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Zusammenfassung

Bei der Entwicklung moderner kraftwerkstechnischer Anlagen kommen aufwéndige Prozessbe-
rechnungen wie die numerische Strémungssimulation (engl.: Computational Fluid Dynamics (CFD))
zum Einsatz. Zunehmend werden auch instationare Prozesse in energietechnischen Berechnungs-
programmen simuliert. Diese Prozessberechnungen erfordern eine schnelle und genaue Stoffwert-
berechnung. Die verfligharen wissenschaftlichen Fundamentalgleichungen kénnen die Zu-
standsgréRen innerhalb ihrer Messunsicherheit wiedergeben, sind jedoch mathematisch so auf-
wandig, dass sie fur eine praktische Anwendung in aufwéndigen Prozessberechnungen nicht ge-
eignet sind. Deshalb kommen derzeit vereinfachte Berechnungsanséatze, wie beispielsweise die
Idealgas-Gleichung, fir die Berechnung der thermodynamischen Zustandsgréf3en zum Einsatz. Je
nach Zustandsgebiet stellen sich dadurch Fehler in der Prozessberechnung ein.

Die thermodynamischen ZustandsgroRen missen in numerischen Prozesssimulationen stetig wie-
dergegeben werden. Weiterhin ist aufgrund der feinen Diskretisierung in den Simulationsmodellen
die numerische Konsistenz zwischen Vorwarts- u. Rickwartsfunktion von besonderer Bedeutung.
Das heil3t, dass das Ergebnis der Berechnung einer ZustandsgroBe z=f(xi,x2) eingesetzt in die
Ruckwartsfunktion x;=f(z,x2) wieder mdglichst exakt auf den zuvor vorgegebenen Wert von x; fih-
ren muss.

Die genannten Anforderungen hinsichtlich Genauigkeit, Rechenzeit und numerischer Konsistenz
kénnen mit Spline-basierten Table-Look-up Verfahren erfullt werden. Die Entwicklung neuer Stoff-
wertberechnungsalgorithmen mit Spline-Interpolation steht somit im Fokus dieses Projekts.
Vorgestellt werden Algorithmen zur Stoffwertberechnung mit Spline-Interpolation und einige Bei-
spiele fiir die Anwendung auf Arbeitsfluide der Energietechnik. Es kann gezeigt werden, dass die
hier vorgestellten Algorithmen die genannten Anforderungen erfillen kdnnen und im gesamten
fluiden Zustandsgebiet anwendbar sind. Fir die praktische Anwendung des Verfahrens wird die
Software FluidSplines entwickelt. Die mithilfe dieser Software entwickelten Programmbibliotheken
zur Stoffwertberechnung mit Spline-Interpolation werden derzeit in CFD- und energietechnischen
Berechungsprogrammen getestet.
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1 Einleitung

Im Zuge der weltweiten Bemuhungen zum Klimaschutz befinden sich eine ganze
Reihe neuartiger Prozesse zur Elektroenergieerzeugung in der Entwicklung. Gegen-
wartig wird besonders der Ausbau der regenerativen Energietechnik vorangetrieben.
Da die Energiegewinnung in Wind- u. Solaranlagen starken zeitlichen Schwankun-
gen unterliegt, missen konventionelle Kraftwerke viel haufiger in ihrer Leistung gere-
gelt werden. Die so notwendig gewordene instationare Prozessfihrung muss schon
in der Auslegung neuer energietechnischer Anlagen bertcksichtigt werden.

Zur Entwicklung von neuen energietechnischen Anlagen kommen Computer-
programme zum Einsatz, mit denen sich Anlagenkomponenten und ganze Kraftwer-
ke mit mathematischen Modellen simulieren und optimieren lassen. Die nun notwen-
dig gewordenen numerischen Simulationen instationérer Prozesse sind besonders
hinsichtlich des Rechenzeitbedarfs extrem aufwandig. Die thermodynamischen Ei-



genschaften der verwendeten reinen Stoffe und Stoffgemische missen dabei sehr
genau, aber mit minimaler Rechenzeit, ermittelt werden. Verfugbar sind hochgenaue
wissenschaftliche Gleichungen, sogenannte Fundamentalgleichungen, zur Berech-
nung der Stoffdaten, die jedoch mathematisch so aufwandig sind, dass ihre prakti-
sche Anwendung zur Prozessoptimierung und der Berechnung instationarer Prozes-
se aus Grunden der Rechenzeit nicht moglich ist. Deshalb werden bei der numeri-
schen Simulation energietechnischer Anlagen sehr einfache und deshalb sehr unge-
naue Naherungsmodelle genutzt.

Im Rahmen dieser Arbeit werden geeignete Algorithmen und Werkzeuge fir eine
flexibel einsetzbare Stoffwertberechnung erarbeitet, mit denen thermodynamische
ZustandsgrofRen von reinen Stoffen und Stoffgemischen mit hoher Genauigkeit und
gleichzeitig minimalem Rechenzeitbedarf ermittelt werden kénnen. Die Bearbeitung
erfolgt im Rahmen eines kooperativen Promotionsverfahrens mit der HS
Zittau/GOorlitz und der TU Dresden. Um den praktischen Anforderungen an schnelle
Stoffwert-Berechnungsalgorithmen bestmdoglich zu entsprechen, erfolgt eine enge
Zusammenarbeit mit den Industriepartnern Siemens Energy, Vattenfall Power Con-
sult (VPC), STEAG Energy Services und dem Deutschen Zentrum fur Luft- und
Raumfahrt e.V..

2 Material und Methoden

2.1 Stand der bisherigen Entwicklung

Um ZustandsgrofRen mit hinreichender Genauigkeit und minimalem Rechenzeit-
aufwand berechnen zu kdnnen, wurden in der Vergangenheit verschiedene soge-
nannte Table-Look-up Verfahren entwickelt. Das Prinzip dieser Verfahren ist, dass
zwischen Stitzwerten die gesuchten Werte interpoliert werden. Dazu werden die
Stutzwerte mit den verfigbaren Fundamentalgleichungen im Voraus berechnet. Die
SO generierten Stutzwerttabellen werden gespeichert und fur die Stoffwert-
berechnung bereitgestellt. Der Vorteil dieser Verfahren ist, dass die Genauigkeit von
der Anzahl der Stutzwerte beeinflusst werden kann, wobei die Rechenzeit davon
weitgehend unabhangig ist. Ein bekanntes Table-Look-up Verfahren ist die Tabular
Taylor Series Expansion Method (TTSE) [1]. Dabei wird die Berechnung ausgehend
von den Stitzpunkten mit Taylor-Reihen vorgenommen, deren Koeffizienten in
Stutzdatentabellen gespeichert wurden. Die TTSE wurde im Jahr 2003 von der Inter-
national Association for the Properties of Water and Steam (IAPWS) als Guideline [1]
angenommen. Nachteil dieser Methode ist, dass sich Funktionen nicht stetig darstel-
len lassen. Da die in numerischen Prozessberechnungen verwendeten iterativen Al-
gorithmen jedoch eine stetige Abbildung von Stoffwerten erfordern, hat sich die
TTSE in der Praxis nicht durchsetzen kénnen.

2.2 Berechnungsansatz

Aus den erorterten Anforderungen und Erkenntnissen lasst sich der Schluss ziehen,
dass Table-Look-up Verfahren fir eine schnelle Stoffwertberechnung geeignet sind,
sofern es gelingt, die Stoffwertfunktionen glatt und stetig wiederzugeben. Dabei soll
die Stoffwertberechnung im Vergleich zu den wissenschaftlichen Fundamental-
gleichungen mindestens einhundert Mal schneller sein. Weiterhin ist besonders bei



der Berechnung von instationaren Prozessen die numerische Konsistenz der ver-
wendeten Stoffwertfunktionen wichtig. Das heil3t, dass das Ergebnis einer Berech-
nung z =z(X1,X2) eingesetzt in die sogenannte Ruckwartsfunktion x; =x1(z,X2) wieder
madglichst exakt auf den eingangs vorgegebenen Wert fur x; fahrt.

Im hier vorgestellten Projekt konnte bereits gezeigt werden, dass sich durch die Ent-
wicklung eines Table-Look-up Verfahrens mit Spline-Interpolation die genannten An-
forderungen erfillen lassen. Die benétigten Stoffwertfunktionen kbnnen stetig und mit
hoher Genauigkeit wiedergeben werden. Zudem wird zur Auswertung der verwende-
ten Polynome nur wenig Rechenzeit bendtigt. Ein weiterer Vorteil der Methode ist,
dass Spline-Polynome zweiten und dritten Grades nach den enthaltenen Variablen
analytisch umstellbar sind. Die umgestellten Spline-Funktionen werden als inverse
Spline-Funktionen bezeichnet. Spline-Funktion und inverse Spline-Funktion sind voll-
standig numerisch konsistent zueinander. Somit kann mit dem Einsatz von Spline-
Funktionen auch den extremen Anforderungen der numerischen Simulation instatio-
narer Prozesse entsprochen werden.

2.2.1 Erlauterungen zur Spline-Interpolation

Als Spline bzw. Spline-Funktion bezeichnet man eine stickweise definierte Funktion,
deren Teilfunktionen (Spline-Polynome) stetig ineinander (bergehen. Spline-
Funktionen lassen sich nicht nur fir den eindimensionalen Fall, sondern auch mehr-
dimensional aufstellen. Man spricht dann von Produktinterpolation. Zur Bereitstellung
thermodynamischer ZustandsgrofRen werden eindimensionale Funktionen z=z(x),
beispielsweise zur Beschreibung von Schmelz-, Siede- und Sublimationskurven, be-
notigt. Die Theorie zur eindimensionalen Spline-Interpolation ist weitgehend bekannt
[2]. Den Schwerpunkt der bisherigen Untersuchungen in diesem Projekt bildeten
zweidimensionale Funktionen z =z(x1,X2), die zur Beschreibung thermodynamischer
Zustandsgrol3en reiner Stoffe eingesetzt werden. Die Zustandsgrof3en von Gemi-
schen werden Ublicherweise mit mehrdimensionalen Funktionen z=2z(X1,X2,...,Xn)
berechnet.

Im nachfolgenden Abschnitt wird die Entwicklung eines geeigneten Verfahrens zur
zweidimensionalen Spline-Interpolation von thermodynamischen Zustandsgréf3en
naher erlautert. In &hnlicher Weise kénnen auch Verfahren fir die ein- bzw. mehr-
dimensionale Spline-Interpolation umgesetzt werden.

2.2.2 Zweidimensionale Spline-Interpolation thermodyn. Zustandsgrof3en

Die wichtigsten theoretischen Grundlagen zur zweidimensionalen Spline-
Interpolation sind in [3] zusammengefasst. Die Forderungen nach Stetigkeit der Spli-
ne-Funktion, sowohl in ihren Funktionswerten als auch in ihren ersten Ableitungen,
fuhren auf Polynome vom Grad zwei oder hoher. Da die Rechenzeit mdglichst gering
sein soll, wurden zunachst bi-quadratische Spline-Polynome untersucht. Auch die
Forderung nach numerischer Konsistenz zwischen Vorwarts- und Rickwartsrech-
nung kann so erfillt werden, da sich diese Polynome nach ihren Variablen explizit
umstellen lassen.

Das bi-quadratische Spline-Polynom fur eine Zelle (i,j) hat die Form
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Die Spline-Polynome werden, wie in Bild 1 dargestellt, stiickweise in rechteckigen
Zellen definiert. Durch Transformation der Koordinaten und eine &quidistante Anord-
nung der Stutzdatenpunkte wird der notwendige Suchalgorithmus vereinfacht und die
bendtigte Datenmenge minimiert. Um moglichst gute Formerhaltung der Splinefunk-
tion und damit minimale Datenmengen zu erreichen, werden die Knotenstellen, zwi-
schen denen die Polynome aufgestellt werden, so gewahlt, dass sie zwischen den
Stutzstellen liegen. Diese Nebenbedingungen fihren auf ein globales Verfahren, mit
dem die geforderte Stetigkeit erreicht wird. Allerdings lasst sich dieses Verfahren nur
anwenden, wenn der Interpolationsbereich eine rechteckige Kontur hat. Falls die zu-
grunde liegenden Zustandsgleichungen nicht direkt extrapoliert werden kénnen, las-
sen sich geeignete Stutzwerte aul3erhalb des Gultigkeitsbereiches durch Extrapolati-
onstechniken, wie der Beibehaltung der Krummung oder der Funktionsspiegelung,
bestimmen. Alternativ kann auch ein lokales Spline-Interpolationsverfahren mit bi-
kubischen Spline-Polynomen zur Anwendung kommen.
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Bild 1:  Stitzdatenraster mit aquidistanten Unterbereichen

2.3 FluidSplines — Software zur Spline-basierten Stoffwertberechnung

Zur praktischen Anwendung des in diesem Projekt zu entwickelnden Berechnungs-
verfahrens, aber auch fir die notwendigen Untersuchungen desselben wird das Pro-
grammsystem FluidSplines als Hilfsmittel zur Stoffwertberechnung mit Spline-Inter-
polation entwickelt. Ausgehend von den aus der jeweiligen Prozessberechnung re-
sultierenden Anforderungen soll mithilfe dieser Software eine geeignete Spline-
Funktion erstellt werden. Dabei muss die Rasterdichte optimiert und damit die Anzahl
der Stutzdatenpunkte minimiert werden. Die als Ergebnis vorliegenden Stiutzwert-
tabellen mit Spline-Koeffizienten in Verbindung mit den Spline-Interpolationsalgo-
rithmen werden als Stoffwertberechnungsmodule fur die Prozessberechnung bereit-
gestellt. Damit wird eine flexible und schnelle Stoffwertberechnung ausgehend von
den spezifischen Anforderungen der jeweiligen Prozessmodellierung erreicht. Die zu
interpolierende Funktion kann aus einer Reihe im Programm verfligbarer Funktionen
ausgewahlt werden. Die dafir notwendigen Stoffdaten werden aus den am Fachge-
biet Technische Thermodynamik der Hochschule Zittau/Gorlitz erstellten Stoffwert-
Programmbibliotheken oder der am National Institute of Standards and Technology
(USA) entwickelten REFPROP-Datenbank ermittelt. Die grafische Benutzer-
oberflache von FluidSplines ermdglicht auRerdem die Vorgabe des Gultigkeits-
bereichs und der geforderten Genauigkeit. Weiterhin verfiigt das Programm Uber
Funktionen zur Verifizierung von Rechenzeitbedarf und Genauigkeit. Hierfir werden



die Ergebnisse der Spline-Funktion mit denen der Fundamentalgleichung miteinan-
der verglichen und die Abweichungen grafisch dargestellt werden.

3 Ergebnisse

Das hier vorgestellte Verfahren wurde fir verschiedene Stoffe getestet. In energie-
technischen Berechnungsprogrammen zur Simulation kraftwerkstechnischer Anlagen
werden haufig Funktionen fir thermodynamische Zustandsgrof3en in Abhangigkeit
des Drucks p und der Enthalpie h berechnet. Die gegenwartig genutzten Fundamen-
talgleichungen liegen jedoch meist in physikalischer Form, also als Funktion von
Temperatur und Dichte, vor. Um nun ausgehend von Druck und Enthalpie die ent-
sprechende Temperatur berechnen zu kdénnen, muss die Losung iterativ aus der
Fundamentalgleichung bestimmt werden. Diese Vorgehensweise fuhrt zu enorm ho-
hen Rechenzeiten und macht die Optimierung von neuartigen Kraftwerksprozessen
mit CO,-Abscheidung praktisch unmdoglich. Mit dem vorgestellten Verfahren kénnen
die Rechenzeiten signifikant verkirzt werden. Hochste Genauigkeit bei der Berech-
nung der thermodynamischen ZustandsgrofRen ist dabei dennoch gewahrleistet. Bei-
spielhaft werden im Folgenden Spline-Funktionen fir Wasserdampf und CO, be-
trachtet.

3.1 Anwendung des Verfahrens am Beispiel von CO,

Die Stoffwertberechnung mit Spline-Interpolation wird zunachst anhand der Funktion
T(p,h) (Temperatur T aus Druck p und Enthalpie h) fur CO, erlautert. Die aufzustel-
lende Spline-Funktion T(p,h) soll im technisch besonders relevanten Gasgebiet von
CO;, giiltig sein. Die notwendige Genauigkeit der Spline-Funktion soll durch eine ma-
ximale, relative Abweichung von AT/T=1x10" von der zugrunde liegenden Funda-
mentalgleichung [4] festgelegt sein. Diese zulassige Abweichung ist kleiner als die
Ungenauigkeit der Fundamentalgleichung selbst.

Die Spline-Funktion T(p,h) wurde als bi-quadratischer Spline erzeugt. Dazu wurde
ein p,h - Raster bestimmt, mit dem die geforderte Genauigkeit erreicht werden kann.
Die Anzahl der Stutzdatenpunkte ist dabei im Sinne der Datenmenge minimiert wor-
den. Mit den in Abschnitt 2.2 vorgestellten Algorithmen wurden die bendtigten Spline-
Koeffizienten bestimmt. Aus diesen Daten ist der Quelltext fur eine auf dem Compu-
ter anwendbare Funktion generiert worden. Der Rechenzeitvergleich zeigt, dass die
Stoffwertberechnung mit Spline-Interpolation gegeniber der géngigen Fundamen-
talgleichung fir CO, um einen Faktor von Uber 800-mal schneller ist. Weiterhin ist,
ausgehend von der Spline-Funktion T(p,h), die inverse Spline-Funktion h(p,T) aufge-
stellt worden. Wie im Abschnitt 2.2 beschrieben, ist diese Funktion vollstandig nume-
risch konsistent zu T(p,h). Gegenluber der Berechnung aus der Fundamentalglei-
chung ist die inverse Spline-Funktion h(p,T) tber 280-mal schneller.

3.2 Anwendung des Verfahrens am Beispiel von Wasserdampf

Um die hohen Rechenzeiten bei Verwendung wissenschaftlicher Fundamentalglei-
chungen zu vermeiden, sind fur Wasser und Wasserdampf spezielle Ruckwartsglei-
chungen [5] von der IAPWS entwickelt worden, mit denen beispielsweise die Funkti-
on T(p,h) explizit berechnet werden kann. Nachteilig wirkt sich dabei die Tatsache



aus, dass die Ruckwartsgleichung T(p,h) nur begrenzt numerisch konsistent zum aus
der Fundamentalgleichung berechneten Zusammenhang h(p,T) ist. Dies fihrt zu
Konvergenzproblemen in numerischen Simulationen instationarer Prozesse. Durch
die Anwendung der Stoffwertberechnung mit Spline-Interpolation konnte die Rechen-
zeit gegenuber den hinsichtlich der Rechenzeit optimierten Rickwartsgleichungen
nochmals halbiert werden, wobei die vollstdndige numerische Konsistenz zwischen
Vor- u. Ruckwartsfunktion gewéabhrleistet wurde.

4 Schlussfolgerungen

Die erzielten Ergebnisse zeigen, dass die Stoffwertberechnung mit Spline-
Interpolation ein geeignetes Verfahren ist, um thermodynamische Zustandsgréf3en in
aufwandigen Prozessberechnungen bereitzustellen. Das entwickelte Verfahren soll in
der Berechnung neuer Energieumwandlungsprozesse insbesondere mit CO,-
Abscheidung eingesetzt werden. Aufgrund der schnelleren Stoffwertalgorithmen wird
es Uberhaupt erst moglich, solche Prozesse mit Stoffgemischen zu optimieren. Die
bisherigen Ergebnisse wurden auf der 15th ICPWS (15th International Conference
on the Properties of Water and Steam) [6] und der Konferenz 17th International
Symposium on Thermophysical Properties in Boulder CO (USA) in Vortradgen vorge-
stellt. Der entwickelte Algorithmus kommt in energietechnischen Berechnungs-
programmen, u. a. in dem in Deutschland fuhrenden Warmeschaltbildprogramm
EBSILON von STEAG Energy Services zum Einsatz. Weiterhin werden die entwi-
ckelten Algorithmen in der vom Deutschen Zentrum fur Luft- und Raumfahrt CFD-
Software TRACE genutzt. Zum vorgestellten Verfahren wird eine IAPWS-Guideline
als internationaler Standard zur Berechnung der Eigenschaften von Wasser und
Wasserdampf mit Spline-Interpolation in energietechnischen Prozessmodellierungen
erstellt.
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