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Motivation und Ziele

Anforderungen an die Stoffwertberechnung in der Prozesssimulation:
» Ungenaue Stoffwerte fiihren zu ungenauen Simulationsergebnissen:

* Abweichungen in den berechneten spez. Volumina v fiihren zu
ungenauen Masse- und Impulsbilanzen.

* Abweichungen in kalorischen ZustandsgroRen, z.B. Enthalpie h oder Entropie s, fiihren zu
ungenauen Energie- und Entropiebilanzen.

— Stoffwertfunktionen miissen sehr genau sein.

» Aufwandige Stoffwertfunktionen fiihren zu groBen Gesamtrechenzeiten:

 Stoffwertfunktionen werden extrem haufig aufgerufen.
 Komplizierte Zustandsgleichungen erfordern relativ lange Rechenzeiten.

= Stoffwertfunktionen miissen extrem schnell sein.

» Numerische Methoden in der Prozesssimulation — weitere Anforderungen:

I:{) Numerisch konsistente Umkehrfunktionen benétigt, z. B. T(p,h) und h(p,T).
I:{) Stetige Stoffwertfunktionen mit stetigen ersten Ableitungen.

Gegenwartig genutzte Berechnungsansatze fur Wasser und Wasserdampf:
* Fundamentalgleichungen (IAPWS-95 oder IAPWS-1F97) - Rechenzeiten zu grols fiir CFD

* kubische Zustandsgleichungen (z.B. Peng-Robinson)

e Table Look-up Verfahren




Motivation und Ziele

Gegenwartig genutzte Berechnungsansatze fiir Wasser und Wasserdampf:

Kubische Zustandsgleichungen (z.B. Peng-Robinson):
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Motivation und Ziele

Gegenwartig genutzte Berechnungsansatze fiir Wasser und Wasserdampf:
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Motivation und Ziele

Gegenwartig genutzte Berechnungsansatze fiir Wasser und Wasserdampf:
Table Look-up Verfahren:

» Grundlagen:

DA Stltzstellenraster (1, j)
* Vorgabe von Funktionswerten und gegebenenfalls o
auch der Ableitungen an den Stiitzstellen
* Interpolationsansatze: P 1 ' Zelle {i, ]
— Lokale bilineare Interpolation mit C°-Stetigkeit p z
(z.B. in ANSYS CFX) P 1
— Lokale bikubische Interpolation mit C-Stetigkeit I
» Haufig auftretende Probleme: T >
e Stitzstellenraster werden an nichtlineare T T
Funktionen angepasst: 4 4 o -1
nicht dquidistante Knoten - aufwéndige Zellsuche %(pT)= ;;%(T—ﬁ) (p=p))

* |terative Berechnung von Umkehrfunktionen,
z.B. T(p,h) aus h(p,T), > erhohter Berechnungsaufwand

Zielstellungen fur Entwicklung eines neuen Table Look-up Verfahrens:
e schnelle und genaue Stoffwertfunktionen
 stetige erste Ableitungen

* schnelle und numerisch konsistente Umkehrfunktionen




Grundlagen des Spline-Basierten Table Look-up Verfahrens (SBTL)

Aufstellen einer Spline-Funktion p*P(v,u) ausgehend von einer Zustandsgl. pt%(v,u):
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Berechnung zur Laufzeit:
= Transformationvonv > v
= schnelle Zell-Ermittlung (i,j) <:

= Auswertung des Spline-Polynoms

Generierung eines Stiitzdatenrasters:
* Berechnung der Stiitzstellen mit der
zugrundeliegenden Zustandsgleichung:

Py (Visty) = P2 (Vi)

Transformation der Variablen (v = v):
* Verbesserung der Genauigkeit
 Umformung des Zustandsbereichs

Zell-Definition im Knotenraster:
* Spline- Polynom

g™ (v,u) ZZa,jk,V Vkl(u u)l

k=1 I=1

* interpoliert die innere Stiitzstelle
 stetige Funktion und erste Ableitungen

Optimierung fur:

» geforderte Genauigkeit

* minimale Rechenzeit

* minimale Datenmengen
Interpolationstabellen werden fiir die
Stoffwert-Berechnung gespeichert




Grundlagen des Spline-Basierten Table Look-up Verfahrens (SBTL)

Berechnung inverser Spline-Funktionen (Beispiel: biquadratische Polynom):

3 3
Spline-Funktion: g (vu) =Y a, (Vv-v.) " (u-u,)"
k=1 [=1

(—Bi\/Bz —4Ac)
+ U,

Inverse Spline-Funktion: UM (p,V)= A i

B = dj, + Av, (aij22 + aij32AVi)
C= a, + AVi (aij21 + aij31AVi ) —-p
und AV =(V-T7))

() =sign(B)

> Die inverse Spline-Funktion u(p,v) ist numerisch konsistent zu p(v,u).
» Die inverse Spline-Funktion erfordert kein zeitaufwandiges Iterationsverfahren.




Grundlagen des Spline-Basierten Table Look-up Verfahrens (SBTL)

Anwendung von inversen Spline-Funktionen (unabhangige Variablen: v,u):

Spline-Funktionen von (v,u):

Druck p>*H(v,u)
Temperatur " (v,u)
Spez. Entropie s>PHv,u)

Schallgeschwindigkeit w°P'(v,u)
Dyn. Viskositat ™ (v,u)

Wirmeleitfahigkeit — A°"Y(v,u)

(p,V): (U,S)I

> u™(p,v)

PL PL SPL PL 2SPL INV
>t PE wePh PP AP v, ™)

» vWV(u,s)

pSPL’TSPL’ WPt USPL’ ZSPL(VINV’ u)

@

» Alle thermodynamischen Zustandsgrof3en, einschlieB8lich Riickwartsfunktionen,
konnen ohne Iterationen berechnet werden.

» Die Spline-Funktionen sind zueinander vollstandig numerisch konsistent.




—> Spline-Funktion p, (v,u):

SBTL Funktionen p(v,u) — Abweichungen von IAPWS-95

—> Spline-Funktion pg (v,u):
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SBTL Funktionen von (v,u) und inverse Funktionen von (p,v) und (u,s) —
Abweichungen vom IAPWS-95 Standard

SBTL-Funktion Max. Abweichung (Flussigkeit) Max. Abweichung (Dampf)
p<2.5MPa Ap/ p|<0.1%

p(v,u) |Ap 7 p| < 0.001 %
p>2.5MPa Ap|<3kPa

T(v,u) AT|<1mK AT|<1mK

s(v,u) As|<10° kI kg™ K™ As|<10°kI kg™ K™

w(v,u) Aw/w|<0.001 % Aw/w[<0.001 %

n(v,u) An /1| <0.001% An/n|<0.001%

s

» Die SBTL Funktionen geben den wissenschaftlichen Standard IAPWS-95 mit sehr
hoher Genauigkeit wieder.

» Die Ergebnisse der Prozesssimulation unter Nutzung des SBTL Verfahrens zeigen
vernachlassigbare Abweichungen zur direkten Anwendung des IAPWS-95
Standards.




SBTL Funktionen von (v,u) und inverse Funktionen von (p,v) und (u,s) —
Rechenzeiten im Vergleich zu IAPWS-IF97 und IAPWS-95

Computing-Time Ratio CTR- Rechenzeit der IAPWS -IF97 (IAPWS - 95) Funktion

Rechenzeit der SBTL Funktion

IAPWS-IF97 Region
SBTL 1 2 3 4 5
Funktion | (Flissigkeit) (Dampf) (krit. Gebiet) | (Nassdampf) (HT)
p(v,u) 130 (243?) 271 (4347) 161 19.6 470
T(v,u) 161 (2512 250 (4107) 158 20.6 442
u(p,v) 2.0 6.4 2.8 5.6 3.2
v(u,s) 43.5 66.4 78.8 16.2 134
T(p,h) | 2.9 (=150007) | 4.7° (=67607) 3.0 4.4 26.5
v(p,h) | 3.8 (=14500%) | 6.1° (=69007) 5.1 2.6 25.2

a) Rechenzeiten zur Bestimmung des Zustandsbereichs nicht eingerechnet (IAPWS-95)

b) Rickwartsgleichungen mit begrenzter num. Konsistenz, z.B. T(p,h) und h(p,T)

Prozessor: Intel Xeon — 3,2GHz

Betriebssystem: Windows7 (32 Bit)

Compiler: Intel Composer XE 2011

» SBTL Funktionen sind bis zu 300 (15000) mal schneller!




Anwendung des SBTL Verfahrens in CFD —
Nassdampfstromung an einer Leitschaufel (White et al.)

Deutsches Zentrum fur Luft- und
D : il — m" Raumfahrt (DLR),
amprantell x= m'+m" Institut fur Antriebstechnik,
DLR K&
Oln
X Bedingungen am Eintritt:

l 0998 |f* Totaldruck: 41.7 kPa
- 0992 le Totaltemperatur: 357.5K

‘\\ 0% (AT,=47.5 K)
L — 0.98

| 0.974

S Bedingungen am Austritt :
l ' e Statischer Druck: 20.6 kPa

0.962

Schaufelprofil

.\\ Annahmen:
Yo - * Gleichgewichtskondensation

(keine Unterkiihlung)

* homogene Zweiphasenstromung

» Im Vergleich zur Simulation mit der direkten Verwendung des IAPWS-IF97 Standards
werden die Rechenzeiten mit dem SBTL Verfahren um das 10-fache reduziert.

» Im Vergleich zur Simulation mit dem Modell des idealen Gases werden die Rechenzeiten
lediglich auf das 1.4-fache erhoht.




Anwendung des SBTL Verfahrens in weiteren Simulationsprogrammen

» RELAP-7 — Idaho National Laboratory (INL)
Reactor Excursion and Leak Analysis Program
e SBTL Funktionen von (v,u) basierend auf IAPWS-95 (inkl. metastabile Zustande)

E{) Vereinfachte Stoffwert-Berechnungsalgorithmen wurden ersetzt:

 Verbesserung der Simulationsgenauigkeit
 Modell fur Zweiphasenstromung: 7-Eq. Non-Equilibrium Two-Phase Flow Model

> DYNAPLANT - SIEMENS
Simulation instationarer Prozesse in Kraftwerken
e SBTL Funktionen von (v,h) basierend auf IAPWS-IF97

I:{} Im Vergleich zur Verwendung des IAPWS-IF97 Standards sind die Rechenzeiten
deutlich reduziert. Die Differenzen in den Ergebnissen sind vernachlassigbar.

» KRAWAL — SIEMENS

Warmeschaltbild-Berechnung zur Kraftwerksauslegung

e SBTL Funktionen von (p,h) basierend auf IAPWS-IF97

= Im Vergleich zur Verwendung des IAPWS-IF97 Standards sind die Gesamt-
rechenzeiten halbiert. Die Differenzen in den Ergebnissen sind vernachlassigbar.




Generierung von SBTL-Funktionen fiir weitere Stoffe

FluidSplines Thermophysikalische
Zustandsgroflen:

Software zur Erzeugung von <

Spline-basierten Stoffwertfunktionen REFPROP®©

3 Fluidsplines

E=Ni=n

: File Project Spline Diagram Options View Help

Stoffwert-Bibliotheken

Pressure p [MPa]

; (Hochschule Zittau/Gorlitz)

=
=
ta

Generierung von SBTL-Funktionen fiir:
e gewlinschten Giltigkeitsbereich

« geforderte Genauigkeit

Weitere Funktionen:

T
b A T

* Generierung inverser Spline-Funktionen
* Genauigkeitsanalyse
* Bestimmung der Rechenzeit

111

Ausgabe:

3 * Rechenzeit-optimierte
. Quelltexte
| 1o * stat./dyn. Bibliotheken

|
T T T
300 400 S00 600 700

Specific Enthalpy h [ki/kg] i  Dokumentation hinsichtlich

Ready

905 (-) T *) Genauigkeit und Rechenzeit




Zusammenfassung

» Das Spline-Basierte Table Look-up Verfahren (SBTL) — eine Erganzung zu existierenden
Stoffwertgleichungen (Standards):
* reproduziert die zugrundeliegende Stoffwertgleichungen mit hoher Genauigkeit und

sehr geringen Rechenzeiten
* liefert schnelle und numerisch konsistente Umkehrfunktionen
e Stoffwertfunktionen und deren erste Ableitungen sind stetig

> SBTL-Funktionen basierend auf IAPWS-IF97 und IAPWS-95:

e Stoffwertfunktionen der IAPWS Standards werden mit einer Genauigkeit von
10 — 100 ppm wiedergegeben

 Rechenzeiten werden stark reduziert
(SBTL-Funktionen von (v,u) sind bis zu 300-mal schneller als IAPWS-1F97)

» Anwendbarkeit in der numerischen Prozesssimulation wurde nachgewiesen:
» das Realstoffverhalten kann mit hoher Genauigkeit berticksichtigt werden
e zeitgleich werden die Anwendungsrechenzeiten minimiert
* InCFD: — 6-10-mal schneller als Simulationen mit direkter Anwendung von IAPWS-IF97
— nur 40% langsamer als Simulationen mit dem ldeal-Gas-Modell

* In RELAP-7: — Anwendung des 7-Eq. Non-Equilibrium Two-Phase Flow Models

» SBTL-Stoffwertfunktionen kénnen fiir beliebige Stoffe mit FluidSplines generiert werden




Ausblick

Projektvorschlag:

“Schnelle Berechnung realer Stoffeigenschaften im Programmsystem AC?
nach den neuesten Standards der IAPWS (SBRS - AC?)*

Zielstellungen:

» Erhohung der Genauigkeit der Stoffwert-Berechnung durch Anwendung

aktueller Berechnungsstandards der IAPWS:
* thermodynamische Eigenschaften nach dem wissenschaftlichen Standard IAPWS-95

* Transporteigenschaften (Warmeleitfahigkeit, Viskositat) nach aktuellen IAPWS Standards
I:> Erhohung der Simulationsgenauigkeit in ATHLET/AC?

» Anwendung des Spline-Basierten Table Look-up Verfahrens (SBTL):
* Wiedergabe der zugrundeliegenden IAPWS-Standards mit hochster Genauigkeit
* Minimierung der Rechenzeiten (ATHLET: Gesamtrechenzeiten von mehreren Stunden)
* schnelle und konsistente Umkehrfunktionen, stetige Funktionen und erste Ableitungen

—> Erhohung der Rechengeschwindigkeit

I:> Erweiterung des Einsatzgebietes von ATHLET auf Prozesse mit p < 0.001 MPa:

 Warmerohre (heat pipes)
* Druckaufbau bei der Einstromung von Dampf in ein Vakuum-Containment
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