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ΠΕΡΙΛΗΨΗ 

Παρουσιάζεται μια υπολογιστική μεθοδολογία ανάπτυξης μοντέλων μειωμένης τάξης (Reduced Order 
Model: ROM) με εφαρμογή στη διεργασία Χημικής Απόθεσης από Ατμό (Chemical Vapor Deposition: 
CVD)[1]. Η διεργασία CVD παράγει εξειδικευμένα υμένια (λεπτές επιστρώσεις) που χρησιμοποιούνται σε 
ένα ευρύ φάσμα προϊόντων και άλλες διεργασίες. Τα λεπτά αυτά υμένια παράγονται από αέριες 
πρόδρομες ενώσεις που εισέρχονται σε ειδικά σχεδιασμένους αντιδραστήρες μαζί με τα φέροντα αέρια 
και συμμετέχουν σε ένα δίκτυο ομογενών και ετερογενών χημικών αντιδράσεων. Η περιγραφή και 
πρόβλεψη της συμπεριφοράς του αντιδραστήρα απαιτεί σύνθετα μοντέλα υπολογιστικής 
ρευστομηχανικής (Computational Fluid Dynamics: CFD) που περιλαμβάνουν τις μη γραμμικές εξισώσεις 
μεταφοράς ορμής, ενέργειας, μάζας και χημικών συστατικών σε τρεις διαστάσεις του χώρου μαζί με το 
δίκτυο χημικών αντιδράσεων για την απόθεση του λεπτού υμενίου στο θερμαινόμενο υπόστρωμα του 
αντιδραστήρα. Η επίλυση τέτοιων συστημάτων εκατομμυρίων αγνώστων απαιτεί σημαντικούς 
υπολογιστικούς πόρους και χρόνο και καθιστά επιτακτική την ανάγκη ανάπτυξης μοντέλων μειωμένης 
τάξης. 

Η μείωση της διάστασης (τάξης) του προβλήματος, βασίζεται στο συνδυασμό της Μεθόδου των 
Στιγμιοτύπων (Method of Snapshots) που αποτελεί μία παραλλαγή της Ανάλυσης Κυρίων Συνιστωσών 
(Proper Orthogonal Decomposition: POD) και κατάλληλα εκπαιδευμένων τεχνητών νευρωνικών δικτύων. 
Στιγμιότυπα καλούνται οι διαδοχικές καταστάσεις όπως υπολογίζονται από το μοντέλο CFD, καθώς το 
σύστημα μεταβαίνει από μια μόνιμη κατάσταση σε μια άλλη. Στη συγκεκριμένη εφαρμογή, τα στιγμιότυπα 
παράγονται από ένα CFD μοντέλο χωρίς αντιδράσεις, που εφαρμόζει ένα αραιότερο του δέοντος 
πλέγματος διακριτοποίησης. Στόχος είναι η ανάπτυξη ενός μοντέλου μειωμένης τάξης, ικανοποιητικής 
ακρίβειας, που βασίζεται σε χαμηλής ευκρίνειας δεδομένα που λαμβάνονται με χαμηλό υπολογιστικό 
κόστος. 

Τα στιγμιότυπα χρησιμοποιούνται για να υπολογιστεί μια βάση (συνήθως χαμηλής διάστασης) του χώρου 
που τα περιέχει, καθώς και για την εκπαίδευση των νευρωνικών δικτύων για την γρήγορη πρόβλεψη των 
χρονικά εξαρτώμενων συντελεστών του μοντέλου μειωμένης τάξης. Η πρόβλεψη του μοντέλου 
οπωσδήποτε δεν είναι ικανοποιητική λόγω της χαμηλής ευκρίνειας δεδομένων από τα οποία 
κατασκευάστηκε, όμως επαρκής ώστε όταν τροφοδοτείται σε ένα πλήρες, μεγάλης κλίμακας μοντέλο της 
διεργασίας, αυτό να συγκλίνει σε σημαντικά μικρότερο χρόνο. Το γεγονός αυτό οδηγεί σε αξιοσημείωτη 
επιτάχυνση υπολογισμών για την παραμετρική ανάλυση της διεργασίας και την εμβάθυνση στα φυσικά 
φαινόμενα και τις χημικές αντιδράσεις που επικρατούν[2,3]. 
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