
);  

          zιp ←Ε
Σ 

Fιp ; q← F – Zδ; N← pder (z-Z
T
U

0
)+lambdader (ιp-ιp

0
)-ds

2
 

(iv)  

1

pδι lambdader N




       

    
    

l
z I H z δ z

pder
 

(v)   q ← U-Zδ+(Fιp-Z zιp) δι ; U ← Zz +q; ιp←ιp+διp; 

(vi)    Fluent: F ←F(U
k
) 
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(vii)   k←k +1; λ←λ +1 

if (λ =kmax) then 

(viii) increase lZ ; update basis Z; compute H ← Z
T
 [FU Z] 

(ix) λ←0 

endif 

endwhile 

endif 

5.1.2 Tερληθά ζηνηρεία εθαξκνγήο ηεο κεζόδνπ 

 Αλ θαη θαηά ηε δηάξθεηα ηεο RPM πξνζεγγίδεηαη κία βάζε γηα ηνλ επηθίλδπλν 

ππφρσξν ηεο FU, ν ίδηνο ν πίλαθαο δελ είλαη αλαγθαίνο. Μφλν ην γηλφκελν πίλαθα κε 

δηάλπζκα,  FUZ είλαη αλαγθαίν, ην νπνίν κπνξεί λα ππνινγηζζεί κε πξνζεγγηζηηθή 

δηαθφξηζε σο,  

 
   j j i, j j j

i Zj
j

, i 1,2,..., l , j 1,2,..., N
  

  


U

F U Ε F U
F Z  (5.8) 

Ζ παξάκεηξνο ε εμαξηάηαη απφ ην πξφβιεκα θαη ζηελ παξνχζα εξγαζία απφ ηελ 

πξνζέγγηζε ηεο ιχζεο, δειαδή ε=10
-7

+10
-2 

U.  Ζ δηαδηθαζία απηή απαηηεί lZ επηπιένλ 

θιήζεηο ηνπ Fluent γηα θάζε γηλφκελν πίλαθα-δηάλπζκα. Ο κηθξήο δηάζηαζεο 

Ηαθσβηαλφο πίλαθαο Z Zl lT ,


 UH Z F Z R είλαη ε πξνβνιή ηνπ ζπλνιηθνχ  Ηαθσβηαλνχ 

FU ζηνλ ππφρσξν πνπ πεξηέρεη ηηο επηθίλδπλεο ηδηνηηκέο, δειαδή ηηο ηδηνηηκέο πνπ 

πιεζηάδνπλ ην κνλαδηαίν θχθιν. Οη ηδηνηηκέο ηνπ H αληηζηνηρνχλ ζηηο θξίζηκεο 

ηδηνηηκέο ηνπ FU θαη απφ ηα ηδηνδηαλχζκαηα, yi Zl 1R  , Zi 1,2,..., l , ηνπ H, ηα 

ηδηνδηαλχζκαηα, wi 
N 1R  , ηνπ FU κπνξνχλ λα αλαθαηαζθεπαζηνχλ,  

i i Z, i 1,2,..., lw Zy   (5.9) 

Οπφηε, ηα ηδηνδηαλχζκαηα ηνπ FU πνπ αληηζηνηρνχλ ζηηο θπξίαξρεο ηδηνηηκέο 

εμάγνληαη σο “παξαπξντφλ” ηεο RPM ρσξίο επηπιένλ ππνινγηζηηθφ θφζηνο. Απηφ 

είλαη ηδηαίηεξα ρξήζηκν αθνχ ν Fluent δελ πξνζθέξεη θαλελφο είδνπο ηέηνηα 

πιεξνθνξία.     
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 Ζ παξάγσγνο ηνπ F σο πξνο ηελ παξάκεηξν ιp, Fιp, ε νπνία ρξεηάδεηαη θαηά 

ηε δηάξθεηα ησλ ππνινγηζκψλ κε ηε κέζνδν βεκαηηζκνχ ηφμνπ θαη παξνπζηάζηεθε 

ζηνλ Αιγφξηζκν 3, επίζεο ππνινγίδεηαη κε πξνζεγγηζηηθή δηαθφξηζε,   

P

p p p

p

( , ) ( , )F U F U
F







    



 (5.10) 

Ζ παξάκεηξνο  ειp εμαξηάηαη απφ ην κέγεζνο ηνπ βήκαηνο ds θαη ζηελ παξνχζα 

πινπνίεζε είλαη ds/10. Πξαθηηθά, πινπνηείηαη ε κέζνδνο ςεπδν-βεκαηηζκνχ κήθνπο 

ηφμνπ (pseudo arc-length), πνπ ζεκαίλεη φηη ε Fιp, ππνινγίδεηαη ζε θάζε kmax 

εμσηεξηθέο επαλαιήςεηο, δειαδή κφλν φηαλ ε βάζε ελεκεξψλεηαη. Γηα κεγαιχηεξε 

αθξίβεηα κπνξεί λα ππνινγηζζεί θαη ζε θάζε εμσηεξηθή επαλάιεςε αιιά ζα αχμαλε 

ην ππνινγηζηηθφ θφζηνο.      

5.1.3 ΢ύδεπμε ηεο RPM κε ηνλ Fluent 

H RPM πινπνηήζεθε ζε Matlab (Matlab, 2012) θαη ρξεζηκνπνηείηαη ζαλ 

ππνινγηζηηθφ θέιπθνο γχξσ απφ ηνλ Fluent (Cheimarios et al. 2011a). H επηθνηλσλία 

ηεο RPM θαη ηνπ Fluent επηηπγράλεηαη κέζσ ζπλαξηήζεσλ νξηδφκελσλ απφ ηνλ 

ρξήζηε (User Defined Function ή UDFs).  H UDFs είλαη γξακκέλεο ζε γιψζζα C θαη 

ρξεζηκνπνηνχληαη γηα ηελ αληαιιαγή ηεο ιχζεο U κεηαμχ ηεο RPM θαη ηνπ Fluent. 

Μία UDF ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ επηβνιή ηεο ζπλνξηαθήο ζπλζήθεο ζηελ είζνδν 

ηνπ αληηδξαζηήξα κέζσ ηεο καθξν- εληνιήο DEFINE_PROFILE. Ζ ρξεζηκνπνίεζε 

ησλ UDF θαζηζηά ην ππνινγηζηηθφ πιαίζην εχρξεζην θαζψο ν ρξήζηεο παξέρεη κφλν 

ηελ αξρηθή εθηίκεζε γηα ηε ιχζε U. Έπεηηα, δελ ρξεηάδεηαη λα επέκβεη θαζφινπ. Ζ 

παξνπζίαζε ηεο κεζνδνινγίαο παξνπζηάδεηαη ζαλ δηάγξακκα ξνήο ζην ΢ρ. 5.2.  

5.2 Δθαξκνγή ηεο κεζόδνπ 

 Σξεηο πεξηπηψζεηο κειεηψληαη: α) ΢ηελ πεξίπησζε Α, ε κειέηε 

επηθεληξψλεηαη ζηα θαηλφκελα κεηαθνξάο εληφο ηνπ αληηδξαζηήξα, νπφηε ε 

κεηαθνξά ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ θαη πξφηππα ρεκείαο δελ ιακβάλνληαη ππφςε. Μφλν 

ηα θαηλφκελα κεηαθνξάο πνπ αθνξνχλ ην πξφδξνκν πιηθφ, ζε απηή ηελ πεξίπησζε ην 

άδσην (Ν2) κειεηψληαη. Β) Ζ κέζνδνο επεθηείλεηαη κε ηελ εθαξκνγή πξνηχπσλ γηα 

ηελ απφζεζε ππξηηίνπ (Si). Υξεζηκνπνηείηαη έλα απινπνηεκέλν πξφηππν γηα ηελ 

απφζεζε Si απφ ζηιάλην (SiH4), ζηιπιέλην (SiH2) θαη πδξνγφλν (H2) ην νπνίν δηαζέηεη  
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΢ρήκα 5.2 Γηάγξακκα ξνήο ηεο RPM σο ππνινγηζηηθφ θέιπθνο γχξσ απφ ηνλ Fluent. 
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ζηε βάζε δεδνκέλσλ ηνπ ν ππνινγηζηηθφο θψδηθαο Fluent. Γ) Ζ κέζνδνο 

πξνζαλαηνιίδεηαη ζηελ εθαξκνγή, πνπ είλαη ε δηεξγαζία απφζεζεο Si κε ην πξφηππν 

ησλ δέθα αληηδξάζεσλ πνπ πεξηγξάθεηαη ζην Kεθ. 3 (Δλ. 3.4.4). ΢ε φιεο ηηο 

πεξηπηψζεηο ε αλάιπζε πεξηνξίδεηαη ζε αξαηά κίγκαηα θαη κίγκαηα αεξίσλ  κε 

παξφκνηεο κνξηαθέο κάδεο (van Santen et al. 2001, Cheimarios et al. 2011a).  

Πεξίπησζε Α 

΢ηελ πεξίπησζε Α κφλν νη εμηζψζεηο δηαηήξεζεο ηεο κάδαο, νξκήο θαη ελέξγεηαο 

επηιχνληαη (βι. Κεθ. 2/Δλ. 2.1.1). Ο δεχηεξνο φξνο ζην δεμί κέινο ηεο εμίζσζεο ηεο 

ελέξγεηαο παξαιείπεηαη εθφζνλ κφλν αέξην N2 εηζέξρεηαη ζηνλ αληηδξαζηήξα. Ο 

ηξίηνο φξνο επίζεο παξαιείπεηαη εθφζνλ δελ πξαγκαηνπνηνχληαη αληηδξάζεηο. Γηα ηε 

ζπλνξηαθή ζπλζήθε ζηελ είζνδν, επηβάιιεηαη ζηαζεξή καδηθή παξνρή πνπ 

θπκαίλεηαη απφ 1.233 10
-5

 kg/s – 6.1710
-5

 kg/s. H καδηθή παξνρή ππνινγίδεηαη ζηα 

πιαίζην ηεο κεζφδνπ βεκαηηζκνχ κήθνπο ηφμνπ/RPM θαη επηβάιιεηαη ζηνλ Fluent 

κέζσ UDF. Δπίζεο, ζηαζεξή ζεξκνθξαζία 298 Κ εθαξκφδεηαη ζηελ είζνδν ηνπ 

αληηδξαζηήξα. Ζ ζπλζήθε κε νιίζζεζεο επηβάιιεηαη ζε φια ηα ηνηρψκαηα ηνπ 

αληηδξαζηήξα. Ζ ζεξκνθξαζία ζε φια ηα ηνηρψκαηα ηνπ αληηδξαζηήξα είλαη 300 Κ 

κε εμαίξεζε ηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ πνπ είλαη 700 Κ. ΢ηελ έμνδν ρξεζηκνπνηείηαη 

ε ηππηθή ζπλζήθε εμφδνπ (outflow) (Fluent Documentation 2009). Ζ πίεζεο 

ιεηηνπξγίαο ηνπ αληηδξαζηήξα είλαη 1300 Pa. Oη παξαπάλσ ζπλζήθεο αληηζηνηρνχλ ζε 

πξαγκαηηθέο ζπλζήθεο ιεηηνπξγίαο (van Santen et al., 2001) αληηδξαζηήξα ΥΑΑ.  

Οη ηδηφηεηεο ηνπ Ν2 ππνινγίδνληαη γηα ηελ ππθλφηεηα κέζσ ηεο θαηαζηαηηθήο 

εμίζσζεο ησλ ηδαληθψλ αεξίσλ θαη γηα ην ημψδεο θαη ηελ ζεξκηθή αγσγηκφηεηα κέζσ 

ηεο θηλεηηθήο ζεσξίαο ησλ ηδαληθψλ αεξίσλ (βι. Κεθ 2/Δλ. 2.1.1). Οη παξάκεηξνη 

Lennard- Jones πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ γηα ην Ν2 είλαη 3.621
o

A θαη 97.53 Κ. Γηα ηελ 

εμάξηεζε ηεο εηδηθήο αγσγηκφηεηαο απφ ηελ ζεξκνθξαζία ρξεζηκνπνηήζεθε 

πνιπσλπκηθή ζπλάξηεζε απφ ηε βάζε δεδνκέλσλ ηνπ Fluent.   

Πεξίπησζε Β  

 Γηα ηελ πεξίπησζε Β, επηιχνληαη νη Δμ. (2.1) – (2.4) (βι. Κεθ 2/Δλ. 2.1.1). Σν 

θέξνλ αέξην είλαη N2 θαη πξφδξνκν πιηθφ SiH4. Θεσξνχκε φηη πξαγκαηνπνηνχληαη νη 

ηξεηο απινπνηεκέλεο αληηδξάζεηο (G1), (S1) θαη (S2) (βι. Κεθ. 3/Δλ. 3.5.2) ζηνλ 

αληηδξαζηήξα. Οη θηλεηηθέο γηα φιεο ηηο αληηδξάζεηο (νκνγελείο θαη επηθαλεηαθέο) 

ππαθνχνπλ ζηνλ ηξνπνπνηεκέλν λφκν Arrhenius, 
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2 1 b aE
r kT exp kmol m s

RT

  
       

 
 (5.11) 

Οη παξάκεηξνη ησλ εμηζψζεσλ Arrhenius γηα ηελ θάζε αληίδξαζε ζπγθεληξψλνληαη 

ζηνλ Πίλαθα 5.1. Σν αλσηέξσ ρεκηθφ ζχζηεκα εηζήρζε ζηνπο ππνινγηζκνχο 

απεπζείαο απφ ηε βάζε δεδνκέλσλ ηνπ Fluent. Σν απινπνηεκέλν απηφ πξφηππν 

πξνηάζεθε απφ ηνπο πξνγξακκαηηζηέο ηνπ Fluent ζηα αξρηθά ζηάδηα ηεο εμέιημεο ηνπ 

ελ ιφγσ θψδηθα θαη απνηειεί απινπνηεκέλν πξφηππν ησλ 32 αληηδξάζεσλ ησλ 

Coltrin et al. (1984).  

 Πίλαθαο 5.1 Σηκέο γηα ηνπο πξν-εθζεηηθνχο παξάγνληεο, ηνλ ζπληειεζηή b θαη ηελ ελέξγεηα 

ελεξγνπνίεζεο γηα ην απινπνηεκέλν πξφηππν ησλ ηξηψλ αληηδξάζεσλ απφζεζεο Si [βι. Δμ. (5.11)].  

Αληίδξαζε G1 S1 S2 

k 2.115 ∙10
15

 0.334 1.000∙10
15

 

b 0 0.500 0 

Ea (J/kmol) 2.590 ∙10
8
 7.8150∙10

7
 100.000 

 

  Οη ζπλνξηαθέο ζπλζήθεο γηα ηηο εμηζψζεηο πνπ πεξηγξάθνπλ ηα θαηλφκελα 

κεηαθνξάο είλαη φπσο ζηελ πεξίπησζε Α. Γηα ηελ εμίζσζε δηαηήξεζεο ησλ ρεκηθψλ 

ζπζηαηηθψλ ε ηηκή ηνπ κνξηαθνχ θιάζκαηνο κάδαο ηνπ SiH4 ζηελ είζνδν είλαη 10
-3

, ε 

ππφινηπε πνζφηεηα είλαη Ν2. Δμαηηίαο ηεο κηθξήο πνζφηεηαο SiH4 ζηελ είζνδν θαη κε 

φια ηα ππφινηπα είδε λα εκθαλίδνληαη ζαλ ίρλε κέζα ζηνλ αληηδξαζηήξα ην κίγκα 

ζεσξείηαη αξαηφ (van Santen et al. 2001). Ζ ξνή φισλ ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ είλαη 

κεδέλ ζηα ηνηρψκαηα ηνπ αληηδξαζηήξα κε εμαίξεζε ηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ ζηε 

νπνία πξαγκαηνπνηνχληαη νη επηθαλεηαθέο αληηδξάζεηο θαη ε απφζεζε ηνπ πκελίνπ.  

Οη εμηζψζεηο Stefan – Maxwell  (Deen 1998) ρξεζηκνπνηνχληαη γηα ηνλ 

ππνινγηζκφ ηνπ ξπζκνχ δηάρπζεο. Οη ζεξκηθνί ζπληειεζηέο δηάρπζεο ππνινγίδνληαη 

εμ‟ νξηζκνχ απφ ηελ εκπεηξηθή ζρέζε (βι. Κεθ. 2/Δλ. 2.1.1) ζηνλ ππνινγηζηηθφ 

θψδηθα Fluent πνπ αλαγθάδεη ηα βαξχηεξα κφξηα λα δηαρπζνχλ κε πην αξγφ ξπζκφ 

ζηελ επηθάλεηα ζε ζρέζε κε ηα ειαθξχηεξα (θαηλφκελν Soret). Γηα ηνπο ζπληειεζηέο 

δηάρπζεο, ην ημψδεο θαη ηε ζεξκηθή αγσγηκφηεηα, ρξεζηκνπνηνχληαη νη ζρέζεηο  

Chapman-Enskog formulas (Fluent Documentation 2009). Οη παξάκεηξνη Lennard-

Jones πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη θαίλνληαη ζηνλ Πίλαθα 3. 3 (βι. Κεθ. 3/Δλ. 3.4.4). 
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΢ρεηηθά κε ηηο ηδηφηεηεο ηνπ κίγκαηνο, ρξεζηκνπνηνχληαη κέζνη φξνη κε βάζε 

ηε ζχζηαζε ηνπ κίγκαηνο γηα ην ημψδεο θαη ηελ ζεξκηθή αγσγηκφηεηα. Αλ θαη ε 

παξνχζα αλάιπζε βαζίδεηαη ζε αξαηά κίγκαηα θαη νη ππνινγηζκνί ηνπ κίγκαηνο 

κπνξνχλ λα απινπνηεζνχλ, νη ππνινγηζκνί ησλ ζεξκνρεκηθψλ θαη ζπληειεζηψλ 

κεηαθνξάο, φπσο πεξηγξάθεθαλ κπνξνχλ λα εθαξκνζηνχλ ελ γέλεη, ζε νπνηνδήπνηε 

πνιχ-ζπζηαηηθφ κίγκα   (van Santen et al. 2001). 

Πεξίπησζε Γ 

 Ζ πεξίπησζε Γ πξνζαλαηνιίδεηαη ζην θπζηθν/ρεκηθφ πξφβιεκα θαη γηα ην 

ιφγν απηφ ρξεζηκνπνηείηαη ην ζχζηεκα ησλ δέθα αληηδξάζεσλ γηα ηελ απφζεζε ηνπ 

Si πνπ παξνπζηάδεηαη ζην Κεθ. 3 (Δλ. 3.4.4). Οη ζπλνξηαθέο ζπλζήθεο θαη νη 

ηδηφηεηεο ησλ κεκνλσκέλσλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ θαη ηνπ κίγκαηνο είλαη φπσο ζηελ 

πεξίπησζε Β. 

 ΢ε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο Α έσο Γ, ν αληηδξαζηήξαο ΥΑΑ είλαη ν ίδηνο, φπσο 

απηφο πεξηγξάθεηαη ζην Κεθ. 3 (Δλ. 3.4.1) Γηαθξηηνπνηείηαη ζε 15,066 θειηά κε ηνλ 

θψδηθα γέλεζεο πιέγκαηνο Gambit (Gambit 2006). Γηα ηελ αλεμαξηεζία ηνπ 

πιέγκαηνο απφ ηε ιχζε επηπιένλ ηξεμίκαηα πξαγκαηνπνηήζεθαλ ζε πιέγκαηα κέρξη 

35,000. Σν ζθάικα κεηαμχ ηνπ πιέγκαηνο πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε ζηνπο ππνινγηζκνχο 

θαη ην πιέγκα ησλ 35,000, ππνινγίζζεθε σο ν κέζνο φξνο ηεο ζεξκνθξαζίαο θαηά 

ηελ αμνληθή δηεχζπλζε ζε απφζηαζε 0.05 m απφ ηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ θαη είλαη 

κηθξφηεξν απφ 2%. 

Οη εμηζψζεηο πνπ δηέπνπλ ην θπζηθν/ρεκηθφ πξφβιεκα δηαθξηηνπνηήζεθαλ θαη 

επηιχζεθαλ ζε θπιηλδξηθέο ζπληεηαγκέλεο. Γηα ηε επίιπζε ηνπο ρξεζηκνπνηήζεθε ν 

επηιχηεο ηνπ Fluent πνπ βαζίδεηαη ζηε δηφξζσζε ηεο πίεζεο (pressure-based) καδί κε 

“ζπδεπγκέλν” επηιχηε (coupled algorithm) (Fluent Documentation 2010).  

5.2.1 Υαξαθηεξηζηηθνί αδηάζηαηνη αξηζκνί 

 Γηα ηε κειέηε θαη αλάιπζε ησλ θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο θαζψο θαη ηελ 

αιιειεπίδξαζε ησλ θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο/ρεκείαο ζε δηεξγαζίεο ΥΑΑ, 

ρξεζηκνπνηνχληαη κία ζεηξά απφ ραξαθηεξηζηηθνχο αδηάζηαηνπο αξηζκνχο (Deen 

1998). Απηνί νη ραξαθηεξηζηηθνί αξηζκνί εκθαλίδνληαη ζπρλά ζαλ ζπληειεζηέο ζηελ 

αδηάζηαηε κνξθή ησλ Eμ. (2.1) – (2.4) (βι. Κεθ.2/Δλ. 2.1.1). Δθφζνλ ν Fluent ιχλεη 

ηηο εμηζψζεηο κε αδηαζηαηνπνηεκέλεο, απηνί νη αξηζκνί ππνινγίδνληαη post priori.  
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 Οη αδηάζηαηνη αξηζκνί πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη ζηελ παξνχζα αλάιπζε είλαη ν 

αξηζκφο Reynolds (Re) θαη ν επηθαλεηαθφο αξηζκφο Nusselt (Nus) θαη νξίδνληαη σο 

(Deen 1998), 

Re
ref

ref

VL


  (5.12) 

Nu =


s

h L
 (5.13) 

φπνπ ξref  είλαη ε ππθλφηεηα θαη κref  ην ημψδεο ηνπ N2, γηα Tref = (Twafer + Tinlet)/2.  L 

είλαη ε αθηίλα ηνπ θαηαθφξπθνπ ζσιήλα εηζφδνπ ησλ αεξίσλ πξνο ην δηζθίν θαη V ε 

κέζε ηαρχηεηα ηνπ αεξίνπ κίγκαηνο θαηά ηελ αμνληθή θαηεχζπλζε (van Santen et al. 

2001).  ΢ηελ Eμ. 5.13, h είλαη ν ζπληειεζηήο κεηαθνξάο ζεξκφηεηαο θαη ι ε ζεξκηθή 

αγσγηκφηεηα θαη ππνινγίδνληαη ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ. 

5.3 Απνηειέζκαηα 

5.3.1 Πεξίπησζε Α 

  Αξρηθά παξνπζηάδνληαη απνηειέζκαηα ρσξίο ηελ RPM – κφλν ππνινγηζκνί 

κε ηνλ Fluent – πξνθεηκέλνπ λα γίλεη αληηιεπηή ε ζπλεηζθνξά ηεο RPM ζηνπο 

ππνινγηζκνχο κφληκεο θαηάζηαζεο.  

 

΢ρήκα 5.3 Ο ρψξνο ιχζεσλ. (α) Ο αξηζκφο Νus ζην θέληξν ηνπ δηζθίνπ ζπλαξηήζεη ηνπ Re. Οη 

δηαθεθνκκέλεο γξακκέο αληηζηνηρνχλ ζηνλ αζηαζή θιάδν θαη έρνπλ ππνινγηζηεί κε ηε κέζνδν 

βεκαηηζκφ κήθνπο ηφμνπ/RPM – Fluent. (β) Οη θιάδνη ησλ επζηαζψλ ιχζεσλ φπσο έρνπλ ππνινγηζζεί 

απφ ηνλ Fluent.    
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  ΢ηελ πεξίπησζε Α, ν ρψξνο ιχζεσλ πεξηέρεη πνιιαπιέο κφληκεο θαηαζηάζεηο 

ζε κία πεξηνρή παξακέηξσλ θαη ζπγθεθξηκέλα γηα Re απφ 1.77 έσο  4.15 (van Santen 

et al. 2001). ΢ε απηή ηελ πεξηνρή ππάξρνπλ ηφζν επζηαζείο φζν θαη αζηαζείο ιχζεηο 

φπσο θαίλεηαη ζην ΢ρ. 5.3, ζην νπνίν θαίλεηαη ν επηθαλεηαθφο αξηζκφο Nus ζην 

θέληξν ηνπ δηζθίνπ ζπλαξηήζεη ηνπ Re. 

  O άλσ επζηαζήο θιάδνο πεξηέρεη ηηο ιχζεηο ζηηο νπνίεο θπξίαξρνο κεραληζκφο 

είλαη ε εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή, ελψ ν θάησ επζηαζήο θιάδνο ηηο ιχζεηο πνπ 

θπξηαξρεί ε ειεχζεξε (θπζηθή) ζπλαγσγή. Δίλαη απηή ε “δηακάρε” κεηαμχ ησλ 

δηαθνξεηηθψλ κεραληζκψλ πνπ πξνθαιεί ηελ χπαξμε ησλ πνιιαπιψλ ιχζεσλ θαη 

επεξεάδεη ην ηειηθφ απνηέιεζκα ηεο δηεξγαζίαο, δειαδή ηα ραξαθηεξηζηηθά ηνπ 

πκελίνπ. ΢ην ΢ρ. 5.4 παξνπζηάδνληαη ην ξντθφ πεδίν θαη ε θαηαλνκή ηεο 

ζεξκνθξαζίαο κέζα ζηνλ αληηδξαζηήξα ζε δηαθνξεηηθνχο θιάδνπο ιχζεσλ. Όπσο 

εχθνια γίλεηαη αληηιεπηφ, νη ιχζεηο δηαθέξνπλ ζεκαληηθά αλάινγα κε ην πνηνο 

κεραληζκφο επηθξαηεί.    

  Όηαλ ν ρξήζηεο νξίδεη ην πξφβιεκα ζηνλ Fluent, ρσξίο λα γλσξίδεη ηνλ ρψξν 

ιχζεσλ, είζηζηαη λα αξρίδεη ηνπο ππνινγηζκνχο απφ κία ζηαζεξή ηηκή. Δάλ βξεζεί 

κέζα ζηελ πεξηνρή ηεο παξακέηξνπ πνπ ζπλππάξρνπλ πνιιαπιέο ιχζεηο, o Fluent 

κπνξεί ηπραία λα ζπγθιίλεη ζε νπνηαδήπνηε απφ ηηο επζηαζείο ιχζεηο. ΢ηελ παξνχζα 

αλάιπζε, έλαο αξηζκφο παλνκνηφηππσλ ππνινγηζκψλ, ζηελ ίδηα αξρηηεθηνληθή 

ππνινγηζηή θαη ζηηο ίδηεο ζπλζήθεο (π.ρ. ππνινγηζηηθφ θνξηίν) πξαγκαηνπνηήζεθαλ 

πξνθεηκέλνπ λα δηαπηζησζεί απηή ε ζπκπεξηθνξά.    

 Όηαλ ε ιχζε ζε κία ζπγθεθξηκέλε παξάκεηξν ρξεζηκνπνηείηαη σο αξρηθή 

ππφζεζε γηα ηελ ιχζε γηα θάπνηα άιιε ηηκή ηεο παξακέηξνπ, ι.ρ. ζηα πιαίζηα 

πξψηεο ηάμεο βεκαηηζκνχ, ηφηε ν Fluent ζπγθιίλεη ζηνλ θιάδν ζηνλ νπνίν αλήθεη ε 

αξρηθή απηή ππφζεζε. Υξεζηκνπνηψληαο σο αξρηθή ππφζεζε κία ιχζε γηα ηηκή 

παξακέηξνπ θνληά ζηνλ Re = 4.15, φπνπ ππάξρεη ζεκείν ζηξνθήο, θαηά ηε δηάξθεηα 

ηεο επαλαιεπηηθήο δηεξγαζίαο πξνο ηε ιχζε γηα παξάκεηξν κεγαιχηεξε ηνπ 4.15 θάηη 

ελδηαθέξνλ ζπκβαίλεη: Ο Fluent αξρηθά δείρλεη λα απνθιίλεη θαη έπεηηα, κεηά απφ 

θάπνην αξηζκφ επαλαιήςεσλ, ζπγθιίλεη ζηνλ άλσ επζηαζή θιάδν, φπσο θαίλεηαη θαη 

ζην ΢ρ. 5.5, φπνπ θαίλνληαη ηα ππφινηπα (rediduals) γηα θάζε κία άγλσζηε πνζφηεηα. 

Όηαλ ν Fluent ζπγθιίλεη ζε κία ιχζε ζηνλ άλσ θιάδν, απηή ε ιχζε κπνξεί λα 

ρξεζηκνπνηεζεί σο αξρηθή εθηίκεζε γηα λα απνθαιπθζεί φινο ν άλσ θιάδνο, κέρξη ην 

δεχηεξν ζεκείν θακπήο γηα Re = 1.77. ΢ην άλσ ζεκείν ζηξνθήο, ν θψδηθαο ζπγθιίλεη  
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΢ρήκα 5.4 Ρντθέο γξακκέο θαη θαηαλνκή ηεο ζεξκνθξαζίαο  ζηνλ (α) θάησ επζηαζή θιάδν (θπζηθή 

ζπλαγσγή), (β) αζηαζή θιάδν θαη (γ) άλσ επζηαζή θιάδν (εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή). Re = 3.64.    

μαλά, κεηά απφ αξθεηέο επαλαιήςεηο, ζην θάησ επζηαζή θιάδν. Απηή ε ζπκπεξηθνξά 

δελ είλαη αλακελφκελε θαζψο έλαο θψδηθαο Newton – Rapshson, φπσο απηφο 

πεξηγξάθεηαη απφ ηνπο van Santen et al. (2001), έρεη ζπκπεξηθνξά εληειψο 

δηαθνξεηηθή, δειαδή  ζα απέθιηλε κεηά απφ θάπνην ζεκείν θακπήο.   

  Γηα ηνλ ρξήζηε ηνπ Fluent απηφο ν ηχπνο πξψηεο ηάμεο βεκαηηζκνχ ζε 

παξάκεηξν είλαη ν κνλαδηθφο ζπζηεκαηηθφο ηξφπνο γηα λα θαζνξίζεη εμ‟ νινθιήξνπ 

ηνπο  

 

 

΢ρήκα 5.5 Σα ππφινηπα (residuals) ησλ εμηζψζεσλ ηεο ζπλέρεηαο, ηεο νξκήο θαη ηεο ελέξγεηαο γηα Re 

= 4.4. H αξρηθή ππφζεζε γηα ηε ιχζε είλαη ε ιχζε ζηνλ θάησ επζηαζεί θιάδν γηα Re = 4.15. 

επζηαζείο (κφλν) θιάδνπο πνπ θαίλνληαη ζην ΢ρ. 5.3(β). Πξαθηηθά, ζπλζήθεο 

ιεηηνπξγίαο πνπ έρνπλ πνιιαπιέο ιχζεηο είλαη αλεπηζχκεηεο γηαηί ηα ραξαθηεξηζηηθά 
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ηνπ ηειηθνχ απνηειέζκαηνο, ηνπ πκελίνπ, δελ είλαη εγγπεκέλα. Όπσο θαη λα έρεη, νη 

ζχγρξνλνη θψδηθεο, φπσο ν Fluent, δελ δηαζέηνπλ ηα θαηάιιεια εξγαιεία 

πξνθεηκέλνπ λα αλαγλσξίζνπλ θαη λα παξάζρνπλ πιεξνθνξίεο γηα πνιιαπιέο ιχζεηο 

θαη ηδηάδνληα ζεκεία.     

  Ζ RPM ρξεζηκνπνηείηαη ζαλ εμσηεξηθή δηεξγαζία γχξσ απφ ηνλ Fluent. H 

επηθνηλσλία ησλ δχν θσδίθσλ επηηπγράλεηαη κε ηελ αληαιιαγή ηνπ δηαλχζκαηνο ηεο 

ιχζεο U σο αξρηθή εθηίκεζε γηα ηε ιχζε θαη σο ηειηθφ απνηειέζκα ηνπ Fluent. H 

ζχγθιηζε ειέγρεηαη απφ ηελ εμσηεξηθή δηεξγαζία, ηελ RPM, κε ηελ Δπθιείδεηα 

λφξκα ηεο δηαθνξάο κεηαμχ δχν δηαδνρηθψλ πξνζεγγηζηηθψλ ιχζεσλ, F(U). Κξηηήξην 

ζχγθιηζεο ηεο επαλαιεπηηθήο δηαδηθαζίαο έρεη νξηζζεί ην 10
-8

. 

  ΢ηελ παξνχζα κεζνδνινγία, ν ρξήζηεο πξέπεη λα νξίζεη ηνλ αξηζκφ, m, ησλ 

επαλαιήςεσλ πνπ ζα πξαγκαηνπνηήζεη ν Fluent ή δηαθνξεηηθά ηνλ αξηζκφ ησλ 

εζσηεξηθψλ επαλαιήςεσλ πνπ ζα πξέπεη λα πξαγκαηνπνηήζεη φηαλ θαιείηαη απφ ηνλ 

θψδηθα ηεο RPM. Γελ ππάξρεη θαλφλαο γηα ηελ επηινγή ηεο παξακέηξνπ m. 

Δμαξηάηαη απφ ηνλ θιάδν πνπ πξέπεη λα ζπγθιίλεη. Γηα παξάδεηγκα, ζηνλ αζηαζή 

θιάδν, δελ κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί κεγάινο αξηζκφο m θαζψο ν Fluent έρεη ηελ 

ηάζε λα απνθιίλεη απφ ηνλ ζπγθεθξηκέλν θιάδν. ΢ηνλ επζηαζή θιάδν, είλαη πηζαλφλ 

λα επηηεπρζεί ζχγθιηζε γηα πνιιέο ηηκέο ηνπ m. Έρνληαο κηα βάζε πνπ πξνζεγγίδεη  

 

 

΢ρήκα 5.6 Ηδηνδηάλπζκα ζηνλ θάησ επζηαζή θιάδν. Re = 3.64, m = 40 θαη kmax=15. 

ηθαλνπνηεηηθά ην θάζκα ηνπ FU πξνζθέξεη ην φθεινο ηεο εμαγσγήο ησλ 

ηδηνδηαλπζκάησλ ηνπ δηαθξηηηπνηεκέλνπ θπζηθνχ πξνβιήκαηνο.  

  Γηα ηνπο επζηαζείο θιάδνπο κπνξεί λα επηιέγεη m = 400 θαη ε επαλαιεπηηθή 

δηαδηθαζία λα ζπγθιίλεη. Ο αξηζκφο απηφο φκσο είλαη πνιχ κεγάινο γηα ηνλ αζηαζή 

θιάδν, δηφηη ν Fluent απνθιίλεη κέζα ζηηο 400 απηέο εζσηεξηθέο επαλαιήςεηο. 
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Δπηπιένλ, αθφκε θαη ζηνλ επζηαζή θιάδν, ηα ηδηνδηαλχζκαηα εκθαλίδνπλ ζφξπβν, 

΢ρ. 5.6. Απφ ηελ άιιε κεξηά, φηαλ ν αξηζκφο ησλ εζσηεξηθψλ επαλαιήςεσλ 

κεηψλεηαη ζην 40, m = 40, επηηπγράλεηαη ζχγθιηζε ηφζν ζηνπο επζηαζείο φζν θαη 

ζηνλ αζηαζή θιάδν θαη ηα ηδηνδηαλχζκαηα, φπσο απηά πνπ θαίλνληαη ζην ΢ρ. 5.7, γηα 

Re = 3.64 είλαη «θαζαξά». ΢ε απηή ηελ πεξίπησζε ηα ηδηνδηαλχζκαηα πνπ 

αληηζηνηρνχλ ζηηο κεγαιχηεξεο ηδηνηηκέο, ΢ρ 5.7, ζπκθσλνχλ κε ηηο ιχζεηο ζηνπο 

δηαθνξεηηθνχο θιάδνπο. Ζ ηθαλφηεηα εμαγσγήο θαιήο αλάιπζεο ηδηνδηαλπζκάησλ 

είλαη ζεκαληηθή, ηδηαίηεξα ζε πξνβιήκαηα πνπ παξνπζηάδνπλ ζεκεία δηαθιαδψζεσλ 

(bifurcation points). ΢ε ηέηνηα πξνβιήκαηα, ηα ηδηνδηαλχζκαηα κπνξνχλ λα 

ρξεζηκνπνηεζνχλ πξνθεηκέλνπ λα επηηεπρζεί ζχγθιηζε ζε θιάδνπο ιχζεσλ κεηά απφ 

δηαθιάδσζε (bifurcating solution branches).  

 Μία επηπιένλ παξάκεηξνο πνπ είλαη ζεκαληηθή γηα ηελ RPM είλαη ν κέγηζηνο 

αξηζκφο ησλ εμσηεξηθψλ επαλαιήςεσλ, kmax, πνπ πξαγκαηνπνηεί ε RPM πξηλ 

θαηαζθεπάζεη λέα βάζε. Σν kmax ζπλδέεηαη κε ην m θαη ζπγθεθξηκέλα, φηαλ ην m  

 

 

 

΢ρήκα 5.7 Ηδηνδηαλχζκαηα ηνπ FU, εμαγφκελα απφ ηνλ κηθξήο δηάζηαζεο Ηαθσβηαλφ πίλαθα Ζ. 

Ηδηνδηάλπζκα πνπ αληηζηνηρεί (α) ζηνλ θάησ θιάδν (θπζηθή ζπλαγσγή), (β) ζηνλ αζηαζή θαη (γ) ζηνλ 

άλσ θιάδν (εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή). Re = 3.64. 

είλαη κεγάιν, ν αξηζκφο ησλ εμσηεξηθψλ επαλαιήςεσλ είλαη κηθξφο θαη αληίζηξνθα. 

Γηα παξάδεηγκα, γηα m = 400, ν αξηζκφο ησλ εμσηεξηθψλ επαλαιήςεσλ, είλαη kmax=15 

ελψ γηα  m = 40, kmax = 60. ΢ηελ πξψηε πεξίπησζε, ν ζπλνιηθφο αξηζκφο ησλ 

επαλαιήςεσλ πνπ πξαγκαηνπνηείηαη γηα θάζε αλαλέσζε ηεο βάζεο είλαη 6000 ελψ 

γηα ηε δεχηεξε είλαη 2400, πνπ είλαη ηδηαίηεξα ζεκαληηθφ γηα ηελ εμνηθνλφκεζε 

ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ, δηφηη ζε θάζε λέα παξάκεηξν, γηα ηελ νπνία αλαδεηάηαη ε 

ιχζε, ε RPM ρξεζηκνπνηεί ηελ ήδε θαηαζθεπαζκέλε βάζε απφ ην πξνεγνχκελν 
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βήκα. Αλ ε βάζε έρεη πξνζεγγηζηεί ηθαλνπνηεηηθά, ηφηε  ε ζχγθιηζε ζα επηηεπρζεί γηα 

k<kmax αξηζκφ επαλαιήςεσλ, φπσο ζπκβαίλεη ζπλήζσο ζε πξνβιήκαηα καθξηά απφ 

ηδηάδνληα ζεκεία. Κνληά ζε ζεκεία ζηξνθήο, ε βάζε ρξεηάδεηαη λα αλα-

θαηαζθεπαζηεί, ζπλήζσο κία θνξά, δειαδή έλα ή δχν δηαλχζκαηα βάζεο 

ζπκπιεξψλνπλ ηελ ήδε ππάξρνπζα βάζε,  νπφηε ε ζχγθιηζε είλαη γξεγνξφηεξε φηαλ 

ν Fluent πξαγκαηνπνηεί ιηγφηεξεο επαλαιήςεηο πξηλ ηελ αλαθαηαζθεπή ηεο βάζεο. 

Οπφηε, πξαγκαηνπνηψληαο ιίγεο εζσηεξηθέο επαλαιήςεηο, εδψ 40-50 θαη 

πεξηζζφηεξεο εμσηεξηθέο επαλαιήςεηο, π.ρ. 50 – 60, φρη κφλν βνεζά ζην λα 

θαηαζθεπαζηεί θαιχηεξε βάζε αιιά θαη ζπλεηζθέξεη ζηελ επηηάρπλζε ηεο 

δηαδηθαζίαο ζηα πιαίζηα ηνπ βεκαηηζκνχ κήθνπο ηφμνπ.    

  Ζ παξάκεηξνο, ιp, είλαη ν ξπζκφο καδηθήο παξνρήο ζηελ είζνδν ηνπ 

αληηδξαζηήξα.  Σα απνηειέζκαηα ηνπ ΢ρ. 5.3 παξνπζηάδνληαη κε ηνλ Re λα 

ππνινγίδεηαη ζηνλ θαηαθφξπθν ζσιήλα εηζφδνπ γηα ιφγνπο ζχγθξηζεο κε ηα 

απνηειέζκαηα ησλ van Santen et al. (2001). Ξεθηλψληαο απφ ηνλ θάησ θιάδν, γηα Re 

= 2, ε κέζνδνο RPM/Fluent ζπγθιίλεη έρνληαο ρηίζεη κία βάζε απνηεινχκελε απφ 5 

δηαλχζκαηα. Μφιηο επηηεπρζεί ζχγθιηζε ε κέζνδνο βεκαηηζκνχ κήθνπο ηφμνπ/RPM 

ζπλερίδεη κε βήκα ds=0.1 10
-5

, ρξεζηκνπνηψληαο ηε ιχζε απφ ην πξνεγνχκελν βήκα 

γηα λα ππνινγίδεη κία αξρηθή ππφζεζε γηα ηε ιχζε. Ο βεκαηηζκφο ζπλερίδεηαη ρσξίο 

αχμεζε ηεο βάζεο έσο ηελ ηηκή Re = 3.7. Μεηά ην ζεκείν ζηξνθήο, ε βάζε 

απμάλεηαη θαηά δχν δηαλχζκαηα θαη ηειηθά ζπγθιίλεη ζηε ιχζε πνιχ θνληά ζην 

ζεκείν ζηξνθήο.  Μεηά ην ζεκείν ζηξνθήο ν βεκαηηζκφο πξνρσξά  ρσξίο πξφβιεκα 

θαη ρσξίο κείσζε ηνπ βήκαηνο ζηνλ αζηαζή θιάδν. ΢ε θάζε λέν βήκα ηνπ αζηαζνχο 

θιάδνπ, ην κέγεζνο ηεο βάζεο πξέπεη λα απμεζεί. To Fluent δελ απνθιίλεη θαζψο ν 

αξηζκφο ησλ εζσηεξηθψλ επαλαιήςεσλ είλαη κηθξφο, m  = 40. 

  ΢ηνλ αζηαζή θιάδν, ε κείσζε ηεο βάζεο είλαη ζεκαληηθή πξνθεηκέλνπ λα 

απνβιεζεί  αρξείαζηε πιεξνθνξία θαη λα παξακείλεη ζην ειάρηζην ην ππνινγηζηηθφ 

θφζηνο. Αλεμάξηεηα απφ ην ππνινγηζηηθφ θφζηνο φκσο, ε δηαηήξεζε θαιήο βάζεο 

είλαη αλαγθαία πξνθεηκέλνπ λα ζπλερηζηεί ε ζχγθιηζε θαη κεηά ην δεχηεξν ζεκείν 

θακπήο θαη ζηνλ άλσ επζηαζή θιάδν. Καλφλαο επηινγήο γηα ην πνην ηκήκα ηεο βάζεο 

ζα δηαηεξεζεί δελ ππάξρεη. Ζ γεληθή ηδέα είλαη λα ρξεζηκνπνηεζεί έλα άλσ φξην Κδ, 

θάησ απφ ην νπνίν ηα ζηνηρεία ηεο βάζεο πνπ αληηζηνηρνχλ ζηηο ηδηνηηκέο ηνπ Ζ, ζα 

απαιεηθζνχλ. Σν φξην απηφ εμαξηάηαη απφ ην πξφβιεκα θαη ζπγθεθξηκέλα απφ ην 

πφζν γξήγνξα νη ηδηνηηκέο ηνπ FU πξνζεγγίδνπλ ην κνλαδηαίν θχθιν. ΢ηνλ αζηαζή 

θιάδν, γηα παξάδεηγκα, αξθεηέο ηδηνηηκέο γίλνληαη γξήγνξα κνλάδα, νπφηε 
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ρξεζηκνπνηψληαο Kδ = 0.8, απαιείθεη απφ ηε βάζε ζεκαληηθή πιεξνθνξία πνπ 

κπνξεί λα νδεγήζεη ζε απφθιηζε ηεο επαλαιεπηηθήο δηαδηθαζίαο. ΢ε γεληθέο γξακκέο 

φκσο, ην φξην απηφ κπνξεί λα είλαη απζηεξφηεξν ζηνπο επζηαζείο θιάδνπο θαη 

ραιαξφηεξν ζηνπο αζηαζείο, πξνθεηκέλνπ λα επηηξαπεί ε θαηαζθεπή κεγαιχηεξεο 

βάζεο.  

5.3.2 Πεξίπησζε B 

΢ηελ πεξίπησζε απηή, ην πξφβιεκα πνπ αληηκεησπίζηεθε ζηελ πεξίπησζε Α 

επεθηείλεηαη πξνθεηκέλνπ λα ιεθζεί ππφςε θαη ρεκηθφ ζχζηεκα γηα ηελ απφζεζε Si 

απφ SiH4. Αμίδεη λα ζεκεησζεί φηη ε δηαζχλδεζε ηνπ Fluent κε ηελ RPM θαζψο θαη ε 

επηινγή ησλ παξακέηξσλ ηεο RPM δηαηεξνχληαη ακεηάβιεηεο φπσο ζηελ πεξίπησζε 

Α.  

Ζ RPM εθαξκφδεηαη κφλν ζηε ιχζε γηα ηηο ξντθέο κεηαβιεηέο, δειαδή ηηο 

ζπληζηψζεο ηεο ηαρχηεηαο, ηελ πίεζε θαη ηε ζεξκνθξαζία, ελψ ν ππνινγηζηηθφο 

θψδηθαο Fluent επηιχεη ην επεθηακέλν πξφβιεκα, δειαδή θαη γηα ηα γξακκνκνξηαθά 

θιάζκαηα ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ. Οη ππνινγηζκνί μεθηλνχλ κε ηελ αξρηθή ππφζεζε 

γηα ηε ιχζε γηα φιεο ηηο κεηαβιεηέο, δειαδή θαη ηα γξακκνκνξηαθά θιάζκαηα κέζα 

ζηνλ αληηδξαζηήξα. Έπεηηα απφ έλα πξνθαζνξηζκέλν αξηζκφ επαλαιήςεσλ, ε 

πξνζέγγηζε ηεο ιχζεο πνπ αθνξά ζηελ ηαρχηεηα, πίεζε θαη ζεξκνθξαζία 

κεηαθέξεηαη ζηνλ θψδηθα ηεο RPM θαη ππνινγίδεηαη ε επφκελε πξνζέγγηζε ηεο 

ιχζεο κφλν γηα ηηο ξντθέο κεηαβιεηέο (βι. ΢ρ. 5.2). Ζ πξνζεγγηζηηθή απηή ιχζε 

επηζηξέθεηαη ζηνλ Fluent γηα λα ζπλερίζεη ηνπο ππνινγηζκνχο γηα φιεο ηηο 

κεηαβιεηέο.   

Ζ επαλαιεπηηθή δηαδηθαζία ζπλερίδεηαη κέρξη ηα ππφινηπα φισλ ησλ 

κεηαβιεηψλ, ζπκπεξηιακβαλνκέλσλ θαη ησλ γξακκνκνξηαθψλ θιαζκάησλ, λα είλαη 

κηθξφηεξα απφ κία πξνθαζνξηζκέλε ηηκή. Σα ππφινηπα ππνινγίδνληαη εμσηεξηθά απφ 

ηνλ Fluent, ζε θάζε επαλάιεςε γηα ηηο ξντθέο κεηαβιεηέο θαη ηα γξακκνκνξηαθά 

θιάζκαηα. Δδψ  ππνινγίδνληαη κέζσ ηεο ζρεηηθήο Δπθιείδηαο λφξκαο σο,  

1

2

S S

S

k k

k
tol  (5.13) 
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φπνπ ζηελ πεξίπησζε ηεο νξκήο, ηεο κάδαο θαη ηεο ελέξγεηαο ην S απνηειείηαη απφ 

ηελ πξνζέγγηζε ηεο ηαρχηεηαο, ηεο πίεζεο θαη ηεο ζεξκνθξαζίαο ( S U , βι. ΢ρ. 5.2) 

ελψ ηα k θαη k+1 αληηζηνηρνχλ ζε δχν δηαδνρηθέο επαλαιήςεηο. Γηα ηελ εμίζσζε 

δηαηήξεζεο ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ, ην S, είλαη ε πξνζέγγηζε ηεο ιχζεο γηα ηα 

γξακκνκνξηαθά θιάζκαηα ηνπ θάζε ζπζηαηηθνχ. Ζ αλνρή, tol, είλαη 10
-8

. 

  Σν αέξην κίγκα ζηελ πεξίπησζε Β είλαη αξαηφ, νπφηε ν ρψξνο ιχζεσλ ηεο 

πεξίπησζεο Α δελ κεηαβάιιεηαη κε ηελ πξνζζήθε ηνπ ρεκηθνχ πξνηχπνπ θαη ηελ 

χπαξμε ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ ζηνλ αληηδξαζηήξα,  ΢ρ. 5.8. Απηφ επηβεβαηψλεη 

θαη ηελ ππφζεζε ησλ van Santen et al. (2001), φηη δειαδή ζε αξαηά αέξηα κίγκαηα 

φπνπ ηα ζπζηαηηθά έρνπλ παξφκνην κνξηαθφ βάξνο είλαη ινγηθφ ε αλάιπζε λα αθνξά 

κφλν ην θέξνλ αέξην πνπ είλαη ζε πεξίζζεηα.  

 

΢ρήκα 5.8 Ο ρψξνο ιχζεσλ γηα ηελ πεξίπησζε Α (ηεηξάγσλα) ζε ζχγθξηζε κε ραξαθηεξηζηηθά 

απνηειέζκαηα γηα ηελ επαπμεκέλε πεξίπησζε, πεξίπησζε Β. Re = 3.63. 

  Δθφζνλ o Fluent επηιχεη ην επεθηακέλν πξφβιεκα, έρνπκε πξφζβαζε ζηε 

ιχζε γηα ηελ εμίζσζε ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ, άξα θαη ζην ξπζκφ απφζεζεο. 

Τπνινγηζκνί έγηλαλ κφλν κε ηνλ Fluent θαζψο θαη κε ηελ RPM/Fluent γηα ηνλ 

ππνινγηζκφ ηνπ ξπζκνχ απφζεζεο. Σα απνηειέζκαηα θξίζεθαλ αλαγθαία 

πξνθεηκέλνπ λα επηβεβαησζεί φηη ε RPM/Fluent πξνβιέπεη ζσζηά ηνλ ξπζκφ 

απφζεζεο γηα ην Si. Tα απνηειέζκαηα ηεο RPM/Fluent θαη ηνπ Fluent, γηα ην 

επεθηακέλν πξφβιεκα, θαίλνληαη ζην ΢ρ. 5.9, γηα θπζηθή θαη εμαλαγθαζκέλε 

ζπλαγσγή θαη είλαη ζε απφιπηε ζπκθσλία.   
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΢ρήκα 5.9 Ρπζκνί απφζεζεο θαηά κήθνο ηεο αθηίλαο ηνπ δηζθίνπ πνπ αληηζηνηρνχλ ζε επζηαζείο 

θιάδνπο ππνινγηζκέλνη κφλν κε ηνλ Fluent θαη κε ηελ RPM/Fluent. (α) Λχζε πνπ αληηζηνηρεί ζηνλ 

θάησ θιάδν (θπζηθή ζπλαγσγή) θαη (β) άλσ θιάδνο (εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή). Ζ ζχγθξηζε ζηνλ 

αζηαζή θιάδν ιχζεσλ δελ κπνξεί λα γίλεη αθνχ ν Fluent δελ κπνξεί λα ζπγθιίλεη  ζε αζηαζείο ιχζεηο 

ρσξίο ηελ βνήζεηα ηεο RPM. Re = 3.63. 

  Σα απνηειέζκαηα γηα ηελ θαηαλνκή ησλ γξακκνκνξηαθψλ θιαζκάησλ ησλ 

ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ κέζα ζηνλ αληηδξαζηήξα θαίλεηαη ζηα ΢ρ. 5.10 θαη 5.11 θαη γηα 

ηνπο ηξεηο θιάδνπο ιχζεσλ γηα Re = 3.63. Οη ηηκέο ηνπ γξακκνκνξηαθνχ θιάζκαηνο 

κάδαο γηα ην N2 είλαη πνιχ ςειή, ζε ζχγθξηζε κε νπνηνδήπνηε άιιν είδνο κέζα ζηνλ  

 

΢ρήκα 5.10 Καηαλνκή ησλ γξακκνκνξηαθψλ θιαζκάησλ ηνπ N2 θαη ηνπ H2 κέζα ζηνλ αληηδξαζηήξα 

ζηνλ (α) θάησ επζηαζή θιάδν (θπζηθή ζπλαγσγή), (β) ηνλ αζηαζή θιάδν θαη (γ) ηνλ άλσ επζηαζή 

θιάδν (εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή). ΢εκεηψλνληαη νη κέγηζηεο θαη νη ειάρηζηεο ηηκέο. Re = 3.63. 

αληηδξαζηήξα. Ηδηαίηεξα γηα ηα SiH2 and H2, εκθαλίδνληαη ζαλ ίρλε κέζα ζηνλ 

αληηδξαζηήξα αθνχ νη κέγηζηεο ηηκέο ηνπο είλαη ηεο ηάμεο ηνπ 10
-10

. Οη ξπζκνί 

αλάπηπμε ηνπ πκελίνπ πνπ αληηζηνηρνχλ ζε δηαθνξεηηθνχο θιάδνπο ιχζεσλ γηα Re = 

3.63 θαίλνληαη ζην ΢ρ. 5.12. 
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΢ρήκα 5.11 Καηαλνκή ησλ γξακκνκνξηαθψλ θιαζκάησλ ηνπ SiH4 θαη ηνπ SiH2 κέζα ζηνλ 

αληηδξαζηήξα ζηνλ (α) θάησ επζηαζή θιάδν (θπζηθή ζπλαγσγή), (β) ηνλ αζηαζή θιάδν θαη (γ) ηνλ 

άλσ επζηαζή θιάδν (εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή). ΢εκεηψλνληαη νη κέγηζηεο θαη νη ειάρηζηεο ηηκέο. Re 

= 3.63. 

 Ζ αλνκνηνκνξθία ηνπ πκελίνπ θαηά κήθνο ηνπ δηζθίνπ νξίδεηαη σο, 

max min

max

αλνκνηνκνξθ α %
DR DR

ί
DR

 (5.14) 

φπνπ 
maxDR and 

minDR  είλαη νη ηηκέο ηνπ κέγηζηνπ θαη ειάρηζηνπ ξπζκνχ απφζεζεο.  

΢ηνλ θιάδν πνπ αληηζηνηρεί ζηελ θπζηθή ζπλαγσγή ε αλνκνηνκνξθία ηνπ πκελίνπ 

ππνινγίδεηαη 2.6% θαη ζηελ εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή 1.7% (βι. ΢ρ.5.12). 

 

΢ρήκα 5.12 Ρπζκνί απφζεζεο ηνπ πκελίνπ θαηά κήθνο ηνπ δηζθίνπ γηα (α) ηνλ θάησ επζηαζή θιάδν 

(θπζηθή ζπλαγσγή), (β) ηνλ αζηαζή θιάδν θαη (γ) ηνλ άλσ επζηαζή θιάδν (εμαλαγθαζκέλε 

ζπλαγσγή). Re = 3.63. 
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Γηα απηά ηα ραξαθηεξηζηηθά απνηειέζκαηα ρξεζηκνπνηήζεθε ε κέζνδνο 

RMP/Fluent. Ζ εθαξκνγή ηεο RPM ζην επαπμεκέλν πξφβιεκα, πξνζθέξεη πιεζψξα 

πιεξνθνξηψλ γηα ην θπζηθφ ζχζηεκα, ρσξίο λα απμάλεη ηελ πξνγξακκαηηζηηθή θαη 

ππνινγηζηηθή πξνζπάζεηα: Οη παξάκεηξνη ηεο RPM, πνπ πνιχ ζπρλά ν ρξήζηεο 

πξέπεη λα αθνινπζήζεη κία ρξνλνβφξα δηαδηθαζία γηα λα ηνπο πξνζδηνξίζεη, 

παξακέλνπλ ακεηάβιεηνη θαη νη ππνινγηζκνί κε ηελ RPM έρνπλ ην ίδην ππνινγηζηηθφ 

θφζηνο, φπσο ζηελ πεξίπησζε A πνπ δελ ππάξρεη ρεκηθφ πξφηππν, αθνχ ε RPM 

εθαξκφδεηαη κφλν ζηηο ξντθέο κεηαβιεηέο.    

5.3.3 Πεξίπησζε Γ 

Ζ κειέηε ζηελ πεξίπησζε Γ εζηηάδεη ζηελ εθαξκνγή ηεο κεζφδνπ ζε 

δηεξγαζία ΥΑΑ ηνπ Si (Cheimarios et al. 2012a). Γηα ην ιφγν απηφ, αληί ηνπ 

απινπνηεκέλνπ κνληέινπ ησλ ηξησλ αληηδξάζεσλ ηεο πεξίπησζεο Β, ρξεζηκνπνηείηαη 

ην πξφηππν ησλ δέθα αληηδξάζεσλ πνπ πξνηάζεθε απφ ηνλ Kleijn (1991) θαη 

παξνπζηάδεηαη ζην Κεθ. 3 (Δλ. 3.4.4).  

Δθαξκφδνληαο ηε κέζνδν βεκαηηζκνχ κήθνο ηφμνπ RPM καδί κε ηνλ Fluent, 

θαηαζθεπάδεηαη ν ρψξνο ιχζεσλ γηα δηαθνξεηηθέο παξνρέο εηζφδνπ, Qin θαη 

δηαθνξεηηθέο ζεξκνθξαζίεο δηζθίνπ, Tw. Σα απνηειέζκαηα ηνπ ΢ρ. 5.13 δείρλνπλ ηνλ 

επηθαλεηαθφ αξηζκφ Nu, Νus, ζπλαξηήζεη ην Qin γηα δχν δηαθνξεηηθέο Tw. Γηα θάζε 

Σw, o ρψξνο ησλ ιχζεσλ απνηειείηαη απφ έλαλ θιάδν πνπ αληηζηνηρεί ζηε θπζηθή 

ζπλαγσγή (θάησ ζπκπαγήο γξακκή ζηελ θακπχιε ζρήκαηνο S), γηα ρακειέο ηηκέο 

ηνπ Νus, αθνινπζνχκελνο απφ έλαλ αζηαζή θιάδν κεηά απφ ζεκείν ζηξνθήο θαη  

 

  ΢ρήκα 5.13. Υψξνο ιχζεσλ γηα δηαθνξεηηθέο ζεξκνθξαζίεο.  
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ηέινο νδεγνχκελνο ζηνλ άλσ επζηαζή θιάδν ηεο εμαλαγθαζκέλεο ζπλαγσγήο αθνχ 

πεξάζεη απφ έλα δεχηεξν ζεκείν ζηξνθήο.        

Σν ρεκηθφ πξφηππν ησλ δέθα αληηδξάζεσλ πνπ ρξεζηκνπνηείηαη είλαη έγθπξν 

ζηελ ζεξκνθξαζηαθή πεξηνρή κεηαμχ ησλ 800 K θαη ησλ 1100 Κ θαη ζε θάζε 

ελδηάκεζε ζεξκνθξαζία. Μία θακπχιε ζρήκαηνο S κπνξεί λα ππνινγηζζεί, φκνηα κε 

απηέο ηνπ ΢ρ. 5.13, ζε θάζε ελδηάκεζε ζεξκνθξαζία. Οπφηε, γηα θάζε Tw, ππάξρεη κία 

πεξηνρή Qin γηα ηελ νπνία δχν επζηαζείο κφληκεο θαηαζηάζεηο ζπλππάξρνπλ, κε θάζε 

κία λα δηέπεηαη απφ δηαθνξεηηθφ κεραληζκφ ζπλαγσγήο: Φπζηθή θαη εμαλαγθαζκέλε 

ζπλαγσγή. Γηα θάζε ιχζε πνπ αληηζηνηρεί ζηνπο δχν δηαθνξεηηθνχο θιάδνπο θαη Qin 

= 4.0x10
-5

 kg/s θαηαζθεπάδεηαη ην δηάγξακκα Arrhenius (βι. Κεθ. 3/Δλ. 3.5.3) (΢ρ. 

5.14). Ο κέζνο ξπζκφο απφζεζεο νξίδεηαη σο ην νινθιήξσκα ηνπ ξπζκνχ απφζεζεο 

δηαηξεκέλν κε ηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ.  

΢ηελ πεξηνρή πνπ ηελ απφζεζε ειέγρεη ε ρεκηθή αληίδξαζε (reaction limited 

regime), ηα δηαγξάκκαηα Arrhenius είλαη ζρεδφλ φκνηα, αιιά θαζψο ε ζεξκνθξαζία 

απμάλεηαη, ζηελ πεξηνρή  

 

΢ρήκα 5.14 Γηαγξάκκαηα Arrhenius γηα θπζηθή θαη εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή. Qin = 4.0x10
-5

 kg/s. 

ησλ θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο (transport limited regime), ε θακπχιε πνπ αληηζηνηρεί 

ζηελ εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή δείρλεη πςειφηεξνπο κέζνπο ξπζκνχο απφζεζεο ζε 

ζρέζε κε ηε θπζηθή. Δίλαη ζεκαληηθφ λα επηζεκαλζεί φηη ην δηάγξακκα Arrhenius, 

θαηαζθεπάδεηαη γηα αθξηβψο ίδηεο ζπλζήθεο ιεηηνπξγίαο ηνπ αληηδξαζηήξα. ΢ηα 

πεηξάκαηα θαζψο θαη ζηνπο ππνινγηζκνχο, θαη νη δχν ιχζεηο είλαη εθηθηέο θαη ην 

ζχζηεκα κπνξεί λα θαηαιήμεη ζε θάζε κία απφ ηηο δχν απηέο κφληκεο θαηαζηάζεηο κε 
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ηελ ίδηα πηζαλφηεηα. Παξφια απηά, νη ιχζεηο απηέο δηαθέξνπλ θαηά πνιχ, φρη κφλν 

ζην ξντθφ πεδίν κέζα ζηνλ αληηδξαζηήξα αιιά θαη ζην ηειηθφ πξντφλ, ην πκέλην. 

΢ηελ πεξηνρή αληίδξαζεο (ρακειέο Tw),  ν ξπζκφο απφζεζεο είλαη ζρεδφλ ν 

ίδηνο - αλεμάξηεηα απφ ηνλ θπξίαξρν κεραληζκφ κέζα ζηνλ αληηδξαζηήξα – εθφζνλ ν 

ξπζκφο ειέγρεηαη απφ ηελ αληίδξαζε. Καζψο απμάλεη ε ζεξκνθξαζία, ε δηάρπζε ησλ 

ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ πξνο ην δηζθίν γίλεηαη πην ζεκαληηθή θαη ν ξπζκφο απφζεζεο 

ειέγρεηαη απφ ηα θαηλφκελα κεηαθνξάο. Ζ δηαθνξά κεηαμχ ησλ δηαγξακκάησλ 

Arrhenius, απμάλεη απμαλφκελεο ηεο Τw θαζψο θαη ε δηαθνξά ηνπ ξπζκνχ απφζεζεο 

ησλ απνηηζέκελσλ πκελίσλ [βι. ΢ρ. 5.15] απμάλεη.        

Δζηηάδνληαο ζηε κνξθνινγία ηνπ απνηηζέκελνπ πκελίνπ θαηά κήθνο ηεο 

αθηίλαο ηνπ δηζθίνπ, ΢ρ. 5.15, πεξαηηέξσ δηαθνξέο δηαπηζηψλνληαη. ΢ην ΢ρ. 5.15 

παξνπζηάδνληαη νη ξπζκνί απφζεζεο πνπ αληηζηνηρνχλ ζηελ εμαλαγθαζκέλε θαη 

θπζηθή ζπλαγσγή γηα Tw = 800 K, Tw = 950 K θαη Tw = 1100 K. Οη ηξεηο απηέο 

ραξαθηεξηζηηθέο ζεξκνθξαζίεο επηιέγνληαη δηφηη αληηζηνηρνχλ ζηελ πεξηνρή 

αληίδξαζεο, κεηάβαζεο θαη θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο, φπσο θαίλεηαη θαη απφ ην 

δηάγξακκα Arrhenius (βι. ΢ρ. 5.14). Γηα Tw = 800 K, ν ξπζκφο απφζεζεο ηφζν γηα ηελ 

εμαλαγθαζκέλε φζν θαη ηε θπζηθή ζπλαγσγή έρνπλ παξαπιήζηεο ηηκέο. Ζ κέγηζηε 

δηαθνξά ηνπο είλαη κφιηο 2.8%. Καζψο ε ζεξκνθξαζία απμάλεηαη θαη πεξλάκε ζηελ 

πεξηνρή κεηάβαζεο ε κέγηζηε δηαθνξά ησλ ξπζκψλ απφζεζεο απμάλεη ζην 48.6% [βι. 

΢ρ. 5.15(β)] θαη γηα Tw = 1100 K, ζηελ πεξηνρή ησλ θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο, ε 

δηαθνξά αγγίδεη ην 65% [βι. ΢ρ. 5.15(γ)]. ΢ε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο, ε κέγηζηε δηαθνξά 

παξαηεξείηαη ζην θέληξν ηνπ δηζθίνπ. 

Γηα ηελ θαηαλφεζε ηεο επίδξαζεο ζην ξπζκφ απφζεζεο απφ ηηο δηαθνξεηηθέο 

ξντθέο κνξθέο κέζα ζηνλ αληηδξαζηήξα, θαηαζθεπάδνληαη νη ξντθέο γξακκέο (βι. ΢ρ. 

5.16) γηα ηελ εμαλαγθαζκέλε θαη θπζηθή ζπλαγσγή γηα Tw = 1100 K, ζηελ νπνία νη 

ξπζκνί απφζεζεο έρνπλ ηε κέγηζηε δηαθνξά ηνπο.  ΢ηελ εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή, 

ην αέξην κίγκα νδεγείηαη θαηαθφξπθα πξνο ην δηζθίν ζρεδφλ παξάιιεια ζηνλ άμνλα 

ζπκκεηξίαο θαη θηάλεη ζην δηζθίν ζρεδφλ θάζεηα ζην θέληξν ηνπ, ΢ρ. 5.16β. Όπσο ζα 

θαλεί θαη ζηε ζπλέρεηα, ε ξντθή απηή κνξθή ηεο εμαλαγθαζκέλεο ζπλαγσγήο νδεγεί 

πεξηζζφηεξα αληηδξψληα ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ, ζε ζρέζε κε ηε θπζηθή, θαη ζε 

πςειφηεξνπο ξπζκνχο απφζεζεο εμαηηίαο πςειφηεξσλ ηηκψλ ησλ κνξηαθψλ 

θιαζκάησλ ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ.  Αληίζεηα, ζηε 

θπζηθή ζπλαγσγή, έλα ξεχκα ζπξψρλεη ην αέξην κίγκα απφ ην δηζθίν κε δηεχζπλζε 

παξάιιειε ζηνλ άμνλα ζπκκεηξίαο θαη ην νδεγεί ζηνλ θχξην φγθν ηνπο αληηδξαζηήξα 
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κε απνηέιεζκα κηθξφηεξεο ηηκέο γηα ηα κνξηαθά θιάζκαηα ησλ αληηδξψλησλ ζηελ 

επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ. Αμίδεη λα ζεκεησζεί φηη νη ίδηεο ξντθέο κνξθέο παξαηεξνχληαη 

γηα φιεο ηηο πεξηπηψζεηο Tw.  

Δξεπλψληαο πεξαηηέξσ ηε δηαθνξά ζηνπο ξπζκνχο απφζεζεο 

θαηαζθεπάδνληαη ηα δηαγξάκκαηα ησλ κνξηαθψλ θιαζκάησλ θαηά κήθνο ηεο αθηίλαο 

ηνπ δηζθίνπ. Αξρηθά, εζηηάδνπκε ζην γξακκνξηαθφ θιάζκα ηνπ SiH4, 
4SiHf , εθφζνλ 

απηφ είλαη πνπ ζπκβάιιεη πεξηζζφηεξν – εμαηηίαο ηεο πςειήο ηηκήο ηνπ (βι. ΢ρ. 5.17 

θαη 5.18)  - ζηνλ ξπζκφ απφζεζεο.  Τπελζπκίδνπκε φηη ν ξπζκφο αληίδξαζεο ηνπ SiH4 

είλαη ην γηλφκελν ηνπ 
4SiHS  θαη ηεο ξνήο ηνπ 

4SiHF . ΢ην ζρήκα 5.16(α), θαίλεηαη ε 

κεηαβνιή ηνπ 
4SiHS θαηά κήθνο ηεο αθηίλαο ηνπ δηζθίνπ. Δίλαη μεθάζαξν φηη νη ηηκέο 

ηνπ 
4SiHS θαη ζηηο δχν θπξίαξρεο ξντθέο κνξθέο είλαη πνιχ θνληά. Ζ κέγηζηε δηαθνξά 

ηνπο είλαη κφιηο 5.6%. Απφ ηελ άιιε κεξηά, ην 
4SiHF  εμαξηάηαη απφ ηελ θαηαλνκή ηνπ 

4SiHf (βι. Κεθ. 3/Δλ. 3.4.4) θαηά κήθνο ηνπ δηζθίνπ. Σν 
4SiHF δηαθέξεη ζεκαληηθά 

αλάινγα κε ηελ ξντθή κνξθή πνπ επηθξαηεί κέζα ζηνλ αληηδξαζηήξα, βι. ΢ρ. 5.17(β), 

κε ηε δηαθνξά λα πιεζηάδεη ην 70%. Απηφ δείρλεη φηη ε πςειή δηαθνξά  

 

΢ρήκα 5.15 Ρπζκνί απφζεζεο γηα θπζηθή θαη εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή γηα (α) Tw = 800 K, (β) Tw = 

950 K θαη (γ) Tw = 1100 K. Qin = 4.0x10
-5

 kg/s. 
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΢ρήκα 5.16 Ρντθέο γξακκέο πνπ αληηζηνηρνχλ ζηελ (α) εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή θαη (β) θπζηθή 

ζπλαγσγή. Tw = 1100 K, Qin = 4.0x10
-5

 kg/s 

πνπ παξαηεξείηαη ζηνπο ξπζκνχο απφζεζεο γηα Tw = 1100 K νθείιεηαη ζηελ πςειή 

ηηκή ησλ κνξηαθψλ θιαζκάησλ ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ φηαλ ε εμαλαγθαζκέλε 

ζπλαγσγή είλαη ε θπξίαξρε ξντθή κνξθή.  

Ζ θαηαλνκή ησλ κνξηαθψλ θιαζκάησλ ησλ ππνινίπσλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ 

θαη ζηα δχν είδε θπξίαξρσλ ξντθψλ κνξθψλ θαίλνληαη ζην ΢ρ. 5.18. ΢εκεηψλεηαη ε 

ινγαξηζκηθή θιίκαθα. Δμαηηίαο ηεο κηθξήο ηνπο ηηκήο, ε επίδξαζή ηνπο ζηνλ ξπζκφ 

απφζεζεο είλαη δεπηεξεχνπζαο ζεκαζίαο. Δηδηθά γηα ην Si2H6, ν ππνινγηδφκελνο 

2 6Si HS  είλαη πεξίπνπ ν ίδηνο θαη γηα ηηο δχν πεξηπηψζεηο θπξίαξρεο ξνήο θαη ν ξπζκφο 

απφζεζεο γηα φια ηα είδε εμαξηάηαη απφ ηελ θαηαλνκή ησλ κνξηαθψλ θιαζκάησλ.  

 

΢ρήκα 5.17 (α) ΢πληειεζηήο πξνζθφιιεζεο ηνπ SiH4 (β) θαηαλνκή ηνπ κνξηαθνχ θιάζκαηνο ηνπ SiH4 

θαηά κήθνο ηεο αθηίλαο ηνπ δηζθίνπ γηα θπζηθή θαη εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή. Tw = 1100 K, Qin = 

4.0x10
-5

 kg/s.    
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΢ρήκα 5.18 Καηαλνκή ησλ κνξηαθψλ θιαζκάησλ θαηά κήθνο ηεο αθηίλαο ηνπ δηζθίνπ γηα (α) 

εμαλαγθαζκέλε θαη (β) θπζηθά ζπλαγσγή. Tw = 1100 K, Qin = 4.0x10
-5

 kg/s. 

Ζ κεηαβνιή ηνπ ξπζκνχ απφζεζεο θαηά κήθνο ηνπ δηζθίνπ γηα θάζε 

δηαθνξεηηθή ξντθή κνξθή, θαζξεθηίδεηαη ζηελ αλνκνηνκνξθία ηνπ πκελίνπ φπσο 

απηή νξίδεηαη απφ ηελ Δμ. 5.14. Οη ππνινγηδφκελεο ηηκέο γηα ηελ αλνκνηνκνξθία ησλ 

πκελίσλ πνπ αληηζηνηρνχλ ζηελ εμαλαγθαζκέλε θαη θπζηθή ζπλαγσγή θαίλνληαη 

ζηνλ Πίλαθα 5.2. ΢ε θάζε πεξίπησζε θπξίαξρνπ κεραληζκνχ, ε αλνκνηνκνξθία 

απμάλεη κε ηε ζεξκνθξαζία. Απφ ηε ζχγθξηζε, γίλεηαη θαηαλνεηφ φηη πξνηηκάηε ε 

ιεηηνπξγία ηνπ αληηδξαζηήξα ζε ζπλζήθεο εμαλαγθαζκέλεο ζπλαγσγήο αθνχ 

παξαηεξείηαη θαη κηθξφηεξε αλνκνηνκνξθία αιιά θαη πςειφηεξε ξπζκνί απφζεζεο.  

Πίλαθαο 5.2 Σηκέο ηεο αλνκνηνκνξθίαο ηνπ πκελίνπ  

[αλνκνηνκνξθία ηχπνπ Α –φπσο νξίδεηαη απφ ηελ Δμ. 5.14] 

T [K] 800 950 1100 

Δμαλαγθαζκέλε 

ζπλαγσγή 

 

0.09 % 27.5 % 64 % 

Φπζηθή 

ζπλαγσγή 

 

1.2 % 48.3 % 79 % 

 

  ΢ηνλ παξαπάλσ νξηζκφ ηεο αλνκνηνκνξθία (βι. Δμ. 5.14) πξνζηίζεηαη έλα 

αθφκε κέηξν ηεο, βαζηζκέλν ζηελ παξαηήξεζε ησλ ξπζκψλ απφζεζεο ηνπ ΢ρ. 5.15. 

΢ηε θπζηθή ζπλαγσγή, ην απνηηζέκελν πκέλην είλαη νκνηφκνξθν θαηά κήθνο ηεο 

αθηίλαο ηνπ δηζθίνπ εθηφο απφ ηελ άθξε ηνπ δηζθίνπ. ΢ηελ εμαλαγθαζκέλε 

ζπλαγσγή, αλ εμαηξεζεί ε άθξε ηνπ δηζθίνπ, ε νκνηνκνξθία θαίλεηαη πην κηθξή ζε 

ζχγθξηζε κε ηε θπζηθή ζπλαγσγή. Ο λεφο νξηζκφο (Cheimarios et al. 2012a) γηα ηελ 

αλνκνηνκνξθία πνζνηηθνπνηεί ηε κέγηζηε επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ, νξηδφκελε σο ε 
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απφζηαζε απφ ην θέληξν ηνπ δηζθίνπ, ζηελ νπνία ε αλνκνηνκνξθία είλαη κηθξφηεξε 

απφ έλα πνζνζηφ. Δδψ ην πνζνζηφ απηφ είλαη 10%. Οη ηηκέο ηεο αλνκνηνκνξθίαο 

ζχκθσλα κε ηνλ λέν νξηζκφ θαίλνληαη ζηνλ Πίλαθα 5.3 γηα ηηο ίδηεο ζεξκνθξαζίεο 

φπσο ζηνλ Πίλαθα 5.1 γηα εμαλαγθαζκέλε θαη θπζηθή ζπλαγσγή. ΢ε απηή ηελ 

πεξίπησζε ε αλνκνηνκνξθία νξίδεηαη σο (Cheimarios et al. 2012a).,  

0

0

αλνκνηνκνξθία Β % 100kDR DR

DR
 (5.15) 

φπνπ DR0  είλαη ε ηηκή ηνπ ξπζκνχ απφζεζεο ζην θέληξν θαη DRk είλαη ν ξπζκφο 

απφζεζεο ζηνλ k
  
κέησπν ηνπ ζπλνξηαθνχ θειηνχ πνπ έρεη δηαθξηηνπνηεζεί ην δηζθίν, 

ζην νπνίν ε αλνκνηνκνξθία, φπσο απηή νξίδεηαη απφ ηελ Δμ. 5.15, είλαη κηθξφηεξε 

απφ 10%.  

Πίλαθαο 5.3 Νεφο νξηζκφο αλνκνηνκνξθίαο: Μέγηζηε απφζηαζε απφ ην θέληξν ηνπ δηζθίνπ κε 

αλνκνηνκνξθία [αλνκνηνκνξθία Β – φπσο νξίδεηαη απφ ηελ Δμ. 5.15] κηθξφηεξε ηνπ 10%. 

T [K] 800 950 1100 

Δμαλαγθαζκέλε 

ζπλαγσγή 
12 cm 4.8 cm 3.2 cm 

Φπζηθή 

ζπλαγσγή 
12 cm 5.4 cm 5.6 cm 

 

Σα απνηειέζκαηα ηνπ Πίλαθα 2 δείρλνπλ φηη θαζψο ε ζεξκνθξαζία απμάλεη είλαη 

πξνηηκφηεξν θάπνηνο λα εξγάδεηαη ζηνλ θιάδν ηεο ειεχζεξεο ζπλαγσγήο, δηφηη ζε 

απηή ηελ πεξίπησζε, κεγαιχηεξν κέξνο ηνπ δηζθίνπ είλαη θαιπκκέλν κε πκέλην κε 

αλνκνηνκνξθία κηθξφηεξε απφ 10%. Απηφ είλαη ην αληίζεην ζπκπέξαζκα απφ απηφ 

πνπ πξνθχπηεη κε βάζε ηα απνηειέζκαηα ηνπ Πίλαθα 1. 
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6. ΢πκπεξάζκαηα – 

Πξννπηηθέο 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Πεξίιεςε 

Παξνπζηάδνληαη ζπγθεληξσηηθά ηα ζπκπεξάζκαηα ηεο δηδαθηνξηθήο δηαηξηβήο. 

Παξαηίζεληαη εξγαζίεο ζε εμέιημε θαη ζρέδηα γηα κειινληηθέο εξγαζίεο.  
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6.1 ΢πκπεξάζκαηα  

6.1.1 ΢ύδεπμε θαη ζύλδεζε πνιιαπιώλ ρσξηθώλ θιηκάθσλ ζε 

δηεξγαζίεο ΥΑΑ 

Αλαπηχζζνληαη δχν ππνινγηζηηθά πιαίζηα γηα ηελ ζχδεπμε θαη ζχλδεζε ησλ 

θπζηθψλ/ρεκηθψλ θαηλνκέλσλ ζηηο πνιιαπιέο ρσξηθέο θιίκαθεο δηεξγαζηψλ ΥΑΑ. 

΢πγθεθξηκέλα αλαπηχζζεηαη έλα πξφηππν γηα ηελ πεξηγξαθή ησλ θπζηθψλ/ρεκηθψλ 

θαηλνκέλσλ ζηε καθξν-θιίκαθα αληηδξαζηήξα ΥΑΑ (ηάμεο cm), έλα πξφηππν γηα ηε 

κειέηε ηεο εμέιημεο ηνπ πξνθίι ηνπ πκελίνπ ζε πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία 

(ηάμεο κm) ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ θαη έλα πξφηππν γηα ηελ πξφβιεςε ηεο λαλν- 

κνξθνινγίαο (ηάμεο nm) ηνπ αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ.  

Δζηηάδνληαο ζηελ ζχδεπμε ηεο καθξν-θιίκαθαο ηνπ αληηδξαζηήξα κε ηελ 

πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ, ε ζχδεπμε 

επηηπγράλεηαη κέζσ δηφξζσζεο ηεο ζπλνξηαθήο ζπλζήθεο γηα ηελ θαηαλάισζε ησλ 

ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ. Ζ δηφξζσζε πξαγκαηνπνηείηαη 

κέζσ ηνπ ζπληειεζηή ελεξγνχ θαηαλάισζεο, ε, ν νπνίνο θαηά ηε δηάξθεηα ησλ 

ππνινγηζκψλ, ππνινγίδεηαη κέζσ επαλαιεπηηθήο δηαδηθαζίαο. Τπνινγηζηηθή 

πιεξνθνξία αληαιιάζζεηαη κεηαμχ ησλ θσδίθσλ ηνπ θαζελφο απφ ηα πξφηππα 

θαζφιε ηε δηάξθεηα ησλ ππνινγηζκψλ.  

   Σν ππνινγηζηηθφ πιαίζην ζχδεπμεο εθαξκφδεηαη ζε δηεξγαζία ΥΑΑ W θαη Si 

κε πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία απιαθηψλ ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ. 

Τπνινγηζκνί πξαγκαηνπνηνχληαη ππφ δηαθνξεηηθέο ζπλζήθεο ιεηηνπξγίαο ηνπ 

αληηδξαζηήξα πξνθεηκέλνπ λα δηεξεπλεζεί ν ηξφπνο πιήξσζεο ησλ απιαθηψλ. Ζ 

αλάιπζε δείρλεη φηη γηα πςειέο ηηκέο ηνπ ζπληειεζηή πξνζθφιιεζεο ε απφζεζε κέζα 

ζηα απιάθηα είλαη αληζφηξνπε θαη πξνθαιεί ηε δεκηνπξγία θελνχ θαηά ηελ πιήξσζε 

ηνπο. Δπηπιένλ, ε χπαξμε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο απμάλεη ηελ ελεξγφ επηθάλεηα γηα 

απφζεζε απμάλνληαο ηελ θαηαλάισζε ησλ αληηδξψλησλ αιιά πξνθαιψληαο κείσζε 

ηνπ ξπζκνχ απφζεζεο. Ζ κείσζε νθείιεηαη ζην θαηλφκελν εμάληιεζεο (loading 

phenomenon), ην νπνίν είλαη ηδηαίηεξα ζεκαληηθφ ζηελ πεξηνρή πνπ ηνλ έιεγρν ηεο 

απφζεζεο ηνπ πκελίνπ έρνπλ ηα θαηλφκελα δηάρπζεο. Δμαηηίαο ηνπ θαηλνκέλνπ 

εμάληιεζεο επεξεάδεηαη ην δηάγξακκα Arrhenius ηεο δηεξγαζίαο ζηε κεηαβαηηθή 

πεξηνρή θαη ζηελ πεξηνρή ηεο δηάρπζεο ηα νπνία κεηαθηλνχληαη ζε ρακειφηεξεο 

ζεξκνθξαζίεο. Σέινο, ε χπαξμε ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο ζην δηζθίν επεξεάδεη ηελ 
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αέξηα θάζε ηνπ αληηδξαζηήξα, κεηαβάιινληαο ηελ θαηαλνκή ησλ θιαζκάησλ κάδαο 

κέρξη θαη ηελ είζνδν ηνπ αληηδξαζηήξα.    

Δζηηάδνληαο ζηε ζχλδεζε ηεο καθξν-θιίκαθαο ηνπ αληηδξαζηήξα κε ηελ λαλν-

θιίκαθα ηνπ αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ ηα πξφηππα πνπ ζπλδένληαη είλαη 

δηαθνξεηηθήο θχζεο: ληεηεξκηληζηηθφ πξφηππν ζηε καθξν- θαη ζηνραζηηθφ πξφηππν 

ζηε λαλν-θιίκαθα. Ζ ζχλδεζε επηηπγράλεηαη ζεσξψληαο φηη ν ξπζκφο απφζεζεο είλαη 

ν ίδηνο ζε φπνηα θιίκαθα θαη λα ππνινγηζηεί. Ζ επηθνηλσλία ησλ θσδίθσλ είλαη 

κνλφδξνκε. Ο ξπζκφο απφζεζεο πνπ ππνινγίδεηαη απφ ηνλ θψδηθα ηεο καθξν-

θιίκαθαο ηξνθνδνηείηαη ζηνλ θψδηθα γηα ηελ πξφβιεςε ηεο λαλν- κνξθνινγίαο ηνπ 

αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ. 

Ζ κεζνδνινγία ζχλδεζεο εθαξκφδεηαη ζε δηεξγαζία ΥΑΑ Si ιακβάλνληαο 

ππφςε ηελ χπαξμε ησλ δηκεξψλ. Οη ππνινγηζκνί δείρλνπλ φηη θαηά κήθνο ηεο αθηίλαο 

ηνπ δηζθίνπ κπνξεί λα παξαηεξεζεί δηαθνξεηηθφο πξνζαλαηνιηζκφο ησλ δηκεξψλ 

εμαηηίαο ηνπ δηαθνξεηηθνχ ξπζκνχ απφζεζεο.   

6.1.2 Δπηηάρπλζε ππνινγηζκώλ πνιιαπιώλ ρσξηθώλ θιηκάθσλ  

 Αλαπηχζζεηαη κία πβξηδηθή πνιπ-παξάιιειε κέζνδνο γηα ηελ επηηάρπλζε ησλ 

ππνινγηζκψλ ζε πνιιαπιέο ρσξηθέο θιίκαθεο θαη εθαξκφδεηαη ζε δηεξγαζία ΥΑΑ κε 

πξνζρεκαηηζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία. Ζ κέζνδνο ζπλδπάδεη δηαθνξεηηθνχ είδνπο 

παξάιιειεο ηερληθέο ζε θάζε θιίκαθα: ΢ηε καθξν-θιίκαθα ρξεζηκνπνηνχληαη 

κέζνδνη δηακνηξαζκνχ ηνπ ρσξίνπ ελψ νη ππνινγηζκνί ζηε κηθξν-θιίκαθα 

πξαγκαηνπνηνχληαη κε ηε κέζνδν αθέληε-εξγάηε. Γηαθνξεηηθφ πιήζνο επεμεξγαζηψλ 

ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ επηηάρπλζε ησλ ππνινγηζκψλ ζε θάζε θιίκαθα. 

 Αξρηθά, θαη πξαγκαηνπνηψληαο παξάιιεινπο ππνινγηζκνχο κφλν κε ηε 

κέζνδν αθέληε-εξγάηε, ε επηηάρπλζε είλαη ηθαλνπνηεηηθή αθφκε θαη ζηηο πεξηπηψζεηο 

κε αληζνθαηαλνκή ηνπ ππνινγηζηηθνχ θφξηνπ. Αληζνθαηαλνκή θφξηνπ εκθαλίδεηαη 

φηαλ ν αξηζκφο ησλ επεμεξγαζηψλ δελ είλαη αθέξαην πνιιαπιάζην ηνπ αξηζκνχ ησλ 

ζπλνξηαθψλ θειηψλ πνπ έρεη δηαθξηηνπνηεζεί ην δηζθίν, κε απνηέιεζκα θάπνηνη απφ 

ηνπο επεμεξγαζηέο λα αλαιακβάλνπλ κεγαιχηεξν φγθν ππνινγηζκψλ ζε ζρέζε κε 

ηνπο ππφινηπνπο. Ζ απφδνζε ηνπ θψδηθα κεηξάηαη κέζσ ηεο επηηάρπλζεο πνπ 

επηηπγράλεηαη γηα δηαθνξεηηθά βάζε απιαθηψλ ζηε κηθξν-θιίκαθα. Γηα πεξηπηψζεηο 

κε ηζνθαηαλνκή ηνπ θφξηνπ θαη θαζψο ν ππνινγηζηηθφο θφξηνο, δειαδή ην βάζνο 

ησλ απιαθηψλ, απμάλεη, ε επηηάρπλζε απμάλεη θαη πιεζηάδεη ηελ ηδαληθή ηηκή. ΢ε 

πεξηπηψζεηο πνπ ε επηηάρπλζε ππνινγίδεηαη κε αληζνθαηαλνκή ηνπ θφξηνπ, ε 
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αλάιπζε κπνξεί λα νδεγήζεη ζε ιαλζαζκέλε (π.ρ. ππεξ-γξακκηθή) ηηκή γηα ηελ 

επηηάρπλζε.   

 ΢ρεηηθά κε ηνπο ππνινγηζκνχο ζηε καθξν-θιίκαθα, δηαθνξεηηθνχ ηχπνπ 

παξάιιειεο κεζνδνινγίεο κπνξνχλ λα εθαξκνζηνχλ γηα ηελ απνδνηηθή επηηάρπλζε 

ησλ ππνινγηζκψλ. ΢πγθεθξηκέλα, ε πβξηδηθή πνιπ-παξάιιειε κέζνδνο αμηνπνηεί 

πιήξσο ηηο δπλαηφηεηεο ηνπ παξάιιεινπ επηιχηε ηνπ Fluent - πνπ ρξεζηκνπνηεί 

κεζφδνπο δηακνηξαζκνχ ηνπ ρσξίνπ - o νπνίνο καδί κε ηε κέζνδν αθέληε- εξγάηε 

δεκηνπξγνχλ έλα παξάιιειν εξγαιείν πνπ αλνίγεη ην δξφκν γηα πην πεξίπινθνπο, 

ξεαιηζηηθνχο ζε πνιιαπιέο θιίκαθεο ππνινγηζκνχο.   

6.1.3 ΢πζηεκηθή αλάιπζε δηεξγαζηώλ ΥΑΑ  

Ζ αλαδξνκηθή κέζνδνο πξνβνιή (Recursive Projection Method ή RPM) 

εθαξκφδεηαη κε επηηπρία ζε έλαλ θιεηζηνχ ηχπνπ θψδηθα θαη ζπγθεθξηκέλα ζηνλ 

ππνινγηζηηθφ θψδηθα Fluent. H RPM πινπνηείηαη ζαλ ππνινγηζηηθφ θέιπθνο γχξσ 

απφ ηνλ Fluent θαη ηνλ “εμαλαγθάδεη” λα βξεη κε ζπζηεκαηηθφ ηξφπν ηνπο θιάδνπο 

ιχζεσλ αθφκε θαη κεηά απφ ζεκεία ζηξνθήο, φπνπ ζπλαληφληαη επζηαζεία θαη 

αζηαζείο θιάδνη ιχζεσλ κφληκεο θαηάζηαζεο. Ζ πξνηεηλφκελε κεζνδνινγία 

εθαξκφδεηαη ζηελ αλάιπζε ησλ θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο ζε θαηαθφξπθν, θξχσλ 

ηνηρσκάησλ αληηδξαζηήξα ρεκηθήο απφζεζεο απφ αηκφ. Σξεηο πεξηπηψζεηο 

εμεηάδνληαη: Ζ πεξίπησζε Α ζηελ νπνία κφλν ηα θαηλφκελα κεηαθνξάο πνπ αθνξνχλ 

ηνλ θέξνλ αέξην ιακβάλνληαη ππφςε, ε πεξίπησζε Β, πνπ είλαη επέθηαζε ηεο 

πεξίπησζεο Α κε ηελ πξνζζήθε απινπνηεκέλνπ ρεκηθνχ πξνηχπνπ γηα ηελ απφζεζε 

Si θαη ε πεξίπησζε Γ πνπ εζηηάδεη ζηελ εθαξκνγή θαη ρξεζηκνπνηείηαη ιεπηνκεξέο 

πξφηππν δέθα αληηδξάζεσλ γηα ηελ απφζεζε Si. ΢ε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο ην κίγκα 

ζεσξείηαη αξαηφ θαη ηα ρεκηθά ζπζηαηηθά πνπ ππάξρνπλ ζηνλ αληηδξαζηήξα είλαη 

παξαπιήζηνπ κνξηαθνχ βάξνπο.       

΢ηε πεξίπσζε Α, ε κέζνδνο RPM/Fluent ρξεζηκνπνηείηαη κε επηηπρία γηα λα βξεη 

έλαλ νιφθιεξν θιάδν ιχζεσλ ν νπνίνο απνηειείηαη απφ έλαλ επζηαζή θιάδν, ζηνλ 

νπνίν θπξηαξρεί ε θπζηθή ζπλαγσγή, αθνινπζνχκελνο, κεηά απφ έλα πξψην ζεκείν 

ζηξνθήο, απφ έλαλ αζηαζή θιάδν ν νπνίνο νδεγεί, έπεηηα απφ έλα δεχηεξν ζεκείν 

ζηξνθήο, ζε έλα επζηαζή θιάδν ιχζεσλ ζηνλ νπνίν ν θπξίαξρνο κεραληζκφ 

ζπλαγσγήο είλαη ε εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή. Έλα ρξήζηκν παξαπξντφλ ηεο 

κεζνδνινγίαο είλαη ε εμαγσγή ησλ ηδηνκνξθψλ ηνπ δηαθξηηνπνηεκέλνπ πξνβιήκαηνο, 

νη νπνίεο δελ είλαη δηαζέζηκεο απφ ηνλ Fluent. Σα πξνθχπηνληα ηδηνδηαλχζκαηα 
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πξνέξρνληαη απφ ηελ επίιπζε ελφο κηθξήο δηάζηαζεο πξνβιήκαηνο ηδηνηηκψλ πνπ 

ζπλδέεηαη κε ηνλ Ηαθσβηαλφ πίλαθα ηεο κεζφδνπ. Απηά ηα ηδηνδηαλχζκαηα κπνξνχλ 

λα ρξεζηκνπνηεζνχλ καδί κε ηελ RPM γηα ηελ ελαιιαγή θιάδνπ ιχζεσλ φηαλ 

ππάξρνπλ δηαθιαδψζεηο.   

΢ηελ πεξίπησζε Β, ν ρψξνο ιχζεσλ πνπ θαηαζθεπάζηεθε ζηελ πεξίπησζε Α δελ 

αιιάδεη κε ηελ πξνζζήθε απινπνηεκέλνπ ρεκηθνχ πξνηχπνπ γηα ηελ απφζεζε Si. 

Παξνπζηάδεηαη ε θαηαλνκή ησλ γξακκνκνξηαθψλ θιαζκάησλ κάδαο κέζα ζηνλ 

αληηδξαζηήξα γηα φια ηα ρεκηθά ζπζηαηηθά. Υαξαθηεξηζηηθνί ξπζκνί απφζεζεο 

παξνπζηάδνληαη ζε θάζε θιάδν ιχζεσλ θαηά κήθνο ην δηζθίνπ θαη ππνινγίδεηαη ε 

αλνκνηνκνξθία ηνπο. Σα απνηειέζκαηα δείρλνπλ φηη είλαη ζεκαληηθή ε γλψζε ηεο 

πνιιαπιφηεηαο ιχζεσλ γηα ηηο ίδηεο ζπλζήθεο ιεηηνπξγίαο θαζψο ην ηειηθφ πξντφλ, ην 

πκέλην, δηαθέξεη αλάινγα κε ηνλ θπξίαξρν κεραληζκφ ζπλαγσγήο.  

 Σέινο, ζηελ πεξίπησζε Γ, εμεηάδεηαη ε επηξξνή ηνπ κε γξακκηθνχ ραξαθηήξα 

ησλ εμηζψζεσλ κεηαθνξάο ζηνλ ξπζκφ αλάπηπμεο ηνπ πκελίνπ. Ζ αλάιπζε 

εζηηάδεηαη ζηελ εθαξκνγή θαη γηα ην ιφγν απηφ έλα ιεπηνκεξέο πξφηππν γηα ηελ 

απφζεζε Si ρξεζηκνπνηείηαη. Σα απνηειέζκαηα δείρλνπλ φηη γηα ηηκέο παξακέηξσλ 

ζηηο νπνίεο ζπλππάξρνπλ πνιιαπιά ξντθά πεδία, ππάξρεη ζεκαληηθή δηαθνξά ζηνπο 

ξπζκνχο απφζεζεο. Γχν δηαθνξεηηθά δηαγξάκκαηα Arrhenius ππνινγίδνληαη γηα ηηο 

ίδηεο ζπλζήθεο ιεηηνπξγίαο ηνπ αληηδξαζηήξα πνπ αληηζηνηρνχλ ζηε θπζηθή θαη ζηελ 

εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή. Οη ππνινγηζκνί δείρλνπλ φηη φηαλ ν θπξίαξρνο 

κεραληζκφο ζπλαγσγήο είλαη ε εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή, ν ξπζκφο απφζεζεο είλαη 

θαηά πνιχ κεγαιχηεξνο ζηελ πεξηνρή ηνπ δηαγξάκκαηνο Arrhenius πνπ ν ειέγρνλ 

κεραληζκφο ηεο απφζεζεο είλαη ηα θαηλφκελα κεηαθνξάο. Δπηπιένλ, βξίζθνπκε φηη ζε 

πςειέο ζεξκνθξαζίεο  ν ξπζκφο απφζεζεο ζην θέληξν ηνπ δηζθίνπ παξνπζηάδεη 

ζεκαληηθή αχμεζε ζηελ εμαλαγθαζκέλε ζπλαγσγή ζε ζρέζε κε ηε θπζηθή. Ζ αχμεζε 

απηή νθείιεηαη ζηελ πςειή ηηκή ησλ κνξηαθψλ θιαζκάησλ ηνπ πξφδξνκνπ πιηθνχ 

πνπ θηάλεη ζην θέληξν ηνπ δηζθίνπ. Δπηπιένλ, νξίδεηαη έλα λένο ηξφπνο κέηξεζεο ηεο 

αλνκνηνκνξθίαο ηνπ πκελίνπ πνπ ιακβάλεη ππφςε ηνπ ηελ επηθάλεηα απφζεζεο ηνπ 

πκελίνπ.   
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6.2 Δξγαζίεο ζε εμέιημε  θαη κειινληηθά ζρέδηα 

6.2.1 ΢πκβαηηθέο  δηεξγαζίεο ΥΑΑ 

 ΢πκβαηηθέο ζεσξνχκε ηηο δηεξγαζίεο ΥΑΑ πνπ νη πξνζνκνηψζεηο 

πξαγκαηνπνηνχληαη ζε κία θιίκαθα. ΢ηα πιαίζηα ηεο ζπλεξγαζίαο καο κε ηελ 

πεηξακαηηθή νκάδα ηνπ Dr. C. Vahlas ζην Πνιπηερλείν ηεο Σνπινχδεο 

πξαγκαηνπνηνχληαη ππνινγηζκνί γηα λα πξνηαζνχλ θηλεηηθέο εθθξάζεηο γηα ηελ 

απφζεζε αινπκηλίνπ (Al) θαη ραιθνχ (Cu) απφ λέα πξφδξνκα πιηθά. ΢πγθεθξηκέλα, 

πξαγκαηνπνηνχληαη 2D θαη 3D ππνινγηζκνί πξνθεηκέλνπ λα πξνηαζνχλ θηλεηηθέο 

εθθξάζεηο γηα ηελ απφζεζε Αl απφ DMΑA (dimethyl-ethyl-amine-alane) θαη Cu απφ 

Cu(AMD) (N,N’-diisopropil-acetamidinate. Απψηεξνο ζηφρνο είλαη ε ζπλ-απφζεζε 

(co-deposition) ησλ αλσηέξσ πιηθψλ. Πξψηα απνηειέζκαηα ηεο ζχγθξηζεο 

πεηξακαηηθψλ κεηξήζεσλ  θαη ππνινγηζκψλ θαίλνληαη ζην ΢ρ. 6.1.  

 

΢ρήκα 6.1 (α) ΢χγθξηζε πεηξακαηηθψλ κεηξήζεσλ θαη ππνινγηζκψλ γηα απφζεζε Al. (β) ΢χγθξηζε 

πεηξακαηηθψλ κεηξήζεσλ θαη ππνινγηζκψλ γηα απφζεζε Cu. 

 Δπηπιένλ, ππνινγηζκνί πξαγκαηνπνηνχληαη ζηα πιαίζηα ηεο ζπλεξγαζίαο καο 

κε ηνλ Dr. Vahlas θαη ηηο αεξνδηαζηεκηθέο εηαηξίεο Cobham (Cobham 2012) θαη 

Mecano I&D (Mecano I&D 2012). ΢θνπφο είλαη ε κειέηε ησλ θαηλνκέλσλ 

κεηαθνξάο εληφο θπκαηνδεγνχ, κε έκθαζε ζηε κεηαθνξά ζεξκφηεηαο, θαηά ηε 

δηεξγαζία ΥΑΑ κεηαιιηθνχ πιηθνχ ζηα ηνηρψκαηα ηνπ θπκαηνδεγνχ. ΢χγθξηζε ησλ 

απνηειεζκάησλ απφ ηνπο ππνινγηζκνχο κε ηηο πεηξακαηηθέο κεηξήζεηο γηα ην ηνλ 

ππνινγηζκφ ηεο ζεξκνθξαζίαο ζε έλα ζεκείν ζην εζσηεξηθφ ηνπ θπκαηνδεγνχ 

θαίλνληαη ζην ΢ρ. 6.2. Οη ππνινγηζκνί πξαγκαηνπνηνχληαη κε ηνλ ππνινγηζηηθφ 
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θψδηθα Comsol (Comsol 2012), πνπ πινπνηεί ηε κέζνδν ησλ πεπεξαζκέλσλ 

ζηνηρείσλ.    

 

΢ρήκα 6.2 ΢χγθξηζε πεηξακαηηθψλ κεηξήζεσλ θαη πξνθαηαξθηηθψλ ππνινγηζκψλ γηα ηελ 

ζεξκνθξαζία ζπλαξηήζεη ηνπ ρξφλνπ ζε έλα ζεκείν ζην εζσηεξηθφ ησλ ηνηρσκάησλ θπκαηνδεγνχ. 

6.2.2 Πξνζνκνίσζε πνιιαπιώλ ρσξηθώλ θιηκάθσλ ζε δηεξγαζίεο 

ΥΑΑ 

6.2.2.1 Τβξηδηθή ζύδεπμε νανο-επί-μικρο-εντός-μακρο-θιηκάθσλ 

 H ζπλέρεηα ηεο έξεπλαο πξνζαλαηνιίδεηαη ζηε ζχδεπμε ηξηψλ ρσξηθψλ 

θιηκάθσλ (καθξν-, κηθξν- θαη λαλν-) ζε αληηδξαζηήξεο ΥΑΑ κέζσ ηεο αλάπηπμεο 

ππνινγηζηηθνχ πιαηζίνπ γηα ηε ζχδεπμε πξνηχπσλ πνπ πεξηγξάθνπλ ηα θαηλφκελα ζε 

θάζε θιίκαθα. 

 Σν θίλεηξν γηα ην έξγν ζπκππθλψλεηαη ζην ΢ρ. 6.3 φπνπ θαίλεηαη εηθφλα απφ 

κηθξνζθφπην ειεθηξνληθήο ζάξσζεο πκελίνπ Αινπκηλίνπ έπεηηα απφ ΥΑΑ Al κέζα 

ζε απιάθηα. Σν θίλεηξν αθνξά ζηελ ηξαρχηεηα ηνπ πκελίνπ πνπ αλαπηχζζεηαη 

ηνπηθά ζηηο επηθάλεηεο απφζεζεο ηνπ Αl: Πνηα είλαη ε αηηία ηεο θαη πσο κπνξνύκε λα 

ηελ ειέλμνπκε;  

 Ζ επίδξαζε ησλ ιεηηνπξγηθψλ παξακέηξσλ ηνπ αληηδξαζηήξα, φπσο ε πίεζε 

ιεηηνπξγίαο ή ε παξνρή εηζφδνπ, ζηελ αλαπηπζζφκελε ηξαρχηεηα ζην εζσηεξηθφ ησλ 

δνκψλ κπνξεί λα πξνβιεθζεί κέζσ θαηάιιεινπ ππνινγηζηηθνχ πιαηζίνπ πνιιαπιψλ 

ρσξηθψλ θιηκάθσλ. Σν πιαίζην πξέπεη λα πεξηέρεη πξφηππα πεξηγξαθήο θάζε 

θιίκαθαο θαζψο θαη αιγφξηζκνπο ζχδεπμήο ηνπο. Δηδηθφηεξα, απαηηείηαη α) πξφηππν 

αέξηαο θάζεο αληηδξαζηήξα (καθξν-θιίκαθα), πνπ ππνινγίδεη ην πεδίν ηαρχηεηαο,  
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΢ρήκα 6.3 Σξαρχηεηα ζε απνηηζέκελα πκέληα ζην εζσηεξηθφ κηθξν-δνκψλ. Φσηνγξαθία απφ 

ειεθηξνληθφ κηθξνζθφπην ζάξσζεο πκελίνπ Al ζε απιάθηα έπεηηα απφ δηεξγαζία ΥΑΑ (αδεκνζίεπηα 

απνηειέζκαηα απφ ηελ νκάδα ηνπ Dr. C. Vahlas, INP Toulouse).  

ηελ πίεζε θαη ηηο ζπγθεληξψζεηο ησλ ζπζηαηηθψλ ζηνλ θχξην φγθν ηνπ αληηδξαζηήξα, 

β) πξφηππν ζηελ θιίκαθα ησλ δνκψλ (κηθξν-θιίκαθα), πνπ ππνινγίδεη ηηο ηνπηθέο 

ξνέο ησλ ζπζηαηηθψλ εληφο ησλ δνκψλ θαη πινπνηεί ηελ εμέιημε ηεο ηνπνγξαθίαο 

(επηθάλεηαο ή κεηψπνπ απφζεζεο), θαη γ) πξφηππν επηθαλεηαθψλ δηεξγαζηψλ (λαλν-

θιίκαθα) πνπ ππνινγίδεη ηνλ ηνπηθφ ξπζκφ απφζεζεο θαη πεξηγξάθεη ηελ αλάπηπμε 

ηξαρχηεηαο ζην εζσηεξηθφ ησλ δνκψλ. Όζνλ αθνξά ηνπο αιγφξηζκνπο ζχδεπμεο, 

ρξεηάδεηαη λα αλαπηπρζεί πξσηφθνιιν γηα ηε “ζπλνκηιία” ηνπ πξνηχπνπ ζηελ 

θιίκαθα ησλ δνκψλ ηφζν κε ην πξφηππν ζηελ αέξηα θάζε φζν κε ην πξφηππν 

επηθαλεηαθψλ δηεξγαζηψλ. 

 Σν πξφηππν αέξηαο θάζεο είλαη έλα ζπλερέο πξφηππν πνπ δηαηππψλεηαη κε 

δηαθνξηθέο εμηζψζεηο κεξηθψλ παξαγψγσλ. ΢ην επίπεδν ησλ δνκψλ κε δηαζηάζεηο 

κεξηθψλ κm έσο θαη κεξηθψλ εθαηνληάδσλ nm θαη ζηηο ζπλζήθεο ρακειήο πίεζεο ν 

αξηζκφο Knudesn, Kn, (κέζα ζηηο δνκέο) γίλεηαη πνιχ κεγαιχηεξνο ηεο κνλάδαο θαη ε 

παξαδνρή ηνπ ζπλερνχο κέζνπ δελ ηζρχεη. Έηζη ζηελ θιίκαθα ησλ δνκψλ ην πξφηππν 

είλαη βαιιηζηηθφ θαη ε καζεκαηηθή δηαηχπσζε είλαη έλα ζχζηεκα νινθιεξσηηθψλ 

εμηζψζεσλ. ΢ηε λαλν- επηθάλεηαο δηαθξηηή: Σν πξφηππν επηθαλεηαθψλ δηεξγαζηψλ 

είλαη πξφηππν kinetic Monte Carlo (KMC). Έηζη, ην ππνινγηζηηθφ πιαίζην είλαη 

πβξηδηθφ ηφζν ζην επίπεδν ησλ πξνηχπσλ (πεξηέρεη πξφηππα ζε ρακειφ θαη πςειφ 

Kn) φζν θαη ζην επίπεδν ηεο καζεκαηηθήο δηαηχπσζεο (πεξηέρεη ληεηεξκηληζηηθφ θαη 

ζηνραζηηθφ πξφηππν).   

 Ο ζηφρνο είλαη ε δηεξεχλεζε ησλ κεραληζκψλ δεκηνπξγίαο ηξαρχηεηαο. Ζ 

αλαγλψξηζε ησλ αηηίσλ δεκηνπξγίαο ηξαρχηεηαο είλαη ην πξψην βήκα γηα ηελ 

ειαρηζηνπνίεζή ηεο πιεζηάδνληαο ηηο πξνδηαγξαθέο απφζεζεο. Απαξαίηεηα 

“εξγαιεία” ζηε κειέηε ηεο ηξαρχηεηαο είλαη ηα κέηξα ραξαθηεξηζκνχ ηεο. Θα  

2.75 μm
1.50 μm
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΢ρήκα 6.4 (α) Αληηδξαζηήξαο ΥΑΑ (~ cm). (β) ΢πζηνηρία απφ απιάθηα ζε δηαηνκή ηκήκαηνο ηνπ 

δηζθίνπ φπνπ γίλεηαη ε απφζεζε (~mm). (γ) Μέησπν (πξνθίι) απφζεζεο πκελίνπ ζε απιάθη (~κm). δ) 

Σξαρχηεηα ζε επηθάλεηα ηνπ πκελίνπ ζην εζσηεξηθφ ηνπ απιαθηνχ (~nm). 

ρξεζηκνπνηεζνχλ ην πιάηνο ηξαρχηεηαο, ην κήθνο ζπζρέηηζεο θαη ν εθζέηεο 

ηξαρχηεηαο (Zhao et al. 2001). Όπσο θαίλεηαη ζην ΢ρ. 6.3, ηξαρχηεηα αλαπηχζζεηαη 

φρη κφλν ζην εζσηεξηθφ ηεο δνκήο αιιά θαη ζηηο επηθάλεηεο εθηφο ησλ δνκψλ. Ζ 

ηξαρχηεηα κπνξεί λα είλαη δηαθνξεηηθή ζηηο επηθάλεηεο εληφο ζε ζρέζε κε ηηο 

επηθάλεηεο εθηφο ησλ δνκψλ. Δπίζεο, ε ηξαρχηεηα κπνξεί λα κεηαβάιιεηαη ηνπηθά 

ζην εζσηεξηθφ ηεο δνκήο. Γηα παξάδεηγκα, ζην ΢ρ. 6.4 ε ηξαρχηεηα είλαη κεγαιχηεξε 

ζηε βάζε ηεο δνκήο απφ φηη ζην πιάγην ηνίρσκα.  

 Ζ ηνπηθή δηαθνξνπνίεζε ηεο ηξαρχηεηαο ζηελ θιίκαθα ησλ δνκψλ θαζηζηά 

απαξαίηεηε ηε “ζπλνκηιία” ηεο κηθξν- κε ηε λαλν-θιίκαθα θαζψο θαη ηε ζχδεπμε 

ησλ αληίζηνηρσλ πξνηχπσλ. Γηαθνξνπνίεζε ζηελ ηξαρχηεηα κπνξεί λα έρνπκε 

κεηαμχ δηαθνξεηηθψλ ζπζηνηρηψλ δνκψλ [ην ζρεκαηηθφ κίαο ζπζηνηρίαο θαίλεηαη ζην 

΢ρ. 6.4(β)] ζε δηαθνξεηηθέο πεξηνρέο ηνπ δηζθίνπ απφζεζεο ιφγσ δηαθνξνπνίεζεο 

ησλ ζπγθεληξψζεσλ ησλ ζπζηαηηθψλ απφ πεξηνρή ζε πεξηνρή. Απηή ε ηνπηθή 

δηαθνξνπνίεζε ηεο ηξαρχηεηαο ζηελ θιίκαθα ηνπ δηζθίνπ θαζηζηά απαξαίηεηε ηε 

ζπλνκηιία φισλ ησλ θιηκάθσλ θαη ηε ζχδεπμε ησλ αληίζηνηρσλ πξνηχπσλ. 

 Ζ δηεξγαζία πνπ ζα κειεηεζεί είλαη ε ΥΑΑ κεηάιισλ: Al θαη Cu. Ζ ΥΑΑ Al 

θαη Cu είλαη αληηθείκελν έξεπλαο ηεο νκάδαο ηνπ Dr. C. Vahlas (CIRIMΑT/INP 

Σoulouse) πνπ ζα ζπλεηζθέξεη κε πεηξακαηηθά απνηειέζκαηα (βι. ΢ρ. 6.3) γηα ηελ 

αμηνιφγεζε ησλ πξνηχπσλ θαη ηνπ ππνινγηζηηθνχ πιαηζίνπ. Ζ παξάιιειε 

πεηξακαηηθή πξνζπάζεηα ζα θαηεπζχλεη θαη ζα θαηεπζπλζεί απφ ηνπο ππνινγηζκνχο. 
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6.2.2.2 Από ηελ αηνκηθή ζηε καθξν-θιίκαθα  

 Δμαηηίαο, ηεο επξείαο εθαξκνγήο ηνπο, νη δηεξγαζίεο ΥΑΑ έρνπλ κειεηεζεί ζε 

πιήζνο πεηξακαηηθψλ θαη ππνινγηζηηθψλ εξγαζηψλ. Παξφια απηά, αλ θαη ζήκεξα 

ππάξρνπλ ππνινγηζηηθνί θψδηθεο θαη πεηξακαηηθέο δηεξγαζίεο αθηεξσκέλεο ζηε 

κειέηε δηεξγαζηψλ ΥΑΑ εμαθνινπζεί λα ππάξρεη κία κεγάιε πξφθιεζε: Πώο κπνξεί 

λα επηηεπρζνύλ ηαρείεο παξαγσγηθέο δηεξγαζίεο πκελίσλ ρσξίο λα ζπζηάδεηαη ε 

πνηόηεηα ηνπ πξντόληνο; Ζ απάληεζε βξίζθεηαη ζηελ θαηάιιειε επηινγή ηνπ 

πξφδξνκνπ πιηθνχ. Όκσο, γηα ηελ επηινγή ηνπ θαηάιιεινπ πξνδξφκνπ ε 

ζπκπεξηθνξά ηνπ πξέπεη λα είλαη γλσζηή θαη ζπγθεθξηκέλα: Πψο αιιειεπηδξά κε ηελ 

επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ, πψο ε αιιειεπίδξαζε απηή επεξεάδεη ηνλ κεραληζκφ 

απφζεζεο θαη ηε κνξθνινγία ηνπ πκελίνπ θαη πψο ζπκπεξηθέξεηαη ζηελ αέξηα θάζε 

ηνπ αληηδξαζηήξα. Καη αληίζηξνθα: Πψο νη ιεηηνπξγηθέο παξάκεηξνη ηνπ 

αληηδξαζηήξα επεξεάδνπλ ηελ απφζεζε ηνπ πκελίνπ θαη πψο ε κνξθνινγία ηνπ 

αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ επεξεάδεη ηελ αιιειεπίδξαζε ηνπ πξνδξφκνπ κε ην δηζθίν; 

Σα παξαπάλσ θπζηθά/ρεκηθά θαηλφκελα πξαγκαηνπνηνχληαη ζε δηαθνξεηηθέο ρσξηθέο 

θιίκαθεο: Απφ ηελ αηνκηθή θιίκαθα ηεο επηθάλεηαο ηνπ δηζθίνπ, ζηε λαλν- 

κνξθνινγία ηνπ αλαπηπζζφκελνπ πκελίνπ θαη ηε καθξν-θιίκαθα ηνπ αληηδξαζηήξα. 

Έηζη, γηα λα κπνξέζνπκε λα δψζνπκε κία “ζαθή” απάληεζε ζηελ πξφθιεζε, ε 

πξνζνκνίσζε ζε πνιιαπιέο ρσξηθέο θιίκαθεο είλαη αδηακθηζβήηεηε γηα λα 

κπνξέζνπκε λα κειεηήζνπκε ηα θπζηθά/ρεκηθά θαηλφκελα ζε φιεο ηηο 

ζπλππάξρνπζεο θιίκαθεο.    

   Ζ έξεπλα πξνζαλαηνιίδεηαη ζηελ αλάπηπμε ελφο ππνινγηζηηθνχ πξνηχπνπ 

πνπ ζα «ζαξψλεη» φιεο ηηο θιίκαθεο ζε κία δηεξγαζία ΥΑΑ. ΢ηελ αηνκηθή θιίκαθα 

ην πξφηππν ζα βαζίδεηαη ζηελ Density Functional Theory (DFT) γηα ηνλ ππνινγηζκφ 

ησλ ελεξγεηψλ ελεξγνπνίεζεο ησλ δηεξγαζηψλ (ξφθεζε, εθξφθεζε, δηάρπζε) πνπ ζα 

ηξνθνδνηνχλ ηνλ θψδηθα ηεο λαλν-θιίκαθαο. Ο θψδηθαο ηεο λαλν-θιίκαθαο ζα 

πξαγκαηνπνηεί ππνινγηζκνχο kinetic Monte Carlo (KMC) θαη ζα ηξνθνδνηεί ζηνλ 

θψδηθα ζηε καθξν-θιίκαθα - ν νπνίνο βαζίδεηαη ζην ζπλερέο πξφηππν πνπ 

δηαηππψλεηαη κε δηαθνξηθέο εμηζψζεηο κεξηθψλ παξαγψγσλ - ηνλ ξπζκφ απφζεζεο. 

Αληίζηξνθα, ν θψδηθαο ζηε καθξν-θιίκαθα ζα ηξνθνδνηεί ηνλ θψδηθα ηεο λαλν- κε 

ηα κνξηαθά θιάζκαηα ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ ζην δηζθίν ελψ ν θψδηθαο ηεο λαλν-

θιίκαθαο ζα παξέρεη ηελ θξπζηαιιηθή δνκή γηα ηελ πξαγκαηνπνίεζε ησλ 

ππνινγηζκψλ κε ηελ DFT.   
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 Απψηεξνο ζηφρνο είλαη ε θαηαλφεζε ησλ κεραληζκψλ ηεο ζχδεπμεο ησλ 

θαηλνκέλσλ απφ ηελ αηνκηθή κέρξη ηε καθξν-θιίκαθα, ε απνηειεζκαηηθή κειέηε  

δηεξγαζηψλ ΥΑΑ απφ λέα, αγλψζησλ ηδηνηήησλ, πξφδξνκα πιηθά θαη ε πξφγλσζε 

κεραληζκψλ απφζεζεο.  ΢εκαληηθή είλαη ε ζπλεηζθνξά πεηξακαηηθψλ κεηξήζεσλ απφ 

ηελ νκάδα ηνπ Dr. C. Vahlas, ε νπνία δξαζηεξηνπνηείηαη ζηε κειέηε λέσλ 

πξφδξνκσλ πιηθψλ γηα δηεξγαζίεο ΥΑΑ.    

6.2.3 Δπηηάρπλζε ππνινγηζκώλ θαη παξάιιειε επεμεξγαζία 

 Ζ έξεπλα πξνζαλαηνιίδεηαη ζηε αμηνπνίεζε ηεο Andromeda, ηνπ πβξηδηθνχ 

ππνινγηζηή πνπ δηαζέηεη ε ΢ρνιή Υεκηθψλ Μεραληθψλ ηνπ Δ.Μ.Π. ΢θνπφο είλαη ε 

αμηνπνίεζε ησλ ππνινγηζηηθψλ δπλαηνηήησλ ησλ GPUs πνπ δηαζέηεη ε Andromeda. 

Ηδηαίηεξε έκθαζε δίλεηαη ζηελ πξαγκαηνπνίεζε ησλ ππνινγηζκψλ κε ηε κέζνδν 

KMC ζηηο GPUs.  

 Κχξην κεηνλέθηεκα ζην πξφηππν KMC γηα ηελ εθαξκνγή ηνπ ζε 

ππνινγηζκνχο πνιιαπιψλ θιηκάθσλ είλαη ην ρξνληθφ βήκα ηεο κεζφδνπ. Σν ρξνληθφ 

βήκα είλαη κηθξφ (~s), ζε ζρέζε κε ηηο θιίκαθεο ρξφλνπ ηεο καθξν-θιίκαθαο (~min), 

φηαλ κειεηψληαη κεγάιεο επηθάλεηεο, νη νπνίεο φκσο είλαη απαξαίηεηεο γηα ηελ 

εμάιεηςε ηνπ ζηνραζηηθνχ ζνξχβνπ. Γηα ην απνηέιεζκα ηνπ ΢ρ. 3.3 θαη γηα 1.5 s 

πξαγκαηηθνχ ρξφλνπ απφζεζεο ρξεηάζηεθαλ ~2 h ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ ζε έλα 

πιέγκα 60x60. Γηα ηελ επηηάρπλζε ησλ ππνινγηζκψλ θαη ηελ απνηειεζκαηηθή 

πξνζνκνίσζε ξεαιηζηηθψλ ρξφλσλ απφζεζεο ζε εχινγν ππνινγηζηηθφ ρξφλν ζα 

εθαξκνζηεί ε κέζνδνο “η-leap” (Gillespie 2001, Vlachos 2008). ΢ηελ η-leap 

επηιέγεηαη έλα ρξνληθφ βήκα, η, κεγαιχηεξν απηνχ ηνπ ζπκβαηηθνχ  KMC, έηζη ψζηε 

ν πιεζπζκφο ηνπ ζπζηήκαηνο θαηά ηελ πξαγκαηνπνίεζε ησλ πνιιαπιψλ ζπκβάλησλ 

ζην δηάζηεκα η λα κεηαβάιιεηαη ειαθξψο (Vlachos 2008). Γηα ηελ πξνζνκνίσζε κε 

κεγαιχηεξα ππνινγηζηηθά πιέγκαηα ζα εθαξκνζηεί ηo αδξνκεξέο πξφηππν KMC 

(Chatterjee & Vlachos 2006), ζην νπνίν θάζε ελεξγφ ζεκείν ηνπ πιέγκαηνο 

ζπλνδεχεηαη απφ έλα ππνπιέγκα.  

 Ζ πινπνίεζε ησλ αλσηέξσ ζα πξαγκαηνπνηεζεί απνθιεηζηηθά ζε GPUs 

ζχκθσλα κε ηελ εξγαζία ησλ (Lifan et al. 2010). ΢πγθεθξηκέλα, αληί ηεο 

πξαγκαηνπνίεζεο κίαο δηεξγαζίαο ζε θάζε θειί ηνπ πιέγκαηνο ζε θάζε ρξνληθφ βήκα,   

φπσο ζπκβαίλεη ζε ζπκβαηηθέο KMC κεζφδνπο, ε η-leap επηηξέπεη ηελ 

πξαγκαηνπνίεζε πνιιαπιψλ θαη ηαπηφρξνλσλ δηεξγαζηψλ ζε πνιιαπιά θειηά θαηά 

ην ρξνληθφ δηάζηεκα η. Κάησ απφ απηφ ην πξίζκα, ε η-leap κπνξεί λα 
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παξαιιεινπνηεζεί ζχκθσλα κε ηε κέζνδν “αθέληε εξγάηε” (master-worker).  Ο 

αθέληεο δηαλέκεη ηνλ ρξφλν η ζηνπο εξγάηεο νη νπνίνη κε ηεο ζεηξά ηνπο 

πξαγκαηνπνηνχλ κηα ζεηξά ππνινγηζκψλ γηα ηνλ ππνινγηζκφ ηνπ λένπ ηνπο 

πιεζπζκνχο. ΢ηέιλνπλ ηελ πιεξνθνξία πίζσ ζηνλ αθέληε γηα λα ππνινγίζεη ηνλ λέν 

η ηνλ νπνίν ζηέιλεη ζηνπο εξγάηεο γηα λα αλαλεψζνπλ ηελ αλαγθαία πιεξνθνξία γηα 

ηνπο ππνινγηζκνχο ηνπο. Οη εξγάηεο ππνινγίδνπλ έλαλ ηνπηθφ η θαη ηνλ ζηέιλνπλ 

πίζσ ζηνλ αθέληε γηα λα νινθιεξσζεί έλα θχθινο δηεξγαζηψλ κε ηνλ αθέληε λα 

ππνινγίδεη ην λέν η ηεο ζπλνιηθήο δηεξγαζίαο. Ζ επηθνηλσλία κεηαμχ ηνπ αθέληε θαη 

ησλ εξγαηψλ είλαη αξλεηηθφο παξάγνληαο ηφζν ζηελ επηηάρπλζε φζν θαη ζηελ 

θιηκάθσζε (scalability) ηνπ παξάιιεινπ θψδηθα ζε ζπκβαηηθνχο ππνινγηζηέο κφλν 

κε CPUs. Οη Lifan et al. (2010) έδεημαλ φηη πινπνηψληαο ηε κέζνδν ζε GPUs, κε θάζε 

λήκα (thread) απνηειεζκαηηθά λα αλαιακβάλεη ηνπο ππνινγηζκνχο ζε έλα 

ππνπιέγκα, επηηαρχλεη ηνλ ρξφλν εθηέιεζεο ηνπ θψδηθα  αμηνπνηψληαο φρη κφλν ηνλ 

κεγάιν αξηζκφ λεκάησλ πνπ δηαζέηνπλ νη GPUs αιιά θαη ηα πνιιαπιά είδε κλήκεο 

ηνπο (global, shared, texture).      

6.2.4 ΢πζηεκηθή αλάιπζε  

 ΢ηα πιαίζηα πξφζθαηεο ζπλεξγαζίαο κε ηελ OSRAM Opto Semiconductors 

GmbH (Osram 2012), ε κέζνδνο RPM/Fluent εθαξκφδεηαη ζε πξφβιεκα δηεξγαζίαο 

ΥΑΑ κε ζθνπφ ηε κειέηε ησλ θαηλνκέλσλ κεηαθνξάο κε κεηαβνιή ηεο γσληαθήο 

ηαρχηεηαο ηνπ δηζθίνπ ζε αληηδξαζηήξα ΥΑΑ. Ζ κέζνδνο εληνπίδεη ζεκείν 

δηαθιάδσζεο Hopf θαη βξίζθεη κφληκεο θαη πεξηνδηθέο ιχζεηο. Πξψηα απνηειέζκαηα 

θαίλνληαη ζην ΢ρ. 6.5. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

΢ρήκα 6.5 Γηαγξάκκαηα θάζεσλ γηα δηαθνξεηηθέο γσληαθέο ηαρχηεηεο: σ1: Πξηλ ην ζεκείν Hopf 

(κφληκε θαηάζηαζε), σ2 θαη σ3: Μεηά ην ζεκείν Hopf  (πεξηνδηθέο ιχζεηο). 
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 ΢ηελ ζπλέρεηα ηεο έξεπλάο κε ηε κέζνδν RPM/Fluent, κειεηάηαη ην 

«ζπάζηκν» ησλ ζπκκεηξηθψλ ιχζεσλ ζε έλαλ γεσκεηξηθά ζπκκεηξηθφ αληηδξαζηήξα 

ΥΑΑ. Γηα ηελ εχξεζε ησλ κε ζπκκεηξηθψλ ιχζεσλ είλαη απαξαίηεηνη 3D 

ππνινγηζκνί. Οη κε ζπκκεηξηθέο ιχζεηο πνπ ππνινγίδνληαη (βι. ΢ρ. 6.6) πξνέξρνληαη 

απφ ηα θαηλφκελα άλσζεο πνπ θπξηαξρνχλ κέζα ζηνλ αληηδξαζηήξα. ΢θνπφο είλαη ε 

θαηαζθεπή ηνπ δηαγξάκκαηνο ιχζεσλ.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

΢ρήκα 6.6 Με ζπκκεηξηθέο ιχζεηο. Φαίλνληαη νη ηζνυςείο ηεο ζεξκνθξαζίαο κε ηε κέγηζηε θαη 

ειάρηζηε ηηκή ηνπο.  
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Παξάξηεκα A 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

Πεξίιεςε  

Οξίδεηαη ν αξηζκφο Knudsen θαη ππνινγίδεηαη ζηε καθξν- θαη κηθξν-θιίκαθα γηα 

φιεο ηηο πεξηπηψζεηο πνπ κειεηήζεθαλ ζηελ εξγαζία.    
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Α.1 Οξηζκόο ηνπ αξηζκνύ Knudsen, Kn  

 O αξηζκφο Kn νξίδεηαη σο, 

Kn=
ι

L
 (A.1) 

ι είλαη ην κήθνο ειεχζεξεο δηαδξνκήο ησλ ζσκαηηδίσλ θαη L ραξαθηεξηζηηθή 

δηάζηαζε ηνπ πξνβιήκαηνο. Γηα ηδαληθά αέξηα ην ι είλαη (Bird 1994) 

ι
πd n


2

1

2
 (A.2) 

φπνπ d ε δηάκεηξνο ησλ ζσκαηηδίσλ θαη n ε αξηζκεηηθή ππθλφηεηα πνπ δίλεηαη απφ 

ηε ζρέζε, 

Α

B B

N R P
n ξ ξ

M k M k T
    (A.3) 

ξ είλαη ε ππθλφηεηα, ΝA o αξηζκφο Avogadro, Μ ην κνξηαθφ βάξνο, P ε πίεζε, Τ ε 

ζεξκνθξαζία θαη kB ε ζηαζεξά ηνπ Boltzmann. Απφ ηελ Δμ. (Α.1) θαη (Α.2) ν Kn γηα 

ηδαληθά αέξηα είλαη, 

Kn= Bk T

πd PL22
 (A.4) 

Γηα ηνλ ππνινγηζκφ ηνπ Kn ζηε καθξν-θιίκαθα επηιέγεηαη ν θαηαθφξπθνο ζσιήλαο 

ηνπ αληηδξαζηήξα κε δηάκεηξν  L = 0.2 m (βι. ΢ρ. 3.5) θαη γηα ηε κηθξν-θιίκαθα L = 

1 κm =  10
-6

 m, ην κήθνο ηνπ ζηνκίνπ ηεο δνκήο. Οη ηηκέο ηνπ Kn γηα ηελ πεξίπησζε 

ΥΑΑ W ζπγθεληξψλνληαη ζηνλ Πίλαθα Α.1 θαη γηα ηελ πεξίπησζε ΥΑΑ Si ζηνλ 

Πίλαθα Α.2 θαη Α.3. Γηα ηελ πεξίπησζε ηνπ W ρξεζηκνπνηήζεθε, WFd
6

 ≈ 6 
o

A  (ε 

δηάκεηξνο ηνπ WF6, Saito et al. 2006) θαη γηα ηελ πεξίπησζε ηνπ Si,  SiHd
4
≈ 3 

o

A  (2 

θνξέο ην κήθνο δεζκνχ ηνπ Si-H ζην SiH4, Doerksena et al. 1999).  

 Σν κέγεζνο ηνπ Kn νξίδεη ην πξφηππν πνπ είλαη αλαγθαίν γηα λα κειεηεζεί έλα 

πεδίν ξνήο. Όηαλ ν Κn << 1 ηφηε ην ξεπζηφ κπνξεί λα ζεσξεζεί ζπλερέο κέζν θαη ε 

θίλεζή ηνπ λα πεξηγξαθεί απφ ηηο εμηζψζεηο δηαηήξεζεο. Όηαλ Κn >> 1 ε ππφζεζε 

ηνπ ζπλερνχο κέζνπ θαηαξξέεη. ΢ε απηή ηελ πεξίπησζε νη ζπγθξνχζεηο κεηαμχ ησλ 

ζσκαηηδίσλ είλαη ζπάληεο ζε ζχγθξηζε κε ηελ πξφζθξνπζε ησλ ζσκαηηδίσλ κε ηα 

ηνηρψκαηα. Ρνέο ηέηνηνπ είδνπο νλνκάδνληαη άλεπ ζπγθξνχζεσλ (collisionless) ή 
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κνξηαθέο (free molecular) θαη γηα ηελ πεξηγξαθή ηνπο είλαη αλαγθαία κηθξνζθνπηθά 

πξφηππα, φπσο ην βαιιηζηηθφ. 

Πίλαθαο Α.1 Σηκέο ηνπ Kn ζηε καθξν- θαη κηθξν-θιίκαθα γηα ηηο πεξηπηψζεηο XAA WF6. 

P = 133 Pa. 

 
Θεξκνθξαζία δηζθίνπ 

473 Κ 573 Κ 673 Κ 773 Κ 850 Κ 

Kn 
(καθξν-θιίκαθα) 

3.2 · 10
-5

 1.5 · 10
-5

 4.5 · 10
-5

 5.2 · 10
-5

 5.7 · 10
-5

 

Kn 
(κηθξν-θιίκαθα) 

7.7 9.3 10.9 12.5 13.8 

 
Πίλαθαο Α.2 Σηκέο ηνπ Kn ζηε καθξν- θαη κηθξν-θιίκαθα γηα ηηο πεξηπηψζεηο XAA Si.  

P = 133 Pa. 

 Θεξκνθξαζία δηζθίνπ 
 800 Κ 900 Κ 1000 Κ 1100 Κ 

Kn 
(καθξν-θιίκαθα) 

10
-3

 1.2 · 10
-3

 1.3 · 10
-3

 1.4 · 10
-3

 

Kn 
(κηθξν-θιίκαθα) 

207.8 233.7 259.7 285.7 

 
Πίλαθαο Α.3 Σηκέο ηνπ Kn ζηε καθξν- θαη κηθξν-θιίκαθα γηα ηηο πεξηπηψζεηο XAA Si.  

P = 1033 Pa. 

 Θεξκνθξαζία δηζθίνπ 
 800 Κ 900 Κ 1000 Κ 1100 Κ 

Kn 
(καθξν-θιίκαθα) 

1.3 · 10
-4

 1.5 · 10
-4

 1.7 · 10
-4

 1.8 · 10
-4

 

Kn 
(κηθξν-θιίκαθα) 

26.8 30.2 33.5 36.9 
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Παξάξηεκα Β 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Πεξίιεςε  

Δμεηάδεηαη ε ζχγθιηζε ηεο επαλαιεπηηθήο δηαδηθαζίαο πνπ παξνπζηάζηεθε ζην Κεθ. 

3 θαη αθνξά ζηε δηφξζσζε ηνπ ζπληειεζηή ελεξγνχ θαηαλάισζεο, ε, γηα ηελ ζχδεπμε 

ηεο καθξν-θιίκαθαο αληηδξαζηήξα ΥΑΑ κε πξνζρεδηαζκέλε κηθξν-ηνπνγξαθία ζηελ 

επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ.   
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B.1 Δπξσζηία ηεο επαλαιεπηηθήο κεζόδνπ  

 Ζ αλάιπζε επηθεληξψλεηαη ζηελ πεξίπησζε απφζεζεο W απφ WF6 θαη γηα ηηο 

δχν παξνρέο ζηελ είζνδν, βι. Κεθ. 3/Δλ. 3.4.3. Ζ πεξίπησζε φπνπ 1 sccm WF6 

εηζάγεηαη ζηνλ αληηδξαζηήξα θαιείηαη “πεξίπησζε Α” θαη ε πεξίπησζε φπνπ 100 

sccm εηζάγνληαη ζηνλ αληηδξαζηήξα “πεξίπησζε Β”. Καη ζηηο δχν πεξηπηψζεηο ε 

έθθξαζε ηεο θηλεηηθήο δίλεηαη απφ ηελ Δμ. (3.15). Ζ πξνζρεδηαζκέλε κηθξν-

ηνπνγξαθία απνηειείηαη απφ απιάθηα κε αξρηθφ πιάηνο 1 κm θαη αξρηθφ βάζνο 1.5 

κm. H ππθλφηεηα ησλ δνκψλ ζηελ επηθάλεηα ηνπ δηζθίνπ είλαη 4 απιάθηα αλά 32 κm.     

 Δμεηάδεηαη ε επξσζηία ηνπ επαλαιεπηηθνχ ζρήκαηνο πνπ ρξεζηκνπνηείηαη γηα 

ηελ ζχδεπμε ηεο καθξν-θιίκαθαο αληηδξαζηήξα ΥΑΑ κε ηε κηθξν-θιίκαθα 

πξνζρεκαηηζκέλεο ηνπνγξαθίαο ζην δηζθίν. Ζ αλάιπζε πξαγκαηνπνηείηαη  γηα 

δηαθνξεηηθέο αξρηθέο εθηηκήζεηο ηνπ ζπληειεζηή ελεξγνχ δξαζηηθφηεηαο, ε,  θαη γηα 

δηαθνξεηηθέο εθθξάζεηο θηλεηηθήο.  

 Τπνινγηζκνί πξαγκαηνπνηνχληαη γηα δηαθνξεηηθέο αξρηθέο εθηηκήζεηο ηνπ ε, 

ε
(0)

.  ΢ην ΢ρ. B.1 παξνπζηάδνληαη νη ηηκέο ηνπ ε
(n) 

γηα αξρηθή εθηίκεζε ε
(0)

 = 1 θαηά 

κήθνο ηεο αθηίλαο ηνπ δηζθίνπ θαη γηα t = 0 s. Yππελζπκίδεηαη ε ε
(0)

 = 1 απνηειεί θαη 

ηελ ζπλήζε αξρηθή εθηίκεζε γηα ηε ιχζε θαη αληηζηνηρεί ζηελ πεξίπησζε ρσξίο 

κηθξν-ηνπνγξαθία. Δμαηηίαο ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο, ε δηαζέζηκε γηα απφζεζε 

επηθάλεηα απμάλεηαη, θαη ζε απηή ηε ρξνληθή ζηηγκή, πνπ ηα απιάθηα είλαη άδεηα, ε 

επίδξαζε ηεο κηθξν-ηνπνξαθίαο ζην ε είλαη ε πην έληνλε. Καηά ηε δηάξθεηα ησλ 

ππνινγηζκψλ ην ε
(n) 

είλαη πάληα κεγαιχηεξν απφ ην ε
(0)

. Απφ θπζηθήο άπνςεο απηφ 

θαζξεθηίδεη ηελ απμεκέλε θαηαλάισζε ησλ ρεκηθψλ ζπζηαηηθψλ ζηελ επηθάλεηα ηνπ 

δηζθίνπ εμαηηίαο ηεο χπαξμεο ηεο κηθξν-ηνπνγξαθίαο. Ζ ζχγθιηζε επηηπγράλεηαη ζε  

 
΢ρήκα B.1 ε

(n)
 θαηά κήθνο ηεο αθηίλαο ηνπ δηζθίνπ. Σα απνηειέζκαηα γηα  n = 2 πξαθηηθά ηαπηίδνληαη 

κε ηα απνηειέζκαηα γηα n  = 3. Σα απνηειέζκαηα αθνξνχλ ηελ πεξίπησζε Α θαη t = 0 s. 
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ηξεηο επαλαιήςεηο.  

 Γηα t > 0 s ε αξρηθή εθηίκεζε γηα ηε ιχζε ζην ρξνληθφ βήκα t1 + Γt παξέρεηαη 

απφ ην πξνεγνχκελν ρξνληθφ βήκα (t1) θαη ε ζχγθιηζε είλαη ηδηαίηεξα γξήγνξε. 

Υαξαθηεξηζηηθφ είλαη φηη φηαλ απιάθηα γεκίζνπλ κε πιηθφ, ηφηε ε επαλαιεπηηθή 

δηεξγαζία ζπγθιίλεη ζε κία επαλάιεςε, εθφζνλ ε ζπλνιηθή επηθάλεηα ηείλεη ζε απηήο 

ηεο πεξίπησζεο ρσξίο κηθξν-ηνπνγξαθία.     

 Δπηπιένλ ππνινγηζκνί πξαγκαηνπνηνχληαη έρνληαο εηζάγεη “ζφξπβν” ζηελ 

αξρηθή ππφζεζε γηα ηε ιχζε (βι. ΢ρ. B.2). Ζ δηαδηθαζία ζπγθιίλεη ζε 4 βήκαηα. 

΢πκπιεξσκαηηθνί ππνινγηζκνί πξαγκαηνπνηνχληαη κε ην ε
(0) 

λα είλαη “καθξηά” απφ 

ηε ιχζε, δειαδή γηα ηηκέο  ηάμεο 10
-5

 κέρξη θαη 200 θαηά κήθνο ηνπ δηζθίνπ. Καη ζε 

απηήλ ηελ πεξίπησζε ε δηαδηθαζία ζπγθιίλεη ζε ιηγφηεξεο απφ 5 επαλαιήςεηο.      

 
΢ρήκα B.2 (α) Αξρηθή εθηίκεζε, ε

(0)
, ηπραία επηιεγκέλε κεηαμχ ησλ ηηκψλ 0.1 θαη 5, θαηά κήθνο ηεο 

αθηίλαο ηνπ δηζθίνπ. (β) ε
(n) 

θαηά κήθνο ηεο αθηίλαο ηνπ δηζθίνπ θαηά ηε δηάξθεηα ησλ ππνινγηζκψλ 

κέρξη ζχγθιηζε. Σα απνηειέζκαηα γηα  n = 2, 3 ζπλππάξρνπλ κε ηα απνηειέζκαηα γηα n  = 4. Σα 

απνηειέζκαηα αθνξνχλ ζηελ πεξίπησζε Α θαη t = 0 s.  

 ΢πλερίδνληαο ηε δηεξεχλεζε γηα ηε ζχγθιηζε ηεο επαλαιεπηηθήο δηαδηθαζίαο, 

επηιέγνληαη ηπραίεο εθθξάζεηο γηα ηελ έθθξαζε ηεο θηλεηηθήο, ηεο κνξθήο, 

2 60 exps x ya
H WF

E
r k P P

RT

 
  

 
 (B.1) 

Ζ Δμ. (B.1) απνηειεί έλα αληηπξνζσπεπηηθφ δείγκα ησλ εθθξάζεσλ θηλεηηθήο 

Arrhenius πνπ ζπλαληψληαη ζηηο δηεξγαζίεο ΥΑΑ. Τπνινγηζηηθά πεηξάκαηα, 

πεξηπηψζεηο Γ, Γ θαη  Δ (βι Πίλαθα B.1), πξαγκαηνπνηνχληαη γηα δηαθνξεηηθέο ηηκέο 

ησλ παξακέηξσλ x θαη y ηεο Δμ. (B.1). Σα απνηειέζκαηα ζπγθεληξψλνληαη ζηνλ 
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΢ρήκα B.3 ( )

2

nE  γηα ηηο πεξηπηψζεηο Α έσο E γηα (α) ην 1
ν
 ρξνληθφ βήκα (t = 0 s) θαη (β) ην 4

ν
 

ρξνληθφ βήκα.  

Πίλαθα B.1. Γηα φια ηα ππνινγηζηηθά πεηξάκαηα, ε δηαδηθαζία ζπγθιίλεη ζε 

ιηγφηεξεο απφ 5 επαλαιήςεηο. ΢ε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο ν κέγηζηνο αξηζκφο 

επαλαιήςεσλ παξαηεξείηαη γηα t = 0 s. Σέινο, ππνινγηζκνί πξαγκαηνπνηήζεθαλ γηα 

δηαθνξεηηθέο ζπλζήθεο ιεηηνπξγίαο, βάζνο δνκψλ θαη ππθλφηεηα δνκψλ ζην δηζθίν. 

΢ε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο ε επαλαιεπηηθή δηαδηθαζία ζπλέθιηλε ζε ιηγφηεξν απφ 7 

επαλαιήςεηο.  

Πίλαθαο B.1 Μέγηζηνο αξηζκφο επαλαιήςεσλ, n, γηα ηα ππνινγηζηηθά πεηξάκαηα κε ηελ 

ηξνπνπνηεκέλε έθθξαζε θηλεηηθήο (βι. Δμ. Α.1). Οη παξνρέο ησλ ππφινηπσλ εηδψλ είλαη φπσο ζηηο 

πεξηπηψζεηο Α θαη Β.   

Πεξίπησζε 
Παξνρή WF6 

(sccm) 
x y n 

Γ 1 0.5 2 3 

Γ 100 2 1 4 

Δ 100 2 2 3 

B.2 Σάμε ηεο ζύγθιηζεο  

 ΢ην ΢ρ. B.3 θαίλεηαη ε ζρεηηθή Δπθιείδεηα λφξκα, 
2

E , (βι. Δμ. 3.11), 

ζπλαξηήζεη ηνπ n γηα ην 1
ν
 θαη 4

ν
 ρξνληθφ βήκα. Ζ δηαδηθαζία ζπγθιίλεη ζε ιηγφηεξν 

απφ 5 επαλαιήςεηο κε ηελ 
2

E  λα είλαη κηθξφηεξε απφ 5.0·10
−5

 ζε φιεο ηηο 

πεξηπηψζεηο πνπ κειεηψληαη. Ζ ηάμε ηεο ζχγθιηζεο ππνινγίδεηαη απφ ηελ έθθξαζε, 
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( )

2

( 1)

2

log( )

log( )

n

n

E
p

E 
  (B.2) 

φπνπ  ην ( 1)

2

nE  αληηζηνηρεί ζην βήκα αθξηβψο πξηλ απφ ηε ζχγθιηζε. Ζ p εμαξηάηαη 

απφ ην πξφβιεκα θαη ε ηηκή ηεο θπκαίλεηαη απφ 2.12 έσο 9.99, φπσο θαίλεηαη θαη απφ  

 

ηα απνηειέζκαηα ηνπ Πίλαθα B.2. Δπηπξφζζεηνη ππνινγηζκνί γηα δηαθνξεηηθά 

ρξνληθά βήκαηα έδεημαλ φηη ε p είλαη κεγαιχηεξε απφ 1.9 ζε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο.  

Πίλαθαο B.2 Σηκέο ηνπ p γηα ηηο πεξηπηψζεηο Α έσο Δ γηα t = 0 s. 

Πεξίπησζε A B Γ Γ Δ 

p 2.83 9.99 9.97 2.12 9.74 

B.3 ΢πλέπεηα ηνπ επαλαιεπηηθνύ ζρήκαηνο 

Σν επαλαιεπηηθφ ζρήκα ηθαλνπνηεί ηε ζπλζήθε ζπλέπεηαο. 

 

Απόδεημε 

Αλαδεηείηαη κία ξίδα ηεο εμίζσζεο, 

      0s s

macro microh r r      

φπνπ  0   θαη :h  . ΢ηε ζχγθιηζε ηζρχεη  
*

n
  , νπφηε απφ ηελ Δμ. 

.10 ηνπ Κεθ. 3, 

 

 

 

 
     

* *
* * 1 * * 0 * 0

* *

s s

micro micro s s

micro macros s

macro macro

r r
r r h

r r

 
    

 
         

B.4 Απόδεημε ζύγθιηζεο γηα ζπγθεθξηκέλεο πεξηπηώζεηο 

Ζ ζπλάξηεζε F ηεο επαλαιεπηηθήο δηαδηθαζίαο (βι. Δμ. 3.10) είλαη, 

,

,

( )
( )

( )

s

eff micro

s

eff macro

r ε
F ε ε

r ε
                             (B.3) 
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Ζ ζπλάξηεζε s

macror  πνπ πεξηγξάθεη ηε ρεκηθή θηλεηηθή ζε έλα ζπλνξηαθφ θειί ηεο 

καθξν-θιίκαθαο είλαη, 

   0 1 2 0 1 2exp , ,..., exp , ,...,s a a
macro N N

E E
r ε k f P P P ε k g Γ Γ Γ

RT RT

    
        

   
            (B.4) 

φπνπ 
iP  θαη 

iΓ   νη κεξηθέο πηέζεηο θαη νη ξνέο ηνπ ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ i ζε έλα 

ζπλνξηαθφ θειί ηνπ ππνινγηζηηθνχ ρσξίνπ ηεο καθξν-θιίκαθαο, δειαδή ζηελ 

επηθάλεηα A  (βι. ΢ρ. 3.1). Ζ ζπλάξηεζε g πξνέξρεηαη απφ ηε ζπλάξηεζε  f ζχκθσλα 

κε ηελ θηλεηηθή ζεσξία ησλ ηδαληθψλ αεξίσλ,  

4

i
i i

B

u
Γ P

k T
 ,                  (B.5) 

φπνπ ui  ε ζεξκηθή ηαρχηεηα θαη  kB ε ζηαζεξά Boltzmann.   

Ζ ζπλάξηεζε s

micror , πνπ εθθξάδεη ηνλ κέζν ξπζκφ απφζεζεο ζηε ζπζηνηρία 

ησλ απιαθηψλ ζε έλα ζπλνξηαθφ θειί είλαη, 

 0 1 2

1
exp ( ), ( ),...., ( )s a

micro N

A

E
r k g Γ Γ Γ dA

A RT

 
     

 
 x x x  (B.6) 

φπνπ A είλαη ε επηθάλεηα ησλ απιαθηψλ ζην ζπλνξηαθφ θειί. dA΄ είλαη ε επηθάλεηα 

θαηά κήθνο ηνπ αλαπηπζζφκελνπ πξνθίι ηνπ πκελίνπ θαη x  ην δηάλπζκα ζέζεο θαηά 

κήθνο ηνπ πξνθίι απηνχ. 

Αληηθαζηζηψληαο ηηο Δμ. (B.4) θαη (B.5) ζηελ (B.3), ε ζπλάξηεζε F γίλεηαη   

 

 

1 2

0

1 2

( ), ( ),...., ( )

, ,...,

N

A

N

g Γ Γ Γ dA
k

F
A g Γ Γ Γ

   


 x x x

               (B.7) 

Ζ εμάξηεζε ησλ F, 
iΓ , and Γi απφ ην ε ζηελ Δμ. (B.7) δελ θαίλεηαη πξνθεηκέλνπ λα 

απνθεπρζεί ε γξαθή καθξνζθειψλ εθθξάζεσλ.  

Δάλ 1
F

ε





, ηφηε ε κέζνδνο ζηαζεξνχ ζεκείνπ ζπγθιίλεη. Ζ παξάγσγνο   

F

ε




 ππνινγίδεηαη ζε ηξεηο πεξηπηψζεηο: α) Πξψηεο ηάμεο θηλεηηθή γηα ηελ 

επηθαλεηαθή αληίδξαζε, β) πνιχ αξγέο επηθαλεηαθέο αληηδξάζεηο ή Si 0,  i, θαη γ) 
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πνιχ γξήγνξεο αληηδξάζεηο ή Si 1,  i. Si είλαη ν ζπληειεζηήο πξνζθφιιεζεο ηνπ 

ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ i ζε κία επηθάλεηα, δειαδή είλαη ην θιάζκα ηεο πξνζπίπηνπζαο 

ξνήο πνπ “θνιιάεη” ζηελ επηθάλεηα. Θα δείμνπκε φηη ε παξάγσγνο είλαη 0 ή ηείλεη 

ζην 0, δειαδή φηη ζηηο παξαπάλσ πεξηπηψζεηο ε ζχγθιηζε επηηπγράλεηαη ζε κία 

επαλάιεςε.   

 

α) Πξώηεο ηάμεο θηλεηηθή 

΢ε απηή ηελ πεξίπησζε  

 1 2 1

1

4
( ), ( ),...., ( ) ( )B

N

k T
g Γ Γ Γ Γ

u
   x x x x

  

θαη 

 1 2 1

1

4
, ,..., B

N

k T
g Γ Γ Γ Γ

u


  

Ζ Δμ. (Β.7) γίλεηαη 

1

0 0
1

1

( )

ˆ ( )A

A

Γ dA
k k

F Γ dA
A Γ A

 

  




x

x                           (B.8) 

θαη  

0 0 1
1

ˆ ( )ˆ ( )
A A

k k ΓF
Γ dA dA

ε A ε A ε

    
      

     
 

x
x .             (B.9) 

Ζ θαλνληθνπνηεκέλε ξνή 1Γ̂  ζε κία ζηνηρεηψδε επηθάλεηα ζηε ζέζε x ζε έλα 

απιάθη ππνινγίδεηαη απφ ηελ νινθιεξσηηθή εμίζσζε Fredholm δεπηέξνπ είδνπο,  

 

 1 ,1 1 1 1
ˆ ˆ ˆ( ) ( ) 1 ( , ) ( )direct

A

S Q dA      x x x x x                       (B.10) 

φπνπ 
,1

ˆ ( )direct x είλαη ε θαλνληθνπνηεκέλε (σο πξνο ηε 
1Γ ) ξνή, δειαδή ε ξνή πνπ 

θηάλεη θαηεπζείαλ απφ ηνλ θχξην φγθν ηνπ αληηδξαζηήξα θαη εμαξηάηαη απφ ηε 

γεσκεηξία ηνπ αληηδξαζηήξα θαη ηε δηεχζπλζε ηεο ξoήο απφ ηνλ θχξην φγθν ηνπ 

αληηδξαζηήξα. Σν 1( , )Q x x  εμαξηάηαη απφ ηε γεσκεηξία ηνπ απιαθηνχ θαη ηνλ 
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κεραληζκφ επαλεθπνκπήο ηνπ ζπζηαηηθνχ i. Ζ Δμ. (B.10) ηζρχεη γηα φιεο ηηο 

εθθξάζεηο θηλεηηθήο θαη φρη κφλν γηα πξψηεο ηάμεο. Γηα πξψηεο ηάμεο,  

1 1 0

1

4
exp a B

E k T
S k

RT u


  
   

  
                          (B.11) 

φπνπ γ1 είλαη ν ζηνηρεηνκεηξηθφο ζπληειεζηήο ηνπ ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ 1.  

 Ζ Eμ. (B.10) γξάθεηαη (Singh et al. 1992) γηα ηζνηξνπηθή θαηαλνκή ηεο 

πξνζπίπηνπζαο ξνήο θαη γηα κεραληζκφ επαλεθπνκπήο πνπ βαζίδεηαη ζηε δηάρπζε, 

δειαδή ζηελ πεξίπησζή καο,    

1 1 1 1
ˆ ˆ( ) 1 ( , ) ( )

A

S Q dA     x x x x                    (B.12) 

Απφ ηελ Eμ. (A.10)  

1
1 1 1

ˆ ( ) ˆ( , ) ( )  
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Q S Γ dA

ε ε

 
    
  

x
x x x   

ή θαζψο ην S1 δελ εμαξηάηαη απφ ην ε  [βι. Eμ. (B.11)], 

1 1
1 1

ˆ ˆ( ) ( )
( , )  

Α

Γ Γ
S Q dA

ε ε

 
  
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x x
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νπφηε 
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F







 δειαδή ε επαλαιεπηηθή δηαδηθαζία ζπγθιίλεη. 

 

β) Πνιύ αξγέο επηθαλεηαθέο αληηδξάζεηο, ή Si 0,  i. 

Απφ Eμ. (B.12),   

lim ( )i iΓ Γx  φηαλ Si 0,                (B.14) 

απφ Eμ. (B.7) θαη (B.14)  
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γ) Πνιύ γξήγνξεο επηθαλεηαθέο αληηδξάζεηο, ή Si 1,  i. 

Δμεηάδεηαη θηλεηηθή ηεο κνξθήο 

 

 1 2

1

4
, ,..., i

N
pB

N i

i i

k T
g Γ Γ Γ Γ
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              (B.15) 

φπνπ pi είλαη ε ηάμε ηεο αληίδξαζεο ηνπ ρεκηθνχ ζπζηαηηθνχ i. Απφ ηελ Δμ. (B.10),   

,
ˆlim ( ) ( )i i direct iΓ Γ Γx x , φηαλ Si 1               (B.16) 

Όια ηα ρεκηθά ζπζηαηηθά πνπ κεηέρνπλ ζηελ επηθαλεηαθή αληίδξαζε αθνινπζνχλ 

ηελ ίδηα θαηαλνκή νπφηε ε Eμ. (B.15) γξάθεηαη   

ˆlim ( ) ( )i i directΓ Γ Γx x , φηαλ Si 1             (B.17) 

Απφ ηηο Eμ. (B.7) θαη (B.17)  
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Άξα, 
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