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WAREG — Ein Programm zur nutzerorientierten Erzeugung thermophysikalischer
Stoffwert-Berechnungsalgorithmen fiir thermodynamische und
thermohydraulische ProzeBmodellierungen
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(E 11.00) INIS DESCRIPTORS:

w codes: M1; thermodynamics: M2, Ql; hydraulics: M3
Q1; mathematical models: Q2, Q3; computer calculations;
regression analysis; optimization; vapors; liquids; density ;
enthalpy; entropy; free energy; free enthalpy; specific
heat; thermal conduetivity; vapour pressure; viscosity.

Vorgestellt wird ein Lisungsweq zur Erzeugung von verein-
fackten Stoffwertalgorithmen, die den beschrdnkten Ressour-
cen kleiner Computer hinsichtlich Speicherplatz und Rechen-
geschwindigkest gerecht werden. Er besteht in der Herstellung
von Polynomen wund anderen einfachen mathematischen
Funktionen mit ciner Modifikation der schrittweisen Re-
gressionsanalyse  mit  antegrierter  Ansalzoptimierung wvon
Wagner. Das auf dieser Basis entwickelte Programm
WAREG gestattet w. a., optimierte Gleichungen fur alle
interessierenden funktionellen Abhdngigkeiten thermophysi-
kalischer Zustandsgriflen in einem geforderten Zustundsbe-
reich und bei vorgegebener Genauigkeit zu genmerieren. Mt
WAREGQG erstellte Algorithmen ermdiglichen eine effektive
Stoffwertbereitstellung in thermodynamischen wund thermo-
hydraulischen Modellierungen von Kernreaktoren einschlief-
lich der Kuhlmittelkreisliufe. Sie sind insbesondere fur
instationdre Berechnungen geeignet.

1. Einleitung

Die rechnergestiitzte Projektierung, Optimierung und Be-
triebsfithrung sowie insbesondere die sicherheitsrelevante
Vorausberechnung kerntechnischer Anlagen verlangen eine
immer genauere thermodynamische und thermohydrauli-
sche Modellierung der ablaufenden Prozesse. Fiir alle
hierzu notwendigen Berechnungen sind Algorithmen mit
den thermophysikalischen Stoffdaten der verwendeten
Arbeitsmittel eine unabdingbare Voraussetzung. Oder

') Anschrift: Mommscnstrafle 13, Dresden, DDR-8027.
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anders ausgedrickt, stets missen zwei Bausteine vorhanden
sein:

1. Programme fur ProzeBmodelle,
2. Programme mit Stoffwerten.

Ein méglicher Lisungsweg zur Bereitstellung solcher Stoff-
wertalgorithmen besteht in der Approximation von Poly-
nomen oder anderen geeigneten mathematischen Funktio-
nen fir alle benstigten thermophysikalischen Zustandsab-
hangigkeiten [1, 2]. Als Datenbasis kénnen genaue Zu-
standsgleichungen dienen, die fiir die wenigen in Betracht
kommenden Arbeitsfluide vorliegen. Zu erfiillen sind dabei
in erster Linie die sich aus der ProzeB8modellierung ergeben-
den Forderungen nach dem zu erfassenden Zustandsbereich
und der Genauigkeit. AuBlerdem sollten die aufgestellten
Beziehungen bei Einhaltung der genannten Vorgaben cine
minimale Anzahl von Termen und Koeffizienten besitzen,
um bei threr Anwendung geringste Rechenzeiten zu garan-
tieren.

Als das fiir die Lésung dieser Aufgabenstellung besonders
geeignete Verfahren erscheint die schrittweise Regros-
sionsanalyse mit gleichzeitiger Ansatzoptimierung von
Wagner [4, 15]. Dartiber hinaus wird die davon abgeleiteto
verfeinerte Rechenvorsehrift von De Reuck und Armstrony
[5, 6] herangezogen.

Bei der Programmierung zeigto sich, daB gegentiber
[4]...[6] erhebliche Vereinfachungen méglich sind, dic
sich gravierend auf den Speicherplatz- und Rechenzeit-
bedarf des Verfahrens auswirken.

Im entstandenen Programm WAREG [7 ... 9] sind diese
Verdnderungen realisiert.

2. Probleme der Stoffwertbereitstellung in kerntech-
nischen Berechnungen

Fir die Berechnung der nuklearen Anlagensicherheit wer-
den zunehmend international empfohlene Thermohydrau-
likprogramme, z. B. RELAP4 [10], RELAPS5 [11], TRAC
[12], genutzt. Diese fir die Beschreibung des Tran-
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sienten- und Storfallverhaltens geeigneten Programme be-
nétigen fast den gesamten Hauptspeicher von groBen
EDVA wund lasten sic auch hinsichtlich der Rechenge-
schwindigkeit nahezu aus (vgl. [13], [14]).

Einen entscheidenden Einflufl sowohl auf den Rechen-
zeit- als auch auf den Speicherplatzbedarf solcher thermo-
hydraulischer ProzeBmodellierungen haben die verwende-
ten Stoffwertalgorithmen. Da sie in den innersten Itera-
tionszyklen der Orts- und Zeitdiskretisierungen berechnet
werden miussen, wirkt sich 1hre Effektivitat besonders
gravierend auf die gesamte Modellierung aus. Eigenen Er-
fahrungen nach sind etwa 709, der Rechenzeit einer in-
stationéren Prozelmodellierung fiir die Stoffwertberech-
nung zu veranschlagen. Aus dieser Tatsache resultiert die
maBgebliche Bedeutung der Stoffwertbereitstellung auch
in neu zu entwickelnden Programmen,

Einerseits sind Algorithmen gefordert, die hinreichend
genau und an den Phascengrenzen sowie in ihren Vor- und
Rickwirtsfunktionen thermodynamisch konsistent sind.
Andererseits aber miissen sie so einfach sein, dafl sie in
bezug auf Speicherplatz und insbesondere Rechenzeit die
ProzeBberechnung nicht gefdhrden. Diese Problemstel-
lung sollte keinesfalls unterschitzt werden. Die existieren-
den genauesten Zustandsgleichungen fiir die in der Kern-
energictechnik zum KEinsatz kommenden Kiihlinittel Was-
ser, Natrium, Helium und Kohlendioxid (z. B. [21], [24],
[26], [27] fur Wasser) erflillen zwar die zuerst genannten
Forderungen, sind aber hinsichtlich Rechenzeit und Spei-
cherplatz unbrauchbar.

Folgende Aspekte der Modellierung kerntechnischer An-
lagen kommen jedoch der Lésung der formulierten Aufgabe
entgegen:

1. Wahrend die vorliegenden genauen Zustandsglei-
chungen zumeist das gesamte fluide Zustandsgebiet bzw.
groBe Teile davon beschreiben, sind die hier zu erfassenden
Zustandsbereiche crstens bekannt und zweitens relativ
eng begrenzt.

2. Die Qualititsforderungen an die Stoffwertalgorithmen,
wio maximaler relativer Fehler, Abweichungen von der
Konsistenz u. ., sind differenziert in Abhdngigkeit vom
Jjeweiligen Prozell, der modelliert worden soll.

Damit verringern sich die Informationen, die die Zu-
standsgleichungen beinhalten missen, wodurch Verein-
fachungen moglich werden.

Weitergehende Ausfithrungen zu dieser Problematik und
eine Diskussion der im WB Thermodynamik der TU Dres-
den beschrittenen Losungswege (Abb. 1) sind in [1] ... [3]
enthalten.

3. Approximation von vereinfachten Zustandsglei-

chungen

Wie Abb. 1 zeigt, besteht eine mdogliche Vorgehensweise in
der Approximation der vorliegenden genauen Zustands-
gleichungen durch vereinfachte Gleichungen. Hierfiir gibt
es eine Vielfalt mathematischer Verfahren, auf die aus
Platzgriinden in dieser Arbeit nicht niher eingegangen
werden kann. Es sei jedoch auf [7] verwiescn.

Im vorzustellenden Lésungsweg kommt eine quasiline-
are diskrete Approximation zur Anwendung, wobei die
Berechnung der Regressionsdaten mit zur Verfiigung
stchenden genauen Zustandsgleichungen erfolgt. Der An-
satz flir eine, bei thermodynamischen Zustandsabhangigkei-
ten vorliegende, zweidimensionale Approximationsfunktion
/ der Variablen x und v lautet

M
s "’M) = 2 "/i‘P’L(-T, 2/) s
1

=

Ty, ay, ... (1)
mit @4(x, y) als sogenannten Basisfunktionen. Die linearen
Parameter a; werden iiber dic Minimierung der Fehler-
quadratsurmnme nach Gauf

N
FQS = X [F(wn yn) — [(@as Yno @y oo s apy)]? — Min
n=1
(2)
berechnet. Darin bedeutet F die zu approximierende Funk-

tion. N mit F berechnete Regressionsdatenpunkte (x, ¥a)
werden benutzt. Es ergibt sich das Gleichungssystem

N N N
2 o1aFn=a; X p1a91a 1+ 2 X @10920
n=1 n=1 n=1
N
+ ot oay X 91aPan
=1
N N " N
2 Pontn = ay X anpia + 9y P2nP2n
n=1 n—1 n=1
N

(3)
e ay X P2nP pin s
n=1

N N
,
Pann = a1 X PamPin + 2 X OunPon
1 n=1 n=1

-
=

n=

N
o+ oy X Oua®Pin s
n=1

wobei Nebenbedingungen und Ableitungen, die zuséitzlich
beriicksichtigt werden kénnen, aus Griinden der Uber-
sichtlichkeit hier nicht aufgenommen wurden.

VEREINFACHTE STOFFWERTBERECHNUNG

{ |
Iteration von cinfachen
Zustandsgleichungen bzw.
Kombinatiou mit Niherungen

Interpolation aus abgespeicherten
Stiitzwerten (Splineinterpolation)

approximicrte Polynome
und andere Funktionen fiir
alle Abhangigkeiten separat
(Verfahren von Wagner und
nichtlincarc Regression)

ZINLSTELLUNGEN

4
Programmsystem zur
auntomatisierten Berechnung
optimierter Stiitzwerttabellen

schnelle 1’C-Versionen als
Standard im technischen
Zustondsbercich

+

Programmsystem zur
Approximation optimierter
Funktionen

— fiir Wasscr nach IKC 1967
und VDI 1963

— fir Luft

— fiir ideale Gase

— im vorgegebenen Parameterbereich (Flitssigkeit, Dampf, Nagdampf)
— bei vorgegebener Genauigkeit
— bei quantitativer Beriicksichtigung der Konsistenz

unter Nutzung des Stoffwertprogrammpaketes des WB Thermodynamik

Abb. 1. Tm W Thermodynamik beschrittene Losungswege fiir eine vereinfachte Stoftwertbereitstellnng
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4.  Eine Modifikation fiir die Regressionsanalyse von
Wagner

Dern Ziel, die Approximationsfunktion fir die im Abschnitt
2 gestellten Forderungen so weit wie moglich zu verein-
fachen, kommt ein Regressionsverfahren sehr nahe, das
gleichzeitig einen optimalen Ansatz f(z, y, a,, ... , ag) sucht.
Dieser ist dadurch gekennzeichnet, daB am Ende alle
beteiligten Basisfunktionen einen wesentlichen Beitrag zur
Darstellung des geforderten Funktionsverlaufes leisten,
d. h. ihre Anzahl minimiert ist. Ein Verfahren mit diesen
Eigenschaften wurde von Wagner [4] vorgeschlagen und
fiir die eindimensionale Regression von Dampfdruckglei-
chungen [15] erfolgreich angewendet. De Reuck und Arm-
strong [5, 6] verfeinerten die Methode und benutzten sie
zur Erstellung von thermischen Zustandsgleichungen. Da-
mit war der Ubergang zu den in der Realstoffthermody-
namik relevanten Flichenproblemen vollzogen.

4.1. Algorithmus nach Wagner

Fur M vorgegebene Basisfunktionen (BF) existieren genau
2M _ 1 mogliche Linearkombinationen (LK), die getestet
werden milten, um die giinstigste Verknupfung beziglich
Fehlerquadratsumme und Basisfunktionsanzahl herauszu-
finden. Das realisierte Grundanliegen des Verfahrens be-
steht nun darin, dall eine gezielte Suche durchgefiithrt und
dadurch eine vollsténdige Berechnung jeder Variantc um-
gangen wird.

Da die Rechenregeln der rekursiven Vorgehensweise in
[4] ausfuhrlich angegeben sind, sollen hier nur folgende
Anmerkungen gemacht werden:

1. Das bei der Minimierung der Fehlerquadratsiimme (2)
entstehende Normalgleichungssystem (3) wird durch die
an die erste Stelle gesetzte Zeile

N N N
errl*'ZFn‘Pln_’_ ZFn‘PQn_{_ +2F1l‘p’lln

’ ) (4)

0[(7(7, r

Spaltenindex
Zeilenindex

%\1&&

erginzt. Es entsteht die in Abb. 2 dargestellte Ausgangs-
matrix «.

2. Zur Anwendung kommt der GauB-Algorithmus, wobei
die Schaffung des gestaffelten Gleichungssystemes in Ein-
zelschritte zerlegt wird. Die Umformungen erfolgen in dor
Art, daB3 jeder Schritt die Aufnahme einer Basisfunktion
in eine aktuelle Linearkombination simuliert. Alle Umform-
schritte der Zeilen der Matrix « werden parallel dazu in
einer zweiten Matrix ¢ der gleichen GréBe (Abb. 2) durch-
gefiihrt, die zu Beginn als Einheitsmatrix vorgegeben wird.
Bei Anwendung der Regeln fiur die Aufnahme einer Basis-
funktion in der Matrix « auf die Zeilen der zweiten Matrix ¢
ist es somit moglich, auch eine Basisfunktion aus der aktu-
ellen Linearkombination zu eliminieren.

3. Nach jedem Schritt sind die Koeffizienten a; (¢
=1, ..., K) der aktuellen Basisfunktionen direkt in der
Matrix ablesbar.

4. Werden alle Umformungsschritte formal auch auf die
hinzugefigte Zeile (4) angewendet, ist es mdoglich, auf der
linken Seite dieser Zeile die Fehlerquadratsumme der
aktuellen Linearkombination zu entnehmen.

Es sind somit nach jedem Aufnahme- und Eliminierungs-
schritt alle fiir die Entscheidungen nd&tigen Parameter
direkt aus der Matrix ablesbar. Dadurch ist es méglich,
den Suchablauf effektiv zu gestalten. Insbesondere kann
die Auswirkung der Aufnahme oder Eliminierung einer
Basisfunktion auf die Fehlerquadratsumme durch die allei-
nige Umformung der interessierenden Matrixelemente
tiberprift und somit ein entsprechender Umformsechritt
,simuliert’ werden. Tab. 1 beinhaltet die bisher verbal
beschriebenen Rechenregeln fiir den (r 4+ 1)-ten Umform-
schritt.

Die Vorgehensweise zur Realisierung dieser Schritte ist
aullerdem im Ablaufschema von Abb. 3 veranschaulicht.
Dargestellt ist die Verkettung der noch zu erlduternden
Grundelemente des Suchalgorithmus 1 ...
an de Reuck/Armstrong [5).

Den fir die Aufnahme oder/und Eliminierung einer Ba-
sisfunktion zu fillenden Entscheidungen liegen zwei Tests
zugrunde:

7 in Anlehnung

L Matrixwert noch dem r-ten Umformschrift

2

2 g\\\\

/////

/W/

Abb. 2

200

. Ausgangshelegung der (r = 0) Regressionsmatrizen fiir den Suchalgorithmus nach Wagner
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Tab. 1. Rechenregeln fiir den (¢ + 1)-ten Uwiformseliritt der Regressionsmatrizen « und ¢ im Suchalgorithmus nach Wagner

Ttegeln nach Wagner

i=k j*+k
Nyt
i =1I Nl = 1 Fijyrel = ;‘T
kv
(X,‘k’
ik *j 1 = 0 if,red = Nijyr T a‘ & Skj, 1
kk, 1
Aufnahme einer Basisfunktion
i Sij, 11
i=k &j,ril = okk &y el = —0?
cky T ) T
. iy 1 ik, 1
T £k &jrpl = Eipyr+l = Cijr T T €kj, 7
gk, 7 Ckkyr
. %ijyr
i=1k Sirbl T . Xjrpl = EkT
&k, T )
Eijvr €k, r
i +k Oy = —_— Yf el T Y T ki,
Fyr+1 ‘Ekk)r ij, 1 iy T Ekk,r 7184 o .
Fliminicerung ciner
£ Basisfunktion
- N __ _thT
=k TR | Ejrel = P
, T
t+k Elj el = 0 G041 = &g — E;l: Ekj,r
B7ieT | ! 1. Bilden die Basisfunktiionen der aktuellen Lincarkom-
- | bination oin Gefuge, aus dem ohne signifikante Vergro3c-
7 H—- | rung der Fehlerquadratsumme Funktionen entfernt wer-
‘| | den konnen (Abb. 3, 6)? Es wird der F-Test an Hand der
| Iisher-Verteilung durchgefithrt.
| 2. Sind die Basisfunktionen der aktuellen Linearkombi-
Z g | nation, jede fur sich, signifikant und hat demnach der zu-
! ‘ gehorige Koeffizient einen deutlich von Null verschicdenen
\ | Wert (Abb. 3, 2) ? Dicse Frage wird mit dem 7'-Test nach
3 19 | Gosset (Student-Verteilung) beantwortcet.
| | Dic Reaktionen des Algorithmus sind folgende:
: 4 P . . N . .
! | 1. Ist cine Basisfunktion im Ergebnis des 7'-Tests nicht
| “ signifikant, wird sie aus der Linearkombination eliminiert
| gtz (Abb. 3, 4).
I | 2. Aufgenommen wird immer diejenige Basisfunktion,
I ‘ welche im Vergleich zu den nicht in der Linearkombination
: l cnthaltenen die Fehlerquadratsumme am stdrksten ver-
| ringert (Abb. 3, 1).
l | 3. Fallt Test I positiv aus, wird jede Basisfunktion der
| | | aktuellen Linearkombination probeweise gegen jede der
. PHASET |  PHASE2 | PHASEZ | nicht enthaltenen ausgetauscht. Die Tauschvariante mit
~ = nein der deutlichsten Verringerung der Fehlerquadratsumme
wird durchgefihrt (Abb. 3, §).
/a

Abb. 3. Schema der verfeinerten Regressionsanalyse nach de Reuck/

Armstrong

s

Gibt es cine Basisfunktion, di¢ bei Aufuahme in die Lincarkombination

di¢ ¥Felhlerquadratsumme verringert ? (Gegebenenfalls wird dic Basis-
funktion mit der deutlichsten Verringerung sofort aufgenommen.)

[y

Ist dic Signifikanz der am wenigstensignifikanten Basisfunktion kleiner

als ein vorgegebener Festwert? (= Gibt es eine insignifikante Basis-

funktion ?)

3 War dic insignifikante Basisfunktion schon vor der Aufnahme der
letzten Basisfunktion in der Lincarkombination ¢

N

=

Eliminierung der insignifikanten Basisfunktion.
Gibt es cine giinstige Tauschvariante ¢ (Basisfunktion in der Linear-

kombination gegen cine nicht cnthaltene Basisfunktion) (Gegebencen-
falls wird der Tausch sofort ausgefiihrt.)
6§ Kaun man dic schlechteste Basisfunktion cntfcrnen, ohne daf3 sich
die Fellerquadratsumme wescntlieh idindert? (Gibt es Interkorrela-

tioncn 7)

-~
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Eliminierung der am wenigsten einflulreiehen Basisfunktion.

4. Gelingt durch den Austausch keine Verringerung der
Fehlerquadratsumme, wird die am wenigsten signifikante
Basisfunktion eliminiert (Abb. 3, 7).

4.2. Modifikation

Eine Vereinfachung der Umformregeln, wie sic in Tab. 1
aufgefithrt sind, konnte erreicht werden, indem:

1. die beiden Matrizen &« und € zu einer Matrix E zusammen-
gefaflt und

2. die Umformungsregeln in ihrer Reihcnfolge so ange-
ordnet wurden, daB3 es nun mdoglich ist, die Werte der
Matrix sofort durch die neu berechneten zu iiberspei-
chern.
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Tab. 2. Vereinfachte Rechenregeln fiir den (» + 1)-ten Umformsechritt der zusammengefaiten Regressionsmatrix R

Nr. Betreffende Indizes Regel
I II
1 0<i<=Mundi +k R R Rix, Ry, s R ® R, Ry,
i . o1 = Byj . — — T g1 = Ry, — T
0 =j<Mundj +k i, J Rkk,r if, Tt ij, T Rkk,r
2 i=k & Ryj,» » Ry,
i j i+l = iyl =
0<j<Mundj + % iyt Rux, Kida R,
3 0<j<Mundi+k Ru,, Ry,
P =k Rijpp1 = — Ry orp1 = + -
i=k Ry . hr By,
4 t =k R . 1 R 1
_ el = F—— Gl = —
3 I tjy, T+ Rkk,f i, T+ Rkk, .

® QS = Ry r11

e falls s-t¢ BF in aktucller LK (nach decr Umformung): ay = Reg 1

Tab. 3. Modifizierte Reehenregeln fiir den (r -+ 1)-ten Umformschritt des Regressionsvektors R*

Nr. Betreffende Indizes Regeln
1 0<isSMundi +k Bl poss = Rigr — R, 0, Big, 9,
3 y y ty s 1), T
0=j=i undj +k ! ! Ry,
2 ik . Rig,p,ri1 = Bt
0=Zi=M i+k 7 Rk by, r
3 i=k Rt 1
j = L, el T R
k G Ry, 0,
i* o Li*j* = {max (i*j*)  [max (i%j*) + 11} + miu (%, j*)
—
01 2 3
oo L% j*) =~ e FQS,.,, = Ry .1
1l o2
2 e falls s-te BF in aktueller LK nach der Umformung
G 7 g 9 L(S, 0)y7+1
Die neue Matrix I2, lauten. Der einmal zugefiigte Faktor bleibt orhalten, da
o 2 » in den beiden Summanden von (6) und in (7) je ein Eloment
00 01 oM der Spalte & steht. Dies in die Rechenregeln einbezogen,
Iy, Ry Ry (5) ergibt dic in Tab. 2, Regel II aufgefiihrten Beziehungen.
: : : Sie enthalten jotzt die Symmetriebedingungen. Damit wird
Rayo R Barar es méglich, nur die untere Dreiecksmatrix von IR mitzu-

deren Elemente gemdil (3) und (4) analog zur Matrix « zu
bilden sind, wird jotzt nach den in Tab. 2, Regel I zusam-
mengefafiten Gleichungen umgeformt. Es ist ersichtlich,
dal} fir die Aufnahme und Eliminierung der Basisfunktion
k jetzt gleiche Rechenregeln existieren. Die Information
uber die Zusammensetzung der aktuellen Linearkombina-
tion muf} jedoch gesondert mitgefithrt werden.

Ziel einer weiteren Modifikation ist ¢s, die nach der Auf-
stellung vorhandeno Symmetrie der Matrix auch wihrend
der Umformschritte zu erhalten. Bei den Umformungen
nach Tab. 2 treten Asyrnmetrien nur auf Grund des nega-
tiven Vorzeichens in der dritten Regel auf. Eine Korrek-
tion kann orfolgen, indem jeweils die k-te Spalte vor An-
wendung der Umformregeln it (—1) multipliziert wird.
Das 1st méglich, da in cinem beliebig folgenden Schritt,
falls die g-te Basisfunktion aufgenommen werden soll, die
Rechenregeln fiir dicse Spalte

R v Run 0<i< M,
Rigri1— Rigp — _]/{LL’” fiar {L ; . = (6)
qq,r ’
und
B r
Btrp1 = 5 (7
T Ry s
202

fithren. Die Abspeicherung kann platzsparend in der Vek-
torform

i 4 1)

2

R = Ry mit  L(i, j) i =i (8)
erfolgen.

In Tab. 3 sind die als Ergebnis aller Modifikationen or-
haltenen Rechenregeln fir die Aufnahme und Eliminie-
rung der k-ten Basisfunktion bei Verwendung des Regres-

sionsvektors R* zusammecengefaBt.
4.3.  Schlupfolgerungen

Das jetzt vorliegende Losungsverfahren zeigt eine engo Ver-
wandtschaft mit dem Austauschverfahren. Es gelang in
bezug auf die Losung des Normalgleichungssystems gegen-
iber der Ausgangsversion [4] eine Verringerung des be-
notigten Speicherplatzes auf ein Achtel. Dicso Vercinfa-
chungen bewirken gleichzeitig eine Verringerung der Run-
dungsfehler und der Gesamtrechenzeit fiir die Regressions-
analyse auf 309,. Der Programmieraufwand bei Neuerstel -
lung des Algorithmus verringert sich um etwa die Halfte,

Kerncnergic 32 (1989) 5
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>

9. Das Programm WAREG

Der beschriebene Algorithmus ist das IKernstick des Pro-
grammes WAREG. Da als Datengrundlage das Stoffwoert-
programmpaket des WB Thermodynamik [16 ... 20] dient,
sind zur Genericrung vercinfachter thermophysikalischer
Zustandsgleichungen nur folgende Angaben notwendig:

1. Kennzahl des Stoffes im Stoffwertprogrammpaket,

2. Kennzahl fiur dic gesuchte funktionelle Abhangigkeit,

3. Eckpunkte bzw. Funktionen (einschlieflich Grenzkur-

ven) fir die Festlegung des Zustandsbereiches durch
cinen Polygonzug,

4. GroBen, fiur die Daten in die Regression einflieBen sol-
len,

. Angaben zum Rastor fir die Berechnung der Regres-
sionsdaten (GroBen, Schrittweiten, Koordinatentrans-
formationcen), soweit sie vom Standard abweichen,

6. Zustandspunkte, die von der Regressionsfunktion exakt

wiedergegeben werden sollen (Nebenbedingungen),

7. Zusammenstellung der Basisfunktionen aus Katalog,

einschlieBlich Potenzreihen und/oder Erweitcrung durch
Vorgabe.

Dariiber hinaus ist auch cine Verarbeitung von MeBwerten
oder anderwoeitig gowonneuen Daten nnabhéngig vom Pro-
grammpaket mdglich. Da dic Anzahl der unabhéngigen
GroBBen beliebig ist, unterliegt auch die Art der betrach-
teten Abhéngigkeiten keinen Einschrdnkungen und ist nicht
an ZustandsgroBen gebunden. So wurden u. a. Wiarmeiber-
tragercharakteristiken mit sechs Unbekannten berechnet,

Es ist auch méglich, die Regressionsanalyse in Uberge-
ordneten Iterationen aufzurufen. Zumn Beispiel kann einc
Variation der statistischen Kriterien fiir dic Bewertung der
Signifikanz von Basisfunktionen fiir cine Approximation
nach dem maximalen Fehler im geforderten Zustandsbe-
reich genutzt werden.

Programimn WAREG

Zweck

Suche nach optimalen Zustandsfunktioncn auf der Basis des Regres-
sionsverfahrens von Wagner

ergdnzende Mogliehkeilen:

1. Fixierung der aufzustellenden Gleichung auf vorzugebende Werte an
ausgewihlten Punkten (Nebenbedingungen)

2. Binbczichung der Werte von Ableitungen der aufzustellenden Funk-
tion, z. B. von
o thermodynamischen Differentialquotienten,
o Phasecngleichgewichtsdaten

Bemerkungen zur Arbeilsweise fir den Nulzer:

e automatischer Riickgriff auf das Stoffwertprograinmpaket nach An
gaben
— zum Bercich (Angabe der Eckpunkte eines Polygons)
— zum Raster

— welche Grollen dicnen zur Rasterfestlegung,
— welche Schrittweiten,
- Koordinatentransformationen bei Rasterbildung
e Basisfunktionen werden in verschlilsselter Forin als Parameler ein-
gegcben
o Dialogarbeitsweise
- Strukturierung der Eingabedaten
- Wiedcrverwendbarkeit von Zwischencergebunissen

Abb. 4. Das Programm WAREG zur Erzeugung vercinfachter Stoff-
wertalgorithmen (Ubersicht)

Tub. 4. Zusammenstellung ausgewith lter, mit dein Programm WARKEG approximicrter Zustandsgleichungen

Gleichung

Bereichsgrenzen bei 1% maximaler relativer
Abwcichung gegeniiber I¥C 67

Pmic/MPa Dmax/MPa tax/ °C

be(p, T) — @IS -+ a TV A aTTE + ap, T10, 0,1 4 700
@y = 1,497 - 10 ax = 3,742 - 1077
ay = 9,468 - 10° ag = — 1,433 - 10°
WD, T) = axThoo + @1 + 200 + play + a5Thoo + ao 170" 0,01 8 800
a; = 3,410 - 103 a. = 3,743 - 10°
az = —5,281 - 10° a, = 1,398 - 102
a; = —7,313 - 10° a, = —9,132 - 10*

. - i P, o 0,001 2,4 80
(0, T) = aTiolty | @Iy + aiTyg, + T3, +1n ﬁ (@172 + a1y 0
a; = 4,622 - 10" a, = —1,317 - 10°
ag = 3,780 - 10° oy = —4,514 - 10t
a; = 2,030 10°* ag = —1,782-107!
s (1. 1) = 2 0502 0,6 me2 1 2 3 4
S0, 1) == mapfy, + @™ + oS + @l'iyylny + o (aspry + ey, T arDpy) 0,14 5 400

100
a = —1,728 - 10-* a = 6,815 100 a5 = 1,928 - 100
a, = 3,066 -10°3 a; — —8,180 - 100 daq = 1,360 - 10° a; = —5,749-10"*
Re(0,8) = @ + @St + aust 4 pnlass? a8t 0,23 3 400
a; = 7,488 - 10* a, = —8,358 - 10
a; — 5,475 - 107! ay = 4,239 -10°*
a5 = 6,163 - 10-*
G 0,2 1 2

cp (0, 1) = a0y + i (a2, - azpf) 0,1 2,4 400

104
ay = 1,424 - 10° ay = 1,846 - 102

a; = 7,710 - 10°

k., = h/1 kI /kg v,
Ti00 = T/100 K

, = v/l m*kg S
», = p/1 MPa

= s/1 kJ/kg K [4

r PyT

Pmin =P = Puax
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= ¢/l kikg K
Ty(p) = T = Tyax

(T in X)

Dn = 1n -
t 0,1 MPa
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Im folgenden seien nochinals die Eigenschaften des
Programmes WAREG zusammengefalBt:

1. Beriicksichtigung von Daten auch fir dic Ableitungen
der gesuchten Abhédngigkeiten,
Verarbeitung von gewichteten Daten,

o

. Beriicksichtigung von Nebenbedingungoen,
Genericrung von Basisfunktionen,
Beriicksichtiguug von globalen Koordinatentransfonna-

Rl

tionen,

6. umfangreiche Variationsmoglichkeiten beziglich An-
satz und Regressicnsdaten im Dialog,

7. ibersichtlichc und kompakte Ergebnisdarstellung.

Eine Ubersicht soll auflerdem Abb. 4 vermitteln.

6.  Beispiele und Nachnutzung

Eine Zusammenstollung ausgewdihlter Zustandsgleichun-
gen, die mit dem Programm WAREG fur Wasserdampf
approximiert wurden, zeigt Tab. 4. Die Berechnung der
zur Aufstellung der Gleichungen verwendeten Regres-
sionsdaten erfolgte mit der Formulierung ,,The 1967 IFC
Formulation for Industral Use* [21], die fir industrielle
Anwendungen international verbindlich ist. Aus diesem
Grund bezieht sich der angegebene maximale relative
Fehler von 19 auch auf diesec Formulicrung. Dic Glei-
chungen von Tab. 4 wurden von WAREG aus Ausgangs-
ansitzen mit jeweils 30 ... 60 vorgegebenen Basisfunktio-
nen als dic optimalen Verknipfungen ermittelt.

Weitere Erlduterungen und Diskussionen zu den erhal-
tenen (ileichungen sind in der Arbeit [25] zu finden. Eine
spezielle Auswertung der gefundenen Beziehung fur die
spozifische Warmekapazitiat c, des iiborhitzten Wasser-
dampfes cuthélt [9].

Fuar weitere Anwendungsfille ist cs auf Grund der Flexi-
bilitdt des Programmes unproblematisch, solche Glei-
chungen auch far andere Zustandshereiche zu erstellen.

Da das Stoffwertprogramnpalet auf der EDVA BESM-6
installiert ist, wurde auch das Prograinm WAREG anf
diesem Rochner entwickelt, umn eine sehnelle Bereitstellung
der Regressionsdaten zu ermoglichen. Die aktuelle Version
liegtt 1BM-kompatibel in FORTRAN-77 vor. Bis Ende
des Jahres 1989 wird auch cine weitestgehend kompatible
Version fuar Personalcompnter der 16-Bit- Generation
zur Nutzung beroitstehen.

7.  Schlubfolgerungen

Iin vorlicgenden Programin WAREG wird eine der mog-
lichen Suchstrategion genntzt. Da perspektivisch das Zicl
besteht, cinen Algorithmus zu sehaffen, der far einen vor-
gegehonon mmaximalen Fehler die optimale Auswahl der
Basisfunktionen  vornimmt, sollen  weitere Verfahren
[22 ... 24] untersucht und verglichen werden. Kine Fixie-
rung des Algorithmus auf den maximalen Fehler 1st not-
wendig, da diese Grofle insbesondere fiir die Aufgabe, vor-
cinfachte Zustandsgleichungen herzustellen, maBgcbend ist.
Zundchst 1st vorgeschen, das boschriebence Verfahren in-
nerhalb einer Tteration, die den maximalen relativen Fehler
als NormgréBe hat, zn vorwenden, Bei Verinderung der
statistischen Paramcter fir die Signifikanz einer Basis-
funktion bzw. der Gleichung insgesamt wird dann die Suchoe
nach dem optimalen Funktionsansatz so lange fortgesetzt,
bis der maximale Fehler im gesamten Zustandsbereich nicht
mehr tberschritten wird.
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Dartiber hinaus wird an einer Verkniipfung des modifi-
zierten Wagner-Verfahrens mit nichtlinearer Regression
gearbeitet. Das Ziel besteht darin, fiur die Terme eincs An-
satzes, dic am stirksten dessen Genauigkeit becinflussen,
nichtlinearc Parameter zuzulassen und diese vor der line-
aron Regressionsanalyse zu bestimmen. Die Autoren haben
dioc boegrindete Hoffnung, damit noch Lkomprimicrterc
Approximationsfunktionen bei mindestens gleicher Go-
nauigkeit schaffen zu konnen.

Das vorgestellte Verfahren ist natiirlich auch auf Re-
gressionsaufgaben anderer Fachgebiete anwendbar.

Kingegangen am 17, 10. 1988
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Modelluntersuchungen zur Erosionskorrosion an Bauteilen von Sattdampfturbinen

Q. Sirgel, B. Goll

{Technische Universitit Dresden, Sektion Encrgicumwandlung)t)

(B 22.50; 1! 31.00; T 32.00) INIS DESCRIPTORS:

nuclear power plants; pwr type rcactors; bwr type reactors;
steam turbines: M1; corrosion: M2, Q1; erosion: M3, Q1;
carbon steels: Q2, Q3; cast iron; wear; mathematical
models; steam quality ; test facilities.

Die im HD-Teil von Sattdampfturbinen auftretende Erosions-
korrosion an  nichtrotierenden. Bauteilen aus unlegiertem
Stall oder StallguB beeinfluBt wesentlich die Instandlaltungs-
strategie und die realisierbaren Revisionszyklen bei KK W -
Turbinen. I'm Hinblick auf die Vielzahl von EinfluBfaktoren,
von denen ein #ber ldngere Betriebszeiten zu erwartender
Erosionskorrosionsverscehlei3  ablidngt, zielen eaxperimentell
gestittzte Forschungsarbeiten in verschiedenen Lindern darauf
hin, linrcichend yenaue empirische Berechnungsmodelle fur
den Erosionskorrosionsversehleifs bei unterscliedlichen IR and-
bedingungen aufzustellen. In diese Bemitlungen ordnen sich
diec Modelluntersuchungen am 1986 in Betrieh genommenen
lrosionskorrosionspritfstand  der Sektion Encrgicumwand-
Tung der TU Dresden cin, dic zu einem Berech nungsmodell
fishren sollen, das fur dic Betriehsbedingungen der Kernkraft-
werksturbinen in der DD cine ausrcichende Treffsiclierheit

besitzt.

1. Ursachen des FErosionskorrosionsverschleiBes an
nicht rotiecrenden Bauteilen der HD-Teile von
Kernkraftwerksturbinen

Ausgeliend von den relativ niedrigen Frischdampfparamo-
tern (py = 4 ... 6 MPa bzw. tp = 250 ... 275 °C), die im
Kerunkraftwerk (KKW) mit Druckwasser- oder Siede-
wasserreaktor fur die Turbine zur Verfugung stehen, wur-
den ber den zum Einsatz kommenden Sattdampfturbi-
nen bereits im Hochdruek- (HD-) Teil die nicht rotierenden
Bauteile (Gehduse, Gehéuseeinbauten, Anzapfdampflei-
tungen) frither hiufig aus unlegiertem Stahl oder Stahlguf3
ausgefihrt. Im Gegensatz zu den langjahrigen Erfahrungen
nit cinemn derartigon Werkstoffeinsatz in den ebenfalls im
NaBdampfgebiet arbeitenden Niederdruck- (ND-) Teilen
konventioneller Kondensationsturbinen stellte man an
diesen Bauteilen cinen mit der Betriebszeit standig fort-
schreitenden  Materialabtrag infolge Erosionskorrosion,
d. h. Zusammenwirken mechanischer Erosions- und che-
mischer Korrosionsprozesse, fest.

Von den far das Auftreten von Erosionskorrosion maf-
gebenden EinfluBfaktoren (Fluidparamecter, Charakter der

1) Ansehrift: MommsenstraBe 13, Dresden, DTTR-8027.
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Stromung, konstruktive Bauteilgestaltung, wasserchemi-
sches Regime u. a.) spielt bei Bauteilen aus unlegiertem
Stahl die temperaturabhédngige Bestiandigkoit der auf der
Bauteiloberflache aus dem Kontakt mit dem NaBdampf
gebildeten Fey0,- (Magnetit-) Schutzschicht eine besondere
Rolle [1...4]. Bei einem fiir KKW-Kreisldufe tblichen
Wasscrregime mit geringem O,-Gehalt entsteht oder zexfallt
Magnectit nach der Beziehung

3 Fe(OH), & Fe O, + H, -+ 2 H,O, (1)
wobei sich erst bei ¢ > 150 °C das Gleichgewicht deutlich
in Richtung Magnetitbildung verschicbt [5]. Dartiber hinaus
wird die Schutzschichtbildung speziell beim Erosionskor-
rosionsprozel3 durch mechanische Einwirkung des strémen-
den Fluids erschwert oder gar verhindert [6].

Aug dor gleichlaufigon Temperaturabhingigkeit von
Schutzschichtbestédndigkeit und Korrosionsgeschwindig-
keit ergibt sich folgendes Erosionskorrosions-VerschleiBver-
halten naBdampfbeaufschlagter Bauteile aus unlegiertem
Stahl: Sowohl bei sehr nicdrigen Dampftemperaturen
t << 100 °C (keine oder nur instabile Schutzschicht, aboer
nicdrige Korrosionsgeschwindigkeit) als auch bei Werten
¢ > 200 °C (hohe Korrosionsgeschwindigkeit, aboer stabilo
Schutzschicht) ist in der Regel nur mit einemn geringen
Erosionskorrosionsverschleil zu rechnen. Einen besonders
starken Materialabtrag infolge Erosionskorrosion kann man
vor allem im Temperaturbereich 130 (150) °C << ¢ << 190 °C
(noch instabile Schutzschicht, aber bereits relativ hohe
Korrosionsgeschwindigkeit) erwarten.

Betrachtet man unter diesem Aspekt dioc Anderung der
NaBdampftemperatur bei der Energieumwandlung im
HD-Teil der u. a. auch im KKW Greifswald installierten
Sattdampfturbine K-220-44 (Abb. 1), so zeigt sich, daf3 fur
die aus unlegicrtem C-Stahl oder StahlguB ausgefithrten
Bauteile im Bereich zwischen 3. und 6. Stufe eine besondero
Gefihrdung durch Erosionskorrosion besteht. Nach dem
gegenwartigen internationalen Erkenntnisstand kann zwar
EKrosionskorrosionsverschleiB bei Verwendung Cr-legierter
Stdhle nahezu ausgeschlossen werden [2, 7 ... 9], aber os
ist vor allem aus Kostengrunden nicht in jedem Fallo
moglich, urspriinglich aus unlegiertem Stahl ausgefihrte
Bauteile weit vor Erreichen ihrer geplanten Grenzlehens-
dauer in gréBerem Umfange durch solche aus Cr-Stahl zu
orsctzen. Fir diesen Fall ist die Schaffung experimontell
abgesicherter Unterlagen zur Vorausbestimmung ihres
nuter speziellen Betriebsbedingungen uber lingere Be-
triebszeiten zu erwartenden Krosionskorrosionsverschlei-
Bes cine Voraussetzung fir die langfristige Planung der
notwendigen InstandhaltungsmafBnahmen.
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