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ANWENDUNG EINES STOFFWERT-PROGRAMMPAKETES FUR PROZESSBERECHNUNGEN; 
DATENBANK, TABELLEN- UND DIAGRAMMERZEUGUNG 

Bezug nehmend auf einen Vortrag /1/ der Autoren auf dem XI. Thermody­
aamik-Kolloquium i~ Swio.oujscie 1981 werden in e iaer Übersicht Erfah­
ruc.ge~ mit einem. neuen. Stoffwert-Pl.'ogrammpaket des WB Thermodycsmik 
der TU Dresden dargelegt. Während in /1/ vor allem die für die Itera­
tionen nicht explizit vorliegeo.der Zustandsfuaktionen [z.B. T,v,x = 
T,v,x(p,s)] erarbeiteten stoffuaabhäagigen Startwertgleichungen vorge­
stellt wurden, steheo. in dieser Arbeit die Ac.weo.duc.gsmöglichkeiten 
des Programmsystemes im Vordergrund. Schließlich wird auf die Ergeb­
~isse beim Einsatz verschiedeo.er Sätze von Zusta~dsgleichungen (For­
mulierungen) für Wasser io. energietechnischen Prozeßberecho.uc.gen ein­
gegangen. 

1. Vorstellen des Stoffwert-Programmpaketes 

1.1. Stoffwertfuc.ktionen
 
Die breite Palette von thermodynamischen Zustandsfunktion.en, Trans­

portgrößeo. und Differentialquotienten (Tabelle 1) unseres Programm­

paketes resultiert aus den Anforderungen verschiedener Prozeßberech­

nungen. der Energietechnik. Bereitgestellt werden vor allem die ben.ö­

tigten Umkehrfunktioaen bei beliebigen gegebenen Paaren. der Größen
 
p,T, v, s und 1:1. Der in del1 funkt ion.ellen Zusaaunenbäc.gen mit enthaltene
 
Dampfanteil x weist auf' die Funktionsfähigkeit der UP im fluideo. Ein­

und Zweiphaseagebiet hin. Dem Nutzer steht das Stoffwert-Programmpa­

. ket in der Form von Unterprogrammen für jede der in Tabelle 1 aufge­
führten. FWlktioa.en gegenüber. Über eioe Kec.c.zahl als zusätzlicher 
Parameter kann er die gewünschte Zustandsgleichung wählen. 

1.2. Arbeitsstoffe
 
Zum gegen.wärt igea Bearbe ituagsstand köo.a.en. die in Tabelle 2 aufgeli ­

steten. Arbeitsstoffe berechnet werden. Auf GrWld der viel:fältigeo. An­
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Tabelle 1.	 Stoffwertf~nktioaen im Programmpaket
des WB Thermodynamik 

P = P (T )	 n = n (p,T, v~ x)
5 s S	 "/ '/ 

T =T (p)	 A =~ (PIT,V*, X)
s s s
 

v = v (p,T,x) I ~= <1s (T )
 
P,X= PI X (T, V)
 

Cp =cp (p,T, v~ x ) 
T, x=T, x (PI V ) 

Os =Os (p,T, v·, x) 
5 = 5 (P,T,v ~ x )
 
h = h(p,T,V~X)
 (~) = (l2.)( P,T,v.,x)

uT v öT v 

P,V,X = P,v,x (T, 5)
 
P,V,X = P'V1 X (T, h)
 (TI.) = (TI) (p,T, v~~) 

dv p UV P
 

T, VI X= TI v, X(P,5 )
 
(~~)T = (~;)TI p,T, v~ X J 

p;r:X= p;r,X(V, 5) 

T, v, x=T,v, x (P, h ) 

(§) ::. (!§..) (p T v*x ) 
p,T,x = p;r. x (S, h ) uT uT' ) J 

v v 
P,TI X= pJlx (V,U)_. ----	 ~ l *- There is no necess ity of 
p,T,v,x= P,T,V,X(5,h)	 the ln~ut of v os 0 given 

quantlty 

Tabelle 2.	 Arbeitsstoffe im Stoffwert-Programm­
paket des WB Thermodynamik (Stand
September 1984-) 

Arbeitsstoff Zustandsgleichung Literotur­
quelle 

Wert für n 
im Progr: 

HzO IFC 1968 

IFC 1967 

RIVK IN und KREJolENEVSK. 

IAPS 1984 

VDI 1960 

/2/ 

/3/ 

/4/ 

/12/ 

/5 / 

9 

2 

11 

8 
10 

NH~ 

Rl' 
R12 
R13 
Rn 
R131S1 
Rl,3 
R',4 
R502 

MARTIN- HOU-Gleict'lJng / 6 / 20 

21 
22 
23 
24 
25 
26 
27 
28 

R12 BAEHR und HICKEN / 7/ 3 

5CO z ALTUNIN bzw.UIPAC / 8 / 

He ZEDER BERG / 9/ 6 

Na PEE /10/ 7 

Nz 
He 

°2 
trockene Luft 
CH~ 

C2H6 
CzH. 

Einhe itliche Zustand5g1. /11/ 12 
13 
14 
15 
16 
17 
18 

I15 Stoffe Mode 11 des halb idealen 
Gases tur Verbrennungs­
rechnungen 

wend~ngsfälle wurden 
für den in der Ener­
~ietechnik am häufig­
sten vorkommenden 
Arbeitsstoff Wasser 
f~uf Form~lier~ngen 

aufgenommen. 

1.3. Berechn~ugsweg 

Ausgehend von stoff­
spezifischen Zustands­
gleichungen. in red~­
zierter Form 
X,G,S = X,G',s(f>ltJ-) 
bei technischer For­
m~l ierung bzw. 
fl )0') [, ::. ß I G') (. ( ~ J x: ) 
bei physikalischer 
Form~lier~ug sowie 
der Dampfdr~ckf~nk­
tion ~s=(Js(t}s) 

(Bild 1, Ebene V) 

werden alle thermo­
dynamischen F~nktio­
nen ~nd Differential ­
q~otienten mittels 
Iterationen ~nd n~­

merischer Differen­
tiation in den UP der 

Ebene 111 stoffunab­
hängig berechnet. 
Diese Vorge he nswe i ­
se hat sich bewährt, 
da im li-egensatz z~ 

andere n Methoden 
(vgl. /13/) die ther­
modynamische Konsi­
stenz der berechne­
ten Größen ~nmittel­
bar gesteuert wer­
den kann. 



Das BiLd 2 zeigt exem­Ebene 
1 

! Abgänge zu plarisch den internen 
weiteren 
Zus tandsfunktionen Berechnungsweg des UP 

TEVOPSn	 Reduzierungs-UP TVPSRE für die Funkt io-
T,v,x=T ,V,X (P, S) ne n -u I XI X = "" I XI >< U\ er ) . 

i I 

Im dargestellten Bei­m	 Berechnungs- UP TVPSRE 
spiel werden zunächstIl, X,X =", X X lI1,<J) 
vom gegebenen Druck aus­
gehend die zugehörigen

ril	 Reduzierungs-

Startwert-,
 Grenzkurven-Entropien 

, L __ -,
 

L ....J berechnet und mit der
 
Kon stanten-UP 

I I 

n=9 
Abgänge zu gegebenen verglichen.1~toffunobhQn9i9 weiteren ---- -- ---­

~tofhiPezifi5ch Arbeitsstoffen	 Anschließend finden die 
eigentlichen Berechnun­
gen i~ Ein- oder Zwei­
pha sengebiet statt. Um 
uneffektlve, verschach­

n,G",& =fl~.xJ telte Iterationen zu 
vermeiden, sind die Al­

Bild 1. Ausschnitt aus dem Stoffwert-Pro­ gorithmen getrennt für 
grammpaket des vrn Thermodynamik mit technische und physika­dem Beispiel der Funktionen T,v,x =
 
T,v,x(p,s) für Wasser nach IFC 1968 lische Formulierung der
 

Zustandsgleichungen geschrieben. (Der interessierte Leser sei auf eine
 
ausführliche Beschreibung in /1~/ und /15/ verwiesen.)
 

1.~. Iterationsstartwertgleichungen
 
Aus der Tatsache, daß alle Funktionen, deren Va~iablen nicht mit den
 
gegebenen Größen der abgespeicherten Zustandsgleichungen übereinstim­

men, iterativ berechnet werden, resultiert sofort die Frage nach den
 
zugrunde gelegten Anfangswerten, von deren Genauigkeit die Effektivi­

tät der Berechnung entscheidend abhängt. In /1~/ wurden für alle der
 
in Tabelle 3 zusammengestellten funktionellen Abhängigkeiten stoffun­

abhängige Näherungen bereitgestellt (vgl. dazu auch /1/, /15/ und /16/).
 

1.5. Erfahrungen mit verschiedenen Zustandsgleichungen für Wasser 
Bei der Berechnung thermodynamischer Prozesse steht neben der mathe­
matischen Modellierung der Bauteile immer das Problem der Berechnung 
der benötigten Stoffwerte. Bezüglich Wasser liegen auf Grund umfang­
reicher Untersuchungen und praktischer Rechnungen im WB Thermodynamik 
viele Erfahrungen vor. Wie in /17/ ausführlich berichtet, sind hin­
sichtlich Rechenzeit und Speicherplatzbedarf für die einzelnen Formu­
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• X', X· and G", (J' out of the • G', G'" out of the test of phases 
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Bild 2.	 Veranschaulichung des iterativen Berechnungsweges am 
Beispiel T,v,x = T,v,x(p,s) 

lierungen die in Tabelle ~ gezeigten Relationen zu beachten. 

~~~--L__
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Tabelle 3. Zusammenstellung der für die iterativen Berechnungen
benötigten Startwertgleichungen 

Thermodynamic 
funetions of state 

T = T (ps ls s 

v = v (p,T, x) 

P,X = P,X (T,v)
 
T x = T x (p v I
 

, 1 I 

~~~=p,v,~(T,-s-)- ­

P,V,X=P,v,x(T,h) 

Iterate initial equatio_n_s_n_e:.-e=-d_e=-d_--r- _ 
One phase region Wet ~apour region 

PF TF PF TF 
I I- I - f"=~Ul)t~=~((j) ----- 1s ~ S S 5 S 

.. - . -- t - ­

X=X(IHl) X'=x"(j lt)' - --	 - ­, \	 S' 5 I 

X' = X'(I\, Ils )1 

- I () = (j(~'X~1 --	 f -- --­
"" - ~((\ X) "" = ,,({l X) --- ! --- - - i -- ­

I I I 

X~X(",(J)-O=(j(~~~) --- -j ~-~ - ----=-- 1 ­
X·X(~,E.) I\-(\(O,E) -- ----- -- - ­

p,T,x=p,T,x (v,s) ,,"=v(X,cr)" =))(X,G) 

fl = (j (X cr) 
, 

,,"s·"s(X,G) 
x· = x., (X. G )

' 

"s="s(X,~) ~s="s(X') 

~ =~ I X·)
5 S \ 

"",-]),lX') 
\} - -~ I X")

S Us \ 
p,T,x = p,T, X lv,hl ,,= "(X,E)I"" = \}(X,E) ~9 ="s(X,EJ \}5· "'s(X,E) ""9= ~s(X') ~s- ",P::') 

n =rl(X,E.) X"=X"(X,E.) "s·"s(X') "5=~5(X') 

~,~, 'J(-~T~v,x ( P, s) - 'l~--~(n,()) r "" = ~Il ,cr) - - ­ -­ ~~- - ~--
X = X(fl,G) 

T,v,x= T,v,x (p,h) " - ,,(n,E) I" ­ it(Il,t.) 
X = X(1l,E! 

p,T,v,x = p;r,~,x(sJh)t lT =~G",E) 1-lt·\liu,E) "s = ~s (G,E:) "52 "'s(6",E.) 1"5. "1O(<t') "5 =­ \r5 (er' ) 

X -X(o,E) ß·fl(G",E) XII = XU(o,E.) X'· X'(<J') 

lt5 = "5 (G") lrs - "5 (<3") 
X,"=X"(cr") 

n= -.e... ~=L x- Y....-. PF - physical	 1formulatlonPk Tk 
Vk 

TF-technical I 
G' =sTk h 

s - saturation	 c.urveE. = -P-VPk-Vk k	 k , - bOlling curve "- dew curve 

Tabelle ~.	 Vergleich verschiedener Zustands­
gleichungen für Wasser bei ihrer 
Anwendung in thermodynamischen
Prozeßberechnungen 

IFe 68 IFC 67	 RIVKIN VOl60 HAAR 

1.	 Calculation time 

- equations state 100 °/0 84°/0 26 °/0 49°/0 =315°/0 

- calculations of 
processes 100 °/0 60 °/0 15 °/0 25°/0 ::400% 

2. sto rage capacity needed 

- equations of state 100 °/0 90 °/0 25 °/0 30°/0 50°/0 

- programme set 100 °/0 98 °/0 91 °/0 930/0 95°/0 



• 2. Die Anwendung des Stoffwert-Programmpaketes 

2.1. Thermodynamische Prozeßberechnucgen 
Konzipiert wurde das Stoffwert-Programmpaket u~ter dem Zwang, möglichst 
effektiv Stoffdaten für thermodynamische Prozeßberechnungen auf' EDVA 
bereitzustellen. Diese Nutzung des Programmpaketes als "Black Box" bei 
Beachtung der in 1.1. und 1.2. gegebenen In~t"ormationen steht auch ge­
genwärtig noch an voraerster Stelle. Hauptergebnis ist u.a. das Pro­
zeßberechnungs-Programmsystem /1e/. 

Jedoch wurden mit aer Weiterentwickluoe der EDV insgesamt und der Ein­
führung der interaktiven Arbeitsweise des Ingenieurs weitere Forschungs­
richtungen (Bild 3) begonnen. 

Thermodyncmic cclculction 
of processes by electronic 
data processing 

Immediate generation ofProgramme set of materialDevelopment 01 material 
r- vapour charts by electronicdata soft ware for micro- I--- charakteristics
 

data processing
computers 

I 
I	

I1 
I 1----------, l	 l ~I I I	 :I 

Data bank system
 
state diagramms byelectronic
 
Immediate generation of 

Closed
 
data processing
 

Dialog 
processlngprocessing 

I 
( )/

I

/ 
I 

~U 
o	 / / 

9
 
Display
 

Bild 3. Die Anwendung des Stoffwert-Programmpaketes im WB Thermodynamik 

2.2. Berechnung von Dampf tafeln
 
Auch gegenwärtig stellen Dampf tafeln mit den benötigten Stoffwerten
 
wichtige Arbeitshilfen des Wärmetechnikers dar. Es kommt deshalb da­

rauf an, sie effektiv und möglichst fehlerfrei bereitzustellen.
 

Im WB Thermodynamik wurden spezielle Programme entwickelt, mit denen 
die Wasserdampf tafel nach lEe 1968 /2/, als erstes publiziertes Er­
gebnis, unter Nutzung des Stoffwert-Programmpaketes druckreif erzeugt 
wurde. Folgende Tabellen können uaabhängig vom Stoff berechnet und 
gedruckt werdenz 

h llV I V" Si 5" 1'"'1' r f(ps) bzw. f(T )) I , , I I	 s 
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1 aS laS I (Js 
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-
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PS) 

v,5,h = f(PIT); 

CpJT"}IAIPrlQS = f(PIT) i 

(~p\
\aT)v J 

(JJs) 
\ uT v 1 
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\ () V ) T 

_ 
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2.3. Erzeugung von Zustandsdiagrammen 
Einher mit der Übernanme vieler Logik- und Berecnnungsprozesse des 
heutigen Ingenieurs durch schnell verfügbare Rechner wächst die Ge­
fahr, Gesamtzusammenhänge, mögliche Vereinfachungen und die Kritik 
an den "selbstverständlich" berecnneten Ergebnissen aus den Augen zu 
verlieren. Daraus resultierend erscneint es den Autoren notwendig, 
auf die in diesem Zusammenhang wacnsende Rolle von Zustandsdiagrammen 
verschiedenster thermodynamischer Größen, auch mit bisher nicht üb­
lichen Koordinaten und Parametern,zu verweisen. Sie schnell - als 
Dienstleistung für den Wärmetecnniker - maschinell zu erzeugen, ist 
eine, wie die Resonanz der Praxispartner zeigt, notwendige Aufgabe. 

1. Teil - Datenbereitstellung Bild 4- ze ig t da S im WB 
DABERE 

Thermodynamik verwirk­
lichte Prinzip der Zu­
standsdiagrammerzeugung. 
Dieses Programmsystem 
ist in der Lage, Diagram­
me mit beliebigen Koor­
dinatenkombinationen und 
beliebigen Parametern 
der Größen gemäß Tabelle

2. Teil - Realisierung der Zeichnung 

Engobe des 
A~Sdoten­

satzes 

Sortierung bzw 
Interpolation der 
Isoliniendaten 

Berechnung der 

Ausgangsdoten ­
sötze 

exl. 
Specher 

ext. 

Speicher 

ZEIC H 

Zeichenarchives
 
Koordinatennetz
 
Grenz kurven 
Isolinien 

Ausführung der 
Zeichnung 
(offlinel 

1 unabhängig vom Stoff zu 
berechnen und zu zeichnen. 
Ausgehend von mit dem 
Stoffwert-Programmpaket 
berechneten Ausgangsda­
tensätzen (als Funktion 
von p,T und x) werden 
alle Isolinien extern 
interpoliert und schließ­Bild 4-. Prinzip der Zustandsdiagramm­


Erzeugung mit EDVA Lich offline gezeichnet.
 



• (Weitere Informationen enthält /19/.) 

2.4. Datenbankkonzept und Software-Entwicklung für Mikrorechner 
Um den großen Informationsgehalt des Stoffwert-Programmpaketes be­
quemer und schneller für die verschiedensten Nutzer zugänglich zu 
machen, wird im WB Thermodynamik gegenwärtig an einer Konzeption für 
ein Datenbanksystem gearbeitet. Neben einer für den Dialogbetrieb 
über Terminal geeigneten Variante wurde eine für die Stapelverarbei­
tung vorgesehen. 

Der zunehmende Einsatz von Mikrorechnern sowohl bei der Projektieruc.g 
als auch bei Aufgaben der Betriebsführung von energiewandelnden An­
lagen und Prozessen führte zu zahlreichen Anfragen aus der Industrie 
nßch vereinfachten Zustandsgleichungen. Es wurden deshalb Forschucgs­
arbeiten mit dem Ziel begonnen, ein stoffunabnäc.giges Programmsystem 
zur Entwicklung von Zustandsgleichungen vorgegebener Genauigkeit in 
gewünschten Zustandsbereichen unter Nutzung des Stoffwert-Programm­
paketes zu erarbeiten. 
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